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HPC-Gruppe

e Henning Schwanbeck (TU limenau)
www.tu-ilmenau.de/hpc

e André Sternbeck (FSU Jena)
Www.uni-jena.de/urz

e Simon Marwitz (BU Weimar)
WWW.uni-weimar.de/ism

hpc@hs-itz.de
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Zentrale Aufgaben

» Versorgung mit HPC-Technologien fiir alle Thiiringer Hochschulen
- Bedarfsorientierter Ausbau der HPC-Infrastruktur
- Management und Dokumentation der HPC-Systeme

- Bereitstellung aktueller wissenschaftlicher Software

« Beratung von Wissenschaftlerinnen mit HPC-Bezug
— Ticketsystem / E-Mail / Chat / ...
— Beratung lokaler Nutzer
« Training von Nachwuchswissenschaftlerinnen (Workshops)

- Regelmallige Workshops zu HPC-Themen
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Uberblick

 FSU Jena
- HPC-Cluster (“Ara” und “Draco”)

- Aufbau und Tests von “ScienceCloud”-Angeboten

e TU-limenau
- Massiv Paralleler ComputeCluster 4. Generation

— GPU-Cluster 2021
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Forschungsstandort Jena

e Friedrich-Schiller-Universitat

- GroRte Hochschule in Thiringen
(ca. 18.000 Studierende, 8600 Mitarbeiter)

- Diverse internationale Forschungsgruppen

- Einige mit starken numerischen Bezug
2.B. /A MichaelStifelCenterlena

for Data-Driven and Simulation Science

— Steter Bedarf an lokalen Ressourcen fur Hochleistungsrechnen

« Enge Kooperation mit auBeruniversitaren Instituten

— DLR Jena, Helmholtz-Institut Jena, Leibniz Institute of Photonic Technology (IPHT),
Leibniz-Institut flr Naturstoff-Forschung und Infektionsbiologie (Hans-Knoll-Institut), ...
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IT-ZENTRUM

DER THURINGER HOCHSCHULEN

HPC-Cluster an der FSU Jena

e HPC-Cluster , Ara“ (eines der ,, 7 Wunder von Jena“)
- Flr rechenintensive Projekte
- GroRter HPC-Clusters Thiringens
- Beschrankter Nutzerkreis (beteiligte Forschungsgruppen)
- Betreuung und Beratung durch URZ
e HPC-Cluster ,Draco” (weiteres der ,, 7 Wunder von Jena“)

Im Aufbau / in Erweiterung

Allgemein zuganglich flr Projektes aus Lehre und Forschung

Erweiterung durch HS-ITZ - Thiringenweite Nutzung angedacht

Betreuung und Beratung durch URZ

e DLR-Cluster “Kratos” (“Housing”, exklusiv flir DLR Institute)

HPC an Thiringer Hochschulen



,Ara“ fur rechenintensive Projekte

e 297 Standard-Rechenknoten + 2 Loginknoten
- 129 Knoten: jeweils 24 CPU-Kerne + 128 GB RAM
— 168 Knoten: jeweils 36 CPU-Kerne + 192 GB RAM

« 10 GPU-Knoten (NVIDIA P100, V100 und A100)

» 7 FAT-Rechenknoten
— 3 Knoten: jeweils 24 CPU-Kerne und 1 TB RAM
- 4 Knoten: jeweils 64 CPU-Kerne und 1.5 TB RAM

e 3 Speichersysteme

- HOME 80TB (NFS)
- WORK 524 TB (BeeGFS)
- DATA 80TB+160TB (NFS)
°
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,Ara“ fur rechenintensive Projekte

Broadwell partition

Skylake partition Hadoop
132 standard nodes 152 standard nodes 16 nodes
4 fat nodes 4 fat nodes

4 GPU nodes 3 GPU nodes
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Skylake partition

,Ara“ fur rechenintensive Projekte

e Nutzerkreis

Eingeschrankter Nutzerkreis (ca. 15 Arbeitsgruppen)
Finanziert ilber DFG-GroRgerate-Antrage 2016 + 218
Forschungsgruppen aus (Bio-)Informatik, Chemie und Physik

