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1. Descriptions matrielle et logicielle

1.1. Description matérielle

Le cluster est compésde :
e 2 nceuds SMP p690 Turbo “Regatta” dstchacun de :

— 32 processeurs Power 4 (1.3 GHz, 5.2 GFlops),
— 32 Go de nemoire vive,
— 512 Go de disque interne.

= joe (nceud de connection) fetck ;
¢ 1 switch Colony d’'interconnection rapide entre les noeuds (512 Mo/s bi-directionnel) ;

e 1 baie de disques FastT500 (1 To de disque utile)eeetiux noeuds par des liens fibre
optique (100Mo/s) ;

e 1 robot d’archivage ADIC-Grau Scalar 1000 (10 To de bandes atapres), édie a la
migration des dorges ;

e 1 console de supervision du cluster.

Lp

CRIHAN



Version 1.6 Environnement cluster IBM février 2005

1.2. La puce Power 4
Les processeurs sont regr@gpar deux au sein de la puce Power4 :

= ils se partagent le cache de niveau 2 (L2), soit 1400 ko par puce.

Chaque processeur dispose de son propre cache de niveau 1 (L1),
soit 32 ko de donees et 32 ko pour les instructions, par processeur.

1.3. Le Multi Chip Module (MCM)
Le bloc de construction de base pour un nceud p690 est le MCM (Multi Chip Module).

Compog de quatre puces Power4, il constitue ainsi un ensemble SMP de huit processeurs

Multi-Chip Module (MCh)

.- | HE
e

M-z hip Module Boundary ¥

Les quatre MCM d’un rame nceud sont réls entre-eux poirg-point.
lIs disposent de 128 Mo de cache de niveau 3 (L3).

<= DO =m=

Lp
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1.4. Espaces utilisateurs
Chaque utilisateur dispose de 3 espaces permanents au sein de son projet qui sont physiqt

localises dans la baie FastT500.
e UN espace utilisatednome/projet/login , (qui sera sauvegakdar la suite),
e UN espace de travdivork/projet/login :

e Un espace de migratigdeave/projet/login

/

home  work save

groupe groupe groupe

login login  login

Les performances des Ea&s / Sorties sont nettement moins bonnes lorsqu’elles ont lieu sui
baie FastT500.

= Les executions des programmes en mode batch se font dans des espaces tempo
situes dans les disques internes des nceuds : chaque nceud dispose de 400 Go pour cela.

Lp
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1.5. Description logicielle

Syseme d’exploitation AIX 5.1, UNIX d'IBM
Compilateur Fortran XLF, v. 8.1.1.3
Compilateur C XLC, v. 6.0.0.5

Bibliotheques scientifiques ESSL (inclus BLAS, FFT), v 3.3.0.6 ; LAPack, v 3.0 ;
P-ESSL, v 2.3.0.2

Calcul parakkle MPI, POE v 3.2.0.17 ; OpenMP ; PVM, v 3.4.3 (domaine public
Gestionnaire de batch LoadLeveler, v. 3.1.0.20

Logiciel de migration TSM (non encore emtionnel)

Outils d’analyse prof, gprof, xprofiler,

PE Benchmarker (pct, pvt, ute), jumpshot
Débogueurs symboliques  dbx, pdbx

Editeurs de texte vi; emacs, v 20.7.1

Graphisme gnuplot, v 3.7.2 ; xmgrace, v 5.1.11
Bibliotheque netCDF (32 et 64 bits), v 3.5.0

Lm
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1.6. Connection et modes d’egcution

Les ressources du cluster soapages en deux parties :

(i) une partie du nceude pour la connection et l'interactif (de& 8 processeurs, ded8 Go
de memoire) ;

(i) une partie @seree au mode batch : le reste du nomelet le nceudack.

Les connections, legditions, les compilations, les @sutions en interactif prennent leurs
ressources dans la parie.
Des limites existent pour la@moire, le temps conson@en interactif.

En cereral, les ekcutions en mode batch prennent leurs ressources dans la (oarteu
sein d’'un seul nceud :
= Seuls les jobs MPI peuvegtrea cheval sur les deux nceuds.

L'utilisateur exprime ses besoins en temps, processe@saine, dans un script.

Un espace temporaire esterdans les disques internes (ou dans la baie) du nceuetdieon
et le syséme gre le transfert des fichiers.

Lp
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2. Soumission des calculs au travers de LoadLeveler

e Loadleveler : logiciel de soumission de travaux sur calculateur IBM
e La soumission fonctionna I'aide de scripts

e Les paramtres sont transmés|'aide de directives

e |les directives ont la forme # @ directive

e I n'y a pas de queue batch sur le cluster

2.1. Specificités architecturales

e Les comptes utilisateurs sont @gidans la baie externe FastT500
e Les cebits vers la baie sont nettement moins performants que vers des disques internes
e Les executions ont lieu dans les disques internes du nagtidr{tion avec MP)

= jobs MPIla cheval sur les nceuds pafdut

= Le syséme @re les proedures de transfert de fichiers

e 10 Go d’espace disque alleyar processus

Lp
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Principe des soumissions

Soumission script
(commande llsubmit)

1
Analyse script

Script 340

vahde 7

Rejet de la
SOUIMISSIon

Jow

non
Ressources

demandées

disponibles
2

Procédure de back—filling :
recherche créneau disponible
mise en attente jusqu’ au
créneau

oul

Soumission effective
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Soumission effective
{

Prologue :

— création espace temporaire $LOCAL_WORK_DIR

— copie du contenu de I’ arborescence

spécifiée par I'utilisateur CRI_INTTTALDIR
__________________________________ i

Exécution du job
"commandes utilisateur™

.............................. J’

Epilogue :
— transfert des fichiers dflnandés

VETS Un espace LOCAL_SPOOL DIR
— destruction de I'espace temporaire

15 minutes max.

Transfert du spool vers I'espace
spécifié par I'utilisateur CRI_FINALDIR

CRIHAN 10
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repiesente le @pertoire temporaire ee par le sysime dans les
disques locaux du nceud et alau job pour son &cution ;
— [local/run/ll-joe.xxxx.0 ( oudlocal/run/Il-joe.xxxx.(

repiesente le&pertoire spcifié par I'utilisateurdans son espace perma-
nent sur la baie FastT500 dont le contenu est duplapns les disques internes du nceud ;
— /work/projet/login/REPERTOIREENTREE

repesente le @pertoire spcifie par l'utilisateurdans son espace perma-
nent sur la baie FastT500 dans lequel les fichieesi§ips par I'utilisateusont rapatés par
le syseme ;
— /work/projet/login/REPERTOIRESORTIE

repesente le &pertoire temporaire €e par le systme dans les
disques locaux du nceud qui servent de transit avant le rapatriement vers I'espace perm
de l'utilisateur sit@ dans la baie FastT500.
— [local/spool/ll-joe.xxxx.0 ( oudlocal/spool/ll-joe.xxxx.p

1

-
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2.3. Mots-cles

Mot-clé Séquentiel| MPI OpenMP Gaussian 98

cri _job _type serial mpi openmp g98

cri _total _tasks sans objet | nombre de nombre de nombre de
processus MPlIthreads OpenMPthreads Gaussian

e wall _clock _limit :temps derésencealu job surla machine

e data _limit : mémoirepar processus=- Attentiona I'option -bmaxdata

e Liste non exhaustive ... (il existe aussi des scripts pour Gamess, Jaguat, ...)
e a compeéter selon les besoins des utilisateurs

e N.B.: par cefaut les jobs MPI sort cheval sur les nceuds blocking

2.4. Commandes

e soumission llsubmit  scriptjob — ref_job (ll-joe.xxxx.0)
e suivi : liq

e destruction licancel  ref job

Lp
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2.5. Soumission job &quentiel

