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Resumen

El Centro de Supercomputacion de Galicia cuenta en su haber con el supercompu-
tador Finis Terrae desde Noviembre de 2007, fecha en la cual se situd en el puesto 100
del top500. Este sistema supone una valiosa herramienta para la comunidad cientifica,
y maximizar su rendimiento es una prioridad alcanzable mediante el conocimiento de
su comportamiento en diversas situaciones. El Finis Terrae, al haber sido instalado
recientemente, no ha sido evaluado en profundidad, raiz de este trabajo.

Por su arquitectura basada en celdas, en el Finis Terrae tiene influencia en las co-
municaciones entre nodos el procesador en el que se esta ejecutando la aplicacion. Para
cuantificar esta influencia se han realizado pruebas con varias configuraciones, resul-
tando que se puede obtener una mejora de rendimiento del 5% ajustando la afinidad
de los procesos.

También se ha evaluado la escalabilidad de operaciones colectivas, involucrando
hasta a 1024 procesos, de forma que ahora se conoce la degradacion que producira el
uso de estas operaciones en aplicaciones con un gran nimero de procesos.

Cabe salientar en este punto que las pruebas se han realizado con HP-MPI 2.2.5
e Intel MPI 3.1. Recientemente se han instalado en el Finis Terrae las versiones 2.3
de HP-MPI y 3.1.038 de Intel MPI, por lo que los ntimeros mostrados en este informe
pueden variar ligeramente respecto al rendimiento actual.

Con un gran numero de nicleos por nodo, la programacién hibrida MPI+OpenMP
puede resultar una opcion atractiva para obtener el maximo rendimiento. Los resultados
obtenidos usando benchmarks de programacién hibrida muestran que es habitual que
el uso de inicamente procesos MPI sea el que ofrezca mejor rendimiento. Sin embargo,
en problemas de gran tamano y con muchos procesos se puede dar la situacién en la
que prime el uso de OpenMP. Con estos datos se pueden estimar las configuraciones
optimas de las aplicaciones.

UPC se perfila como un lenguaje interesante para la programacion de este tipo
de plataformas, y tiene gran interés para el CESGA, por lo que la cuantificacién de
las comunicaciones viene motivada también para aplicar el conocimiento adquirido a
UPC. Los resultados alcanzados muestran que su rendimiento con el entorno evaluado
es inferior al de MPI y OpenMP. No obstante, dada su riqueza semdantica para la
programacién paralela, es una opcién interesante para la programacién del Finis Terrae.
También se ha evaluado Java, que ha mostrado un pobre rendimiento pero una buena
escalabilidad para tamanos de problema grandes.

En base a los resultados observados se recomienda el uso de afinidad a la celda 0
(procesadores 8-15), por ser la que dispone de la tarjeta Infiniband, cuando se vaya



a hacer uso de esta red y se disponga del nodo de computacién en exclusiva,
asi como elegir la biblioteca de comunicaciones en base al perfil de la aplicacién y
las observaciones acerca del rendimiento de cada biblioteca realizadas anteriormente.
Asi mismo, el uso de programacion hibrida queda condicionado al perfil de la aplicacién.
Por otra parte también resulta recomendable el uso de UPC, por su proyeccién futura
en esta plataforma y su facilidad de programacién.

El presente trabajo ha constituido parte del proyecto de Fin de Méster presentado en
Septiembre de 2008 en la Facultad de Informatica de la Universidad de Corufia titulado
“Analisis Técnica de Rendimiento de Sistemas HPC”, que ha obtenido la calificacion
de Matricula de Honor.
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lismo, rendimiento, benchmark, multi-core, thread, Java.
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1 Introduccion

Recientemente ha sido instalado en el Centro de Supercomputacion de Galicia
(CESGA) [1] el supercomputador Finis Terrae [2], compuesto por 2400 nicleos y 19584
GB de memoria. Dicho supercomputador es el de mayor memoria por ntcleo de Europa,
y en el momento de su instalacién se situé en el puesto 100 de los supercomputadores
mas potentes del mundo segin la lista de top500 de Noviembre de 2007[3, 4].

Dadas las exigencias técnicas de la computacion de altas prestaciones es necesario
obtener el mayor partido posible de estos sistemas. Para ello es necesario conocer de-
tenidamente su comportamiento ante diversas situaciones, asi como los motivos que se
esconden detrds de las respuestas observadas.

El Finis Terrae cuenta con 142 nodos, cada uno de ellos con una potencia con-
siderable al estar compuestos por 16 nicleos Itanium 2 y 128 Gigabytes de RAM,
interconectados por una red Infiniband de altas prestaciones [5], de hasta 16 Gbps y
5,88 us de latencia. Ademds cuenta con un nodo Superdome con 128 nucleos y 1024
Gigabytes de RAM, y en fechas préximas se integraran los 2 nodos Superdome que se
encontraban en el CESGA antes de la instalacién del Finis Terrae. La peculiar arquitec-
tura del Finis Terrae, con nodos muy potentes, se adapta perfectamente a un modelo de
programacioén hibrido, usando paralelizacién en memoria compartida con OpenMP [6]
y paralelizacién con paso de mensajes con MPI' [7]. Resulta de sumo interés medir
empiricamente qué combinaciones de estos dos paradigmas resultan maés eficientes.

Otro modelo de programacién en auge que se adapta a la arquitectura del Finis
Terrae es el de los lenguajes PGAS?, y por tanto también resulta de interés una evalua-
cion del rendimiento de las aplicaciones programadas con dicho paradigma, en concreto
en el lenguaje UPC? [8].

Por 1ltimo, también resulta interesante la evaluacion de Java, al ser este un lenguaje
en boga en la computacién de altas prestaciones, con soporte intrinseco multihilo y
bibliotecas de comunicaciones de calidad.

Sentadas estas bases se propone una evaluacién del rendimiento ante diferentes
cargas de trabajo, para observar la respuesta del sistema, especialmente de sus comu-
nicaciones, y tratar de optimizar su uso, prestando especial atencién a los tiempos de
acceso a la red de interconexién desde diferentes procesadores y a las configuraciones
de programacién hibrida que obtienen mejor rendimiento.

'MPI: Message Passing Interface
2PGAS: Partitioned Global Address Space
3UPC: Unified Parallel C
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2 Evaluaciones Previas de Rendimiento
en Supercomputadores

La evaluacién de rendimiento se torna en una herramienta imprescindible para la
optimizacion del rendimiento en un centro de supercomputacion. Las caracteristicas
de cada supercomputador se pueden consultar en la documentacién del fabricante,
pero el comportamiento real de cada maquina varia segin la carga de trabajo que
tenga que soportar, por lo que es necesario un analisis concienzudo. Ademaés, diversas
aplicaciones deberdan parametrizarse correctamente para aprovechar la arquitectura de
los computadores del centro, y estos parametros sélo se podran usar cuando se tenga
un profundo conocimiento del comportamiento de los diversos subsistemas.

En todos los centros de supercomputacién se realiza una evaluacién técnica de
rendimiento para los supercomputadores instalados. Estos andlisis se integran en la
documentacién interna del centro, constituyendo una valiosa fuente de informacion del
rendimiento de los computadores instalados. Sin embargo, no todos los centros de su-
percomputacion hacen publicos sus andlisis. En este ambito destacan los andlisis del
Oak Ridge National Laboratory [9] —de ahora en adelante ORNL~- , un laboratorio de-
pendiente del departamento de energia de los Estados Unidos, disponibles piiblicamente
y cuyo numero, calidad y profundidad constituyen referente. También son salientables
los andlisis de la NASA Advanced Supercomputing Division [10], con sede en el NA-
SA Ames Research Center, cuyos ingenieros son autores de la suite de benchmarking
paralela por excelencia, los NAS Parallel Benchmarks [11, 12].

En el CESGA también se han realizado diversas evaluaciones del rendimiento de
los supercomputadores que han pasado por su haber. De entre ellos destaca el analisis
efectuado sobre el SVG! [13] analizando el comportamiento de varias arquitecturas
multi-core integradas en dicho sistema.

En las siguientes secciones y subsecciones se analizaran las principales evaluaciones

realizadas en el ORNL, en la NAS Division, y en el CESGA.

2.1. Oak Ridge National Laboratory

El ORNL es un centro de investigaciéon dependiente del departamento de energia del
gobierno de los Estados Unidos. Sus areas de investigacién incluyen sistemas bioldgi-
cos, nuevos materiales, energia y supercomputacion. Tiene una gran trayectoria y una

1SVG: Supercomputador Virtual Gallego

DO_APL_AnalisisRendimiento_V1  12/3/2009 8 /80
ENTIDAD CERTIFICADA UNE-EN-ISO 9001



ESCA
/ j CES An4lisis Técnico de Rendimiento del Finis Terrae

dilatada experiencia en el uso de supercomputadores de diferentes vendedores, arqui-
tecturas y topologias de red. Cuenta en su haber con varios sistemas Cray, SGI, NEC e
IBM. Los analisis de rendimiento de los supercomputadores del ORNL son un referente
para la comunidad de evaluadores a nivel mundial, por su profundidad, calidad y faci-
lidad de acceso, ya que estan disponibles piblicamente. A continuacién se expondran
brevemente sus analisis més recientes.

2.1.1. Cray X1

La evaluacién del Cray X1 en el ORNL [14], sistema que ha sido actualizado a un
Cray X1E y que ocupa el puesto 175 del top500 de Junio de 2008 [15], representa el
analisis técnico de rendimiento disponible publicamente mas extenso hasta la fecha. En
él han participado 29 investigadores de los siguientes centros:

= Oak Ridge National Laboratory.

= Pacific Northwest National Laboratory.
= Argonne National Laboratory.

= Auburn University.

= University of Tennessee.

= Lawrence Berkeley National Laboratory.

= Cray Inc.
Este estudio se ha estructurado en seis secciones, a lo largo de 37 péaginas:

1. Implementacién y plan de evaluacién.
2. Vision general de la evaluacion.

3. Descripcién del Cray X1.

4. Componentes de la evaluacion

5. Actividades relacionadas.

6. Publicaciones resultantes.

De entre estas seis secciones resulta especialmente interesante la seccién “Com-
ponentes de la evaluacién”. En ella tiene lugar la evaluaciéon propiamente dicha, es-
tructurada en distintas subsecciones fruto de la evaluacién jerarquica descrita en la
metodologia a seguir, explicada en el punto 2 de dicho estudio.

La evaluacion comienza por una serie de microbenchmarks destinados a la evalua-
cién de subsistemas del computador muy concretos. Los subsistemas evaluados son:

1. Rendimiento de las unidades de célculo (escalares y vectoriales).

DO_APL_AnalisisRendimiento_-V1  12/3/2009 9 /80
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2. Rendimiento de la jerarquia de memoria.
3. Rendimiento de operaciones con threads.
4. Rendimiento de primitivas de paso de mensajes.

5. Rendimiento del sistema y de la entrada/salida.

Para el microbenchmarking se han usado cédigos propios, asi como los benchmarks
STREAM? [16], para medir el ancho de banda de acceso a memoria, y HALO [17], para
medir la latencia de las comunicaciones.

El siguiente paso l6gico es la evaluacién de kernels computacionales. En esta evalua-
cién se han usado diferentes benchmarks estandar —el kernel MG de los NAS Parallel
Benchmarks [11], ParkBench [18], EuroBen [19]-, asi como kernels extraidos de apli-
caciones propias, principalmente el PSTSWM?3, de un modelo de simulacién climética,
global, y kernels de la suite HPC Challenge [20, 21] destinados a comprobar el compor-
tamiento del Cray X1 en operaciones con matrices densas y dispersas usando las rutinas
BLAS* [22] de la biblioteca de célculo cientifico de Cray (Cray Scientific Library). Se
ha evaluado el rendimiento del Cray X1 frente a otros supercomputadores, y se han
probado varios paradigmas de programacién (MPI, memoria compartida y Co-Array
Fortran) y distintas configuraciones hardware y software. Ademds, se ha manifestado
el deseo de hacer una evaluacién de OpenMP, UPC y paralelismo multinivel.

El ultimo paso de la evaluacién ha sido el andlisis del rendimiento de las aplicaciones.
Dada la variedad de la investigacién realizada en el ORNL, se han evaluado un gran
numero de aplicaciones de distintos campos:

Simulacién del clima: Para la simulacion del clima en todo el globo se usa el Com-
munity Climate System Model (CCSM) [23], un software altamente paralelo di-
vidido en cuatro componentes bésicos: el Community Atmosphere Model (CAM),
el Community Land Model (CLM), el Parallel Ocean Program (POP), el Los Ala-
mos Sea Ice Model (CICE) y un quinto componente llamado Coupler (CPL) que
permite interactuar a los cuatro componentes basicos.

