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A limiting case of geophysical turbulence, where Coriolis force, density stratification and vertical confinement make the flow
behave quasi-two-dimensional, is 2D turbulence. It is usually studied for unbounded domains thereby assuming periodic
boundary conditions in numerical studies. Our group at TUE is particularly
interested in the interaction of 2D turbulence with solid sidewalls where
thin boundary layers are formed. These boundary layers detach, roll up and
form small intense vortices, i.e. locally rotating patches of fluid. Periodicity
is thus absent. Our study of 2D turbulence in bounded domains applies
immersed boundary techniques in combination with Fourier spectral
methods. This allows the use of fast Fourier spectral solvers with excellent
parallelization properties. As an illustration a vorticity snapshot from

a simulation of decaying 2D turbulence in a square bounded domain is
shown in Fig. 2. The small vortices found all over the domain originate from
the interaction of the larger vortices with the solid sidewalls.

Figure 2. A snapshot of the vorticity field from confined decaying 2D
turbulence. Blue and red areas indicate regions with positive and negative
local fluid circulation, respectively. Courtesy of Geert Keetels.

These numerical studies all require high-resolution DNS with very long-time integrations. Large-scale parallel computing and
thus the supercomputer facilities of NCF at SARA are essential to pursue this research.

[8] Geluidsproductie door turbulente stromingen

Project leader: Peter Moore en Bendiks Jan Boersma (TUD)

Snel stromende turbulente gassen kunnen geluid produceren. Het meest bekende voorbeeld is waarschijnlijk de straalmotor
van een vliegtuig. Turbulente vloeistoffen en gassen worden goed beschreven met behulp van de zogenaamde Navier-
Stokes vergelijkingen. Deze vergelijkingen zijn sterk niet lineair en er bestaan geen analytische oplossingen voor turbulente
stromingen. De numerieke oplossing van Navier-Stokes vergelijkingen is wel mogelijk maar is erg rekenintensief.

Pas zeer recent zijn, met de komst van de nieuwe supercomputer in Amsterdam, wij instaat geweest om de stroming echt in
detail uit te rekenen. In figuur 1 hebben wij de vorticiteit (wervel sterkte) in de stroming geplot zoals die uitgerekend is op
de nieuwe supercomputer. Het aantal gridpunten dat we hebben gebruikt voor deze simulatie was gelijk aan 384 x 384 x 786
punten. De berekeningen zijn uitgevoerd op 192 processoren en duurden ongeveer 1 week.

Figuur 1. De vorticiteit in een ronde turbulente jet met Figuur 2. Dilatation + vorticity in a round jet, Re=4500, Ma=0.9.
een Reynolds getal van 4500 en een Mach getal van 0.9.  Grid 768x384x384 nodes. Calculation has been performed on
HUYGENS with 192 CPUs.

In figuur 2 hebben we de divergentie van de snelheid samen met de vorticiteit geplot. De divergentie maakt duidelijk de
geluidsgolven die door de stroming worden gegenereerd zichtbaar. Het geluid ontstaat op de plaats waar de vorticiteit het
hoogst is. Nadat het geluid gegeneerd is loopt het min of meer bolvormig weg.



38
Hoofdstuk 4 | Wetenschappelijk gebruik supercomputer infrastructuur | Jaarverslag 2007

Technische Wetenschappen (Tech)

Titel PNUs Aanvrager Instituut
Dispersed multiphase flows 800 000 Prof. dr. ir. J.LA.M. Kuipers uT
Multi scale numerical simulation of turbulence, 500 000 Prof. dr. ir. C.R. Kleijn TUD
heat and concentration transfer

Simulation of the dispersion of micro-organisms in 280 000 Prof. dr. H.J.H. Clercx TUE
geophysical turbulence’