T H HF B H HF R

I/bin/csh
Script de soumission Loadleveler, job sequentiel
Nom du job

@ job_name = job _sequentiel

Nom des fichiers de sortie et d’erreur standard
@ output = $(job _name).o$(jobid)

@ error = $(job _name).e$(jobid)

# Type du job

# @ cri _job _type =

# temps de restitution (heures[:minutes[:secondes]])

# @ wall clock _limit = 1:00:00

# Memoire maximale par processus (mb, gb, mw, gw, .)

# @ data_limit = 256mb

# Repertoire du compte utilisateur dont le contenu est copi

# @ cri _nitialdir = /work/crihan/gm/JOB _SEQ/ENTREE
L

CRIHAN -



Version 1.6 Environnement cluster IBM

février 2005

# Repertoire du compte utilisateur dont le contenu est copi
# @ cri finaldir = /work/crihan/gm/JOB _SEQ/SORTIE

# Politique d’envoi des mels

# @ naotification = complete

# Adresse d’envoi des mels

# @ notify _user = gm@ocrihan.fr
# Obligatoire

# @ queue

Hitt

### Commandes utilisateur

Hitt

# Deplacement dans le r  epertoire temporaire
cd $LOCAL WORKIIR

# Execution du programme s equentiel
Ja.out > ./JOUT

# Deplacement des fichiers a recup erer
mv ./OUT $LOCAL _SPOOLDIR

Lp
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2.6. Soumission job paralkle MPI

#

HOHFHF HHFHHHF R

I/bin/csh

Script de soumission Loadleveler, job MPI
Nom du job

@ job_name = job _mpi

Nom des fichiers de sortie et d'erreur standard
@ output = $(job _name).o$(jobid)

@ error = $(job _name).e$(jobid)

Type du job

@ cri _job _type =

Nombre de processus MPI

@ blocking = 4 pour rester sur un seul nceud

# temps de restitution (heures[:minutes[:secondes]])

# @ wall clock _limit = 1:00:00

# Memoire maximale par processus (mb, gb, mw, gw, ..)

# @ data_limit = 256mb

# Repertoire du compte utilisateur dont le contenu est copi

# @ cri _nitialdir = /work/crihan/gm/JOB MPI/ENTREE
L
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# Repertoire du compte utilisateur dont le contenu est copi e
# @ cri finaldir = /work/crihan/gm/JOB _MPI/SORTIE

# Politique d’envoi des mels

# @ naotification = complete

# Adresse d’envoi des mels

# @ notify _user = gm@ocrihan.fr
# Obligatoire

# @ queue

Hitt

### Commandes utilisateur

Hitt

# Deplacement dans le r  epertoire temporaire
cd $LOCAL WORKIIR

# Execution du programme MPI

Ja.out > ./JOUT

# Deplacement des fichiers a recup erer
mv ./OUT $LOCAL _SPOOLDIR

Lp
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2.7. Soumission job paralele OpenMP

#

H H HF H HF

T H H

I/bin/csh

Script de soumission Loadleveler, job OpenMP
Nom du job

@ job_name = job _openmp

Nom des fichiers de sortie et d'erreur standard
@ output = $(job _name).o$(jobid)

@ error = $(job _name).e$(jobid)

Type du job
@ cri job _type =
Nombre maximal de threads OpenMP

# temps de restitution (heures[:minutes[:secondes]])

# @ wall clock _limit = 1:00:00

# Memoire maximale  pour l'application (mb, gb, mw, gw, ..
# @ data_limit = 1024mb

# Repertoire du compte utilisateur dont le contenu est copi

# @ cri _nitialdir = /work/crihan/gm/JOB _OMP/ENTREE
L
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# Repertoire du compte utilisateur dont le contenu est copi
# @ cri finaldir = /work/crihan/gm/JOB _OMP/SORTIE

# Politique d’envoi des mels

# @ naotification = complete

# Adresse d’envoi des mels

# @ notify _user = gm@ocrihan.fr
# Obligatoire

# @ queue

Hitt

### Commandes utilisateur

Hitt

# Deplacement dans le r  epertoire temporaire
cd $LOCAL WORKIIR

# Execution du programme OpenMP

Ja.out > ./JOUT

# Deplacement des fichiers a recup erer
mv ./OUT $LOCAL _SPOOLDIR

Lp
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3. Environnement de compilation XLF

3.1. Les commandes de compilation

Il existe une famille de compilateuddLF selon le type d’'application et le respect de la norme

POSIX pour les threads.

= |l est conseile de toujours utiliser des compilateuttsreadsafesi.e. qui permettent
I'exécution simultage correcte d’'une ame portion de code (paralisable !) par plusieurs

threads :

= suffixe _r

Type d’application Fortran 77 Fortran 90 | Fortran 95
Code €quentiel xIf _r xIf90 r xIf95  r
Code parakle MPI mpxIf _r | mpxIf90 _r | mpxIf95 _r
Code parakle OpenMP, PVM, P-threads, |.xIf _r xIf90 r xIf95 r

L’ édition des liens se fait avec ladme commande que la compilation.

Lp
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3.2. Options de compilation : entrees / sorties du compilateur
e -(fixed=132: fichier source au format fixe (-gfixed=72f@ut pour Fortran 77)

e -qfree=f90 : fichier source au format libre éflaut pour Fortran 9x)
e -Idir : chemin pour les fichiera inclure
e -gsuffix=f=f90 (ouf) : extension des fichiers source

e -gmoddir=dir : précise le epertoire de @ation des fichiers modules

3.3. Options de compilation : portage
e -qdpc=e: les constante€elles nurariques sont converties en doublégsion

e -qautodbl=dbl4 : conversion automatique des REAL(4) en REAL(8) et des COMPLEX(4
en COMPLEX(8)

e -gnosave: variables locales dynamiques et non pas statiques
e -qundef: rejet des @clarations implicites pour les variables

e -gextname: ajout d'un caracire _ a la fin des noms d’objets venant d’autres éyss o
iIs sont absents (exemple : flush)

Lp
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3.4. Options de compilation : deboguage
e -gnooptimize: pas d’'optimisation du code

e -check: vérification des aaes auxelements de tableaux explicitement dimensign

e -qdbg : informations pour le dbogueur symbolique

e -gextchk : vérification des informations sur les types de degsmdans les blocs commons,
dans les dfinitions des proedures

e -gflttrap=ov:und:zero:inv:en : type d’exceptions flottantes trees
e -gfullpath : inclusion du chemin absolu UNIX vers les fichiers sources
e -ginitauto=FF : initialisationa NaN de toutes les variables automatiques

e -gfloat=nans: détection des ogrations flottantes utilisant des NaN

e Proposition d’options :
-gnooptimize -qcheck -qdbg -gfittrap=ov:und:zero:inv:en -gfullpath
-ginitauto=FF -gfloat=nans [-gextchk]

Lp
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3.5. Options de compilation : profilage / optimisation

e -p[g] : prépare le programme au profilage jpaof ou gprof

e -greport=[hotlist |smplist] fichiers listing des transformations du code

e -O2, -O3: niveau d’optimisation

e -gstrict : respect de la@mantique des programmes (8cessaire)

e -ghot : optimisation plus aggressiveg)3 necessaire)

e -glargepage: optimise pour des grandes pages (16 Mo au lieu de 4 ko)
e -gipa : analyse interpraedurale

e -Q<x> : inlining (-Q) ou non ¢Q!), slectif ((Q+namel[:name2pu-Q-namel[:name?)
— nécessiteqipa et au moinsO2

e -qarch=auto et-gtune=auto: optimisations s@cifiquesa I'architecture

e -gsmp=omp: paralklisation avec directives OpenMP

e Proposition d’options :
-garch=auto -gtune=auto -ghot -O3 -gstrict [-gsmp=omp]

Lp
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3.6. Edition des liens

e -bmaxdata:0x40000000: 4 segments de 256 Mo pour les dé@ms du programmdiéap
e -bmaxstack:0x10000000 256 Mo pour les variables localestécK

e -brename:.name, .name: ajout d’'un cara@re soulige '’ a la fin d’'un nom

e -blpdata : demande de larges pages (16 Mo) pour les applications consommatrices

méemoire

3.7. Analogies SGI MIPSpro / IBM XLF

Kk

Caggorie | Option SGI Option IBM

Déeboguage | -O0 -g -DEBUG:subscriptheck=0ON: -gnooptimize -gcheck -qdbg -gextch
trap_uninitialized=ON:divcheck=3: | -gflttrap=ov:und:zero:inv:en -gfullpat
verboseruntime=0ON -ginitauto=FF -gfloat=nans

Portage -r8 -gdpc=e -qautodbl=dbl4

Optimisation| -r10000 -mips4 -O3 -garch=auto -gtune=auto
-OPT:IEEEarithmetic=1:roundoff=0 | -ghot -O3 -gstrict

Remarque =- équivalence toute relative !

