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Technischer Uberblick

SuperMUC: ein neuer
Hochstleistungsrechner

fur Europa

Mit mehr als 3 Petaflops Rechenleistung ist

SuperMUC, der neue Rechner des Leibniz-Rechen-

zentrums, einer der leistungsfahigsten und universell

nutzbarsten Computer in Europa und weltweit.

Aber wie funktioniert eigentlich ein solcher Rechner?

VON MATTHIAS BREHM UND REINHOLD BADER

Abb. 1: Computergeneriertes
Bild des neuen Hochstleistungs-
rechners SuperMUC, Juni 2012.

Abb. 2: Die Versorgungspyrami-
de des High Performance Com-
puting (HPC) in Deutschland.
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NACH EINER BETRIEBSZEIT von funfJahren
wurde der Hochstleistungsrechner in Bayern
(HLRB I1), eine SGI Altix 4700, Ende Oktober 2011
aufer Betrieb genommen und durch ein we-
sentlich leistungsfahigeres System mit dem
Namen SuperMUC ersetzt (Abb. 1). Bei Super-
MUC handelt es sich um die erste Ausbaustufe
eines Clustersystems der Firma IBM, das aus 19
miteinander gekoppelten Rechnerinseln besteht.
Das System wurde im obersten Stockwerk des
erweiterten Rechnerkubus des LRZ installiert.
Die flr 2014 geplante zweite Installationsstufe
wird dann zusatzlich den Platz des bisherigen
Rechners einnehmen.

Die Leistungsdaten des neuen Systems sind
bereits in der ersten Ausbaustufe imposant: Mit
einer Spitzenrechenleistung von etwas mehr als
3 Petaflops (also drei Billiarden Rechenoperatio-
nen pro Sekunde oder eine 3 mit 15 Nullen), mehr
als 150.000 Prozessorkernen und 300 Terabyte
Arbeitsspeicher wird es zum Beschaffungszeit-
punkt einer der leistungsfahigsten Rechner in
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Europa und der Welt sein, der auf Grund der Art
der Prozessoren zudem universell nutzbar ist.

Wahrend der bisherige Rechner vor allem fir
Projekte aus Wissenschaft und Forschung inner-
halb Deutschlands genutzt wurde, ist der neue
Rechner auch Teil des deutschen Beitrags zur eu-
ropaischen Hochstleistungsrechner-Infrastruktur
innerhalb von PRACE (Partnership for Advanced
Computing in Europe). Der deutsche Betrag wird
vom Gauss Centre for Supercomputing eV. (GCS)
erbracht.

Auf dem Weg nach Europa:
das Gauss Centre for Supercomputing

Die drei nationalen Hochstleistungsrechenzent-
ren, das Hochstleistungsrechenzentrum Stutt-
gart (HLRS), das Julich Supercomputing Centre
der Forschungszentrum Jilich GmbH (JSC) und
das Leibniz-Rechenzentrum der Bayerischen
Akademie der Wissenschaften (LRZ), haben ihrer
langjahrigen Zusammenarbeit im Jahr 2007
mit der Griindung des Gauss Centre for Super-
computing eine organisatorische
Basis gegeben. Das GCS stellt die
nachhaltige Versorgung der com-
putergestitzten Wissenschaften
in Deutschland und Europa mit
Hochstleistungs-Rechenkapazitat
der obersten Leistungsklasse (Capa-
bility Computing) sicher (Abb. 2).

Aachen, Berlin, DKRZ,
Dresden, DWD, Erlangen,
Karlsruhe, Hannover,
MPG/RZG, Paderborn

Bereits im Sommer 2008 begannen
innerhalb des GCS umfangreiche
Aktivitaten zur Koordinierung der

Hochschule/Institut
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Beschaffung, insbesondere zur Auswahl der
jeweiligen Rechnerarchitektur, des Beschaffungs-
zeitpunktes und der Finanzierung. Gleichfalls
wurden die Koordinierung der Nutzerbetreuung,
die Definition gemeinsamer Nutzungsrichtlinien
und eines abgestimmten Zugangs- und Review-
Verfahrens sowie gemeinsame Schulungs- und
Trainingsmalnahmen vorangetrieben. Der
daraus entstandene Forderantrag fuhrte schlief3-
lich dazu, dass der Bund (50 %) und die Lander
Baden-Wirttemberg, Nordrhein-Westfalen und
Bayern (jeweils 16,6 %) insgesamt 400 Millionen
Euro fUr die Beschaffung und den Betrieb von
Hochstleistungsrechnern bis zum Jahr 2017 be-
reitstellten. Der flir SuperMUC verfiigbare Anteil
betragt ein Drittel des Gesamtbetrags.