Simulacién de fusién nuclear: En la investigacion acerca de la fusién nuclear se
usa principalmente GYRO [24], una aplicacién para la simulacién numérica de
microturbulencias del plasma en un tokamak. Otra aplicacién para una simulacién
de fusién méas general es NIMROD?® [25]. También se ha evaluado AORSA3DS,
una aplicacién para la simulacién del calentamiento de plasma usando ondas de
radio frecuencia.

Investigacién en materiales: En este campo se usa modelos DCA-QMC” para la si-
mulacién de superconductores. También se usa software que implementa el méto-

2STREAM: Sustainable Memory Bandwidth in High Performance Computers
SPSTSWM: Parallel Spectral Transform Shallow-Water Model

4BLAS: Basic Linear Algebra Subprograms

SNIMROD: Non-Ideal Magnetohydrodynamics with Rotation, Open Discussion
SAORSAS3D: All Orders Spectral Algorithm 3D

"DCA-QMC: Dynamic Cluster Approximation Quantum-Monte-Carlo
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do LSMS® [26].

Quimica computacional: Para la investigacion sobre reacciones quimicas se utiliza
NWChem [27], un paquete software que se apoya sobre el toolkit Global Arrays
[28], que a su vez se apoya sobre la biblioteca de acceso a memoria remota ARM-
CI? [29]. Otra aplicacién muy usada en este campo es GAMESS!? [30], y por
tanto también se ha usado en esta evaluacion.

Astrofisica: En investigacion astrofisica se usa AGILE-BOLTZTRAN, un cédigo de
simulaciéon que modela el colapso de supernovas.

Biologia: En el ambito de la investigacion bioldgica se usan dos paquetes software
de modelizacién de sistemas bioldgicos a nivel atémico usando simulaciones de
dindmica molecular. Son AMBER! [31] y NAMD!2 [32].

Dinamica de fluidos: Para la investigacion en dinamica de fluidos se ha usado el
benchmark sPPM [33], benchmark que modela el comportamiento de un problema
de dindmica de gases en un espacio 3D usando el Piecewise Parabolic Method.

Ademas, también se han evaluado otros benchmarks de la suite HPC Challenge
[20, 21] y cbdigos propios de fisica atémica y molecular.

Cabe resaltar que muchos de los resultados de este estudio se encuentran publicados
en distintos articulos [34, 35], siendo éste un resumen.

2.1.2. Cray XD1

El ORNL cuenta en su haber con un supercomputador Cray XD1, que ha sido
evaluado convenientemente [36]. Dicha evaluacién sigue una estructura légica similar
a la descrita en el apartado anterior, comenzando con una descripcién del sistema
Cray XD1, siguiendo con una explicacién de la metodologia a seguir y las maquinas a
utilizar comparativamente, para posteriormente exponer los resultados alcanzados en
el benchmarking y sus correspondientes conclusiones. El benchmarking, al igual que
en la evaluacién del Cray X1, se ha organizado de forma jerdrquica, partiendo de un
benchmarking a bajo nivel, para seguir con kernels computacionales y posteriormente
con aplicaciones.

Asi, para el microbenchmarking se ha evaluado el rendimiento de kernels de la suite
HPC Challenge [20, 21] que realizan multiplicacién de matrices con la biblioteca BLAS
[22] de AMD (ACML* [37]), se ha usado el benchmark STREAM [16], para comprobar
la capacidad de acceso a memoria, y el benchmark CacheBench [38], para analizar el
rendimiento de la jerarquia de memoria. Para el microbenchmarking de comunicaciones
se ha optado por HALO [17] y los PMB!* —ahora conocidos como IMB!- [39].

8LSMS: Locally Self-Consistent Multiple Scattering

9ARMCTI: Aggregate Remote Memory Copy Interface

'GAMESS: General Atomic & Molecular Electronic Structure System
L AMBER: Assisted Model Building with Energy Refinement
12NAMD: NAnoscale Molecular Dynamics

3 ACML: AMD Core Math Library

“PMB: Pallas MPI Benchmarks

15IMB: Intel MPI Benchmarks
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Los kernels evaluados han sido dos: PSTSWM y SMG2000'6 [40], un cédigo usado
en modelos de difusién de radiaciéon y flujo en medios porosos.

En esta evaluacién se ha puesto especial énfasis en el analisis del rendimiento de
aplicaciones. Asi, las elegidas han sido POP y CAM, extraidas ambas del CCSM [23],
GYRO [24], sPPM [33] y VASP7 [41], un software de simulacién de dindmica molecular

usando principios basicos de mecénica cuantica.

2.1.3. Cray XT3

Otro de los sistemas evaluados en el ORNL es el Cray XT3 [42], sistema que ocupa
el puesto nimero 5 en la lista del top500 de Junio de 2008 [43], después de una amplia-
cion usando nodos Cray XT4. Esta evaluacién sigue el mismo esquema que la anterior,
comenzando con una descripcién del sistema, una visién general de la evaluacién, mi-
crobenchmarking y benchmarking de aplicaciones.

Asi, se han utilizado STREAM [16] y CacheBench [38] para evaluar la jerarquia de
memoria, la biblioteca matematica del fabricante (ACML [37]) para evaluar la capa-
cidad de computo aritmético frente a otros sistemas usando kernels de la suite HPC
Challenge [20, 21], y los Intel MPI Benchmarks para la evaluacién de las comunicacio-
nes. También se ha utilizado el benchmark FFTW [44] en esta evaluacién.

Las aplicaciones elegidas han sido CAM y POP, del CCSM [23], GYRO [24], AM-
BER [31], AORSA y tres aplicaciones no vistas hasta este punto:

S3D: Un cédigo destinado a calcular interacciones quimicas y turbulencias durante la
combustién de diversas sustancias.

LAMMPS'8: Simulacién de dindmica molecular en sistemas biolégicos [45].

PFLOTRANY: Prototipo para la simulacién de corrientes en fluidos [46].

Este estudio se complementa con un estudio anterior [47] en el que se evalué, ademds
de algunos puntos vistos en este anilisis, el rendimiento de una biblioteca BLAS alter-
nativa para procesadores AMD Opteron [48], los benchmarks EuroBen [19], los kernels
PSTSWM y SMG2000 [40], y la aplicacién sPPM [33].

2.1.4. Otros

El ORNL también ha realizado evaluaciones de sistemas Cray XT4 [49] (puesto 5
del top500 al fusionarse con el sistema Cray XT3 [43]), IBM Blue Gene/P [50] (pues-
to 74 del top500 [51]) y SGI Altix 3700 [52], pero no se detallardn en este trabajo,
yva que desde el punto de vista metodoldgico no aportan nada nuevo respecto a las
evaluaciones aqui mencionadas. Ademas, el ORNL ha evaluado comparativamente las
comunicaciones de los sistemas Cray X1, Cray XD1 y Cray XT3 [53]

16SMG2000: Semicoarsening MultiGrid 2000

'"VASP: Vienna Ab-initio Simulation Package

'8LAMMPS: Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator
YPFLOTRAN: Parallel FLOw and TRANsport
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2.2. NASA Advanced Supercomputing Division

La NASA Advanced Supercomputing Division es un departamento de la NASA
dedicado a la investigaciéon en supercomputacion. Su sede es el Ames Research Center
(ARC), que constituye uno de los centros de referencia en lo que a supercomputacién
se trata. Sus andlisis de rendimiento disponibles publicamente no son tan numerosos
como los del ORNL, pero los desarrolladores de la suite de benchmarking paralela por
excelencia, los NAS Parallel Benchmarks [54, 11], forman parte de dicha divisién, hecho
que abala por si solo su conocimiento de la computacién de altas prestaciones. En las
siguientes subsecciones se examinaran algunas de sus evaluaciones.

2.2.1. Cray X1

La evaluacién del sistema Cray X1 por parte del ARC [55] es similar a los andlisis
vistos del ORNL. De esta forma, se dividido el anélisis en una explicacion de la arqui-
tectura del Cray X1 y del sistema instalado en el ARC, y se han expuesto los resultados
divididos en microbenchmarking, kernels y aplicaciones.

Para el microbenchmarking y la evaluaciéon de kernels se han usado los HPC Cha-
llenge [20, 21] y los NAS Parallel Benchmarks [54, 11] respectivamente. En la evaluacién
de los NAS Parallel Benchmarks se han usado sélo los cédigos mas relevantes para el
ARC, que son tanto kernels como pseudoaplicaciones, a pesar de que en este estudio se
le de el tratamiento genérico de kernels:

MG: El kernel MG —MultiGrid— resuelve una ecuacién diferencial parcial 3D de
Poisson. El problema se simplificé anadiendo coeficientes constantes en vez de
variables. Proporciona una buena medida del rendimiento de comunicaciones es-
tructuradas.

FT: En el kernel FT —Fourier Transform— se resuelve una ecuacién diferencial par-
cial 3D usando FFTs —Fast Fourier Transforms—. Es un buen test para medir
el rendimiento de la comunicacién entre nodos no vecinos.

LU: Lapseudoaplicacién LU — Lower-Upper diagonal—, al igual que SP y BT, resuelve
una version discretizada de ecuaciones de Navier-Stokes en un espacio tridimen-
sional. Emplea un método de sobre-relajacién y divide la matriz en dos mitades,
usando la diagonal como divisor. Ademads anteriormente existia otra version lla-
mada LU-HP —Lower-Upper HyperPlane— que fue eliminada recientemente, a
pesar de haber sido usada en este estudio.

SP: La pseudoaplicaciéon SP —Scalar Pentadiagonal—, al igual que la anterior, resuel-
ve una version discretizada de las ecuaciones de Navier-Stokes en tres dimensiones.
La diferencia con LU y BT es la forma de dividir el problema, que en este caso
usa el algoritmo Beam and Warming.

BT: La pseudoaplicacién BT —Block Tridiagonal— comparte caracteristicas con las
dos anteriores, factorizando la matriz como producto de tres operandos, uno por
cada dimensién, a efectos de resolver el problema.
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Las aplicaciones usadas en este andlisis son las siguientes:

OVERFLOW: Es una aplicacion de dindamica de fluidos destinada a computar el flujo
aerodindmico alrededor de cuerpos complejos [56].

ROTOR: Software de simulacién del comportamiento de un flujo inestable de gas en
una turbina.

INS3D: Cédigo que resuelve las ecuaciones de Navier-Stokes para fluidos en estado
estable e inestable.

GCEMS3D?: Aplicacién dedicada a modelar el comportamiento de nubes.

2.2.2. Columbia (SGI Altix 3700/4700)

El ARC también ha evaluado su supercomputador Columbia (posiciéon nimero 25
del top500 en la lista de Junio de 2008 [57]), pero haciendo una distincién entre sistemas
SGI Altix 3700 y SGI Altix 4700 [58].

Asi, han empleado los benchmark HPC Challenge [20, 21] y las siguientes aplica-
ciones cientificas:

OVERFLOW-2: Es, como su nombre indica, una version actualizada de la aplicacion
OVERFLOW [56].

Cart3D: Aplicacion para el diseno aerodindmico preliminar de estructuras en medios
no viscosos [59].

USM3D: Codigo encargado de resolver las ecuaciones de dindmica de fluidos de Fuler
y Navier-Stokes en un volumen finito [60].

ECCO?!': Es un software de simulacién ocednica que usa una aproximacién hidro-
estética [61].

Ademsds, también se ha evaluado la aplicacion NAMD que ya se ha visto anterior-
mente [32].

2.2.3. Otros

La NAS Division del ARC tiene en su haber méas evaluaciones interesantes como un
estudio del rendimiento de las redes de interconexion en diversos supercomputadores
[62], un estudio de escalabilidad del Columbia [63], una evaluacién del rendimiento de
combinaciones de distintos niveles de paralelismo usando una pseudo aplicacion de los
NPB [64], o una evaluacién de distintos sistemas usando la suite HPC Challenge y los
Intel MPI Benchmarks [65]. Dado que, a pesar de tener distintos enfoques, no aportan
nada desde el punto de visto metodolégico, no se examinaran en profundidad.