Lp
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4. Biblioth eques scientifiques

4.1. ESSL : Engineering and Scientific Subroutine Library
e algebre linéaire : opérations sur des vecteurs etoations matrice-vecteurs (BLAS 1 et 2)

e calcul matriciel (BLAS 3)

e résolution de systme linéaires: divers types de stockage, divers types de matrice (sou
ensemble des routines BLAS niveau?2 et niveau 3 ainsi que des routines LAPACK)

e recherche de valeurs propres

e transform ées de Fourier, convolutions, traitement du signal transformations de Fourier
en 1D, 2D ou 3D

e tris et recherche d’elements: recherches possibles pour des deesmde type entiereel
simple et el double pecision avec ou sans index

e interpolation : interpolation par polyomes, par splines cubiques en une et deux dimer
sions d’espace

e quadrature numerique : intervalles, finis, semi-infinis ou infinis

e généeration de nombres akatoires: loi uniforme et loi normale

Lp
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4.2. P-ESSL : Parallel Engineering and Scientific Subroutine Library

e PBLAS niveau 2(ss-ens. des versions paeddls pour emoire distribée de BLAS 2)
e PBLAS niveau 3(ss-ens. des versions paeddls pour emoire distribée de BLAS 3)

e résolution de systme linéaires: divers types de stockage, divers types de matrice (sou
ensemble des routines ScaLAPACK)

e recherche de valeurs propres et valeurs singutres(ss-ens. de routines ScaLAPACK)
e transformees de Fourier. transformations de Fourier en 2D ou 3D

e généeration de nombres akatoires: loi uniforme

Utilisation
Ajouter -lesslou -Ipessllors de I'edition des liens

http://www.ibm.com/servers/eserver/pseries/libranygspks/essl.htmi

CRIHAN o
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4.3. LAPack : Linear Algebra Package

= Bibliotheque d’al@bre lireaire : systmes lireaires, ...

Utilisation

Ajouter -lessl -llapacklors de I'edition des liens

= certaines routines LAPack sont dans ESSL sous forme o@#mis
http://www.netlib.org/lapack

4.4. MASS : Mathematical Acceleration SubSystem

Bibliotheque matamatique optimige
— Fonctions exponentielle / logarithmique, trigon@miques, inverse, racine cas, ...
= Gain en performanceagais pertes en arrondis.

Il existe une version pour traiter les vecteurs de d@stMASSv
Utilisation

Ajouter -Imasset-Imassvlors de I'eédition des liens
http://techsupport.services.ibm.com/server/mass

Lp
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5. OQutils

5.1. Deboguage

dbx etpdbx : Débogueurs symboliques standard

= Compilation avec les optiongnooptimize -qdbg -qgfullpath

5.2. Profilage

gprof (et prof) : localisation de la consommation cpu

= Compilation avec les optionp[g] -gdbg -gfullpath + optimisations
= Exécution du programmeeguentiel ou paratle (MPI, OpenMP)
= analyse du(des) fichier(gimon.out

= gprof a.out gmon.out > analyse _gprof
= gprof a.out gmon.out.0 [gmon.out.l...] > analyse _gprof _all

xprofiler : visualisation graphique plus conviviale qgerof
= Xprofiler a.out gmon.out.0 [gmon.out.1...]

Lp
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Sortie de gprof : répartition du temps cpu

% cumulative self self total
time secondsseconds calls ms/call ms/call name
36.9 02.23 92.23 87253 1.06 1.06 .saxpy [4]

29.9 167.06 74.83 45751 1.64 1.64 .pmv [5]

22.0 222.15 55.09 61502 0.90 0.90 .prodscal [6]
6.1 237.48 15.33 10000 1.53 3.17 .scdmb [7]

5.1 250.19 12.71 10000 1.27 21.85 .gradconj[3]
0.0 250.22 0.03 .__mcount [8]

0.0 250.25 0.03 .gincrement [9]
0.0 250.27 0.02 1 20.00 20.00 .fctfx[10]

0.0 250.28 0.01 6 1.67 1.67 .nrmerr [11]
0.0 250.28 0.00 20000 0.00 0.00 .fctft [12]

0.0 250.28 0.00 252 0.00 0.00 _sigsetmask [13]
0.0 250.28 0.00 170 0.00 0.00 .pthreanhutexlock [14]

= classement par ordreedroissant du cpu consonam

La répartition du nombre d’appels peatre trouee en analysant la éarchie des appels
de fonction.

Lp
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Sortie de gprof : hierarchie des appels

called/total parents
index %time  self descendents called+selhame index
called/total
0.00 250.22 1/1 .__Start [2]
1] 100.0 0.00 250.22 1 .main [1]
12.71 205.79 10000/10000
15.33 16.36 10000/10000
0.02 0.00 1/1
0.01 0.00 6/6
0.00 0.00 1/1
16.36 0.00 10000/45751 .scdmb [7]
58.47 0.00 35751/45751 .gradconj [3]
5] 29.9 74.83 0.00 45751 .pmv [5]

fonctions parents : celles plaées au-dessus dans le tableau
fonctions de reference :celles qui ont un nuéro dans la colonnedex
celles plaées en-dessous dans le tableau

Lp
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xprofiler mode summary : largeur (CPU total) x hauteur (CPU exclusif)

Chaque lien indique le nombre d’appels cugnpbur 'ensemble des processus

Lp
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+ Xprofiler V1.2 - IBM RS/6000 SP

File Yiew Filter

Report Utility

0,000 x 0,000
Jcommunication [153]

58,720 x 58,730

0,000 x 0,000
woree_type [314] 14,227,
Ls0d

0,000 5 0,000
JFotft |[171]

53,860 x 53,660

Lprodscal [6] Lpmy [B]

83,200 x 83,200
saxpy [4]

1,230 ¥ 1,230
a0 Lnrmerr [9] et

1.070

0,000 % 0,000
Fotut |[204]

1,
[1

H

Progran: C3Dgc_wpi.out

b

Total CPU Usage:; 224,42 seconds <{sumnary of 2 gmon.out profile files}

Display Status: showing 21 out of 480 nodes and 20 out of 748 arcs

]
=
=

= | QCJ
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xprofiler mode average : largeur @cart-type procs.) x hauteur (moyenne des procs.)