Zur Architektur des Rechners

Bei der Beschaffung des Rechners SuperMUC
standen drei Aspekte im Vordergrund: eine
breite und einfache Nutzbarkeit des Systems
flr verschiedene Wissenschaftsdisziplinen,
hohe Zuverlassigkeit sowie eine moglichst hohe
Energieeffizienz. Diese Ziele diskutierte das LRZ
ab Mai 2009 mit Herstellern im Rahmen einer
Markterkundung. Nach dem europaweiten
Teilnahmewettbewerb wurde ab Marz 2010 in
einem Wettbewerblichen Dialog mit vier Firmen
intensiv verhandelt und eine umfangreiche
Leistungsbeschreibung erstellt, die auch Bench-
mark-Programme beinhaltete. Die Entscheidung
fiel im November 2010 zugunsten von IBM mit
dem System X iDataPlex, das auf 64 Bit Intel
Standard-Prozessoren der neuesten Generation
basiert. Die wichtigsten Charakteristika des neu-
en Rechners sind:
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Thin Node-Insel

Fat Node-Insel

(zugleich
Migrations-
system
SuperMIG)
Anzahl Inseln 18 1
Anzahl Cores 147.456 8.200
Anzahl Knoten 9.216 205
Prozessor Intel Sandy Intel
Bridge-EP Westmere-EX
Peak-Rechenleistung (PFlop/s) 2,94 0,078
Gesamter Hauptspeicher (TByte) 288 51
Gemeinsamer Hauptspeicher pro 32 256
Knoten (GByte)
Bandbreite zum Hauptspeicher pro 6,4 4,3
Core (GByte/s)
Verbindung innerhalb einer Insel FDR10 QDR
InfiniBand-Verbindungstopologie Non- Non-
innerhalb der Inseln blocking Fat blocking Fat
Tree Tree

Verbindung zwischen den Inseln

FDR10

Verbindungstopologie zwischen
Inseln

Ausgediinnter (4:1) Fat Tree

Bisektionsbandbreite des Verbin-
dungsnetzwerkes

35,6 TByte/s

Grofse und Bandbreite des parallelen
Dateisystems GPFS

10 PByte mit 200 Gbyte/s

Groe und Bandbreite des Home
Dateisystems

1,5 PByte mit 10 GByte/s

Stromverbrauch des Systems (MW)

<3

Das Systemkonzept des SuperMUC

Das Gesamtsystem ist in 19 Compute-Inseln

mit jeweils etwa 8.200 Rechenkernen unter-
teilt (Abb. 3). Eine dieser Inseln ist mit Knoten
mit besonders viel Hauptspeicher ausgestattet
(eine sog. Fat Node-Insel mit 205 Rechenknoten).
Die hierbei verwendete Prozessortechnologie

ist Intel Westmere-EX. Ein Rechenknoten be-
steht aus 40 Cores, die auf einen gemeinsamen
Hauptspeicher von 256 Gigabyte zugreifen. Diese
Insel wurde schon 2011 vorab als Migrations-
system (,SuperMIG“) geliefert; sie soll nach der
Integration ins Gesamtsystem durch Programme
benutzt werden, die extrem viel gemeinsamen
Hauptspeicher bendtigen, etwa fur Pre- oder

Postprocessing.
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Abb. 3: Die Architektur des
SuperMUC.

Der Grol3teil des Systems besteht aus deutlich
schlankeren Rechenknoten mit je 16 Rechen-
kernen und 32 GByte Hauptspeicher (sog. Thin
Node-Inseln); hoch skalierbare Programme sind
in der Lage, ihre Daten Uber eine Vielzahl solcher
Knoten zu verteilen und dennoch effizient auf
diesen Daten zu operieren. Jede Insel besteht
aus 512 Knoten (zuztiglich Ausfallreserve und
Serviceknoten). Die Besonderheit hierbei ist, dass
alle Knoten wassergekiihlt sind, sowohl fiir die
Prozessoren als auch die Speicherbausteine
(Abb. 4). Ein Knoten besteht aus jeweils zwei
8-Core Sandy Bridge-EP Sockeln, deren Eigen-
schaften besonders fiir das Hochleistungsrech-
nen geeignet sind.