20GCEM: Goddard Cumulus Ensemble Model
2'ECCO: Estimating the Circulation and Climate of the Ocean
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2.3. CESGA

El Centro de Supercomputacion de Galicia constituye una Instalacion Cientifico-
Tecnoldgica Singular del Estado. En su seno se encuentran instalados varios super-
computadores, entre los cuales destaca el Finis Terrae, un supercomputador formado
por 2400 nucleos Itanium 2 y 19 Terabytes de memoria RAM. Este supercomputador
figura en el puesto 209 [4] de los 500 supercomputadores mas potentes del mundo [3],
y es el supercomputador con mas memoria por nicleo de Europa, caracteristica que
le otorga una especial relevancia mas alla de la capacidad bruta de calculo. Se habla
en estos términos de capability computing, ya que este supercomputador es capaz de
afrontar problemas que otros supercomputadores con mayor nimero de nicleos —pero
menor memoria por nicleo— afrontarian con mayores dificultades. El CESGA cuenta
con numerosas evaluaciones de rendimiento de sus sistemas. Sin embargo, carece de
un andlisis del Finis Terrae, andlisis que se torna imperativo. A continuacién se anali-
zard brevemente la evaluacién de nodos single, dual y quadcore del CESGA, nodos que
se integran actualmente en el SVG.

2.3.1. Arquitecturas single, dual y quadcore

La evaluacion de rendimiento mas reciente realizada en el CESGA es una evaluacién
acerca del rendimiento de distintos nodos single, dual y quadcore [66]. Dicha evaluacién
sigue un esquema ligeramente distinto al mostrado por las evaluaciones anteriores, ya
que parte de una explicacion de los benchmarks usados, para dar lugar a una explicacién
de los sistemas y posteriormente mostrar los resultados y las conclusiones.

Los benchmarks han sido divididos en benchmarks sintéticos, equivalentes a los
microbenchmarks y a kernels de las evaluaciones del ORNL y el ARC vistas, y no
sintéticos o aplicaciones. Los benchmarks sintéticos elegidos han sido los HPC Challenge
y dos mas que no han sido vistos hasta ahora:

LINPACK: A pesar de que existe una versién del benchmark LINPACK en los bench-
marks HPC Challenge [20, 21], se han realizado pruebas con una versién ajustado
por Intel para una ejecucién éptima en sus procesadores Xeon [67]. Dicho bench-
mark computa la resolucién de sistemas de ecuaciones, y su resultado es el baremo
utilizado en la clasificacién de la lista del top500.

SparseBench: Benchmark que evalia la resolucién de sistemas de ecuaciones que
dan lugar a matrices dispersas [68], usando diferentes métodos numéricos y de
almacenamiento de matrices.

Por otro lado, los benchmarks no sintéticos elegidos han sido:

Montecarlo: Cédigo desarrollado en la Universidad de Vigo que aplica métodos de
simulacién de variables aleatorias (de Montecarlo) a cadenas moleculares para
calcular propiedades derivadas de hidrocarburos de alta presién.

Gaussian03: Software que permite el calculo de propiedades de moléculas [69].
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GROMACS?2: Paquete software de simulacién de dindmica molecular [70].

También se ha utilizado AMBER. En una evaluacién anterior del sistema SVG [71]
se han utilizado los benchmarks LINPACK, Pallas MPI Benchmarks (ahora conocidos
como Intel MPI Benchmarks), y la aplicacién de dindmica molecular CPMD [72].

2.4. Consideraciones de las Evaluaciones Previas

A lo largo de este apartado se ha visto como en las diversas evaluaciones se han
usado distintos benchmarks adaptados a las necesidades del centro que ha realizado la
evaluacién. Esta situacién estd especialmente marcada a la hora de la eleccion de las
aplicaciones a evaluar, ya que tienen una variacién considerable de un centro a otro, pero
que sin embargo en diferentes evaluaciones realizadas por el mismo centro se mantienen
casi constante. Esto se resume en la idea de evaluar los benchmarks importantes para
el centro y la arquitectura de la maquina.

22GROMACS: GROningen MAchine for Chemical Simulations
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3 Analisis de Necesidades

Como se ha visto al final del apartado anterior, las evaluaciones realizadas sobre
los supercomputadores responden a necesidades especificas del centro evaluador y a las
caracteristicas arquitecturales de la maquina. En este apartado se expondré la arquitec-
tura del Finis Terrae desde una perspectiva general para, posteriormente, analizar con
detalle las caracteristicas de los nodos de computaciéon. Una vez explicada la arquitec-
tura del Finis Terrae se expondran las necesidades especificas de evaluacion derivadas
de ésta.

3.1. Arquitectura del Finis Terrae

El Finis Terrae es un cluster formado por 142 nodos HP Integrity rx7640 y 1 nodo
HP Integrity Superdome —que no debe ser confundido con HP Superdome, un sistema
similar pero con procesadores PA-RISC—. Tiene ademads 2 nodos de login HP Proliant
DL580 G4, que actian a su vez como servidores de ficheros, 2 nodos de desarrollo y
1 nodo de gestiéon HP Integrity rx3600, y 2 robots de cintas HP StorageWorks ESL
712e, cada uno con una capacidad maxima de 1 Petabyte y una tasa de transferencia
que alcanza los 6,91 Terabytes/hora. También dispone de 1 sistema de almacenamiento
paralelo de alto rendimiento HP SFS! accedido a través de la red Infiniband y basado
en Lustre [73], una arquitectura de almacenamiento paralelo. La infraestructura SFS
estd formada por 18 servidores de ficheros, 1 servidor de metadatos y 1 servidor de
administracién, todos ellos HP Proliant DL380 G5. Cabe notar también que proxi-
mamente se integrara en el Finis Terrae los 2 nodos HP Integrity Superdome que se
encontraban en el CESGA anteriormente.

La red de interconexién para las tareas de computacién es Infiniband 4x DDR?, es
decir, usa cuatro enlaces agregados que envian dos simbolos por cada ciclo de reloj. Su
estructura se muestra en la figura 3.1. Cada enlace SDR? Infiniband envia 2,5 gigabits
por segundo, resultando en 20 gigabits por segundo en una configuracién Infiniband 4x
DDR. Dado que la codificacién usada por Infiniband es 8B/10B [74], el ancho de banda
efectivo es de 16 Gbps. El switch Infiniband es un switch Voltaire Grid Director ISR
2012.

Aparte de la red de interconexién Infiniband el Finis Terrae tiene una red Fast

1SFS: Scalable File System
?DDR: Double Data Rate
3SDR: Single Data Rate
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Ethernet para la gestién de los equipos a través del sistema iLO2* y tecnologias si-
milares (dependientes del tipo de nodo) de HP, y una red Gigabit Ethernet para la
administraciéon. La arquitectura de estas redes sigue una estructura jerarquica en los
nodos de cémputo, tal y como se muestra en la figura 3.2.
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Figura 3.2: Redes de gestién y administracion del Finis Terrae

Existe otra red para conectar el Finis Terrae con la red del CESGA. Dicha red tiene
enlaces Gigabit Ethernet para los nodos de cémputo, y, ademas, enlaces 10 Gigabit
Ethernet con el nodo Superdome, los dos nodos redundantes de login, un nodo de
desarrollo y el nodo de gestién. Esta red tiene todos los enlaces con los nodos de célculo
redundados, asi como los switches, y su estructura se muestra en la figura 3.3.

4iLO2: Integrated Lights-Out 2
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Por ultimo, existe una red Fibre Channel a 4 Gigabits por segundo para acceder
a la infraestructura SAN® del CESGA, en donde residen los directorios home de los
usuarios y sistemas de ficheros compartidos con otros supercomputadores del CESGA.
Dicha red estd totalmente redundada y a ella se conectan los nodos de computacién
destinados para su uso interactivo, el nodo Superdome, el nodo de gestion, los dos nodos
redundantes de login y el robot de cintas. Su estructura se muestra en la figura 3.4.
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Figura 3.4: Red SAN del Finis Terrae

Para trabajar con el supercomputador se establecieron 2 sistemas:

Interactivo: Destinado a pruebas y pequenos trabajos. Cuenta para ello con 2 nodos
dedicados.

Sistema de colas: Planificador que deben usar todos los usuarios para enviar sus
trabajos. Se le debe especificar el niimero de cores por nodo, la cantidad de
memoria por nodo, el uso que se hard del scratch local, el tiempo méximo de
ejecucién y el nimero de procesos MPI que se lanzardn en el trabajo. El sistema
usado es Sun Grid Engine.

El sistema operativo usado en todo el supercomputador es SuSE Linux Enterprise
Server 10, con kernel 2.6.16.

5SAN: Storage Area Network
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3.1.1. Arquitectura de los Nodos HP Integrity rx7640

Los nodos de céalculo HP Integrity rx7640 tienen 8 procesadores Intel Itanium 2
9140N. Dicho procesador funciona a 1,6 GHz y cuenta con dos nucleos, cada uno con
16 KB de caché de nivel 1 para instrucciones y otros 16 KB para datos, 1 MB de
caché de nivel 2 para instrucciones y 256 KB para datos, y 18 MB de memoria caché de
nivel 3 unificada y compartida entre los 2 nticleos. También poseen 128 GB de memoria
RAM DDR2-533 MHz ECC, formando por tanto nodos de 16 cores. Estos recursos
hardware se encuentran repartidos a partes iguales en dos celdas conectadas entre si a
través de 3 canales full duplex a 11,5 Gigabytes por segundo cada uno.

Cell0 m

| CPU CPU |
110 Backplane (Half)
8.5 GBIs (6.8) 4@ 266 MHz
(144@533MT/s) 4@ 133 MHz
Y 11.5 GBfs
(8.0 duplex, 4.5 simplex)
(2x20@3.2GT/s diff) 1o 1 Host A dapter 0
4.3 GB/s (4.0) Cell System
(72@53MTS) | Controller < S
Adapter | Host A dapter 7 @

_,—' 8588

11.5GB/s(9.1)
(2x20@3.2GTs diff)

Ele ] 1 e e e
pijipn

16 DIMMs x 36 DOR Il
8.5 GB/s (4.3 BL 8/4)
(144@533MT/s)

Figura 3.5: Arquitectura de los nodos HP Integrity rx7640 del Finis Terrae

Cuentan con una tarjeta HP Smart Array 6402 con 128 MB de caché y con un
bus PCI-X 133 MHz, conectada a 2 discos Ultra320 SCSI de 73 GB y 15000 rpm®.
Dichos discos alojan el sistema de ficheros del sistema operativo. Para el scratch local
(sistema de almacenamiento local de altas prestaciones y alojamiento temporal) tienen
una tarjeta HP Smart Array P800 con una memoria caché de 512 MB y bus PCI-Express
x8 conectada a una cabina de discos HP StorageWorks MSA50 con 8 o 4 discos SAS”
(existen nodos con 4 y con 8 discos de scratch, empleados segin el tamano de scratch
requerido) de 72 GB y 10000 rpm, configurados como un RAID de nivel 5.

Cada celda tiene una tarjeta Gigabit Ethernet Intel 82546GB integrada. Cada nodo
tiene ademas una tarjeta HP Server Gigabit Ethernet con dos puertos y dos chips
Intel 82546GB y bus PCI-X 133 MHz. Para la gestion remota tiene un puerto ethernet
especifico Fast Ethernet. La tarjeta Infiniband es una tarjeta 4x DDR Voltaire HCA
400EX-D con chip Mellanox Infinihost III Ex, 2 puertos, 128 MB de caché y PCI-
Express x8. Los 2 nodos destinados a su uso en interactivo cuentan ademés con 1

Srpm: revolutions per minute
"SAS: Serial ATA SCSI
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tarjeta 10 Gigabit Ethernet Neterion Xframe en un zécalo PCI-X 133 MHz y con 2
tarjetas Fibre Channel QLogic QLA2462 4Gb con dos puertos y bus PCI-X 266 MHz,
a pesar de encontrarse colocadas en zocalos PCI-X 133 MHz.

En la figura 3.5 se muestra la arquitectura de los nodos de computacién. Cabe notar
que la figura mostrada contempla una configuracién con slots PCI-X exclusivamente.
En una configuracién con slots PCI-X y PCI-Express, los puertos a 266 MHz cuentan
con puentes a PCI-Express x8, por lo que la configuracion es de 7 conectores PCI-X

133 MHz (mas 1 extra usado por dispositivos integrados) y 8 conectores PCI-Express
x8.

3.1.2. Arquitectura del Nodo HP Integrity Superdome

La arquitectura del sistema HP Integrity Superdome se apoya en la de los nodos
HP Integrity rx7640. Contiene 64 procesadores Intel Itanium 2 9140N, cada uno de
ellos con las mismas caracteristicas que las detalladas en los nodos rx7640, haciendo un
total de 128 cores. La memoria RAM instalada es de 1024 GB DDR2-533 MHz ECC.
El sistema se divide en 16 celdas, con una estructura basica muy similar a la de los
nodos de computacién estandar en el Finis Terrae. Sin embargo, para poder conectar
todas las celdas entre si, se hace uso de 6 crossbars, y las celdas tienen cada uno de sus
3 canales a 11,5 Gigabytes por segundo full duplex conectado a un crossbar distinto.
La figura 3.6 muestra la arquitectura de este sistema con mas detalle.

