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1 Strategische Zielsetzung

Digitale Infrastrukturen und darauf aufsetzende Dienste bilden inzwischen in fast allen Fachgebieten
das Riickgrat wissenschaftlicher Forschung. Deshalb muss die strategische Zielsetzung eines HPC-
Konzepts klare Antworten auf eine Vielzahl von Problemstellungen finden. Dazu zdhlen die stetige
Zunahme digitaler Workflows, bedingt beispielsweise durch die Verbesserung des Instrumentariums
in den Naturwissenschaften, neue Forschungsansatze in den Digital Humanities, die Verfeinerung der
Auflésung in bildgebenden Verfahren, aber auch der zunehmende Einsatz Kiinstlicher Intelligenz in
immer breiteren Anwendungsfeldern. Offentlich geforderte und betriebene
Forschungsinfrastrukturen sind hier von entscheidender Bedeutung. Foderierte Strukturen erzeugen
Synergien und haben klare strategische Vorteile gegeniber vereinzelten Inselldsungen, insbesondere
im Bereich High-Performance-Computing/Data Intensive Computing (HPC-DIC). Daher miissen sie im
Interesse der Nutzenden auf der lange etablierten Basis verlasslich, zukunftssicher und nachhaltig
weiterentwickelt werden. Im Sinne des Wissenschafts- und Wirtschaftsstandorts Baden-Wiirttemberg
sollen sie eine flir Menschen gemachte Digitalisierung voranbringen, moderne technische
Entwicklungen mitgestalten, zusatzliche Kreativitat freisetzen, und nicht zuletzt die breite Verteilung
von Kompetenzen unterstilitzen. Basierend auf internationalen Standards sind digitale Dienste auf
allen Ebenen (lokal, regional, national und international) geeignet zu vernetzen. Um den Standort
Baden-Wirttemberg weiter attraktiv fiir Forscher, Entwickler und Dienstleister auszubauen, ist dies
eine unverzichtbare Voraussetzung. Die Hochschulen im Land missen sich im Hinblick auf die
Anwerbung von IT-Fachkraften zu einem begehrten Arbeitgeber weiterentwickeln [4].

Die Ubergeordnete strategische Zielsetzung lasst sich zusammenfassen als:

e Gewabhrleistung einer stets weltweit konkurrenzfahigen Hardware- und Softwareversorgung
fur die gesamte baden-wirttembergischen Wissenschaft im Bereich des HPC/DIC

e Integration in die européische und nationale HPC/DIC-Strategie wie sie sich im Joint
Undertaking EuroHPC [5], im Gauss Centre for Supercomputing (GCS) [6], im Nationalen
Hochleistungsrechnen (NHR) [7] sowie in der Nationalen Forschungsdateninfrastruktur
(NFDI)[5] manifestiert

e Transfer der in den Bereichen HPC/DIC erzielten Erkenntnisse und Fihigkeiten Gber den
wissenschaftlichen Bereich hinaus in Gesellschaft und Wirtschaft

Neben die wissenschaftlichen Herausforderungen des Hoch- und Hoéchstleistungsrechnens treten
zunehmend Herausforderungen im Betrieb der Systeme. Vor dem Hintergrund der Risiken des
Klimawandels missen sich Rechenzentren in allen Belangen noch gezielter an Nachhaltigkeitskriterien
ausrichten, zukiinftigen gesetzlichen Anforderungen geniigen und einen Beitrag zur Reduktion des
CO,-AusstoRes leisten. Eine zentrale Aufgabenstellung der kommenden Jahre ist daher, eine echte
Klimaneutralitdit von Hoch- und Hochstleistungsrechenzentren zu erreichen. Als besondere
Handlungsfelder sind zu nennen:

e Optimierung der Energieeffizienz mit Ziel der Klimaneutralitdt und Nachweis durch
entsprechende Zertifizierung; dazu Untersuchung und Umsetzung neuer Betriebsmodelle
und Auslegung der Systeme im Hinblick auf Betrieb mit (volatilen) erneuerbaren
Energietragern; Ertlichtigung von Bestandsgebduden und weitergehende
Standortkonsolidierung mit dem Ziel einer Umsetzung eines klimapositiven Rechenzentrums;
Sensibilisierung von Nutzenden

e Verstarkte Hinwendung zur nachhaltigen Entwicklung wissenschaftlicher Software,
insbesondere zur Steigerung der Energieeffizienz; verbesserte Qualifizierung des



wissenschaftlichen Nachwuchses, um HPC/DIC-Systeme oder neue Technologien wie Ki

deutlich effizienter zu nutzen

Uber diese allgemeinen Ziele hinaus sieht die Strategie, wie bisher schon, auch fiir die Jahre 2025 bis
2032 vor, auf aktuelle Herausforderungen flexibel zu reagieren, um wissenschaftliche
Neuentwicklungen schnell und zielgerichtet durch die notwendige digitale Infrastruktur unterstitzen
und fordern zu kdnnen. Zu den erwarteten neuen Herausforderungen gehéren insbesondere:

e Forschungsdatenmanagement (FDM);

e rapide Zunahme der Forschung im Bereich der Kiinstlichen Intelligenz und ihre Nutzung in
allen Wissenschaftsfachbereichen;

e Erforschung und Nutzung neuer Hardwarekonzepte im HPC/DIC und hier insbesondere des
Quantum Computing (QC).

Um diese gestiegenen Anforderungen zu adressieren, schreiben die Hochschulen Baden-
Wiirttembergs mit diesem Papier zum dritten Mal ihr Rahmenkonzept fir die Bereiche des Hoch- und
Hochstleistungsrechnens (HPC) einerseits und des Data Intensive Computing andererseits fort. Sie
tragen damit der weiterhin steigenden Bedeutung von Computational Sciences und HPC-Systemen als
deren Fundament Rechnung.



2 Ausgangssituation

Baden-Wirttemberg hat sich in den letzten 40 Jahren im HPC-DIC Umfeld klar und strategisch positio-
niert. Schon in den 1980er Jahren wurden an einigen Standorten in Baden-Wiirttemberg HPC-Systeme
beschafft und mit dem Wissenschaftsnetz BelWi die notwendige Konnektivitdt bereitgestellt. Diese
Basis wurde seither sukzessive strategisch und technisch weiterentwickelt und mit nationalen und in-
ternationalen Entwicklungen verwoben. Dies starkt den Wissenstransfer innerhalb der Partnernetz-
werke aber auch zu Nutzenden und in die Industrie. Externe wissenschaftliche Gutachtende haben im
Laufe der letzten Jahre mehrfach herausgestellt, dass sich die in Baden-Wiirttemberg etablierten Lo-
sungen auch als Modell fiir nationale und internationale Versorgungsstrukturen eignen.

Wahrend der Laufzeit des vorliegenden Rahmenkonzeptes werden sowohl die unter 2.1 beschriebe-
nen HPC-Komponenten als auch die unter 2.2 aufgefiihrten Speichersysteme kontinuierlich nach den
Bedirfnissen erneuert und ausgebaut; beispielsweise wird an der Universitdt Ulm mit Justus 3 die
nachste Stufe dieses bwForClusters aktuell geplant.

2.1 HPC-Leistungspyramide in Baden-Wirttemberg

2.1.1  Tier-1

Auf europaischer Ebene (Tier-0) Gbernimmt das Gauss Centre for Supercomputing (GCS) mit den Part-
nern LRZ (Garching), HLRS (Stuttgart) und JSC (Jilich) die Rolle eines ersten europdischen Exaflop-Pro-
viders mit dem Standort Jllich. Die Finanzierung erfolgt im Rahmen des Projekts SiVeGCS/SiVeGCS+
sowie durch die Joint Undertaking EuroHPC. Im Rahmen der GCS-internen Abstimmung Gbernimmt
das HLRS die Aufgabe der Koordinierung grolRer europaischer Projekte fiir den Exascale-Bereich von
EuroHPC. Aktuell werden die Projekte EuroCC und CASTIEL geleitet.