Jeder Sandy-Bridge Sockel besitzt einen fur die
acht Cores gemeinsamen Level 3-Cache von 20
Megabyte, die L1- und L2-Caches sind dagegen
jedem Core dediziert zugeordnet. Die theoreti-
sche Bandbreite zum Hauptspeicher liegt bei
6,4 Gigabyte/s pro Core. Ein entscheidendes Ar-
chitekturmerkmal der Prozessoren ist ihr erwei-
terter Befehlssatz (Nachfolge der SSE4-Befehle)
mit der Bezeichnung Advanced Vector Extension
(AVX). Fur rechenintensive Aufgaben erlaubt
AVX, pro Takt acht Gleitkommaoperationen

mit 64 Bit Genauigkeit auszuflhren, was einer
Verdopplung der Leistung pro Takt gegenlber
bisherigen Intel-Architekturen bedeutet. Eine
weitere Besonderheit der Sandy-Bridge Prozes-
soren ist die Hochgeschwindigkeitsverbindung
zwischen den Cores und den L3-Caches. Hiermit
wird die Skalierbarkeit von Applikationen im ge-
meinsamen Hauptspeicher deutlich verbessert
und zusammen mit der Quickpath-Technologie,
die Zugriffe von einem Sockel auf den anderen
ermoglicht, auch das bekannte NUMA-Problem
(non-uniform memory access, d. h. ungleiche
Speicherzugriffszeit je nach Lage der Daten)
abgemildert, das flir bestimmte Anwendungs-
klassen erhebliche LeistungseinbufRen nach
sich ziehen konnte. SchlieBlich gibt es fur die
Hyperthreading-Technologie zwei vollstandige
Registersatze, die eine Trennung von Betriebssys-
tem und Rechenaufgaben ermoglichen oder eine
bessere Auslastung der Rechenwerke gestatten.

Die Knoten einer Insel sind in Form eines sog. Fat
Trees mit einem nicht-blockierenden InfiniBand-
Netzwerk in FDR10-Technologie (ODR bei der Fat
Node-Insel) miteinander verbunden. Die Latenz
flr den Nachrichtenaustausch zwischen Knoten
betragt weniger als zwei Mikrosekunden. Da er-
wartet wird, dass die meisten Applikationen nur
eine oder wenige Inseln benutzen werden bzw.
sich durch das Volumen-/Oberflachenverhaltnis
bei Gebietsaufteilung auch der Datentransfer
uber Inselgrenzen hinweg reduziert, ist aus Kos-
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tengrunden zwischen den Inseln nur ein um den
Faktor 1:4 ausgedunntes Netzwerk vorgesehen.
Im Prinzip ermoglicht dies einer Applikation, das
gesamte System zu nutzen, vorausgesetzt die
Bandbreitenanforderungen sind nicht extrem
hoch. Applikationen bis zu einer GroRe von ca.
37.000 Rechenkernen konnen prinzipiell sogar
die volle Bandbreite nutzen.

Hohe Bandbreite, hohe Zugriffsraten und Daten-
sicherheit sind fur heutige Hochleistungsrechen-
systeme entscheidend, denn seit Jahren wird ein
Trend zum datenintensiven Rechnen beobachtet.
Um die erwarteten enormen Datenmengen
effizient speichern und verarbeiten zu kdnnen,
wurde ein 10 Petabyte grofRes paralleles Spei-
chersystem beschafft, das mit dem IBM General
Parallel File System (GPFS) als bewdhrter und
bekannter Software betrieben wird. Als Hard-
ware wird ein System von DDN eingesetzt. Die
aggregierte Bandbreite betragt 200 Gigabyte/s.
GPFS dient vor allem fir die Speicherung von
groRBen Ergebnisdatensatzen. Fur die Speiche-
rung der Benutzerdaten wie Programmaquellen,
Eingabedatensatze und Daten zur Jobsteuerung
dient ein anderes Network Attached Storage
(NAS) System von NETApp, das eher fiir viele
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kleine Dateien optimiert ist und ein hohes MaR
an Zuverlassigkeit bereitstellt. RAID, End-to-
End Data Integrity, Snapshots und asynchrones
Mirroring auf ein zweites System in einem
anderen Brandabschnitt des Rechnergebaudes
ermoglichen ein hohes Maf3 an Sicherheit, nicht
nur gegen Plattendefekte oder physische Zer-
storung, sondern auch gegen unbeabsichtigtes
Léschen oder Uberschreiben von Daten durch
den Benutzer selbst, was in der Praxis durchaus
haufig vorkommt. Die Grof3e des Plattenplatzes
flir den NAS-Speicher betrdgt 1,5 Petabyte (plus
1,5 Petabyte fiir die gespiegelten Daten) bei einer
aggregierten Bandbreite von 10 Gigabyte/s.

