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Vorwort

Die Ausbildung im Wissenschaftlichen Rechnen ist nebemBéegitstellung von Supercomputer-Leistung
und der Durchfuihrung eigener Forschung eine der Haupthefgdes John von Neumann-Instituts fir
Computing (NIC) und hiermit des JSC als wesentlicher SaaeNIC. Um den akademischen Nach-
wuchs mit verschiedenen Aspekten des Wissenschatftlickehriens vertraut zu machen, fihrte das JSC
in diesem Jahr zum achten Mal wahrend der Sommersemeiprén Gaststudentenprogramm durch.
Entsprechend dem facheribergreifenden Charakter deengidsaftlichen Rechnens waren Studenten
der Natur- und Ingenieurwissenschaften, der Mathematikloformatik angesprochen. Die Bewerber
mussten das Vordiplom abgelegt haben und von einem Profesgriohlen sein. Die zehn vom NIC aus-
gewahlten Teilnehmer kamen fiir zehn Wochen, vom 6. AugasthiOktober 2007, ins Forschungszen-
trum. Zusétzlich nahm dieses Jahr ein Praktikant der FilBh &m Gaststudentenprogramm teil. Alle
Gaststudenten beteiligten sich hier an den ForschungsEntwicklungsarbeiten des JSC und der NIC
Forschergruppe Computergestiitzte Biologie und Biophy&i wurden jeweils einem oder zwei Wis-
senschaftlern zugeordnet, die mitihnen zusammen eineaheftgstlegten und sie bei der Durchfiihrung
anleiteten.

Die Gaststudenten und ihre Betreuer waren:

Eduardo Aguilar Moreno Bernd Korfgen
Sebastian Birk Bernhard Steffen
Andreas Bratz Armin Seyfried
Stephanie Friedhoff Matthias Bolten
Stefanie Hittmeyer Thomas Neuhaus, NIC
Thomas Kaczmarek Paul Gibbon

Michael Knobloch Michael Hennecke, IBM
Michael Pippig Matthias Bolten, Godehard Sutmann
Alexander Ruttgers Holger Dachsel
Andreas Uhe Thomas Miiller
Alexander Weuster Godehard Sutmann

Zu Beginn ihres Aufenthalts erhielten die Gaststudentaa eiertdgige Einfihrung in die Programmie-
rung und Nutzung der Parallelrechner im JSC. Um den Erfgjsaustausch untereinander zu férdern,
prasentierten die Gaststudenten am Ende ihres Aufenthedté\ufgabenstellung und die erreichten Er-
gebnisse. Sie verfassten zudem Beitrdge mit den Ergebriissdiesen Internen Bericht des JSC. Wir
danken den Teilnehmern fir ihre engagierte Mitarbeit -is8fich haben sie geholfen, einige aktuelle
Forschungsarbeiten weiterzubringen - und den Betreuggrtatkraftige Unterstitzung dabei geleistet
haben, insbesondere Marc-André Hermanns, Bernd Mohr unid Bath, die den Einfilhrungskurs ge-
halten haben. Ebenso danken wir allen, die im JSC und deraiemg des Forschungszentrums bei
Organisation und Durchfihrung des diesjahrigen Gaststadprogramms mitgewirkt haben. Beson-
ders hervorzuheben ist die finanzielle Unterstiitzung ddechVerein der Freunde und Forderer des FZJ
und die Firma IBM. Es ist beabsichtigt, das erfolgreichegPamm kiinftig fortzusetzen, schlie3lich ist
die Forderung des wissenschaftlichen Nachwuchses demhemgszentrum ein besonderes Anliegen.
Weitere Informationen Uber das Gaststudentenprogrameh,dia Ankiindigung fiir das kommende Jahr,
findet man unter http://www.fz-juelich.de/jsc/gaststuide.

Julich, November 2007 Matthias Bolten
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Entwicklung eines Software-Interfaces zwischen dem FEAWeP
LS-DYNA und dem JSC-eigenen Postprocessing-Tool RAPS

Eduardo Aguilar Moreno

Technische Universitat Miinchen
Fakultat fur Informatik
Lehrstuhl fur Wissenschaftliches Rechnen

E-mail: eduardo.aguilarmoreno@mytum.de

Zusammenfassung:

LS-DYNA, ein kommerzielles Finite-Elemente-Analyse Piangmpaket, wird vom Julich
Supercomputing Centre (JSC) fiir die Nutzer im Forschungez@ Jilich auf dem Supercom-
puter Jump zur Verfligung gestellt. Im Rahmen des Gaststeigrogramms des NIC wurde
eine neue Schnittstelle zwischen LS-DYNA und dem JSC-eigdtostprocessing-Tool RAPS
entwickelt. Diese Schnittstelle erlaubt die Konvertiggusinarer Daten, die auf unterschiedli-
chen Rechnerarchitekturen erzeugt wurden.

Einleitung

Postprozessoren fir Finite-Elemente-Analysen sind ingektieinen kommerzielle Pakete, wie z.B. die
von LSTC entwickelten LS-POST und LS-PREPOST. RAPS hat ige@satz zu kommerziellen Post-
prozessoren den grof3en Vorteil, dal3 der Quelltext modifimied RAPS an die Anforderungen der Be-
nutzer angepasst werden kann. In diesem Bericht wird eitw@é-Interface vorgestellt, mit dem RAPS
auch als ein Postprocessing-Tool zu LS-DYNA benutzt wetdem. Um ein besseres Verstandnis des
Problems zu erméglichen, wird im folgenden eine kleine H&infing in die Finite-Elemente-Analyse
gegeben.

Finite-Elemente-Analyse (FEA)

Die Finite-Elemente-Analyse ist eine auf deinite-Elemente-Methode (FEM)asierende Computer-
simulationstechnik. Die FEM wurde von R. Courant 1943 eckeidt [1], der die Ritz-Methode [2]
der Numerischen Mathematik im Zusammenhang mit einer ¥ansformulierung benutzte, um N&-
herungslosungen von Systemen bei Vibration zu berechnierreBultierende FEM ist ein numerisches
Verfahren zur ndherungsweisen Lésung, insbesondert¢isadligr, partieller Differentialgleichungen mit
Randbedingungen. Das Berechnungsgebiet wird dabei irgedfiee Zahl kleiner, aber endlich (finit) vie-
ler Elemente unterteilt. Auf diesen Elementen werden Aafsaktionen definiert, aus denen sich Uber
die partielle Differentialgleichung und die Randbedingen ein gro3es Gleichungssystem ergibt. Die
Ldsung dieses Gleichungssystems liefert die gesuchtezbBigse.

Ein klassisches Einsatzgebiet der FEM ist die Berechnungsdannungen, Verschiebungen und Ver-
zerrungen mechanischer Objekte und Systeme. AuRRerdendigifeEA haufig benutzt bei der Analyse
anderer Problemen, wie z.B. Warmeleitung, Fluiddynamiét Erektromagnetismus.



Im Allgemeinen besteht eine Finite-Elemente-Analyse aashasen, namlich:

e Preprocessing

In dieser Phase mul3 ein geometrisches Finite-ElementeiWoah dem Objekt oder System er-
stellt werden. Die geometrische Darstellung des Modellsl wbrmalerweise mit der Hilfe von

CAD-Software in ein, zwei, oder drei Dimensionen durchgeflEin Vernetzungsprozess folgt,
um das Modell in kleine Elemente (s. Abbildung 1(a)) zu ueiten. Die Vernetzung (s. Ab-

bildung 1(b)) besteht aus einer geometrischen Anordnumgkumoten und Elementen. Knoten
stellen Punkte dar, an dennen bestimmte Charakteristiden Bigenschaften, z.B. Verschiebun-
gen, berechnet werden. Elementen werden durch eine getwigséil von Knoten definiert und sie
beschreiben die lokalisierten Masse-/Steifigkeitseigeaiten des Modells. Fur Identifizierungs-
zwecke sind Knoten und Elementen in der Regel nummeriert.

iD-Elemente  2D-Elemente 3D-Elemente

TAOASE
~ A0 A s A

(a) Balken-, Schale-, Solid-Elemente (b) FE-Vernetzung

Abbildung 1: Diskretisierung eines Modells durch FiniteEkente

e FEM-Berechnung (Solver)
Zuséatzliche Eigenschaften, u.a. die auf das Objekt wirkelidifte, die Materialeigenschaften
sowie die physikalischen Randbedingungen werden in diekase beriicksichtigt, um ein Glei-
chungssystem zu erzeugen, das von einem sogenannten Bjlgedost wird. Die Ergebnisse
stellen die Effekte, in der Strukturmechanik z.B. die Vlaisbungen, Spannungen und Verzer-
rungen unter Lasten wie Kraften, Druck oder Gravitatiorf, @as Modell dar. Abhéngig von
der Komplexitat des Problems kénnen diese Berechnung aafmrenormalen Arbeitsplatzrech-
ner (Workstation) durchgefuhrt werden oder es wird ein Sgaputer, wie z.BJump (Jilich
Multi Processor)[4], bendtigt.

e Postprocessing
Die bei der FEM-Berechnung komplexer Probleme erzeugtefRegr Datenmengen mussen inter-
pretiert und ausgewertet werden. Daflr werden normaleeveisualisierungstools benutzt, die
eine graphische Darstellung der Ergebnisse liefern undtaéamtieferes Verstandnis der Prozesse
ermdglichen.

LS-DYNA

In den 70er Jahren wurde LS-DYNA urspriinglich als DYNA3D wiwhn Hallquist entwickelt, der
damals im Lawrence Livermore National Laboratory (LLNLpeitete. 1987 verlie? Hallquist LLNL
und grindet Livermore Software Technology CorporationTIC$ Seitdem wird LS-DYNA von LSTC
weiterentwickelt und ist eine viel genutzte Software gedeor, die zahlreiche Anwendungsgebiete ge-
funden hat, besonders in Crash-Test-Simulationen, Btridktur-Wechselwirkung, Simulationen von
Fertigungsverfahren und anderen hochdynamischen Prstaéumgen.
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LS-DYNA gehort zur Familie der FEM-Ldser, d.h. LS-DYNA beht aus einer einzigen, ausfuhrbaren

Datei und besitzt keine graphische BenutzeroberflacheselBidarakteristik macht LS-DYNA besonders

geeignet fir eine parallele Ausfiihrung des Programms. Bjelihisse der Berechnungen sind in bindren
Datenbanken gespeichert. Im folgenden wird eine kleinéliBming in die bindren Datenbanken von LS-

DYNA gegeben.

Binare LS-DYNA-Ausgabedateien

LS-DYNA erzeugt drei unterschiedliche Klassen von binddatenbanken, die sogenanntgtate Data-
base Time History Databasend Interface Force Databas]. Die Datenbanken werden als adressier-
bare binare Dateien mit fixierter LAnge geschrieben. Did3@&mder Dateien h&ngt von der Komplexitat
des FE-Modells ab, sie ist aber immer ein Vielfache von 51@i@@rwortern. Die Lange der Speicher-
worter ist 4 Byte imSingle Precision Modend 8 Byte imDouble Precision Modeon LS-DYNA. Im
Allgemeinen ist es nicht sinnvoll, die Datenbank in einarzegen Datei zu speichern, daher werden
die Daten auf einer Familie von Dateien verteilt. Dies isfréich bei der Bearbeitung (z.B. Kopieren,
Speichern) der Daten.

Im folgenden wird die Struktur der Zustandsdatenbank ¢Idattabase) beschrieben. Fir die Implemen-
tierung der Schnittstelle wurde momentan nur diese Datdnbaricksichtigt, da sie die wichtigsten
Daten enthélt, die fur die Visualisierung einer FEM-Sintigla bendtigt werden.

State Database

Die Zustandsdatenbank wird von LS-DYNA a8plot bezeichnet, au3erdem gibt es noch zwei andere
Datenbanken dieser Art, namlid3drfl oderDynamic Relaxation Fil§6], die Information tber den Zu-
stand am Ende des DR-ProzeBygiiamic Relaxation Procesenthalt undi3part die Ausgabedaten tber
bestimmte Komponenten des Modells beinhaltet. Die Zus@aténbank besteht aus drei Abteilungen
(s. Abbildung 2). Die erste Abteilung enthalt 64 Kontroligy, die Informationen Gber den Inhalt der
Datenbank liefern. Die zweite Abteilung schlief3t die Imi@tion der FE-Modellierung, namlich die Ko-
ordinaten und Nummerierung der Knoten, sowie die Konne#tider Elemente ein. Der dritte Abschnitt
umfasst die Ergebnisse flr alle Zeitschritte. Die Ausgalrgefden Zeitschritt enthalt globale Variablen
wie die totalen Energien und Momente, sowie die MateriatlenKomponenten des Modells, Knoten-
Daten (Verschiebungen, Geschwindigkeiten, Beschlemgign und Temperaturen) und Element-Daten
(Spannungen und Verzerrungen).

K- Name des Mudell;\
d3plot (010110...) * Knotenanzahl
« Dimensionen
« Kontroliflaggen
64 Speicherwérter &. _/
s ™
w « Koordinaten
Geometrische Information « Konnektivitaten
J * Nummerierung
. /
Analyseergebnisse e Verschisbungen N
« Geschwindigkeiten
7 « Beschleunigungen
« Temperaturen
N J

Abbildung 2: Struktur der d3plot-Datei



RAPS

RAPS ist ein interaktiver graphischer Finite-Element{pramzessor mit Schwerpunkt auf der Darstellung
der Rechenergebnisse [7]. RAPS wurde im Forschungszediilioh urspringlich als ein Postprocessing-
Tool zu den FEM-Paketen ASKA und PERMAS entwickelt. Die Atektur der Software wird in der
Abbildung 3 gezeigt. RAPS besteht aus den Postprocessingfen sowie aus einer Visualisierungs-
schnittstelle, die unabhéangig sind, d.h. der QuelltextRlEstprocessing-Routinen kann modifiziert wer-
den, ohne die Visualisierungsschnittstelle zu beeinflusBas Visualisierungsinterface ist nicht nur an
ein X-Window-Modul gekoppelt sondern auch an ein VR-Mo\ttual Reality Module) Die VR-
Version von RAPS wird auf einem Stereoprojektionssys{étnlobench)[8] des JSC eingesetzt. Ein
Interface zwischen RAPS und LS-DYNA bietet dem Benutzediiglichkeit, eine méchtige Software
zur FEM-Analyse zusammen mit einer dreidimensionaleressiopischen Visualisierung zu nutzen.

RAPS

Postprocessing
Eingabedateien
(ASCII, Binar)
Visualisierungsinterface

VR-Modul Holobench X-Window-Modul

[ Tracking ] [ Benutzerinterface}

Abbildung 3: RAPS-Architektur

RAPS-Eingabedateien

Als Eingabe benutzt RAPS verschiedene binare sowie AS@teen. Fur die Entwicklung der Schnitt-
stelle wurden momentan nur jene Dateien verwendet, dieediengtrische Information des FE-Modells
enthalten, d.h. mit diesen Daten wird eine graphische Biéwag der Simulation ermdglicht.

e Npco
Diese Datei wird im binaren Format geschrieben und entliglNdmmerierung sowie die Koordi-
naten aller Knoten. Abbildung 4 zeigt im ASCII-Format dieuBtur dieser Datei. Der Dateikopf
umfasst u.a. einen Marker (-1111) sowie die Anzahl von Dsgelten und die Dateityp (NPCO).
Fur einen dreidimensionalen Testfall werden z.B. nur 3 Bspalten geschrieben. Das Dateiende
wird durch einen Marker (-9999) sowie die Marke FIN definiert

e elemente

Diese Datei wird im ASCII-Format geschrieben und enth@tidbnnektivitdten der Elemente (s.
Abbildung 5). Der Dateikopf umfasst u.a. einen Marker (838 en Name des Modells (AIRBAG

AND STRUCTURE), und den Dateityp (LSS). Abhangig von dendggchaften der Elemente,
wird die Information in Elementgruppen angeordnet. Jedsrehtgruppe wird durch einen zu-
geordneten Dateikopf definiert, der den Elementtyp (QUADRKG Anzahl der Elemente (400),

die Anzahl der Knoten pro Element (4), und die NummerieruegElemente in der Gruppe (1)
enthélt. Die Daten bestehen aus der Nummerierung der Eterménder entsprechenden Konnek-
tivitat jedes Elements.



e usr
Die Verschiebungen der Knoten werden flr jeden Zeitscfirdstfall) in binarem Format gespei-
chert. Abbildung 6 zeigt im ASCII-Format die Struktur die§atei. Der Dateikopf enthalt einen
Marker (-1111), die Anzahl von Datenspalten, den DateityBR) und den Lastfall (1). Das Da-
teiende wird nach dem letzten Lastfall geschrieben und duoth einen Marker (-9999) und die
Marke FIN bezeichnet.

Dateikopf ~ { 1111 NPCO 1 3 1 1

3722 2.2500E+00 2.5000E+00 -1.2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3723 2.2068E+00 2.9390E+00 -1.2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3724 20787E+00 3.3510E+00 -1.2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3725 1.8708E+00 3.7500E+00 -1.2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3726 15910E+00 4.0910E+00 -1.2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3727 1.2500E+00 2.3708E+00 -1.2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3728 86104E-01 4.5787E+00 -12500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3729 4.3395E-01 4.70BSE+00 -12500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3730 0.0000E+00 4.7500E+00 -1.2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
Daten 3731 -4.3895E-01 4.7068E+00 -1 2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3732 -86104E-01 45787E+00 -12500E+01 D.0000E+00 0.0000E+00
3733 _1.2500E+00 4.3708E+00 -12500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3734 ~15910E+00 4.0910E+00 -1 2500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3735 -1.8708E+00 3.7500E+00 -12500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3736 -2.0787E+00 3.3610E+00 -12500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3737 -2.2068E+00 2 9290E+00 -12500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
3738 -2.2500E+00 2 5000E+00 -12500E+01 0.0000E+00 0.0000E+00

7501 -12780E+01 00000E+00 -13780E+01 0.0000E+00 0 0000E+00
_ 7502 -1.2780E+01 00000E+00 13780E+01 0.0000E+00 0.0000E+00
Dateiende  { gggg FIN 0 0 0 0

Abbildung 4: npco-Datei

Dateikopf { LS5 1 AIRBAG AND STRUCTURE -3334

Elementgruppe { QuAD4 1400 4
6993 7547 7500 7148 7549

Daten 7002 7517 7518 7157 7156

Elementgruppe { Quap4 4 1 4
7393 7589 7590 7591 7597

Abbildung 5: elemente-Datei

LS-DYNA-RAPS-Konverter
Abbildung 7 zeigt das FluRdiagramm der Konvertierung deéatsn Ausgabedateien von LS-DYNA in

ASCII und bindren Eingabedateien fir RAPS. Bei der Prograarung der Schnittstelle mussten einige
technische Schwierigkeiten Uberwunden werden, die niggrid beschrieben werden:
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Dateikopf
{Lastfall 1)

Daten

Dateikopf
(Lastfall 62)

Daten

Dateiende {

SN
3722
3723
3724
3725
3728

-1
3722
3723
3724
37325
3726

7588
7589
7580
7591
7592
-9999

Usk
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

UsSk
-1.8665E-004
-2.0228E-004
-2.1546E-004
-2.2566E-004
-2.3252E-004

0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

FiN

1
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

1
23670E-003
2.3556E-003
2.3403E-003
23251E-003
23079E-003

0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

]

3
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

3
-1.1444E-005
-1.2398E-005
-1.3351E-005
-1.4305E-005
-1.5259E-005

0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

]

Abbildung 6: usr-Datei

(ABCI)

Eingabedatei

LS-DYNA

1
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

1
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

]

d3plot
o11..0)

d3plot01
011,10

d3plotx
011..0)

Konverter

i

i

Fnpco
011...0)

Tusr
{011..0)

* elemente
Haciy

¥ 5igs
0110

!

RAPS

FWindow/Haolobench

Abbildung 7: Konvertierungsprozess

1
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

62
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000
0.0000E+000

]



Endianness

LS-DYNA wird vom JSC fir die Nutzer im Forschungszentrumichilauf dem Supercomputer Jump
zur Verflgung gestellt. Dieser Supercomputer ist ein IBMy&ta p690+ Cluster, der eine Big-Endian-
Architektur (s. Abbildung 8(b)) hat. RAPS ist nicht nur awd Jump sondern auch auf den Linux-PCs
des JSC installiert, die im Gegensatz dazu eine Little-&mdirchitektur (s. Abbildung 8(a)) haben. Dies
stellt ein Problem dar, da damit keine Portabilitat von @néDateien zwischen beiden Architekturen
gegeben ist. Der Konverter muf? in der Lage sein, eine dZptéi unabhangig von ihrer Endianness in
RAPS-Datensatze zu konvertieren.

A9FBFFFF FFFFFBA9
(a) Little Endian (b) Big Endian

Abbildung 8: Endianness eines 4 Byte-Wortes

Genauigkeit

LS-DYNA erlaubt abhangig von der benétigten Rechengekaitidgderechnungen insingle Precision
Modeund Double Precision Modelurchzufihren. Entsprechend werden die Ergebnisse in 8igiotd
Dateien in 4 oder 8 Byte-Wdrtern abgespeichert. Andersrseirde RAPS mit einer fixierten Wortlange
von 4 Bytes implementiert. Der Konverter kann beide Arten Bateien einlesen und eine entsprechende
Konvertierung zum 4 Byte-Format durchftihren. Der dabeeameidliche Verlust in der Genauigkeit ist
fur die Visualisierung ohne Bedeutung.

Fortran Record Header

Ein weiteres Problem war der sogenanfteran Record HeadelRAPS wurde in Fortran programmiert,
wahrend der Konverter in C implementiert wurde. In Fortragrden bindre Daten mit ein@&ecord
Struktur inkl. des sogenanntdRecord Headergeschrieben. In C dagegen, werden Bindr-Daten ohne
Record-Struktur geschrieben. Die Abbildungen 9(a) und) 2¢igen 8 Byte in hexadezimalem Format
(Little-Endian-Architektur).

A9FBFFFF 4E50434F 80000000 A9FBFFFF 4E50434F 80000000

(a) Binare Ausgabe in C (b) Binare Ausgabe in Fortran

Abbildung 9: Fortran Record Header

Ergebnisse der Implementierung

Fur Testzwecke wurde ein einfaches Problem ausgewéhltwaddie airbag.deploy.k-Datei [9], um die
Funktionalitdt des Konverters zu testen. In diesem Bdisyiiel ein Airbag unter einem steifen Zylin-
der innerhalb von 0.03 Sekunden vollstandig aufgeblasenZplinder wird wegen der Expansion des
Airbags in die Luft geworfen. Das FE-Modell besteht aus 3%@Balen-Elementen. Als Ausgabedaten
liefert LS-DYNA 63 d3plot-Dateien die insgesamt mit dem Kerter in die folgende Dateien umgewan-
delt wurden:d3plot.npco d3plot.elementbzw. d3plot.usrt

Die Simulation des Problems wurde erst mit LS-POST visigatisso dal? sie spater mit der Ausgabe
von RAPS verglichen werden konnte. Nach der Konvertierusigrhteien konnte die Simulation auch
in RAPS erfolgreich visualisiert werden. Abbildung zeigihdZustand der Simulation nach 0.0094992
Sekunden mit hilfe von RAPS.



Andere Testfalle mit anderen Elementkonfigurationen wiirdé dem Konverter ebenfalls getestet, z.B.
die control_energy.bar-impact.k-Datei [9]. In diesemtidkskollidiert eine Kupfer-Stange bei hoher
Geschwindigkeit mit einer Wand. Das FE-Modell besteht alisl9exaeder-Elementen.

Schlief3lich wurde eine Simulation der Stabilitat eines Baiks wahrend eines Erdbebens als Testfall
benutzt. Das FE-Modell in diesem Fall besteht aus Solidrelgen sowie Balkenelementen. Der Kon-
verter konnte erfolgreich die Eingabedateien fir RAPS rieisel Konfiguration von Finiten Elementen

erzeugen.
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SchluRwort und Ausblick

Ein funktionelles Interface zwischen LS-DYNA und RAPS weiithplementiert, das aber wegen der be-
grenzten Zeit des Gaststudentenprogramms unvollstaneiigt.oDas Interface wurde mit einigen Test-
fallen erfolgreich getestet. Volumen-Elemente mit 8 Knatewie Schalen-Elemente mit 4 Knoten und
Balkenelemente mit 2 Knoten wurden erfolgreich getestaes Berhalten des Konverters beim gleich-
zeitigen Auftreten aller Elementtypen muss noch untertsweinden.

Diese Arbeit legt die Grundlagen fur ein vollstandiges fifaee zwischen LS-DYNA und RAPS. Obwohl
das Interface schon genutzt werden kann, ist weitere Aebfeitderlich, um alle Méglichkeiten von LS-
DYNA und RAPS ausnutzen zu kénnen.
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Test paralleler mehrdimensionaler FFT-Software
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Zusammenfassung: Im vorliegenden Artikel wird das Laufzeitverhalten drei€iFT-
Bibliotheken auf dem Jiilicher JUMP-Cluster untersuchtanst wird ein kurzer Uberblick
Uber Symmetrien der FFT gegeben, die sich zur Speicher- eatidRzeitersparnis ausnutzen
lassen. Weiterhin werden die drei verwendeten FFT-Bildikén vorgestellt und das entwickel-
te Programm, welches als einheitliches Interface fur digibdiotheken dient. AbschlieRend
werden Ergebnisse prasentiert, welche das Cacheverfalflarsammenhang mit der Laufzeit
bringen, und das Transponieren wird naher untersucht.

Einleitung

Fouriertransformationen bilden in vielen Anwendungereeiwesentlichen Bestandteil. So ist z.B. das
Ldsen partieller Differentialgleichungen Gber den Wegmuriertransformation mdglich, da das Diffe-
renzieren bei bekannten Fourierkoeffizienten einer elr@adVultiplikation der Koeffizienten entspricht.
An dieser Stelle finden FFTs Anwendung, da sie das Berecherefadirierkoeffizienten i (N log N)
bewerkstelligen.

FFT - Die Fast Fourier Transformation

Seienz,,,n € {0,1,..., N — 1} die Werte einer periodischen Funktion an aquidistantetzSllen mit
zo = zn. Dann bestimmt die FFT die Fourierkoeffizienten

N-1
~ —orikn
Fp = 2 Tpe 2miy
n=0

Die ursprunglichen Stitzstellen lassen sich damit als

darstellen. Einel-dimensionale FFT bestimmt die Koeffizientép x,. ... x, wie folgt:

-----

271
Ws = €eNs

Ni—1Na—1  Ny—1

—kini1, —kon —kgng
Z Z Z Tnyng,.ngWy Wy 2"'wd

n1:O n2=O TLdZO

Tky ko, kg



Wie man durch

Nl—l chl Nc+1*1 Ndfl

- N —kgng —kcr1net1 —ken —kiny
Lk ka,...kqg = E , tr E , E T § , Lny,na,...,ngWq ceWett We "Wy
ne=0

n1=0 ne41=0 ng=0

erkennt, kann man einé-dimensionale FFT auch durdld — c)-dimensionale FFTs erhalten, deren
Ergebnisse als Eingabedaten fir eindimensionale FFT verwendet werden. Aul3erdem kann die Rei-
henfolge der Summation beliebig variiert werden, da

Ni—1N3—1
~ o —kiny, ,—kana
Lkiky = § § TnynaWi Wo
n1=0 ny=0
No—1N1—1

_ —kiny —kong
= E E Tny,naWy Wo

n2=0 n1=0
Symmetrien

Die folgenden wichtigen Symmetrien kénnen ausgenutzt &rerdm Rechenzeit und Speicherplatz ein-
zusparen:

¢ Sind allex,, reell, so sind diex,, hermitesch und umgekehrt. D.h.

(Vnz, €R) & (Yn T, = Tn_n)

e Sind allex,, reell und Stitzstellen einer geraden Funktion, so sindidibermitesch mit gerader
Symmetrie und umgekehrt. D.h.

(Vnax, ERAzp=2n_pn) < (VnZ, €ERA(Z) =TN-n))

e Sind allex,, reell mit ungerader Symmetrie, so sind digrein imaginér mit ungerader Symmetrie
und umgekehrt. D.h.

(Ynzxp, € RAxy = —2N_p) < (VnREZ,) =0AT, = —TN_p)

Diese Symmetrien kdnnen ebenso in héheren Dimensioneruft So kann z.B. in Richtung der ersten
Dimension eine gerade und in Richtung der zweiten Dimensiag ungerade Symmetrie vorliegen.
Fuhrt man nun zunachst eine eindimensionale FFT in eineDufeensionen durch, so kann man deren
Symmetrie wie erwahnt ausnutzen. Die urspringliche Symender anderen Dimension geht dabei
zwar nicht verloren, aber diese auszunutzen kann unterdsmbsn recht schwierig werden. Redundanz
in den Datensatzen liegt zwar noch immer vor, aber die Anardrder redundanten Daten im Speicher
kann so verteilt sein, dass es sich nicht lohnt, dies auszenuEs kommt also auf den Einzelfall der
Anwendung an, ob man nach dem Anwenden der ersten FFT notérev8lymmetrien betrachtet.

Die verwendeten FFT-Bibliotheken

Fur die Tests standen 3 FFT-Bibliotheken zur VerfiigungsBieist gemeinsam, dass sie in einer seriellen
Version vorlagen. Im Folgenden werden die verwendeteri@fi#ken erlautert. Besonderes Augenmerk
gilt dabei den Datenstrukturen, die die jeweilige Bibligtherwartet, und der Behandlung von Spezial-
fallen, wie reeller oder symmetrischer Daten.
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Die FFTW

Die FFTW (Fastest Fourier Transform in the West) ist eing siefifassende C-Bibliothek, welche man
unter [1] finden kann. Eine Besonderheit der FFTW ist ihr nigels Planning-Interface. Bevor eine FFT
durchgefuihrt werden kann, muss ein Plan z.B. ddftvh plan_many_dft(...) erstellt werden,
der unter anderem die Daten

e Eingabe-Array,

Ausgabe-Array,

Dimensionen des Arrays,

Anzahl der Transformationen und

Intensitat der Tests

enthalt. Dabei kdnnen Eingabe- und Ausgabe-Array Ubdmgingen, was die FFTW veranlasst, eine
In-Place-Transformation durchzufiihren. Mit der Anzahl @ensformationen kann man angeben, dass
mehrere gleichartige FFTs auf im Speicher verteilte Datgreavendet werden sollen. So kann man z.B.
mit nur einem erstellten Plan auf jede Zeile einer MatrixeelfF T anwenden. Die Intensitat der Tests
bestimmt, wie intensiv nach einem optimalen Plan fur diecdeufihrende FFT gesucht werden soll.
So kann man mittels des Flag&TW_ESTIMATENngeben, dass ein Plan ohne lange Tests ausgewahlt
werden soll. Mitdem FlagFTW_MEASUR#tingegen, werden umfangreichere Zeitmessungen und Test-
Transformationen durchgefiihrt. Dies resultiert nattirlic einer langeren Planungszeit, die man sich
bei der Durchflhrung der eigentlichen FFT zu gewinnen wiihdgeim Planen der FFT versucht die
FFTW eine Operationsreihenfolge, einen Algorithmus ume &lockung der Daten so zu wahlen, dass
die Ausfliihrungszeit des erstellten Plans minimal ist. Dasfédhren eines angelegten Plans erfolgt mit
einem Aufruf vonfftw_execute(...)

Die FFTW erwartet als Datenformat ein gemischtes Arraygmgdedes Element von der Form

typedef struct {
double re;
double im;

} fftw_complex;

ist. Veranschaulicht wird dies in Abbildung 1. Méchte mandggen eine Transformation mit reellen
Eingangsdaten durchfuhren, so erwartet die FFTW ein Artesydauble -Werten. Eine solche FFT
kann man unter anderem Uber das real2complex-Inteffageplan_many_dft r2c(...) pla-
nen. Wie bereits in der Einleitung gesehen, erhélt man beF&& einer reellwertigen, geraden oder
ungeraden Funktion reelle oder rein imagindre Ausgabed@t®se kénnen also atdouble -Array
gespeichert werden. Fur diese Aufgaben ist ffl@s plan_many_dft_r2r(...) -Interface der
FFTW zustandig.

FFT-Routinen von Stefan Goedecker

Bei den FFT-Routinen von Stefan Goedecker handelt es siclranman 77 und Fortran 90 Subrou-
tinen, die man auf der Webseite [3] finden kann. Als einzigediei Bibliotheken unterstitzen diese
ausschliel3lich komplexe Daten. Zur Verfligung standend@utimen fir 2-, 3- und 4-dimensionale FFTs.
Der erste Schritt war also das Erganzen einer eindimensiorfeFT. Als Grundlage dafir wurde die
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Abbildung 1: Datenformat der FFTW flr ein Array der Grdfe 3

2-dimensionale Subroutine verwendet und derartig angép#ass man ein eindimensionales Feld trans-
formieren kann. Eine entscheidende Einschrankung derofiek ist die Beschrankung auf Problem-
gréRen der FornlV = 3%4°5¢6°8/ mit a, b, ¢, d, e, f € Ny so dasg < N < 1024

Die FFT-Routinen von Stefan Goedecker erwarten ebensoiwierI'W ein gemischtes Array mit Real-
und Imaginarteilen. Eine Besonderheit ist aber ein Wogkamas nach dem Datenarray folgen und die
gleiche GrolRe wie das Datenarray aufweisen muss. Wie inlddoig 2 veranschaulicht wird, ist es
erforderlich die Daten anders zu speichern, wenn man eien@nsionale FFT durchfiihren will, als
wenn mehrere eindimensionale angewendet werden sollétel$/ines Ubergabeparameters muss man
nach der erfolgten FFT priifen, ob sich die Ausgabedaten imgdiefeld oder im Workarray befinden.