DNS of forced 2D turbulence in bounded domains 180 000 Prof. dr. H.J.H. Clercx TUE
Numerical simulation of turbulence and heat transfer. 150 000 Prof. dr. D.J.E.M. Roekaerts TUD
Large eddy simulation and stochastic simulation of

turbulent combustion

A first principle study of the electronic structure and electric 120 000 Prof. dr. J. van den Brink uT
polarization in multiferroic manganites of the

type HoMn;,Og

Numerical simulation of turbulent flows in complex 120 000 Prof. dr. ir. B.J. Boersma TUD
geometries8

Multiscale modeling and simulation 100 000 Prof. dr. ir. B.J. Geurts uT
Ab initio predictions of diffusivity in metals en metal 90 000 Dr. ir. M.H.F. Sluiter TUD
oxide systems

Cross flow in a vertical tube bundle geometry 50000 Prof.dr. ir. T.H.J.J. van der Hagen TUD
Lagrangian-Eulerian correlation functions 40 000 Dr.J).G.M. Kuerten TUE
Numerical simulation of turbulent flow 20000 Dr.ir. R.W.C.P. Verstappen RUG
Wiskunde en Informatica (W&l)

Titel PNUs Aanvrager Instituut
Computational number theory and data security 100 000 Dr.ir. H.J.J. te Riele CwI
Solving 6x6 Go 60 000 Prof. dr. H.J. van den Herik UM
Parallel Mondriaan partitioning 20000 Dr. R.H. Bisseling uu
DiMBL: Distributed Memory-Based Learning 5000 Prof.dr. A.PJ. van den Bosch UvT
Monte-Carlo Go 5000 Prof.dr. H.J. van den Herik uM
Parallel performance of a domain decomposition 3000 Dr. G.L.G.Sleijpen uu

technique in the Jacobi-Davidson method
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Uitgesplitst per vakgebied en samengenomen per instituut zijn de toekenningen in kPNU als volgt gedaan.

Bioch Ch&Mat Med Taal Tech Totaal

4.1.2 Toekenning rekentijd LISA

In 2007 is in totaal ruim 1.3 miljoen processor-node-uren (PNUs) toegekend op het nationale cluster LISA. De verdeling
over de vakgebieden is als volgt:

Aard en Milieu (A&M)

PNUs Aanvrager Instituut
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Biochemie (Bioch)

Titel PNUs Aanvrager Instituut
Transmembrane insertion of cell-penetrating peptides 50000  Prof.dr. S.J. Marrink RUG

Use of Omnimatch for template matching of 3D electron 50000 Dr. K.M. Valentijn-Estur LUMC
microscopy reconstructions

Re-refinement and validation of macromolecular X-ray 36000 Prof.dr. G. Vriend RU
structures

Chemische Wetenschappen & Materiaalkunde (Ch&Mat)

Titel PNUs Aanvrager Instituut
Quantum theoretical chemistry 300 000 Prof. dr. E.J. Baerends VU
Dynamics of chemical reactions involving hydrogen 300000 Prof. dr. G.J. Kroes UL
Quantum theoretical chemistry 100 000 Prof. dr. E.J. Baerends VU
Investigating anion-pi interactions with quantum 10000 Prof. dr. ir. W. van Saarloos UL
Monte Carlo

Economie (Econ)

Titel PNUs Aanvrager Instituut
Pension fund risk management 5000 Prof. dr. F.C.J.M. de Jong UVA
Equity market integration in Central and Eastern Europe 1000 Dr. L. Baele UvT

Natuurkunde (Nat)

Titel PNUs Aanvrager Instituut
Avalanche statistics and emergent plasticity in failure of LJ 50000  Prof. dr. M.A.J. Michels TUE

and polymer-like glasses

Self assembly of ATP synthase C subunit 50000 Prof. dr. S.J. Marrink RUG
DMFT-0002-Total-Energy 30000 Prof. dr. M.I. Katsnelson RU
Amyloid fibril growth 30000 Prof.dr. S.J. Marrink RUG
Avalanche statistics and emergent plasticity in polymer-like 5000  Prof. dr. M.A.J. Michels TUE
failure