-
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Figura 3.6: Arquitectura del nodo HP Integrity Superdome del Finis Terrae
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El Superdome cuenta con 8 tarjetas Smart Array P800 con 512 MB de memoria
caché y bus PCI-Express x8. Cada una de ellas estd conectada a 2 cabinas de dis-
cos MSAS50 con 8 discos SAS de 72 GB y 10000 rpm en RAID 5. Estos discos estan
destinados al scratch local y al sistema operativo, y forman un total de 9,2 Terabytes.

Al igual que los nodos de computacién rx7640 cada celda tiene una tarjeta Giga-
bit Ethernet Intel 82546GB integrada. Tiene 2 tarjetas 10 Gigabit Ethernet Neterion
Xframe en zocalos PCI-X 133 MHz. También cuenta con interfaces Fast Ethernet pa-
ra la gestién remota. Para la red Infiniband cuenta con 4 tarjetas 4x DDR Voltaire
HCA 400EX-D con chip Mellanox Infinihost III Ex, 2 puertos, 128 MB de caché y
PCI-Express x8. Por ultimo, cuenta con 2 tarjetas Fibre Channel QLA2462 4Gb con
dos puertos y bus PCI-X 266 MHz, conectada en bus PCI-X 133 MHz.

3.1.3. Arquitectura del SFS

El Finis Terrae cuenta con un sistema de almacenamiento paralelo de alto rendi-
miento. Dicho sistema es un HP SFS, solucién basada en la arquitectura y sistema de
ficheros Lustre. En dicha arquitectura se establecen MDSs® que contienen informacién
acerca de la localizacién y demds atributos de los ficheros, OSTs” que es en donde se
localizan los ficheros y OSSs!'?, encargados de manejar los OSTs.

Enlace Infiniband 4x DDR (20 Gbps) ——
Enlace Ultra320 SCSI Activo —
Enlace Ultra320 SCSI Pasivo —

Figura 3.7: Arquitectura del sistema SF'S del Finis Terrae

El sistema SFS del Finis Terrae cuenta con 2 HP Proliant DL380 G5 en el papel
de MDS y administracion, 18 HP Proliant DL380 G5 en el papel de OSSs y 72 cabinas

8MDS: Meta-Data Server
90ST: Object Storage Target
1008S: Object Storage Server
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de discos SFS20, que son una versién de las cabinas de discos MSA20 con dos puertos
Ultra320 SCSI.

Cada servidor HP Proliant DL380 G5 cuenta con 2 procesadores Intel Xeon 5160
dual-core a 3 GHz con 4 MB de caché de nivel 2. Los servidores MDS y de administracién
poseen 4 GB de memoria RAM Fully Buffered DDR2-667 MHz ECC, mientras que los
servidores OSS tienen 2 GB. Cuentan con 2 tarjetas Gigabit Ethernet HP NC371i
integradas. También tienen interfaces Fast Ethernet para gestién remota iLLO2. Las
tarjetas Infiniband son 4x DDR Voltaire HCA 410EX-D con chip Mellanox Infinihost
IIT Lx, 128 MB de caché y PCI-Express x8 para el caso de los servidores MDS, y 4x
DDR Voltaire HCA 400EX-D con chip Mellanox Infinihost III Ex, 2 puertos, 128 MB
de caché y PCI-Express x8 para el caso de los servidores OSS.

Para el almacenamiento cuentan con 1 tarjeta HP Smart Array P400 con 256 MB
de memoria caché y bus PCI-Express x8 que se encarga de gestionar 1 disco SAS de 72
GB y 10000 rpm, 2 discos en el caso de los servidores MDS y de administracién. Para
gestionar las cabinas de discos cuentan con 1 tarjeta HP Smart Array 6404 con 256 MB
de memoria caché y 4 canales Ultrad20 SCSI, con un bus PCI-X 133 MHz. En el caso
de los servidores OSS el nimero de estas tarjetas es 2, de forma que pueden controlar
un maximo de 8 cabinas. 4 de estas cabinas serdn controladas de forma activa, mientras
que las otras 4 estaran controladas de forma pasiva, de forma que se pasa a modo activo
si el OSS que estaba controlando dicha cabina sufre algiin problema el servicio no es
interrumpido. Esto mismo es aplicable a los servidores MDS y de administracion, pero
en una escala reducida, ya que cada uno controla 1 cabina. En la figura 3.7 puede verse
como esta organizado el cluster SFS.

Las cabinas de discos SFS20 contienen 12 discos SATA de 250 GB y 7200 rpm.
Cada cabina tiene 128 MB de caché y una configuracién de RAID 5.

3.2. Necesidades de Evaluacion

Conocida la arquitectura del Finis Terrae se pueden establecer las necesidades de
evaluacién més urgentes, y se pueden extraer que pruebas resultan més interesantes.
En las siguiente subsecciones se analizaran dichas necesidades.

3.2.1. Afinidad a Celdas

En el estudio de la arquitectura de los nodos se ha visto que cada uno estd formado
por 2 celdas. La tarjeta Infiniband se encuentra en una celda. Partiendo de esto se hace
imperativo saber la penalizacién en el rendimiento que se anade cuando se accede a la
red Infiniband desde la celda que no tiene la tarjeta.

3.2.2. Escalabilidad de Operaciones Colectivas

La escalabilidad de operaciones colectivas es un problema en clusters de gran mag-
nitud. En el Finis Terrae cobra especial importancia debido a la cantidad de cores por
nodo. Con un numero significativo de cores es facil que se de la situacién de varios
procesos MPI (con paso de mensajes entre nodos) por nodo, pudiendo alcanzar esta
cifra 16 procesos por nodo. En operaciones colectivas se tendrian hasta 16 procesos por
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nodo enviando y recibiendo datos por la misma interfaz Infiniband, lo que podria dar
lugar a contencién en el acceso a la red, que es importante determinar.

3.2.3. Configuraciones Hibridas

Como ya se ha dicho, el Finis Terrae es un cluster con un nimero considerable de
cores por nodo. Esta caracteristica arquitectural se presta a un modelo de programa-
cion hibrida OpenMP+MPI, en donde cada proceso MPI puede generar varios threads
OpenMP. Esta aproximacion parece la mas adecuada para la programacién del Finis
Terrae, por aprovechar un modelo de programacién que es, a priori, mas eficiente en
paralelizacién con memoria compartida (OpenMP), y minimizar las comunicaciones
cuando la paralelizacién es con memoria distribuida (MPI), ya que existirdn menos
procesos MPI por nodo que en una aproximaciéon puramente MPI. Con este escena-
rio es necesario evaluar que combinaciones de procesos MPI y OpenMP son los que
obtienen mayor rendimiento. Recientemente el grupo de investigacion HEMCUVE++,
compuesto por investigadores de la Universidad de Vigo y la Universidad de Extrema-
dura, han superado un reto computacional en el CESGA, en el que se ha resuelto un
problema de electromagnetismo con 500 millones de incégnitas, con lo que se ha batido
el record mundial, usando un modelo de paralelizacién hibrido [75]. Este hecho pone
de relevancia el interés en la programacién hibrida en el Finis Terrae.

3.2.4. Bibliotecas de Comunicaciones

En el Finis Terrae se encuentran instaladas dos bibliotecas de comunicaciones MPI:
HP MPI 2.2.5 e Intel MPI 3.1, ambas con un gran surtido de opciones y capacidades. No
obstante, su diseno e implementacion varian, y la diferencia entre estas dos bibliotecas
puede ser significativa. Su peso en el rendimiento de las aplicaciones se incrementa a
medida que el problema tiene mayor nimero de comunicaciones, por lo que se hace
necesario evaluar la eficiencia de estas dos bibliotecas.

3.2.5. Eficiencia de Lenguajes

Los investigadores que desarrollan sus trabajos con los supercomputadores del CES-
GA programan principalmente en C y Fortran. Ambos lenguajes disponen de soporte
OpenMP y MPI, con lo que la eficiencia de las aplicaciones desarrolladas puede ser
muy alta en el Finis Terrae. No obstante, a medida que aumenta el ndmero de cores
por procesador, cada vez se hace mas importante el uso de lenguajes que permitan una
paralelizacién eficiente con la menor penalizacion posible en la productividad. Los len-
guajes PGAS poseen potencial para convertirse en los lenguajes indicados para este tipo
de sistemas, ya que proveen una paralelizacién con construcciones semanticas sencillas,
a la vez que permiten indicar la privacidad de las variables, permitiendo una progra-
macién hibrida explicita en el propio lenguaje. Entre estos lenguajes destaca UPC, y
evaluar el rendimiento de las aplicaciones programadas con él es un requisito deseable
de esta evaluacién. Asi mismo, la evaluacién de Java también es deseable, debido a
que es un lenguaje que estda ganando presencia en entornos HPC, posee bibliotecas de
comunicaciones de calidad, y el soporte multihilo es parte fundamental del lenguaje.
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4 Diseno del Benchmarking

Explicada la arquitectura del Finis Terrae y las necesidades de evaluacién més
urgentes, se estd en disposicion de realizar una eleccién de los benchmarks a realizar
para cubrir las distintas necesidades. Ademas, con el conocimiento adquirido del estudio
de trabajos previos, el abanico de oportunidades para cubrir los requisitos de evaluacién
es amplio y variado.

La eleccién de benchmarks viene condicionada no sélo por las necesidades de eva-
luacion, sino que también depende de los benchmarks ejecutados anteriormente para la
aceptacién del Finis Terrae. En dicha evaluacién se utilizaron los siguientes benchmarks:

= LINPACK.
= HPC Challenge.

» 10Zone [76]. Un benchmark destinado a medir el rendimiento del sistema de
ficheros.

= STREAM.
= Gaussian.
= Intel MPI Benchmarks. Sélo el test PingPong, sin invalidacién de caché.

= Iperf [77]. Un benchmark del NLANR! destinado a medir el ancho de banda de
una red TCP o UDP.

Con estas premisas se procederd a la eleccion del benchmarking.

4.1. Benchmarks para Definir la Influencia de la Localidad
Respecto a las Celdas

Para definir y delimitar la influencia de la arquitectura NUMA? (en celdas) de los
nodos rx7640 al acceder a recursos no locales a la propia celda los test PingPong y
PingPing de los Intel MPI Benchmarks son una poderosa herramienta. Ambos test
realizan comunicaciones punto a punto, por lo que son necesarios dos procesos. El
test PingPong envia un mensaje desde el proceso 0 al proceso 1, que lo recibe y lo

INLANR: National Laboratory for Applied Network Research
2NUMA: Non Uniform Memory Access
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devuelve. Es equivalente a una comunicacién “echo”. Realiza una serie de envios de
mensajes de distintos tamanos, cada uno repetido un determinado nimero de veces.
La informacion que proporciona es el ancho de banda y la latencia promedio para cada
tamano de mensaje. Es importante notar que el ancho de banda y la latencia medidas
se corresponden al envio y recepcién del mensaje original, dejando fuera de la medicién
el envio y recepcién del mensaje de vuelta. El test PingPing es similar al PingPong,
pero en este caso ambos procesos envian un mensaje al otro a la vez. Los mensajes no
son devueltos. Los patrones de comunicacién de ambos test se puede consultar en la
figura 4.1.

Proceso 1 Proceso 2 Proceso 1 Proceso 2
g MPI_Send - Mensaje MPI_lsend MPI_lsend
E Mensaje Mensaje
© MPI_Recv g
MPI_Send 2
i MPI_Recv MPI_Recv
Mersaje _ _
MPI_Recv MPI_Wait MPI_Wait
(a) PingPong (b) PingPing

Figura 4.1: Patrones de comunicacién de PingPong y PingPing

Para medir la influencia del acceso a otra celda se usarda PingPong y PingPing en
diferentes configuraciones, que incluyen realizar ejecuciones con los dos procesos en la
misma celda, y en diferentes celdas dentro de un mismo nodo. También se mediran la
influencia existente en las comunicaciones entre nodos, al acceder a la tarjeta Infiniband
desde la misma celda en donde se encuentra ésta, o desde una celda diferente, resultando
en tres configuraciones distintas, los dos procesos en la celda 0, los dos procesos en la
celda 1, y ambos procesos en diferentes celdas.