Abbildung 2: Datenformat der FFT-Routinen von Stefan Gokdefiir ein Array
der GréRRe3 x 3 auf das 3 eindimensionale FFTs angewendet werden solfds(i
bzw. eine dreidimensionale FFT angewendet werden sohtsec

FFT-Routinen von Steve Kifowit

Die dritte und letzte FFT-Bibliothek von Steve Kifowit bekt ebenfalls aus einer Ansammlung von
Fortran 90 Subroutinen. Zu finden sind diese auf [4]. In di&emmlung gibt es separate Subroutinen
fur die FFT komplexer, reeller und reell-symmetrischerddaiAllerdings handelt es sich bei diesen Rou-
tinen ausschlieBlich um eindimensionale FFTs, was ein ¢gifTransponieren erfordert. Eine weitere
Einschrankung stellt die Anforderung an die Problemgrii3e 2¢ mit « € N dar.

Im Gegensatz zu den beiden anderen Bibliotheken erfordesé dwei getrennte Arrays - jeweils ein ei-
genes fur den Real- und den Imaginarteil. Im Fall reellenmetrischer Daten werden die Eingabedaten
mit Padding erwartet. D.h. wenn eine FFT der Grdfe= 2 durchgefiihrt werden soll, sind zwar nur
n/2 erforderlich, aber das Array muss trotzdem eine GroRe/Ndraben.

Das erstellte Testprogramm

Allgemeines

Um die im vorherigen Abschnitt genannten Bibliothekendrestu kénnen, wurde ein C-Programm ge-
schrieben, welches ein einheitliches Interface fur alleilfi@heken bereitstellt. Aufgabe dieses Rah-
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Abbildung 3: Datenformat der FFT-Routinen von Steve Kifofiir ein Array der
Grofded x 4

menprogramms ist es zudem, Testfalle zu generieren, dieigien Testfélle in das Datenformat der zu

testenden Bibliothek zu konvertieren, die Datenvertgjlamttels MPI vorzunehmen und das Transpo-

nieren der Daten durchzufiihren. Es wurde dabei so kongigiass FFTs beliebiger Dimension durch-

fuhrbar sind. Limitierende Faktoren sind dabei der zur Mguihg stehende Arbeitsspeicher und die unten
genauer beschriebene eindimensionale Distribution darDa

Im Folgenden sedd € CNoxNix--xNp-1 D) ist also die Anzahl der Dimensionen,; die Anzahl der
Datenséatze in Richtung der Dimensiére {0, 1,...,D — 1}. P sei die Anzahl der Prozessoren.

Datendistribution

Als Datendistribution wurde eine eindimensionale Veurg beziiglich der letzten Dimensidn — 1
gewahlt. Dabei ist Dimension 0 die Dimension, die kontinligh im Speicher vorliegt. Aul3erdem wer-
den die Daten mdglichst gleichmaRig auf die Prozessordriketym diese gleichmafige Verteilung zu
erreichen erhalt jeder Prozessor ein Teilarfgye CNo*N1x-xNo—2xn mjt ) .= [(Np_, p, P) fir

p € {0,1,..., P —1}. Dabei istl die Abbildung

lZ(N,No,N) — N
L%J ,falls(0=n mod P)V (p >n mod P)

(n,p, P)
|Z] +1 ,sonst

die die Anzahl der lokalen Datenséatze ermittelt.

In Abbildung 4 wird diese Datenverteilung fir ein Array deiniznsionert x 4 x 7 und 3 Prozessoren
veranschaulicht.

Wie im Beispiel gesehen entsteht eine ungleichméRige Merteder Daten, sofert # Np_; mod P.
Es wére zwar mdglich, ausgewogener zu verteilen, aber datevbédeuten, dass di® —2)-te Dimensi-
on nicht in allen Prozessoren vollstéandig vorliegt. Darditite keine vollstandigeD — 1)-dimensionale
FFT ohne zusétzliches Transponieren der Daten durchdefi@nden.

Um eine FFT in Richtung der verteilten Dimensiédh— 1 durchfuhren zu kénnen, werden die Daten
transponiert, so dass die vorher verteilte Dimension nach @ransponieren vollstandig lokal vorliegt.
Sei dafurSp die symmetrische Gruppe i Buchstaben auf der Mengf, 1,..., D — 1} und sei

m € Sp eine Permutation. Das Transponieren ist dann ein Isomsnpls

t(r) CNosN1sNp—1 -, 7(No),w(N1),em(Np—1)
A= (ano,m,---,nD_l) = (aﬂ(no),7r(n1),...,7r(nD_1)) = t(ﬂ')(A) = W(A)
Die Anzahl der Elemente, die von Prozessan Prozessof gesendet werden miissen betragt
[T Na
Np-1-Nyp-1)

: Z(ND—lvivp) ’ Z(Nﬂ'(Dfl)vjv P)
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Prozess 0 Prozess 1 Prozess 2

Abbildung 4: Datenverteilung auf 3 Prozessoren

Das Transponieren wird in den Abbildungen 5 und 6 anhand es genannten Beispiels mit der
Permutationr = (0 2)(1) verdeutlicht.

g o )

Abbildung 5: Das ArrayA der Dimension x 4 x 7 (links) soll so transponiert
werden, dass die- und z-Koordinate tauschen und ein Array der Grafde 4 x 6
entsteht, dessen Datenverteilung rechts dargestellt ist.

W

Abbildung 6: Im linken Bild ist die nétige Kommunikation zsdhen den Prozes-
soren zu erkennen. Vertikal ist die alte Datendistributiord horizontal die neue
ablesbar. Rechts ist das Ergebt{is)(A) = 7(A) des Transponierens dargestellt.

Das geschriebene Testprogramm kann Permutationen lgglieDimension durchfiihren, wenn sich die
Permutationt auf folgende Art darstellen lasst:

7=0 &1 d+1)...(k d+k)(k+1)...(d—1)
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Dabei muss natirlicld + £ < D und k < d sein. D.h. es kann ein beliebiger zusammenhangender
Block von Dimensionen in die Dimension 0 transponiert wardeenn sich dabei keine Dimensionen
Uberschneiden.

Das Transponieren selbst erfolgt dufdi®l. Dazu ermittelt zunachst jeder Prozessor, welcher Teil der
lokalen Daten an welchen anderen Prozessor gesendet warges) wie es beispielhaft in den Abbil-
dung 5 und 6 zu erkennen ist.

AnschlieRend werdei® Datenstrukturen vom TypeIPI_Type_hvector geschachtelt, um den ent-
sprechenden Block an Daten versenden zu kdnnen. Die SyotedRI_Type_hvector findet sich

im MPI1-Standard [5]. Das Empfangen lauft identisch ab. 8iaeige Unterschied besteht bei der Be-
rechnung der Strides, mit denen die Daten eingetragen miSeéhaben zwei aufeinanderfolgende Ele-
mente der Dimensiod vor dem Transponieren einen Stride \/Ht‘jz’ol Ny4. Beim Transponieren missen

diese aber mit einem Stride vﬂ?:(‘é_l) N (q) in das neue Array eingetragen werden.

Der eigentliche Datenaustausch ist ein Aufruf WdR1_Alltoallw mit den vorbereiteten Datenty-
pen und entsprechend berechneten Displacements. Diegg8yatax vorMPI_Alltoallw kann im
MPI12-Standard [6] nachgelesen werden.

In den Abbildungen 7 bis 10 wird das Schachteln der Datekistren MP1_Type _hvector mit dem
Beispiel von oben und einem Senden von Prozessor 0 zu skt serdeutlicht.

&

Abbildung 7: Das zu sendend@ex 4 x 7-Array A (links). Das7 x 4 x 6-Array 7(A)

(rechts)

|

Abbildung 8: Erstellen eines neuen Datentyps bestehend ksiplexe Zahlen mit
einem Stride von 1 fiir das Versenden (links). Erstellensemaien Datentyps be-
stehend aus 2 komplexen Zahlen mit einem Stride?xdn= 28 fir das Empfangen
(rechts).

Im Programm mdussen die Strides in bytes angegeben werddderdem muss fur die FFT-Routinen

von Stefan Goedecker beriicksichtigt werden, welche Diroardie zuletzt ausgefiihrte FFT hatte und
welche Dimension die nachste durchzufilhrende FFT habeh @ittsprechend missen die Workarrays
bei der Berechnung der Strides berticksichtigt werden.
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Abbildung 9: Erstellen eines neuen Datentyps bestehend &lsmenten des vor-
herigen Typs mit einem Stride von 6 fur das Versenden (lirkksgtellen eines neuen
Datentyps bestehend aus 4 Elementen des vorherigen Tygsneih Stride vory
fir das Empfangen (rechts).

Schedule

Das im vorigen Abschnitt beschriebene Transponieren sdaseDurchfiihren von FFTs und das Erzeu-
gen von Testfallen lasst sich im Testprogramm mittels einpst-Files steuern. Das folgende Beispiel-
Input-File erzeugt einen Testfall wie er in den bisherigesisBielen verwendet wurde.

% 3 Dimensionen
% O=komplexe Testdaten, 1=reelle Testdaten
0 % 7 Elemente in x-Richtung
0 % 4 Elemente in y-Richtung
0 % 6 Elemente in z-Richtung
k % wende alle 3 Bibliotheken an
% 4 Aufgaben in der Event-Schedule
% 1.: eindimensionale FFT durchf\"uhren
% 2.: Transponiere eine Dimension beginnend mit Nr. 2 nac h O
% 3.: zweidimensionale FFT durchf\"uhren
% 4.: Transponiere eine Dimension beginnend mit Nr. 2 nac h O

Das Transponieren und Durchfiihren von FFTs erfolgt in eifvemt-Schedule, so dass man z.B. eine
dreidimensionale FFT durch dreimalige Anwendung einedieiensionalen FFT oder durch Anwen-
dung einer eindimensionalen und einer zweidimensionakehdfreichen kann.

Resultate

Die folgenden Testlaufe fanden auf JUMP statt. Dazu wuréereils 10 Testlaufe durchgefuhrt und
derjenige mit minimaler Laufzeit angegeben. Bei den enazu@estfallen handelt es sich um relle Daten,
welche in Richtung der ersten Dimension eine gerade Syneratfweisen. Untersucht wurden zunéchst
Reihenfolgen von FFTs verschiedener Dimension und zwistsditticher Transponierung der Daten.
“1,1,2” bedeutet damit also:

e fiihre eine eindimensionale FFT auf allen lokalen Datenllurc
e transponiere mittels(7) mit = = (01)(2)(3)
e fiihre eine eindimensionale FFT auf allen lokalen Datenhlurc

e transponiere mittels(7) mit 7 = (02)(13)
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Abbildung 10: Erstellen eines neuen Datentyps bestehen8 BElementen des vor-
herigen Typs mit einem Stride vah- 4 = 24 fur das Versenden (links). Erstellen
eines neuen Datentyps bestehend aus 3 Elementen des gerh&yips mit einem
Stride vonl fur das Empfangen (rechts).

e fiihre eine zweidimensionale FFT auf allen lokalen Daterldur
e transponiere mittels(7) mit 7 = (02)(13)
e transponiere mittels(7) mit = = (01)(2)(3)

Dabei sind die letzten beiden Punkte notwendig, um die Urgpiche Anordnung der Daten wiederher-
zustellen. Als weiteres Beispiel “2,2”:

e fiihre eine zweidimensionale FFT auf allen lokalen Daterldur
e transponiere mittels(7) mit 7 = (02)(13)
e fiihre eine zweidimensionale FFT auf allen lokalen Daterldur

e transponiere mittels(7) mit 7 = (02)(13)

Fur die Planerstellung der FFTW wurde ausschlielETW_MEASURErwendet. Die Zeiten flr die
Anwendung der FFTs und fiir das Transponieren sind jewellsrakliert Gber sdmtliche durchgefihrten
FFTs bzw. Transponierungen. Die “L2 load miss rate” beretkith nach [7] mittels

L2 Load miss rate = (loads from memory + L3 loads) / (L2 loads3Hdads + loads from memory)

“L2 load miss rate” und “L2 load traffic” wurden nur fir die FETintersucht.

Wie man anhand der Daten aus den Abbildungen 11 bis 14 erkieeabsprucht das Erstellen eines
Planes fur die FFTW wesentlich mehr Zeit, als fir die Durbinfing notwendig ist. Benétigt man eine
Vielzahl von gleichen FFTs auf verschiedenen Daten, karm@irgen erstellten Plan wiederverwenden.
Damit kann sich die anfangs bendétigte Planungszeit remtier

Weiterhin fallt auf, dass das Transponieren bei Kifowit bis doppelt so lang dauern kann wie bei
den anderen Bibliotheken. Die Ursache dafir ist vermuttiah Aufteilung in zwei separate Felder
fir den Real- und den Imaginérteil der Daten. Das Datenveturnist zwar gleich, aber das Erstel-
len der MPI-Strukturen zum Versenden und Empfangen enfbrelae zusatzliche Schachtelung von
MPI_Type_hvector

Interessant ist, dass die Bibliotheken von Stefan Goedetkavenige Prozent langsamer als die FFTW
sind und die Routinen von Steve Kifowit so weit abgeschlagjed. Das notwendigen Transponieren der
Daten vor jeder eindimensionalen FFT bei Kifowit sorgt ddtieden hohen “L2 load traffic”.
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Laufzeit | FFT-Zeit | Transponieren L2 load miss rate L2 load traffic
FFTW 6.768s| 0.210s 0.659 s 0.044| 239.133 MB
Goedecker, 0.867s| 0.239s 0.627s 0.084| 446.696 MB
Kifowit 3.524s| 2.727s 0.797 s 0.074| 1962.653 MB

Abbildung 11:64%, reell, gerade, 16 Prozessoren, Reihenfolge der FFTs2"1,1

Laufzeit | FFT-Zeit | Transponieren L2 load miss rate L2 load traffic
FFTW 6.750s| 0.232s 0.495 s 0.084| 304.388 MB
Goedecker| 0.714s| 0.261s 0.453 s 0.064| 440.137 MB
Kifowit 5.071s| 4.289s 0.782 s 0.062| 3040.055 MB

Abbildung 12:64%, reell, gerade, 16 Prozessoren, Reihenfolge der FFTS: “1,3

Laufzeit | FFT-Zeit | Transponieren L2 load miss rate L2 load traffic
FFTW 4.603s| 0.222s 0.260 s 0.042| 362.749 MB
Goedecker| 0.370s| 0.122s 0.247 s 0.059| 381.047 MB
Kifowit 3.513s| 3.004s 0.509 s 0.064 | 2321.990 MB

Abbildung 13:64%, reell, gerade, 16 Prozessoren, Reihenfolge der FFTS: “2,2

Laufzeit | FFT-Zeit | Transponieren L2 load miss rate L2 load traffic
FFTW 7.497s| 0.235s 0.549 s 0.086| 336.932 MB
Goedecker, 0.734s| 0.244s 0.489 s 0.118| 472.638 MB
Kifowit 2.948s| 2.146s 0.802 s 0.062| 1292.404 MB

Abbildung 14:64*, reell, gerade, 16 Prozessoren, Reihenfolge der FFTS: “3,1

Prozessoranzahl FFTW | Goedecker| Kifowit

1 3.515s 2.368 s| 13.396 s

2 1.764 s 0.924s| 7.870s

4 0.842s 0.503s| 5.044s

8 0.439s 0.222s| 3.676s

16 0.213s 0.103s| 2.966 s

32 0.110s 0.074s| 2.705s

64 0.054 s 0.030s| 2.508s
Abbildung 15: FFT-Zeit fiir64*, komplexe Daten, keine Symmetrie, Reihenfolge
der FFTs: “2,2”
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Die nachsten Testfélle (Abbildungen 15 und 16) untersudies Skalierungsverhalten. Dazu wurde
eine vierdimensionale FFT der GroBé* auf komplexen Daten ohne Symmetrien durchgefiihrt. Die
Reihenfolge der FFTs ist dabei “2,2", wie oben erlautert.

Anhand der Daten ist ablesbar, dass sowohl die FFT als awchreasponieren recht gut skalieren.




Prozessoranzahl FFTW | Goedecker| Kifowit

1 5.036s 5.112s| 8.492s
2 2.606 s 2.606s| 4.343s
4 1.217s 1.190s| 2.210s
8 0.527 s 0.673s| 1.080s
16 0.266 s 0.321s| 0.461s
32 0.172s 0.114s| 0.154s
64 0.122's 0.077 s| 0.077 s

Abbildung 16: Transponier-Zeit fi4*, komplexe Daten, keine Symmetrie, Rei-
henfolge der FFTs: “2,2"

Die letzten dargestellten Testféalle (Abbildungen 17, 18 @8) untersuchen die Abhangigkeit von der
GroRRe einer Dimension. Zu erwarten ist, dass bei einer gedl3&nzahl von Elementen in Richtung
einer Dimension, auf der eine FFT durchgefiihrt wird, vemmneache misses auftreten und sich das in
der Rechenzeit widerspiegelt. Fir die folgenden Testfalleden komplexe Daten ohne Symmetrien
verwendet. Aul3erdem kamen 8 Prozessoren zur Anwendungieiiethenfolge der FFTs ist “2,2”.

Problemgrofie FFTW | Goedecker| Kifowit

64 x 64 x 64 x 64 0.415s 0.200s| 3.851s
128 x 128 x 32 x 32 | 0.540 s 0.240s| 3.877s
256 x 256 x 16 x 16 | 0.592 s 0.287 s| 3.908 s
512 x 512 x 8 x 8 0.686 s 0.431s| 3.975s

Abbildung 17: FFT-Zeit, komplexe Daten, keine Symmetriejienfolge der FFTs:
l12’2H

Problemgrofie FFTW | Goedecker| Kifowit

64 x 64 x 64 x 64 0.508 s 0.819s| 1.348s
128 x 128 x 32 x 32 | 0.735 s 0.642s| 1.024 s
256 x 256 x 16 x 16 | 0.633 s 0.604s| 0.777 s
512 x 512 x 8 x 8 0.526 s 0.596s| 0.657 s

Abbildung 18: Transpose-Zeit, komplexe Daten, keine SytrimeReihenfolge der

FFTs: “2,2"
Problemgrolie FFTW | Goedecker| Kifowit
64 x 64 x 64 x 64 0.047 0.041| 0.071
128 x 128 x 32 x 32 | 0.067 0.072 0.067
256 x 256 x 16 x 16 | 0.107 0.087| 0.061
512 x 512 x 8 x 8 0.121 0.090| 0.064

Abbildung 19: L2 load miss rate, komplexe Daten, keine SyinmeReihenfolge
der FFTs: “2,2”

Wie in Abbildung 17 zu erkennen ist, nimmt die Dauer der FFiwmchsender Gré3e der ersten beiden
Dimensionen zu. Dies kénnte durch die in Abbildung 19 zu menkede erhdhte “L2 load miss rate”
verursacht werden. Bei Kifowit Gberwiegt wiederum das Fpomnieren der Daten, weshalb kaum ein
Ansteigen der Rechenzeit zu beobachten ist.
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Problemgrélie FFTW Goedecker Kifowit

64 x 64 x 64 x 64 724.167 MB| 799.974 MB| 2357.742 MB
128 x 128 x 32 x 32 | 558.476 MB| 684.312 MB| 2317.993 MB
256 x 256 x 16 x 16 | 429.611 MB| 628.056 MB| 2086.460 MB
512 x 512 x 8 x 8 635.984 MB| 1463.432 MB| 1955.363 MB

Abbildung 20: L2 load traffic, komplexe Daten, keine SymrnggtReihenfolge der
FFTs: “2,2"
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Zur Druckberechnung in der parallelen Version des
NIST Fire Dynamics Simulators v5.0

Andreas Bréatz

Bergische Universitat Wuppertal
Fachbereich D - Abt. Sicherheitstechnik
Gaul3stralRe 20, 42119 Wuppertal

E-mail: andreas.braetz@insa4.de

Zusammenfassung:Die Verwendung rechnerischer Nachweise im Bereich desd@mtzin-
genieurwesens hat in den letzten Jahren in Deutschlandrimete an Gewicht gewonnen. Fir
komplexe Problemstellungen, beispielsweise der Pr@ekig von Entrauchungsanlagen zur
Rauchfreihaltung von Rettungswegen, ist zunehmend audbineatz von CFD-Berechnungen
(ComputationalFluid Dynamics) die Regel. Ein oft eingesetztes Programm steitdér vom
National Institute for Standards and Technology in Gagherg entwickelte Fire Dynamics
Simulator [2] dar. Mit der Komplexitat der betrachteten &aten steigt auch der Bedarf an
Rechenleistung, so dass auch die Nutzung leistungsfaRigiellelrechner, wie sie bspw. am
JSC, demluelich SupercomputingCentre, zur Verfigung stehen, verstarkt ins Blickfeld der
Ingenieure ruckt. Der Beitrag beschreibt die Probleme leeiNutzung der aktuellen FDS-
Version 5.0 auf massiv parallelen Systemen und versuchirigsansatze vorzuzeichnen.

Ingenieurmethoden im Brandschutz
Uberblick

In den letzten Jahren werden im baulichen Brandschutz inmé@efiger Verfahren verwendet, die sich
unter den Sammelbegriff der Ingenieurmethoden im Brandgctusammenfassen lassen. Dabei werden
im Rahmen der Erstellung von Brandschutzkonzepten vetmethinerische Nachweise genutzt, die an
die Stelle explizit formulierter Anforderungen beispigtise aus den Bauordnungen der Lander oder
aus Sonderbauvorschriften treten. Teilweise sind flr KergpBauvorhaben auch keine konkreten, die
Sicherheit im Brandfall behandelnden Regelwerke vorharu®v. geben diese keine dezidierten Ge-
staltungshinweise, etwa im Hinblick auf die Rauchfreilmad von Rettungswegen, so dass hier nur eine
gewissenhafte, gesamtheitliche Risikobetrachtung Witdreziehung von Ingenieurverfahren ein hohes
Sicherheitsniveau garantiert. Zum Einsatz kommen dabei:

e Makroskopische Verfahren
e Zonenmodellberechnungen

¢ Finite-Elemente-Programme fir thermische Bauteilamalys

Programmpakete zur dynamischen Evakuierungssimulation

CFD-Programme



Die zur Verfligung stehenden Methoden unterscheiden siddichitlich ihrer Komplexitat und ihrer An-
wendungsmadglichkeiten. Sind etwa die Zonenmodellbengutpen zur Bestimmung von Rauchgastem-
peraturen in einem Raum auf die Abbildung einfacher Raunsehrénkt, konnen CFD-Anwendungen
hier auch die Dynamik der Rauch- und Brandausbreitung itlideikomplizierteren Geometrien erfas-
sen. Ihnen kommt daher unter den Ingenieurverfahren imd3@utz eine zentrale Rolle zu, da sie sich
so fur zahlreiche Fragestellungen eignen. Darunter heispeise:

e Sichtweitenabschatzungen

e Beurteilung der Rauchausbreitung

Ermittlung von Temperatur-Zeit-Verlaufen

Simulation des Brandverhaltens von Baustoffen
e Untersuchungen zum Ausldseverhalten von Systemen zudBeaektion und -bekampfung

e \orbereitung thermischer Bauteilanalysen

Entsprechend ihrer Vielseitigkeit stehen derzeit auf dearktizahlreiche, zumeist kommerzielle Pro-
gramme zur Verfigung. Eine open source-Alternative bigtét im NIST Fire Dynamics Simulator an.

NIST Fire Dynamics Simulator v5.0

Der Fire Dynamics Simulator, kurz FDS, ist ein CFD-ProgramunBerechnung brandinduzierter Stro-
mungen, wobei der Transport von Warme und Rauch von besemdeteresse ist. In FDS wird mittels
numerischer Verfahren, eine spezielle Form der Naviekedt@sleichungen geldst, die fur auftriebs-
behaftete Strémungen geringer Geschwindigkeiten (LowHWdiember assumptions) geeignet ist. Die
Formulierung dieser Gleichungen und die zur Anwendung kemdan numerischen Algorithmen sind
ausfihrlich im FDS Technical Reference Guide [1] dokuneghtiNeben den Algorithmen zu stro-
mungstechnischen Berechnungen sind in FDS weitere Sublimaahgplementiert, welche die Aspek-
te der Brandsimulation besonders beriicksichtigen. B&stespiel hierfur ist das sogenannte Mixture-
Fraction-Modell fir die Abbildung der Verbrennungsreakgn. Diese Submodelle grenzen FDS von
vielen kommerziellen CFD-Programmen ab, deren origindveeck eher in der Stromungsberechnung
als in der Brandsimulation liegt. Konzipiert wurde FDS voratignal Institute for Standards and Techno-
logy in Gaithersburg, MD, wo es auch standig weiterentwické&d. Die erste Version des Programms
wurde im Jahr 2000 als public domain-Software zur VerfUggestellt. Die Quellcodes sind auch in der
aktuellen Version weiter frei verfligbar. An der Verbessgraes Programmpakets beteiligen sich da-
her auch zahlreiche internationale Forschungseinrigigmningenieurbiros und Universitaten, darunter
die Bergische Universitat in Wuppertal. Aktuell bestehtdetiungsbedarf vor allem auf den folgenden
Feldern:

e Turbulenzmodellierung mittels Large Eddy Simulation
e Abhangigkeit der Resultate von der Gitterauflésung
e Verwendung strukturierter oder hybrider Netze
e Parallelitat
Um mit den Simulationen realistische Ergebnisse erzielekdnnen, sind gewisse Anspriiche an die

Feinheit der Diskretisierung gestellt. Die Kantenlangen@litterzellen liegen gewdhnlich in einem Be-
reich zwischen 5 und 20 cm. Bei den gewohnlichen DimensiammenGebauden mussen so abhéngig
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von der Problemstellung oft mehrere Millionen Zellen bérest werden. Ublicherweise stehen hierfiir
in den Ingenieurbiiros Cluster aus Arbeitsplatzrechnernvedtgung. Damit sind Rechendauern von
mehreren Tagen fur die Simulation von beispielsweise 20ukéim Brandverlauf bei bis zu 10 Millio-
nen Zellen die Regel. Der Einsatz massiv paralleler Systevieesie am JSC zur Verfligung stehen,
kann hier im Hinblick auf eine Minimierung der Rechenzeititiehe Vorteile bringen. Insbesondere,
wenn die Anzahl der Gitterzellen weiter erhoht werden mids.Beispiel sei hier eine Simulation
der Rauchausbreitung in einem U-Bahnhof angefiihrt. Duretgob3en Abmalle der Verkehrsanlage
und einer notwendigerweise sehr feinen Diskretisierundnineren des Zuges und im Nahbereich um
das Schienenfahrzeug lag die Zellenanzahl bei@.Die auf JUMP auf 32 CPUs durchgefiihrte Be-
rechnung bendétigte dafiir ca. 48 Stunden. Welche Grenzenkiesatz auf solchen massiv parallelen
Systemen eventuell gesetzt sind, bzw. worauf geachtetenartuss, soll im weiteren néher beleuchtet
werden. Dazu gilt es zunachst, sich mit dem derzeitigen Ephder Parallelisierung von FDS vertraut
zu machen.

Parallelisierung in FDS v5.0

Um Berechnungen auf mehreren Prozessoren durchzufihweat, FDS den sogenannten Multi-Mesh-
Ansatz. Dabei wird die gesamte Domain in kleinere MesheteiteMon Vorteil ist hier, dass sich die
Gitterauflésungen von Mesh zu Mesh unterscheiden kdnnedas® es ermdglicht wird, an entschei-
denden Stellen, zum Beispiel im Brandnahbereich, feinedigkretisieren. Die Abbildungen 1 und 2
veranschaulichen dies anhand einer Aufteilung, die jedenbeiden Raume ein eigenes Mesh zuordnet.

Multi Mesh

Abbildung 1: Einfache Geometrie aus zwei angrenzenden RAum

Abbildung 2: Diskretisierung der Geometrie, Ausschniigkzelie unterschiedlich feine Diskretisierung
der einzelnen Meshes

!siehe hierzu auch: http://www.fz-juelich.de/jsc/apgiimath/fire-simulations
2juelich multi processor, Supercomputer IBM p690-Cluster
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Entscheidend ist nun, dass die Grof3en, wie die Druckvenigilnd die Geschwindigkeitsfelder, nicht
mehr flr die gesamte Domain geltst werden, sondern fir jetteelne Mesh unabhangig. An den
Gittergrenzen findet dann eine Ubergabe der Werte stattfiididie Berechnungen im Nachbargitter
bendtigt werden. Wichtig ist weiterhin, dass diese Wertgéezhst approximiert werden. Das Prozedere
sei am Beispiel der Druckberechnung naher erlautert. Eseidaowohl alle Meshes auf einem Prozessor
berechnet werden oder aber der Rechenaufwand meshweiseeatére Prozessoren verteilt werden.
Sollen mehrere Prozessoren mit einbezogen werden, wirdafienunikation zwischen den Prozessen
mit MPI-Aufrufen® geregelt.

Poisson-Gleichung zur Druckberechnung

Der Druck wird in FDS Uber die HilfsgroRH berechnet. Aus der Erhaltungsgleichung fir den Impuls

)
W piva=o, m=y

ot 2 (1)

D ™

mit dem Geschwindigkeitsvektar, dem Konvektions-/Diffusions-Tern#’, der Dichtep und dem als
perturbation pressure bezeichneferolgt nach Umformungen eine einzelne, elliptische, p#iDif-
ferentialgleichung fir den modifizierten Drugk, die als Poisson-Gleichung bekannt ist:

0
VH =-V-F~ = (V-u) )

Bzw. in der diskretisierten Form:

Hi 1k —2Hj, + Hi—q ji . H;jip—2H;j, + H; j_1 1 n H;j g1 — 2Hj + Hij 1

oz oy 0z
Foijk = Fric1jk Fyigk — Fyij—1x  Faigp — Faije—1 0
- ) ) ) . ) X3 ’ . ) 28 o v . . 3
Ox dy 0z at( Wi ®

Alle in der Formel vorkommenden Gré3en sind fur denselbetseitt zu ermitteln. Zur Lésung der

Gleichung kommt ein direkter (nicht iterativer), auf derT®fasierender Léser zum Einsatz, der Teil
der CRAYFISHPAK-Bibliothek [4] ist. Diese Sammlung von Rmen wurde urspringlich vom Natio-

nal Center for Atmospheric Research (NCAR) in Boulder, @ado entwickelt und ist speziell auf die

Loésung elliptischer, partieller Differentialgleichungausgerichtet.

Die Definition von Randbedingungen erfolgt in Abhangigkeinh den Eigenschaften der Randzellen.
So werden beispielsweise fur Gitterzellen an Wanden andarelbedingungen formuliert als an sog.
open boundaries. Fir die Frage der Parallelisierung derefsdwng sind diese jedoch von untergeord-
neter Bedeutung. Von wesentlichem Interesse ist die Feeninlg der Randbedingungen an den Mesh
Interfaces.

Druckberechnung in der Multi-Mesh-Umgebung

Zur Bestimmung der Randbedingungen findet zunachst eineifufg des Druckterms statt:
H = H° + H'. Die Gleichung

3M essagéPassingl nterface
“FastFourier Transformation
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)
VHoz—v.F—a(v.u) (4)

wird anschlieRend fur jedes Mesh einzeln geldst. So hasjétish zu diesem Zeitpunkt sein eigenes
Druckfeld, wenn allerdings die Geschwindigkeiten in jedktash neu berechnet werden, passen die
Normalkomponenten der Geschwindigkeit an den Gittergnemicht mehr zueinander. Weiterhin muss
sichergestellt werden, dass der Volumenstrigm= [ u-dS an den Gittergrenzen von Mesh zu Mesh
Ubereinstimmt. Dieser Volumenstrom lasst sich nicht Idiedtimmen, sodass zur Berechnung eine al-
ternative Methode gewahlt wurde. Die urspringliche Paigsteichung wird dabei auf einem groben
Gitter neu diskretisiert.