Drag reduction: a mesoscopic approch 5000  Prof.dr. ir. W. van Saarloos UL
Electronic structure of carbon-based systems 5000 Prof.dr. M.l. Katsnelson RU

Gold nanoparticles as single (bio-)molecule sensors 4000 Dr.R.P.H. Kooyman uT
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Technische Wetenschappen (Tech)

Titel PNUs Aanvrager Instituut

The influence of particle size distribution on the mass- 96000 Dr.ir. J.R. van Ommen TUD
transfer in a fluidised bed

Lagrangian-Eulerian simulation of bubbling fluidized 30000 Dr.ir.J.R. van Ommen TUD
beds with secondary injection

Colors of gold nanoparticles 8000 Dr.S. Manohar uT
Investigations on a 1D premixed turbulent bio-gas flame; 1000 Dr.ir. R.J.M. Bastiaans TUE

chemistry reduction and sub grid scale modelling

Wiskunde en Informatica (W&l)

Titel PNUs Aanvrager Instituut
Solving 6x6 Go 60000  Prof.dr. H.J. van den Herik UM
Monte-Carlo Go 5000 Prof.dr. HJ. van den Herik (U]\Y/
MultimediaN 3000 Dr.R.J.F. Ordelman uT
Parallel performance of a domain decomposition technique 2500  Dr. M. Genseberger CWI

in the Jacobi-Davidson method

Uitgesplitst per vakgebied en samengenomen per instituut zijn de toekenningen in kPNU als volgt gedaan.

A&M Bioch Ch&Mat Econ Nat Tech W&l Totaal
Ccwi 2.5 2.5
LUMC 50 50
RU 36 35 71
RUG 50 80 130
TUD 126 126
TUE 55 1 56
UL 310 5 315
UM 65 65
uTt 4 8 3 15
uu 30 30
UVvA 5 5
UvT 1 1
VU 400 400

Totaal 30 136 710 6 179 135 70.5 1266.5
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4.1.3 Research Grants

4.2

Het NCF Research Grants Programma biedt de mogelijkheid om een bijdrage te vragen voor de optimalisatie
(parallellisatie) van bestaande wetenschappelijke gebruikersprogramma’s.

Het NCF grants programma dient de volgende doelen:

— de parallellisatie van bestaande wetenschappelijke applicatiesoftware ten behoeve van zo optimaal mogelijk
gebruik op supercomputers, clusters en andere parallelle systemen;

— in het algemeen (in ruime zin) de verbetering van applicatiesoftware ten behoeve van het efficiént gebruik van de
NCF-voorzieningen in het science grid, voor zover voor algemeen gebruik;

- de vorming van een professioneel reservoir van gekwalificeerd personeel dat de activiteiten bedoeld in de vorige
twee punten efficiént kan uitvoeren.

Aanvragen worden gescreend en beoordeeld door de WGS, daartoe ondersteund door een peer review procedure

gebaseerd op de volgende formele en wetenschapsinhoudelijke criteria:

- de frequentie van het gebruik van rekenintensieve software of software waar het gebruik mogelijk minder
frequent is, maar waarvan de rekenintensiteit voor de beoogde toepassingen de huidige mogelijkheden zonder
parallellisatie te boven gaat;

— de software is voor Nederlandse onderzoekers aan subsidiabele instellingen om niet beschikbaar (in beginsel dus
"public domain”);

— de methodologie is naar internationale maatstaven voldoende modern;

— het met de software uit te voeren onderzoek is naar internationale maatstaven relevant en/of wordt in Nederland
nu en in de komende jaren ondersteund;

— de uit te voeren werkzaamheden dragen bij tot vermeerdering van de kennis omtrent parallellisatie die
redelijkerwijs behouden zal blijven voor de (nabije) toekomst;

— de gevraagde subsidiebedragen zijn bedragen van de orde van K€ 10-30 die besteed worden aan de personele
kosten van de parallellisatie.