Auf deutscher Ebene (Tier-1) realisiert das Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS) der Univer-
sitat Stuttgart die Funktion eines nationalen und europaischen Hochstleistungsrechenzentrums. Im
Rahmen des vom BMBF und den drei Landesministerien flir Wissenschaft geforderten Projekts Si-
VeGCS wurde am HLRS ein Tier-1 System 2020 in Betrieb genommen. Im Rahmen der 2021 beschlos-
senen Erweiterung von SiVeGCS+ soll im Jahr 2024 ein Ubergangssystem installiert werden und im Jahr
2026/2027 ein Exascale-System am Standort HLRS den Betrieb aufnehmen. Dieses System wird bis
2032 fir die nationale Versorgung im Hochstleistungsrechnen zur Verfligung stehen.

2.1.2 Tier-2

Auf Tier-2 Gbernimmt das Steinbuch Centre for Computing (SCC) am Karlsruher Institut fiir Technologie
(KIT) die Rolle eines Hochleistungsrechenzentrums und Zentrums fiir datenintensives Rechnen. Im
Rahmen des Nationalen Hochleistungsrechnens (NHR) betreibt das SCC das Tier-2-System HoreKa, das
insbesondere die Materialwissenschaften, die Erdsystemwissenschaften, die Energie- und Mobilitats-
forschung im Ingenieurwesen sowie die Teilchen- und Astroteilchenphysik unterstiitzen soll. Innerhalb
des NHR-Verbunds leistet das SCC im Bereich der Methodenwissenschaften federfiihrend die Unter-
stutzung fiir das Research Software Engineering und tragt wesentlich zum Bereich numerische Metho-
den und Bibliotheken bei.

Im betrachteten Zeitraum dieses Papiers sind jeweils zu Beginn und zum Ende hin groRRe
Rechnerbeschaffung vorgesehen.

2.1.3 Tier-3

Auf Tier-3 wurde basierend auf den Erfahrungen aus bwGRiD (2007 — 2012) [9, 10] die landesweit be-
triebene Tier-3-Rechencluster-Infrastruktur im Umsetzungskonzept bwHPC neu geordnet. Dazu wer-
den an vier Standorten (Freiburg, Heidelberg, Tiibingen, Ulm) Cluster fir ausgewahlte Fachdisziplinen



betrieben (bwForCluster, s. Abbildung 2) [1, 3]. Dariiber hinaus wurde ein gemeinsames Cluster aller
Universitaten des Landes (bwUniCluster) als Einstiegsressource fiir HPC und zur Grundversorgung mit
Rechenleistung fir alle Wissenschaftsdisziplinen etabliert, die nicht unmittelbar in den bwForClustern
abgebildet sind. Unabhangig vom vorliegenden Konzept kann es spezifische lokale Rechenkapazitat un-
terhalb von den Systemen auf Tier-3 geben, die hier nicht weiter betrachtet wird.?

Aktuell (Stand 06/2023) stehen folgende Systeme auf Tier-3 zur Verfligung:

System Standort Installation | Laufzeit bis | Aufgabe
bwUniCluster2.0 | Karlsruhe 2022 2027 Allgemeine Tier-3 Ebene
JUSTUS 2 Ulm 2020 2025 Theoretical Chemistry, Condensed

Matter Physics, Quantum Physics

Helix Heidelberg | 2021 2026 Computational Humanities, Struc-
tural and Systems Biology, Medical
Science, Soft matter

NEMO 2 Freiburg 2024 2029 Neurosciences, Particle physics,
Materials science, Micro system en-
gineering

BinAC 2 Tubingen 2023 2028 Bioinformatics, Astrophysics,
Geosciences, Pharmacy, Medical
Informatics

Auf Tier-3 erfolgt die fachliche Zuordnung im Detail auf Basis der DFG-Fachsystematik (vgl. Abbildung
1). Diese Zuordnung kann angepasst und erweitert werden, was thematisch im erweiterten Begleit-
projekt enthalten sein wird. Insbesondere bei Erweiterung und Erneuerung der bwForCluster erfolgt
eine die bisherige Nutzung der Systeme beriicksichtigende Anpassung der fachlichen Widmung. Die
Ingenieurwissenschaften nehmen in dieser Zuordnung aufgrund der in diesem Bereich langjahrigen
bestehenden Erfahrung in der HPC-Nutzung eine Sonderrolle ein. Neben der Grundversorgung auf dem
bwUniCluster wird darlber hinausgehender Bedarf direkt auf den Systemen auf Tier-2 und Tier-1 ab-
gedeckt. Das Kompetenzzentrum Ingenieurwissenschaften wird deshalb auch Gber Ebenen hinweg
ausgerichtet und profitiert dabei von den Erfahrungen in Karlsruhe und Stuttgart.

1 So gibt es beispielsweise ein Datenanalysecluster an der Hochschule Esslingen, das gebiindelt Spezialbedarfe
der Hochschulen fiir angewandte Wissenschaften adressiert und sich an den Absprachen der bwHPC-Strukturen
orientiert.



Computational
Humanities Medical Science Physik konden.
Materie
110, 111, 112, 205-02, 205-03,
207-07, 205-12, 205-31 307
312, 409
Struktur- Theoretische
Soft Matter und Systembiologie Quantenphysik Chemie
310-01 201-01 bis 201-06, 308-01 301, 302, 303,
203-02, 206-01 304-01, 305, 306
HD/MA UL: Justus
L Mikrosystem-
Materialwissenschaft technik
405-01 bis 405-05
. ! 407-03, 407-06,
406-01 bis 406-05 408-01
Neurowissenschaft Partikelphysik
206-01 bis 206-11 309-01

ABBILDUNG 1: FACHLICHE AUSDIFFERENZIERUNG DER HPC-SYSTEME DER EBENE 3 [1]

2.2 Datenmanagement und Speichersysteme

Ziel des Umsetzungskonzeptes des Landes fiir datenintensive Dienste — bwDATA [2] und des HPC-DIC-
Konzepte fir die Jahre 2018 — 2024 [1] war es, allen im Land vertretenen Fachwissenschaften in her-
ausragender Art und Weise Speicher- und Datenmanagement-Systeme fiir deren Bedarfe zur Verfi-
gung zu stellen. Diese Systeme unterstiitzen den kompletten Scientific Data Life Cycle von der Gene-
rierung der Daten in HPC-Systemen oder Experimenten lGber Auswertung der Daten bis zur Ablage in
Repositories und Archiv-Systemen. Um eine nahtlose Integration und eine flr die Nutzenden einfache
Migration von Daten zwischen allen Systemen sicherzustellen, sind die Systeme u.a. durch die Ergeb-
nisse des Begleitprojekts bwHPC-S5 foderiert verbunden. Neben den Speichersystemen der HPC-Sys-
teme, deren Zuordnung der fachlichen Klassifizierung der HPC-Systeme folgt (siehe voriger Abschnitt),
und einem allgemeinen Archivsystem am KIT (bwDataArchive) sind die folgenden Speicher- und Da-
tenmanagement-Systeme derzeit im Nutzerbetrieb bzw. im Aufbau:



System Standort Installation Laufzeit
(aktuelle HW) bis
bwSFS Freiburg 2021 2026
bwSFS Hohenheim 2024 2029
LSDF Heidelberg 2019 2024
LSDF Karlsruhe 2019 2024
bwSFS Stuttgart 2024 2029
bwSFS Tibingen 2021 2026

Das vorliegende Rahmenkonzept ist Teil der Strategie zum Forschungsdatenmanagement: Im Land Ba-
den-Wirttemberg wird in den Jahren 2022/23 erstmals eine Forschungsdatenstrategie als Teil der Da-
tenstrategie des Landes erarbeitet. Darin werden die strategischen Uberlegungen zur Bedeutung von
Forschungsdaten und zum Forschungsdatenmanagement formuliert sein.

2.3 BelWu

Mit dem Wissenschaftsnetz BelW steht im Land eine hochperformante, hochverfiigbare Infrastruktur
als Basis fuir den Zugang zu den HPC-Systemen sowie die Vernetzung der HPC-Systeme und der Daten-
management- und Speicher-Systeme zur Verfligung, die mit Landesforderung laufend weiterentwi-
ckelt wird. Die groRRtenteils exklusiv genutzte Glasfaserinfrastruktur (dark fibre) und die darauf abge-
stutzte eigene IP-Systemplattform liefert eine groRe Flexibilitat fir die Weiterentwicklung und eine
hohe Zukunftssicherheit im Hinblick auf immer héhere Bandbreitenanforderungen und neue Netz-
funktionalitdt. Performante Ubergédnge zu anderen Wissenschaftsnetzen wie X-WiN und Switch sowie
zu kommerziellen Netzen stellen sicher, dass international vernetzte Forschende in Baden-Wirttem-
berg optimale Voraussetzungen in der technischen Vernetzung vorfinden.