9(V - u)

VH-dS:—/ F-dS—
Om Q, Ot

A% (5)
OQm

Der Indexm bezeichnet die Zellen des groben Meshes. Nun wird eine rek@esReH,,, fir jede ein-
zelne Gitterzelle des groben Gitters eingeflhrt, die digefeden Bedingung genugt:

MAN - MAx_ +..= —/ Fmdydz—i—/ Fodydz + ... —/ OV 4y (6)
(51‘ z+ z— m 81‘,

Die Indizesm™ undm ™~ bezeichnen zwei benachbarte Zellen im groben GitterAjitund A sind die

Grenzflachen dieser Gitterzellen bezeichnet. An den Géi®h zweier benachbarter Meshes, sagen

wir hier in x-Richtung, existieren nun zwei Werte fiéii,. Der Mittelwert aus beiden WerteR, wird

in die Poisson-Gleichung flr das grobe Gitter eingesetdtdie Gleichung anschlielend geldst. Damit

erhalt man einen Schatzwert fur die zeitliche Veréanderueg) \dlumenstroms. Beispielhaft fur die x-

Richtung:

' _ H,+—-H
vl o__ / Fpdydz — =t —2m g @)
z+ ox

dt

zt

Diese Bedingung soll nun an den Grenzflachen zweier bengehlxids auch fir die Lésung des feinen
Grids erflillt sein. Dazu wird die Gleichung

VH =0 (8)

mit Neumann-Randbedingungen gelost, so dass an jedertSttite zweier Meshes der Gradient von
H' konstant ist. So muss der Gradient \idhan derz*-Schnittstelle der folgenden Bedingung gentigen:

HY\ i — HY; dH'
— / (FLUHW> dydz + / o dydz 9)
ot xt € z+ OF

Die gleiche Bedingung muss beim rechten Nachbarmesh teskith. Auf diesem Wege stimmen die
resultierenden Volumenstrome ins Mesh und aus dem Meskilb®vas allerdings nicht garantiert, dass

v
dt

27



die Normalkomponenten der Geschwindigkeiten in jederatiten Zelle dem Wert ihres Gegenparts im
Nachbarmesh entsprechen.

Die Frage ist nun, welche Werte f&f H’ in jeder Zelle an den Gittergrenzen zu wahlen sind. Hierzu
wurden vom NIST diverse Mdglichkeiten durchexerziert, jdigoch bis dato noch zu keiner allgemein-
gultigen und robusten Losung fuihrten. Die AuswirkungeseieJnstimmigkeiten in der Parallelisierung
sind fUr zwei unterschiedliche Gitterkonfigurationen incimgten Abschnitt beschrieben.

Probleme mit dem aktuellen Parallelisierungsansatz

Im ersten Beispiel soll eine Domain mit einer Grundflache ¥6nx 2 m, einer H6he von 5 m und
einer Diskretisierung in 400.000 Zellen mit einem Mesh uritfimf Meshes gerechnet werden. Den
gualitativen Vergleich der berechneten Druckverteilumpeiden Simulationen zeigt Abbildung 3.

 —

Abbildung 3: Unkritische Mesh-Anordnung fur die Parab&rung, 1 Mesh oben, 5 Meshes unten

Zwar lassen sich Abweichungen erkennen, diese sind abeidiBewertung der Ergebnisse durch die
Ingenieure vernachlassigbar gering.

Eine ganzlich andere Situation stellt sich flr das zweitésjdel dar, bei dem eine Domain mit qua-
dratischer Grundflache (3 x 3 m) und einer H6he von 10 m in 20heesufgeteilt werden soll. Die
Zellenanzahl betragt jeweils 90.000 Zellen. Uberdeutisttaus Abbildung 4 zu erkennen, dass die Ab-
weichungen hier definitiv nicht mehr toleriert werden kdmn&s kommt zu deutlichen, qualitativen
Anderungen im Stromungsbild, so dass bei sonst gleichdneién dReren Bedingungen ein Ubergang
von laminarer zu turbulenter Strémung allein durch Eindifyy von Multimeshes beobachtet werden
kann.

Alle Multi-Mesh-Rechnungen wurden auf einem Prozessochyefihrt, sodass Fehler aus einer inkor-
rekten MPI-Implementierung ausgeschlossen werden kénnen

Maogliche Ursachen und Losungsansétze

Als mogliche Ursachen wurden die folgenden Probleme fosrtul

e Glte der Berechnung durch die Struktur des Parallelisggamsatzes lasst mit steigender Git-
teranzahl nach

e Behandlung der Gittergrenzen durch Randbedingungenhitrfeaft und nicht fir alle Anwen-
dungsfalle ausreichend genau
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Abbildung 4: Kritische Mesh-Anordnung fiir die Paralledising

Der Vergleich der Norm des Residuums fiir die DruckgleichimgSingle Mesh und im Multi Mesh
zeigt, dass die erste Vermutung richtig zu sein scheint.

100 ¢ T T T T T
3 Multi Mesh
| Single Mesh ————
10 L Single Mesh 500 lterationen Jacobi -------- ]

0.1
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0.001 — s

0.0001 t
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Abbildung 5: Vergleich der Norm des Residuums fir die Beneely von Gleichung 4 mit der Origi-
nalversion des Programms auf einem bzw. zwanzig Meshes emdedsion mit dem implementierten

Jacobi-Loser mit 500 Iterationen
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Um dem zu begegnen wurde daher zunachst mit dem Jacobiihlgois ein iterativer Loser in FDS
integriert, der eine Erhéhung der Berechnungsgenauigkegichen sollte. Als Startwert wurde das Er-
gebnis firH aus dem Crayfishpak-Solver genutzt. Weiterhin wurde dejirgiie Austausch interpolier-
ter Randwerte unterbunden und durch die zuvor direkt beeteh Werte aus den Nachbarzellen ersetzt.
Wie aus Abbildung 5 ersichtlich ist, konnte das Residuuréaglich deutlich vermindert werden. Jedoch
liefen alle Simulationen mit dem eingebauten Jacobi-Sdhider oder spéter in eine numerische Insta-
bilitat, sodass beflirchtet werden muss, dass in der Unggk@iiudes Parallelisierungsansatzes nicht das
einzige Problem besteht. Die Einbindung des iterativeretian unterschiedlichen Stellen im Quell-
code, teilweise innerhalb, teilweise auflerhalb diversgr&itinen, zeigte hier zwar Erfolge dergestalt,
dass sich die Anzahl durchgefiihrter Iterationsschritsezbim Eintreten der numerischen Instabilitéat von
Simulationsdauern von 0.5 s auf stolze 10.8 s nach hintesthiben liel3, der Programmabbruch blieb
jedoch unabwendbar. Kurioserweise war hier zwar mit medrationsschritten im Jacobi-Algorithmus
eine langere Laufzeit des Programms zu erreichen, die mgaiderung des wesentlich schneller kon-
vergierenden CG-Verfahrehan gleicher Stelle im Quellcode filhrte dahingegen bereith.6 s Si-
mulationsdauer zu einer numerischen Instabilitat. Kuristrder Parallelisierungsansatz von Grund auf
neu zu Uberdenken, statt am bisherigen Konzept mit intempeh Randwerten an den Mesh-Interfaces
festzuhalten.

Schlussfolgerung

Grundsatzlich zeigte sich, dass sich FDS durchaus aufipleralSystemen einsetzen lasst und dabei rea-
listische Ergebnisse liefern kann. Dem Anwender obliegt &fer die Pflicht, die Gittergrenzen bewusst
zu wahlen. Eine Sensitivitatsanalyse hinsichtlich derwitlaungen der gewéhlten Mesh-Anordnung ist
dringend zu empfehlen. Im Zweifel muss auf die ReduzierwrgRichenzeit zugunsten héherer Genau-
igkeit verzichtet werden. Ebenso muss unter Umsténdenesitisges Mal3 an load imbalance, also eine
ungleichen Auslastung der involvierten Prozessoren, flart werden, wenn weitere Unterteilungen
zu sehr zu Ungunsten der Genauigkeit waren. Die Misserfoégegepriften Losungsansatze machen
deutlich, dass es einer grundlegenden NeustrukturierendPdrallelisierung dringend bedarf. Die kla-
re Formulierung im User’s Guide, dass auf diesem Gebieteitargensiv geforscht wird, lasst hoffen,
dass in naher Zukunft die Parallelisierung von FDS so impletert sein wird, dass einer Nutzung auf
massiv parallelen Systemen nichts mehr im Wege steht. Anfjder Komplexitat des Quellcodes mit
einer Lange von rund 15.000 Zeilen, der exzessiven NutzongPointern und Strukturen, sowie einer
Vielzahl ineinander verschachtelter Subroutinen war eeirbegrenzten Zeit, die wahrend des Gaststu-
dentenprogramms zur Verfigung stand, nicht mdglich, deblPmen durch den aktuellen Parallelisie-
rungsansatz zu entgegnen. Vielmehr wurden Wege skizmigrtsie umschifft werden kénnen, indem
Bereiche mit starken Gradienten in Geschwindigkeitsfelded grof3en Druckgeféllen nicht durch Git-
tergrenzen geschnitten werden. Daflr, dass ich mich msedidnwendungsgrenzen, deren Kenntnis ja
fur die Arbeit des Ingenieurs eminent wichtig ist, im Rahnadels Gaststudenprogramms eingehend be-
schéftigen konnte, mochte ich mich ganz herzlich bedaridem Dank gilt hier in erster Linie meinem
Betreuer, Herrn Dr. Armin Seyfried, der mir bei Problemegtstsein Ohr lieh und natirlich Matthias
Bolten fur die vorbildliche Organisation. Weiterhin vial®ank an die gesamte Mannschaft des JSC und
alle die mir die Teilnahme am Gaststudentenprogramm eiiokiigh, sowie selbstverstandlich an die
anderen Gaststudenten fir fachliche und freizeittechriéénterstiitzung.

Literatur

1. K.B. McGrattan, S. Hostikka, J.E. Floyd, H.R. Baum, an@RRehm. Fire Dynamics Simulator (Version 5), Techni-
cal Reference Guide. NIST Special Publication 1018-5, dvtii Institute for Standards and Technology, Gaithersburg
Maryland, October 2007.

Sengl. ConjugateGradients oder auch Verfahren der konjugierten Gradiesiehe auch [3]

30



2. K.B. McGrattan, B.W. Klein, S. Hostikka, and J.E. FloydteFDynamics Simulator (Version 5), User’s Guide, NIST
Special Publication 1019-5, National Institute of Staddaand Technology, Gaithersburg, Maryland, October 2007.

3. R. Schaback, H. Wendland. Numerische Mathematik. Serixgrlag Berlin Heidelberg.2005

4. The University Corporation for Atmospheric ResearchATRISH,
http://www.cisl.ucar.edu/softlib/CRAYFISH.html

31



32



Algebraische Mehrgitterverfahren fir strukturierte Mzgn
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Zusammenfassung:

Zunachst werden die Grundlagen von algebraischen Metmggttfahren (AMG) fur den allge-
meinen Fall beschrieben. Dabei wird auf das Problem der seamten Komplexitat des verwen-
deten Galerkin-Operators aufmerksam gemacht. Anschige3&d untersucht, wie fur die spe-
zielle Klasse der Toeplitz- und zirkulanten Bandmatrizenadgebraisches Mehrgitterverfahren
optimiert werden kann. Dabei wird der Begriff der Spektyaii&alenz erklart und diskutiert,
wie diese zur Optimierung verwendet werden kann. Auf Veefimagen des Verfahrens, die da-
durch zusétzlich nétig sind, wird im Anschluss eingegan@asweiteren wird die Verwendung
algebraischer Mehrgitterverfahren als Prakonditiomiéiieein CG-Verfahren beschrieben und
untersucht. Zum Schluss werden Ergebnisse einer paraliglplementierung vorgestellt und
diskutiert. Dabei werden flr den vorliegenden Fall AMG,jiimpertes AMG, mit AMG prakon-
ditioniertes CG und mit optimiertem AMG prakonditioniest€G insbesondere im Hinblick auf
Konvergenz und Skalierbarkeit verglichen.

Einleitung

Algebraische Mehrgitterverfahren haben zahlreiche Arduegsgebiete. Dazu zahlen z. B. das Losen
von partiellen Differentialgleichungen, Integralgleictyen sowie Gleichungssystemen der Kontroll-
theorie. In diesem Bericht wird das Ziel verfolgt, eine Blaox fir die spezielle Klasse der Toeplitz-
und zirkulanten Bandmatrizen zu entwickeln.

Algebraische Mehrgitterverfahren fir strukturierte Niegn wurden im Laufe der letzten Jahre entwi-
ckelt ([2], [3]). Kbnnen Matrizen durch ein trigonometriges Polynom beschrieben werden, d. h. un-
abhéngig von der Matrixdimension ist eine Beschreibungldw@inen Differenzenstern fester Grol3e
maoglich, so sind Mehrgitterverfahren optimat@(n)) Loser. Sie stellen somit eine Alternative zu FFT-
Verfahren, die eine Komplexitét vaf(n log n) haben.

Grundlage dieses Berichts ist die Theorie algebraischdwdilgerverfahren von Stiben [1], die im fol-

genden Kapitel kurz beschrieben wird. Nachdem der Galgbgarator und Coarse-Grid-Correction-
Operator eingefuhrt wurden und die Rolle der Glattung figebtaische Mehrgitterverfahren geklart
wurde, wird auf das Problem der wachsenden Komplexitdt desandeten Galerkin-Operators einge-
gangen.

Im ndchsten Abschnitt werden Toeplitz- und zirkulante Baattizen zunachst definiert. Entscheidend
ist dabei, dass zirkulante Matrizen durch ihr generiersrgmbol beschrieben werden kénnen. Diese
Eigenschaft hat zur Folge, dass die komplexe Gittervemgtiib zu einer einfachen Dimensionsveran-
derung und Definition eines geeigneten Interpolationsaipes reduziert werden kann. Als Grobgitter-



operator wird dabei der Galerkin-Operator verwendet. &iéishrt allerdings zu dem Problem, dass die
Komplexitat eines diinnbesetzten Differenzensterns mérjeLevel des Mehrgitterverfahrens zunimmt.
Um dieses Problem zu l6sen, wird basierend auf dem ArtikelBoiten und Frommer [4] an Stelle des

vollbesetzten Sterns ein diinnbesetzter Stern verwergtted zugehdrige Matrix spektraldaquivalent zur
urspringlichen Matrix ist.

Bevor auf die Verwendung von algebraischen Mehrgittealedn als Prakonditionierer fur das CG-
Verfahren eingegangen wird, werden mdgliche Optimierpaganeter eines algebraischen Mehrgit-
terverfahrens beschrieben. In diesem Kapitel wird einnoglér Relaxationsparameter des relaxierten
Jacobi-Verfahrens bestimmt. Auerdem wird der fur Mebkegierfahren, die spektralaquivalente Sterne
verwenden, zusatzlich nétige Verschiebungsparameteitteitm

Zum Schluss dieses Berichtes werden Ergebnisse eineseifgstls prasentiert, das auf dem Super-
computer IBM Blue Gene/L JUBL getestet wurde. Dabei werdeghiditterverfahren mit Galerkin-
Operator und spektraldaquivalentem Operator sowie ein iefeth beiden Varianten prakonditioniertes
CG-Verfahren miteinander verglichen. Der Vergleich egfam Hinblick auf Konvergenz, Skalierbar-
keit, Speedup und Effizienz.

Algebraische Mehrgitterverfahren

Es soll das Gleichungssystem
Ar=1» AceC™ z,beC?
geldst werden. Dazu wird das LGS modifiziert zu
Ae=r AeC”™ erecC 1)

wobeiz? ein beliebiger Startvektor, = z* — 2° der Fehler undt = b — Az das Residuum ist. Dieses
Gleichungssystem wird im Laufe des Algorithmus in eine @itibrstruktur Gbertragen, die mit

Ae=7 AeR™™ ¢ FicR™

bezeichnet wird. Ist ein Vektar in der feinen Struktur gegeben, so saler korrespondierende Vektor
in der Grobstruktur. Damit Uberhaupt von einem grobereteGgesprochen werden kann, ist nattrlich
m < n.

Fiktives Gitter

Bei dem algebraischen Mehrgitterverfahren liegt keingsiiin eigentlichen Sinne vor. Der Operatér
in (1) wird allerdings als ein Gitter mit Knoten interpretiert, wobei Eintrage; # 0 mit: # j die
(gewichteten) Kanten zwischen den Knotamd j darstellen.

SeiQ = {1,...,n} die Menge aller Variablen bzw. Knoten. Eine Vergroberung @atters ist nun
gleichbedeutend damit, dass bestimmte Variablen weggmlaswerden. Zum Transport eines Vektors
vom feinen ins grobe Gitter wird die Anzahl der Variablen bave Dimension verkleinert, der Vorgang
wird alsRestriktionbezeichnet. Der lineare Operator, der hierfur zustandligesR. Die Werte, die beim
Transport in das grobe Gitter verloren gegangen sind, missien Ricktransport interpoliert werden.
Diesen Vorgang nennt man auBlongation der Operator hierfir sdf. Somit ergibt sich

z,yeC",z,yeC* PeC™™ ReC™" Rz =12,Py=y.
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Grobgitterkorrektur

Definition 1. Die Matrix A der Grobgitterstruktur wird unter Benutzung voh als der Galerkin-
Operatordefiniert:

A=R-A-P

Definition 2. Die Matrix K, die zur Bestimmung des neuen Fehlers verwendet wird, neammCoarse-
Grid-Correction-Operator
"l = (I — PAT'RA) &

—_——
=K

Glattung

Die Grobgitterkorrektur alleine reicht nicht aus, um einenkergenz des Verfahrens zu ermdglichen,
denn es werden nicht alle Fehleranteile effektiv reduzidoichfrequente Fehleranteile kdnnen bekann-
termaf3en durch einen Glatter herausgefiltert werden. Dgstlevor- und/oder nachgeschaltet werden.
Typische Glatter fir algebraische Mehrgitterverfahrerd<baul3-Seidel, relaxiertes Jacobi, Richardson
und ILU.

Das Zusammenspiel von Glattern und Grobgitterkorrektiam in vielen Varianten realisiert werden.
So kann man sowohl zur Glattung des aktuellen Fehlers eitéteGeinsetzeng**, pre-smoothinyy
als auch nach der Berechnung den neuen Fehler glé&tengost-smoothing Die Potenzen; und vy
geben dabei die Anzahl der Vor- bzw. Nachglattungsschaitte

Die beiden Mdglichkeiten fasst man mit demo-grid iteration operatorzusammen:

€k+1 = Mek M = S KS".

Algorithmus

Mit den obigen Bezeichnungen untj := A hat der AlgorithmusV\{-Zyklu3 eines algebraischen Mehr-
gitterverfahrens die folgende Gestalt:

zF = AMG (2, b", k)
Pre-smoothingt® = S1z*
Bestimme aktuelles Residuunt: = b* — AFzF
Transformiere die Gleichung in das grobe Gittér:! = RFrF
Bestimme den Galerkin-Operatoty 1 = R Ay Py
Lose die Gleichung rekursiv*+! = AMG(0, b1k + 1)

Berechne die neue lterierte® = x* + Pkghk+l

S L A A

Post-smootingt® = 52"

Abbildung 1: AMG V-Zyklus

35



Algebraische Mehrgitterverfahren fur Toeplitz- und zirku lante Bandmatrizen

In diesem Kapitel wird das algebraische Mehrgittervedahitir die spezielle Klasse der Toeplitz- und
zirkulanten Bandmatrizen néher untersucht. Dabei wirdBiagriff der Spektralaquivalenz erklart und
diskutiert, wie dieser zur Optimierung des Verfahrens et werden kann. Theoretische Ergebnisse,
die die Glattungseigenschaft und Konvergenz des optietiaferfahrens betreffen konnen in dem Artikel
von Bolten und Frommer [4] nachgelesen werden.

Toeplitz- und zirkulante Bandmatrizen

In [5] findet man folgende Definition:

Definition 3. Eine Folge vorToeplitz-MatrizenT,, ist gegeben durch das als , 7| definierte generie-
rende Symbol

, 1 [T ,
_ —ik6 i _ = ik0
f() = E tre mitt, = o | f(0)e"™ do ke Z.

Die Koeffizienten einer Toeplitz-Matrix sind also gerade @Hourierkoeffizienten des generierenden
Symbols. Istf ein trigonometrisches Polynom, d. h. es gilt

F0)="Y" tre ™,

so sind die zugehdrigen Toeplitz-Matrizen BandmatrizetBandbreiten+¢+1. Es ergibt sich folgende
Struktur:

o t-1 ta o toppr

ty to t-1 t_nio

to i1 o - tonys
tn-1 tn—2 tp-3 - to

Zirkulante Matrizen sind spezielle Toeplitz-Matrizene Sind folgendermaRen definiert:

Definition 4. Eine zirkulante Matrix C' mit dem auf{—=, 7) definierten generierenden Symbpist
definiert durch

C = C(f) = FuDiag (f (")) F1,

wobein € N\ {0} die Dimension voit' ist, F;, die Fouriermatrix dieser Dimension, gegeben durch

1 —ik [n]
Fn - |:e | wj :|
Vi jkef0,n—1}

undw! = @
J n

Anschaulich ist jeder Zeilenvektor zum dartberliegendeilefivektor um einen Eintrag nach rechts
verschoben:

C1 Cy C3 Cn

Cn 1 C2 Cn—1
Ch—1 Cp C1 Cp—2

(6] C3 C4 C1

Die Eigenwerte einer zirkulanten Matrix sind durch das gemende Symbolf, ausgewertet an den
Stellenwgn],j = 0,...,n — 1, gegeben. Diese Eigenschaft wird im Folgenden zur Optimgder

Parameter verwendet.

36



Definition 5. SeienC1, Cs, ..., C,4 zirkulante Matrizen. Eind-level zirkulante MatrixC der Dimension
n=(ny,...,ng) € (N\ {0})¢ ist dann definiert durch

C=C190:y®...0C4.

Zum Ldsen von linearen Gleichungssystemen mit einer zrkeh Koeffizientenmatrix, bieten sich
FFT-Verfahren an, da zirkulante Matrizen durch die Founigrix der passenden Dimension diago-
nalisierbar sind. Fur Matrix-Vektor-Produkte ergibt sibhi diesen Verfahren eine Komplexitat von
O(nq - - - nqlog(max; n;)). Ist das generierende Symbplein trigonometrisches Polynom festen Gra-
des, so werden nuP(n; - - - ng) Matrix-Vektor-Operationen bendétigt. Somit ist die Verwdeing eines
Mehrgitterverfahrens glinstiger als die Verwendung eirl€bWerfahrens.

Komplexitat des Galerkin-Operators

Algebraische Mehrgitterverfahren, die auf gréberen @itteen Galerkin-Operator verwenden haben das
Problem, dass die Komplexitat dieses Operators auf jedeter@unimmit.

Das Problem lasst sich sehr schén an dem folgenden Beisjéietayn: Betrachtet wird die Diskretisie-
rung der Poisssongleichung in 2D mit periodischen Randigeigen. Die Diskretisierung der zirkulante
Koeffizientenmatrix erfolgt dabei durch den bekannten &ieerDifferenzenstern

ist also ein vollbesetzter 9-Punkte-Stern.

Um dieses Problem zu umgehen, werden im folgenden Absdpaktralaquivalente Differenzensterne
eingeflhrt.

Spektralaquivalenz

Die spektralaquivalente Differenzensterne dieses Abtstbasieren auf folgender Definition von Spek-
tralaquivalenz:

Definition 6. Seien{ 4;}; und{B;}; zwei Folgen vomN (j) x N (j)-Matrizen, wobeiV (j + 1) > N(j).
{B;}; ist genau danrspektralaquivalentzu { A;};, wenn alle Eigenwerte voth‘lAj}j im Intervall
[A, Al mit0 < A < A < oo unabhéngig vory liegen.

Fur die spezielle Klasse der Toeplitz- und strukturierteend@mnatrizen soll an Stelle des Galerkin-
Operators eine spektralaquivalente Matrix verwendet amerdin Beweis der Konvergenz eines alge-
braischen Mehrgitterverfahrens, das diese Idee umsstia dem Artikel von Bolten und Frommer [4]
zu finden.

Die folgenden spektralaquivalenten Sterne in 2D und 3D ieén eine Folge von Matrizen, die spek-
tralaquivalent zur urspriinglichen Folge von Matrizen ist:
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Definition 7. Sei

c b c
a —2(a+b)—4c a
c b c

ein beliebiger 9-Punkte-Stern in 2D, dessen generiereBgebol eine Nullstelle am Ursprung hat und
dessen Gradient dort verschwindet.

Der spektralaquivalente 5-Punkte-Sterist definiert als

b+ 2¢
a+2c —2(a+b)—8c a+2c
b+ 2¢
Definition 8. Sei
g I g
e ¢ e
g I g
d b d
a —2(a+b+c)—4(d+e+f)—8g a
d b d
g I g
e ¢ e
g I g

ein beliebiger 27-Punkte-Stern in 3D, dessen generiereSgenbol eine Nullstelle am Ursprung hat und
dessen Gradient dort verschwindet.

Der spektralaquivalente 7-Punkte-Sterist definiert als
[c+2(e + f) + 4g]

b+2(d+ f)+4g
a+2(d+e)+4g9 —2a+b+c)—8(d+e+ f)—24g a+2(d+e)+4g
b+2(d+ f)+4g

[c+2(e—|—f)+4g]
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Optimierungsparameter
Optimaler Relaxationsparameter

Als Glatter fur ein Mehrgitterverfahren soll das relaxéediacobi-Verfahren verwendet werden. Fir eine
optimale Glattung wird in diesem Abschnitt ein optimaleldXationsparameter bestimmt. Sei dazu

g [ g

e C e

g [ g
d b d
a —2(a+b+c)—4(d+e+f)—8g a
d b d

g f g

e C e

g [ g

ein beliebiger 27-Punkte-Stern mitb, ¢, d, e, f,g > 0.
Das generierende Symbol des relaxierten Jacobi-Verfdatgat dann

1

Flay.2) = -w)+o o e s /) =8y

(—2acos(x) — 2bcos(y) — 2ccos(z)

—x

Dies ist offensichtlich &quivalent zu

Um den optimalen Relaxationsparametezu bestimmen werden Maximum und Minimum des Faktors

vona fiir z,y, 2 € [-m,a*\ (-3, 7)° gesucht.

Maximum und Minimum dieses Faktors zu bestimmen ist nicebhders schwierig, denn die Variablen
z,y und z sind jeweils Argumente einer Cosinus-Funktion. Diese nirhekanntermaf3en ihre Extrem-
werte im zu untersuchenden Definitionsbereich an den 8telle 5 und -7 an. Zur Bestimmung des
Maximums und Minimums des generierenden Symbols reichessalb3® — 1 = 26 Falle zu untersu-
chen (der Fall: = 0,y = 0 und z = 0 ist nicht erlaubt). Der folgenden Tabelle sind diese 264-4ll
entnehmen:
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Tabelle 1: Die 26 Falle fur das generierende Symbol

x Yy z | F(z,y,2)
110 | £5 | £5 | 1-w(l+a-(—2a))
2| £7 | £5 | £5 | 1 —w(l + a - (2a))
3| £%5| 0 | £F 1—w(1+a-( 2b))
4| % | £7 | £F —w(l+a-(2b))
5|2 |22 ] 0 | 1—w(lta-(—20)
6 5| £S5 | £ —w(l+a-(2)
7|+m| 0 | £5 1—w(1+a-(2a—2b+4d))
8| £m | 7 | £F | 1 —w(l+ - (2a + 2b — 4d))
9] 0 | &7 | £5 1—w(1+a-( 2a + 2b + 4d))
10| 0O 0 | £% —w(l+a-(—2a—2b—4d))
10| 27 | 22| 0 |1-w(l+a-(2a—2c14e))
12 ) £ | £5 | &7 | 1 —w(l + - (2a + 2¢ — 4e))
13| 0 | £5 | £7 1—w(1+a-( 2a + 2¢ + 4e))
141 0 | £5 | 0 | 1—-w(l+a-(—2a—2c—4e))
15| +2 [ £r | 7 | 1 - w(l+ - (2b+ 2¢ — 4f))
16| +2 [ 27| 0 |1—w(l+a- (26— 2c+4f))
171 £5 | 0 | &7 | 1—w(l+a-(=20+2c+4f))
18] +2 0 | 0 [1—wlta-(—2b—2c—4f))
19| £7 | O 0 —w(l+a-(2a—2b—2c+4d+4e —4f +8g))
200 0 | £x | O —w(l4+a-(—2a+2b—2c+4d—4e+4f +8g))
211 0 0 | £7 | 1—w(l+a-(—2a—2b+2c—4d+4e+4f +8g))
22 | & | £ | £71 | 1 —w(l+ - (2a+2b+2c — 4d — de — 4f + 89))
23| 27| 0 | +7 | 1-w(l+a-(2a—2b+2c+4d— e +4f —89))
2410 | &7 | #7 | 1-w(lta-(—2a+2b+2c+4d+4e—4f —8g))
25| £ | £ | O —w(l+a-(2a+2b—2c—4d+4e+4f —8g))
26| £5 |5 | £ | 1—w

Nun kénnen einige dieser 26 Falle ausgeschlossen werden:

1. Fall 1 kann kein Maximum sein, denist nichtnegativ und somit ist Fall 2 immer groR3er. Fall 1
kann aber auch kein Minimum sein, denn z. B. Fall 10 ist mitefesgenauso klein.

2. Fall 2 kann kein Minimum sein, denn z. B. Fall 10 istimmendgstens genauso klein. Fall 2 kann
aber auch kein Maximum sein, denn wéare Fall 2 ein Maximum, §sste dieser Fall insbesondere
immer groRer oder gleich Fall 7 und Fall 8 sein. Aus Fall 7lgrgich dann die Bedingurg> 2d,
aus Fall 8 folgth < 2d. Dies ist ein Widerspruch, also kann Fall 2 kein Maximum sein

3. Die Félle 3-6 kénnen ahnlich wie die Falle 1 und 2 ausgesskin werden.
4. Aufgrund der Félle 10, 14 und 18 kénnen die Falle 7-9, 111418 15-17 keine Minima sein.

5. Fall 7 kann kein Maximum sein, denn: Wéare Fall 7 ein Maximgmfolgt aus Fall 19 die Bedin-
gungc + 2f > 2e + 4¢g und aus Fall 23 die Bedingungt 2f < 2e + 44, ein Widerspruch.
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6. Analog zu Fall 7 kdnnen auch die Féalle 8,9, 11-13 und 154 Maima ausgeschlossen werden.

7. Fall 26 kann als Minimum ausgeschlossen werden, da earefélle 10, 14 oder 18 mindestens
genauso klein ist. Fall 26 kann aber auch kein Maximum sainndlieser Fall ist nur ein Maxi-
mum, falls alle Koeffizienten Null sind. Dann ist dieser Faler in den brig gebliebenen Fallen
enthalten.

Als potentielle Maxima und Minima bleiben insgesamt 10 &albrig:

Tabelle 2: Potentielle Maxima und Minima

x Yy z | F(z,y,2)
10| 0O 0 | £5 | 1-w(l+a-(—2a—2b—4d))
141 0 | £5 | 0 | 1—w(l+a-(—2a—2c—4e))
18] +2 0 [ 0 [1—wlta-(—2b—2c—4f))
0 0
0

19 | &7 l—w(l+a-(2a—2b—2c+4d+4e —4f + 8g))
20| 0 | ( )
211 0 0 | =7 | 1—w(l+a-(—2a—2b+2c—4d+4e+4f +8g))
22 | &7 | &7 | £ wl+a-(2a+2b+2c—4d —4e — 4f + 8g))
( )
( )
( )

l—w(l4+a-(—2a+2b—2c+4d—4e+4f +8¢g

23| £ | 0 | &7 w(l+a-(2a—2b+2c+4d —4e+4f — 8¢
241 0 | +x | +7 | 1-w(l+a-(—2a+2b+2c+4d+4e—4f —8g
25| &7 | £ | O |1

1—
1—

wl+a-(2a+2b—2c—4d+4e+4f — 8¢

Fur Eingabedaten, b, ¢, d, e, f und g kbnnen Maximum und Minimum bestimmt werden. Zur Berech-
nung des optimalen Relaxationsparameiavird dann das Maximum gleich dem Negativen des Mini-
mum gesetzt:

1 —w(l+a-max) = -1+ w(l+ - min).

Die folgenden Umformungen fuihren schlie3lich zum optimdtarametew:

1—w(l+a-max) = -1+ w(l + a - min)

{:)1_w<2(a+b+c)+4(d—|—e—|—f)+89+max>
20a+b+c)+4(d+e+ f)+8g

:_1+w<2(a+b+c)+4(d+e+f)+8g+min>
20a+b+c)+4(d+e+ f)+8g

(2(2(a+b+c)+4(d—|—e—|—f)—|—8g)+min+max>
S2=w

2@+b+c)+4(d+e+ f)+8g

_ 20a+b+c)+4(d+e+ f)+ 8¢
22(a+b+c)+4(d+e+ f)+ 8g) + min + max

Sw=2

Optimaler Verschiebungsparameter

Wird eine zum spektralaquivalenten Stern zugehdrige Maini Stelle des Galerkin-Operators auf den
gréberen Gittern verwendet, so ist ein zusatzlicher Véestimgsparameter sinnvoll. Anschaulich sorgt
dieser Parameter dafur, dass die Funktionsgraphen derigremelen Symbole des Galerkin-Operators
F und des spektralaquivalenten Operatérsnoglichst Ubereinander liegen. D. h. um den optimalen
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Verschiebungsparameter zu bestimmen, muss das Minimurgaetesierenden Symbols/G gesucht
werden. Sei dazu

1
Q o Y
o 0o
| I

d d
|:a —2(a+b+c)—4(d+e+ f)—8g a]

d d
g g
e e
g g

wieder ein beliebiger 27-Punkte-Stern mjb, c, d, e, f, g > 0. Das generierende Symbbllautet

O R T w0

F(z,y,2) =—2(a+b+c) —4(d+ e+ f) — 89 + 2acos(x) + 2bcos(y) + 2ccos(z)
+ 4d cos(x) cos(y) + 4ecos(x) cos(z) + 4 f cos(y) cos(z) + 8g cos(x) cos(y) cos(z).