Chaque lien indique le nombre d’appels moyen (nomia@rdal) par processus

Lp
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Display Status: showing 21 out of 480 nodes and 20 out of 748 arcs

hd Xprofiler V1.2 - IBM RS/6000 SP !
File Yieu Filter Report Utility Help |
AN
0 0
0,000 % 0,000 0,015 10,615 0,005 x 0,535 0,000 & 0,000
.oree_type [314] 0,020 X di010 g [3] Fotfx [10]  Ldamaine [315]
501 0 30
0,000 % 0,000 0,000 x 0,000 0,000 x 0,000 0,000 < 0,000
.communication [153] Jferft | [171] Jfotut [[204] .equilibrage [263]
0,205 % 29,365 0,000 x 26,930
.prodscal [5] -pv [6]
0,620 x 44,600
zaxpy [4]
| £
~J -~
Progran: C3Dgc_mpi.out Total CPU Usage: 112,21 seconds {average of 2 gnon,out profile files)

J
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5.3. Collecte et visualisation : PE Benchmarker (outil IBM), jumpshot

¢ Profile Collection Tool (pct)
— traces dévenements d’applications MPI (communications, ..) eguentielles ;
— profilage d’applications avec les compteurs enigs (cache misses, tlb misses, ...).

e utilitairesute (Unified Trace Environment)
— utilitaires de conversion de fichiers de traces issupa@our exploitation avegmp-
shot:
— uteconvert: conversion format traces AlX au format UTE ;
— utestats: statistiques sur fichiers au format UTE ;
— utemerge: fusion de fichiers au format UTE ;
— slogmerge: conversion fichiers UTE au format SLOG.

¢ Profile Visualization Tool (pvt)
— visualisation des fichiers de profilage (format netCDF) issysatie

e Jumpshot (Argonne National Laboratory)
— logiciel domaine public de visualisation de traceéwnements de fichiers au format
SLOG

Lp
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PE Benchmarker

UTE Infervadl

Fles
|:| uiestais > Statistics Taoles Generated
By Utestats Uity

[] S utestals @ ) )

D = nodefcpo o 1
AIX Trace UTE Intervat 0 28079 22515
[] e PR pa
D uteconvert D e 3 0853168 4354830

[] utastats

ey /g

[ sy []

utecarvert \TE Inderved Bl
D D Fles Files
|:| uleconver |:| I:l slegmerge . D o
Cal L
[] acamaty [ i
logmerge  H06
Tiace Data Collection -

[——>

Perfarmance Coliection Tool |:| (Mote: Jurmpshot & a pubiic domain tool
developed by Argonng National Laboratory,
and is NOT part of the PE Benchmarker Toolset)

FuRiCOF

; Profile Visualization Todl
Flieg

T

L J

L 4

Hardware Performance Data Collection

AV

I | o
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6. Optimisation scalaire

6.1. Ecriture du code

¢ Réflexion au pealable sur papier
e Algorithmes performants (!)

e Déclaration explicite de toutes les variables, des dimensions des tableaux, des fonc
externes

— Directive IMPLICIT NONE dans tous les fichiers source,

— Type ¢erérique pour les variablesREAL*8 ou REAL(KIND=8) en Fortran90,
INTEGER

— Appels aux noms de fonctiong€eriques SQRTau lieu deDSQRT
— Séparation des types dans les bl @GMMON

e Alignement des dorges dans les blo€cSOMMO(fpadding

e Initialisation explicite des variables avant leur utilisation

CRIHAN -
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6.2. Biblioth eques scientifiques

— Ensembles de sous-programmes test, valices et optimies

= Bibliotheques disponibles sur le cluster IBM :
e BLAS 1, 2,3
o FFT
e LAPack
e ESSL (contient BLAS 1, 2, 3 et une partie de LAPack)
e P-ESSL

= Edition des liens avec -lessl -llapack [-Ipessl]

¢ Bibliotheque matbmatique optimise : MASS
= Edition des liens avec -Imass [-ImassV]

CRIHAN s
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6.3. Modularit &

e Fractionner le code source, commaifgidit  (uniguement pour le Fortran 77)
e Mettre un sous-programme par fichier

e Mettre un blocCOMMOpar fichier

e Contruire des bibliothques tematiques

e Travailler avec un fichier de compilatiomakefile

e Tester les routinescrites sur des exemples
6.4. Validation du code

e Compilation du code en mod&doguage

e Exécution d’'un test ref@sentatif
6.5. Analyse des performances

e Compilation du code avec des options d’optimisation

e Localisation de la consommation CRlJaide d’outils commegprof

Lp
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6.6. Optimisation par re-écriture

= Travail tres important car le compilateur ne fait pas tout, loinalé |
6.7. Operations en virgule flottante

L'opéeration de base effe@e par le processeur Power 4 e8t+ B x X

Une addition (soustraction) est faite avee 1 (X = -1) ; une multiplication ave@& =0

La division est traiea part, par une structure ngaiielle sgecifique (unique par processeur).
=- Dans une boucle, on peut remplacer plusieurs divisions par une multiplication par I'inver
= colt moinsélewg, gains de performance, mais risque de perte @egon pour les arrondis.

Version non optimisee Version optimisee
DO i =1, n DO i =1, n
OCD = 1.0p / ( C(@) * D(i) )
A() = B(i) / C(i) A() = B(i) * D(i) * OCD
P@) = Q) / D() P(1) = Q) * C() * OCD
END DO END DO

CRIHAN o
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= Calcul de puissances eattes :

Version non optimisée Version optimisée

X =y ** 2. X =y *2

ic = CMPLX (0., 1. ) ic = CMPLX (0.0 rp, 1.0 rp)
ic2 = ic

DO k = 1, n DO i =1, n

A(k) = ic **k * B(K) A(k) = ic2 * B(k)

END DO ic2 =ic2 * ic

END DO

= Tests arithratiques flottantsaali€s selon la g@cision machine :
IF ( ABS(a - b) < petit _machine _courante ) THEN ...
Remarque :

Eviter les puissances de 2 pour les dimensions des tableaux
— cache thrashing

Lp
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6.8. Arithm étique entiere

e Ordre des o@rations i (i — 1)/2
ix {(i—1)/2} #{ix(i—1)} /2
= Sans pecaution, le niveau d’optimisation peut modifier ésultat
= Ne pas se limite@ un niveau d’optimisation igfrieur maiséliminer ces instructions
dangereuses

e Evaluation des multiplications / divisions par puissances de 2
= fonctionISHFT (entier, exposant Sig)

= ir * 8 = ISHFT( ir, 3 ) NB:s® =38
(@ *j*k /32 = ISHFT( i*j*k, -5 ) NB : 25 = 32
L
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6.9. Variables globales /locales

Utiliser des variables locales, automatiques, autant que possible
=- Analyse plus fine de l'utilisation des variables locales par le compilateur
(hors gros tableaua allouer dynamiqguement avec la commaAdlé OCATE )

6.10. Expressions

Ecrire des expressions identiques en ggifiant les variables dans le rame ordre

= Le compilateur Fortran sait reconnaitre des expressions identiques mais pas des permut:
=X=a+b+c+dety=a+c+b+dne sont pas identiques ...

lorsque I'option-gstrict est pesente

6.11. Boucles

e Taille des boucles raisonnable

e Eviter les expressions complexes pour les indices des tableaux
= calculs sup@mentaires pour I'adresse dgdements
= perte de performances dans le chargement deseésnn

e Eviter des types de dores de taille interigdiaire :INTEGER*1, REAL*16, ...

Lp

CRIHAN i



Version 1.6 Environnement cluster IBM février 2005

e Sortir des boucles les tests conditionnels invariants

Version non optimisee

DO i =1, n
IF ( D(G) < 0) X(@{i) = 0.0
A() = B(@) + C(®) * D(i)
E() = X(@i) + F * G()

END DO

CRIHAN
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Version optimisée
IF ( DG) < 0 ) THEN

DO i = 1, n
Al = B@li) + C@I) * D()
X(@) = 0.0 _rp
E(I) = F * G(i)
END DO
ELSE
DO i = 1, n

Al) = B() + C(i) * D()
E() = X(@) + F * G())
END DO
END IF
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e Traiter les preneres / derréres ierationsa part

Version non optimisee
DO i =1, n
IF (i == 1) THEN
X@{i) = 00 rp

A() = B(@) + C(@i) * D)
E) = X({) + F * G(i)
END DO

Alternative :

utiliser des scalaires de la forme

g =1/i = 1, sii =1

=070 0, sii> 1

Attention au cdit de la division engére !