2.4 Wissenschaftsunterstltzung und Governance

Komplementiert wurden diese Hardware-Strukturen durch gemeinsame, synergetische Betriebsstruk-
turen im Begleitprojekt bwHPC-S5 sowie eine System- und Ebenen-lbergreifende Software-Versor-
gung. Zur besseren Absicherung der HPC-Systeme hat sich der HPC-Betrieb mit dem landesweiten
Kernteam IT-Sicherheit an der Universitat Heidelberg vernetzt. Alle unterstiitzenden Strukturen tragen
erheblich zu einer Konsolidierung von Rechenressourcen und damit zu einer deutlich nachhaltigeren
und effizienteren Nutzung von Mitteln und Personal bei.

Im Rahmen der bisherigen HPC-DIC-Landestrategien, der Generationen von HPC-DIC-Systemen in Ba-
den-Wirttemberg und der zugehorigen Begleitprojekte (bwHPC-C5, bwHPC-S5, SDSC-BW) wurde ins-
besondere im Bereich der Anwendungsunterstlitzung ein ausgezeichnetes Umfeld auf mehreren Ebe-
nen geschaffen. Diese sind untereinander durchlassig und ergdnzen sich ohne dabei auf den genannten
Bereich begrenzt zu sein. Vielmehr umfassen sie beispielsweise auch den Systembetrieb. Durch Be-
gleitprojekte sind ebenfalls Strukturen zur technischen Weiterentwicklung der Systeme etabliert wor-
den, in denen —etwa in Form von Technologiesprints — neue Entwicklungen im HPC-Bereich untersucht
und auf ihre Einsetzbarkeit flr die Systeme im Land gepriift werden.

Mit dem Modell der ,,Féderativen Wissenschaftsunterstiitzung” existiert ein auf hohem Niveau ope-
rierender koordinierter Nutzendensupport fiir die zur Verfliigung stehenden HPC- und Speicher-
dienste. Es gewahrleistet damit eine dulRerst effiziente Nutzung der Forschungsinfrastruktur und deren



kontinuierliche Optimierung auch im Sinne von ,,Green-IT“. Organisatorisch gliedert sich diese Unter-
stitzungsebene in die nachfolgend genannten Aufgabengebiete bzw. Teams, an denen auch das laye-
red-support-Modell deutlich wird.

Das Cluster-Auswahl-Team (CAT) unterstiitzt bei der Zuordnung neuer HPC- und DIC-Projekte zu den
in Land vorhandenen Cluster-Standorten und gewahrleistet so eine bestmogliche Arbeitsumgebung bei
gleichzeitig optimaler Nutzung der Ressourcen.

bwHPC-Kompetenzzentren unterstiitzen mit eigenen Expertinnen und Experten in den wissenschaft-
lichen Bereichen, in denen besondere HPC/DIC-Anforderungen vermehrt auftreten. Derzeit sind die
folgenden 7 Kompetenzzentren in der BW-Forschungs-Community integriert:

Bioinformatik, Pharmazie, Medizininformatik und Astrophysik

Computergestiitzte Chemie und Quantenwissenschaften

Geowissenschaften

Global Systems Science

Ingenieurwissenschaften

Elementarteilchenphysik, Neurowissenschaft, Mikrosystemtechnik und Materialwissenschaft
Struktur- und Systembiologie, Medical Science, Soft Matter und Computational Humanities

Nou,swne

Tiger-Teams |6sen seit Jahren erfolgreich klar umrissene Fragestellungen, in dem sie Forschende mit
den notwendigen Experten im Land — etwa aus den Bereichen Hard- und Software oder auch System-
betrieb —temporar fiir Sprints zusammenbringen. Beispiele fir Success Storys der letzten Jahre finden
sich auf den bwHPC-Projektseiten [12].

Neben diesen technisch-wissenschaftlich orientierten Ebenen wird die Governance —im Sinne liberge-
ordneter Steuergremien — wesentlich von drei Gruppen getragen.

Strategische Entscheidungen lber die Fortentwicklung der Tier-3 Landes-Cluster und der landesweiten
Dateninfrastruktur trifft der Arbeitskreis der Leiterinnen und Leiter der Wissenschaftlichen Rechenzen-
tren und Informationszentren des Landes Baden-Wirttemberg (ALWR-BW), eingerichtet durch die Lan-
desrektorenkonferenz (LRK). Anforderungen von Vorgaben anderer Steuergremien werden (iber den
ALWR-BW und die Projektverantwortlichen koordiniert.

Fiir die wissenschaftliche Begleitung des Betriebs und der Weiterentwicklung definierter digitaler For-
schungsinfrastrukturen ist der Landesnutzerausschuss (LNA-BW) zustandig. Er artikuliert die wissen-
schaftlichen Nutzungsanforderungen, bewertet die Wirksamkeit der Mechanismen zur Aussteuerung
der Nutzung und Auslastung der Infrastrukturen, schlagt Verbesserung der Aussteuerungs- bzw. Aus-
lastungsmechanismen vor und verfasst Empfehlungen und Stellungnahmen zu einer verbesserten wis-
senschaftlichen Ausrichtung der Vorhaben und Konzepte im Umfeld der HPC-DIC-Landesstrategie.

Der Steuerkreis digitale Forschungsinfrastruktur Baden-Wirttemberg reprasentiert die Gbergreifende
Instanz sowohl der Betreiber als auch der Nutzenden der digitalen Forschungsinfrastrukturen inner-
halb der HPC-DIC-Landesstrategie.

2.5 Wissenstransfer / Wirtschaft

Der Transfer von Wissen und Fahigkeiten aus der universitdaren Forschung in die Industrie und dartber
hinaus in die Gesellschaft hat im Land Baden-Wirttemberg eine lange Tradition. Wurden bereits 1986
erste Schritte dazu unternommen. So war die Griindung der , Hochstleistungsrechner fiir Wissenschaft
und Wirtschaft GmbH (HWW)“ [13] 1995 ein Meilenstein fir den Wissenstransfer mit und in die Wirt-
schaft. Ab 2008 wurden dariiber hinaus Solution Center fir spezifische Problemstellungen gegriindet,
die Industrie und o6ffentliche Forschung unter einem Dach fiir die Forschung und Entwicklung im HPC-



DIC zusammenbringen. Heute agieren im Land Baden-Wirttemberg das Automotive Solution Center
for Simulation (ASCS) [14], das Smart Data Solution Center (SDSC-BW) [15] und das Media Solution
Center (MSC-BW) [16]. Ein Medical Solution Center ist im Aufbau begriffen. Mit dem Ziel einer spezi-
ellen Unterstiitzung von kleinen und mittleren Unternehmen (KMU) hat das Land Baden-Wiirttemberg
gemeinsam mit dem KIT und der Universitadt Stuttgart im Jahr 2011 die SICOS BW [17] gegriindet.
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3 Herausforderungen und Handlungsfelder

Die Landesstrategie muss Antworten auf verschiedenartige Herausforderungen, wie signifikante tech-
nologische Umbriiche, eine zunehmende Rolle der Kl und einer weiteren Durchdringung der wissen-
schaftlichen Disziplinen finden und adressiert daher eine Reihe von Handlungsfeldern. Zur Adressie-
rung der verschiedenen Herausforderungen bedarf es einer umfassenden Anwendungsunterstiitzung,
ohne die die Ziele im Bereich der Energieeffizienz und Nachhaltigkeit, Nutzung neuer Hardwarearchi-
tekturen, Verbesserung und Weiterentwicklung leistungsfahiger Forschungssoftware, effizientes Da-
tenmanagement und Umgang mit sensiblen Daten nicht erreicht werden kann. Aspekte der digitalen
Souveranitat miissen mithin in jedem Handeln im Rahmen dieser Landesstrategie mitbedacht werden.
Sie ziehen sich durch alle identifizierten Handlungsfelder.