Los Intel MPI Benchmarks tienen una opcién para invalidar los datos de la caché de
los procesadores, eliminando su influencia y resultando en ejecuciones en el peor caso
posible. Dado lo limitado del tiempo para realizar las pruebas, y la complicacién anadida
de que el Finis Terrae es un recurso compartido por toda la comunidad cientifica gallega,
las pruebas realizadas con los Intel MPI Benchmarks seran realizadas con invalidacién
de caché, para obtener el peor escenario posible y ver situaciones que de otra forma no
seria posible.

4.2. Benchmarks para Definir la Escalabilidad de Opera-
ciones Colectivas

Para medir la escalabilidad de operaciones colectivas los Intel MPI Benchmarks
cuentan con tests para numerosas funciones MPI. Los patrones de comunicacién de las
funciones colectivas se pueden agrupar en dos grandes grupos: comunicaciones uno a to-
dos, y comunicaciones todos a todos. Existen funciones con un patrén todos a uno, pero
en términos de acceso a la red Infiniband son muy similares a las funciones con patrones
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uno a muchos, y por tanto no se contemplan. Se han elegido los test correspondien-
tes a las llamadas MPI_Bcast(...) (Broadcast, uno a muchos) y MPI_Alltoall(...)
(muchos a muchos). Para la ejecucién de estas pruebas es necesario aprovechar una
parada del supercomputador, ya que al ser un recurso compartido entre muchos grupos
investigadores no seria posible reservar un nimero suficiente de nodos de otra forma.

Al igual que en las comunicaciones punto a punto se usara invalidacién de caché.
Ademsds, se aprovechardn estas pruebas para realizar test de afinidad a celdas, para
completar los resultados de las comunicaciones punto a punto.

4.3. Benchmarks para Definir Configuraciones Hibridas
Optimas

Estudiar la configuracién optima de procesos MPI y threads OpenMP requiere unos
benchmarks méas complejos que los Intel MPI Benchmarks. Al ser ésta una aproxima-
ximacion relativamente novel, y con poca fuerza hasta la aparicion de procesadores
multi-core, no son muchos los benchmarks destinados a evaluar el rendimiento de confi-
guraciones hibridas. Los principales son los NAS Parallel Benchmarks Multi-Zone [11],
algunos benchmarks de la suite Sequoia del LLNL? [78] y algunos benchmarks del
CCSM* [23].

Los benchmarks utilizados seran los NAS Parallel Benchmarks Multi-Zone, ya que,
ademas de ser los méas relevantes, permiten una evaluacién con sus contrapartidas en
MPI puro y OpenMP puro.

4.4. Benchmarks para Definir la Eficiencia de las Biblio-
tecas de Comunicaciones

La eficiencia de las bibliotecas de comunicaciones se ve mejor reflejada en test
sintéticos que evaliien sélo las comunicaciones, como los test de comunicaciones punto
a punto y de comunicaciones colectivas empleados para definir la influencia de la afi-
nidad a celdas o la escalabilidad de operaciones colectivas. Asi pues, se aprovechard el
benchmarking realizado para cubrir esas dreas, y se realizaran ejecuciones con HP MPI
y con Intel MPL.

4.5. Benchmarks para Definir la Eficiencia de Lenguajes

El nimero de lenguajes a cubrir por este estudio limitan en gran medida los bench-
marks a utilizar. A los lenguajes usados profusamente en HPC como C y Fortran se une
el lenguaje UPC, con una presencia limitada en el momento actual, por lo que el ntime-
ro de benchmarks disponibles para UPC es relativamente pequeno. Ademds, también
resulta interesante la evaluacién de Java, por lo que las posibilidades se ven reducidas
aun mas. A dia de hoy, los inicos benchmarks implementados en C/Fortran, UPC y

3LLNL: Lawrence Livermore National Laboratory
4CCSM: Community Climate System Model
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Java son los NAS Parallel Benchmarks, por lo que, una vez mas, seran los benchmarks
utilizados.
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5 Analisis de Resultados

Se ha evaluado exahustivamente el Finis Terrae con los benchmarks seleccionados
que han sido presentados en el apartado anterior. El presente apartado muestra los
resultados obtenidos, asi como un analisis pormenorizado de cada resultado. Los analisis
presentados se dividen en:

= Operaciones punto a punto.
= Operaciones colectivas.
= Configuraciones hibridas.

= Rendimiento de lenguajes.

Dichas secciones se corresponden con las necesidades de evaluacién, excepto en el
caso de la evaluacion de las bibliotecas de comunicaciones, que estd incluido dentro de
los epigrafes de operaciones punto a punto y operaciones colectivas.

Cabe notar ademas que el benchmarking preliminar sobre comunicaciones punto a
punto ha arrojado algunos resultados dignos de estudio. En concreto existe una caida
importante de rendimiento cuando el tamano del mensaje enviado rebasa los 16 KB.
Fruto de esta situacion se ha decidido realizar un anélisis més fino en el rango préximo
a los 16 KB, que coincide con el tamanio de la caché de nivel 1. Ademads se ha analizado
finamente el rango de tamafnio de mensaje proximo al tamafio de la caché de nivel 2
(256 KB) y de nivel 3 (18 MB).

5.1. Operaciones Punto a Punto

El analisis de las operaciones punto a punto se hard a varios niveles. En primer
lugar se examinaran la latencia y el ancho de banda obtenidos. La latencia es vital para
tamanos de mensaje pequenos, mientras que el ancho de banda lo es para tamaifios de
mensaje grandes, por lo que las graficas de cada uno seran representadas en el rango mas
relevante. Asi, las gréaficas de latencia se representardn de 1 byte a 4 KB, mientras que
las graficas de ancho de banda son representadas desde 4 KB hasta 32 MB. Adema4s las
graficas correspondientes a los test PingPong y PingPing se representaran por separado
para mayor claridad. Se incluyen en esta bateria de andlisis los resultados obtenidos
con las bibliotecas de comunicaciones HP MPI e Intel MPI.

Dado que el objetivo principal de estas pruebas es comprobar y medir la influencia
del acceso a recursos de otra celda, se representaran también unas graficas con los
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rendimientos porcentuales de las comunicaciones en el peor escenario (usando diferentes
celdas en el caso de memoria compartida, y celdas sin tarjeta Infiniband en el caso de
comunicaciones entre nodos) respecto a la comunicacién en el mejor escenario (usando
la misma celda en el caso de memoria compartida, y celdas con tarjeta Infiniband
en el caso de comunicaciones entre nodos), para obtener una mejor perspectiva de la
magnitud del impacto en el rendimiento.

5.1.1. Operaciones Punto a Punto con Memoria Compartida

La figura 5.1 muestra el ancho de banda conseguido con el benchmark PingPong. En
él se aprecia como el rendimiento sufre una pequena degradacién entorno a los 16 KB,
pero sin embargo se recupera y prosigue su linea ascendente. En el limite de los 8 MB
se produce una degradacién mucho méas pronunciada. Este fenémeno tiene lugar con
ambas bibliotecas, y con comunicaciones dentro de la misma celda y entre celdas, pero se
atenta en las configuraciones con menor rendimiento. Ademas, la linea de rendimiento
vuelve al valor esperado en torno a los 16 MB. Las diferencias de rendimiento entre
comunicaciones intracelda e intercelda son notables, alcanzando valores de hasta 190
MB/s (un 17% del ancho de banda). Otra carecteristica notable es que la diferencia
entre ambas configuraciones es practicamente idéntica en ambas bibliotecas, a pesar de
que Intel MPI obtiene un rendimiento muy inferior al de HP MPI. El ancho de banda
maximo para éste es de 1375 MB/s.

En la figura 5.2 se ven unas tendencias similares a las observadas en el ancho de
banda. Las diferencias entre comunicaciones intra e intercelda son practicamente iguales
para ambas bibliotecas, a pesar de que, nuevamente, Intel MPI obtiene un rendimiento
peor que HP MPI, especialmente destacable para tamanos de mensaje pequenos. La
latencia minima de HP MPI es de 1,29 us.

Las figuras 5.3 y 5.4 muestran el ancho de banda y la latencia obtenidos con el
test PingPing. Sus resultados son similares en variaciones y diferencias a los obtenidos
con el test PingPong. Sin embargo el rendimiento es aproximadamente la mitad, con lo
que el ancho de banda méaximo es practicamente la mitad del obtenido en PingPong,
y la latencia el doble para los mensajes més pequenios. Dado que los resultados son
aplicables a ambas bibliotecas y con comunicaciones intra e intercelda, la causa apunta
a un problema hardware. Recordando la figura 3.5 se ve que el inico elemento comin
es el Cell Controller. Ademéas cabe notar que PingPing mide el ancho de banda de
un Unico mensaje, por lo que el ancho de banda global permanece casi constante, de
forma que la bajada de rendimiento viene justificada por la gestién de comunicaciones
bidireccionales por parte del Cell Controller.

Las figuras 5.5 y 5.6 muestran cémo afecta la localidad (la ubicacién concreta de
un proceso en un core de procesador determinado dentro de un nodo multi-core) de los
procesos a la latencia y ancho de banda en los test PingPong y PingPing ejecutados con
ambas bibliotecas, en términos porcentuales, en donde un porcentaje alto es deseable
para el ancho de banda, y un porcentaje bajo es el deseable para la latencia. Hasta
el limite de los 16 KB Intel MPI parece verse menos afectado por las comunicaciones
intercelda que HP MPI, cambiando esta tendencia para tamanos superiores a 16 KB. La
tendencia de HP MPI es a verse menos afectado por la localidad de los procesos a medida
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que aumenta el tamano de mensaje, lo que refleja una implementacion mas eficiente
para esta méaquina, ya que minimiza la influencia negativa del acceso a otra celda. El
rendimiento de las comunicaciones intercelda rara vez supera el 90 % del rendimiento
de las comunicaciones intracelda, llegando a tener un rendimiento tan bajo como del
50 % para tamanos de mensaje pequenos.
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PingPong Bandwidth Within Node (bytes)
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PingPong Performance Within Node (bytes) (Proportional Measure)
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Figura 5.5: Rendimiento Relativo con PingPong y Memoria Compartida
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5.1.2. Operaciones Punto a Punto con Infiniband

Las figuras 5.7 y 5.8 muestran los resultados de anchos de banda y latencias para
MPI PingPong, respectivamente. El analisis de la figura 5.7 revela un resultado no
esperado. En el limite de los 16 KB para el tamano de mensaje se produce una notable
calda en el rendimiento, para todas las configuraciones, siendo més acentuada en HP
MPI al pasar de un ancho de banda de 426 MB/s a 52 MB/s. Dicha caida se recupera
progresivamente hasta, al llegar a un tamano de mensaje de 256 KB recuperar el ancho
de banda esperado. La causa de este fenémeno se estudiara en la subseccién “Efectos
de los Algoritmos de Comunicaciones”. En el tramo comprendido entre 16 KB y 8
MB, el rendimiento de Intel MPI es notablemente superior al de HP MPI, llegando
incluso a diferencias de 250 MB/s. Sin embargo, fuera de ese rango es superior HP
MPI. Esto contrasta con la situacién de memoria compartida, en donde el rendimiento
de HP MPI es superior a Intel MPI. Las diferencias entre la ejecucién en la celda con
la tarjeta Infiniband (celda 0) y la ejecucién en la celda sin tarjeta Infiniband (celda 1)
son apreciables, maxime en el rango 16 KB — 8 MB. El ancho de banda méximo lo ha
alcanzado HP MPI y corresponde a 1240 MB/s.

La figura 5.8 muestra los resultados hasta 64 KB, para ver el efecto en la latencia
del fenémeno que provoca la caida en el ancho de banda. Cabe destacar que la escala
vertical es logaritmica. El fenémeno de la degradacién de rendimiento al llegar al limite
de los 16 KB tiene grandes implicaciones en la latencia, ya que ésta crece un orden de
magnitud, de 40 a 400 us. Al igual que en ancho de banda, en latencia el rendimiento
de Intel MPI es superior al de HP MPI sélo a partir de los 16 KB. La localizacién de los
procesos respecto de las interfaces Infiniband tiene un efecto méas notable en Intel MPI
que en HP MPI, siendo diferencias tipicas de 1 us para tamanos de mensaje pequenos.
Existe un pico de latencia con Intel MPI en la ejecucién en las celdas 1 con un tamano
de mensaje de 16 bytes, achacable a algiin fenémeno puntual como una interrupcién
hardware, ya que no se ha repetido en repeticiones de esta prueba. La latencia minima
la alcanzé HP MPI, con 5,94 us.