Neben der Speicherung auf Platten konnen die
wertvollen Ergebnisdaten auch auf Bandern
archiviert werden. Hierfur hat das LRZ in einer
ersten Ausbaustufe zwei Bandroboter in zwei
raumlich getrennten Rechenzentren vorgesehen.
Insgesamt steht auf 11.000 Bandern eine Spei-
cherkapazitat von 16,5 Petabyte zur Verfliigung.
22 [TO-5 Laufwerke und vier Hochleistungsser-
ver ermoglichen einen Gesamtdurchsatz von

3 Gigabyte/s. Um das Archivieren zu beschleuni-
gen, wird zusatzlich ein 8 Terabyte grof3er SSD-
Speicher flir die Metadaten und ein 2 Petabyte
groler Plattenspeicher als Cache verwendet.

In einer zweiten Ausbaustufe soll die Gesamt-
kapazitat auf 44 Petabyte und der Durchsatz auf
6 Gigabyte/s erhoht werden.
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Zusatzlich zu den Rechenknoten gibt es noch
zahlreiche Service- und Managementknoten, z. B.
flr das Login zum interaktiven Arbeiten, Archi-
vieren und Backup oder Monitoring.

Energieeffizienz durch véllig neue
Warmwasserkiihlung

Der Energieverbrauch des neuen Rechners von
etwa drei Megawatt unter Volllast, zu dem noch
der Aufwand fiir die Kiihlung hinzukommt,
stellte das LRZ vor hohe finanzielle und techni-
sche Probleme und pragte ganz entscheidend die
Verhandlungen mit den Herstellern. So wurde
beschlossen, bei der Kiihlung des Rechners einen
vollig neuen Weg zu beschreiten. Die meisten
Knoten des SuperMUC nutzen eine Warmwas-
serkiihlung, die aufgrund hoher Vorlauftempera-
turen gleich mehrere Vorteile verbindet: Etwa

10 % Energie werden so gespart, da auf den
Knoten weniger bis gar keine aktiven Luftungs-
komponenten mehr bendtigt und Leckstrome
verringert werden. Aullerdem braucht das Re-
chenzentrum keine energieintensiven Kaltema-
schinen, was den Energieverbrauch des Gesamt-
systems erheblich reduziert. Die Wasserkihlung
bringt zudem wertvolle Warmeenergie zurtick,
die sich vielfaltig verwenden lasst. Im Vergleich
zu konventionellen, mit Kaltluft gekihlten Sys-
temen reduzieren sich die CO,-Bilanz und auch
der Larmpegel im Rechnerraum signifikant. Die
Warmwasserklhlung, die die Chips des Systems
direkt kuhlt, wurde eigens durch IBM entworfen
und implementiert. Der SuperMUC kombiniert
diese Kiihlung mit den energieeffizienten Intel
Xeon Prozessoren und einer anwendungsorien-
tiert arbeitenden Systemsoftware. Durch all
diese MaBnahmen soll der gesamte Energiever-
brauch um 30 bis 40 % gesenkt und ein wesent-
licher Beitrag zum Klimaschutz geleistet werden
(s.auch S.24-26).

Abb. 4: Ein Knoten des Rechner-
systems mit der innovativen

Warmwasserkiihlung.
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DIE AUTOREN
Dr. Matthias Brehm leitet
die Gruppe Applikationsunter-
stiitzung am Leibniz-Rechen-
zentrum, Dr. Reinhold Bader die

Gruppe HPC Server und Dienste.

Die Software-Umgebung des SuperMUC

SuperMUC wird mit dem Betriebssystem SUSE
Linux Enterprise Server (SLES 11) betrieben. Zu-
satzlich werden die folgenden Softwarekompo-
nenten verwendet:

+ IBM Tivoli Workload Scheduler Loadleveler als
Batchsystem, um Jobs, Jobklassen und Compu-
terressourcen zu verwalten,

+ IBM General Parallel File System, um die vielen
Einzelplatten zu einem parallelen Filesystem
zu koppeln,

+ IBM Parallel Environment mit einer hochopti-
mierten MPI-Implementierung und Tools fiir
die Performanceanalyse,

+ Mellanox Unified Fabric Manager (UFM), um
die InfiniBand-Infrastruktur zu managen und
zu Uberwachen und

- Extreme Cluster Administration Toolkit (xCAT),
mit dem die Installation, die Softwareprovi-
sionierung und das Management eines solch
groRen und komplexen Rechensystems verein-
facht werden.