Hauptnutzer: 3-6 Gruppen aus Physik + Chemie

e Nutzung

70-90% aller CPU-Kerne stets belegt (90-95% aller Knoten)

° llAra 2"

Erneuerungs-/ Erweiterungsantrag angedacht fuir 2022 in Planung
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Zusatzlicher HPC-Standort am Campus Beutenberg

» Racksystem (Rittal Matrix)
- Installation Marz 2021
— 4 |T-Racks + Kiihlung (intern)

— Platz fiir weitere 6 IT-Racks in
zweiter Rackreihe moglich

e HPC-Cluster , Draco”

— Inbetriebnahme des Basissystems
im April/Mai 2021

— Ausbau durch Thiringer HS-ITZ 2021/22

— aktuelle Ausschreibung ca. 1 MEUR

°
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HPC-Cluster “Draco” allgemein verfugbar

Basissystem (Stand 6/2021)

— 8 Standard-Rechenknoten
je 48 Intel-Kerne, 384 GB RAM

— Remote-Workstation
je 40 Intel-Kerne, 768 GB RAM, GPU

- BeeGFS-Dateisystem (~66 TB)

- 4-GPU-Server (Profillinie , Light“)
128 AMD-Kerne, 4x A100 GPUs

- 4 CPU-GPU-Server (HI Jena)
128 AMD-Kerne, 4x V100 GPUs

- Daten-Server (Fernerkundung)

! - Almalinux 8.3
___/4.
°
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Erweiterung

e Zusatzliche Hardware

+

4+

-+

<+

4+

-+

HPC Cluster

BeeGFS

60-80 Standard-Rechenknoten |  BHIHHHHIE -

2 High-Memory-Knoten sz

2 GPU-Knoten | AL

2 Visualisation-Server

BeeGFS

2 Login-Server

BeeGFS-Dateisystem mit 500 TB

e Software

Aktueller Scientific Software Stack (Nutzer fragen, wir installieren soweit moglich)

Webbrowser-basiertes “Cloud-Computing”
(JupyterHUB, Rstudio, Remote Workstations, Kubernetes-Cluster, ...)
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Vielfaltige Nutzung von HPC-Ressourcen

e Traditionelles Nutzerprofil

— grollere Ressourcen pro Nutzer

Terminal fj R
(viele Kerne, viele Knoten) o hccess @ SSH—> ﬁ Nede
Method o —
e Nutzerprofil (Trend) '\_p-_ ey J -
T l‘.l Qzeu? N:r;e: .
- viele Nutzer, aber weniger L. a m
Ressourcen pro Nutzer, oft Python —
(z.B. 1 GPU, 1 Knoten) Desktop
s
— Nutzer nicht mehr nur aus Notehooks

naturwissenschaftl. Bereichen

- Mehr interaktive Angebote
— Nutzung von HPC-Ressourcen Giber Webbrowser oder VDI-Klienten (“Remote Desktop”)

IT-ZENTRUM HPC an Thiringer Hochschulen 13
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Vielfaltige Nutzung von HPC-Ressourcen (“ScienceCloud”)

e “ScienceCloud” umfasst

1) Klassischer SSH-Zugang zu HPC-Cluster

Choose your
Connection

2) Zusatzliche Web-Schnittstellen fiir Method L == _
wissenschaftliche Software . H m; - v
o - ceess Job Compute
e Jupyterhub, Rstudio, ... - Queue ” Nades
-—l—- — EI A
o Kubernetes-Cluster

Remote

(dediziert reservierte Knoten) Desktop

”
:

Notebooks

()

e Basis

— HPC-Cluster mit Knoten fur
dedizierte Aufgaben

(s

— Pilotprojekt derzeit auf dlterer Hardware, dann auf erweitertem HPC-Cluster ,,Draco’

IT-ZENTRUM HPC an Thiringer Hochschulen 14
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1) Jupyterhub .... Ressourcen im Webbrowser nutzen

e Zielgruppe
— Lehrbetrieb & Schulungen

— Studierende / Doktoranden : J u pyte r h u b

e Interaktives Arbeiten

A THING TO GIVE A

: TUPYTER NOTEBOOK
- Python, R, Julia, ... SERVER
_ _ ) TO EACH PERSON IN
e Basis (,Beta-Dienst”) A GROUP OF PEOPLE.