De omvang van de aanvragen is in de regel enkele manweken tot manmaanden. In het verslagjaar werden de
volgende aanvragen gehonoreerd:

Titel Vak Aanvrager Instituut
Machine-independent version of the Parallel Ocean Program A&M Prof. dr. ir. H.A. Dijkstra UU
Parallelisation SURFSCAT Ch&Mat  Prof. dr. G.J. Kroes UL
The parallelization of a 3D porous network flow numerical Nat Prof. dr. R.J. Schotting  UU

modelling application, using a domain decomposition approach

Improved parallel scaling of the GROMACS molecular dynamics code Nat Prof. dr. S.J. Marrink RUG

Parallelization of coupled large-scale fluid dynamics and structural ~ Tech Prof. dr. ir. H. Bijl TUD
mechanics software

Parallelisation of the Hessian evaluations in GAMESS infrared and WE&I Dr. J.H. van Lenthe uu
Raman spectra

MD5 WE&I Prof. dr. W.J. Goedheer FOM

Supercomputer gebruik

In 2007 waren 3 supercomputer systemen in gebruik: HUYGENS, TERAS/ASTER en het nationale cluster LISA. De oude
SGI TERAS/ASTER machine is in oktober volledig uitgeschakeld en vervangen door HUYGENS.

De totale hoeveelheid gebruikte PNUs op TERAS/ASTER en HUYGENS bedraagt ca. 9.9 miljoen. Dat is ongeveer 80%
van de totaal uitgegeven hoeveelheid van 12.7 miljoen PNU over 2007. De uitsplitsing over TERAS/ASTER en HUYGENS
wordt in de volgende secties weergegeven.
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4.2.1 HUYGENS gebruik

Vanaf begin augustus heeft een kleine groep gebruikers HUYGENS getest. Na goedkeuring van alle tests is HUYGENS
beschikbaar gesteld voor alle gebruikers.

Aantal processoren

Shared! 16 80-128 144-256 272-512 528-1024 Totaal
sep 942 1914 864 95 133 5 0 0 3953
okt 2237 3682 3097 323 154 5 6 0 9504
nov 3002 7286 3102 181 36 31 10 0 13648
dec 2316 6623 875 114 27 27 6 0 9988
Totaal 8497 19505 7938 713 350 68 22 0 37093

TMet shared wordt bedoeld minder dan 16 processoren (16 processoren = 1 node) in gebruik.

Gebruik Aantal processoren

(inPNUS) gpared 16 80-128  140-256  272-512  528-1024 >1024  Totaal

sep 3917 33574 267968 238207 377644 75677 o o 996987
okt 9759 215508 378062 329356 275745 83308 56864 0 1348602
nov 11849 336364 318153 49336 20190 43727 25365 0 804984
dec 12306 361006 301466 93324 37476 207015 51 0 1012644
Totaal 37831 946452 1265649 710223 711055 409727 82280 0 4163217

4.2.2 ASTER gebruik

Aster is uitgeschakeld eind oktober 2007.

Jobs Aantal processoren
1 2-4 33-64 65-128

jan 904 1500 1197 559 466 315 0 0 4941
feb 619 1570 780 529 328 186 4 0 4016
mrt 1055 886 376 574 183 12 1 0 3087
apr 911 878 776 523 279 22 7 0 3396
mei 2842 1043 673 304 166 59 2 0 5089
jun 2620 2262 465 307 63 27 0 0 5744
jul 999 1717 447 364 56 41 2 0 3626
aug 1658 960 468 335 175 40 2 0 3638
sep 1100 1194 503 617 246 44 7 1 3712
okt 974 568 509 372 197 45 0 0 2665

Totaal 13682 12578 6194 4484 2159 791 25 1 39914
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Gebruik Aantal processoren