3.1 Wissenschaftliche Anforderungen

Simulationsanwendungen haben in der Vergangenheit stets die verfligbare Rechenleistung ausge-
nutzt, und werden dies auch in Zukunft tun kénnen, da sie immer einen Kompromiss aus der Grof3e
des simulierten Systems und der Rechenleistung darstellen. Es gibt zudem zahlreiche konkrete Anfor-
derungen flr hohere Rechenleistung. Beispielhaft seien genannt: Forschende erwarten bei Klimasimu-
lationen mit einer Auflésung auf der Kilometerskala eine enorme Steigerung der Vorhersagekraft, da
bisher durch Parametrisierungen dargestellte Effekte durch die Simulation aufgel6st werden kénnen.
Digitale Zwillinge realer Systeme kdnnen im Allgemeinen dank héherer Rechenleistung immer realisti-
scher werden, indem sie immer mehr und immer kleinere Teilsysteme berlicksichtigen. Wissenschaft-
liche Experimente und Beobachtungen werden deshalb in naher Zukunft enorm wachsende Daten-
mengen produzieren, zudem in immer kiirzerer Zeit (,,data avalanche®). Die Durchbriiche in ML/KI be-
ruhen auf immer gréoBeren Modellen, die erfolgreich trainiert werden. Die Anforderungen wachsen
super-exponentiell, sowohl in Datenmenge als auch in Rechenleistung. Die digitale Transformation in
der Forschung ist nicht nur auf die klassischen Communities, die HPC und DIC schon seit langerem
einsetzen, beschrankt. Sie erreicht ebenso vollig neue Communities, die fiir den Einstieg nicht nur ent-
sprechende Kapazitaten, sondern auch entsprechende Unterstltzung bendtigen. Zu nennen sind u.a.
Bereiche aus den Geisteswissenschaften und den Wirtschaftswissenschaften.

Die Vervielfdltigung der Forschungsbereiche geht mit der Notwendigkeit von spezifischen methodi-
schen Ansatzen in HPC und DIC einher. Machine Learning ist ein wichtiges Beispiel in diesem Zusam-
menhang, da es eine enge Einbindung von Ressourcen im Bereich des Hochleistungsrechnens und des
Datenmanagements erfordert. Zudem sei anzumerken, dass die enge Anbindung von Messgeraten —
z.B. High Throughput Microscope — mit HPC- und DIC-Systemen auch Uber Standortgrenzen hinweg
erforderlich ist. Die enge Verzahnung der jeweiligen Komponenten ist eine sine qua non-Bedingung,
um erfolgreich diese Infrastruktur fiir die Wissenschaft einzusetzen.

Zuletzt sei hervorzuheben, dass wissenschaftliche Aktivitaten inzwischen duBlerst interdisziplinar statt-
finden, die kooperative Losungsansatze iber Communities hinweg erfordern. Dies spiegelt sich in de-
zentralen IT-Lésungen wider, die jedoch Kompatibilitatsvorgaben erfiillen, um entsprechenden Daten-
austausch zu ermoglichen. Hierfiir sind Partizipation und Mechanismen zur Durchladssigkeit einrich-
tungs- und landertbergreifend fiir die vorliegenden Forschungsbediirfnisse unbedingt zu berlicksich-
tigen. Ziel muss es also sein, der Wissenschaft auf eine nachhaltige (sowohlim Sinne von Verlasslichkeit
als auch Ressourcenschonung) Art und Weise moglichst umfangreiche und angepasste HPC/DIC-Kapa-
zitdten (sowohl Hardware als auch Unterstiitzung) zur Verfligung zu stellen.

Die Weiterentwicklung der Unterstiitzungsstrukturen und des Supports sind innerhalb der neuen Stra-
tegie von besonderer Bedeutung, da sie die Grundlage fiir die effiziente Nutzung der HPC-DIC-Infra-
struktur durch eine groRe und steigende Zahl an Forschenden und wissenschaftlichen Communities
darstellt. Neben die klassische HPC-Beratung tritt zunehmend auch das Onboarding in Bezug auf die
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Nutzung wissenschaftlicher IT-Infrastrukturen. Dies erfordert eine holistische Betrachtung der jeweili-
gen individuellen Bedarfe eines Forschungsvorhabens und im nachsten Schritt die geeignete Abbildung
auf eine lokale, landesweite oder Gbergeordnete Forschungsinfrastruktur.

Grundsatzlich soll der bisherige Weg, Synergien durch landesweite Zusammenarbeit zu schaffen, wei-
ter beschritten werden. Insbesondere sollen in die landesweite Nutzendenunterstiitzung auch weiter-
hin Standorte ohne HPC-DIC-Systeme einbezogen werden. Wesentliche Teile der Nutzendenunterstit-
zung sollen auch kiinftig durch das Begleitprojekt bwHPC-S5 geleistet werden. Zusatzlich soll fir die
immer bedeutsamere Unterstiitzung und Begleitung des Research Software Engineering ein ergdanzen-
des Projekt umgesetzt werden.

Um den neuen Herausforderungen und Anforderungen zu begegnen, sind konkret in den Unterstiit-
zungsstrukturen und im Begleitprojekt bwHPC-S5 folgende Weiterentwicklungen und Ergdanzungen ge-
plant:
e  Weiterentwicklung der Facherstruktur, z.B. im Hinblick auf die Exzellenzstrategie von DFG und
BMBEF;
e die besonderen Bedarfe der Medizin und der Wirtschaftswissenschaften;
o  Weiterentwicklung der Kompetenzzentren, z.B. im Hinblick auf die Unterstiitzung von Metho-
den der KI/ML.

Eine weitere Intensivierung der Zusammenarbeit zwischen den wissenschaftlichen Anwendenden, der
Methodenforschung und den Rechenzentren kann erreicht werden, indem fiir Wissenschaftsbereiche,
die in Baden-Wirttemberg von besonderer Bedeutung sind, Simulation&Data Labs eingerichtet wer-
den, in denen Forschende aus dem jeweiligen Anwendungsgebiet in engster Kooperation mit Wissen-
schaftlerinnen und Wissenschaftlern aus Methodenforschung und Rechenzentren gemeinsam For-
schungsfragen bearbeiten. Als Blaupause kénnen dafiir die Simulation and Data Life Cycle Labs der
HGF dienen, die u.a. am SCC des KIT seit vielen Jahren sehr erfolgreich arbeiten.

Insgesamt wird eine langfristig hochwertige und zuverlassig planbare Unterstltzung der Forschenden
jedoch nur erreichbar sein, wenn auch in den Support- und Betriebszentren eine nachhaltige Perso-
nalentwicklung stattfinden kann. Personalgewinnung ist bei einem hohen Anteil an befristeten Stellen
bereits heute ein Gberaus ernstes Problem.

3.2 Energieeffizienz und Nachhaltigkeit

Die Sicherung der Versorgung der gesamten baden-wirttembergischen Wissenschaft mit jederzeit
weltweit konkurrenzfahigen HPC/DIC-Systemen bringt verstarkt Herausforderungen hinsichtlich Ener-
gieeffizienz und Nachhaltigkeit mit sich. So hat sich der Energiebedarf von Hoch- und Hochstleistungs-
rechnern in den letzten 20 Jahren etwa verzehnfacht. Verbunden ist damit ein steigender Kihlbedarf
mit allen Folgen.

Bei den Betriebskosten (insbesondere dem Energieverbrauch) der HPC/DIC-Systeme deutet sich ein
Paradigmenwechsel an. Dies hdangt zusammen mit dem Ende des Moore’schen Gesetzes und Dennard-
Skalierung [18]. Das Moore’sche Gesetz beschrieb eine Verdopplung der Rechenleistung elektroni-
scher Komponenten bei gleichen Kosten, Flache und Energieverbrauch. Schon seit Ldngerem ist zu be-
obachten, dass sich Leistungssteigerungen bei Prozessoren zunehmend aus der VergrofRerung der
Chip-Flache und damit einhergehend einem steigenden Energieverbrauch speisen. Unter Annahme
der vor den Preisspriingen im Jahr 2022 geltenden Strompreise entsprachen die Stromkosten fir den
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Betrieb eines Stiicks Hardware (iber flinf Jahre in etwa den Anschaffungskosten. Es ist schwierig abzu-
schatzen, in welchem Verhaltnis gegen Ende des in dieser Strategie betrachteten Zeitraums die Ener-
giekosten zu den Anschaffungskosten stehen, aber es ist moglich, dass die Betriebskosten die Anschaf-
fungskosten deutlich Gibersteigen werden.