Lp
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Version optimiséee
A(l) = B(1) + C(1) * D(1)
X(@) = 0.0 rp
E(1) = X(1) + F * G(Q)
DO i = 2, n-1
A() = B() + C() * D()
EG) = X(@i) + F * G(i)
END DO
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e Sortir des boucles les appels aux sous-programmes :
= faire de linlining ou transmettre le tableau comme argument au sous-programme

e Limiter le nombre d’appels aux fonctions intragues

= N appelsa la fonction SIN au lieu de Nappels

Version non optimisee

DO i = 1, n
DO j =1, n
A(,) = B(j,i) *
END DO
END DO

SIN( X() )

Version optimisee
DO | =1, n
SINX(j)) = SIN( X()) )
END DO
DO i =1, n
DO j = 1, n
A(,) = B(j,i) *
END DO
END DO

SINX(j)

e Utiliser des compteurs de boucles de tyNdEGER(INTEGER*8 en mode 64 hits)
e Eviter les constructions utilisant dA&OTQASSIGN STOR PAUSE

Lp
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e Acces £quentiel des doraes :stride (pas) de 1 si possible

= Attention aux diferences de stockage Fortran/ C

+ +

DO j = 1,
DO i =
A(l))

END DO
END DO

M
1, N

N
DOj=1 M

DO i = 1, N
A(i+(-1)*N)

END DO
END DO

e réduire les boucles extieures

e fusionner les boucles coasutives ayant les @mes bornes

CRIHAN
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DO j = 1, M
DO i = 1, N
A( index(i,j) )

END DO
END DO
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e Augmenter le ébit entre la r@moire et les registres du processeur
= chaque processeur dispose dar@amsqui lui permettent de &er des flux de doraes.

La boucle suivante ... ... peutétre remplaee par ...

REAL*8 A1(N),A2(N),A3(N),A4(N),A5(N) REAL*8 A(5,N)

REAL*8 B1(N),B2(N),B3(N),B4(N),B5(N) REAL*8 B(5,N)

REAL*8 C1(N),C2(N),C3(N),C4(N),C5(N) REAL*8 C(5,N)

DO i =1, N DO i =1, N
C1() = A1() * B1(®) C@,) = A(1,)) * B(1,)
C2(i)) = A2(i) * B2(i) C(2,i)) = A(2,i)) * B(2,)
C3(i)) = A3(i)) * B3(i) C(@3,i)) = A(3,)) * B(3,)
C4() = A4() * B4(I) C@4,) = A@4,) * B4,
C5(i)) = A5(i)) * B5(i) C(5,i)) = A(5,)) * B(5,)

END DO END DO

= 3 flux de donges au lieu de 15.

= 3 lignes de cache L1 au lieu de 15 parétion.
= Les donie@es cacbes sont utilises en 4 érations au lieu de 16.

CRIHAN
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e Déroulage des bouclearrolling)

boucles internes» augmenter la masse d’emations in@pendantes par@tation
boucles externes> augmenter le ratio FMA / load-store pagiation :

DO i =1, n
DO j =1, n
y () = y(@) + x0)*a(.)
END DO
END DO

Avant : 8 loads pour 4 @rations
Apres : 5 loads pour lération c&rouke 4 fois
4 FMA (FMA = Floating point Multiply and Adg

Ratio : 8 loads /4 FMA — 5 loads / 4 FMA

D

sO, s1, s2,s3:

scalaires temporaires importants pour limiter les
MaJ intempestives dgi) , ...,y(i+3)

L
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DO i
sO
sl
S2
s3

=1, n, 4
= y(I)

= y(i+1)

= y(i+2)

= y(i+3)

DO j =1, n

sO = s0
sl = sl
s2 = Ss2
s3 = s3

x(1)*aq,1)

x(D*a(,i+1)
x(*a(j,i+2)
x()*a(,i+3)

+ 4+ + +

END DO

y(i)

y(@i+1l) = sl

y(i+2) = s2

y(i+3) = s3
END DO
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e Re-employer les doraes pesentes dans le cachlma¢he blockiny
=> travailler sur des blocs de doaes qui rentrent dans le cache de dea®

= augmentation des performances si :

1. nombre d’ierationss>> nombre de donges utili€es
2. boucles permutables,
3. taille des blocs< taille du cache disponible

Exemple simple produit matrice-matric® = A B

DO i =1, n
DO j =1, n
DO k = 1, n
d(i,j) = d(i,j) + a(,k) x b(k,i)
END DO
END DO
END DO
Ly
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Conclusions :

e le compilateur ne fait pas tout
e dans des cas simples, il peut s’en sortir
e dans des situations plus complexes, le travail @vetbppeur est incontournable

e utiliser les outils de profilage pour :
- localiser les zones consommatrices
- determiner I'optimisation la plus efficace

e utiliser les fichiers de listing@réres par le compilateur

e toujours valider la nouvelle version du code !
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7. Calcul parallele : Quelques @finitions

7.1. Qu’est-ce que le calcul parakle ?

Le calcul parakle est un ensemble de techniqueagérielles et logicielles qui permettent
I'exécutionsimultareede f£quences d’instructionsdépendantesur plusieurs processeurs.

Techniques matielles : processeurs,amoire, eseaux d’intercommunication, ...

Techniques logicielles : compilateurs, langage palalbibliotreques, de passage de message
ou scientifiques, ...

7.2. Pourquoi faire du calcul parallele ?

Le calcul parakle a plusieurs avantages :
- il permet d’obtenir desemps de restitution plus cous distribuant le travaa effectuer ;

- il permet d’effectuer desgalculs plus groen morcelant I'application sur plusieurs pro-
cesseurs, voire nceuds, voire calculateurs et ainsi elle dispose de plus de resso
matrielles (notamment la ressource&moire).

Lp
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7.3. Acceleration et Efficacite

Notation : Tf) = temps d’excution suip processus

Accelération (Speedup) : A(p)=T(1)/ T(p)
Efficacite (Efficiency) : E(p)=A({p)/p

On prend commeaference le temps du meilleur algorithmegsentiel.

7.4. Loid’Amdhal
= Gain possible de la paralisation d’'une applicationegjuentielle :
A(par, seq) = 1/(seq + par/N)

seq . portion £quentielle du cod
par . portion parakle du code
N : nombre de processeurs

? par + seq = 1

La part £quentielle de I'application est une borne areure pour I'acelération.

Exemple :seq = 0.10 (10%) alors par = 0.90 et A(par, seq) < 1/seq =10 VN

Lp
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8. Parallelisme par passage de messages avec MPI

e Il repose sur Echange de messagestre les processus pour le transfert de éasn les
synchronisations, les epations globales

e La gestion de ceschanges eséalige par MPI(Message Passing Interface)

e Cet ensemble repose sur le principeSfeMD (Single Program Multiple Data

e Chague processus dispose demepresdonrees, sans aes direcia celles des autres

e Explicite, cette technique est eatement la charge dué&lveloppeur

e Ceséchanges qui impliguent deux ou plusieurs processus se font daoesumunicateur

e Chague processus est idemifiar sorrang au sein du groupe

Lp
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8.1. Environnement

e Initialisation en @but (MPI_INIT)
e Finalisation en fin de programmmgIPI_FINALIZE)

INTEGER :: nbprocs, myrank
INTEGER :: ierr = 0
|

CALL MPLINIT ( ierr )
|

CALL MPI.COMMIZE ( MPI _COMMVORLD, nbprocs, ierr )