— Kubernetes-Cluster
aus HPC-Knoten im URZ

kubernetes
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1) Jupyterhub .... Ressourcen im Webbrowser nutzen

) Zielgruppe & > C @ jhubrzunijenade/hub/login T & i
7~ Jupyterhub

— Lehrbetrieb & Schulungen

— Studierende / Doktoranden

e Interaktives Arbeiten _

- Python, R, Julia, ... |u5mme: |

Password:

e Basis (,Beta-Dienst”)

— Kubernetes-Cluster i
aus HPC-Knoten im URZ

kubernetes

jhub.rz.uni-jena.de, jup.rz.tu-ilmenau.de

IT-ZENTRUM HPC an Thiringer Hochschulen
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1) Jupyterhub .... Ressourcen im Webbrowser nutzen

[ ] Zielgruppe €< -5 C @& jhubrzunijenade/hub/spawn/mi74hig?next=%2Fhub%2Fusers%2Fmi74hig%2F vr

: Jupyterhub Home  Token mi74hig | @ Logout

— Lehrbetrieb & Schulungen

- Studierende / Doktoranden Server Options
O Scientific Python Stack
. . Python 3, Terminal, Text File and Markdown
« Interaktives Arbeiten ’
O R Stack
_ Python, R’ Julia’ . R and Scientific Python Stack

(-] Data Science Stack
Julia, R and Scientific Python Stack

e Basis (,Beta-Dienst”)

— Kubernetes-Cluster

aus HPC-Knoten im URZ

kubernetes

jhub.rz.uni-jena.de, jup.rz.tu-ilmenau.de

IT-ZENTRUM HPC an Thiringer Hochschulen
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1) Jupyterhub .... Ressourcen im Webbrowser nutzen

.
[ ] z‘elgruppe €& - C @ jhubrz.unijena.de/hub/spawn-pending/mi74hig?next=%2Fhub%2Fuser%2Fmi74hig%2F w A

- u terhub Home Token mi74hi (= Logout
— g

— Lehrbetrieb & Schulungen
Your server is starting up.

— Stud ierende / DO kto ra nde n You will be redirected automatically when it's ready for you.
|

0 . 2021-09-22 21:20:24+00:00 [Normal] AttachVolume.Attach succeeded for volume "pve-704c1cc2-3232-40ff-b1a8-adc0eddc2f73"
* Interaktives Arbeiten

Event log

- Python, R, Julia, ...

e Basis (,Beta-Dienst”)

— Kubernetes-Cluster
aus HPC-Knoten im URZ

kubernetes

jhub.rz.uni-jena.de, jup.rz.tu-ilmenau.de
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1) Jupyterhub .... Ressourcen im Webbrowser nutzen

e Zielgruppe
— Lehrbetrieb & Schulungen

— Studierende / Doktoranden

e Interaktives Arbeiten
- Python, R, Julia, ...

e Basis (,Beta-Dienst”)

— Kubernetes-Cluster
aus HPC-Knoten im URZ

kubernetes

- Z JupyterLab

—

O

»

€< - C @ jhubrzunijenade/user/mi74hig/lab?
: File Edit View Run Kemel Tabs Seitings Help
] + * [&] | Untitled.ipynb X
-/ B + X T » m C » Code ~
o Name - Last Modified
| lost+ound a year ago [1]: import socket, math, time
m Untitled Fo... a year ago # Say hello
[ abstri7.R... a year ago print("Hello World from “,
[ Dataandc... a year ago

k- [® Untitled.ipy... 33 minutes ago

oM 2@ Python3|ide

socket.gethostname(), "!")