Nach obiger Definition lautet der spektralaquivalente 7kPerStern
[c+2(e + f) + 4g]

b+2(d+ f)+4g
a+2(d+e)+4g9 —2(a+b+c)—8(d+e+[f)—249 a+2(d+e)+4g
b+2(d+ f)+4g
[c+2(e + f) + 4¢]
mit dem generierenden Symbol

G(z,y,2) =—2(a+b+c)—8(d+e+ f)—24g + 2(a + 2(d + €) + 4g) cos(z)
+2(b+2(d + f)+4g) cos(y) + 2(c + 2(e + f) + 4g) cos(z).

Ziel ist die Minimierung des Quotientefi/G

F(z,y,2)/G(z,y,2) = (—2(a+b+c) —4(d+ e+ f) — 8g + 2acos(x) + 2bcos(y) + 2¢cos(2)
+ 4d cos(z) cos(y) + 4e cos(z) cos(z) + 4f cos(y) cos(z)
+ 8g cos(x) cos(y) cos(z)) /

(—=2(a+b+c)—8(d+e+ f)—24g + 2(a + 2(d + €) + 4g) cos(z)
+2(b+2(d + f) + 4g) cos(y) + 2(c + 2(e + f) + 4g) cos(2)).
Offensichtlich ist dieser Ausdruck &quivalent zu

F(z,y.2)/G(x,y,2) = 1 — (2(d + e + f +4g — ecos(z) — f cos(z) — 2g cos(z))
—cos(y)(d+ f+ 29 — fcos(z))
+ cos(z)(—d — e — 2g + ecos(z) + cos(y)(d + 2g cos(z)))) /
(a+b+c+2d+2e+2f+4g — ccos(z) — cos(y)(b+ 2f cos(z))

— cos(z)(a + 2e cos(z) + 2 cos(y)(d + 2g cos(2))).
Von diesem Ausdruck kdnnen die Extremwerte bestimmt werllatiang der Koordinatenachsen ist der
Ausdruck gleich Null, somit wird das Maximum in den Ecken yenr, 7]* angenommen. Der optimale
Verschiebungsparameter lautet somit

4(d+e+ f+29)
a+b+c+4d+4de+4f +12g9
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Prakonditionierung

Algebraische Mehrgitterverfahren kdnnen als Prakonuigicer fir Konjugierte-Gradienten Verfahren
(CG-Verfahren) verwendet werden [6]. Der folgende Aldurius aus [7] diente als Grundlage fur die
Implementierung:

1. Wahlezg € R
2. r9:=b— Axg
3. po := Pro,af := (ro,po)2

4. Firm =0,...,n—1

Fallsal #0
P
~ “ [0
= A A= G
moy rm

- Pp
Tm+1 = Tm + )\um

- P 5
"m+1 = Tm — )\mvm

R P P
Zm+1 = PTerl’aerl = (Tm+1azm+1)2
P

A~ a A~
Pm+1 ‘= Zm+1 + ;n;lpm
m
Sonst
Stopp

Abbildung 2: PCG-Verfahren

Die Prakonditionierungsmatri®¥ entspricht dabet Schritten eines algebraischen Mehrgitterverfahrens
mit v pre-smoothing-Schritten ung, post-smoothing-Schritten. Wird mit einem algebraischezhivi
gitterverfahren prakonditioniert, das einen spektralg#jenten Operator verwendet, so wird dieser nicht
fur das CG-Verfahren, sondern ausschlief3lich fur das Meérgerfahren und schon auf dem feinsten
Gitter verwendet.

Ergebnisse

Als Vorlage diente eine Implementierung eines algebraiscklehrgitterverfahrens in C von meinem
Betreuer Matthias Bolten. Parallelisierungen erfolgerindait MPI. Folgende groRere Anderungen habe
ich an den Quellcodes vorgenommen:

1. Gewilnschte Eingabeparameter kénnen von einer Texalagglesen werden. Diese enthalt

¢ die maximale Anzahl von Iterationsschritten des Mehrgittefahrens,

e die ProblemgroRe (dreidimensional, in jeder Dimensiorzitkulante Matrizer2®, k € N,
fur Toeplitz-Matrizen2* — 1,k € N\ {0},

e die Periodizitat (fur zirkulante Matrizen eine Eins, furefitz-Matrizen eine Null),

¢ die Anzahl der Vor- und Nachglattungsschritte,
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¢ die GroRe des Differenzensterns,
¢ die Koeffizienten des Differenzensterns sowie
e die Verschiebung des Differenzensterng:iny- und z-Richtung.

2. Die vorliegende Datenstruktur zur Speicherung der DdeshMehrgitterverfahrens wurde ent-
sprechend erweitert.

3. Ein optimaler Relaxationsparameter wird fir jedes Ghstimmt.
4. Spektralaquivalente Sterne kdnnen bestimmt und veretenerden.

5. Falls spektralaquivalenten Sterne verwendet werdewirsbder zugehoérige optimale Verschie-
bungskoeffizient berechnet.

Verglichen wurden

MG: Algebraisches Mehrgitter mit Galerkin-Operator,
MGse: Algebraisches Mehrgitter mit spektralaquivalentem Ofogra
PCG: préakonditioniertes CG mit algebraischem Mehrgitter mitgBdn-Operator und

PCGse: prakonditioniertes CG mit algebraischem Mehrgitter mélgpalaquivalentem Operator.

Testumgebung

Mit den folgenden Eingabedaten wurden Testlaufe durchgefi

¢ Differenzenstern (Approximation 4. Ordnung an eine phetiBifferentialgleichung):

1
1 21
1

Anzahl Vor- und Nachglattungsschritte

- PCG:3
— PCGse: 1 Vorglattungsschritt, kein Nachglattungsschritt

Maximale Anzahl von Iterationsschritten im Mehrgitteffedwen: 10

Anzahl von Unbekannten:273 /1283 — 10233 /10243

Anzahl Prozessoren2 — 8192
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Konvergenz

Anzahl Iterationen

Abbildung 3: Konvergenz in Abhangigkeit der Anzahl der t&wnen
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—MG

(b) 127% Unbekannte

Abbildung 4: Konvergenz

Das Oszillationsverhalten des Residuums des prakoniditien CG-Verfahrens der zirkulanten Matrix
mit 1283 ist nicht verwunderlich, da das generierende Symbol detb@ispiels eine Nullstelle am Ur-
sprung hat. D. h. die Matrix hat einen Eigenwert Null und @né singular.
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Skalierbarkeit

Zeit

10+

10°
10

—MG
- - - MGse
--- PCG

PCGse|
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Anzahl Prozessoren

10

(a) 1283 Unbekannte

10

Zeit

Abbildung 5: Starke Skalierbarkeit (1)
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Abbildung 6: Starke Skalierbarkeit (2)
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Speedup und Effizienz

In diesem Abschnitt werden lediglich die beiden Mehrgiggianten und das mit dem Mehrgitterver-
fahren, das einen spektralaquivalenten Operator verwgnmddkonditionierte CG-Verfahren miteinander
verglichen. Eine Zeitmessung des prakonditionierten @&a¥irens mit dem Mehrgitterverfahren, das
den Galerkin-Operator verwendet, ist aufgrund hohen &pdiedarfs mit einem Prozessor flr die Pro-
blemgréRen mil273 bzw. 1283 Unbekannten auf JUBL schon nicht mehr moglich.

10°

—MG —MG
- - - MGse - - - MGse
- - PCGse - - PCGse
Q. Q
p=] p=]
o °©
% 10 g 10’
Q. Q.
%) %)
101 1 2 ‘3 4 101 1 2 ‘3 4
10 10 10 10 10 10 10 10
Anzahl Prozessoren Anzahl Prozessoren
(a) 128 Unbekannte (b) 1273 Unbekannte
Abbildung 7: Speedup
1 T 1 T
—MG —MG

- - - MGse ||
- - PCGse

Effizienz
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Effizienz

- - - MGse ||
- - PCGse

L L L
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1200

Anzahl Prozessoren

(b) 127% Unbekannte

Abbildung 8: Effizienz

Weitere Ergebnisse sind den folgenden Tabellen zu entnehme

Tabelle 3: Weitere Testergebnisse flr den Toeplitz-Fall

Anzahl Anzahl Typ | rel. Residuum| Zeit pro Iteration| Gesamtzei]
Unbekannte| Prozessorer
511 512 MG 3.2474e — 07 1.02 s 4.19 s
511 512 MGse | 3.4268¢ — 07 091s 3.76 s
511 512 PCG | 2.3506e — 08 1.19s 5.99s
511 512 PCGse| 6.6597¢ — 07 0.38s 4.57s
511 1024 MG | 3.2474e — 07 0.54s 2.23s
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Tabelle 3: Weitere Testergebnisse flr den Toeplitz-Fall

Anzahl Anzahl Typ | rel. Residuum| Zeit pro Iteration| Gesamtzei]
Unbekannte| Prozessoren
511 1024 MGse | 3.4268¢ — 07 049 s 2.01s
511 1024 PCG | 3.3243¢ — 08 0.63s 3.18s
511 1024 PCGse| 9.4182¢ — 07 0.21s 2.56 s
1023 1024 MG | 3.2578e — 07 4.15s 17.12s
1023 1024 MGse | 3.4721e — 07 3.54s 14.67 s
1023 1024 PCG | 2.3494e¢ — 08 4.66 s 23.34s
1023 1024 PCGse| 3.4634e — 07 2.29s 29.54 s
1023 2048 MG | 3.2578¢ — 07 2.17s 9.03 s
1023 2048 MGse | 3.4721e — 07 1.86s 7.76 S
1023 2048 PCG | 2.3494e — 08 2.47s 12.48 s
1023 2048 PCGse| 3.2901e¢ — 07 0.79 s 10.31s

Tabelle 4: Weitere Testergebnisse fur den zirkulanten Fall

Anzahl Anzahl Typ | rel. Residuum| Zeit pro Iteration| Gesamtzei]
Unbekannte| Prozessoren
512 512 MG | 3.2595¢ — 07 1.01s 4.19s
512 512 MGse | 3.5008¢ — 07 091s 3.75s
512 512 PCG | 2.3773e — 08 1.19s 5.99 s
512 512 PCGse| 6.9645¢ — 07 0.38s 4.55s
512 1024 MG 3.2595¢ — 07 0.54 s 2.23s
512 1024 MGse | 3.5008¢ — 07 0.49 s 2.02s
512 1024 PCG | 9.8493¢ — 08 0.22s 2.57s
512 1024 PCGse| 3.3619¢ — 07 0.64s 3.19s
1024 1024 MG | 3.2595¢ — 07 4.15s 17.12s
1024 1024 MGse | 3.5010e — 07 3.54s 14.68 s
1024 1024 PCG | 2.3625¢ — 08 4.66 s 23.36 s
1024 1024 PCGse| 3.2766e¢ — 07 2.30s 29.68 s
1024 2048 MG | 3.2595¢ — 07 2.17s 9.05s
1024 2048 MGse | 3.5010e — 07 1.82s 7.60 s
1024 2048 PCG | 2.3625¢ — 08 2.43 s 12.29 s
1024 2048 PCGse| 2.4331e — 07 0.79 s 10.30 s
2048 8192 MGse | 3.5010e — 07 3.53s 14.62 s
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Abstract: In many areas such as physics, engineering, astronomy alugdypiscientists have
to analyze and visualize high-dimensional data. Thus ijsdrtant for them to understand the
intrinsic degrees of freedom and the underlying geometrsuch a data set. It is often conve-
nient to find a mapping from the input space to a lower dimearaisubspace such that certain
aspects of the geometry of the data points are preservedieEhtis can be used for analysis
and interpretation of the original high-dimensional ddtaere are many different methods for
nonlinear dimensionality reduction. | will introduce theethod of Isometric Feature Mapping
(ISOMAP).

Introduction

We have a given set ofi-dimensional data. We want to find meaningful low-dimenalastructures in
this data set. Is it possible for some< m to find a d-dimensional manifold which has the same local
properties as the original data set?

The ISOMAP algorithm is based on a paper of J. B. Tenenbaurh[&}.dor a givend < m it pro-
vides d-dimensional projections of the original data poinhich approximately preserve the geometric
properties of the input data. These are the basic steps t6@RIAP algorithm:

Basic Steps
1. For each data point; determine a set of neighboring poimtg(i).

2. Approximate the geodesic distances between all pair@ioftgpby using the distancs
between neighboring points.

D
(7]

3. Estimate the projections, ..., Y of the data points(y, ..., X on the manifoldi by
minimizing the cost function

E(Y) = |l7(Dg) = 7(Dy)||.




The Algorithm

First step: For each data poink; determine a set of neighboring poim&(s).

Let dx be a metric on the input spacé c R™, e.g. the Euclidean metric. We compute the distances
dx (i, j) between all pairs of data poins;, X ;.

Since we want to use the local geometric properties of thee skettwe define a set of neighbadvs:) for
every X;. There are two ways to do this:

1. Take all points within a sphere of fixed radius N (i) := {X;|d(i,7) < €}

2. Take thek nearest points for a fixekl

Define an undirected weighted graghon the setX of all data points.X1, ..., Xy are the vertices and
the edges connect the neighboring points. The edges arétedigith the distancesx (i, j) between
the neighboring verticeX; and.X;.

Second step: Approximate the geodesic distances betwkeai of points by using the distances
between neighboring points.

On the graphG’ we compute the shortest path distandg$i, j) betweenX;, X;. Therefore we use the
Floyd-Warshall Algorithm:

d(i,j) if X; andX; are connected by an edge

Setdg(z',j):{ U elee

Fork=1,..N; j=1,..,N;¢t=1,..,.N
replacedc (i, j) by min(dq (i, j), da (i, k) + da(k, )

Thendq(4, ) approximates the geodesic distance betw&gand X ;. Define the matrix
Dg :={da(i,j)}
of the shortest path distances of the original data and thliexma
Dy := {||IY; - Y;[}}

of the Euclidean distances of the projections on the mahifol

Third step: Estimate the projections, ..., Yy of the data pointsXy, ..., X, on the manifoldM by
minimizing the cost functioB(Y') = ||7(D¢) — 7(Dy)||.

Let
Sa = {dg (i, 5)}

denote the squared shortest path distance matrix of thepdates and
Sy = {|IY; - Y;|I*}

the squared Euclidean distance matrix of the projections.
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The problem is invariant to rotation, rescaling and traticata Thus we can modify the data points such
that they are centered in the origin, i. e. the mean of eveoydinate is zero. We do this by multiplying
the centering matrixf with S from both sidesH is defined by

Hij = 0ij — 37135
with
1.1
1=
1.1

For any matrixA € RV*N

1
AH = {A;; - v ZAik}.
k

That means multiplication witli/ translates the columns ¢éf to the geometric center. Thus

1
HTSqH = {d% (i, 7) ZdQ (k,4) ZdQ mZdQG(l,k:)}
I,k

Demand that7, .., Yy are concentrated in the origin as well. Bédenote the matri¥y” = (Y7 --- Yy ).
So we have
Sy = {[|(¥; = i) (Vi = V) |} = AP + 1507 — 2v7 ;)

2 2 2 2
Yall® ... Il Yall* ... ¥l
— : ; + : : -2ty
2 2 2 2
IYnl™ o YNl Yafl* ... ¥l
We want the projections to have the same local geometry asrifji@al data, i.e. they should have the

same squared distances.
Y1, .., Yy should minimizel| -3 H (S¢ — Sy)H||. Define the cost function

E(Y) = |7(Dg) — 7(Dy)]

where . ,
7(Dg) = —5HSqH and 7(Dy) = —5 HSy H.

Since(a --- a)H =0andH | : | =0foralla e R

HSyH = H(—2YTY)H.

And since theY; are centered in the origin, i.¥.H = Y, we obtain
1
7(Dy) = —5HSy H = HYTYH =YTY.
We want to calculate the minimum of the cost function
E(Y) =|7(Dg) — 7(Dy)| = ||[7(Da) =YY
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Sincer(Dg) is symmetric, we can diagonalize it. We compute its eigere@h; > .. > Ay and the
corresponding eigenvectors, .., vy With Householder transformation and the QR algorithm:

A1 T
T(Dg)=1| v1 ... on V] ... UN

AN

We obtain

EY)=|vTV -YTY]|
with
VAL ol
V — ., . E RNXN.

VAN v}\;

We get the minimuntY” € R¥*YN of E(Y") by taking the largest d eigenvalugs, ..., \; and their eigen-
vectorsvy, ..., vg:

VA1 vl
Y = - :
VA4 v
Sofori =1, .., N the projection ofX; on the d-dimensional manifold/ has the form
VAL (vi)1
Y, = :
VAd(vi)a

Since this is the minimum of a quadratic form this is an examgblconvex optimization. The advantage
of this method is that there is an unique minimum.

Euclidean Distance Matrix
Existence of a Solution witB(Y) = 0
When does the problem have a solution with

EY)=|r(Dg)-Y"Y||=0?

E(Y) = 0 iff the matrix 7(Dg) is a squared Euclidean distance matrix for some pdipts., Yy € R?.

If D¢ is the exact geodesic distance matrix this is equivalent to

Ads1 = . = Ay = 0.

When is a matriXI" = {t;; };; a squared Euclidean distance matrix?

The roots of its entries have to satisfy the four metric proes:
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1. Nonnegativity:/#;; > 0

2. ldentity of elements with distanée /#;; =0 & i =j
3. Symmetry./t;; = \/tji

4. Triangle inequality:/Z;; < /i, + /tk;

The Euclidean metric has a fifth property [2]:

5. cos(Ois + Oirj) < cos b < cos(Oik — Ouj)
and0 < O, 01y, Oij <

whered;;; = 0,1, is the angle between the vectors from pdirib verticesi and;j.

Obviously the first four properties are satisfied by the aedtesquared shortest path distance matrix
7(D¢) in the ISOMAP algorithm. If the fifth property is fulfilled toinere is a lower-dimensional repre-
sentation which has the same geometry as the original data.

All five properties are satisfied by the squared geodesiantist matrices of a plane, a cylinder section
and a Swiss roll in the three-dimensional space. That meaun$iyd two-dimensional projections which
have exactly the same geometry as the three-dimensionatl iofnts.

A sphere section satisfies the first four properties but refifth:

Define the angles of a triangle on the surface of a hemisplsetiegeaangles between the tangents in the
three vertices. You see that the sum of the interior anglesiof a triangle is not80°. For the same
reason the constraint to the cosines of these angles is tigfiexh Thus there is no projection from a
sphere section to a two-dimensional plane which presetvdstances.

Examples
Swiss Roll

There areV = 2000 data points randomly put on the surface of a Swiss roll. Wethisesphere neigh-
borhood definition with radius = 0.23.

The Application of the ISOMAP algorithm gives us the followifirst four eigenvalues af(D¢):

A= 4102.07
o = 164.42
A3 = 4.09
M\ = 3.89

The root of the ratio of\; to \; is

& _ 164.42 ~ 0.2
Var — V4102.07
It is an approximation of the proportion of the dimensionshef Swiss roll:

height 1 ~ 0.9
arclength™ 4.89 ~
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Figure 1: Swiss Roll with 2000 points
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Figure 2: Projection of the Swiss roll on the two-dimensiananifold (d = 2)
Since the shortest path distances are only an approximatithe geodesic distances the eigenvalugs

with ¢ > 2 are not exactly zero. Looking at the projections witk= 3 (figure 3) we see the fluctuation
in the third dimension.

Convergence of the third eigenvalue

We chose the radiusof the neighborhood spheres to decrease with higher densgity that the average
number of neighbors of a point is about 30. Pér— oo the shortest path distances converge to the
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Figure 3: Projection of the Swiss roll on the three-dimenalananifold ¢ = 3)
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Figure 4: Swiss rollA; /A fori = 1,

geodesic distances. That means

In figure 4 we see that this convergence is quite slow.
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Convergence of the average fluctuation

Figure 5: Swiss roll: average fluctuation of the third conadeY s

For increasing density the average fluctuation is convgrgireero (figure 5):

N
.= . 1
lim Y3 = lim N Z(Y’)B‘ =0

N—oo N—oo ‘
=1

The Memory Wall in Floyd-Warshall Algorithm

In the Floyd-Warshall algorithm we updated the whdlex N-matrix D¢ in every step. Folv > 4000
the cache is to small for this matrix. Since this results irrengrocessor-memory traffic the run time
increases dramatically (figure 6).

There are different approaches in optimization of cachdopmance concerning the Floyd-Warshall
algorithm [3]. One method is to divide the matiiX; into b x b tiles such that? fits in the cache. By
reducing the working set size you divide the problem into ynremaller problems.

The Droplet Model

We have two-dimensional droplets with the shape of a cirgth fixed radius moving within a square
(figure 7(a)). What happens if we choose another metric thafEticlidean on the original data set?
Consider the metric

1— A(i,j)/mr?

whereA(i, j) is the overlap of the dropletsand; (figure 7(b)).

We use the sphere neighborhood definition where the averagber of neighbors of a point is 30.
The droplet radius i8 = 0.2 and the circles are distributed randomly in a square witledeiggth 1.
In figure 8 we see that the ratio af to \; is decreasing quite slow whereas the r@tﬁds constantly 1
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CPU time of Floyd Warshall execution
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Figure 6: Swiss roll: run time of the Floyd-Warshall algbnit on an Opteron 250 in CPU seconds
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(a) Droplets moving within a square (b) The overlap of two droplets

Figure 7: Droplet model

because the proportion of the edge lengths is 1.

The droplet model is a very simple model of the Ising modek THing model is a system of spins, which
can only have the states “spin up” or “spin down” (figure 9).tBis system you can also define a metric
using the overlap. You get the overlap of two configuratiopedunting all spin positions who have the
same state.
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Figure 9: The Ising model

Application in Biophysics
Protein folding

A protein consists of a chain of amino acids. Each proteinrass a well-defined three-dimensional
shape which is characteristic for its type (figure 10). Itachion depends on this three-dimensional
structure. Several diseases e.g. Alzheimer are believesstdt from misfolded proteins. You can gain
high-dimensional protein folding trajectory data usingeeolar dynamics and Monte Carlo simulations.

Biophysicists want to find meaningful low dimensional strues in the original high-dimensional data
sets which can act as some kind of reaction coordinates twideghe process of protein folding. Using
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unfolded folded

Figure 10: Protein folding
ISOMAP free-energy surfaces can be computed as a functitresé low-dimensional coordinates [4].

Conclusion

During my work | observed that in spite of its slow convergetize ISOMAP algorithm provides quite
good results for geometrical objects like the Swiss rollingst for systems with more than 4000 data
points on an Opteron 250 you hit a memory wall mainly causedhbycache problem in the Floyd-
Warshall algorithm.

It was interesting for me to explore the theory about Eudiddistance matrices on the one hand and
the practical method of ISOMAP on the other hand. | saw thatdtlyorithm is quite useful in technical
applications such as image or handwriting recognition bate are many applications whose detailed
properties are not known. Particularly in application tolgems in physics there is the question of the
dimensiond. This cannot be answered in general but depends on theedkpaibperties, i.e. the physical
interactions, of the problem under study.

The question arises to me if this method is able to provide results about a system or if it is only
capable of presenting properties we already know. It ajgpeame that you need good experience to be
able to interpret the results of ISOMAP in statistical asaly
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Abstract:

Visualization of scientific data helps researchers undedstwhere the important regions
are in the dataset. This is especially important in comprtat science, where all physical
processes are represented by data and no direct feelingeosstdblished like in a normal ex-
periment. This article describes how one can use the xnbisdiahzation software to visualize
nbody simulations. The focus lies on visualizing the stac divolution in star clusters like the
Orion Nebula Cluster. Star discs, also protoplanetarysgis@ the remnants of the gas and dust
cloud the star formed from. Studying the evolution of these discs in star cluster can give us
a idea, why astronomers do not see many star discs and hoitagimavinstabilities (which are
potentially important for planet formation) can form.

Motivation

The physics of star discs

Formation

To understand how star discs form one has to understand feoprithary star forms. Stars mainly form
in so called star formation regions, which are usally embddadto nebulae consisting of interstellar
gas (up to 99% of the mass) and dust. This material is the nehwfiatars which have exhausted their
lives in one of the biggest events in the universe, a supatniovsuch a supernova, a very big star
(Mgtar > 1.38Mg,,) explodes and throws many of its material into open spacis. @flocedure is also
important for the people on Earth, because in this "circlif@f the heavy elements (all after iron) in the
chemical periodic system are produced via fusion of lightements.

Star forming starts now if certain parts of the cloud begircatlapse. This can also be induced by
supernovae explosion. While collapsing the cloud reledse®w free energy in form of radiation. This
slows down the collapsing process. This happens until tive fee pressure in the center of this cloud is
so dense and hot that the hydrogen burning can start. Inrbiegs very energetic radiation is produced
and this may slow down the collapse too.

From this point on one can say the gas cloud is now a very yotargssrrounded by a gas-shell. But
for the observer, this star is not visible because it hidasfiin its gas shell. In its further evolution this
shell will begin to break up and the radiation of the star dredrbtation of the shell will flatten the shell,



so that a star disc will form (s. fig. 1). Such a disc can be deten infrared observations of the star,
because they emit light in the infrared and so augment tmarid part of the star's spectrum.

Edge-On Protoplanetary Disk - Orion Nebula
Hubble Space Telescope - Wide Field Planetary Camera 2

PIA), C. R. O'Dell (

Figure 1: Image of two star discs in the ONC

Following this model, each star should have its own disc.tBetobservers do not see star discs around
old stars. So the star discs must be destroyed in the ewolofighe stars. Principally there are two
different ways this may occur: first the destruction of dises photoevaporation. Here the discs are
blown away by the star via its own radiation. The second wag, dne is treated in this report, is the
destruction of star discs by dynamical interaction in shasters.

Star Clusters and the ONC

Open star clusters are groups of several hundred to mangdhdwstars. They are gravitationally bound

and the distances between the stars can be much smallenttiiesiun’s neighborhood. This is important

for the dynamical evolution of the discs because in densgiome in space, star encounters are much
more probable. So if star encounters are important for gwedisc evolution, they should be examined

in such star clusters.

For our simulations we have chosen the Orion Nebula Clustem(now on ONC). This has several
reasons. On the one hand it is relatively near to sun and smibe easily studied by observers, which
they have already in the past (for example see [1] or [2]) H8eetis much data available about the ONC
and this makes it easier to model our simulations. In our kitimns we model the ONC with 4000 stars
with a mass range from 0.08/s,,,, up to 50 Mg,,,. On the other hand the ONC is a very dense and
young cluster. So one expects that in its lifetime, theréhaile been several star-disc encounters but not
all discs should be destroyed.

Dynamical star disc evolution

To understand the dynamics of a star-disc encounter, Rfiaktral. [3] investigated the interaction of a
star and a star-disc system in an encounter with a parantathr. §herefore the following parameter
ranges were varied (following [4]) mass of star 1 & star 2fymrers curve eccentricity, inclination-angle
and the disc-mass and width. After analysing this datazRéalet al. were able to devise the following
fit formula, which describes the disc-mass loss in dependenthe star masses and periastra:

AM M* 1.2 0.1 M 3/2
4 — 2 In 2.8 (2 xexpd —y |t (2} o5V @)
My M3 + 0.5M; T M3+ 0.5M;F |\ rq
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WFPC2 ¢ Hubble Space Telescope « NICMOS

NASA and K. Luhman (Harvard-Smithsonian Center for Astrophysics) ® STScl-PRC00-19

Figure 2: Hubble Space Telescope image of the Orion Nebuist€l

Here it is important to mention that in this study the gas péathe disc was not included, so that the
results are an approximation. It is also important to knoat this study has been done for light discs
(M4 = 0.01 M4,,). This can be a good approximation because there is no eddget), that there are
heavy discs in the sky.

Used codes

nbody

A brief history

The nbody code has a very long history. It has been devel@petii$ still under development) by mainly

Sverre Aarseth from the Institute of Astronomy in Cambridgegland. The development started in
1961, when Aarseth coded a tool for primitive nbody simoladi At this point the code included a force
polynomial, individual time steps and force softening toidwiumerical problems. After some years, it
became clear that the close encounters of stars are verytanptor the field and have to be resolved bet-
ter. So first a two-body regularization was introduced (ldasheimo and Stiefel regularization, see [5])
and after some time three-body and finally chain reguladmatvhich depend on the KS-regularization.

In these regularizations, the two body problem (in the tiredy and chain regularization, one uses
pairs of KS-pairs) is transformed into a four dimensionacgp Here the code does not calculate the
stars motion directly, instead of that the center of massanatnd the relative motion are computed so
that the equations of motion have no singularity. One ofdhietegration cycles takes more single steps
but it has the advantage that fewer integration cycle habe tased with higher accuracy.

Instead of using divided differences, in newer version ajdibthe Hermite Scheme is used, which got
its name because it uses the Hermite interpolation fornmiiiia. basic idea is very simple and relies on
employing a Taylor series of third order for both the forég,as well as its time derivativé (). The
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advantage of this fourth-order scheme is that it is setfs@rTo boost the performance one can introduce
hierarchical timesteps, with which it is possible to prédie coordinates and velocities for all particles
needed at a given time (see Ref. [6]).

In the 1990’s R. Spurzem parallized the nbody-code so timhiw useable by modern super-computers
like the JUMP. Therefore several routines have been plraliesuch as the integrator or energy calcu-
lation.

For studying the star-disc evolution in star clusters whth nbody code, S. Pfalzner and C. Olczak have
included several routines in the nbody code which write batimportant parameters of an encounter
when it happens. This makes it possible to do post-proagssialysis of the data and to compute the
star-disc evolution over the whole star cluster.

xnbody

Major features and basic structure

File Opfions Appearance Interactorstyle Tools View Tracks about

®e - @ vectorfietd (T[] @ woro |yl
it
tconnse

Servicename: |nbodyGonc

v UNIC&RE
Start ssh-tunne |

~Buffer

Size: 419,617 MB

| shew
10 = 9.53674e-07 t = 0252075

current fime: 0

Step width:
Delay (msec)

Query time

Steering
2DWindow.

Axes (i |x1 | [xpoT1 |+

Axes () |x2 | [xpot2 |+

Figure 3: Xnbodys interface

The xnbody code has been developed by S. Habbinga at thedlighJand is a online visualization
software for nbody simulations , this means the simulatian loe visualized while running. Then it is
also possible to change the simulations parameters. Thisdgurse not so important in astrophysical
simulations, but in other fields, this can be a helpful tooltHis report xnbody is only used as an post-
visualizer. Xnbody runs on an workstation and requires atikaly good graphics card.

As you can see in fig. 3, xnbody uses the QT library to set up timeam input interface. This has the
additional advantage that in xnbody itself the QT signat-shechanism can be used. It enables the
program to wait for human input while doing other things lijtaying the movie. This has the advantage
that no time is spent on needless waiting for human input.
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For rendering the simulation data in 3d and in 2d, xnbody tlse¥isualization Tool Kit (VTK), which
is freely available. It includes routines for visualizingany geometrical objects and can do several oper-
ation on datasets like interpolation or data reduction.

For communication between the simulation and the visugdizahe VISIT library is used, which has
also been developed at the FZ-Juelich.

Communication

AVS/Express
VISIT - API [« libvisita <=  VISIT - Server API

Figure 4: The VISIT communication library

As mentioned above, xnbody uses the VISIT library to commael with the simulation. Therefore
some changes have to be made in the simulation itself. Ab(ifere nbodybuffer) has to be included,
in which data points are stored. Once the buffer is full, taéads send to xnbody. This is essential
because nbody uses individual time steps. So it is very Iplestiat only very few particles would be
sent to xnbody. This would slow down the simulation, becdasthe nobdy-xnbody communication the
TCP/IP protocoll is used which is much slower then the irdesupercomputer communication.

The data which is sent to xnbody is also stored in a buffer abxhbody can look up the data at a later
time.

nbodyhuffer
/ if nbodyhbuffer

Is full

1 )
nbody each Integratio xnbody

&

one data point

\, ' = A

Figure 5: Buffer scheme used for nbdoy-xnbody communigatio
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Visualization of stardiscevolution in starclusters with xabody

Preparing nbody

Enabling the communication

Before one can start to visualize arbitrary nbody simutetiavith xnbody, the nbody code has to be ex-

tended by visit calls. Therefore, xnbody delivers some gambody code, which the user can compare
with his own code. | used the kompare program for this. Thieviehg files have been changed:

| file | change \
cmbody.F remove one of the merged particles
co_newout.F|| setup communication
commonv.h || common block for xnbody variables
input.F save coreamount parameter
intgrt.F send new particle data to the buffer
ksreg.F send new KS-particle to the buffer
ksterm.F send termination-instructions of KS-particle
nbody6.F initialize communication and send all particles once
output.F same as co_newout.F
remove.F remove a particle
viscon.F enholds communication routines
ncnbody.c procedure for netcdf-file storage

Table 1: Additions in the nbody code

The files commonv.h, viscon.F and ncnbody.c have to be addfe nbody code completely and also in
the Makefile. After this is done and the code is recompileadylshould be able to communicate with
xnbody. A snapshot of a visualization can look like fig. 6. Asiycan see in the lower windows there are
still problems to be solved (there should be no particlesidatthe cluster).