Las figuras 5.9 y 5.10 muestran los resultados del test PingPing, con un efecto
similar al visto en el test PingPong. En el limite de los 16 KB se produce una bajada de
rendimiento, que es mucho mas apreciable en HP MPI que en Intel MPI. Este test, al
igual que en memoria compartida, obtiene un rendimiento de aproximadamente la mitad
que el obtenido con el test PingPong, exhibiendo una gestion susceptible de grandes
mejoras cuando las comunicaciones son bidireccionales y simultdaneas. Nuevamente las
diferencias entre las ejecuciones cercanas y lejanas a la tarjeta Infiniband son notables,
pero ligeramente inferiores a las diferencias observadas en el test PingPong. También
destaca la tendencia de Intel MPI en la celda 1 (sin tarjeta Infiniband) entre los 64 KB
v los 8 MB, que obtiene mejor rendimiento que Intel MPI en la celda 0. Examinando
resultados previos se puede concluir que es debido a algiin fenémeno temporal. Otro
efecto destacable es que el rendimiento de Intel MPI es superior al de HP MPI en
practicamente todas las situaciones.

La figura 5.11 refleja que Intel MPI sufre mas los efectos de la distancia a la tarjeta
Infiniband en el test PingPong. Sin embargo, en la figura 5.12 la situacién es ligeramente
la inversa, y ambas bibliotecas se ven afectadas practicamente en igual medida.
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Efectos de los Algoritmos de Comunicaciones

La caida de rendimiento observada en los benchmarks de comunicaciones punto
a punto es debida a los algoritmos de comunicaciones empleados por las bibliotecas.
Las bibliotecas de comunicaciones MPI usan diferentes algoritmos segin el tamano del
mensaje enviado. Asi, para tamanos de mensaje pequenos se utiliza una aproximacién
impaciente (eager) para que el envio del mensaje se realice en una tinica comunicacion.
Para tamanos de mensaje grandes, debido a la posible falta de espacio en los buffers del
proceso receptor y para evitar copias innecesarias de datos, es necesario un handshaking,
por lo que la latencia aumenta al ser necesario un intercambio de mensajes, pero para
tamanos de mensaje grandes lo que prima es el ancho de banda, y éste tiende a ser
mejor. Este algoritmo se conoce con el nombre de rendezvous. En algunas arquitecturas
este algoritmo permite ademds determinar dindmicamente la ruta de los paquetes,
evitando los cuellos de botella ocasionales de la red [79]. Se han realizado anteriormente
evaluaciones de diferentes algoritmos y optimizaciones [80].

El umbral para discernir entre mensajes de tamafio pequefnio y tamano grande se
puede fijar manualmente, tanto en HP MPI como en Intel MPI, siendo el umbral por de-
fecto de 16 KB. Los resultados mostrados a continuacién fueron obtenidos con afinidad
a la celda 1, para ver el rendimiento en la peor situaciéon posible.

En las figuras 5.13 y 5.14 se aprecia el comportamiento de los distintos algoritmos de
HP MPI e Intel MPI en el test PingPong, cuando el uso de dichos algoritmos es forzado
manualmente. El comportamiento de los dos algoritmos de Intel MPI es el mismo hasta
llegar a los 16 KB, de lo que se deduce que, a pesar de forzar manualmente a la biblioteca
a usar el protocolo rendezvous, éste no entra en funcionamiento hasta los 16 KB. Por
otro lado, la biblioteca HP MPI present6 diversos fallos de funcionamiento al modificar
los umbrales, por lo que no se han podido realizar ejecuciones de menos de 128 bytes. En
Intel MPI, el uso del protocolo rendezvous no aporta beneficios en ninguna situacién.
En HP MPI, el uso del algoritmo rendezvous parece el indicado a partir de 350 KB.

Las figuras 5.15 y 5.16 presentan resultados de anchos de banda y latencias para
MPI PingPing, respectivamente, y muestran una situacion inversa a la anterior, para
Intel MPI, puesto que el uso del protocolo eager obtiene peor resultado siempre. En HP
MPI el punto de corte entre el protocolo eager y el protocolo rendezvous se establece
en los 64 KB.

Cabe destacar que en diversas pruebas realizadas con HP MPI, el uso de la opcién
-dd, que implica una liberacién de buffers en plazos, resulté en una mejora sustancial
del protocolo rendezvous. Otro hecho destacable es que el rendimiento de los distintos
protocolos se ve muy afectado por la invalidacién de caché con la que se ejecutaron
estas pruebas. Por este motivo las ejecuciones sin invalidacién de caché puede resultar
en distintos rendimientos brutos y puntos de corte entre algoritmos.
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5.2. Operaciones Colectivas

A continuacién se mostraran los distintos resultados obtenidos en la evaluacién de
las operaciones colectivas. Para ello se han usado 64 nodos, repartiendo los procesos lo
maximo posible entre los nodos, es decir, usando 1 proceso por nodo hasta 64 procesos,
2 procesos por nodo para 128 procesos, etcétera. Las graficas muestran resultados de
ejecuciones con afinidad a la celda 0 o a la celda 1, excepto en el caso de la ejecucién
con 1024 procesos, en la que se usan ambas celdas. También se mostrara la diferencia
porcentual entre el rendimiento alcanzado por las ejecuciones con afinidad a la celda
0 y la celda 1. Por ultimo, se analizara la escalabilidad de ambas bibliotecas para un
tamano de mensaje fijo, incrementando el nimero de procesos.

5.2.1. Colectiva Alltoall

Las figuras 5.17 y 5.18 muestran los resultados alcanzados con HP MPI. Ambas
graficas son similares, con un rendimiento casi constante hasta llegar a 128 bytes, punto
a partir del cual el tiempo de comunicacién crece de forma lineal conforme aumenta el
tamano de mensaje. Se aprecia un aumento del tiempo de comunicacién que se sale del
patron descrito, al llegar a los 16 KB. Esto es debido al cambio de algoritmo que ya se
ha analizado. Al utilizar 64 procesos se aprecia un ligero escalén en el rendimiento al
llegar a los 512 bytes. Dicho escalén se vuelve mas pronunciado y se produce antes segin
se aumenta el nimero de nodos. Asi, para 128 procesos el escalén se sitia en 256 bytes,
para 256 procesos en 128 bytes y asi sucesivamente. Otro efecto destacable se aprecia al
hacer un andlisis comparativo entre las figuras 5.17 y 5.18. Al observar el rendimiento
de la ejecucién con 512 procesos se aprecia una gran diferencia entre la ejecucion en la
celda 0 y la ejecucién en la celda 1, hasta llegar a los 64 bytes, momento en el que se
produce el escaléon comentado anteriormente. Este hecho destaca especialmente por ser
la unica diferencia significativa apreciable entre graficas.

En las figuras 5.19 y 5.20 se muestran los resultados de Intel MPI. A partir de 1 KB
los resultados obtenidos con la celda 0 y la celda 1 son muy semejantes. Sin embargo,
a diferencia de HP MPI, antes de 1 KB existen irregularidades que resultan en un peor
rendimiento de las ejecuciones en la celda 1, especialmente para 64 procesos. También
resulta llamativa la diferencia existente para tamanos pequenos, entre las ejecuciones
con 4 y 8 procesos, y la diferencia observada en ese mismo tramo para 512 procesos,
entre las ejecuciones de distintas celdas, diferencia también observada en HP MPI, lo
que indica que no es un problema de la biblioteca. Destacan los picos observados en los
mensajes de 512 bytes y un nimero de procesos superior a 8. A partir de 256 procesos
no se han podido obtener resultados superiores a 256 bytes, debido a un fallo de la
interfaz DAPL!. El rendimiento general de Intel MPI es superior al de HP MPI para
tamanos pequenos, llegando a ser el triple para mensajes cortos. Para tamanos grandes
los resultados de ambas bibliotecas se homogeneizan, e incluso HP MPI muestra una
recuperacion mas pronta de la caida de rendimiento observada en los 16 KB.

Las figuras 5.21 y 5.22 muestran la diferencia de rendimiento en términos porcen-
tuales, entre ejecutar en la celda 0 y en la celda 1. Las diferencias tipicas para HP MPI

'DAPL: Direct Access Programming Library
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son de entre el 1% y el 5%. Para Intel MPI estas diferencias tipicas se mantienen en
los mismos valores, pero existen unas oscilaciones mucho mayores.
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Figura 5.17: Colectiva Alltoall con HP-MPI y afinidad a la Celda 0
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Figura 5.18: Colectiva Alltoall con HP-MPI y afinidad a la Celda 1
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Figura 5.19: Colectiva Alltoall con Intel MPI y afinidad a la Celda 0
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Figura 5.20: Colectiva Alltoall con Intel MPI y afinidad a la Celda 1
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Figura 5.21: Tiempo Relativo de la Colectiva Alltoall con HP-MPI
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Figura 5.22: Tiempo Relativo de la Colectiva Alltoall con Intel MPI
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Escalabilidad de la Colectiva Alltoall

La escalabilidad de las operaciones colectivas en ambas bibliotecas es buena para
mensajes de 1 byte, tal y como se ve en la figura 5.23, si bien el comportamiento de
Intel MPI es mejor que el de HP MPI, aumentando la diferencia segiin aumenta el
numero de procesos. Este dato, puesto en perspectiva con los resultados obtenidos en
las pruebas punto a punto en memoria compartida y con red Infiniband, revela que la
diferencia entre la eficiencia de ambas bibliotecas en red Infiniband (a favor de Intel
MPI), es mayor que la diferencia de eficiencia en memoria compartida (a favor de HP
MPI), ya que, a pesar de que a medida que aumenta el nimero de nodos aumentan las
comunicaciones intranodo (lo que beneficia a HP MPI), la diferencia sigue creciendo a
favor de Intel MPI. En ambas bibliotecas se aprecia una tendencia casi lineal, de forma
que el tiempo con HP MPI aumenta en un orden ligeramente superior a N, siendo
N el tamano del mensaje, mientras que Intel MPI aumenta en un orden ligeramente
inferior a N. En cuanto a la diferencia entre ejecutar en la celda 0 y la celda 1, la
mayor diferencia se encuentra en la ejecuciéon con 512 procesos, siendo ésta mucho mas
marcada en Intel MPL.

Para mensajes de 4 KB e Intel MPI sélo se pudieron completar las ejecuciones de
hasta 128 procesos. Los resultados son similares en ambas bibliotecas, siendo ligera-
mente mejores los de Intel MPI. Esto se puede ver en la figura 5.24. La tendencia es
lineal en ambos casos, hasta llegar a 64 procesos. A partir de este punto la pendiente se
vuelve mas empinada, aumentando en un orden de 2NN, y se va aumentando a medida
que aumenta el ndmero de procesos.

La figura 5.25 muestra la escalabilidad para mensajes de 64 KB. El andlisis es muy
similar al anterior, con la salvedad de que Intel MPI obtiene peor rendimiento que HP
MPI a partir de 16 procesos, lo que indica que HP MPI es una implementaciéon mas
potente para grandes requerimientos.

En la figura 5.26 se ve la escalabilidad para mensajes de 8 MB. Tan sélo se han podi-
do realizar ejecuciones hasta 128 procesos, obteniéndose unos resultados muy similares
para ambas bibliotecas. El andlisis es, nuevamente, similar a los anteriores.
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Alltoall Scalability for 1 Byte Messages
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Figura 5.23: Escalabilidad de la Colectiva Alltoall para Mensajes de 1 Byte

Alltoall Scalability for 4 KB Messages
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Figura 5.24: Escalabilidad de la Colectiva Alltoall para Mensajes de 4 Kilobytes
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Figura 5.26: Escalabilidad de la Colectiva Alltoall para Mensajes de 8 Megabytes
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5.2.2. Colectiva Broadcast

Las figuras 5.27 y 5.28 muestran el comportamiento de la colectiva broadcast con
la biblioteca HP MPI. En ellas se ve que para mensajes pequenos el tiempo invertido
es superior en las ejecuciones de 32 y 64 procesos que en las ejecuciones de 128, 256 y
512 procesos, lo que puede ser debido a las eficientes comunicaciones intranodo de HP
MPI. En las ejecuciones en la celda 1 con 512 procesos esta tendencia no existe, y se
obtienen rendimientos irregulares. Hasta llegar a 64 bytes el tiempo es casi constante,
mientras que a partir de ese punto va aumentando progresivamente hasta aumentar con
el mismo orden que el tamafio de mensaje. Otro hecho destacable es la irregularidad
de los rendimientos obtenidos con 1024 procesos.