# Perform a simple calculation (square root) and wait 38 secends for nothing
a = 1237123

b = math.sqrt(1237123)

time.sleep(3@)

# Print the result
print("The square root of ", a, "is ", b)

Hello World from jupyter-mi7shig !
The square root of 1237123 is 1112.2603112581155

Mode: Command @ Ln1,Col1 Untitled.ipynb

jhub.rz.uni-jena.de, jup.rz.tu-ilmenau.de
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2) Rstudio-Server .... Statistische Analysen im Webbrowser

e Zielgruppe

- Lehrbetrieb & Schulungen @sudio

- Studierende / Doktoranden

mmmmmm

e Interaktives Arbeiten

- R, Rscript L
e ,Beta-Dienst” im Aufbau

— Workstation

- Spater Umzug auf Kubernetes

°
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3) Remote Workstation

NICE EnginFrame Views x [EE

<« C & makalu4.rz.tu-ilmenau.de/enginframefvdifvdi xml?_uri=//com.enginframe.interactive/list.sessions

o Software
- NiveDCV (Amazon)
— Client und Webbrowser

- EnginFrame (Portal)

e Hardware

- Dedizierte
Visualisierungsserver

— NVIDIA Quadro Grafik

engwframe

EnginFrame Version 2020 - Copyright © 1998 - 2021 NICE SR.L.

Username:

Password:

Fast fertig ... Beispiel von TU-limenau: www.tu-limenau.de/vis

sese [T-ZENTRUM
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3) Remote Workstation

NICE EnginFrame Views x [lEd -]

<« C & makalud.rz.tu-ilmenau.de/enginframe/vdifvdixml?_uri=//com.enginframe.interactive /connect.session&sessionUri=spooler://fopt/nice/enginframe/spoolers/mi74hig/... v & 3

° SOftwa re engifwframe & Welcome, mi7dhig  Settings  Logout

- NiveDCV (Amazon) Menu X Sessions

Active

- EnginFrame (Portal) sobe

Created Today

1 ~ Monitor D Seareh by session name & s
a Cllent und Webbrowser Sessions
Hosts ‘ g Stetus Pending . al

~ Services sortby: Startedonwv =

A Desktop Session

« Hardware 5
SV

- Dedizierte
Visualisierungsserver

Pending...

Yr O miz4hig@141.35.40.

— NVIDIA Quadro Grafik

Fast fertig ... Beispiel von TU-limenau: www.tu-limenau.de/vis

°
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3) Remote Workstation

@ makalus9.rz.tu-ilmenau.c x

O % & :

& > C & makalus9rz.tu-ilmenau.de:8443/#tmp2991961829237095307

o Software D & % & N =

4% Applications  Places ~ MATLAB R2019b - academic use

makalu59.rz.tu-ilmenau.de ~

de Thul12:21 d) O

- N|VeDCV (Amazon) MATLAB R2018b - academic use

_ . HOHME APPS I HzHzHeHsHel
Client und Webbrowser B B oo & [ St

New New  Mew Open [(]Compare Import  Save [ open variable CODE | SIMULINK ~ENVIRONMENT = RESOURCES
Data Workspace [5 Clear Workspace
-
VARIABLE

Script Live Script =

- EnginFrame (Portal)

= (5 @l 5= 37 » usr » wrk » peopled » mi7dhig

- - -

Current Folder [Gl Command Window
: [ |Mame = New to MATLAB? See resources for Getting Started.
e Hardware : o
) Documents

) Downloads arig
£ Music
2 perls

— Dedizierte

Details

Visualisierungsserver e

Name &
ans
[

- NVIDIA Quadro Grafik -

P || [ [Terminal] | o\ MATLAB R2019D - academicuse | ]

Fast fertig .. Beispiel von TU-llmenau: www.tu-llmenau.de/vis
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4) Kubernetes fur wissenschaftliche Projekte L

e Rancher-Portal (,,Beta-Dienst”) .'.—» iipnenub
Clients . ) Qv
— Administration von eigenen i ,
Kubernetes-Clustern Reverse Proxy (URZ) RANCHER
— Interessant fur Projekte mit Software- ®
Containern (,,Science on Kubernetes®) D“Uu
Rancher
e Voraussetzung:
. . A
— Linux-Workstations oder VMs rT—————— A
mit Docker (“Rancher-Client” im Container) K8s cluster RKE Kubeal e
FfF--"--=-=-============= il
— Verwaltung + Software tiber l & :
Rancher-Portal i kubemees  0OCKer !
o
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4) Kubernetes fur wissenschaftliche Projekte L

RANCHER
* Rancher-Portal (,Beta-Dienst”) - -
€ > C @ rancherrz.unijenade/login woa i

— Administration von eigenen
Kubernetes-Clustern

— Interessant fur Projekte mit Software- Howdy!