Choosing Cluster visualization cutoff radius

In a star cluster, most of the dynamics happens in the ceftiee aluster, so it is worthwhile to visualize
this part of the cluster. The problem is that the stars havmetoendered so big to be able to see them
(particularly the small ones), that in the center they agriThis is very extreme with the biggest star
(Mstor = 50M ) because within the sphere of this star, there can be sestaral hidden. Another
problem is that xnbody and VTK computes the near and far plaf¢he render area with help of the
stars positions. This means if we look at the whole clusker,near plane is so far away that we cannot
zoom into the center of the cluster.

To get around this a cutoff radius was defined, where pastiolgside are not rendered and thus do
not need to be are not sent to xnbody (this could also speetiaupiinulation, because there is less
communication needed). Therefore a additional switch velked in the inSIM file which holds the
startup parameters for nbody (input.F). This parametemfnow on called coreamount, regulates the
cutoff radius with respect to the Lagrange radii. The Lagearadius with 100% mass holds all particles.
The radii are calculated in lagr.F and are globally avadlaBlhe relation between coreamount and the
Lagrange radii is written down in table . So if one wants tadesrthe center of the cluster, he can choose
coreamount=4 or smaller.
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Figure 6: First snapshot, stars radii scaled by their mased + Mq,)

% use packages: array
coreamount 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11
lagrange radiug| 1% 2% 5% 10% 20% 30% 40% 50% 70% 90% 100%

Table 2: Relation between coreamount and Lagrange radii

The determination if a particle is inside or outside the ffudphere is done in theisconpart  sub-
routine. See figure 7 for more details.

Including star disc evolution

The previous mentioned changes in nbody are very general aime are applicable to other problems
too. The following changes are special for the problem afdgisc evolution considered here.

The first step for including the star-disc evolution is to addnit star-disc to each star. This is done
within startup by simply setting up an array with lendgti{number of stars in the simulaton at current
timestep) and entries 1. Then the star-disc evolution ftar(il) has to be added to the code. Therefore
the subroutin®ISKEVOLUTION(I,MASSPER,MASS,ECC,PERI) has been implemented.

Before calculating the amount of disc-mass loss in one amnequit is necessary to identify the indices
of the two stars. For this tieEHIARCHoutine from C. Olczak is used, which delivers the right asdi.
This has to be done, because nbody often changes the indidag duntime. For example in KS-pairs,
one particle becomes the center of mass and gets an new Butexbody has an second ind&XAME(])
which only changes if a particle gets within a chain and bezothe c.o.m. or if it merges or if it is part
of an complex hierarchy. Getting the right indices wlEHIARCHSs very time consuming, but has to
be done to get the right results.

The differences in the star disc evolution can be seen indig8rand 9. In figure 8 the star-disc mass
is correlated with the used index and is also increasings €an be interpreted as reading and writing
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Figure 7: Inside - outside determination algorithm

in the wrong array parts. After including the upper desaibfgorithm, figure 9 shows the anticipated
behaviour of the disc mass with time: it decreases. To itstthis, look at figure . This figure shows
the disc mass evolution of particle 10. Every time the disesmecreases after it has been constant for a
while, it has been included into a strong encounter.

After this costly procedure, the star-disc mass loss isutatied with formula (1) and the disc mass loss
is subtracted from the disc mass of the pertubed mass. Atecstettistical failures have to be mentioned
and so the subtraction is only done if the disc mass loss ismim 3% of the momentary disc mass.

Debugging in xnbody

The star hopping problem

At this point of the work, physcially meaningful simulat®mwere possible. But there was still a bother-
some problem with thé/ = 50M,,,, star. It hopped all around the screen in a very unphysical (aeg
figures 11 to 13). The reason for this strange behaviour wasnthod used by xnbody to render the
scene:

When xnbody renders a new timestep, it first has to get alldlsdipns of all stars at the current timestep.
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Figure 9: Disk evolution with index-correction for pargolvith M., = 50M sy

Therefore, xnbody searches backwards in its own buffelhifast entry which is newer than the wanted
time. From this point on, it reads in all particle data aaiafor each star, but only if it hasn't read in
data before. So the data xnbody about each particle is dider dctually desired. What xnbody does
then is that it predicts (like an integrator!) the positi@ml velocities of the particle with respect to the
known data. This is done by the following formula:

AT=a-At*+ad- At 2)

whereAuw is the velocity increase; anda the acceleration and its derivative, afd the time-step.

What can happen now is that a star may find itself in an stroteydntion and the forces between the
two stars are very strong. Then expression (2) will deliveewy big velocity increase and the star will
be plotted at the wrong point according formula

F=(AT+7)- At (3)

In reality, the strong forces will not only change the vetp@mount. It will also change the velocity’s

direction and the gain of speed will be rather small. Forn2Zutan also calculate this in the right way, but
the time-step would have to be smaller. Because this is matipal (more communication slows down
the simulation), a new prediction formula was introduced:

Av = min(a - At? +a - At,0.1 - ) (4)
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Figure 10: Disk evolution with index-correction for patéavith NAM E(I) = 10

This formula clamps the velocity increase to ten percenhefactual velocity. Of course this is only a
approximation, but ensures that the visualisation is muahather.

Conclusions and Outlook

In this report it was shown how to visualize nbody simulatwith xnbody generally and how to imple-
ment a star-disc evolution model. This can be in some plaggstricky (e.g. indices).

There are still several areas which should be improved irfuhee. First it would be a good idea to

enable cutoff radius steering during runtime. This wouldkeiapossible to search for interesting regions
in space during the simulation and then to concentrate thalation on this region. Second, it would

be a good idea to implement a ’pickup’ routine, with which tleer is able to get information about a
particular star. Here it would be worthwhile to implementiatiing window especially for the disc mass

evolution (e.g. like upper part in figure 9) or any other datardime.

To speed up the simulation the identification of the staricexlin each communication call should be
moved to an other place in the code. One way could be to igethéfindices not in each communication
call but in each, let’s say 20th, step. This would have thadliantage that the time intensi@&HIRACH
routine is still used. The other way is to change the arrah ¢iate the index of a particle changes, but
this would have the disadvantage that this requires manyggsin the code and one has to spend a lot
of time finding places where the index changes. Finally it M@lso be interesting to do some profiling
and tracing on the code.

| want to thank the Juelich Supercomputer Center (aka ZAMHe ability to get to know the scientific
computing in general and the work in a research center. hadsd to thank S. Habbinga for the help
with xnbody and finally | want to thank my tutor P. Gibbon fos tielp in many situations.
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Abstract: In this paper we present a new approach to task placemenuat®ine to minimize
communication time. Extending previous work ([2]), we usecinmore detailed communica-
tion patterns to exploit the network properties better. htam these communication patterns
we present an MPI wrapper library.

Problem description

To understand the need of task placement, it is importamoakabout the communication networks of
a Blue Gene supercomputer. Unlike many other supercomgutdich have fat-tree networks (Fig. 1(a))
or crossbar-switches (Fig. 1(b)), the communication nédtar point-to-point (p2p) communication of
a Blue Gene is a 3D torus network (Fig. 1(c)), thatis a 3D mEgh ((d)) in which the opposing corners
are connected. That means every node has links to six neighgonodes. Furthermore there is a tree
network for global communication, this is not studied here.

7”7 N\ “
/N, N

/\ /\ /\ /\

Py A

(a) fattree (b) crossbar [1] (c) 3D torus [1] (d) 3D mesh [1]
Figure 1: Network Types

Since the p2p communication network is the torus networkwilldocus on that one. It is obvious that
the distance of two nodes depends on their positions in ths,tthe maximum distance 5+ 4 + 3.
So the placement of the tasks on the torus has influence owthegnication time.

There are several possibilities for task placement (refdi}, p. 217ff). The first way is to use the
standard mapping XYZT, where X,Y,Z donates the x, y and z dinates on the torus and T denotes
the processor id (only significant in virtual node (VN) mode, both processors on a node are used for
computation, but share the available memory). The mapgiog the following form:

1. task 0 is mapped to (0,0,0,0), task 1 to (1,0,0,0) and satihtlhe maximum x value is reached

2. increment the y value



3. perform steps 1 and 2 until the maximum y value is reached
4. increment the z value
5. perform steps 1, 2 and 3 until the maximum z value is reached

6. increment the t value (a value of 1 means that the 2nd psoces the node is used), perform steps
1 to 5 until all ranks are mapped

In applications with mostly nearest neighbour communica{and using VN mode), it might be a good
start to change the default mapping from XYZT to TXYZ, so thaighbours are mapped on the 2 CPUs
of the same node. That could have considerable influenceegpettiormance of the application.

It is also possible to specify an explicit mapfile. In this fite torus coordinates of each rank have to be
given in the form XYZT. This method should be used if the beapping of the application on the torus
is known or the mapfile can be generated by external progrdfasvill present such a tool in this paper.
The last possibility is an application internal methodslto use MPI Topologies, a very mighty feature
in the MPI Standard ([4], p. 177ff). The main idea is to creedenmunicators corresponding to the
topology of the user application and which are able to reotide ranks of the tasks (with functions
like MP1_Cart_create ). On Blue Gene (and maybe other machines with special nkttopologies)
the MPI library will try to map (or reorder) the tasks on theu® so that they match the given network
topology. For applications with a communication schemé ihanappable on the torus, it is probably
the best way to start with that method and see how the commuioricimproves. That version also has
the advantage of portability. The disadvantage of this pubils that for existing applications without
Cartesian communicators a code change is required.

BGI/L performance characteristics

To determine how to map the tasks on the torus, we will havaderstand the properties of the 3D torus
network.

First, we will have a look on the influence of the latency.

Latency is the time taken for a packet of minimal size to be sent by antrdvel and be received by
another node.

If we consider the latency as a function of the Manhattan imétniop count”), i.e. the minimal distance
of two positions on the torus, we see that the result is ayéadar function, with every step it increases
by about a 100 nanoseconds (Fig. 2).

The second factor we have to take into account is the bankwidt
Bandwidth denotes the number of bytes that are conveyed per unit of time

To understand the bandwidth behaviour of the 3D torus nétwer analyse the messages that are sent.
Each link delivers up to 2 bit = 0.25 byte per CPU cycle. Thekpge sizes are multiples of 32 bytes, up
to 256 bytes. The first 16 bytes of each package contain déstin routing information and a header.
That means that there is a maximum of 240 bytes of user datacim gacket. If more data has to be
sent, multiple packages have to be created. Furthermaore @ine 14 byte crc (cyclic redundancy check)
data transmitted for every 256 byte. That results in a nétvedficiency ofn = 240/270 = 89% or
n*0.25 byte/cycle=154 MB/s at 700 MHz clock frequency ([3]). As mentioned aboveteaode has 6
links to neighbouring nodes, so that for bi-directional coomication, i.e. incoming and outgoing links
are used, a maximum bandwidth of 1800 MB/s is possible. Sd vdrawe get on BG/L? As we see in
Fig. 3, a maximum bi-directional bandwidth of about 900 MB4s be achieved. this is due to processor

76



3.75

35

+ ik

3.25

latency in ps
w

2.75

-

-

25

2.25

0 2 4 6 8 10 12
manhattan distance

Figure 2: Latency — 8x8x8 torus

limitations. So even if you can use all six links at a time yathle maximal bandwidth of three links can
be achieved. More on this can be found in [7].
The bandwidth that can be achieved depends also on the ggmrditocol. There are two possibilities.

When using thesager protocol, sending starts directly after the function chileager mode there is
static routing, i.e. each package of a message goes the sayrmwthe torus

Therendezvousprotocol requires a “handshake” between sender and recdies the function call, i.e.
communication only starts when both communication pastiaee ready. Imendezvousmode there is
adaptive routing, i.e. each package of a message can takeraul way on the torus.

Both protocols always use a shortest path for routing, thesgtma that if you send a message in rendezvous
mode in one dimension, each package will go the same way #iece is only one shortest path. In Fig.
4 we see that the bandwidth curves are independent from gigqooof the receiver on the torus. This is
not what we expected since in former work it was documentatiatiaptive routing starts with the first
link, so you can get two times the bandwidth if you send in 2D #hmee times the bandwidth if you send
in 3D (refer to [2], p. 491). This is not true with the curremrsion of the BG/L software. There still is
adaptive routing, but every package of a message leavesridersover the same first link and then takes
some shortest path on the torus.

On Blue Gene, the eager limit can be set by the user by setimgdriableBGLMPI_EAGER=xxx
wherexxx is the largest message size for which the eager protocokid. e default eager limit on
JUBL, the 8 rack Blue Gene/L at the Jilich Supercomputingti@eis 1000. But it is important to know
that, independently from the eager limit, messages that finie package, i.e. with a maximal size of
240 bytes, are always sent directly. Fig. 5 shows that usieglefault eager limit is usually not the best
choice. For each application at least three different rhosilsl be made, one with the default eager limit,
one with eager limit nearly infinity (which has the higheshthaidth for medium size), so only eager is
used and one with a eager limit of zero, i.e. only rendezveuséd. Then the one which gives the best
performance to the application should be used. In Fig. 5 we'lsends” in some graphs at eager limit
zero and 1000. The minor increase of the slope was expectegl thiese are the limits where the protocol
is switched from eager to rendezvous, but we can not exphaifbbénds. But it is obvious that we get a
very high bandwidth only for the large messages of about 1y@ge&kRnd larger, whereas we have very
small bandwidth for very small messages. In this case thadangf the latency is dramatically higher,
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so that tasks which exchange a lot of small messages shoutdpped very close together.
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MPI profiling library

In this section we will describe how we obtain the applicattommunication patterns which we need to
optimize the task layout.

The MPI profiling mechanism

According to [4], each MPl library has to have a profiling ifidee, so that every MPI functiddP1_xxx

is also callable vi®@MPI_xxx . This means that everybody is able to write wrappers for MIRtfions
without any knowledge of the internals of the library. Iresithie wrapper the required measurements can
be done and then tH&MPI_xxx function can be called.

We provide C and Fortran wrappers fdPI_Init ,MPI_Finalize  and the complete set of the point-
to-point (p2p) communication routines, i.8lPl_Send, MPI_Bsend, MPI_Rsend, MPI_Ssend ,
MPI_Sendrecv ,MPI_Sendrecv_replace  and the corresponding nonblocking versidisl_Ixxx .

General overview

The library in the current version can perform two tasks.ah @rint the actually used mapping in a
file called Mapfile and it can generate a complex communioatistogram, i.e. it counts the number of
messages of different, user specifiable sizes and the &veizg of each of these “bins”. Like the IBM
High Performance Computing Toolkit (HPCT) it is controllbeg environment variables whose names
are closely related to the ones of the HPCT (refer to [6]). Ruihe limited memory on BG/L and for
performance reasons, all |0-operations are performed MRh1O (for more information on that refer
to [5]). As with every other profiling library, the library bdo be linked before the MPI library.

Mapfile generation

If the environment variabl#§ RACE_MAPFILEHs set, then the mapping at the time of the call of
MPI_Init  is written to disk as an ASCII-file. This is demonstrated Btitig 1. Therefore each task
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writes its position at the appropriate position. To obtdie position of a task, Blue Gene provides
a personality  -library, which includes functions to get the coordinatestioe torus as well as the
processor-id. More on this can be found in [1], p. 331ff.

[+ write the mapfile if TRACE_MAPFILE is sek/
if ((env = getenv ("TRACE_MAPFILE"))!=NULL) {

[+ get personality of the taskx/
rts_get_personality(&personality sizeof(personality));

position[0] = BGLPersonality_xCoord(&personality),
position[1l] = BGLPersonality _yCoord(&personality),
position[2] = BGLPersonality_zCoord(&personality),
position[3] = rts_get _processor_id (),

[+ open the file x/

MPI_File_open (MPI_COMM WORLD, "mapfile",

MPI_MODE_CREATE | MPI_MODE WRONLY, MPI_INFO_NULL, &file);

I/« calculate the offsetsx/

offset = 25-myrank;

offset _nl = 25myrank+24;

I+ generate the outputx/

sprintf(data[0],"%6d", position[0]);
sprintf(data[l],"%6d",position[1]);

sprintf(data[2],"%6d", position[2]);
sprintf(data[3],"%6d", position [3]);

data_nl = '"\n’;

I/« write the data to file x/

MPI_File_write_at (file , offset, data, 24, MPI CHAR, &stas);
MPI_File_write_at (file , offset_nl, &data_nl, 1, MPI_ CH® &status);
/I« close the file %/

MPI1_File _close (&file);

Listing 1. Generating the mapfile with MPI-1O

Communication pattern

The most important function of the library is the communmatprofiling. It can be enabled by set-
ting the environment variablERACE_COMM_MATRIKhe value of this variable must be of the form
bing, . .., bingyns_1 Wherebin; € N, ¢ = 0,...,#bins — 1 andbin; is the upper bound of the bin
(in bytes), so if you want to collect the message sizes 48@,B\Byte, 16 kByte and 512 kByte you
should set (in a baskexport TRACE_COMM_MATRIX=480,1024,16384,524288 .The overhead
of each communication call is quite low since most of the wisrtone duringiP1_Finalize . There

a binary file is written with the following layout:

[Headef

size #bins bing, . .., bingins—1

[Communication histograms
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# Racks | Mode | # Processors| Memory consumption File size

1/2 CO 512 #binst4 kB #binsk2+1 MB

1 CcoO 1024 #bins«8 kB #bins«8+4 MB

1 VN 2048 #bins<16 kB #binsk32+-16 MB
8 CO 8192 #bins«64 kB #bins512+256 MB
8 VN 16384 #bins128 kB #bins2+1 GB
16 VN 32768 #binsk256 kB #bins:8+4 GB
64 CO 65536 #bins512 kB #binsk32+16 GB
64 VN 131072 #binsc1 MB #bins<128+64 GB

Figure 6: Memory consumption and file size

mco,0,0 s mceo,0,size—1 as50,0,0 s a30,0,size—1
Mco #bins—1,0 o Mco #bins—1,size—1 aS0 #bins—1,0 o aS0 #hins—1,size—1
MCsize—1,0,0 <. MCsize—1,0,size—1 ASsize—1,0,0 <. ASsize—1,0,size—1
MCsize—1#bins—1,0 --- MCsize—1#bins—1,size—1 ASsize—1#bins—1,0 .- ASsize—1#bins—1,size—1
[HPCT like communication matrjx
comimo,o ce COMIMQ size—1
COMMysize—1,0 --- COMMgize—1,size—1

Heresizeis an integer and denotes the sizé&/t®l_COMM_WORBins andbin;, i =0, ..., #bins—1
are integers and defined as abave:, , . denotes the number of messages sent from:tasktaskz in
bin y as integeras, , . the average size (in bytes) of the messages sent fronxtastaskz in bin y as
float andcomm,, ,, the sum of all bytes sent from tagkto tasky as float.

The memory consumption per task is abobit# * (size * sizeof(int)+ size * sizeof(float), since each
task saves the number of messages sent and the average tieendbr each bin and each other task.
Fig. 6 gives the memory consumption and the file size for saonenconly used partitions.

Further work

To be able to use our new functions together with the othemgitrace measurements (within one run),
a first step would be to include the wrappers in the IBM HPCTasonore information can be collected
in a single run without re-linking.

A limitation is, that only communication via the communimaMPl_COMM_WORIdXraced. It is pos-
sible to improve the library so it can handle multiple comigators.

Another possibility of improvement is to monitor changesha current mapping, for example if a com-
municator is created which can reorder the ranks of the MéKstdlike MPI_Cart_create ). That
way we could understand the way the underlying MPI librarykso

Example Application — sweep3d

Sweep3d (http://www.lInl.gov/asci_benchmarks/aguitied/sweep3d/) is a 3D Discrete Ordinates Neu-
tron Transport application. Figure 7 shows the commuricaticheme of sweep3d. As we see it has
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Figure 7: sweep3d — 512 tasks
mostly nearest neighbour communication, so it can be ofifimeapped to the torus. We have also made

traces with the HPCT. TRACE_ALL EVENTS set, it generates an overview of which MPI functions
were called and how much time was spent in them (listing 2).

MPI Routine #calls avg. bytes time (sec)
MPI_Comm_size 1 0.0 0.000
MPI_Comm_rank 1 0.0 0.000
MPI_Send 9984 7680.0 3.768
MPI_Recv 9984 7680.0 16.928
MPI|_Bcast 4 537.0 0.000
MPI_Barrier 3 0.0 0.000
MPI_Allreduce 32 6.5 6.097

26.792 seconds.
134.195 seconds.

total communication time
total elapsed time

Listing 2: sweep3d hpct trace — MPI function overview fork#&nh

In sweep3d there is a lot of blocking communication and vevwy €ollective communications. Commu-
nication time is about 20 % of the total time.
The HPCT also generates message size distribution stat{fititing 3).

Message size distributions:

MPI_Send #calls avg. bytes time (sec)
9984 7680.0 3.768

MPI_Recv #calls avg. bytes time (sec)
9984 7680.0 16.928
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MPI1_Bcast #calls avg. bytes time (sec)

1 4.0 0.000
1 32.0 0.000
1 64.0 0.000
1 2048.0 0.000
MPI_Allreduce #calls avg. bytes time (sec)
12 4.0 6.096
20 8.0 0.000

Listing 3: sweep3d hpct trace — message size distributioraftk 0

In sweep3d all p2p messages have the same size of 7.5 kByeeesp3 in not a good candidate for the
improved heuristic, see heuristic improvements on page 87

If TRACE_ALL_TASKSs set, a communication summary where the communicatioa éind the posi-
tion of all task is printed. ITRACE_SEND_PATTERSIset, the average number of hops to the commu-
nication partners is printed additionally. They are cadted as following:

> Hops; * Bytes;

7
> Bytes;
i

AverageHops =

whereH ops; is the distance between the processorgtfoMPl communication andytes; is the size of
the data transferred in this communication. If the commatioo processor pair is close to each other in
the coordinate, thdlverage Hops value will tend to be small ([6], p. 7). So it is the aim of ouhistic

to decrease this value for applications with mainly smalésages.

Communication summary for all tasks:

minimum communication time = 26.520 sec for task 5
median communication time 29.634 sec for task 410
maximum communication time 31.098 sec for task 356

taskid xcoord ycoord zcoord procid total _ comm (sec) avgp$o

0 0 0 0 0 26.792 1.50
1 1 0 0 0 27.737 1.33
509 5 7 7 0 27.361 1.33
510 6 7 7 0 27.727 1.33
511 7 7 7 0 26.825 1.50

Listing 4. sweep3d hpct trace — communication summary

For more information on the HPCT refer to [6].

83



With all the information we got through the traces and thedwadth measurements we can determine

the minimal time each task needs for sending:

#bins—1 size—1

o mg, 7 * asm-
tmin - E E

In this case the maximum over all ranks is 1.03 s, i.e. unddegieconditions you could save up to 2.70

sor72 %.

Example Application — smg2000

Smg2000 (http:/www.lInl.gov/asci/platforms/purpkafbenchmarks/limited/smg/) is a parallel semicoars-

ening multigrid solver for linear systems.

As we see in figure 8, smg2000 has a more complicated comntiomicecheme than sweep3d. It is a

very regular multidimensional pattern which should mapl welthe torus.

In listing 5 we see that this time non blocking communicai®nsed and nearly all the communication
time is spent in theMPl_Waitall . This is due to the implementation of the MPI library on Blue
Gene/L, that all the work of non blocking communication isidan theMPI_Wait . In smg2000 a lot

smg2000 1024 tasks
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Figure 8: smg2000 — 1024 tasks
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of different sized messages are transmitted, most of theatlesnthan 480 bytes. That means they would
fit in one or two packets. That makes smg2000 an ideal camdfdathe improved heuristic (see page

87).
Message size distributions:
MPI1_lIsend #calls avg. by
20594 4.
6179 8
6227 16
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MPI Routine #calls avg. bytes time (sec)

MPI_Comm_size 23646 0.0 0.003
MPI_Comm_rank 27114 0.0 0.004
MPI1_lIsend 105029 626.0 0.723
MPI1_Irecv 104829 698.0 0.125
MPI_Waitall 104509 0.0 13.237
MPI_Barrier 1 0.0 0.000
MPI_Allgather 1 4.0 0.000
MPI1_Allgatherv 1 28.0 0.000
MPI1_Allreduce 12 8.0 0.630

14.724 seconds.
25.537 seconds.

total communication time
total elapsed time

Listing 5: smg2000 hpct trace — MPI function overview for kdh

7038 32.0 0.035
8145 64.0 0.043
9646 127.8 0.061
12818 253.7 0.079
15929 438.5 0.085
9915 823.5 0.077
3797 2039.8 0.067
2688 4073.3 0.067
1579 8140.1 0.055
209 15678.5 0.019
228 31582.3 0.026
29 48587.0 0.010

3 131072.0 0.006

5 262144.0 0.004

Listing 6: smg2000 hpct trace — message size distributionaink O

Heuristic task placement

In this section we describe some ideas for heuristic tagiepte&nt and the implementation we have done.

A simple heuristic

The main idea for a simple heuristic is the following [2]:

1. Map domain = 0 to arbitrary location(z, y, z, t)
2. Map all domaing with comm; ; > 0 or comm;; > 0 to a neighbouring location

3. Repeat previous steps foe 1, ..., size — 1 (if not yet mapped)
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Implementation details

In step one we choose the position on the torus randomly. Gdrabe quite expensive if many domains
are already mapped, so that most locations are already iecc o we only try ten times randomly and
then, if no free position was found, we are looking for thetfiree node on the torus in XYZT order.
We will have to check whether the ten tries are enough for algoapping or if that value should be
increased. A big challange was the way to find the neighbgurades in step two. The method we use
is the so called iterative deepening sealids)( that is a mixture of breadth first search and depth first
search. Withids you start at iteration limit O and do a depth first search wtil find a free node on the
torus or the depth reaches the iteration limit. In the lattege the iteration limit increases by one and
you start again. Listing 7 gives a pseudo-code implemamaiihis method has the advantage of a low
memory consumption compared to breadth first search, sime®gly need to save the current path. It
also guarantees that the nearest neighbours are founduAlilce a real depth first search, it can not get
lost in circles (of which we have a lot, considering the tosgsa graph).

[+ iterative deepening search
— a recursive function to find vertices in graphs/
ids (torus_pos source, torus_pos position, int iteratiof)
if(iteration==0) {
I+ max. depth reached-> pos free? x/
if(occupied(position)) return source;
else return position;
}
forall (neighbour of position) {
I/« max depth not yet reached> go on searchingx/
new = ids(source, neighbour, iterationl);
[+« if free pos found-—> return it x/
if (new!=source) return new;
}
[+ no free pos found—> return source */
return source;

}

findNeighbour (torus_pos source) {
iteration = 0;
[+ max. (x+y+z)/2 iterations needed,
since then all positions are visited/
while (iteration < 0.5(x+y+z)) {
forall (neighbour of node) {
[+ call the iterative deepening search/
new = ids(source, neighbour, iteration);
/[« if free pos found—> return it =x/
if (!occupied(new)) return new;
}
I+ no free pos found—> increase depthx/
iteration ++;

}

/] error

Listing 7: iterative deepening search
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As in our MPI wrapper library, most 10 operations are perfedwith MPI-10, especially for getting
the communication data out of our generated file. Becaudeedfiyout of the file, some 10 operations,
especially reading columns of the matrix are currentlyeggliow. It is planned to change this by the use
of MPI-10 file views.

Example

We have made an example run with smg2000 on 1024 processbtheagsimple heuristic.
Without heuristic:

total communication time = 14.724 seconds.
total elapsed time 25.537 seconds.

With heuristic:

14.258 seconds.
25.178 seconds.

total communication time
total elapsed time

Listing 8: smg2000 heuristic performance

We save about 4 % in the communication time. With sweep3d wedsabout 10 %.

Improving the simple heuristic

There are, of course, some ideas to improve this heuristichwve will present in the this section.

As mentioned above, it would be good to map tasks which exgghdots of small messages close to-
gether, since that way we can benefit from low latency at lomdiadth. For this we could change the
heuristic to:

1. Map the domain which sends the most small messages to arbitrary location z, ¢)

2. Map all domaing with comm; ; > 0 or comm,;; > 0 to a neighbouring location, but map the
tasks with most small messages nearest.

3. Repeat previous steps for all unmapped domains
This is good for applications which send primary small mgesasince these applications are latency

dominated. This heuristic has already been implementdd;ustently due to MPI-10 problems it is not
very efficient.

Another alternative is to map the domain which sends mossages in total first, so that the receivers
are guaranteed to be mapped near.

You could also alter step 3 and map the rank which commursicatest with the already mapped domains
next, although the effect on communication is not yet clear.

Another early idea was to use a “3D heuristic”, i.e. to majgaghich exchange a lot of big messages
in a space diagonal to benefit from higher bandwidth, butdpigroach is not very useful as long as
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adaptive routing starts at the second link, so that no higaedwidth can be achieved, as we discovered
in Fig. 4.

But even if we do not get more bandwidth, a “3D” mapping cowdused to make sure that the shortest
paths of two senders/receivers do not cross each otherlén twr avoid collisions on the nodes between
them. This is especially interesting for applications gsienblocking communication, since many mes-
sages may be sent during EiPl_Wait .

Optimization through evolution strategies

The next step after generating a heuristic task placemeulidvioe to optimize this mapping. The method
of our choice was an evolution strategy, which are a part ofutionary or genetic algorithms (refer to
[8], p. 353ff). This type of algorithm is mainly based on ntiga, in our case the swapping of two tasks
on the torus. In minor cases recombination are used, but weri@ implemented them yet.

Our implementation is still very simple and more or less aopad concept. There is much further work
needed to get the optimization in a productive state.
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Parallele schnelle Fouriertransformation nichtaquadistr Daten
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Zusammenfassung:

Ausgehend von einer Bibliothek fur die multivariate sclhm&louriertransformation nichta-
quidistanter Daten wird eine angepasste Implementatiodéfti dreidimensionalen Fall vorge-
stellt, welche im Folgenden mit MPI parallelisiert wird.eDTheorie der NFFT wird kurz um-
rissen, die serielle Version analysiert und mogliche Raisierungsmethoden vorgestellt. Eine
Implementierung einer parallelen Version der NFFT wirdaddinin vorgestellt und ebenfalls
analysiert. AuRBerdem wird ein Algorithmus zur bessereni&kag von NFFTs mit schlech-
ter Stitzstellenverteilung entwickelt und ein Ausblick agitere Verbesserungmoglichkeiten
gegeben.

Notation, die NDFT und die NFFT

Dieser Abschnitt fast die theoretischen Grundlagen derlN&Bammen. Sei der Torus
d q 1 1
T¢ :=<x = (xt)tzo,...,d—l eR*: —5 <a < 2 t=0,...,d—1
der Dimensioni € N gegeben. Dieser dient im folgenden als Wertebereich datdgaidistanten Stitz-

stellenz. Somit ist die Abtastmenge gegeben duith= {z; € T?: j =0,..., M —1}.

Zugelassene Frequenzkre Z% werden in der Multi-Indexmenge

N, N,
IN = {k:(k:t)to,...d—lezd:_?t Skt< ?t) tZO,,d—l},

zusammengefasst, wobBl = (N;),_, , ; dasgeradeMulti-Frequenzbereichs-Limit ist, d.hv, €
2N.

Das innere Produkt zwischen dem Frequenzindexnd der Stiitzstelle: ist in der gewohnten Weise
alskx = koxo + k1z1 + ... + kg_124—1 definiert. Des weiteren kdnnen zwei Vektoren mit einem

komponentenweisen Produkt® N := (aoNo,alNl,...,ad,lNd,l)T und dessen Inversd —! :=
T
(%,ﬁ,...,ﬁ) verkniipft werden.

Der Raum allerd-variaten, 1-periodischen Funktiongn: T¢ — C wird auf den Raum ded-variaten
trigonometrischen Polynome

TN := span <e_27r”"' ke IN)
vom GradN; (t = 0,...,d — 1) in der¢-ten Dimension eingeschrankt. Die Dimensidim 7 des

d-1
Raumes ded-variaten trigonometrischen Polynorig ist durchdim 7 = |In| = [] N: gegeben.
t=0



NDFT - nichtaquidistante diskrete Fouriertransformation

Fur eine endliche Anzahl gegebener Fourierkoeffizierfier C, k € I, sind wir an der Berechnung
der trigonometrischen Polynome

f@)= ) fue 2™k (1)

keln

an den ebenfalls gegebenen Stutzsteltere T? interessiert. Somit besteht das Problem in der Berech-
nung von

fi=1 ()= ) fre 2k, 2
keln
j=0,...,M — 1. In Matrix-Vektor-Schreibweise stellt man dies dar als
f=Af 3

mit
- e (A)

Der direkte Algorithmus dieses Matrix-Vektor-Produkt zeréchnen, auch NDFT genannt, bendtigt
O(M]|In|) arithmetische Operationen.

[ = (fj)j:o,,,,,M—l’ A= <e_27rikwj)

§j=0,..M—1: k€ In kcln

Aquidistante Stutzstellen

MitdeN, N,=N €2N,t=0,...,d—1undM = N9 &quidistanten Stitzstellery = %j,j eln
ist die Berechnung von (3) auch als multivariate diskreterfeotransformation (DFT) bekannt. Fir die-
sen Spezialfall bezeichnet mgp als diskrete Fourierkoeffizienten und die Abtaststelfetkonnen mit
der wohlbekannten schnellen Fouriertransformation (FRiTdediglich O(|In|log |In|) arithmetischen
Operationen berechnet werden. AuRerdem erhalt man dieslansformel

AA" = A"A = |IN|I,

welche im nichtaquidistanten Fall im allgemeingicht gilt.