Los resultados obtenidos con Intel MPI se muestran en las figuras 5.29 y 5.30. En
ellas no figuran los resultados obtenidos con 1024 procesos ya que no se han podido
realizar dichas ejecuciones. En los 16 KB se aprecia el escalon provocado por el cambio
de algoritmo, que, como viene siendo habitual, es menos pronunciado que en HP MPI.
Su comportamiento general comienza con un duracién de la comunicacién casi constante
para tamanos pequenios, hasta llegar a un punto en donde comienza una tendencia
hacia la linearidad con respecto al tamano de mensaje. Llama la atencién el espacio
existente entre la ejecucion con 64 procesos y la de 128, mucho més pronunciada que
el resto. Ademads, el rendimiento obtenido con las ejecuciones con un nimero mayor
de 64 procesos es constante hasta un tamano de 2 KB, cuando en las ejecuciones con
nimero menor de procesos sufrian el cambio de tendencia mucho antes, a los 64 bytes.
El comportamiento en las ejecuciones en la celda 1 es muy similar al de las ejecuciones
en la celda 0, con la diferencia de que las ejecuciones se vuelven ligeramente inestables,
especialmente con 512 procesos, que tiene numerosos picos y que sufre mucho el efecto
del cambio de algoritmo.

Las diferencias en términos porcentuales se pueden consultar en las figuras 5.31 y
5.32. Tanto en HP MPI como en Intel MPI se ven pronunciadas irregularidades, aunque
son mas acentuadas en ésta ultima. La diferencia de rendimiento se sitida tipicamente
entre un 1 % y un 5% en el caso de HP MPI, y entre un 1% y un 10 % para Intel MPI,
para mensajes menores de 16 KB. Para mensajes grandes la diferencia es mayor, entre
un 4% y un 15% para HP MPI, y entre un 5% y un 25 % para Intel MPI.
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Figura 5.27: Colectiva Broadcast con HP-MPI y afinidad a la Celda 0
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Figura 5.28: Colectiva Broadcast con HP-MPI y afinidad a la Celda 1
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Broadcast Intel MPI (Cells 0)
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Figura 5.29: Colectiva Broadcast con Intel MPI y afinidad a la Celda 0
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Figura 5.30: Colectiva Broadcast con Intel MPI y afinidad a la Celda 1
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Figura 5.31: Tiempo Relativo de la Colectiva Broadcast con HP-MPI
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Figura 5.32: Tiempo Relativo de la Colectiva Broadcast con Intel MPI
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Escalabilidad de la Colectiva Broadcast

La figura 5.33 muestra la escalabilidad de la colectiva broadcast con mensajes de
1 byte en las bibliotecas HP MPI e Intel MPI. Los resultados obtenidos muestran una
variabilidad pequena entre ejecuciones en la celda 0 y la celda 1, pero sin embargo la
diferencia observada entre HP MPI e Intel MPI es muy grande, llegando a ser de dos
ordenes de magnitud, a favor de HP MPI. El aumento del tiempo invertido para las
comunicaciones es del orden de 2N para Intel MPI, mientras que para HP MPI tiene
una tendencia logaritmica.

Los resultados obtenidos para ejecuciones con 4KB son més parejos que los vistos
anteriormente, tal y como se puede observar en la figura 5.34. Estos datos son més
congruentes con los obtenidos hasta ahora, ya que Intel MPI rinde ligeramente mejor
que HP MPI. La escalabilidad de ambos es buena, ya que no se aumenta el tiempo ni
en un orden de magnitud, entre la ejecucién con 2 procesos y la ejecucion con 1024
procesos. Destaca el repentino pico en la duracién de las comunicaciones con Intel MPI
y celda 1.

Para 64 KB (figura 5.35) Intel MPI sigue obteniendo mejores resultados que HP
MPI. El tiempo de comunicaciones en general ha aumentado, y la pendiente que describe
la escalabilidad de ambas bibliotecas se ha acentuado ligeramente, pasando de 367 us
para 2 procesos a 9439 us para 1024 procesos, en el peor de los casos.

Por ultimo, para 8 MB (figura 5.36) Intel MPI sigue rindiendo mejor que HP MPI,
que pasa de unos 10750 us para 2 procesos a 96925 us para 1024 procesos. Un efecto
observable para las ejecuciones de Intel MPI en ambas celdas es que el rendimiento con
512 procesos es mayor que con 256.
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Figura 5.33: Escalabilidad de la Colectiva Broadcast para Mensajes de 1 Byte
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Figura 5.34: Escalabilidad de la Colectiva Broadcast para Mensajes de 4 Kilobytes

Broadcast Scalability for 64 KB Messages
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Figura 5.35: Escalabilidad de la Colectiva Broadcast para Mensajes de 64 Kilobytes
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Figura 5.36: Escalabilidad de la Colectiva Broadcast para Mensajes de 8 Megabytes
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5.3. Configuraciones Hibridas

En esta seccién se analizard la mejor configuracién para ejecuciones hibridas, usando
los NAS Parallel Benchmarks Multi-Zone, con programaciéon hibrida MPI+OpenMP
[64]. Para ello, tomando como base un numero total de threads (16, 32, 64 o 128), se
han realizado pruebas para evaluar qué configuraciéon obtiene mas rendimiento, si una
consistente en usar unicamente procesos MPI hasta alcancar el total de threads, una
consistente en utilizar un tinico proceso MPI por nodo y 16 threads OpenMP por nodo,
0 una aproximacion intermedia.

En las gréaficas se muestran los resultados con 1, 2, 4, 8 y 16 threads por cada proceso
MPI, con HP MPI e Intel MPI. El niimero maximo de procesos MPI en LU-MZ es 16,
por eso no hay datos en las configuraciones que requieren mas procesos MPI. Ademads,
no se han podido realizar las ejecuciones de 32 procesos repartidos en 2 nodos con
HP-MPI debido a un error software.

Las figuras 5.37, 5.38 y 5.39 muestran los resultados para BT-MZ, LU-MZ y SP-MZ
con clase C. En ellas se ve una tendencia general en la que el mayor rendimiento se
obtiene usando tinicamente procesos MPI. La diferencia de rendimiento es especialmente
grande en SP-MZ. Existen excepciones, como LU-MZ con 16 y 32 procesos/threads en
total, en los que el mayor rendimiento se obtiene con 4 threads por cada proceso MPI.
Otra excepcién es BT-MZ con 128 procesos/threads en total, para el cual la mejor
combinacién es usar 2 threads por cada proceso MPI y 64 procesos MPI. No hay
diferencias entre HP MPI e Intel MPI en cuanto a configuraciones 6ptimas.

Los resultados alcanzados con la clase D se pueden consultar en las figuras 5.40,
5.41 y 5.42. En ellas se observa como la tendencia anterior se suaviza, hasta el punto de
que para 128 threads totales el rendimiento méaximo se obtiene usando 2 threads por
proceso MPI (en total 64 procesos MPI), tanto para BT-MZ como para SP-MZ. Llama
la atencion de los resultados de LU-MZ, ya que la tendencia se ha invertido totalmente,
y la mejor configuracion es la que usa un tnico proceso MPI por nodo y 16 threads
OpenMP por proceso MPI.

En este estudio se ha demostrado que la configuracién 6ptima es altamente depen-
diente del algoritmo de célculo y del tamafio del problema, y es congruente con estudios
anteriores [81]. Ademds, la tendencia a suavizar las diferencias e incluso a hacer que
el modelo hibrido rinda mejor que una aproximacién MPI pura esta justificada en un
estudio realizado sobre el Earth Simulator (el supercomputador méas potente del mundo
desde Junio de 2002 hasta Junio de 2004) [82], en donde se apunta que a medida que au-
menta el nimero de nodos las comunicaciones se vuelven més importantes, y por tanto
minimizarlas usando menos procesos MPI por nodo resulta en un mejor rendimiento.
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Figura 5.37: Rendimiento de Configuraciones Hibridas en BT con clase C
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Figura 5.38: Rendimiento de Configuraciones Hibridas en LU con clase C
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Figura 5.39: Rendimiento de Configuraciones Hibridas en SP con clase C
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BT-MZ Class D
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Figura 5.40: Rendimiento de Configuraciones Hibridas en BT con clase D
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Figura 5.41: Rendimiento de Configuraciones Hibridas en LU con clase D
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Figura 5.42: Rendimiento de Configuraciones Hibridas en SP con clase D
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5.4. Evaluaciéon de Lenguajes

En las préximas subsecciones se analizara la evaluacién comparativa realizada acerca
de los lenguajes UPC y Java. Dada la escasez de benchmarks implementadas con las 4
aproximaciones (UPC, Java, OpenMP y MPI), esta evaluacién se ha realizado usando
los kernels de los NAS Parallel Benchmarks. Se han evaluado por separado los resultados
de UPC y Java, y cada experimento esta sujeto a unas condiciones distintas, que seran
detalladas en la correspondiente secciéon. No obstante, los resultados obtenidos con
OpenMP y MPI se han obtenido con el compilador Intel 9.1 y HP MPI 2.2.5.1. El
nivel de optimizacién usado ha sido de -03 para los experimentos MPI y, por motivos
técnicos, —02 para los experimientos OpenMP.

5.4.1. Evaluacién de UPC

Para la evaluacién de UPC se han realizado experimentos que evaltian comparativa-
mente UPC con OpenMP y MPI. En el momento de la evaluacién no estaba disponible
el compilador UPC de HP, por lo que se ha utilizado la versién 2.6 del compilador
Berkeley UPC [83].

Se han realizado pruebas en memoria compartida, usando el nodo HP Integrity
Superdome, para poder ejecutar hasta 128 procesos, y en memoria distribuida, y se
han mostrado comparativamente los resultados obtenidos en las dos configuraciones.
Los tamanos empleados han sido B y C. El kernel FT no se ha evaluado debido a un
fallo en el runtime UPC para este benchmark.

Rendimiento de UPC en Memoria Compartida

Las figuras 5.43 y 5.44 muestran los resultados obtenidos con UPC, MPI y OpenMP
en el HP Integrity Superdome. La primera columna indica el nimero de millones de
operaciones por segundo, mientras que la segunda muestra la escalabilidad asociada.

Para la clase B, mostrada en la figura 5.43, se ve que el rendimiento de UPC es
inferior a MPI y OpenMP en CG y EP. En MG es superior a OpenMP, pero inferior
a MPI. Parte de la justificacién de estos resultados puede ser obtenida al analizar
el proceso de compilacion de UPC con el compilador de Berkeley. Dicho compilador
traduce el codigo UPC a codigo C con las llamadas a librerias y las directivas adecuadas.
Dicho cédigo C es entonces compilado. El lenguaje Fortran es un lenguaje fuertemente
tipado y con gran tradicién en HPC, gracias a lo cual el cédigo maquina resultante
es extremadamente eficiente. Sin embargo, el cédigo C es mas flexible y el compilador
puede no producir un resultado tan eficiente. Hay estudios que apuntan a que éste es
el motivo de esta diferencia [84]. Esto justificaria ademas el hecho de que UPC tenga
un rendimiento muy parejo al de OpenMP en el kernel IS, que obtiene el maximo
rendimiento en este benchmark.

Destaca también el hecho de que OpenMP obtenga en muchos casos peor rendimien-
to que MPI, ya que OpenMP tiene un acceso directo a la memoria, mientras que MPI
tiene que realizar copias a través de comunicaciones intranodo. Esto puede venir justi-
ficado por problemas de contencién en el acceso a memoria y por limitaciones debidas a
la coherencia caché propia de sistemas ccNUMA como el HP Integrity Superdome. En
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MPI estos problemas no existen ya que cada proceso tiene su conjunto de datos exclu-
sivo, intercambiandolos con paso de mensajes seglin sea necesario. Estos resultados son
coherentes con los obtenidos en otros sistemas ccNUMA [85], pero contrastan con otros
en sistemas semejantes [86]. En estos estudios se hacen diferentes pruebas en maquinas
distintas, por lo que los motivos pueden estar ligados a la arquitectura de la propia
maquina o al tipo de célculo realizado, asi como a la calidad de las optimizaciones
OpenMP y MPI y sus compiladores.