Welcome to Rancher

Containern (,,Science on Kubernetes”) @ engisn v

e Voraussetzung:

— Linux-Workstations oder VMs
mit Docker (“Rancher-Client” im Container)

— Verwaltung + Software lber
Rancher-Portal

°
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4) Kubernetes fur wissenschaftliche Projekte RANCHER

* Rancher-Portal (,Beta-Dienst”) - -

&« = C @& rancherrz.unijenade/g/clusters o~ ¥ & i
— Administration von eigenen
Kubernetes-Clustern
Clusters
— Interessant fur Projekte mit Software- :
Containern (,,Science on Kubernetes”) O state Cluster Name ¢ Provider Nodes & CPU RaM
O [active boeckerlab-default C“i“?f‘ 12 ZZEZ/ZMCD'ES :?_5/5“6‘5
° Voraussetzung: O e k8s-hyperv-01 Custom 1 45/192 Cores  47/519 GiB
O [Active local K?_SE - 2 n/a n/a
— Linux-Workstations oder VMs O B mecberenge o *
mit Docker (“Rancher-Client” im Container) S :
_ [Provisioning| test vSphere 1 n‘a n/a
— Verwaltung + Software lber
Rancher-Portal
w244  Help & Docs  Forums Slack  File an Issue @ English v &, Download CLI v

Erste Nutzer aus Informatik und Physik!
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4) Kubernetes fur wissenschaftliche Projekte L

* Rancher-Portal (,Beta-Dienst”) L= o

& > C @ rancherrzunijenade/c/c-8frkg/nodes e % & i
— Administration von eigenen
Kubernetes-Clustern
Nodles
- Interessant fir Projekte mit Software- T
Containern (,,Science on Kubernetes”) -
0 stat Name & Roles Version CPU RAM Pods
O [Acdtive ‘C?]S;:S - Worker virzs 08/48 Cores 1126 GiB 9rmo
° Voraussetzung: O [actve cme02 Worker vizs 1/48 Cores 15/126 GiB 1Mo s
- 10.138.225.234 B & 20107 =
. . O [Acdive C:]S‘;f‘zsm - Worker Vs 08/48 Cores 1126 GiB ormo
— Linux-Workstations oder VMs - B .
mit Docker (“Rancher-Client” im Container) S o
. O [Active k:k-:;rj&'o ‘f’:OTZ Control Plane vivzs ores i :
- Verwaltung + Software tber s T
RanCher-Portal O [Actve “(&)i;ig - = Vs, 03/4 Cores 0/76 Gig 2110 [

Erste Nutzer aus Informatik und Physik!
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Ziel: Bereitstellung von HPC-Ressourcen an
TU-llmenau und FSU-Jena

Gemeinsame Nutzung
es o Uni Erfurt
aller thiiringer Ressourcen
(teilweise bereits jetzt moglich) fiHimena e rour
DH Gera-Eisenach Eﬁoﬁ::ggtlon
EAH Jena [ ] %
FSU Jena
Rl
HS Nordhausen
HS Schmalkalden
HfM Weimar Motebock
BU Weimer
°
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Die TU llmenau in Zahlen

5500 Studenten
e 1000 Mitarbeiter
e 100 Professoren

o flunf Fakultaten:

- Maschinenbau

- Elektrotechnik/Informationstechnik

- Mathematik und Naturwissenschaften
- Informatik und Automatisierung

—  Wirtschaftswissenschaften und Medien

« Budget: ca. 80 Mio Land / > 40 Mio Drittmittel

°
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Das UniRZ in Zahlen

e Virt. Infrastruktur 50 Servern e Mailserver:
- 700 virtuelle Server - 8467 Mailboxen (Stand 24.9.2018!)
— 600 virtuelle Desktops — Studenten, Mitarbeiter, Giste/Angehérige,
Funktionsmail

Backupinfrastruktur
- 2 Standorte, 4..8 PB Kapazitat, 80% belegt  Mailservice fiir Mitarbeiter der