NFFT - nichtaquidistante schnelle Fouriertransformation

Um die Erklarungen einfach zu halten, beschranken sich algefiden Ausfihrungen auf den Fall
d = 1. Die Verallgemeinerung der FFT ist ein approximativer Algonus und hat die Komplexitéat
O (Nlog N +log (1/¢) M), wobeic die gewlinschte Genauigkeit darstellt. Der Grundidee esMei-
wendung von herkémmlichen FFTs und Fensterfunktiopemwelche im Orts-/Zeit-BereicfR und im
FrequenzbereiclR gut lokalisiert sind. Im weiteren wird sich auf die Gaul3ftiok als eine moégliche
Fensterfunktion beschrankt.

Das Problem ist die Berechnung von

flx)= ) fre 2k @)

keln

an beliebigen Stutzstelleny € T, j =0,..., M — 1.
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Der Ansatz

Wir wollen das trigonometrische Polynojvon (4) durch eine Linearkombination von verschobenen
1-periodischen Fensterfunktiongrnwie folgt darstellen:

51(2) :=Zgz¢<x—%). )
lel,

Mit Hilfe der Uberabtastrate > 1 wird die Lange der FFT durch := o N gegeben.

Die erste Approximation - Abschneiden im Frequenzbereich

Wechselt man in Definition (5) in den Frequenzbereich, érnah
51 (:C) _ Z Ok Ck (95) e—27rik:a: + Z Z 0k Chnr (@) 6—27ri(k:+nr)z
keln reZ\{0} k€1,
mit den diskreten Fourierkoeffizienten
. gy}
gei=> g, (6)
leln

Vergleich von (4) mit (5) und die Annahme, dags(p) fur |k| > n — % hinreichend klein wird,
suggeriert

i (@) (7)

) i fork € Iy,
gk =
0 fork € I,\In.

So erhélt man die Wertg aus (6) durch

1 o ikl
a=1 Y gt e
]CEIN

einer FFT der Langa.

Diese Approximation liefert einen Aliasing-Fehler.

Die zweite Approximation - Abschneiden im Zeit-/Ortshirei

Wenn die Funktionp im Zeit-/OrtsbereictR gut lokalisiert ist, kann sie durch eine Funktion
¥ (x) = ¢ () X[~z m (2)

mit supp ¢ = [—ﬂ ﬂ] , m < n, m € N approximiert werden. Man definiert ihre periodische Varsio

n’n

1) mit kompaktem Trager iff’ als

b@)=> b@+r).
rez
Mit Hilfe der Indexmenge

Ly (z5) :=={l €I, :nz; —m <1l <nz;+m}

wird eine Approximation fur; wie folgt definiert:

sa)= X ad(n-1). ®

leln,m(:):j)

Diese Approximation fuhrt zu einem Abschneidefehler.
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DerFalld > 1

Beginnend mit dem Problem der Berechnung der multivaristigonometrischen Polynome aus (1)
mussen einige Verallgemeinerungen gemacht werden. Digtéréumktion wird durch

¢ () = o (z0) o1 (1) ... Pa-1 (Ta-1)
gegeben, wobep; eine univariate Fensterfunktion ist. Somit folgt fir dieuRierkoeffizienten
ck (P) = cro (Po) Chy (P1) -+ Chy_y (Pa—1) -

Der Ansatz wird verallgemeinert zu

s1(x) == Zgl pz-—ntol),
lel,

wobei die Lange der FFT durch := o ® N und die Uberabtastraten dureh = (o, ... ,ad,l)T
gegeben sind. Anstelle von (7) definiert man

ck(P)

. I fork € In,
Ik =
0 fork € In\In.

Die Werteg; kbnnen mit einer (multivariaten) FFT der Langg x nq X ... X ng_1 wie folgt erhalten

werden:
Z gk e—27r|k(n*1®l)’ lel,.
kEIN

1
g = 77
| In]

Unter Verwendung der Funktion (z) = ¢ () x—m= mj« () mit kompaktem Trager erhalt man

)

s(x;) = Z glzﬁ(wj—n_l(al) ,

lEInym(a:j)
wobeit wiederum die 1-periodische Version vgrist und die Multindexmenge gegeben wird durch

Inm (zj) ={l€lp:nOx; —ml<I<nox;j+ml}.

Der Algorithmus

Zusammenfassend erhalt man Algorithmus 1 fur die schnelfednung von (3) m® (|1, |log |I,| + mM)
arithmetischen Operationen.

Die serielle NFFT

Motivation

Die NFFT Bibliothek beinhaltet bereits einen Algorithmug Berechnung ded-variaten nichtaquidi-
stanten Fouriertransformation fur beliebigec N. Dennoch war das erste Anliegen dieser Arbeit eine
Version des Programms zu schreiben, welche speziell aufFd#nl = 3 zugeschnitten ist. Man er-
wartete eine nennenswerte Laufzeitverringerung, da derl@ad des Programmes deutlich verringert
werden kann. Des weiteren war ein grundlegendes Verstinths Algoithmus notwendig um spéater
Mdglichkeiten der Parallelisierung zu erarbeiten. Auchldmgang mit den verwendeten Programmpa-
keten konnte so gelernt werden.
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Eingabed, M € N, N € 2N¢

xjc[-1,4)19 j=0,....,M—1,andfy €C, k € In,

1: Furk € In berechne )
Ik = e
(| ck (©)
2: Furl € I,, berechne mitl-variater FFT
o 5~ o—2mik(nTlol)
g= Y ke :
kEIN
3: Furj =0,...,M — 1 berechne

fj = Z gm/;(wj—n_l(Dl).

leln m(z;)

Ausgabe: approximierte Wertg, j =0,...,M — 1.
Komplexitat: O(| N | log |N| + M).

Algorithm 1: NFFT

Die FFTW

Die FFTW ist ein open source Programmpaket zur Berechnungati@ellen diskreten Fouriertransfor-
mation, welche in Schritt 2 von Algorithmus 1 benétigt wiks wurde von Matteo Frigo und Steven
G. Johnson am Massachusetts Institute of Technology ekditid/erwendet wurde die aktuelle Version
3.2alpha2, da diese die erste Version aus der dritten Ektwigsreihe der FFTW mit einer Unterstit-
zung fur parallele FFTs mit MPI ist.

Programmablauf

Die Funktionsweise des Programmes, welches im folgendemnfiniser3d bezeichnet wird, wird nun mit
einem Ablaufdiagramm dargestellt, wobei besonders diemtishen drei Schritte von Algorithmus 1
erlautert werden. Hierzu betrachten wir wegen der besdgbensicht den zweidimensionalen Fall. Der
Algorithmus des Programms lasst sich hieraus leicht anaibginer zusatzlichen Dimension ableiten.

Schritt 1

Die gegebenen Fourierkoeffizient¢p werden eingelesen und gleichzeitig mit den inversen Frkarie
effizienten der Fensterfunktion multipliziert, d.h. da @iaten in einem Feld an die FFTW Ubergeben
werden, kann man das Speichern der Koeffizienten mit deriplilsiition verbinden. Da man ein Feld
der GroRen; - ny mit n, > N, fur ¢t € {1,2} anlegen muss, werden die Eintrdge an den Randern
mit Nullen aufgefullt. Dieses Auffiillen wird durch eine eialige Initialisierung des gesamten Feldes
mit Nullen ersetzt. Zu beachten ist, dass der Summatioagiivd Schritt 2 Uber deR-dimensionalen
Wiirfel 5, 1)? lauft, wahrend die FFTW ihre Eingabedaten als Koeffizierei, 1)® erwartet. Auf-
grund der 1-Periodizitat der Funktighlasst sich dieses Eingabeformat mit einem Tausch der vemder
Halfte des Feldes an das Ende ermdglichen. Dieser Tausch Imeasiglich aller Dimensionen vorge-
nommen werden und wird bereits beim Abspeichern des Feklégksichtigt. Schritt 1 ist in Abb. 1
fur Ny = Ny = 4, n7 = no = 8, m = 1 bildlich dargestellt. Die hellen Késtchen symbolisieréa d
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Nulleintrage und die dunkleren d+eLCk;’“@)

0|1|2|3(4[5|6]|7 415|670 1[2(3
0(1]2]3 23 0|1
415|6|7|0|1(2]3
213 0|1
(a) Auffullen mit Nullen (b) Tausch in Dimension 1 (c) Tausch in Dimension 2

Abbildung 1: Speichern und Tauschen der Fourierkoeffigiefiir die FFTW.

Schritt 2

Die bereits richtig angeordneten Daten werden mit der FFEWsformiert.

Schritt 3

Fir jede Stitzstelle; wird der Index[nz;| — m und gemaf (8) die Approximation durch Summation
uber (2m + 1)2 Terme bestimmt. Wiederum ist darauf zu achten, dass diedadrertauscht sind, da
sich die Ergebnisse der FFT auf eine Indexmengg,iim)? beziehen. Abb. 2 verdeutlicht dies wieder
fir Ny = No = 4, n1 = np = 8, m = 1. Das schwarze Kéastchen stellt den Index:;| dar und die
umliegenden Indizes werden in die Summation einbezogen.

4(5]6,7|0|1(2]3

Abbildung 2: Berechnung des Abtastwertes an einer Stiizste

Laufzeitvergleiche

Die Messungen der Laufzeiten wurden auf einem Rechner teit Gore 2 Duo T7200 mit 2 GHz unter
Linux durchgefuhrt, das Programm wurde dazu mit dem gcc iOptimierung Ubersetzt. Die drei Di-
mensionenV; wurden jeweils gleichgrol? gewéhlt, weshalb im Folgendeamogh N mit N = N, t €
{1,2,3}, verwendet wird. Verglichen wurden zwei verschiedene &niisse zwischen der Anzahl der
Stutzstellen und der Dimension@h. Des weiteren wurde darauf geachtet, dass die Optioneniblés-B
theksfunktion identisch zu den in der nfft_ser3d impleresten gewahlt wurden. Dies betrifft vor allem
die Verwendung der Gaul3-Fensterfunktion, Berechnung Be&rifplace und keine Vorberechnung der
Werte der Fensterfunktion an den Stitzstelien
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DerFall M = N

Im ersten Fall, vgl. Abb. 4, wéchst die Anzahl der Stutzsetel\/ mit der gleichen Ordnung wi#/, d.h.

die Stitzstellenanzahl steigt linear und die GroRe den®&dsionalen FFT kubisch.

Besonders fir kleine Problemgrof3en ist die nfft_ser3d dalidheksfunktion tberlegen. Das asympto-
tische Verhalten deutet eine gleiche Laufzeit fur grd®ean. Dies lasst sich durch den wachsenden
Anteil der FFTW am Gesamtprogramm begriinden. Sowohl diglisierung der Daten in Schritt 1
von Algorithmus 1 als auch die Berechnung der AbtastwertdesnStitzstellen in Schritt 3 nehmen fir
diese Falle deutlich weniger Zeit in Anspruch als die FFTV®afritt 2, welche in beiden Programmen

identisch ausgefuhrt wird.

N 2 4 8 16 32 64 128
nfft_ser3d| 1.31e2| 1.72e2| 3.84e2| 1.85e3| 1.87e4| 3.12e5| 2.86e6
nfft 2.34e2| 4.38e2| 1.02e3| 3.31e3| 3.02e4| 3.33e5| 2.92e6

Abbildung 3: Laufzeitvergleich der nfft_ser3d mit der Bdtheksfunktion nfft.\/ wachst mitV
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Abbildung 4: Laufzeitvergleich der nfft_ser3d mit der Bdstheksfunktion nfft.\/ wachst mitV

Der Fall M = N3

Als zweiter Test, vgl. Abb. 6, wurd@/ gleich mit N3 gewéhlt. Dies erscheint sinnvoll, da auch in der
FFT oftmals die Anzahl der Eingangs- und Ausgangsdatemchyienl3 ist. Wiederum ist die nfft_ser3d
schneller, was sich besonders fur grd®ebemerkbar macht.

N 2 4 8 16 32 64 128
nfft_ser3d 2e2| 9.15e2| 6.57e3| 5.25e4| 4.96e5| 6.15e6| 5.43e7
nfft 8.71e2| 6.5e3| 5.32e4| 4.22e5| 3.45e6| 3.05e7| 2.47e8

Abbildung 5: Laufzeitvergleich der nfft_ser3d mit der Bdtheksfunktion nfft.\/ wachst mitv3

Zusammenfassung

Die Laufzeitmessungen bestatigten die Vermutung, daksdeicOverhead der Bibliotheksfunktion ne-
gativ auf die Geschwindigkeit auswirkt. Besonders flr grdfeidimensionale Probleme ist die Funktion
nfft_ser3d vorzuziehen. Analoge Ergebnisse spiegeltamisider Programmentwicklung auch schon fir
ein- und zweidimensionale NFFTs wider. Eine Implementigrdieser Falle kann schnell nachgeholt
werden. Somit erscheint es sinnvoll die allgemeinere Fonlder NFFT-Bibliothek fur diese Spezial-
falle zu ersetzen.
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Abbildung 6: Laufzeitvergleich der nfft_ser3d mit der Bidtheksfunktion nfft.\/ wachst mitV3

Die parallele NFFT

Motivation

Wie auch die FFT benétigt die NFFT mit wachsendérund M zu viel Speicher um sie noch mit einem
Rechner zu verwenden. Eine NFFT mit den Paramedgra- 256, n, = 512 fur ¢ € {1, 2, 3}, bendtigt
zum Abspeichern der Fourierkoeffizienten aus Schritt 2itseeP&B. Auch die Rechenzeit sollte sich mit
dem Einsatz mehrerer Prozessoren verringern. Anliegesedirbeit war es zu untersuchen wie man
die NFFT parallelisieren kann und eine erste Implemematioerstellen.

Mdglichkeiten der Parallelisierung

Die Unterteilung des Algorithmus 1 in 3 Schritte kann aucldén parallelen Version verwendet werden
um die Mdglichkeiten des Vorgehens einzuschatzen. Sdhotinhaltet nur die Initialisierung des Feldes
fur die FFT. Dennoch missen besonders die Einschrankurepahtet werden, welche die Dateneinga-
be in Schritt 2 betrachten.

Da die FFTW bereits eine parallele Version der FFT beinhaiteisste in Schritt 2 lediglich das Einga-
beformat der FFTW bericksichtigt werden. Dies bedeutet @aBs die FFTW in der aktuellen Version
das Feld nur beziglich der ersten Dimension zerlegt. Digsfastiert gewisse Grenzen an die Paralle-
lisierbarkeit von Problemen, bei denen die erste Dimenkleimer ist als die Anzahl der verwendeten
Prozessoren. Es existieren auch andere Bibliothekenhevelas Feld beziglich mehrerer Dimensionen
zerlegen, welche allerdings nicht getestet wurden.

Im letzten Schritt muss beachtet werden, dass jeder Pmzegseinen Teil des Feldes besitzt. D.h. es
lasst sich nicht umgehen, die Stitzstellen entsprechenbbkiden Feldgrenzen zuzuordnen. Die erste
Mdglichkeit, alle Stiutzstellen aralle Prozessoren zu Ubergeben, kostete jeden Prozess vieh8peic
welcher auch fur wachsende Prozessorenanzahl nicht alinumuoh setzt voraus, dass jeder Prozessor
alle Stutzstellen durchsuchen muss. Das Ordnen der Stitzsteflde also dem Benutzer Uberlassen,
sodass er daflr Sorge tragen muss jedem Prozess die ncBtigestellen zu Ubergeben. Dabei wird er
durch mehrere Initializierungsroutinen unterstitzt, spéter naher erlautert wird.

Zur Berechnung der Summen in Schritt 3 kann es erforderkah, aten eines anderen Prozesses an-
zufordern. Um die Kommunikation gering zu halten wurde dieliliir entschieden die erforderlichen
Randgebiete einmal im Ring an den direkten Vorganger zueseridie Abtastwerte an den Stutzstellen
werden deshalb nicht auf jenem Prozessor berechnet, weleneFeldindexnz;| der ersten Dimen-
sion besitzt, sondern auf jenem, welcher den Feldirjdex | — m besitzt. Man kann so die Anzahl der
Kommunikationsaufrufe um eins reduzieren, da nur die DdesiNachfolgers bendtigt werden. Man
vermeidet also das Aufteilen des Datenpaketes in zweiddeinDas Senden im Ring muss eventuell
wiederholt werden, wenn mehr Streifen benétigt werdene@l$rozessor besitzt.
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Programmablauf

Der Ablauf wird schematisch fur das bereits verwendetefelign zwei Dimensionen dargestellt. Dabei
sindN := Ny = Ny =4,n:=n; =ny =8 m =1, M = 1 wie im seriellen Ablaufplan.

Schritt 1

Die Fourierkoeffizienterf;, werden in der richtigen Reihenfolge an jene Prozessoreryében, welche
sie spater erhalten sollen. Vergleiche hierzu Abb. 1(b) Abb. 7. Dabei ist besonders der Tausch be-
zuglich der ersten Dimension bereits durch das geeignetedein der Daten vermieden worden. Nun

Prozessor 0 Prozessor 1 Prozessor 2 Prozessor 3

213 01

Abbildung 7: Ubergabe der Fourierkoeffizienten.

wird wie in der seriellen Version initialisiert, d.h. man Hipliziert die Fourierkoeffizientery,, mit den
Inversen der Fourierkoeffizienten (¢) der Fensterfunktion und die Felder werden mit Nullen aufge-
fullt, wie in Abb. 8 zu sehen ist. Der Tausch bezlglich allémBnsionen mit Au3nahme der ersten wird
wiederum beim Speichern berucksichtigt.

Prozessor 0 Prozessor 1 Prozessor 2 Prozessor 3
415 6|7 0] 1 2|3
2|3 01

Abbildung 8: Initialisierung der Daten.

Schritt 2

Nun liegen die Daten bereits in der richtigen Anordnung uam,problemlos die parallele FFTW aufzu-
rufen.

Schritt 3

Der Abschneideparameter war als = 1 gesetzt. Somit bendtigt jeder Prozessor 3 Streifen um einen
Abtastwert berechnen zu kénnen. Im schlechtesten Faldiag Stiitzstelle so, dass 2 der 3 Streifen nicht
auf dem Prozessor liegen, der den zugehdrigen Abtastwerthieen soll. Deshalb werden zwei Streifen
von jedem Prozessor im Ring an den Vorganger geschickt. iMan jeder Prozessor die Approximation
der Abtastwerte an den ihm zugeordneten Stitzstellen atesw&/gl. Abb. 9.
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Prozessor 0 Prozessor 1 Prozessor 2 Prozessor 3

I

Abbildung 9: Senden im Ring und Berechnung der Abtastwerte.

Benutzung

Fur erfahrene Benutzer bietet die Variablee fftw  eine Mdglichkeit, die Anzahl der an der FFTW
beteiligten Prozessoren von oben zu beschranken. Es fefgfter die Erklarungen, wozu diese Még-
lichkeit implementiert wurde. Innerhalb dieses Absclasittetzten wisize_fftw  gleich der Anzahl
aller an der NFFT beteiligten Prozessoren und UbergebeNatiable wie gefordert an die Initialisie-
rungsroutinen.

Die erste Routine dient der Bekanntgabe der Grenzen, imd&oke die Stitzstellen fur jeden Prozessor
befinden. Man Ubergibt den Abschneideparameteidas Feld der Dimensionen der FIRT denZei-
ger auf size_fftw sowie zwei Zeiger auf double Variablen, welche nicht itigiart sein mussen.
Letzere beide enthalten dann die Intervallgrenzen, zwisatenen sich die Stitzstellen dieses Prozes-
ses befinden sollen, d.lnél) € [lower_border,upper_border). Zwei Sonderfalle sind zu betrachten,
wenn namlichlower_border = upper_border gilt, erhalt der Prozess keine Stiitzstellen. Gilt hinge-

genlower_border > upper_border, SO mussen die Stitzstellen m:ijl) € [—%,upper_border) oder

:c;l) € [lower_border, %) gewahlt werden.

int nfft_mpi_init_borders{nt m, intx n, intx ptr_size_fftw ,
doublex lower_border , doublex upper_border);

Sinn dieser Routine ist noch nicht das Anlegen der Stitestedondern der Benutzer ist nun verpflichtet
die Menge der Stiitzstellen zu durchsuchen und anzugebengrefd die Anzahl der Stitzstellen im
jeweiligen Intervall ist. Diese Anzahl speichert er in @iNariablenlocal_x_num

Damit der Benutzer die Fourierkoeffizienten richtig bestéllen kann, muss er wissen, wie die Streifen
auf die Prozessoren verteilt werden. Hierzu ruft er analog=ETW eine Initialisierungsroutine auf:

int nfft_mpi_local_size_3di{nt NO, int N1, int N2, int nO, int nl,
int n2, int size_ fftw, int xlocal NO, int xlocal _NO_start);

Er bekommt mifocal _NO_start analog zur parallelen Version der FFTW den Startindex dsepr
Dimension, ab welchertocal NO Streifen erwartet werden. Dabei katotal_NO durchaus Null
betragen, da manche Prozessoren keine Daten bekommenrugatriplettes lokales Feld mit Nullen
fullen.

Eine weitere Funktion dient der entgultigen Verteilung 8titzstellen und legt einen Kommunikator an,
welcher denfft_par3d  spater Ubergeben wird.

int get_local_borderint size_fftw, intx ptr_local_x_num,
intx ptr_local_x_start ,doublex ptr_lower_border ,
doublex ptr_upper_border , MPI_Comem ptr_comm_local);
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Die Anzahl der Stitzstellen kann Uber mehrere Prozessomneilv werden, deshalb wird
local x_ num als Zeiger Ubergeben und die neue Varialdeal x_ start wird analog zu
local_NO_start verwendet. Sie gibt an, dass ab #lmral_x_start -ten Stitzstelle in diesem
Intervall genadocal_x_num  Stitzstellen fur den jeweiligen Prozess angelegt werdiggms®un legt
man ein Feld fir die Stutzstellen an.

doublex local x;
local _x = (doublex) malloc( sizeof(double)xlocal x _numx3 );
for (i = 0; i < local_x_num; i++)
for(j = 0; j < 3; j++)
local_x[3xi+j] = users_data_x;

Analog verfahrt man mit den Fourierkoeffizienten, allegdirspeichert man die Koeffizienten im row
major Format in einen eindimensionalen EingabevektoretJder Annahme, der Benutzer habe ein
dreidimensionales Feldsers_data_koeff von Fourierkoeffizienten, ist die Initialisierung folgen-
dermafen zu implementieren:

double complext in;
in = (double complexx)
malloc (sizeof(double complex}local _NO«N[1]«xN[2]);
for (i = local _NO_start; i < local _NO_start+local NO; i++)
for (j = 0; j < N[1]; j++)
for(k = 0; k < N[1]; k++)

local_x[ k + N[2]*x(] + N[1]x(i—local_NO_start))]
= users_data_koeff[i,j,k];

Es folgt die Standardinitialisierung der NFFT, welche umige Parameter erweitert wurde.

void nfft_mpi_init_guru (nfft_plan «myplan, int d, int %N, int M,
int *n, int m, int local NO, doublex local_x,
double complex in, unsigned nfft_flags , unsigned fftw_flags);

Nun kann man die Transformation mit folgendem Aufruf duitiren:

void nfft_par3d(nfft_plam myplan, int local_NO_start ,int size_fftw ,
int local_x _num, int local_x_start, MPI_ Comm comm_local);

Laufzeitmessungen

Die Messungen der Laufzeiten wurden auf dem SupercomputdPJam JSC durchgefiihrt. Die drei Di-
mensionenV,; wurden jeweils gleich grol3 gewéhlt, weshalb im folgendennmoch N mit N = N, t €
{1,2,3}, verwendet wird. Die Stutzstellen wurden zufallig, aberichimafig verteilt, sodass jeder Pro-
zess nahezu die gleiche Anzahl an Abtastwerten zu beredtaten Die ProblemgroR& betragtl 28.

Die Abbildungen 11 und 12 zeigen die Auswertungen der Laigadlr 6 verschiedene Prozessorenan-
zahlen. Die Laufzeit wird bei Verdoppelung der Prozessbisrzu 16 mehr als halbiert. Dieses Verhal-
ten ohne weitere Analysen zu begriinden ist schwer, es istalbeliegend, dass die kleineren Felder,
welche von jedem Prozessor verwaltet werden eine deutbslsdres Cache-Verwaltung ermdglichen.
AuRBerdem sind die Stitzstellen in der seriellen Variant@trsortiert, sodass die Feldzugriffe randomi-
siert und damit Cache-unfreundlich ablaufen. Das pasalebgramm kann dies kompensieren, da jeder
Prozessor nur innerhalb eines deutlich kleineren Feldieseagmuss. Der Speedup des Programmes ist
deshalb auch besser als linear und die Effizienz liegt tebveeutlich Gber eins. Dennoch missten noch
weitere Laufzeitmessungen durchgefihrt werden um dag#&hog exakt bewerten zu kénnen.
Abbildung 14 zeigt den Anstieg der Laufzeit fur eine wacligeRroblemgrofie und 64 Prozessoren.
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Anz. Prozesse 1 2 4 8 16 32
nfft_par3d 1.84e2| 7.27el| 3.48el| 1.67el| 7.89e0| 4.93e0

Abbildung 10: Laufzeit der nfft_par3d in Abhangigkeit voard’rozessorenanzahl fiff = 128
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Abbildung 11: Laufzeit der nfft_par3d in Abhangigkeit voard’rozessorenanzahl

Erweiterte Funktionen

Es wurde bereits erwahnt, dass die Anzahl der an der FFTVilibiete Prozessoren herabgesetzt wer-
den kann. Des weiteren erscheint es noch nicht sinnvoll dizahAl der Stitzstellen auf einem Prozessor,
sowie die Grenzen des Intervalls in welchem diese liegelmats einer Initialisierung zu tUbergeben.
In der Tat kbnnte man das Verfahren zur Verwendung der péealNFFT deutlich vereinfachen und ab-
kirzen. Um dennoch die Verwendung der zusatzlichen Paearnetmotivieren, folgen zwei Probleme,
die eine einfachere Variante nicht zu beheben fahig ware.

Grenzen der Parallelisierung

Wird die Anzahl der Prozessoren Uber die Grof3e der ersteref¥ion erhdht, kann die FFTW nicht
mehr alle Prozessoren nutzen. Man musste sictiValProzessoren beschranken, was allerdings gerade
bei vielen Stutzstellen zu langen Laufzeiten flhrt.

Probleme in der Stitzstellenaufteilung

Da die Stutzstellerx; beliebig im Intervall [—%, %) liegen dirfen, kann es im extremen Fall vorkom-

men, dass alle Abtastwerte nur von einem Prozessor zu lmenesind. Aber selbst bei weniger extremen
Beispielen wirkt sich eine unausgewogene Stutzstellésiueng sehr negativ auf die Laufzeit des Pro-
gramms aus.

Analyse der Laufzeitverteilung

Durch Messungen der Laufzeiten einzelner Unterroutingnnifé_par3d stellte sich heraus, dass
der Anteil der FFTW an der Gesamtlaufzeit nicht so grof3 war wispringlich erwartet. Hingegen
beanspruchte Schritt 3 von Algorithmus 1 den gréf3ten TeiRdehenzeit fir sich. Dies erméglicht aber
eine andere Herangehensweise an die Parallelisierung.

Verwendung aller Prozessoren

Selbst wenn die Anzahl der Prozessoren die erste Dimenbierstigt, kann man noch eine Laufzeit-
verringerung erreichen, indem die Gbrigen Prozessorermchnits3 mit einbezogen werden. Dazu muss
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Abbildung 12: Effizienz und Speedup der Funktion nfft_par3d

das komplette lokale Feld der Prozessoren, die an der FFTidtienen, an die Ubrigen Prozessoren
versand werden. Es bleibt zu untersuchen, ab welchen IPngbden sich diese Kommunikation lohnt.

Verbesserte Stitzstellenverteilung

Sind die Stitzstellen sehr ungleichmaRig verteilt, kann dia Anzahl der an der FFTW beteiligten Pro-
zessoren herabsetzen. Dadurch verlangsamt sich die FREWIjregs konnen stark geballte Stitzstellen
an mehrere Prozessoren verteilt werden. Dies illustridrei\bbildungen 15 und 16 .

Zusammenfassung

Die Laufzeitmessung der seriellen und parallelen Variasigen, dass die gestellten Probleme sehr
zufriedenstellend geldst wurden. Das dreidimensionalielie Programm ist deutlich schnelle als die
Bibliotheksfunktion der NFFT, wobei man noch Messungen amitleren Compilern bertcksichtigen
sollte.

Es wurde gezeigt, dass sich die NFFT sehr gut parallelisigisst.

Maogliche Verbesserungen

Trotz der guten Ergebnisse gibt es noch einige Verbessenumgelche in der zur Verfigung stehenden
Zeit nicht mehr implentiert werden konnten. So lasst dieftaitbetrachtung des seriellen Programms
im Vergleich mit dem parallelen den Schluss zu, dass man imgthe optimierten Speicherzugriff die
Cache-Verwaltung unterstiitzen kénnte und so eine deatMenbesserung der seriellen Laufzeit errei-
chen konnte. Dies kdnnte man z.B. mit einer Sortierung dézStellen erreichen.

Ein weiterer Punkt ist der begrenzte Speicher jedes eiandhnozessors. Hier gibt es noch Verbesserun-
gen, wenn man die Eingabedaten sofort inplace in das Fedpeichert, welches der FFTW Ubergeben
wird. Die Einteilung des Feldes in Streifen limitiert dasfégiien der Daten auf eine grol3e Anzahl von
Prozessoren. Man koénnte noch andere FFT-Bibliothekerrtestelche die Daten raumlich aufteilen.
Eventuell wird diese Option auch irgendwann in der FFTW enméntiert.

Das Senden der Streifen geschieht im Ring, allerdings ést dur implentiert, indem jeder Prozess an
den Rang vor ihm sendet. Man kdnnte eine Topologie anlegelche dem Ring optimal entspricht.

Die Sortierung der Stltzstellen ist momentan dem Benutzerdissen. Da dies sehr kompliziert werden
kann, kann man z.B. einen parallelen Sortieralgorithmuses®n um den Benutzer zu unterstitzen.

Die Initialisierung kann noch optimiert werden. Man kana drsten beiden Initialisierungsroutinen zu-
sammenfassen, da sie vollig unabhéngig voneinander siachitRier Benutzer nicht selbst alle Daten
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Abbildung 14: Laufzeit der nfft_par3d in Abhangigkeit voard’roblemgrolie fiir 64 Prozessoren

Uibergeben muss, kann man die nétigen Parameter auch in deRR&n aufnehmen.

Danksagungen

An dieser Stelle mochte ich mich fir die Unterstiitzung b&dan die ich wahrend der 10 Wochen
im Gaststudentenprogramm erhalten habe. Ich danke meiegaugrn Matthias Bolten und Godehard
Sutmann, aulBerdem Stefan Kunis und Daniel Potts, welcheKdatakt zum JSC hergestellt haben,
sowie den anderen Gaststudenten.

Literatur

1. J. Keiner, S. Kunis, D. Potts, NFFT 3.0 Tutorial (200&}p://www-user.tu-chemnitz.de/ potts/nfft/
2. M. Frigo, S. G. Johnson, FFTW 3.2alpha2 Tutorial (200&)://www.fftw.org/fftw-3.2alpha2-doc/

104



Prozessor 0 Prozessor 1 Prozessor 2 Prozessor 3

5 20 55 0
(a) Verteilung mit 4 Prozessoren
Prozessor 0 Prozessor 1 Prozessor 2 Prozessor 3
5 10 14 0
T
Prozessor 4 Prozessor 5 Prozessor 6 Prozessor 7
10 14 14 13

(b) Optimierte Arbeitsauslastung

Abbildung 15: Verbesserte Stutzstellenverteilung, Bsp. 1
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(b) Optimierte Arbeitsauslastung

Abbildung 16: Verbesserte Stutzstellenverteilung, Bsp. 2
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Fehlerabschatzungen in der Fast Multipole Method
bei Systemen mit periodischen Randbedingungen

Alexander Ruttgers
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Zusammenfassung:

Die Fast Multipole Method (FMM) erlaubt eine Reduktion desriplexitat des Coulomb-
Problems vorO(N?) auf O(N). Nach einer Vorstellung des theoretischen Hintergrunges d
FMM, wird der bei der Berechnung auftretende Fehler betedaimd in einen numerisch be-
rechenbaren Ausdruck umgeformt. Die Zielsetzung der Attestand in der Berechnung des
Fehlerterms, um die Genauigkeit der bereits bestehendd-Fivblementierung abschéatzen zu

kénnen. Das zur Fehlerberechnung entwickelte ProgramohimirAnschluss daran vorgestellt
und in der Nutzung beschrieben.

1. Einfuhrung in die Fast Multipole Method

Motivation

In wissenschaftlichen Anwendungen wie der Molekuldynatnit das Problem der Berechnung der
Coulomb-Energie eines N-Teilchensystems auf. Die dire&ting des Coulomb-Problems erfordert die
Behandlung aller auftretenden Teilchenwechselwirkungashskaliert in der Berechnung ndit( N2).

q
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Aufgrund dieser Komplexitat ist die Grol3e der zu simulieiem Teilchensysteme stark begrenzt. Da das
Coulomb-Potenzial aufgrund seiner Skalierung friu den langreichweitigen Potenzialen zahlt, ist eine

Vernachlassigung weit entfernter Ladungsanteile nichgliold. Eine Problemlésung muss also bei der
Reduktion der Komplexitat ansetzen.