UIDIALEE) 24 33-64 65-128  >128 Totaal

jan 20976 53153 53748 91924 118364 21853 o o 360018
feb 11016 59669 81155 113377 115713 6079 11652 0 398661
mrt 21012 51697 78070 171454 163386 556 79 o0 486254
apr 20236 38046 78218 114740 123872 35826 4835 0 415773
mei 27969 54783 91435 52792 139598 109026 3 0 475637
jun 35594 46539 80520 68086 87942 121404 o o 440085
jul 22309 59228 92050 74217 53189 168562 502 0 470057
aug 30036 58438 75724 76826 62609 197899 18 0 501550
sep 21030 64874 73790 132053 87308 93110 547 0 472712
okt 32107 61269 55626 75731 94682 92583 o o0 411998
Totaal 242285 547696 760336 971200 1046663 846898 17667 0 4432745

4.2.3 TERAS gebruik

TERAS is uitgeschakeld eind april 2007.

Jobs Aantal processoren

1 2-4 Totaal
jan 3691 777 320 496 307 72 6 0 5669
feb 3005 467 398 816 425 138 14 2 5265
mrt 6668 202 331 1131 492 155 71 0 9050
apr 2344 86 98 470 145 31 14 0 3188
Totaal 15708 1532 1147 2913 1369 396 105 2 23172

Gebruik Aantal processoren

(AN - 24 Totaal

jan 6092 7319 12940 74985 78795 119983 16 0 300230
feb 4944 4689 19887 64701 130483 138457 35636 1 398798
mrt 3920 3047 10839 93027 141169 112938 26730 0 391670
apr 6303 3333 10847 89244 68126 28643 6541 0 213037

Totaal 21259 18388 54513 321957 418573 400021 69023 1 1303735
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4.2.4 LISA gebruik

Het aantal PNUs gebruikt door NCF op het nationaal cluster LISA is ongeveer 800 000 (zie volgende figuur).
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Figuur 1. Jaarverbruik LISA per deelnemende FOM instelling+ NCF projecten
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5 Vooruitblik

Het jaar 2008 zal geheel in het teken staan van de toekomst. Met maximale aandacht voor de toekomstige financiering van
de gehele e-Infrastructuur en het onderzoek voor het optimaal gebruik van de infrastructuur, op een duurzame wijze. Onze
internationale positie en het “vergroenen” van de operationele diensten zijn daarbij belangrijke parameters.

Het generaliseren van het concept e-Infrastructuur krijgt verder gestalte onder BiG Grid evenals de bundeling van
krachten voor een versterkte uitstraling van het onderzoek (Computational Science, Computational Research en
e-Science) door samen nationaal op te trekken.

De komst van HUYGENS in zijn definitieve vorm nodigt weer uit tot het organiseren van ons nationale grand
challenges programma, het Dutch Computing Challenge Project (DCCP) programma.

De officiéle ingebruikstelling van de tweede fase van HUYGENS zal plaatsvinden, alsmede de aanbesteding voor de
opvolging van een gedeelte van LISA, ons nationale cluster.

Internationaal wordt gewerkt aan de Tier-0 HPC-Infrastructuur, in het kader waarvan ook prototypes zullen worden
geinstalleerd. Nederland hoopt ook tenminste één prototype te kunnen verwerven.

Op de tekentafel ligt ook een nieuwe publicatie van NCF in samenwerking met SARA, SURFnet en CIT-RUG, getiteld
"e-Cijfferinghe”, die in de loop van 2008 wordt verwacht.
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6 Lijst met afkortingen

ACTA
ASTRON
BiG Grid
CAVE
CIT-RUG

Cwi
DCCP
DEISA

EC

EDM

EGI
EGI_DS
e-IRG
e-IRGSP
e-IRGSP2
e-IRG KB
EMC

FOM
GridForum
HPC
HPCN
HUYGENS
IBM

ICT
InfiniBand
KNAW
KNMI
LINUX
LOFAR
LUMC
MICC

MPI

NBIC
NCF
Nikhef

Academisch Centrum Tandheelkunde Amsterdam
Stichting ASTRonomish Onderzoek in Nederland
Nederlandse e-Science grid