Los rendimientos relativos obtenidos con la clase C (mostrados en la figura 5.44) son
similares a los de la clase B, a pesar de variar los rendimientos absolutos. El hecho mas
destacable es el rendimiento de UPC para IS, que con la clase B obtenia un rendimiento
parejo con el de OpenMP. En este caso el rendimiento es muy inferior, aunque se
mantiene superior al de MPI, que en este benchmark necesita muchas comunicaciones
que penalizan su rendimiento cuando se usa un nimero elevado de procesos.

La escalabilidad observada con ambas clases es similar, teniendo en cuenta que la
degradacién de la aceleraciéon segiin se aumenta el nimero de procesos es menor en
la clase de mayor tamano, ya que con un tamano mayor la paralelizacién resulta mas
provechosa.
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Figura 5.43: Rendimiento de Kernels NPB UPC en memoria compartida (tamano B)
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Figura 5.44: Rendimiento de Kernels NPB UPC en memoria compartida (tamafio C)
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Rendimiento de UPC en un Escenario Hibrido

Para el andlisis del rendimiento de UPC en un escenario hibrido se han realizado
todas las ejecuciones posibles para un nimero dado de procesos, es decir, 1, 2, 4, 8
y 16 procesos por nodo. De entre los resultados obtenidos se ha escogido el de mayor
rendimiento, que suele implicar un mayor nimero de procesos por nodo para UPC que
para MPI, aunque no es una regla general. El motivo de esta diferencia es que UPC
aprovecha mejor una situacién de memoria compartida.

Las figuras 5.45 y 5.46 muestran los resultados alcanzados. El rendimiento de MPI
es muy superior a UPC para muchos procesos. Para un ntimero pequeiio de procesos
la diferencia es méas pequena, llegando incluso a rendir mejor UPC en CG con tamano
B para un ntmero de procesos inferior a 32. Estas diferencias de rendimiento pueden
ser achacables a la eficiencia del compilador de C, menos eficiente que el compilador
de Fortran, y al runtime de UPC, cuyas operaciones colectivas tienen una sobrecarga
significativa.

Comparando con los resultados de memoria compartida se observa que la diferencia
entre MPI y UPC se hace més grande, excepto en CG en donde se estrecha, y en EP,
en donde permanece casi constante. Es especialmente destacable el hecho de que en
IS, en donde UPC obtenia un rendimiento superior a MPI a partir de 32 procesos en
memoria compartida, la situacién se ha invertido y MPI rinde mejor.

Examinando la escalabilidad de MPI y UPC se ve que los datos son maés parejos
que los rendimientos brutos, estando ambas escalabilidades razonablemente igualadas,
excepto en el caso de CG para ambos tamanos, y MG para el tamano B, en donde MPI
es claramente superior.

Comparativa de Rendimiento de UPC en Memoria Compartida vs. Hibrida

El rendimiento obtenido por UPC en configuraciones de memoria compartida y
memoria distribuida se puede consultar en la figura 5.47. Dado que el rendimiento
mostrado para un escenario hibrido era el obtenido en la mejor de las combinaciones
de nimero de nodos y nimero de procesos por nodo, los resultados hasta 16 cores
coinciden, ya que la mejor combinacién para 16 procesos es ejecutar los 16 en el mismo
nodo. Para ejecuciones de méas de 16 procesos los resultados obtenidos en memoria
compartida obtienen mejor rendimiento, especialmente en IS y MG. Una excepcién es
el benchmark EP, en donde se obtiene mejor rendimiento en la configuracién hibrida.
Otro detalle importante es que el rendimiento en memoria compartida en CG se colapsa
a partir de 64 procesos, por lo que para 128 procesos el rendimiento de la ejecucién
hibrida es mayor.
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5.4.2. Evaluacion de Java

Para la evaluacién de Java se han utilizado NPB-MPJ [87] y las implementaciones
oficiales de los NPB en Java multithreading (NPB-JAV), OpenMP (NPB-OMP) y MPI
(NPB-MPI). Se ha utilizado el compilador y la maquina virtual JRockit 5.0 (R27.6) de
Oracle [88], por ser la inica maquina virtual J2SE 5.0 disponible para arquitectura IA64
(Itanium) en el momento de realizar las pruebas. El tener una maquina virtual J2SE 5.0
es un requisito para el correcto funcionamiento de la biblioteca de comunicaciones MPJ
Express 0.27 [89, 90] empleada para la evaluacién. El rendimiento de dicha méquina
virtual estd lejos de un rendimiento 6ptimo, por lo que se esperan resultados mejorables.
Las pruebas con MPJ Express se han efectuado con IPolB?. Las pruebas con memoria
compartida (NPB-JAV y NPB-OMP) se han efectuado hasta 8 cores.

La figura 5.48 muestra los resultados obtenidos con la clase A. En ella se ve que
el rendimiento de Java en la plataforma [A64 estd muy por debajo del rendimiento de
Java en la plataforma x86 observado en otros estudios [87]. Esto es debido a la maquina
virtual empleada, que carece de algunas de las virtudes de la maquina virtual de Sun
Microsystems para arquitectura x86.

Sin embargo, analizando la escalabilidad, la situacién es distinta. NPB-JAV muestra
la mejor escalabilidad en 3 benchmarks, y en el restante obtiene una escalabilidad
razonable. El benchmark EP no estd disponible en la version NPB-JAV. NPB-MPJ
tiene una escalabilidad limitada debido al uso de IPoIB, que tiene un rendimiento
mucho peor que el obtenido con el uso de un stack software Infiniband puro como
el usado en las ejecuciones MPI. Esto se comprueba al observar la escalabilidad del
benchmark EP, muy pareja a la obtenida en las versiones nativas.

Para la clase B (mostrada en la figura 5.49) la situacién en cuanto a los rendimientos
es similar. Sin embargo, al observar las escalabilidades se ve como la escalabilidad de
NPB-MPJ estéd pareja a la de la versién MPI en practicamente todos los benchmarks,
llegando incluso a tener una escalabilidad superior, excepto en IS. Esta observacién
confirma que la escalabilidad estd limitada por el uso de IPolIB, ya que al ser esta una
ejecucion mas pesada, la importancia de las comunicaciones disminuye, aumentando
de esta forma la escalabilidad. El comportamiento de NPB-JAV es, comparativamente,
inferior al obtenido en la clase A.

2IPoIB: IP over InfiniBand
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Figura 5.48: Rendimiento de Kernels NPB Java (tamano A)
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6 Principales Aportaciones y Conclusio-
nes

A continuacion se detallaran las principales aportaciones y las conclusiones de este
trabajo.

6.1. Principales Aportaciones

El Finis Terrae representa una valiosa herramienta para la comunidad cientifica.
Sus 142 nodos de computacién con 16 cores y 128 GB de memoria proporcionan una
capacidad de cédlculo y ratio de memoria por core de procesador (8 GB por core) muy
importante. Ademas su nodo HP Integrity Superdome, con 128 cores y 1 TB de memoria
lo sitda como uno de los supercomputadores con mas memoria compartida de Europa.
Estas caracteristicas posibilitan la ejecucion de simulaciones que no son posibles en
otras maquinas con una capacidad de calculo mayor, pero con una cantidad de memoria
por nodo inferior. Esta afirmaciéon queda respaldada por la reciente superacién de un
reto computacional en simulacién electromagnética con 500 millones de incégnitas, que
supone un récord mundial.

La complejidad de este supercomputador hace necesario un conocimiento empirico
para conocer su comportamiento ante diversas situaciones. Este trabajo aporta una ex-
tensa evaluacién del rendimiento del Finis Terrae, a través de diversos microbenchmarks
y kernels computacionales.

Se ha evaluado la importancia de la afinidad de procesos a las celdas hardware
adecuadas, de forma que se ha verificado y cuantificado la penalizacion de las comuni-
caciones a través de los buses de interconexién de celdas, tanto para el acceso a memoria
como para el acceso a la interfaz Infiniband. Esto lo ha hecho en numerosas situaciones,
por lo que ahora se conoce detalladamente el comportamiento con trafico bidireccional,
que ha resultado en un sorprendente recorte del ancho de banda y latencia esperados,
y las virtudes y carencias de las bibliotecas MPI instaladas.

Asi mismo, se ha medido el rendimiento de dos operaciones colectivas, a partir del
cual se puede inferir el rendimiento de las otras operaciones colectivas. En base a este
estudio se puede analizar la escalabilidad de una aplicacién, realizando un profiling de
sus comunicaciones y determinando de esta forma la influencia que tendrian segin el
numero de nodos, el tamano de los mensajes y el niimero de comunicaciones.

También se ha evaluado el rendimiento de diversas configuraciones hibridas, pro-
bando con todas las configuraciones posibles desde 128 procesos MPI en 8 nodos, hasta
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1 proceso MPI y 16 threads OpenMP en un tnico nodo, pasado por todos los puntos
intermedios. Los usuarios del Finis Terrae cuyas aplicaciones tengan patrones compu-
tacionales similares al de los benchmarks evaluados podran inferir una mejor configu-
racion para sus ejecuciones.

Por 1ltimo, ha sido medido el rendimiento obtenido por dos lenguajes que estan
adquiriendo importancia en el mundo de la supercomputacién: UPC y Java. UPC ha
sido evaluado con el compilador de Berkeley, y su rendimiento no suele alcanzar al de
aproximaciones OpenMP o MPI, principalmente por estar basado en C, con compila-
dores ligeramente menos eficientes que los de Fortran, y por la falta de optimizacién de
su runtime. Java, por su parte, tiene un rendimiento muy inferior al de otras aproxi-
maciones debido al pobre rendimiento de la inica maquina virtual J2SE 5.0 disponible
para Itanium, JRockit 5.0, y al uso de IPoIB, que tiene una sobrecarga importante
respecto a un stack software Infiniband puro. Sin embargo, su escalabilidad es buena,
igualando a la de las versiones nativas cuando el tamano del problema crece. Con la
evaluaciéon de ambos lenguajes se han apuntado direcciones de investigacién y mejora
de las soluciones software actuales.

6.2. Conclusiones

El Finis Terrae es una potente maquina capaz de llevar la investigacién en Europa
a un siguiente nivel. En los pocos meses que lleva en funcionamiento ya ha superado
numerosos restos computacionales, entre los que se encuentran varios récords mundiales.
A pesar de todo, el conocimiento preciso de las particularidades de la arquitectura y
bibliotecas paralelas del Finis Terrae posibilita la obtencién de un mayor rendimiento,
y una mayor eficiencia en su utilizacion.

Los analisis de rendimiento efectuados en este trabajo proporcionan una guia de
referencia para los investigadores que ejecuten grandes retos computacionales en el Fi-
nis Terrae. La aplicabilidad de los andlisis de configuraciones hibridas y de los diversos
lenguajes es inmediata para el trabajo diario de los investigadores que basan su trabajo
en este supercomputador. Sin embargo, los resultados desvelados acerca del posiciona-
miento de procesos en las celdas con interfaz Infiniband tienen una aplicacién limitada
para los trabajos diarios y la optimizacién del sistema de colas. Esto es debido prin-
cipalmente al hecho de que para acceder al sistema de ficheros SF'S no es necesario
especificar ningin parametro. Dado que el acceso a dicho sistema se hace a través de
la red Infiniband no es posible discriminar entre trabajos que usen la red Infiniband,
para posicionarlos en la celda con interfaz Infiniband, y trabajos que no la usen, para
posicionarlos en la celda sin red Infiniband. No obstante, en la ejecucién de los gran-
des retos computacionales en los que se reserva una gran cantidad de nodos para uso
exclusivo, la afinidad a celdas tiene una aplicacion sencilla e inmediata.

6.3. Trabajo Futuro

Este trabajo ha evaluado el sistema de comunicaciones en la peor situacién posi-
ble, es decir, cuando los datos a enviar no estdn en caché. Se plantea como trabajo
futuro la evaluacion del sistema de comunicaciones en una situacién mas habitual, con
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los datos cacheados. Asi mismo se propone una evaluacién del rendimiento de diversas
aplicaciones, GROMACS, AMBER, LAMMPS, GAMESS y NAMD entre otras, utili-
zadas comtinmente en el CESGA. También se propone una evaluacién de la influencia
de distintos parametros software y de afinidad en distintos benchmarks estandar, como
los HPCC o los NPB, y en las aplicaciones evaluadas, asi como experimentos con el
scheduling de OpenMP.
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