Abbildung 1: Zusammenfassung eines fernen Ladungscuster

Grunduberlegungen zur FMM

Die Fast Multipole Method (FMM) geht auf Arbeiten von Lestigeengard [1] aus dem Jahr 1988 zu-
rick. Weitere Entwicklungen erfolgten durch White and H&atdon [2, 3]. Die FMM erlaubt eine
Reduktion des Aufwandes in der Fernfeldberechnung, sodiaséomplexitat des Problems in der Gro-
Renordung vorO(N) liegt. Dadurch wird es mdglich, Teilchensysteme mit eineé&& von einigen
Milliarden Ladungen numerisch zu behandeln.

Die Vereinfachung durch die FMM basiert auf dem Ansatz, é¢@s<Cluster beieinander liegender La-
dungen aus der Distanz als eine gemeinsame Ladung angesgietieDiese Ladungszusammenfassung
umfasst umso mehr Partikel, je weiter diese von der Weclideingsladung entfernt liegt. Darauf ba-
siert die (fur das Problem optimale) lineare Skalierunge Bérechnung des Nahfeldes erfolgt weiterhin
direkt und skaliert quadratisch. Im Hinblick auf die Recheschwindigkeit ist es nahe liegend, nur das
unmittelbare Nachbarfeld direkt auszuwerten. Dies haiNashteil zur Folge, dass das Konvergenz-
verhalten der Multipolndherung verschlechtert wird. Dpétere Implementierung erfordert aus diesem
Grund ein sorgsames Abwagen der auftretenden Effekte iBeleandlung von Nah- und Fernfeld.

Entwicklung der Multipolndherung

r(r,9,9)

a(a, o, )

N

Wir vereinfachen nachfolgend die Problemstellung auf dterbktion zweier Ladungen an den Positio-
nena(a, o, 8) undr(r, 9, ¢) mita < r. Wir verwenden zur Beschreibung der Ladungen Kugelkoordi-
naten mit dem Radius a bzw. r, dem Polarwinkddzw. ) und dem Azimutwinkel3 bzw. ¢. Wir sind an
einer Entwicklung des inversen Abstaneha_%a in einen Fernfeld- und einen Nahfeldanteil interessiert.
Diese Entwicklung besitzt die Form
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Mit P, bezeichnen wir die assoziierten Legendre-Polynome, die ais Losung der allgemeinen
Legendre-Gleichung ergeben (vgl. [4]). Diese Differdgteichung besitzt nur fur ganzzahligeund
m mit 0 < m < [ nichtsingulare Lésungen.

Die Entwicklung des inversen Abstandes setzt sich zusanaugn
Multipolentwicklung des Nahfeldanteils. Die auftretenden Momente bezeichiemitw;,,, = qOj,,.

Taylorentwicklung des Fernfeldanteils. Die Taylorkoeffizienten werden mjit = ¢M;,, bezeichnet.

Die ladungsfreien Moment@,,,,(a) bzw. Koeffizienten)1;,,,(r) kénnen wir wie folgt schreiben:

1 .
7le (cosa)e —imp
l
S | ©
My (r) =7 (L = m)! Py, (cos ) etme
T

Olm( )

Dies ermdglicht die Darstellung von Gleichung (2) in derror

’r_a’ ZZOM M, (r)  fir a<r. (4)

=0 m=—1

Vorbereitungschritt

In der FMM wird eine hierarchische Unterteilung des Recletigfes vorgenommen. Ausgehend von
der Konstruktion einer Mutterbox, erfolgt eine fortlauflenUntergliederung des behandelten Raumes.
Zunachst werden alle Teilchen von einer Box der Dimengiph] x [0, 1] x [0, 1] umschlossen. Man
befindet sich zu diesem Zeitpunkt auf dem ersten Level ddaiens. Die Skalierung der Teilchenko-
ordinaten erfolgt im Hinblick auf die numerische Stabilities spateren Verfahrens. Davon ausgehend
wird die Umgebungsbox futterbox") in Richtung jeder Koordinatenachse halbiert. Es ergetieim

auf dem zweiten Leved Kindboxen, die im nachsten Verfeinerungsschritt weitdetrtrilt werden. Bei
Abbruch des Verfahrens auf Leviebrgeben sicls'~! Kindboxen. Die Darstellung der Unterteilung der
Boxen wird in Abbildung 2 fiir defR? dargestellt.

Die Halbierung wird so lange fortgesetzt bis

¢ ein geforderter Energiefehler nicht tiberschritten und

e das Minimum der Rechenzeit fur diesen Fehler

erreicht wird.
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Abbildung 2: Die Abbildung verdeutlicht die VerfeinerungrdBoxen bei fortschreitendem Level

Ablauf der FMM

Das Verfahren kann in seinem Ablauf in flinf Teilschritteamgtiedert werden, die nachfolgend beschrie-
ben werden. FUr den Ablauf werden drei Operatoren (A,B,@estellt:

Operator A wird zur Translation der Multipolentwicklung in einen anee
Entwicklungspunkt benétigt.

Operator B transformiert eine Multipolentwicklung um Punkin eine Taylorentwicklung
um Punkt2.

Operator C ermdglicht die Verschiebung der Taylorentwicklung in eirr@deren Entwicklungspunkt.

Schritt 1:  Operator A: Translation der Multipolmomente

Zunachst erfolgt eine Berechnung der Multipolmomentg der Kinderboxen bzgl. der Boxzentren (auf
dem ,lowest level”). Die Momente einer jeden Box werden ven dnderen Boxen zur Bestimmung des
Fernfeldes bendétigt. Um die Komplexitat des Problems zuzieden werden die Multipolmomente als
Trager der Fernfeldinformationen zunachst ("nach obem'jié Zentren der Mutterboxen verschoben.
Diese konnen die von den Unterboxen erhaltenen Momentktditdsummieren, da alle Momente den
gleichen Entwicklungspunkt (das Zentrum der Mutterbogitaen.

Zur Durchfihrung der beschriebenen Translation wird deer@jporA eingefihrt. Dieser ist gekenn-
zeichnet durch die Operation

(@45 = 3 3 AL (D) @), ©)

J=0k=—j

wobeia das Zentrum der Kindbox unalt+b das Zentrum der Mutterbox bezeichnet und definiert wird
durch

Al (b) = O1—jm—k (b) (6)

mit den ladungsfreien Momente;_; ,,, .
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Abbildung 3: Schritt 1: Die verschiedenen Multipolmomemtelen Kindboxen werden auf der ,h6he-
ren" Ebene der Mutterbox zusammengefasst

Schritt 2:  Transformationsoperator B

Im nachfolgenden Schritt wird der Operaigenutzt, um die zuvor durchgefihrten Multipolentwicklun-
gen in Taylorentwicklungen umzuformen. Die Multipolmorteron Box1 werden dafir in Taylorkoef-
fizienten von Box2 umgeformt und kénnen von der Empfangerbox aufaddiert wefdkicher Ent-
wicklungspunkt). Die Transformation durch OperaBoerfolgt nur fur nicht beieinander liegende Boxen
(da dieses Verfahren nur fur Fernfeldberechnung angeweveteden kann), deren Eltern Nachbarn sind
(keine weitere Ersparnis durch Translation ,nach oben”@pieratorA mehr mdglich).

Der OperatoB ermdglicht die Umformung f __'\
co J
pm (@—=b) = (=1)' Y > Bt (D)wie(@  (7) B
=0 k=—j

zwischen den verschieden Zentren der Blocke. Man kann zei-
gen, dass Operat® die Form

Bézn = M[+j’m+k besitzt (8) \\\ \\

Schritt 3:  Operator C: Translation der Taylorkoeffizienten

In diesem Schritt wird der Operat@ eingesetzt, um die Taylorkoeffizienten ("nach unten") aef d
Zentren der Kindboxen zu verschieben. Dadurch lasst sibhtE8 als Umkehrschritt zu Schritt 1 auf-
fassen. Nach Beendigung von Schritt 3 enthélt jede Box auf gl@vest level* alle Informationen des
Fernfeldes und man kann die Coulomb-Energie des Fernfbleanmen.
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Nahfeld Fernfeld Gesamtfeld

Abbildung 4: Schritt4 + 5: Getrennte Berechnung: Das Fernfeld wird durch die beslbbrie Multi-
polnédherung berechnet, wahrend die Auswertung des Nahfadderhin direkt erfolgt. In der Abbildung
besteht das Nahfeld einer Box nur aus den unmittelbarenidacbxen. Dies hat einen geringen Berech-
nungsaufwand zur Folge, jedoch wird das Konvergenzvenhaler Multipolentwicklung verschlechtert.
Ein duRerer Parameter der FMM besteht deshalb in der Fesgeder Weite des Nahfeldes auf die
umgebendemws (,well-seperated”) Nachbargebiete.

Der fur die Durchfiihrung nétige OperaiGrgestattet die Trans-
lation

0o
i (r=b) = 33" CR ) (). (9

=1 k=—j ~
N ¢ il €
Der OperatolC kann durch die Beziehung ‘
o
Cit = O1—jk—m (10) W

bestimmt werden.

Schritt4d + 5: E¢ pern bZW.Ec s berechnen

In Schritt 4 wird die Coulomb-Energie des Fernfeldes bestimAufgrund der vorhergehenden Verein-
fachungen skaliert diese Berechnung mit der Komplex®@V ). Die Coulomb-Energie fir das Nahfeld
muss weiterhin durch direkte Summation (Auswertung derg@tgumme) ausgerechnet werden, was
fur das Nahfeld einen Berechnungsaufwand in der GroReoogironO(N?) bedeutet. Das Nahfeld
einer Box besteht einerseits aus der aktuellen Box und aers#gis aus den benachbarten Boxen. Der
Parametets (i.A. betragtws = 1) wird vor der Berechnung festgelegt.

Betrachtung von periodischen Randbedingungen

In den Anwendungen ist man an Systemen mit einer groRenh&sigmzahl interessiert. Trotz einer
linearen Skalierung sind die zu behandelnden Problemerémn Ausdehnung beschrankt. Um das Ver-
halten eines in seiner Grol3e unbeschrankten Teilchensyste simulieren, verwenden wir periodische
Randbedingungen.

Der gesamte Raum wird mit Boxen ausgefllt, die die folgan8genschaften erflllen:

1. In allen betrachteten Boxen befindet sich eine identitauringsverteilung.
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< Verschiebung >

Abbildung 5: Darstellung der raumlichen Verschiebung efgsgangsbox in einer Dimension
2. Eine Unterscheidung zwischen den einzelnen Boxen kanimidinblick auf den raumlichen
Aufenthaltsort erfolgen.
3. Die unterschiedlichen Boxpositionen lassen sich durah \derschiebungsvektar angeben, der
stets eine Verschiebung um ganzzahlige Vielfache einetdBge bewirkt.
Die Coulomb-Energie fur dieses System wird bestimmt durlgicBung (11):

N N oo o

1 NN i i 1 > i 45 .
B — 522 q ?] I 522222% (Verschiebungsvekton) 1)

2. Fehlerabschatzungen

Dieser Abschnitt behandelt die Bestimmung eines Fehtegdiir die Fernfeldenergie zwischen zwei
Boxen. Die Bestimmung dieser Energie fuhrt auf die Auswegtvon Gleichung (12). Trotz der Tatsache,
dass in dem Ausdruck eine unendliche Reihe (jbauftaucht, kann man die Summation venund j
miteinander vertauschen.

1 0o 0o i
ElLattice = 5 >y Z Z 1) i M m 501
1=0
oo oo
Z Z Z )lwlliJrj m+kWik
1=0 j=0m

Zur Vereinfachung betrachten wir zunéchst nur die beid&egan Summen. Diese lassen sich wie folgt

aufspalten:
I o=+ :Z IO+ :Z

1=0 j=0 1=0 I=p+1 j=0 j=p+1

Durch Auswerten der vier Summen ergibt sich Gleichung (t3)er FMM bestimmten wir nur die erste
Summe von Gleichung (13). Die Ubrigen Terme driicken dendrxeBdrechnung gemachten Fehler aus
und werden nachfolgend abgeschétzt.



1 p p 1 p
ELattice = 5 ZZ 5 Z Z

=0 j=0 =0 j=p+1
Berechneter Wert Fehler (13)
0 p
EDIDICINEED S WS
2 : 2
l=p+1 j=0 l=p+1 j=p+1
Fehler

Wir sind nur an dem Fehlerausdruck interessiert, so dassisichfolgende Umformungen
nur aufAE7 .50 DEZIENEN.

1 p 0 ; 1 [ee] P l 1 00 0o
AELattice: EZ Z (—1) +§ Z Z(—l) +§ Z Z (_
1=0 j=p+1 I=p+1j=0 I=p+1j=p+1 »
1 p o] ; 1 p 00 ) 1 00 00 ( )
! IS Y LY Y-
1=0 j=p+1 1=0 j=p+1 I=p+1j=p+1

Schreibt man (14) wieder vollstandig aus, so ergibt sichlgicBung (15) der Ausdruck

l 00 7
AFELattice = %Z(—l)l Z Z Z Wi M1 m1 kWi

m=—1 j=p+1 k;f—j

=0
p
£33 S S (1 Mg (15)

=0 m=—1j=p+lk=—j

l 00 i

1 — l

322 G0 2 2 D wmMiimenn
l=p+1 m=—1 j=p+1k=—j

Wir schatzen nun die hinteren Doppelsummen in (15) durch

Z_?O:p—f—l Zk— ](il) Wim Mitj m+kWijk
nach oben ab. Das Einsetzen der Definition der Momente deipdlgntwicklung an der Stellg(r, 9, ¢)

o 1

wlm(raq) ﬁplm Cos(ﬁ)e_imw

liefert fir den Fehler den Ausdruck

T3y Fm cos(@)e™ Z Z (£1)! Mijomsrevi
J P+1k*—J

l
2T
P l
+§qzrl 3 e S 3 (1) Mg 09
Z

Jj=p+1 k*—]

i meos@)e™™ Z Z (£1)! Mijomsrewji
J=p+lk=—j
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Man bemerkt in (16), dass in allen drei Summanden der Augkdruc
1
!
D me—t mplm cos(9)e ™" 322 Yo _i(x1)’ Misjm ki
auftritt. Unabhangig von weiteren Moglichkeiten der Viafachung von (16) ist stets diese Teilsumme
zu berechnen.

Berechneter Fehlerterm

Setzt man in die Teilsumme von (16) noch die Definition der Mata der Multipolentwicklung an der
Positiona(a, a, 3)
1 A
)
ein und zieht die Ladung aus der Summe heraus, so lautet der im spéateren Programmiischnesus-
zuwertende ladungsunabhangige Ausdruck:

wir(a,q) = ga' ——

l
1 1 )
Z ﬁﬁm 00819 —imp Z Z :|:1 Ml+]m+ka ( —|—k) jk(COSQ) —ikp (17)
m=—1 j=p+1lk=—j

AuRere Parameter sind:

[ Summationsindex

p Lange der Multipolentwicklung

Fur die spatere Fehlerabschatzung soll Gleichung (17) riterschiedliche Werte des Summationsin-
dexes! und der Lange der Multipolentwicklung berechnet werden. Im nachfolgend beschriebenen
Programm wurde die Berechnung fir

e Entwicklungsgrad = 0,...,50

e Summationsindex = 0,1,2,3,...,9,p,p+ 1 durchgeflhrt.

Ein problematischer Aspekt der Gleichung (17) ist die nusecbe Stabilitdét. Numerische Instabilitét
kann an zwei Stellen auftreten.

1
1. Die Fakultat( Ay nimmt abhangig von den GréRgmund% numerisch kleine Werte an. Wertet

man die von j abhangige Summe fir die ers266 Summanden aus, so nimmt der IndeXVerte

im Bereich von—200...200 an. Die Auswertung— ~ 1.6 - 107 ergibt ein nicht mehr

numerisch darstellbares Ergebnis (der numerlsche Zatderdh fur den Datentyploublewird
nach unten durch0—3% begrenzt).

2. Die Gittersumme\, ;1 enthalt Werte, deren Betrag groRer al8% (— Numerischer Zah-
lenbereich) ist.

Aufgrund der Tatsache, dass sowohl @werflowals auch einUnderflowdes Bereichs der Maschi-
nenzahlen auftritt, lasst sich mit Hilfe einer geeignet&ali®rung ein darstellbarer Wert erreichen. Die
Skalierung wird mit dem Ziel gewabhlt, die Gittersummg, ; ., in der Grol3e zu reduzieren und die zu
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bestimmenden Fakultatean% entsprechend zu vergro3ern. Ein numerisch stabilerer NifeitL 7)
ist durch Ausdruck (18) gegeben.

! iMigjmer (+5)! ;3! ik
7plm cosq9 —ime :i:l S al — Pix(cos a)e P
; (I 4+ m)! sz;ug:y T+ 530 G+R ( )

(18)

Anmerkungen zur Berechnung

Prinzipiell sind die Aufenthaltsorte fur die Ladung an dégl® r (r, 9, ¢) nicht festgelegt, solange diese
innerhalb der betrachteten Box bleiben. Da wir nur eine AbBtung fir den auftretenden Fehler beno-
tigen, untersuchen wir das Maximum Uber die acht Eckpatioder Betrachtungsbox des Teilchens.

Fir den Polarwinkel) und den Azimutwinkely treten A

folgende Werte auf:

1
e cos(¥) = £—
V3

. r 3 5 7

= — -7, =T, =T
Py

Die Ladung an der Positioaa, a, 3) wird auf eine endliche Anzahl von Aufenthaltsmdoglichkeiten-
geschrankt. In jeder Raumdimension werdd@mdogliche Aufenthaltspunkte angenommen. Aus diesem
Grund ergeben sich fiir dé&’ eine Anzahl vor83? = 35937 Positionen. In der Implementierung laufen
die 4uReren drei Schleifen tiber @iz Punkte in jeder Raumrichtung. Uber jeden dieser Punkte adsd
Maximum von Gleichung (18) ausgerechnet.

Es verbleibt in (18) die Auswertung der Sum@@‘;pJr1 .... Diese Summe wurde so weit ausgewertet,
wie dies die Genauigkeit des Datentypsg double(8 byte bzw.16 byte) erfordert. In der Praxis ergaben
sich sinnvolle Auswertungsgrenzen beb,< 200“.

In Gleichung (19) wird ein kurzer Uberblick (iber den auszaamden Ausdruck fiir allg3? Positionen,
die Berechnungen fir die Lange der Multipolentwicklumg= 0, ...,50 und den Summationsindex
1 =0,1,2,3,...,9,p,p+ 1 gegeben.

! I imip R0 i Miyjmer U+ 5) ;5! —ikp
E (+m) lm(CO 19) . E E .(:i:l) T a G+ k)!ij(cos a)e

ml:; 9 1 cos( ! E § §7r zn J_Oerlo o 333Werte
=0,...,9,p,p+ \/g 4 4 4 741 p=Y,..

(19)
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3. Programmbeschreibung

Aufbau des Programms

Das Programm zur Auswertung von (19) wurde in der Programsmiache C verfasst. Das Programm
setzt das Prinzip der modularen Programmierung um. Estiastéden dem Hauptprogramm aus vier
Modulen. Die wichtigsten Funktionen in diesen Modulen veerdachfolgend beschrieben.

1. parse.c Einlesen der Koeffizienten/; ; ,,+, Initialisierungen

2. calc.c Berechnung der Fakultaten, Legendre-Polynome, Mehrewheen,. . .
3. parallel.c Parallelisierung der Summenberechnung

4. visual.c Ausgabe der berechneten Werte flr jedes p

— Ausgabe irb1 Dateien

In dem Modulparse.cwird die Funktion yoid Parse_M_ImMREAL =« x M, int xsize)* zum Einlesen
der Gittersummeé\/;, ; .+, verwendet. Die Funktion erwartet, dass sich im Verzeicheisausfihrba-
ren Datei eine Datei ,m_daten* mit den einzulesenden Auddni befindet. Dié\/; ; ., werden in
einem dynamisch allozierten Feld des Datentyps long dogé$peichert. Bei dem Argument REAL
**M handelt es sich um einen Zeiger auf dieses Feld.

Die Funktion ,jnt Parse_Argsdhar «Inputfile, ... )" wird fir das (optionale) Einlesen eines Parame-
terfiles benotigt. Das Paramterfile muss im Arbeitsverzegmit der Bezeichnung ,Inputfile* vorliegen
und erlaubt die Variation folgender GroR3en:

1. GRID Anzahl der Gitterpunkte in jeder Raumdimension

2. SIZE Anzahl der Punkte in der Liste m_daten

3. PMIN  Kirzester Entwicklungsterm p der Multipolentwicklung
4. PMAX  Langster Entwicklungsterm p der Multipolentwicklung

Das Modulcalc.cbeinhaltet mathematische Funktionen zur Bestimmung demsT€L9). Die Funktion
»void RightTerm REAL xx M, ...)" bestimmt die Teilsumme
; ML im k(l—l—j)! L
00 J (+1 J +Jj,m+ J
2 pi1 Ly (1) D]
mung erfolgt durch die FunktiorREAL MainSumMax REAL x* x M, int tag, ... )"

Pji(cos ) e~™*7. Die vollstandige Summenbestim-

Die Parallelisierung des Programms erfolgt mit den Fumidiodes Modulparallel.c. Wichtig ist hier
die Funktion yoid ExchangeDataMALUE =xresult, ... )". Diese organisiert das Zusammenfligen der
von jedem Prozessor berechneten Teildaten. Die Daten weyekeennt fir jeden Wert vop an den
Root-Prozess geschickt, der diese dann in einer vorgegatiReihenfolge ausgibt.

Zuletzt erfolgt mit den Funktionen des Modwisual.cdie Ausgabe der Daten. Das Zusammenfligen der
im Speicher angelegten Daten ist in der Funkti®EAL ResultSearctMALUE result]], int anzahl,

.. )" implementiert. Diese durchlauft das Feld mit den geédperten Ergebnissen und liefert zu einem
festen Gitterpunkti( 7, £) und Werten vori undp den entsprechenden Eintrag zurlick. Das Schreiben
der Daten in Dateien mit dem Namen ,result_p*.dat* (das &risggszeichen bezeichnet einen Wert fir
p von 0 bis 50) erfolgt in der Funktion yoid Print_ResultYALUE result[], int anzahl, int p)“.

Allgemeine Konstanten, Makros und Variablen, die im Vefrider Berechnung in jedem Modul verwen-
det werden, sind in der Headerdatigden.h deklariert. Das Makro INFINTY gibt die obere Grenze der
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Abbildung 6: Gegenlberstellung der beiden Parallelisigsansatze

Summe Ubey an. Prinzipiell handelt es sich um eine unendliche Reiteebdi einer Auswertung b0

in den ersten zwanzig gultigen Stellen des Ergebnisse® Rddréinderung mehr zeigt. Die Rechenzeit
hangt stark von der gewahlten Grenze ab, so dass man aufnkaeté&senauigkeit der Rechnung diese
Grenze herabsetzen kann.

Parallelisierungsstrategien

Die Berechnung der in Gleichung (19) beschriebenen Aukdrist mit einem sequentiellen Programm
nicht mehr in vertretbarer Rechenzeit zu realisieren. \&féthdes Gaststudentenprogramms konnten die
Rechenkapazitaten des JSC genutzt werden. Dazu gehor8ugieicomputer IBM p690-Cluster Jump
mit 1312 Prozessoren und der massiv-parallele Supercomputer JUBL61384 Prozessoren. Da die
Berechnung von (19) fur die verschiedenen Gitterpunktélhi@iagig voneinander erfolgen kann, bietet
sich in der Implementierung eine mdglichst homogene Zarlggler Gitterpunkte an. Im Allgemeinen
(sofern die Anzahl der verwendeten Prozessoren keine Zpeganz ist) wird diese Zerlegung nicht
vollkommen gleichméaRig sein, da i@ Gitterpunkte keine Zweierpotenz darstellen.

Es wurde zwei verschiedene Gebietszerlegungansatzeapmogert. Die Darstellung dieser Anséatze ist
in Abbildung 6 dargestellt.

e Zerlegung des Rechengebietes in Teilwdirfel

e Abzahlen der Gebietspunkte und Aufteilung auf verschieddProzessoren

Bei der Zerlegung in Teilwirfel wird in jeder Raumdimensidais Gebiet auf die in dieser Dimension
vorhandene Prozessoranzahl aufgeteilt. Aufgrund der Winzan 33 Punkten kann sich die Gebiets-
grenze und damit die Anzahl der Berechnungspunkte in jedaeBsion um ein Element unterscheiden.
Dieser Effekt kann, da er in jeder Dimension auftritt, zu weetet asymmetrischen Gebietsaufteilun-
gen fuhren. Im Extremfall kann Prozessom jeder Dimension einen Punkt und Prozeszan jeder
Dimension zwei Punkte zu berechnen haben. Im Ergebnis loaeBsor 2 die achtfache Punkteanzahl
von Prozessor 1 zu berechnen. Diese Parallelisierungsggavirde Vorteile bieten, wenn ein hoher
Kommunikationsbedarf Uber die Randgebiete bestehen wilrde glinstige Verhaltnis von Gebiets-
oberflache zum Volumen reduziert die Anzahl an Randpunktengegebenenfalls von einem Wiirfel
an die Nachbarn weitergegeben werden mussten. Da im bettaclall ein Datenaustausch nur fur die
Ergebniszusammenfassung erfolgen muss, bietet dies ilregemden Fall keinen Vorteil.
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Verwendet man ein einfaches Abzahlen aller Punkte, so idsteine gleichmafige Punkteaufteilung
(in der Homogenitéat bis auf einen Punkt genau) erzielen.Rshengebiet wird in diesem Fall beliebig
aufgeteilt, was aufgrund der Problemstellung keinerlaiiNieile zur Folge hat. Man lasst jeden Prozessor
in den Schleifen Uber das zu berechnende Gebiet laufen umt die Rechenoperation nur fiir den
Fall durch, dass dieser Punkt in den vorher bestimmten @gjoenzeni_left undi_right liegt. Eine
Implementierung besitzt dann die folgende Form:

int division = O;

/* Schleife ueber alle Gitterzellen */
for( i = -16; i <= 16; i++)
for( j = -16; j <= 16; j++)
for( k = -16; k <= 16; k++)
{
/* Soll Berechnung durchgefuehrt werden */
if( division >= i_left && division <= i_right )

{

/* Main-Loop */

division++;

Daim Nachhinein schwer rekonstruiert werden kann, welchteipunkte jeder Prozessor bestimmt hat,
muss diese Information direkt nach der Berechnung dem Brgéiinzugefiigt werden. Das Ergebnis
ist durch die Angabe der Raumkoordinaten, k, des Summationsindexésind der Lange der Multi-
polentwicklungp eindeutig bestimmt. In der Programmierung mit C bietet sialh Speichern in einer
Struktur an. Die Struktur kann die nachfolgende Form anmghund besitzt fir jeden Datenpunkt eine
Grol3e von 26 byte, sofetRE AL einen Datentypong double mit einer Grol3e von 16 byte bezeichnet.

[*Fuer das Speichern des Ergebnisses */
typedef struct value

{
short i,j,k,p,l;

REAL result_lIp;
} VALUE;

Schwierigkeiten in der Umsetzung

Die Anforderungen an das zu entwickelnde Programm habesnngdx Korrektheit der Berechnung im
wesentlichen die folgenden Aspekte umfasst:

1. Die Genauigkeit der Ausgabe sollte bei mindestehgultigen Stellen liegen.

2. Effizienz in der Programmierung, um die notwendige Rerézu reduzieren.

Hurden in der Umsetzung dieser Anforderung traten instierenbei dem ersten Punkt auf. Der im
Allgemeinen verwendete Datentyp double besitzt bei eia¢iven Grofl3e von 8 byte eine Genauigkeit
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von 15 Stellen. Diese Genauigkeit war fir die spatere Auswmgrnicht ausreichend. Der auf JUMP
verwendete IBM XL C/C++ - Compiler bietet diesbeziiglich figende Mdglichkeit. Setzt man bei

der Ubersetzung das Flag ,-gldbl128" und bindet die zuggkarBibliotheken hinzu, so wird die GréRe
fur den Datentyp long double auf 16 byte erhéht (die nativé3erdieses Datentyps liegt fur diesen
Compiler bei 8 byte). Dies erméglicht eine Genauigkeit derddtzung in der GrofRenordnung von 30
Stellen.

Bei dem Versuch diese Genauigkeit in der Programmierungraichen, mussten einige Aspekte be-
ricksichtigt werden.

1. Bei der Parallelisierung mit MPI kann nur noch ein eigeDatentyp fur das Ergebnis verwendet
werden. Der Datentyp MPI_LONG_DOUBLE kann nicht mehr alsd®@nt zu dem Typ long
double der GrbRe 16 byte angesehen werden. Ein Versuch alderfiaften) Umsetzung fuhrt
zu einem Abbruch des Programms.

2. Es werden nun Gleitpunktoperationen zwischen Gleitfnatten der doppelten GroRRe durchge-
fuhrt. Dies fuhrt zu einer Verlangsamung der Rechenoperati und damit des ausfuhrbaren Pro-
gramms um den Faktor 4-5. Dadurch wird die Bedeutung derteweinforderung an das zu
schreibende Programm herausgestellt.

3. Scheinbar enthalt die Implementierung der Potenzfanktiong double powl(long double =,
long double y)* einen Fehler, der sich bei einer Basis mit negativer Mesatizeigt. Potenzen die-
ser Basis ergeben den Ausdruck "Not a Number Quiet"(NaN{D3,das Flag ,-gldbl128“ gesetzt
ist. Ohne das entsprechende Flag zeigt die Funktion died&sNen nicht. In der Umsetzung wur-
den Ausdriicke der Fora¥ in |a|/ umgeformt und auf das entsprechende Vorzeichen untersucht

Rechenzeit des Programms

Es wurden vor der eigentlichen Gesamtrechnung verscheeteitausdriicke (zumeist nur fir einen fes-
ten Wert des Indexeg) durchgefuhrt. Dies sollte einerseits die Genauigkeit shgiteren Losung im
Vorfeld kontrollieren und andererseits eine Abschatzuimgdfe spatere Gesamtrechenzeit liefern. Das
Programm wurde mit dem Skript ,mpcc_r* (zur Einbindung dePMBibliotheken) und den Optionen
~04 -gldbl128 -glanglvl=stdc99“ Ubersetzt. Ohne die @ptj-gldbl128“ lasst sich das Programm mit
,~O5" Ubersetzen. Die Rechenzeit wird dadurch wesentkchuziert, jedoch das Ergebnis der Rechnung
nur auf etwa 13 Stellen genau bestimmt.

Die Messung der Rechenzeit des Programms auf JUMP bei Vdomgrnvon 16 Prozessoren flr

e die obere Summationsgrenzeo,= 200,
e dem Entwicklungsgrag = 9 und

e dem Datentyp long double mit einer Gré3e von 16 byte

ergab eine Rechenzeit va80 Minuten. Die Gesamtrechnung umfasst alle 51 Entwicklungsgrade
Man muss flr 128 Prozessoren eine Rechenzeitto&tundenfir die Gesamtrechnung einplanen. Das
Ergebnis dieser Rechnung erzielt dann die erforderlicheaGigkeit.
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Abstract: The parallelisation of the Quantum Monte Carlo program QuanMagic[l] is
described. Speed-up measurements on the parallel congystems JUMP and JUBL are pre-
sented. Diffusion Monte Carlo was applied to test the efféthe usage of STO-6G molecular
orbitals combined with a STO basis as trial function withfihngt row atoms as examples. Also
multireference wave functions are applied to Be, B and Ctheamore the development of the
maximum time step with growing atomic number is examinedgisle, Ne and Ar as test cases.
Application of the program to the small molecules &hd ethylene is conducted. Variational
Monte Carlo calculations were used for preprocessing irrdmget acceptable distributions of
walkers.

Introduction

Quantum Chemistry deals with the quantum mechanical tieattof electronic manybody systems to
evaluate molecular properties. Properties of particuigeréest are the ground state and excitation ener-
gies. Energy differences between different molecular gedes yield activation or reaction energies,
which are of fundamental importance in Chemistry. Unfoataty, the exact mathematical treatment is
possible for two-particle systems, only. For more compdidasystems approximative techniques such as
the Hartree Fock method yield about 99 % of the energy of &systhe high percentage of the total en-
ergy recovered is somewhat misleading. Energies of chéricaracy require an error of no more than
1 kcal molt, which corresponds tez10~3 % of the total energy of a single carbon atom. The energy
difference between the exact, non-relativistic energy tmedHartree-Fock energy is termed electron
correlation energy. Electron correlation methods such @agpl@d Cluster Theory recover the electron
correlation energy almost quantitatively. Unfortunateheir computational cost scales at b3tV )
whereN is measure for the size of the molecule which can easily le@usurmountable computational
work even for the most advanced computer systems existotaytd-or energy differences like reaction
energies there is some amount of error cancelation makjmuggible to use results of lower accuracy.