Klimaschutz und Nachhaltigkeit erfordern es zudem, dass die Energieeffizienz zu einem wesentlichen
Kriterium bei Beschaffung und Betrieb der Systeme gemacht wird. Fir die Steigerung der Energieeffi-
zienz werden der durchgehende Einsatz von hochentwickelten Kihltechniken, die Nutzung von Ab-
wérme und die Integration der Versorgung der HPC/DIC-Systeme in die Kraft-Warme-Kailte-Kopplung
auf dem Campus angestrebt. Ziel ist es, den pro Einheit verbrauchter Energie erzeugten wissenschaft-
lichen Erkenntnisgewinn zu maximieren. In diesem Zusammenhang gibt die Green-IT-Landestrategie
die Richtung hin zu einer Klimaneutralitdt klar vor. Um eine konsequent nachhaltige Aufstellung aller
Betreiberstandorte zu verstarken, ist die Zertifizierung aller Zentren nach EMAS oder einem vergleich-
baren Standard vorgesehen. Diese komplexe Zertifizierung soll wahrend der Laufzeit des vorliegenden
Rahmenkonzeptes in zwei Phasen realisiert werden, beginnend mit einer prototypischen Umsetzung
an ausgewahlten Standorten gefolgt von Ausrollen tber alle Systeme.

Weiter muss, wo noch nicht geschehen, auf eine Versorgung mit Strom aus erneuerbaren Energien
umgestellt werden. AuRerdem miuissen die Kiihlkonzepte der Bestandsserverraume kritisch hinterfragt
und an zeitgemaRe Anforderungen angepasst werden. Auch sind verlustarmere Stromversorgungssys-
teme einzusetzen und, wo moglich, eine Nachnutzung von Abwarme umzusetzen. Durch die eingelibte
Entkopplung von breitem Wissenschaftssupport und tatsachlichem Standort des disziplinspezifischen
Gerates kann ein zentraler Ansatzpunkt die Konsolidierung der Tier-3-Hardware an einem optimalen
Betriebsstandort sein. Die Eigenschaften eines entsprechenden Standorts sind unter Berticksichtigung
der Verfligbarkeit erneuerbarer Energien, effizienter Betriebsweise und weitgehender Nutzung der
Abwadrme zu ermitteln und schrittweise umzusetzen.

Es missen zudem neue Betriebsmodelle untersucht und umgesetzt werden. Dazu wird eine Betrach-
tung von Energieverbrauch statt Rechenzeit zdhlen. Dies stellt einen Ansporn dar, Codes energieeffi-
zient zu machen und z.B. auf Beschleuniger zu portieren. Erste Zentren weltweit setzen dies schon um.
Prominentestes Beispiel ist Fugaku in Japan. Zudem muss das Ziel der standigen kompletten Auslas-
tung der Systeme hinterfragt werden. Auslegung und Betrieb der Systeme kénnte sich naher an der
Verfligbarkeit erneuerbarer Energien orientieren. Bei Verfiigbarkeit von Uberschuss-Energie (z.B. aus
erneuerbaren Quellen) bzw. bei Energie-Knappheit konnte die Leistungsfahigkeit und damit der Ener-
gieverbrauch dynamisch angepasst werden.

Weitere Zielsetzungen bieten sich in der engen Nutzerunterstitzung zur (energetischen) Verbesserung
ihrer Workflows sowie der Auswahl der fiir die Forschungsfragestellung optimalen Software. Allen
Mallnahmen, die Nutzende betreffen, sollten im Rahmen des Begleitprojekts MaRnahmen zur
Sensibilisierung und Vorbereitung vorangestellt werden.

3.3 Systemkomponenten und -architekturen

Eine HPC/DIC-Strategie muss sich der Herausforderung stellen, flexibel auf die Entwicklung von Rech-
nerkomponenten und -architekturen reagieren zu kénnen. Ein frihzeitiger Verzicht zu Gunsten neuer
— und damit unerprobter — Architekturen ist ebenso problematisch wie ein zu langes Festhalten an
alten Architekturen.

Mit der Entwicklung von Grafikprozessoren (Graphics Processing Units - GPU) und anderen Beschleu-

nigerkarten fur das HPC/DIC stehen Beschleunigerarchitekturen fiir spezifische Aufgaben zur Verfi-
gung, die in diesem Umfeld hohere Leistung versprechen, aber auch einen héheren Programmierauf-
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wand fordern. Verbessert wird die Situation dadurch, dass in Zukunft GPU-Kerne und klassische Pro-
zessor-Kerne auf einem Chip direkt kooperieren kénnen (,,Fused Parts“) und damit auch leichter zu
programmieren sein werden. Sowohl Fragen der wirtschaftlichen Sinnhaftigkeit als auch der Energie-
effizienz solcher Systeme stellen eine Herausforderung fiir Betreiber und Nutzende dar. Das Potential
von Beschleunigern wird physikalisch ebenfalls limitiert.

Insbesondere unter Bericksichtigung der Energieeffizienz wird ein Eckpfeiler der Weiterentwicklung
der HPC-Hardware der Einsatz neuer CPU-Architekturen und neuer Beschleuniger-Technologien sein.
Die Einrichtung von innovativen Labs, die neue Technologien im Zusammenwirken zwischen den HPC-
Zentren und Forschungseinrichtungen bewirkt, soll dazu fihren, dass die neuesten Technologien im
Hinblick auf HPC flexibel und agil erkundet werden und ggf. Teil des Angebotes der HPC/DIC-Zentren
werden. So sollen beispielsweise im bwHPC-Begleitprojekt die Bereiche des Quantencomputings und
der Kiinstlichen Intelligenz verfolgt werden, speziell auch mit Blick auf mogliche neue Betriebs- und
Einsatzmoglichkeiten. Die Erprobung sollte Hardware, Algorithmen, Software und Anwendungen um-
fassen.

Hinsichtlich neuartiger Computerkonzepte ist an erster Stelle das Quantum Computing zu nennen, ob-
wohl aktuell unklar ist, ob, wann und wofiir Quantencomputer fiir wissenschaftliche Zwecke produktiv
nutzbar sein werden. Neue, potenziell disruptive Technologien sollen kontinuierlich beobachtet und
erprobt werden. Sollte sich insbesondere zeigen, dass in Zukunft betriebsfahige Quantenrechner ver-
flgbar sind, muss das Landeskonzept deren Integration, auch unterstiitzt durch das Begleitprojekt,
ermoglichen.

Neben Quantencomputern sind dies vor allem Tensor Processing Units oder monolithische Chips. In
diesem sich schnell entwickelnden Feld ist jedoch nicht absehbar, welche Technologien sich durchset-
zen werden.

In zunehmendem MaR stellen kommerzielle Anbieter Ressourcen in der Cloud zur Verfligung. In dem
Ausmal} wie Provider auch Losungen fiir rechenintensive Anwendungen ins Portfolio (ibernehmen,
stellt sich die Frage danach, welche Bereiche des HPC/DIC von 6ffentlichen Providern wie Rechenzen-
tren abgedeckt werden sollten und welche Bereiche an private Anbieter (ibergeben werden kénnen.
Es sind zudem Mischformen denkbar, z.B. ,,Cloud Bursting“, d.h. bei hoher Auslastung werden insbe-
sondere kleinere Capacity Jobs in ein Cloud-Rechenzentrum geschoben. Neben wirtschaftlichen Fra-
gen sind bei diesen Uberlegungen Datenschutz und -hoheit zu beriicksichtigen.

Teil der Weiterentwicklung der Systeme wird die verstarkte Bereitstellung interaktiver, cloud-artiger
Nutzungsmoglichkeiten sein. Dies kann unter anderem durch die Definition von dafiir spezifisch defi-
nierten Partitionen auf dem HPC-System erfolgen. Neben Anpassungen des Schedulings wird auch eine
Offnung fiir weitere Betriebssysteme, z.B. Windows, erfolgen. Somit kdnnen auch weitere Communi-
ties, z.B. im Bereich der Wirtschaftswissenschaften, erschlossen werden. Diese Flexibilitat soll unter
anderem durch die Verwendung von Virtualisierung und Container-Lésungen erreicht werden. Diese
Technologien sollen auch Moglichkeiten des sogenannten insitu-computing eréffnen, womit Daten-
transfers gezielt optimiert werden kénnen.