CAVE Automated Virtual Environment

Donald Smits Centrum voor Informatie Technologie-
RijksUniversiteit Groningen

Centrum voor Wiskunde en Informatica
Dutch Computing Challenge Projecten

Distributed European Infrastructure for Supercomputing
Application

Europese Commissie

European Data Management

European Grid Initiative

EGI Design Study

e-Infrastructure Reflection Group

e-Infrastructure Reflection Group Support Programme
e-Infrastructure Reflection Group Support Programme2
e-IRG Knowledge Base

Erasmus Medisch Centrum

Stichting voor Fundamenteel Onderzoek der Materie
GridForum

High Performance Computing

High Performance Computing and Networking
Nederlandse supercomputer

Supercomputer leverancier

Information and Communication Technology
hogesnelheid seriéle computerbus

Koninklijke Nederlandse Academie van Wetenschappen
Koninklijk Nederlands Meteorologisch Instituut
Bedrijfssysteem

LOw Frequency ARray

Leids Universitair Medisch Centrum

Maastricht ICT Competence Centre

Message Passing Interface (programmeerinterface voor
berichtuitwisseling)

Nederlands Bio-Informatica Centrum
Stichting Nationale Computerfaciliteiten

Nationaal Instituut voor subatomaire fysica

www.acta.nl

www.astron.nl

www.biggrid.nl
www.sara.nl/products/products_08a_01_ned.html

www.rug.nl/cit/

www.cwi.nl

www.deisa.org

ec.europa.eu

www.eu-egi.eu
www.eu-egi.eu/partners

www.e-irg.org

knowledgebase.e-irg.eu
www.erasmusmc.nl
www.fom.nl

www.gridforum.nl

HUYGENS.supercomputer.nl

www.ibm.com

www.knaw.nl

www.knmi.nl

www.lofar.nl
www.lumc.nl

www.kecsum.nl

www.nbic.nl
www.nwo.nl/ncf

www.nikhef.nl
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NGl
NWO

PC

PNU
PRACE
RU

RUG
RUG-RC
SARA
SCARle

SGI
SIRENE
SMP
SMT
StarPlane

SURFnet

TUD
TUE
UM
UMCSR
UL

uT

uu
UVA
UvT
VLBI
ViroLab
VU
WGS
WUR

National Grid Initiative

Nederlandse Organisatie voor Wetenschappelijk
Onderzoek

Personal Computer

Processor-node-uren

PaRtnerschip for Advanced Computing in Europe
Radbout Universiteit Nijmegen

RijksUniversiteit Groningen

RijksUniversiteit Groningen-Reken Centrum
Stichting Academisch Rekencentrum Amsterdam

Software Correlator Architecture Research and
Implementation for e-VLBI

Supercomputer leverancier

Sharing Infrastructure and REsources iN Europe
Symmetric MultiProcessing

Surface Mount Technology

Application Controlled Photonic Network

Hoogwaardig Internet voor Hoger Onderwijs en
Onderzoek

Technische Universiteit Delft
Technische Universiteit Eindhoven
Universiteit Maastricht
Universitair Medisch Centrum St. Radboud
Universiteit Leiden

Universiteit Twente

Universiteit Utrecht

Universiteit van Amsterdam
Universiteit van Tilburg

Very Long Baseline Interferometry
Virtual Laboratory

Vrije Universiteit

Commissie Wetenschappelijk Gebruik Supercomputers

Wageningen Universiteit en Researchcentrum

www.nwo.nl

http://www.prace-project.eu
www.ru.nl

www.rug.nl

www.rug.nl/rc

www.sara.nl

WWW.sgi.com

sirene.eugrid.eu

www.starplane.org

www.surfnet.nl

www.tudelft.nl
www.tue.nl
www.unimaas.nl
www.umcn.nl
www.leidenuniv.nl
www.utwente.nl
www.uu.nl
www.uva.nl

www.uvt.nl

www.virolab.org

www.vu.nl

www.wur.nl