- BU Weimar

Campus Ehrenberg + Campus Stadt
- (+Fischerhiitte+...) - HfM Weimar

DER THURINGER HOCHSCHULEN

(20 + 5 Gebaude, Distanz ca. 1 km) —  Uni Erfurt
e Netzwerk
— alle Hauptgebaude 10 GE redundant verbunden
o
: : : : IT-ZENTRUM HPC an Thiringer Hochschulen
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HPC Infrastruktur im zentralen Serverraum

IT-ZENTRUM
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HPC an Thiringer Hochschulen

31



HPC Infrastruktur Computecluster

== el e |

Computecluster

98 CPU Knoten (2650v4 u. a.)
2500 cores; 12 TB + 10TB RAM
5,3 GByte/core RAM

A

1

Beegfs: 500 TB netto
(rechtes Rack)

&=
B
E :
B

Supermicro & Asus

e : ° [ T-ZENTRUM HPC an Thiringer Hochschulen
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GPU Cluster

12 GPU Knoten (2x8+5x4+5x1)
40x Nvidia A100 (40 GB),

600 cpu cores; 8 TB RAM

i

Supermicro & Gigabyte

°
: : : : IT-ZENTRUM HPC an Thiiringer Hochschulen
s DER THURINGER HOCHSCHULEN

33



HPC Infrastruktur Visualisierungscluster

Visualisierungscluster
10 Knoten

512..78GB RAM

Intel CPU 12..56 Cores
Nvidia Quadro GPU

sese [T-ZENTRUM
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HPC Infrastruktur - Backend

2 dhcp | tfitp Server

2 Mgmtknoten ssh
csmgmt.tu-ilmenau.de

2 Mgmtknoten grafisch

2 IB Subnet Manager
Opensm 5.8.1

7 NFSv4 Fileserver

xfs|acls

sese [T-ZENTRUM
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1 Monitoring Knoten
nagios

3 Transferknoten / 1 SMB Server

csdata.tu-llmenau.de

Loginknoten
cslogin.tu-llmenau.de

Auth Server
user|group|acls

HPC an Thiringer Hochschulen
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HPC-Storage Ubersicht

7 Fileserver (XFS; NFSv4noRDMA, 30 Mio Dateien) BeeGFS
home 30078 data 10078 scratch4
[ Storage area network (SAN) ] 430/500 TB; 30 Mio Dateien
infrastructure

Backup (Atempo) No Backup!

e : ° [ T-ZENTRUM HPC an Thiringer Hochschulen
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Landes- und Campuslizenzen & OpenSource

Fieldview AViEOmer'\ cal Mathematica JupyterHub
u |
Kl/blas/lapacy . Matlal  paraview

Comso| GaUSSian
Tecpl Meep \ntel LO°
Octy,, Fluent . Pt vasp Xilinx
AnacOnda ° Visjt Lammps
- C
\er ence Udg
PG! Comp™™ Cad TenSOﬁ\O\N

°
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Ker, as

Intel Compiler



.. vom
Universitatsrechenzentrum
Zum
IT-Zentrum der Thiringer Hochschulen
in 20217

AK SC 2021 o

°
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Aufgaben fur die nachsten 3 Jahre

e Forschungsorientierter Ausbau der HPC-Infrastruktur

Die HPC Infrastruktur des HS-ITZ steht Wissenschaftlern aller Thiiringer HS zur Verfligung
Ubersicht tiber vorhandene Systeme auf der Webseite des HS-ITZ in Arbeit

Gemeinsame Nutzerverwaltung fiir HPC u. a. Services (Jupyterhub, ...) in Arbeit

Abbildung von lokalen Forschungsschwerpunkten in der Thiiringer HPC-Infrastruktur

e Kontinuierliche Angebote fiir Workshops und Schulungen
- Einarbeitung & Schulung neuer und fortgeschrittener Nutzer

— Erstellung von Online Kursen

e Beratung und Koordination von HPC Hardware Beschaffungen an Thiir. HS
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Vielen Dank fiir Ihre Aufmerksamkeit!

Fragen / Hinweise / Details ?
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