3.4 Software

Software ist zu einer Schliisselkomponente der wissenschaftlichen Arbeit geworden, und es gibt heute
kaum noch eine Forschungsdisziplin, die nicht den Einsatz von Software erfordert. In Software sind
Algorithmen und Wissen kodiert. Wahrend quelloffene Software eine direkte Mitgestaltung und Wei-
terentwicklung durch die Wissenschafts-Community erlaubt, bestehen bei herstellergebundener Soft-
ware Risiken, die aus den sich regelmaRig andernden Preis- und Lizenzmodellen erwachsen. Die Her-
ausforderung besteht darin, neue Mal3stabe fir die Entwicklung herausragender Forschungssoftware
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zu setzen und das Research Software Engineering in eine neue Ara zu fiihren. Besondere aktuelle Be-
deutung bekommt dies auch vor dem Ziel der Steigerung der Energieeffizienz und der Nachhaltigkeit
insbesondere der HPC-Systeme. Soll neben ,,mehr HPC-Cycles pro kWh“ auch ,mehr Erkenntnisgewinn
pro kWh erzielt werden, ist Energie-optimierte Forschungssoftware ein entscheidender Baustein.

GroRgerate, Dienste und weitere Ressourcen im Zusammenhang mit Forschungssoftware werden von
der wissenschaftlichen Gemeinschaft allgegenwartig genutzt. Daher muss Forschungssoftware die
gleichen strengen Anforderungen erfiillen, die Forschende an ihre Daten, Proben, Gerdte und Infra-
strukturen stellen. Software muss — wie jede andere Infrastruktur auch — kontinuierlich entwickelt,
gewartet und unterstitzt werden, manchmal tber Jahrzehnte hinweg. Erfolgreiche und nachhaltige
Softwareprojekte beruhen oft auf starken, florierenden und meist internationalen Gemeinschaften
und erfordern stets eine langfristige Finanzierung. So fordert beispielsweise das niederldandische
eScience Centre in seinem Strategiepapier: ,Forschungssoftware muss auf politischer Ebene und in der
Praxis gleichberechtigt mit Forschungsdaten und Publikationen behandelt werden” [19]. Auch das bri-
tische Software Sustainability Institute stellt schlicht fest: ,Better Software, Better Research” [20].

Auch auf Landesebene ist Forschungssoftware als lebenswichtige Infrastruktur fiir die Bedirfnisse der
modernen Wissenschaft nachhaltig zu behandeln, um damit wissenschaftliche Erkenntnisse und
Durchbriiche zu sichern. Exzellente Forschungssoftware kann sich auch zu erfolgreichen Dienstleistun-
gen entwickeln. Insbesondere quelloffene Software bietet vielfaltige Ansatzpunkte zur Steigerung der
Recheneffizienz und die permanente Anpassung auf neue Hardwarearchitekturen und
Betriebsmodelle. Die (Weiter-)Entwicklung offener Forschungssoftware und Algorithmen vertieft das
Verstandnis von Forschenden und schafft eine breite Grundlage fiir den Know-How-Transfer in
Wirtschaft und Gesellschaft. Damit konnen weitere Impulse fiir alle unsere Forschungsdisziplinen ge-
setzt werden und damit die fiihrende Rolle des Landes Baden-Wiirttemberg im wissenschaftlichen
Rechnen in Deutschland und dariiber hinaus erhalten und ausgebaut werden.

Die Herausforderungen bestehen in:

e der Schaffung eines Bewusstseins dafiir, dass Forschungssoftware ein wesentlicher Bestand-
teil der Landes-Forschungsinfrastruktur ist, der entsprechend implementiert und betrieben
werden muss;

o der Wertschatzung von Forschungssoftware als legitimer Forschungsoutput;

e einem nachhaltigen und professionellen Ansatz fiir die Entwicklung und das Management von
Energie-optimierter Forschungssoftware, etabliert durch geeignete Unterstiitzungsstrukturen
und -dienste sowie mit motivierten und entsprechend bezahlten Forschungssoftware-Ingeni-
euren;

e der Unterstltzung von Communities bei der Erstellung optimierter Software, insbesondere
bezogen auf den Energiebedarf, fiir ihre Forschungsarbeit und bei Angeboten dazu bei allen
Partnern und Interessenten; Unterstiitzung ist hier insbesondere erforderlich fiir hochskalier-
bare parallele Software, Adaption auf moderne Rechnerarchitektur (z.B. GPU), optimierte nu-
merische Methoden fiir Simulation, Software Sustainability and Performance Engineering,
Continuous Integration Services und Continuous Development.

Die bisherigen Erfahrungen im HPC-Bereich haben deutlich gemacht, dass die Berlicksichtigung der
zugrundeliegenden Hardware alleine zum erfolgreichen Einsatz in der Forschung nicht reicht. Die Soft-
ware-Entwicklung spielt eine entscheidende Rolle. Das gilt nicht nur zur Performance-Gewinnung, son-
dern auch bzgl. der Energieeffizienz. Die Software-Entwicklung ist insofern herausfordernd, als die zu-
grundeliegenden Rechner-Architekturen von HPC-Systemen zunehmend heterogen sind, was zu einer
sehr hohen Komplexitat flihrt. Dies spiegelt sich insbesondere in der Verwendung von Beschleunigern
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wie GPUs und FPGA, die abgestimmt mit den CPUs arbeiten mussen, wider. Die Mehrkern-Technolo-
gie, die inzwischen allgegenwartig in Rechner-Architekturen Einzug gefunden hat, erfordert spezifische
Konzepte zur optimalen Nutzung. Inzwischen ist allgemein bekannt, dass das grofite Potenzial zur Leis-
tungsgewinnung tatsachlich in der Softwareentwicklung steckt. Durch die erhéhte Komplexitat der
heutigen Rechner-Architekturen kann man nicht davon ausgehen, dass ein Mehr an Leistung ohne Zu-
tun der Forschenden automatisch gewonnen werden kann. Nicht selten sind erhebliche Anpassungen
der Software hierfir erforderlich. Softwareentwicklung ist ein zunehmend wichtiger Bestandteil der
Forschungsaktivitaten, aber wenn sie nicht nachhaltig durchgefiihrt wird, ist das Ergebnis oft nicht
wartbare Software und nicht reproduzierbare Wissenschaft. Dies ist auf einen Mangel an Software-
Engineering-Ausbildung flir Forschende, begrenzte Mittel fir die Weiterentwicklung und Wartung be-
stehender Software und wenige feste Softwareentwicklerstellen zuriickzufihren.

Die anvisierte Strategie zielt darauf, die Entwicklung wissenschaftlicher Software zu férdern und
dadurch zu verbessern, um reproduzierbare Wissenschaft und Software-Nachhaltigkeit zu gewahrleis-
ten. Die geplanten MaRBnahmen sollen als Bindeglied zwischen den verschiedenen wissenschaftlichen
Disziplinen dienen und so die Zusammenarbeit und interdisziplindre Forschung erméglichen.

Zur Software-Strategie soll ein drei-Saulen-Konzept umgesetzt werden, das folgende Schwerpunkte
beinhaltet: Entwicklung, Lehre und Offentlichkeitsarbeit.

Laut dem UK Research Software Survey 2014 [21] geben 69 % der Forscher an, dass ihre Forschung
nicht mehr praktikabel ware, wenn sie keine Forschungssoftware mehr nutzen kénnten. 56 % der 417
befragten Forscher entwickeln ihre eigene Forschungssoftware. Das vorliegende Konzept sieht ent-
sprechend vor, dass die Software-Entwicklung fiir wissenschaftliche Forschungsaktivitaten fir HPC-
Systeme sehr stark gefordert und unterstiitzt werden soll. Dies gilt sowohl fir die Entwicklung von
Open Source numerischen Buildingblocks, die an die jeweiligen Systeme angepasst werden, als auch
fiir die Anpassung von existierender Software auf die vorhandene Rechner-Architektur. Diese Aktivita-
ten werden nicht nur von den HPC-Zentren getragen, sondern sollen die Kompetenzen der jeweiligen
Universitaten im Bereich des wissenschaftlichen Rechnens und der Software-Entwicklung heranzie-
hen.