CALL MPL.COMMRANK ( MPL.COMMVORLD, myrank, ierr )
|

CALL MPLFINALIZE ( ierr )

e Pour galiser des agrations impliguant des doaas d’autres processus, il escessaire
d’échanger ces informations aux traverswkssages

e Ces messages se font sous la formeaamunicationgmpliquant au moins deux processus
e On peut faire une analogie avec le courgérctronique
1
L.
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8.2. Structures de donrees

e Les donmes transmises sont §gs
e Types pecefinis : MPI_INTEGER MPI_REAL ...
e Type homogne :

- donrees contiges :MPI_TYPE.CONTIGUOUS
= colonne de matrice en Fortran

- donrees distantes d’un pas constaMP|_ TYPEVECTORUMPI_TYPEHVECTOR
= ligne ou bloc d’'une matrice

- donrees distantes d’un pas variablelP|_TYPEINDEXEDouMPI_TYPEHINDEXED
= triangle dans une matrice

e Type Feterogene :
= Construction d’une structurdIPl TYPESTRUCT

¢ Validation d’'un type :MPI_TYPECOMMIT
e Destruction d'un type MPI_TYPEFREE

CRIHAN =
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8.3. Communications pointa point

e La communication poind point est uneommunication entre deux processus
= expediteur et destinataire

e Composition d'un message :
le communicateurgomm)
les deux identifiantssfcetdes)
la donree puf), son type datatypé et sa taille ¢oun)
uneétiquette {ag) qui permet au programme de distinguer eiéints messages

Communications synchrones et asynchranes

CALL MPLSEND ( buf, count, datatype, dest, tag, comm, ierr )
CALL MPILRECV ( buf, count, datatype, src , tag, comm, ierr )
CALL MPLI SEND( buf, count, datatype, dest, tag, comm, , lerr )
CALL MPLI RECV( buf, count, datatype, src , tag, comm, , lerr )

un identifiant (') de la reqéte pour les messages asynchrones

Lp
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8.4. Communications collectives

e La communication collective est umemmunication qui implique un ensemble de proces
sus qui I'effectuent tous

e Il y a plusieurs types de communication collective :

8.4.1. les synchronisations globales

c’est une bargre de synchronisation qui agit sur 'ensemble des membres d’'un communicat
CALL MPIBARRIER ( comm, ierr )

8.4.2. les operations de reduction sur des dones Eparties

somme, produit, maximum ... effeé@wsur des dorages eparties IPI_ REDUCE) et le esultat
peutétre ensuite redistri@(MPI_ALLREDUCE).

CALL MPI.LREDUCE ( sbuf, rbuf, count, datatype, oper, root,

comm, ierr )

CALL MPIALLREDUCE ( sbuf, rbuf, count, datatype, oper, comm,
lerr )

Lp
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8.4.3. Diffusion / collecte

FO ro | oo o0 |oo o1 foz |os En | oo
MPI_EBCAST () MPI_SCATTER ()

F1 | Dn r1 | oo B1 e1 | o2

bz ez | oo . o

MPI_GATHER ()

-~

P3 3 | oo £3 3 | o3

ro | an po |a0 |eo |oo |oo pn Jan |al |az |as ro Jao | =0 |co Joo
MPI_ ALLGATHER () MPI_ALLTOALL ()

r1 | En p1 |ao0 [eo |co |oo P1 Jmo el ez |ms p1lar]eErfci |

rz |en pz |a0 [ mo |co |oo rz Jeoo el ez |3 p2 | az | Bz |cz o2

r3 oo p3 |a0 oo |co |oo p3 |oo o1 oz |os p3 [as | o3 |cs o3
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8.5. Topologie
e Topologie carsienne : grille de processus

e Nombre de processus par dimension d’espad@t DIMS CREATE

e Création de la grille MPI_CARTCREATE
= périodicite ou non des conditions aux limites
= creation d’'un nouveau communicateur

e Recherche des voisins dans chaque dimensMRI. CARTSHIFT
e Coordoniees / rang MPI_CARTCOORD®t MPI_CARTRANK

Y

sy
0 2 1 6

ey ‘

HPI_CART| RONEK
~CERTHRENG ‘ B : ; _|HPL_CART_COORDS

el -

= (0.1 )(1, ny 2| G

ey
0 Y 2 4 6

sy (0,0} (1,0 (2,00 (3,0}

- X
SX exX S5X eX 5X exX S5X exX SX
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8.6. Utilisation de MPI sur le cluster IBM

e Compilation :mpxIf _r, mpxIf90 _r, mpxIf95 _r
e Edition des liens : rien de ggial ! (pas de -Impi

¢ Commande de lancement :
= poe ./ampi.out -procs N
= ampi.out -procs N

e Soumission job :
cri _job _type — mpi
cri _total _tasks — N

e Exemple ecapitulatif :équation de la chaleur en 3D paabmposition de domaine
http://www.crihan.fr/calcul/IBMDOC _WEB/EDP paralleles/c3d/chaleur.htmi

Lp
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9. Parallelismea memoire partagee avec OpenMP

OpenMP est un ensemble denstructions paralesbases sur dedirectivesde compilation
pour architectur@a mémoire partage

e |l est bag sur le principe ddiork and join

Haster
thread

e Uneéquipe de threads es&éea I'entree d’'une egion
paralkle

g .7
2

e Son effectif est con@ilé par variable d’environnement ou
appel librairie

e Avant et apes, I'exécution estaquentielle

e Les threads sont identdes par leuranget celui de la
thread master est 0 y

CRIHAN =
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9.1. Directives

La paralklisation se fait en iregant deslirectivesdans le codeéqjuentiel :

PARALLEL [clause [,clause] ...]

nbth = 1
nbth = OMPGETNUMTHREADS()
Ou :
ou est une sentinelle, obligatoire commeéfixe des directives
ou permet d’effectuer une compilation conditionnelle
si OpenMP est reconnu
PARALLEL est une directive
[clause [,clause] ...] sont les clauses, optionnelles,
qui permettent de&ctrire la visibili€e des variables
L
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9.2. Variables privees

Les variablesPRIVATE et FIRSTPRIVATE ont une adresse unique dans chaque three
paralkle : elles sont dupliees.

Elles ne sont pas accessibles en dehors de égiom parakle.
Seules, cellesatlakes comm&IRSTPRIVATE sont initialisses au dbut de la &gion.

Les constantes (variables avec l'attrilRARAMETERet les arguments en lecture (attribut
INTENT(IN) ) ne peuvent pastre pri\es.

Les variables priges qui conservent leur valeur d’'unegion parakle a une autre sont
appetesTHREADPRIVATE

Les variablesTHREADPRIVATEpeuventétre initialies par la thread master au travers
de la claus€COPYIN

Exemples indices de boucle (parefiaut), variables scalairesgultats interradiaires),
variables locales, tableaux automatiques, ...

Lp
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9.3. Variables partagees

Par cefaut dans lesagions paraélles, toutes les variables sont pageg (ou publiques).
La déclaration se fait avec la clauS&1ARED
Toutes les threads aedenta la meme instance de la variablet{ention aux conflits)!

Exemples variables localesemanentesATA SAVE), celles @&clakes dans des commons
ou modules, ou encore p&ss en argument sont paréas.

9.4. Variables de reduction

Une clause deaductionREDUCTION(op:variable) permet d’effectuer degductions sur
des variables scalaires paré&g (ariable ) avec des oprateurs associatifg|) ; extension
aux tableaux en OpenMP 2.0

Cettevariable  doit etre SHAREavant le @but de la construction paraleé.

Exemples produit scalaire, maximum, somme, ET logique, ...

Lp
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9.5. Constructions work sharing

Elles permettent de partager le travail entre les threads plsbutomatiquement.

Elles sont incluses dans lesgions paraélles, n'ont pas de synchronisation en eatet la
clauseNOWAITpermet de lever celle en sortie.

SINGLE [clause],clause...]] ... END SINGLEnowalit]
SECTIONS][clause[,clause...]] ... SECTION... END SECTION®owalit]
DOjclausel,clause...]] ... END DQnowait]

Une egion parakle peut se limitea une construction work sharing.