Um optimalen Code aus Fortran, C- oder C++
Quellen zu generieren, kommen die Produkte von
Intel zum Einsatz, die in der Lage sind, die beson-
deren Eigenschaften der Prozessoren (z. B. AVX)
optimal auszunutzen. Dartber hinaus wird auch
die OpenMP-basierte parallele Programmierung
innerhalb eines Knotens von diesen Compilern
bereitgestellt. Obwohl die C/C++ Compiler von
Intel mit den GNU-Compilern weitgehend kom-
patibel sind, sind auf dem System auch alle GNU-
Compiler vorhanden. Der Intel VTune Amplifier
liefert Angaben Uber das Performanceverhalten
und Schwachstellen von Applikationen aufgrund
von Countermessungen innerhalb der Prozesso-
ren, der Intel Inspector kann Fehler bei der Spei-
cherverwaltung oder beim Threading herausfin-
den. Der Intel Trace Analyzer and Collector oder
Vampir NG der Technischen Universitat Dresden
ermoglichen es, das Skalierungsverhalten von
MPI-Programmen besser zu verstehen und zu
optimieren. SchlieBlich steht mit Intel MPI eine
zweite MPI-Implementierung zur Verfligung, die
es erlaubt, Applikationen zu entwickeln, die auch
auflerhalb einer IBM-Umgebung ablauffahig
sind bzw. von Drittherstellern gelieferte Pro-
gramme auf dem SuperMUC auszufihren. Die
Produkte von Intel werden durch eine Vielzahl
von Open-Source Tools zur Performanceanalyse
erganzt (PAPI, Likwid, Scalasca, IPM u.v.a. m.).
Fir die Fehlersuche steht der DDT Debugger mit
einer graphischen Benutzerschnittstelle bereit.
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Das LRZ arbeitet im Rahmen diverser Dritt-
mittelprojekte an der Weiterentwicklung und
Anpassung von Programmierwerkzeugen fiir den
SuperMUC.

Um eine hohe Applikationsleistung zu erreichen,
sind speziell optimierte mathematische Biblio-
theken fir die Lineare Algebra oder Fouriertrans-
formationen entscheidend. Hierzu werden unter
anderem die Intel Math Kernel Library (MKL), das
Portable Extensible Toolkit for Scientific Com-
putations (Petsc), FFTW, die NAG Bibliotheken
sowie die GNU Scientific Library bereitgestellt.
Zahlreiche Applikationen aus den Bereichen Stro-
mungsdynamik, Strukturmechanik, Elektromag-
netik, Chemie und Festkorperforschung stehen
Anwendern, die keine eigene Programmentwick-
lung betreiben, fiir anspruchsvolle Simulationen
zur Verfligung.

Rechenbetrieb

Der grofte Teil des SuperMUC wird Uiber das
Batch-System Loadleveler zuganglich sein, je-
doch wird eine Thin Node-Insel vorrangig fur den
interaktiven Zugriff bereitgestellt. Damit sollen
die Programmentwicklung und die Fehlersuche
in hochskalierbaren Anwendungen beschleunigt
werden. Die Maximallaufzeit groBer paralleler
Programme wird im Normalfall auf zwei Tage
begrenzt sein; der Anwender muss daher selber
daflir sorgen, dass die fur den Neustart des
Programmes notwendigen Daten in regelma-
Bigen Abstanden auf das parallele Dateisystem
hinausgeschrieben werden.

Das LRZ ermoglichte den Nutzern einen naht-
losen Ubergang auf das neue System, indem es
eine zum bisherigen Hochstleistungsrechner
aquivalente Softwareausstattung auf dem Mig-
rationssystem SuperMIG bereitstellte. Von nun
an steht am LRZ eine durchgangige und weitge-
hend binar-kompatible Softwareumgebung zur
Verfligung, beginnend beim Linux-Desktop lber
das Linux-Cluster bis hin zur hochsten Leis-
tungsklasse des SuperMUC. Die Herausforde-
rung der nachsten Jahre wird es sein, fiir ein so
grofRes System die Parallelitat der Applikationen
weiter zu erhdohen und das System effizient zu
nutzen.