Weiterhin sollen Kurse zu allen Aspekten der nachhaltigen Softwareentwicklung sowie Mentoring-Pro-
gramme insbesondere fiir Pre- und Postdocs der Universitdaten des Landes Baden-Wirttemberg ange-
boten werden. Dies gilt gleichermaRen fiir erfahrene Forschende, die entsprechende weiterfiihrende
Schulungen und Konferenzen im Bereich der Software-Entwicklung wahrnehmen kénnen sollen.

In diesem Sinne ist ein landesweites Format zu initiieren, mit der Zielsetzung, Initiativen im Bereich der
Software-Entwicklung und der Lehre zu férdern. Dabei soll ein entsprechendes HPC-Software-Okosys-
tem mit hoher Sichtbarkeit durch konkrete Projekte unter dem Dach des vorliegenden Rahmenkon-
zeptes landesweit etabliert werden. Diese sollen den Schwerpunkt auf langfristige Softwarelésungen
legen. Uber diese MaRnahmen soll weiterhin eine Kompetenz ausgebaut werden, die von allen For-
schenden auf den HPC-Systemen des Landes Baden-Wiirttemberg im Sinne einer Beratung bzw. einer
Unterstitzung bei der Software-Entwicklung in Anspruch genommen werden kann. Schwerpunktma-
Rig sollen hierbei zunéchst die Bereiche KI, Machine Learning und Data Analytics herangezogen wer-
den.

3.5 Datenmanagement und Speichersysteme

Es ist zu erwarten, dass die in zukiinftigen Messungen, Beobachtungen oder Simulationen produzier-
ten Datenmengen exponentiell wachsen werden. Ein wesentlicher Energieverbrauch tritt jedoch erst
dann auf, wenn Daten prozessiert bzw. analysiert werden. Hingegen erfordern die Fach-Community
orientierte Spezialisierung der Compute- und Weiterverarbeitungs- und Datenanalysesysteme sowie
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das Forschungsdatenmanagement eine zunehmend bessere Verzahnung der digitalen Forschungsinf-
rastrukturen Uber den gesamten Datenlebenszyklus. Forschende erheben oder erhalten Daten aus
Quellen, die ebenso wie Weiterverarbeitung, Visualisierung und anschlieRende Bereitstellung fir
Dritte nicht mehr am eigenen Standort lokalisiert sein missen. Mit dem zunehmenden Ausbau der
landesweiten Speichersysteme nimmt deren Nutzung zu. Hierbei sind die Vorstellungen der Forschen-
den aus leicht integrierbaren Workflows mit direktem Datenzugriff mit den Moglichkeiten verteilter
Systeme abzugleichen. Das vorliegende Rahmenkonzept ist in diesem Zusammenhang Teil des klnfti-
gen Rahmenkonzeptes zur Forschungsdateninfrastruktur (siehe 2.2).

Den Herausforderungen im Bereich der Forschungsdaten wird durch eine konsequente Weiterent-
wicklung der Datenmanagement- und Speichersysteme in der BW-Datenfoderation begegnet. Wah-
rend hier die Grundlagen durch eine einheitliche Authentifizierungs- und Autorisierungsstruktur gelegt
sind, erfordern viele Workflows das Kopieren der Daten auf den jeweils optimierten Speicherbereich
beispielsweise eines HPC-Systems oder zur spateren sicheren Ablage in einem Datenpublikations-
Repository. Eine solche "Copy"-Datenfdderation sollte fiir geeignete Usecases um eine "Mount"-Da-
tenféderation erweitert werden, die das Einspielen der Daten an einer Stelle und die direkte Nutzung
an anderer Stelle erlaubt. Das zligige Bewegen groRer Datenmengen erfordert sowohl die Verfligbar-
keit schneller Datennetze als auch die Integration in zukiinftige Scheduling- und Staging-Systeme. Ein
weiterer Schritt besteht im verstarkten Aufbau einer Object Storage Foderation, welches einerseits
den Datenfernzugriff im Vergleich zu Netzwerkdateisystemen erheblich vereinfacht, jedoch ein Um-
denken auf Anwendungs- und Workflow-Seite erfordert. Repositorien fiir Datenpublikation und Lang-
zeitarchivierung miissen mittel- und langfristig das FDM durch einerseits generische als auch auf die
Anforderungen der Fach-Communities abgestimmte Metadatenbereitstellung tiber intelligente Such-
funktionen und wohldefinierte APIs unterstiitzen.

3.6 Umgang mit sensiblen Daten etwa aus der Medizin

Die Forschenden in den bwHPC-Domanen Bioinformatik, Neurowissenschaften, Medical Science aber
auch Computational Humanities arbeiten regelmafig mit sensiblen Datensatzen. Dies bezeichnet un-
ter anderem alle personenbezogenen Daten, die Riickschliisse auf die Herkunft zulassen und umfasst
genetische Daten, biometrische Daten und Gesundheitsdaten. Auf anderen Wissenschaftsfeldern
kommen alle sozio-6konomische Daten mit Bezug zu den religidsen, politischen oder weltanschauli-
chen Uberzeugungen einer Person hinzu.

Die Verarbeitung von sensiblen Daten unterliegt der EU-Verordnung 2016/679 und der Datenschutz-
grundverordnung (DSGVO), die das Vorliegen eines Zwecks, wie auch eine Einwilligung der betroffenen
Personen vorschreiben.

Im Rahmen der Fortschreibung der HPC/DIC-Strategie sind Konzepte notwendig, die die Speicherung
und Verarbeitung derartiger personenbezogener Daten auch an anderen Betreiberstandorten inner-
halb der Gruppe der Landesuniversitaten ermoglicht.

Im Kontext von bwHPC ist der Zweck zumeist durch das Forschungsinteresse gegeben, wobei nicht fir
jeden Datensatz eine Einwilligung fiir jeden Forschungszweck (general consent) vorliegt. Fiir jeden Da-
tensatz sollte auch ein eindeutiges Votum der zustandigen Ethikkommission und des entsprechenden
Data-Access-Committees vorliegen. Diese Aspekte liegen aber vollstindig in der Verantwortung der
Forschenden und kdénnen durch die Betreiber der bwHPC-Ressourcen nicht abgedeckt oder durchge-
setzt werden. Im Sinne der DSGVO sind die Betreiber fiir gewdhnlich Auftragsverarbeiter der Forschen-
den, alleine schon dadurch, dass sensible personenbezogene Daten gespeichert werden. Dies bedingt,
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dass zwischen der Einrichtung der Forschenden und der des Betreibers ein Vertrag zur Datenverarbei-
tung im Auftrag geschlossen werden muss. Gehoren beide zur selben Einrichtung, sollten zumindest
die wesentlichen Abldaufe dokumentiert werden (Standard Operating Procedures, SOP).

Die letzten Jahre haben gezeigt, dass auf Seite der Forschenden, wie auch der Betreiber Unsicherheiten
bestehen, was die rechtlichen Grundlagen und ihre praktische Umsetzung angeht. An einigen Stand-
orten, gerade jene mit starkem biomedizinischen Fokus, wurde dieser Themenkomplex jedoch ange-
gangen. Die Erfahrungen hieraus definieren die zukiinftigen Aktivitdten in bwHPC.

Die wichtigste Aktivitat ist der Starkung der Expertise bei allen Beteiligten. Dies macht unmittelbare
personliche Interaktion notwendig, da jedes Projekt mit sensiblen Daten seine eigenen Charakteristika
aufweist. Dieser individuelle Support entspricht wenigstens dem Niveau eines TigerTeams und ist ent-
sprechend personalintensiv.

Auf Seiten der Betreiber besteht vor allen Dingen die Notwendigkeit, die technischen und organisato-
rischen MalRnahmen in der Form von projektbezogenen SOPs zu dokumentieren. Hierin werden An-
sprechpartner, Zustandigkeiten und Verantwortlichkeiten definiert und konkrete MaBnahmen zur Ab-
sicherung der (virtuellen) Umgebungen festgelegt. Je nach Komplexitdt des Forschungsvorhabens und
Schutzbedarf des sensiblen Datensatzes variiert die Detailtiefe dieser SOP-Dokumente, wobei durch
Standardisierung Synergieeffekte zu erwarten sind.