PARALLEL SECTIONSclause[,clause...]] ... SECTION...

END PARALLEL SECTIONowait]

PARALLEL Dd(clause[,clause...]] ... END PARALLEL DQOnhowait]
L
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Boucle dans uneegion parakle :

DO

DO i =1, n
CALL mywork(i)

END DO

END DO

Construction paradlle restreinté une triple boucle :

CRIHAN

PARALLEL DMMEFAULT(NONE)&
SHARED (x, y, z, nx, ny, nz) &
PRIVATE (i, j, k)
DO k = 1, nz
DO j = 1, ny
DO i = 1, nx
x(,),K) = y(..k) * z(1,},k)
END DO
END DO
END DO
END PARALLEL DO
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9.6. Serialisation et synchronisations

Il y a plusieurs constructions qui permettent desfer I'ordre d’acésa des donees partages

directveMASTER ... END MASTER aces pour la thread de rang 0 uniqguement
sectionCRITICAL ... END CRITICAL acas pour une seule threada fois

directive ATOMIC section critique forrae d’une seule instruction
barrereBARRIER barriere de synchronisation globale
Remarques :

La directive MASTER ... END MASTERN’a pas de synchronisation implicite la fin
contrairemena SINGLE ... END SINGLE

La directiveMASTER ... END MASTERest moins chre que la section
SINGLE ... END SINGLE

La directive ATOMIC est moins chre que la sectiolCRITICAL ...END CRITICAL
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9.7. Utilisation d’OpenMP sur le cluster IBM

e Compilation :xIf _r,xIf90 _r,xIf95 _r et option-gsmp=omp
compilateurs threadsafes obligatoirement !

e Edition des liens : iame compilateur et optiofgsmp=omp

e Commande de lancement :
= setenv OMPNUM _THREADS N
= .Ja.omp.out

e Soumission job :
cri _job _type — openmp
cri _total _tasks — N

e Exemple ecapitulatif :équation de la chaleur en 3D par partage du travalil
http://www.crihan.fr/calcul/IBMDOC _WEB/EDP paralleles/c3d/chaleur.htmi

Lp
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10. Exemple recapitulatif : equation de la Chaleur 3D

10.1. définition du probleme

e Leséquations ...
{ % — Mu = f dansQ, avec() = [0, 1]°
u=0 surl’ =9
e La paralklisation est faite :

par cecomposition de domaine avec MPI
par partage du travail avec OpenMP.

e La discetisation spatiale est faite par un éatma aux diférences finies d’ordre deuxtrois
points
= maillage uniforme n@x_i, j, k
= pas de dis@tisationhx, hy, hz respectivement selon les directions spatiales.

e La discgétisation temporelle est faite par le géoha de Crank-Nicholson, ordre 2 semi-
implicite et inconditionnellement stable dans notre cas, dvée pas de la disétisation.

{I — 0.5AdtA} u"™ = {I + 0.50dtA} u" + 0.5dt { f"+ + "}
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e Le laplacien est ainsi diseti<£ :

- - /U/Z_lujvk o Q.Uiujuk —l_ /U/Z_i_l’]’k /U’Z,j—l,]{} o 2'/U/i7j7k —|— ul7j+17k'
Apu(i, j, k) = 2 + )
h, h,
/U/?‘Jak_l o Q.Uiujuk —l_ /U/Z,j,k—f—l

(termes d’erreurs eh,”, h,*, h.?).

h.”
e Le syséme global fcrit alors sous la forme :

n-+1 n-+1 n+1
S 0.5AdE Ui-15k  — 2k Uikl 5k
igk — — U 2
h
n+1 n+1 n-+
Uij—1k  — 2Ui ikt Uik
2
h
Yy
n+1 n-+1 n+1
Uigk—1 " — 25k + Uikt )
h.>

n n n
Ui—15k — 2Uijk + Wit jk

h 2
X
Ui i1k — Uik + Uijt1 ke
2
h
y
Uil =l s S S )
h.>

+ 05dt { figa" T+ figat

CRIHAN -



Version 1.6 Environnement cluster IBM

février 2005

10.2. Algorithme séquentiel

e |nitialisations :
—s initialisations des vecteurs

e Boucle en temps

1. construction du second membre

2. résolution du sysime lireaire :gradient conjuguée
— produit matrice-vecteur (pmv)
— produits scalaires (prodscal)
— combinaisons ligaires de vecteurs (saxpy)

3. avancement en temps

e Finalisations

CRIHAN .
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10.3. Decomposition de domaine

e Partage du domaine de calcul en plusieurs morceaux, @&ppelis-domaines
= la somme directe forme le domaine initial

e Paralklisation explicite (travaia la charge du programmeur)

e Pour maillages structés ou non structés, avec des nceuds ou des cellules de calcul
e Grille de processus sur la grille des sous-domaines avec une topologie MPI

e Peut se faire quel que soit le nombre de processus

e Gestion du stockage et des synchronisations puiter lesécrasements intempestifs.
Iy

A

sy

ey
MPI_CART| RANK HPI CART COORDS

- 1 ‘ 3 5 T —
- -
5y (0,1) v)(lr 1 (2,1 (3,1)

2 4 b

(0,0) (1,0) (2,0) (3,0)

5X ex 5Xx ex 5X ex 5X ex 5X
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e Nceuds ou cellules fabines @cessaires pour calculer les valeurs aux interfaces entre so
domaines (conditions aux limites pour les bordarurs)

e Misea jour de ces celluless chaque pas de temps avec les valeurs @dsybar le processus
qui traite le sous-domaine proptaire de ces cellules.

e Calcul automatique des dimensions locales, des espaces pour les nofudsdant
indices locaux de calcul : de sxex;
indices locaux de stockage : de (sxallex+1) (\B : longueur = ex-sx+J3

uf :, sy)

‘ HOED

ey+1 v

ey
OUEST EST
ufex,:) R u =g ui{sx, ;)

sy

sy—1

sx—1 sx ex ex+1
50D

uf :,ey)
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10.4. Types de donrees des messages

e Les sous-domaines sont des cubes
= les zones d’'interface des surfaces sont des sections des plans xOy, xOz et yOz

e Pour le plarxQy, il s’agit de gy-sy+) vecteurs égulierement esp&s
= longueur d’un vecteurex-sx+]
= pas entre deuxébuts conscutifs :ex-sx+3
= 0on ctée le typeap _xy avec la fonctiorMPI TYPEVECTOR

CALL MPLTYPEVECTOR(

_____________________________

ey-sy+1, nombre de blocs e
ex-sx+1, longueur d’'un bloc _
(ex-sx+3), pas entre le €but de A ;
ITYPE _REAL, deux blocs consecutifs A ¢
ip Xy, ierr ) : S
CALL MPILTYPECOMMIT(ip xy,ierr) i
Lm
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e Pour le plarxOz, il s’agit de Ez-sz+) vecteurs egulierement esp&s

= longueur d’un vecteurex-sx+]

= pas entre deuxéabuts conacutifs : (ex-sx+3)*(ey-sy+3)
= 0on ctée le typeap xz avec la fonctiorMPI TYPEVECTOR

At

~p P S 4 BRI
o iy ‘,.-:.-'
e 7/
Fora P
T — ’

CALL MPLTYPEVECTOR(

ez-sz+1, nombre de blocs
ex-sx+1, longueur d’un bloc
(ex-sx+3)*(ey-sy+3), pas entre le €but de
ITYPE _REAL, deux blocs corecutifs
Ip Xz, lerr )

CALL MPLTYPECOMMIT(ip _xz,ierr)

Lp
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e Pour le plaryOz, il s’agit d’élements isa@s iregulierement esp&s
= en fait deux pas interviennent :
= Un pas constant dans la directiprt un pas constant dans la direction
= On ctée deux typeséatives : le second bassur le premier en mesurant les distance:
entre lelements en octets I'aide de la fonctioMPI_TYPEHVECTOR

s

1
|
-
..l"'l,.l"Il |
A I
7
y '
ey |
— r A |
E 1
Y Y | '
I |
I |
A ' :
’ X | ,
—_ lIIl.l" #
' | ez
I ..-""'""
Pt
sy 7
T |
If
L)
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e extraction des "x” dans les "y” : typy/pe_y
CALL MPLTYPESIZE (ITYPE _REAL, taille _real, ierr )

CALL MPLTYPEHVECTOR (

ey-sy+1, nombre de blocs

1, longueur d’'un bloc
(ex-sx+3)*taille _real, pas entre le €but de
ITYPE REAL, deux blocs corescutifs
type .y, ierr )

CALL MPLTYPECOMMIT ( type .y, ierr )

e extraction des "y” dans les "z” : typ _yz
CALL MPLTYPEHVECTOR (

ez-sz+1, nombre de blocs

1, longueur d’'un bloc
(ey-sy+3)*(ex-sx+3)*taille _real, pas entre le €but de
type .y, deux blocs corecutifs
ip _yz, ierr )

CALL MPILTYPECOMMIT ( ip yz, ierr )

Lp
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10.5. Communications

e synchronisation des processus :
=- phase de calcul
=- phase de communication

e échange entre les processus 2 : MPI_SENDRECV
= MPI_SENDet MPI_RECVen une seule communication

CALL MPIL.SENDRECV(

a(sx,ey ,sz), 1, ip Xz, voisin(N), tagl, envoi au voisin N
a(sx,sy-1,sz), 1, ip Xz, voisin(S), tagl, reception du voisin S
comm3d, status, ierr ) type pedefini ip_xz, plan xOz

CALL MPIL.SENDRECV(

a(sx,sy ,sz), 1, ip Xz, voisin(S), tagz, envol au voisin S
a(sx,ey+1,sz), 1, ip Xz, voisin(N), tag2, reception du voisin N
comma3d, status, ierr ) type pedefini ip_xz, plan xOz

e de méme pour les deux autres paires de faces
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10.6. Algorithme MPI
e Initialisations :
— construction de la topologie
— construction des types MPI
— Initialisations des vecteurs locaux
— diffusion des constantes / paratres— communications

e Boucle en temps

1. remplissage des cellules f@mes— communications
2. construction du second membre

3. résolution du sysime lireaire :
— produit matrice-vecteur
— produits scalaires
— combinaisons ligaires de vecteurs (saxpy)
= communications / synchronisations

4. avancement en temps

e Finalisations :
— destruction des types MPI
— destruction de la topologie

Lp
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10.7. Partage du travall

e Distribution des irations entre les processus

e paralklisation implicite (synchronisations, distribution desrdtions @rées par la bib-
liotheque paraéle)

e le travail de paraéllisation est transmis au compilateur au travers de directiveegsdans
le code source.

e apres analyse desgendances, les boucles sont péiastes ou non :
— la boucle en temps :&@bendanceelle n’est pas paralklisable
— la boucle du gradient conjugu cependancezlle n’est pas paralElisable
— les produits matrice-vecteur : pas depgndance, ils sont pargikables
— les produits scalaires : pas depgndance, ils sont parglisables
— les combinaisons liaires de vecteurs : pas depgndance, elles sont pa&dibables

e création d’une egion parakle qui englobe la boucle en temps :
= toutes les threads I'effectuent
= toutes les threads effectuent la boucle du gradient cogjugu
= toutes les threads se partagent les autres boucles

Lp
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10.8. Algorithmes OpenMP

e Boucle en temps
ISOMP PARALLEL DEFAULT( NONE )
ISOMP SHARED(u,b,u _exact,f1,f2,p,q,r,rnrm2,rnrmoo)
ISOMP SHARED(tps,dt,rnorm  _k,itgc,nbitgc,rerr2,rerroo,prec)
ISOMP SHARED(nbproc,nbiter,machep,ifreq,it _max,rnudt2,rlambda)
ISOMP PRIVATE(itg)
DO itg = 1, nbiter
CALL scdmb( b, f1, f2, u, tps, rnudt2 )
ISOMP MASTER
nbitgc = nbitgc + itgc
tps = tps + dt
itgc = 0
rnorm _k = zero
ISOMP END MASTER
CALL gradconj( u, b, p, q, r, it _max, prec,
itgc, rnorm Kk, rnudt2 )

END DO
ISOMP END PARALLEL

Lp
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e Boucle de convergence du gradient conjeigu

CALL pmv( r, u, - rnudt2 )

CALL saxpy( r, -one, b, one )

CALL prodscal( rnorm Kk, r,

r) « argument en sortie, donc partag

it =0 — variable locale, donc priv ee
convergence = ( SQRT(rnorm k) < prec )
DO WHILE ( (.NOT. convergence) .AND. (it < it _max) )

it =it + 1

CALL pmv( g, p, - rnudt2 )

CALL prodscal ( alpha k, q, p )

ISOMP MASTER
itgc = it ~— argument en sortie, donc partag
alpha k = rnorm k / alpha _k — variables locales

beta k = rnorm k

rnorm .k = 0.0 _rp
ISOMP END MASTER
ISOMP BARRIER

Lp
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e Boucle de convergence du gradient congigsuite)

CALL saxpy( u, one, p, alpha k)
CALL saxpy( r, one, g, - alpha k)
CALL prodscal( rmorm  k, r, r )

ISOMP MASTER
alpha k = 0.0 _rp — variables locales initialis ees

beta _k = rnorm k / beta k <« donc partag ees
ISOMP END MASTER
ISOMP BARRIER
CALL saxpy( p, beta k, r, one )
convergence = ( SQRT(rnorm k) < prec )
T variable locale, donc priv ee
END DO

CRIHAN -
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e Boucles paraélisees : pmv

cl = scal / hx**2 «— variable locale, donc priv ee
c2 = scal / hy**2 «— variable locale, donc priv ee
c3 = scal / hz**2 — variable locale, donc priv ee
c4d = (( hx *hy * hz )*2 - 20 rp * scal * (

(hx *hz ) *2 + (hx * hy ) *2 + (hy * hz ) *2 ) )
[ ( hx * hy * hz )*2
ISOMP DO
DO k = sz, ez
DO | = sy, ey
DO i = sx, ex
a(i,j,k) = c4 * b(i,j,k)

+cl* ( b3+l ,k ) + b(i-1j .,k ))
+c2* (b ,+L,k ) + b(i -1,k ))
+c3* (b ,j k+tl) + b(i , .k1))
END DO
END DO
END DO

ISOMP END DO

Lp
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e Boucles paraéllisees : prodscal et saxpy

ISOMP DO REDUCTION( +:rnorm )
DO k = sz, ez
DO j = sy, ey
DO i = sx, ex
rnorm = rnorm + a(i,j,k) * b(i,},k)
END DO T argument en sortie, donc partag e,
END DO donc r eduction
END DO
ISOMP END DO
ISOMP DO
DO k = sz, ez
DO | = sy, ey
DO i = sx, ex
a(i,j,k) = scala * a(i,j,k) + scalb * b(i,j,k)
END DO
END DO
END DO
ISOMP END DO

Lp
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Conclusions

e Le portage et le @veloppement se font en suivant degles :
— respect des normes du langage,
— utilisation d’outils d’analyse,
— options de compilation adas.

e Optimisation scalaire : par reeriture et options de compilation

e MPI : standard portable pour architect@eemoire distribée
= paralElismea gros grains
= developpement obligatoire de toute I'application

e OpenMP : standard portable pour architec@reemoire partage
= paralElismea gros grains et petits grains
= developpement inémental bas sur la €mantique du codeeguentiel

e Optimisations paradlles : choisir la technique selon le cas et la machine

Lp
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