Auf technischer Ebene sind die derzeitig in Betrieb befindlichen bwForCluster nur bedingt zur Prozes-
sierung sensibler Daten mit hohem Schutzbedarf geeignet. Beim Ublichen Einsatz von verteilten Clus-
terfilesystemen ist keine hinreichende Separation der Daten und der Ausfihrungsumgebung moglich.
Flr zukiinftige Systeme ist hierflir schon vor der Beschaffung der Hardware darauf zu achten, dass
Datenseparationsstrategien wie Encryption-at-Rest, feingranulare ACLs, VLAN-Separation, und ahnli-
ches, nicht nur moglich sind, sondern auch mit dem Betriebskonzept der Cluster harmoniert.

Entsprechend der Verpflichtung, die die Hochschulen fiir ihre Organisationseinheiten eingegangen
sind, fihren alle Cluster-Betreiber ein Informationssicherheitsmanagementsystem (ISMS) ein, um vor
allen Dingen die organisatorischen Aspekte von zeitgemaRer Datensicherheit umsetzen zu kénnen. Die
Zertifizierung nach 1SO27001 oder BSI-C5 wird nachdricklich allen Standorten empfohlen, nicht zu-
letzt, um nachpriifbar zu dokumentieren, dass geeignete Mallnahmen zur Datensicherheit gelebt wer-
den. Dies wird das Vertrauen der Forschenden in die bwHPC-Infrastruktur und die Kompetenz der Be-
treiber nachhaltig starken.

3.7 Digitale Souveranitat

Digitale Souveranitat bedeutet die Fahigkeiten und Moglichkeiten, Aufgaben in einer digitalen Welt
selbstandig, selbstbestimmt und sicher erledigen zu kénnen. Flr Universitdten und Forschungseinrich-
tungen ist das die Grundlage von freier Forschung, womit Transparenz, Handlungsfahigkeit und unein-
geschrankte Wahl der Werkzeuge zur Leitmaxime digitaler Souveranitdt und damit der Landesstrategie
HPC-DIC werden. In einer globalisierten Welt liegen in der Regel nicht alle notwendigen Bausteine in
einer Hand, so dass zwangslaufig ein Abwagungsprozess zwischen verfligbaren digitalen Bausteinen
(Chips, Netzwerk, Software), Zulieferern (geopolitische Erwagungen) und Formen der Bereitstellung
(HPC on-premises, cloud) entsteht. Die Offenheit wissenschaftlicher Ergebnisse und speziell von Codes
(Open Science, Open Source) stellt besonders im wissenschaftlichen Bereich ein wichtiges Kriterium
flr den Abwageprozess dar, etwa wenn es um Fragen der Weiterentwicklung oder Nachvollziehbarkeit
von Forschungsdaten geht. Zur Forderung der digitalen Souveranitat sind eine gemeinsame Strategie-
entwicklung mit Partnerinstitutionen fiir ein abgestimmtes Handeln und universitatsibergreifende Ko-
operationen wichtig, um Synergien zu erzielen und gemeinsame Standards umzusetzen. In diesem
Kontext kdnnen regelmallige Folgenabschatzungen vorgenommen, der notwendige und akzeptierte
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Grad der Unabhangigkeit verhandelt, die Wirtschaftlichkeit und Nutzerfreundlichkeit von IT-L6sungen
beurteilt werden. SchlielRlich sind der Kompetenzerhalt und die Kompetenzentwicklung der Verant-
wortlichen, Betreibenden und Forschenden zentral zur Ausiibung souverdner Entscheidungen.

Die breite Ausbildung des wissenschaftlichen Nachwuchses und die Forderung von offener Wissen-
schaft und Open Source schafft notwendige Voraussetzungen fiir die digitale Souveranitat in den Be-
reichen HPC/DIC. Die 6ffentlich geférderte Wissenschaft kann hier eine Vorreiterrolle einnehmen, die
Wege zur Umsetzung der verschiedenen Aspekte digitaler Souveranitat aufzeigt und damit ihre Vor-
bildfunktion fir eine Anwendung in Wirtschaft und Zivilgesellschaft ausfiillt.

3.8 Strukturen und Organisation

HPC/DIC im Land Baden-Wirttemberg ist in internationale, européische und deutsche Strukturen ein-
gebunden. Auf deutscher Ebene sind das weiterhin das Gauss Centre for Supercomputing (GCS) sowie
das Nationale Hochleistungsrechnen (NHR). Auf europdischer Ebene entwickelt sich dagegen mit dem
Joint Undertaking EuroHPC [22] eine neue, zusétzliche Struktur. Aus der Sicht der Nutzenden ergeben
sich damit vier organisatorische Ebenen. Die lokale Ebene der Universitat, die Landesebene BW (Tier-
3 bwHPC), die Bundesebene (Tier-1 GCS und Tier-2 NHR) sowie die europaische Ebene (EuroHPC). Die
Herausforderung fir den Hochschulstandort BW und seine Betreibereinrichtungen besteht darin, die
durchgangige Nutzung dieser Ebenen fiir die Wissenschaft im Land verfligbar zu machen. Es muss ein
Ziel sein, diese Ebenen moglichst mitzugestalten. Fiir EuroHPC, GCS und NHR ist das aktuell der Fall.

Die Fortfiihrung der bisherigen Konzepte im Land zu HPC und DIC steht durch diese Entwicklung vor
der Herausforderung einer weiteren Integration mit neuen Strukturen wie NHR und der Etablierung
neuer und vertiefter Schnittstellen zu speziellen Communities, wie dies etwa durch de.NBI fir die Bio-
informatik bereits erfolgreich umgesetzt ist.

Mit der Nationalen Forschungsdateninfrastruktur (NFDI) entstehen bundesweite Verbilinde einzelner
Fach-Communities zur Ubergreifenden Standardisierung und Weiterentwicklung des Forschungsda-
tenmanagements. Viele HPC-Communities werden in Zukunft NFDI-Dienste beziehen und zu diesen
beitragen, so wie etliche HPC- und DIC-Provider in Baden-Wirttemberg fiir die NFDI Dienstleistungen
erbringen. Dieses erfordert einerseits eine Abstimmung der Strategien, um Doppelentwicklungen zu
vermeiden, und bietet andererseits die Chance, die etablierten Dienste des DIC bundesweit anzubie-
ten. Dieses erfordert nicht nur eine Integration in Gibergreifende AAI-Strukturen, sondern ebenfalls
gesicherte Betriebsmodelle, das Angebot der Verarbeitung sensibler Daten und die Moglichkeit der
Abrechnung dieser Angebote.

Die Universitdaten und Hochschulen des Landes Baden-Wirttemberg legen im Jahr 2023 durch eine
Rahmenvereinbarung die Basis fiir eine Formalisierung ihrer IT-Kooperationen vor, welche auch die
rechtlichen Rahmenbedingungen abdeckt. Innerhalb dieser IT-Allianz fir die Wissenschaft konnen IT-
Dienste angeboten und von anderen genutzt werden. Rechtsgrundlage hierfiir ist die im Landeshoch-
schulgesetz vorgesehene Kooperation nach LHG §6 Absatz 1. Uber die IT-Allianz werden auch Fragen
wie die Auftragsverarbeitung nach Artikel 28 DSGVO und Haftungsfragen grundlegend geklart.

Die erfolgreiche bisherige Kooperation fiir das Hochleistungsrechnen soll zentraler Bestandteil der IT-

Allianz werden, die damit der bewahrten wissenschaftlichen Kooperation den notwendigen formalen
und rechtlichen Rahmen gewahrt.
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Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler an den Universitaten und Hochschulen des Landes haben
durch die IT-Allianz den formalen Nutzungsrahmen fir die Dienstleistungen der Forschungsinfrastruk-
turen aus dem vorgelegten Konzept, ebenso regelt die Vorgabe der IT-Allianz das Kostenmodell und
gibt Rechtssicherheit in diversen Fragen.

Kooperationen (iber die Landesgrenzen hinaus — etwa im Bereich der NFDI — werden durch die IT-
Allianz nicht abgedeckt. Da sich diese auf die offentlich-rechtlichen Hochschulen des Landes Baden-
Wiirttemberg bezieht. Hier sind ergdnzende Vereinbarungen notwendig, wie sie aktuell beispielsweise
durch die Nationale Forschungsinfrastruktur oder auch im Rahmen der Science Data Center des Landes
entwickelt werden.
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