A group of relatively new procedures apply Monte Carlo mdthto quantum chemical problems and
promise a more favourable accuracy to effort ratio. Themstilisa lot of work to be done to investigate
these methods and keep them up to date with the constantBasiog potentials of available computer
systems. In this report porting of the serial Monte Carlogoam Quantum Magic[1] to the massively
parallel machines JUMP and JUBL situated in the Julich Sigreputing Centre (JSC) is described as
well as the application of the code to various simple tesesder which literature presents accurate
reference data.



Theoretical Background
Fundamentals of Quantum Chemistry

In Quantum Chemistry, the motions of electrons and nuclesiglly separated (Born-Oppenheimer ap-
proxmation) and solely the electrons are treated quantuchamécally. The electronic state of a molecule
or atom is completely described by its electronic wave fliamctvhich depends on one spin and three
space coordinates for each electron. All possible stiijex a system are given by the eigenfunctions of
the hamiltoniar?{ of the system as expressed by the stationary Schrédingatieqyl).

HY; = BV, (1)

_ 1 Za 1
with H:§;v’2_§!ri—RA\ +Z?‘i—7”j

1>]

As there is no analytical solution for the eigenfunctionsadfiamiltonian containing more than one
electron, one has to use approximative methods in order dotfiese eigenfunctions and eigenvalues.
The so far most successful way was to express the many elewimwe function as combination of
one-electron functions; (orbital approximation). The many-electron wave functisrexpanded in an
antisymmetrised product of one-electron functions dehetsSlater Determinanh (2). The Hartree-
Fock method expands the wave function in a single SlaterrPétant, whereas electron correlation
methods employ linear combinations of determinants.

1

U(Ty,.ee,Tp) = i

Ardi(11) - ... dnl(m) = A 2)

The one-electron functions consist of a spatial part andrapget where the spatial part is constructed
as linear combination of usually (but not necessarily) atemtered basis functionsg, .

$i(T) = @i(r)oi = | Y cipxul(r) | o ©)
pn=1

The Hamiltonian contains no higher then two particle intécas, so that no more thart integrals
contribute to the expectation value of the total energy whedenotes the number of basis functions
(Slater Condon rules). The wave function is computed by miring the total energy with respect to the
n? variational parameters,,.

Monte Carlo Methods|[2]

Originally Monte Carlo is a method for estimating a definiteegral with boundaries andb as indicated
in (4) by taking(b — a)-times the average value of the functign

b

F:/f(x)dnzj\;iinooFN ,with Fy = b]_VaZf(Xj) (4)
a J=1

124



There are several variants of Monte Carlo techniques adgécto quantum chemistry. In this work
Variational Monte Carlo (VMC) was primarily used for prepessing while Diffusion Monte Carlo
(DMC) was used to evaluate energy expectation values.

Variational Monte Carlo

In VMC the energy expectation value of the wave function ialeated by the sum (5) over the local
energy E;, without reference to analytical integrals over basis fiomst. For the exact wave function
the local energy equals the exact energy and is a constatie &metic contribution cancels the diver-

gent potential energy contributions exactly. For appr@tenW’ this cancelation is not exact atig}, has
nonzero variance.

&
@y e oo & .
= (o) f\Iﬂ\P = N %1 —N;EL(J) (5)
i=1

An advantage of VMC is that the (input) wave functigncan have an arbitrary form provided analyt-
ical first and second derivatives exist. A very compact fasredonomic to reduce the overhead for the
frequent numerical evaluation of the wave function andéswatives at given points in space. To ensure
proper antisymmetry of the wave function commonly a Slattedninant is complemented by a sym-
metric correlation facto ¢ (6). Specifically, ¥« takes the form of a product of two Padé-Jastrow
type functions (7) with the parameters a,p,andv 4.

U = (Z AZ-) Veop (6)

br; - .
\I}CF = ei:1j<i I+ "ij 67,':1 A=1 rvaria (7)

Random Walk

A Random Walk is an effective technique to sample the highedisional wave functio®. A random
walk consists of a sequence of sets of values - one for eaddibl@r sampling the phase space. The
walker, following such a random walk, takes a step at randdfter each step the local enerdy;, is
computed according to equation (5). Taking the average aVeralkers and all steps gives an estimate
of the exact expectation value of the input wave functiompidglly a Random Walk is divided in several
blocks that contain a fixed number of steps where each blogkthiawn estimate for the local energy.
Then the overall result for the energy is the average overahelts of each block. With a sufficiently
large number of steps per block one can assume the resulélofodock as independent of each other
and the standard deviation is given by (8).

(E2) - (B

i M—1 ®

o =
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Importance sampling

A simple Random Walk would take too many steps to produce eepaable result and it would yield
an unfavorable standard deviation. The technique of inapeg sampling in form of the Metropolis
algorithm circumvents this difficulty. In this algorithmgposed steps are accepted with a probability that
depends on the electron density for initial and final posgiavhich ensures that the walker distribution
is biased by the electron density of the input wave function.

Diffusion Monte Carlo

For DMC the starting point is the time dependent Schrédimgrration (9) with substituted imaginary
time 7 = it. Initially, Er is an arbitrary energy shift that approaches the groune smaergy with
evolving imaginary time.

_ %V%(m,f) +(BEr =V (2)) ¢ (z,7) (©)

DMC belongs to the Green’s function methods which in priteigpo not need an input wave function,
but solve the Schrddinger equation itself iteratively (10)

O (Y, T+0T) = /G(y,x, 07) ¢ (X, 7) X (10)
)

This series converges to the ground state wave function fer oo with exponential decay of the
excited states as can be shown by formally expanding the fusation as linear combination of the
eigenfunctions of+. Thus this method is capable of finding the exact solutiom#oSchrédinger equa-
tion. G (y, x, 07) can be interpreted as probability that a set of particlesea@om positiorx to position
y in an imaginary time stefr and the problem lies in finding an analytical expressiondor

with G (y,x,67) = <y ‘e‘(H‘ET)‘ST

Short time approximation

In DMC the problem is solved by separating the kinetic aneptiél energy part of the Hamilton oper-
ator in two different processes and factoristAge GgiGz. The correction term

G - GgiiGp = % WV, T](67)% + O ((57)3> (11)

shows that this is only a good approximation for small timepstr because the operators for potential
and kinetic energy do not commute. Hence, the time step dsesawith increasing kinetic energy of the
electrons so that the core electrons of the atom with theasigltomic number determines the time step.
Yet, the short time approximation is advantageous, bedayiads the two solvable equations (12) and
(13) to determing=. The exact result can be estimated by executing severalations with different
time steps and extrapolation 4o — 0.
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The kinetic energy part is analogous to the diffusion equatihile the potential energy part finds its
analogy in a first order rate equation with branching pracess

G (X%, Y,01)  1_o
or = QV Gdlff (Xay’ 57—) (12)

and

0GB _ (v () G (x.y.07) (13
Gt represents the acceptance criterion for the movement afdlieers very similar to the importance
sampling in VMC.G g may be represented by assigning weights to each Walker ohéigging the
numbers of walkers with a probability based @i . In this case both possibilities are combined so that
every walker has a weight and is destroyed or multiplied éf weight reaches a specified minimum or
maximum value, respectively.

Importance sampling

In DMC a slightly different form of importance sampling isagsto improve the effectiveness of the
method. As the exact wave function is unknown one has to ugaldunction ¥ to speed up the con-
vergence of the walker distribution to the exact wave functiTo achieve this, equation (9) is multiplied
with the trial function and the product is substituted witle thew functionf (z,7) = ¢ (z,7) ¥ (z)
yielding equation (14).

of giﬂ _ %vz fo7) — %v (f (&, 7) Fo () + (Br — Ey, (2)) f (2,7) (14)
with Fo = Vin|0|* = ?

This adds an external field to the diffusion part of the equmatso the vector fieltfg can be interpreted as
effective velocity of the random walkers away from regionand is small. The result of the simulation
for 7 — oo is unaffected by the trial function, but a good trial wavedtion will speed up convergence
while reducing the standard deviation.

Fixed-node approximation

Another problem of DMC arises from the fact that the partiaké interest in Quantum Chemistry are
electrons. As electrons are fermions, their wave functiantisymmetric with respect to exchange of
any two electrons, whereas no such restriction has beensmalpon our simulation so far. By rejecting
all movements for which a walker crosses a node of the triation it is ensured that (x, 7) retains the
nodes of the trial function. The error associated with theated fixed node approximation is of second
and higher order as a perturbational analysis shows.

Advantages and disadvantages of Quantum Monte Carlo

DMC is an essentially basis set free method, thereby awpithie slow convergence of the electron
correlation energy with respect to the length of the onetade basis set expansion. This is especially
advantageous e.g. for dispersion interactions, which @sdysan electron correlation effect. Formally,

QMC techniques are of ord€)(IV?), albeit with a large pre-factor. Compared to conventiofetteon
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correlation methods, QMC methods may be easily paraltbiigal have little /O and memory require-
ments. A drawback is especially the stochastic nature eftdthnique causing difficulties in deriving
expectation values at high precision. Another problem of@isthe antisymmetry of the wave function
as mentioned in the previous section. Many of these aspawts ot yet been explored to the degree
required in practical applications.

Results and Discussion

Parallelisation strategy

The parallelisation scheme followed is straightforwartie same rule that was applied in dividing a
Random Walk into blocks can be applied to dividing a Randonk\iviio groups of blocks. So basically
every processor can perform its own simulation with diffén@alkers and random numbers to yield one
result per processor. The average over these results isitbaverall result of the run. Analogously (8)
gives an estimate of the error.

The input file specified as argument contains the necesstmriation on the trial wave function and
the parameters of the run. Itis read in by process 0 and bastatt: Afterwards every process calculates
block by block incrementing a shared counter before staimew block until the maximum number
of blocks is reached. Every process creates one outputfileona logfile containing the results of its
own run and the overall averages over all processes. At thgmtess 0 creates two files containing
all the walker positions and some other restart informatiddditional options affect the generation
of restart information and the generation of walker enses\brhese options include some amount of
synchronisation otherwise essentially no communicaticuris except for the startup phase.

Parallel scaling properties

Measurements were conducted as DMC calculation with atflocine as test case where the product
of the number of blocks and the number of walkers was 640000JdAP and 544000 on JUBL. Figures
1 and 2 show the speed-up of the calculation with respecttadumber of processors used. With increas-
ing numbers of processors the deviation from ideal scaliogvg. To analyse the impact of reading and
broadcasting the input and collecting the results, the comication overhead was collected separately
and subtracted from the total execution time. A minimal lofgsarallel scaling is caused by the overhead
on JUMP (Fig. 1) while it is slightly larger on JUBL(Fig. 2)educing the I/O done/{, x) by not writing

out the block result before the end of the calculation reslilh a slight improvement on JUMP (figure
1) and no improvement at all on JUBL (figure 2).

The bigger part of speed-up loss is caused by the varyingignaty of the block size due to the branch-
ing process. The variation of the computational effort aged with a given block can vary by up to
one order of magnitude, depending upon the initial cona&tiand the evolution of the random walk.
Even though using a shared counter to dynamically balare@vhrall load at block level among the
processors, this cannot counter balance the dynamicadlipgimbalance of the individual block sizes.
Reducing the block size would improve the overall load betegn However there is a limit to this ap-
proach, because one has to make sure that the block resufislleindependent from each other. Also in
this way only the maximum possible speed-up loss is decdemse not necessarily the actual speed-up
loss, so there is still necessity for improvement of the Ibalhncing.

A possible scheme for improvement could be to redistribbtewalkers occasionally. Alternatively, a
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pool of walkers shared by all processes may be used to achieegen walker distribution. The disad-
vantage of these possibilities is that they include eitloenes synchronisation or an increased commu-
nication volume. Hence, it is advantageous to develop alsimpdel in order to estimate whether the
improvement in load-balancing can make up for the loss dugytehronization and communication,
especially for a large number of processors. Note, thattkealing problems are specific to DMC and
do not occur for VMC.

18
—ideal scaling
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14 o calculation routine
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Figure 1: Speed-up on JUMP for complete runtime and for thekotalculation only
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Figure 2: Speed-up on JUBL for complete runtime and for tleelotalculation only

Applications

A considerable effort has been spent on figuring out how to gaceptable results with the serial version
of Quantum Magic. Even after gaining some experience iropgihg VMC and DMC calculations with
Quantum Magic, some unresolved conspicuities remainegdt Bjgparent were sudden strong variations

129



of the local energy. To get usable results we excluded blteksdiffered more than two times the stan-
dard deviation from the average. Another difficulty was tbguasition of walker ensembles, because the
random creation often resulted in such bad distributioas$ tlo usable results could be obtained with
them. We solved this problem by deleting all randomly créatalkers not yielding consistent results.
Larger ensembles were then created by performing smallwithsthe remaining walkers adding the
walker positions to a list after each block.

The tables given in the appendix collect the details of tesahd parameter settings for the various
calculations. The error bars in the subsequent diagrarastieethe standard deviation of the result.

First-row atoms with STO versus STO-6G trial function

First the total energy of the first row atoms Lithium to Neonrevealculated using Bunge’s STO ba-
sis and MO-Vectors[3] and compared to Davidson’s estimatdéle exact non-relativistic ground state
energies.[4, 5]. Between 85 and 1001% % of the correlation energy could be recovered by DMC cal-
culations. Molecular Quantum Chemistry codes using ST@lszts are fairly uncommon owing to the
difficulties to evaluate two-electron-four-center intelgr For DMC calculations, however, the proper de-
scription of the electron-nucleus cusp is essential, sottleaQMC code offered the possibility to either
operate internally in an STO or GTO basis set. Hence, we ateduthe error associated with using the
MO vectors from SCF calculations in STO-6G basis to createevitanctions in the corresponding STO
basis while retaining QMC operating in STO basis. Exponamid coefficients of the corresponding
STO-6G expansion to Bunge’s STO basis were taken from Steveioles[6].

As figure 3 shows, the results are not precisely the same, ithinveach others standard deviation. Part
of the error might occur from the fact that the deviation frthra exact electron-nucleus cusp increased
from betweer2-10~2 and8- 107 to betweer2-10~! and5-10~2 when using the STO-6G MO-Vectors.
This might point to an inconsistent normalisation of the g/&unction, but as we detected this quite late
there was no time for further investigation on this. We farthote, that the peak at fluorine is presumably
due to the rather large time step, as the results have notextipolated to zero time step. The details
of these calculations are shown in tables 3 and 4.
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a \\,\ ///"
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elements with increasing atomic number

Figure 3: Correlation energy covered with STO and STO-6Gafamction
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Be, B and C atoms with MCSCEF trial function

As a next step we applied MCSCF wave functions to some firstatmms known to have some mul-
tireference character, namely beryllium, boron and carborget the MCSCF wave function we added
5 2p-functions to Bunge’s basis[3] of Be, 2 3p-functions tenBe’s basis[3] of B and 2 3s-functions
to Bunge’s basis[3] of C. The exponents for the STO versidrthese additional basis functions were
taken from Davidson[5] and expanded as STO-6G contractyddtéwart’s tables[6]. Then MCSCF cal-
culations in the STO-6G basis were performed and analyséd @olumbus([7] to yield MO-Vectors
along with a list of configurations with the largest weighttive MCSCF wave function. This multi-
configurational wave function provides the location of trales of the wave function for the DMC
calculation performed with the STO basis.

As figure 4 shows, the results for these three elements amdjtferent. For beryllium we obtain nearly
the exact energy by including the?2s® and 182p? configurations while including ¥8s’2p', 1s°25*3p!
and 182p® for boron and 182s*2p?, 1s°2p* and 183s*2p? for carbon lead to even higher energies than
the single reference wave function. The electron-nucleisp of these multireference STO-basis/STO-
6G MO-Vector wave functions was in the same range as withitiggesreference STO-basis/STO-6G
MO-Vector wave functions. The details of these calculaiare shown in table 5.
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Figure 4: Energies with multireference wave function

Though a multireference wave function cannot worsen theggneesult in conventional, variational
Quantum Chemical Methods, the effect on the nodes of the Wmaion is unknown. Investigations
regarding the nodes might explain the strange behaviouneoDMC results with MCSCF trial wave
functions.

Time step bias in the noble gas group

To execute QMC calculations one has to know which time stei¢mse in order to get a good estimate
in the shortest possible time. Choosing a too large timeletgfs to the wrong result because of the short
time approximation. Choosing a very small time step inasdke time until the energy converges to the
exact result (within the fixed node approximation).
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There are two possibilities how to evaluate the proper titap size for a specific system and it is not
obvious on first glance which one is the better. In both casesurse the time step has to be varied,
but this affects the number of time steps per block. So onecither decrease the time per block with
decreasing time step size to get a constant number of tirpe gter block or one can leave the block
time constant and thus increase the number of time stepdquk With decreasing time step size. We
investigated both possibilities for the small test systdra belium atom. Figure 5 shows the results for
constant block time converging to the exact energy and daimmonvergence can be seen in figure 6
for a constant number of steps per block. The difference d&&twthe two can be seen in the standard

deviation which increases with decreasing block time. Sardter to get reliable results one has to keep
the block time constant.
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Figure 5: Energy estimate of helium with decreasing timp ated constant number of steps per block
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Figure 6: Energy estimate of helium with decreasing timp ated constant block time

Regarding the course of this time step bias with increasiomi& numbers we determined the biggest
possible time step yielding consistent results also fonraad argon. The results can be seen in table
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6 and figures 7 and 8. Table 1 summarizes the estimation of thémmal necessary time step to get
consistent results.
He | Ne | Ar
~1072 [ ~5-10* [~ 107"

Table 1: Maximum time step for helium, neon and argon
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Figure 7: Energy estimate of neon with decreasing time stejcanstant block time
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Figure 8: Energy estimate of argon with decreasing time atepconstant block time

Simple molecules

As another test of the Monte Carlo program we calculated ttexgy of ethylene and the nitrogen
molecule. We used Bunge’s basis[3] and Herzberg's geonf@tigthylene[8] and Davidson’s geometry
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for nitrogen[9] to obtain the STO-6G MO-Vectors with Coluas/]. With these we performed DMC
calculations resulting in energies shown in table 2. Coimsparwith an estimation of the exact energy
of the nitrogen molecule shows our calculated energy to teglytwrong while the energy of ethylene
is at least in the correct range. To improve the energy of iftnegen molecule we included 3d-functions
obtain from Davidson[5] into the basis of the nitrogen atohick did not help at all. We did not find out
what went wrong with the energy calculation for the nitrogeolecule. Table 7 shows the details of the
calculations.

ethylene nitrogen . nitrogen :

(incl. 3d-functions)
calculated energy | -78.3689 -106.706 -106.455
standard deviation| 0.00541 0.00556 0.00701
exact energy[8, 10] -78,4422 -109.544 -109.544

Table 2: Results of the DMC calculations of ethylene and itregen molecule

Summary

Our parallel version of Quantum Magic has a good speed-upcta further be optimised by better

load-balancing. When using STO-6G molecular orbitals dastdbwith a STO basis as trial function the

error of the electron nucleus cusp increases. Yet, the til@vifrom the results using STO molecular

orbitals with STO basis is quite small. Using multireferetidal functions does not necessarily improve
the result of the DMC calculation. The examination of thedtistep bias with increasing atomic number
confirms and quantifies the prediction from theory. The agailbn of the method to small molecules
was not succesful and should be examined more closely byefutark.
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Tables
DMC(Bunge/STO) Li Be B C
HF-limit -7.4327 -145730 -24.5291 -37.6886
correlation energy -0.0453 -0.0943 -0.1248 -0.1564
exact energy -7.4781 -14.6674 -24.6539 -37.8450
calculated energy -7.4780 -14.6528 -24.6411 -37.8252
standard deviation 0.0014 0.0030 0.0115 0.0047
amount of correlation 99.9% 84.6 % 89.7% 87.3%
standard deviation -3.1% -3.2% -9.2% -3.0%
time step 0.0100 0.0100 0.0050 0.0050
block time 2.0000 2.0000 1.0000 2.0000
number of processors 16 16 16 16
number of blocks 20 20 20 20
number of walkers 900 500 500 600
quantum force cutoff - - 200.0 200.0

N O F Ne

HF-limit -54.4009 -74.8094 -99.4093 -128.5471
correlation energy -0.1883  -0.2579 -0.3246 -0.3905
exact energy -54.5892 -75.0673 -99.7339 -128.9376
calculated energy -54.5790 -75.0535 -99.7360 -128.9380
standard deviation 0.0043 0.0070 0.0083 0.0087
amount of correlation 94.6 % 94.6% 100.6% 100.1%
standard deviation -2.3% -2.7% -2.6% -2.2%
time step 0.0050 0.0025 0.0050 0.0025
block time 2.0000 1.0000 1.0000 1.0000
number of processors 16 16 16 16
number of blocks 20 20 10 20
number of walkers 750 1000 1000 1000
guantum force cutoff - 100.0 - -

Table 3: Details for DMC Calculations with STO-MO Vectors
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DMC(Bunge/STO-6G) Li
calculated energy -7.4790
standard deviation 0.0022
amount of correlation 102.1%
standard deviation -4.9%
time step 0.0050
block time 2.0000
number of processors 16
number of blocks 20
number of walkers 500
quantum force cutoff 200.0
N
calcualted energy -54.5811
standard deviation 0.0046
amount of correlation 95.7%
standard deviation -2.4%
time step 0.0050
block time 2.0000
number of processors 16
number of blocks 20
number of walkers 750
200.0

quantum force cutoff

Be B C

-14.6532 -24.6370 -37.8314
0.0042 0.0062 0.0035
85.0% 86.5% 91.3%
-4.5% -5.0% -2.2%

0.0100 0.0025 0.0050
2.0000 0.5000 2.0000
16 16 16
20 20 20
500 500 600
200.0 200.0 200.0
o F Ne
-75.0569 -99.7480 -128.9330
0.0085 0.0093 0.0125
96.0% 104.3% 98.8%
-3.3% -2.9% -3.2%
0.0025 0.0050 0.0001
1.0000 1.0000 0.4000
16 16 16
20 20 20
1000 1000 1000
200.0 200.0 200.0

Table 4: Details for DMC Calculations with STO-6G MO-Ve&or

Be B C
calculated energy -14.6675 -24.6295 -37.8231
standard deviation 0.0028 0.0014 0.0165
amount of correlation  100.1% 80.4% 86.0%
standard deviation -3.0% -1.2%  -10.6%
time step 0.0050 0.0050 0.0050
block time 1.0000 1.0000 2.0000
number of processors 16 64 16
number of blocks 20 20 10
number of walkers 500 500 600

200.0 200.0 200.0

guantum force cutoff

Table 5: Details for DMC Calculations with multireferencawe function
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He (figure 5)

block time 40 20 10 5 2.5 1.25
time step 0.2 0.1 0.05 0.025 0.0125 0.00625
energy -2.90683 -2.90451 -2.9039 -2.90369 -2.90359 -40803
standard deviation 0.00026 0.00037 0.00044 0.00056 030007 0.00117
He (figure 6)
block time 40 40 40 40 40 40
time step 0.2 0.1 0.05 0.025 0.0125 0.00625
energy -2.90683 -2.90444 -2.90414 -2.90383 -2.90374 3390
standard deviation 0.00026 0.00023 0.00027 0.00021 040002 0.00024
Ne (figure 7) block time 1 1 1 1 1 1
time step 0.005 0.0025 0.00125 0.000625 0.0003125 0.025156
energy -128.962 -128.939 -128.928 -128.925 -128.921 oP2Z8.
standard deviation 0.00414 0.00388 0.00375 0.00348 060036 0.00390
Ar (figure 8)
block time 0.1 0.1 0.1 0.1 0.1
time step 0.001 0.0005 0.00025 0.000125 0.0000625
energy -527.679 -527.541 -527.49 -527.477  -527.475
standard deviation 0.00665 0.00560 0.00533 0.00515 040050
He He Ne Ar

exact energy -2.90372 -2.90372 -128.9376 -527.540

number of processors 16 16 32 512

number of blocks 20 20 10 20

number of walkers 1000 1000 1000 700

quantum force cutoff 200.0 200.0 200.0 200.0

Table 6: Details for DMC Calculations to investigate thedistep bias

thvl i nitrogen
ethylene  nitrogen (incl. 3d-functions)

time step 0.0001  0.0001 0.0001
block time 0.02 0.04 0.02
number of processors 512 512 512
number of blocks 20 10 10
number of walkers 599 650 700
quantum force cutoff - 200.0 200.0

Table 7: Details for DMC Calculations of small molecules
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Abstract: This report introduces a method of communication in a palraflolecular dynamic
simulation for short range interactions. In order to mirdenihe volume that has to be gathered
on every processor, a not particle but cell-based commitimicést is created in the neighbor
list routine. The algorithm is added to a force decompasititggorithm, which uses space filling
curves to sort particles and achieve a additional domainrdposition. Coding and decoding
algorithms of Hilbert’'s and Lebesgue’s curve are discussetresults are presented.

Introduction

Computer Simulations have become an essential tool in stgdyulti-body problems, since even for
the Newtonian laws of classical Mechanics, it is not posstblcalculate the motion of more than two
particles analytically. Although statistical mechaniesypde powerful methods to describe huge sys-
tems with thermodynamic variables, computer simulatiéowad to calculate the exact trajectories of N
particles within numerical precision. However, calcuigtparticle trajectories, especially for long range
interaction like the Coulomb potential is considered@N?) problem and different methods exist to
reduce this effort.

The usage of parallel computers enable simulating molesyktems of even larger and larger size. But
with an increasing amount of processes working on one stinalanew problems arise to achieve an
equal work load and avoid much global communication, or t8pend in, e.gmpi_barrier  calls,
respectively. For further improvement of the existing noelhy especially to minimize the data volume,
that has to be transfered, a new communication method mdinted. After a short introduction to the
theoretical fundamentals, different parallizing strisgare explained. The focus is set on the composi-
tion of two strategies by using space filling curves for swrtparticles. Therefore, coding and decoding
algorithms are presented and advantages and disadvaataggiscussed.

Theoretical Fundamentals

The basic task of Molecular Dynamics is to calculate the ligweent in time of an N particle system,
e.g. atoms or molecules. The system is completely chaizetiby it's HamiltoniarH = Hy + H1, with
the internal part:

Ho Z +Z u(rs, 7 —|—Zu (T3, 75, ) + - . Q)

1<J 1<J

consisting of a kinetic and potential term. Here only the-pai) and three-body(*)) interaction poten-
tial are explicitly mentioned. External forces are desaditby 7, and therefore the systems dynamics
are given by the equations of motion:
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Pi = (2

The interaction potential df(, is further classified in a long range and a short range paatpttential
drops down to zero faster tharm? (with » being the distance between interaction partners dtite
dimension of space), it is considered a short range, oteeraviong range interaction.

Different methods like the Fast Multipol Method or the Ew8dmmation can be used to reduce cal-
culation time for long range potential, e.g. the Coulombkeptiil. However it is a common method to
distinguish between the far and near field of a particle irstheulation. The Algorithm presented in this
report is created for short range interaction or the neat.fielgood example for short range interactions
is the Leonard-Jones potential, with a repulsive patt and attractive pant—5. To simulate this kind of
potentials, a cutoff radius. is introduced, so that only particles within a sphere wittiwar. interact.
To avoid the potential divergence at small particle separatin random configuration, it is modified in
the following way:

1 g
48¢:- cos (207,; Tij < Oij
o\ 12 \6
uij(rig) =\ ey ((f?’.) - (‘Z?”.) ) rij 2 03 ®)
(%] )
0 Tij > Te

Parallel Molecular Dynamics

Methods for decomposition

There are several ways to parallelize a molecular dynamialskion. To give an overview,three different
ways are discussed in the following. A focus is set on theefalecomposition method, which is imple-
mented in the current algorithm.

As a intuitive method to share the work betweBrprocessors, thév particles are distributed homo-
geneously at the beginning of the simulation. If a partisl@ssigned a fixed processor for the entire
simulation, the method is callggharticle decomposition (PDn order to keep the communication low,
it is favorable to distribute particles according to thgasial arrangement. This works well for solids
and very viscous liquids. However, if the particles mix upidg the simulation, communication time
increases.

In contrast to PD, one can assign different geometrical dusni@ a processor in the beginning of a
simulation and therefore achievedamain decomposition (DDEach processor calculates forces on
particles, presently in its domain. Especially for shoriga interactions, this methods keeps the com-
munication low, since interacting particles are managethbysame processor. Problems arise because
a naively implemented DD method does not consider the paxtnfiguration for decomposition. For
inhomogeneous systems a strong load-imbalance occurs.

A more sophisticated way to share the work betwétprocessors is th€orce Decomposition (FD)
Method. It is based on the connectivity matéixe NV containing information of the system, which
particle pairs(i, j) interact. Because of Newton’s third law, the matrix is syrtmoend it is also trace-
less, as no self interaction is taken into account. A few odthcan be used to distribute the force
calculation and therefor€ among the processors, only the stripped row method, whicised in the
current algorithm, will be introduced here. Considering tipper triangular matrix, each processors is
assigned a fixed number of rovs,, with £ € [1, P] and the constrainEf:1 = N. Subsequent rows
are combined into blockd,,.
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k-1

ALy =[N - ZLj

Jj=1

Lk—l-l

Ly, (4)

To obtain a equal workload, all ared$L;,) should be the equal, which is achieved by solvit{d.;.) P =
NV leading to

Ly=4rgy[2k 2270 (5)

with Qp = 2N —1 - 231 L;.

Neighbor list techniques

To avoid aO(N?) computational effort each force routine to check weathetighes interact, it is a
common method to create neighbor lists, i.e. store intexgqiarticles. This neighbor list has to be
updated only every 20 time-steps, depending on the speeatidmim In the current implementation, a
combination of two neighbor list techniques is used, whietould like to introduce in the following.
For further study, see [3]

Verlet neighbor list

Each particle is surrounded by a sphere with the radiugqual to the potential cutoff radius. Every
particle within the sphere of a arbitrary particle has to desidered for interaction. The basic idea is to
store each interaction partner for every particle in atist,Verlet neighbor list

In order not to update this list every time-step, the cusplfiere is surrounded by a “ skin”, resulting in a
larger sphere of radiug. Hence potentially interacting particles, which might ra@vto the cutoff sphere
in following time-steps, are stored in the neighbor list tdbe interval between list updates is often fixed
about 10-20 time-steps. However, it is possible to vary ititisrval by storing the total displacement of
each particle. If the sum of magnitudes of the two largegtldiements exceeds — r. a list update
needs to be done. Increasing the list-radiuwill decrease the number of neighbor list updates, but will
also slow down the force routine, so a good balance needsftwbhd. The memory amount for such a
list is roughly4mrpN/6, so if storage is a priority, another method might be takém aecount.

linked cell list

For huge systems the logical testing of every pair in theesyss ineffective. Another method to keep
track of the neighbors is to make use difriked cell list Here the simulation box with length,, B>, B3

in the spatial directions (cubic, non cubic cases also ptesiis subdivided into cells, with cell sizes
L, x Ly x L3 greater than the cutoff sphere. Assigning indices to eatthcaa be done in several
ways, which will be explained in detail later on. For the r@s a naive way is just to number the cells
successively in;, y andz direction. Two array are creatdigt_head  with size M = 21 x 22 x &,
equals to the total numbers of cells it _entry with size N. Each elemenj of list_head
points to the index of a particle located in celf. The element of list_entry points to the next
index of a particle located in this cell and so on, until a zemtry is reached. Once the linked cell list is

created, only neighbor cells need to be checked for ineragiartners.
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Space filling curves

Although mapping one to two and more dimensions, e.qg. treat|0, 1] to the squaré0, 1]? and the
existence of a space filling curve were a challenge for madliemin the late ninetieth and beginning of
twentieth century, it has become a new field of interest fongatational science. Due to good locality
preserving behavior, curves like Lebesgue’s and Hilbarsoften used in data structures for mapping
multidimensional data to one dimension

The current algorithm (see also [1]) achieves a combinatifoa force and domain decomposition by
sorting particles according to their spatial position gl@aspace filling curve. This works as follows:
Particles are sorted into cells and the cell indices aregiasdi by the passage order of the curve. The
cell index of the particle then determines its new index.cGlalting the cell coordinatéry, z2, z3) as

an integer value and vise versa plays a major role and was fote @hallenges in creating the new
communication method. To lllustrate the achieved domagongposition see Fig. 1

Decomposition of particles after Linked-cell sorting* Decomposition of particles after Lebesgue - sorting*

(a) linked cell (b) Lebesgue

Decomposition of particles after Hilbert - sorting*

(c) Hilbert

Figure 1: lllustration of the achieved domain decomposibig different sorting methods for 5 Processors

For further insight, the different sorting methods, spaliiadicurves, which are used in the algorithm, and
coding and decoding algorithms are discussed. In every ttessimulation box is of lengtk,, Bs, Bs,
divided into cells of sizd.; x Ly x L3 and hence the coordinate of a cell is given{loy;, 2, z3)|z; €

NO < z; < M;} with M; = ]Li the number of cells in-direction.
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linked cell sorting

The most naive way of assigning a cell index is the one alreaghfained in the last chapter. Cells
are numbered consecutively iny andz direction. Hence coding and decoding are very simple opera-
tions:(see Fig.2)

cell_index=1 + x_ 1 + x 2*M_1 + x_3*M_1*M2

x_1 = modulo(cell_index-1,M_1)
x_2 = modulo((cell_index-1)/M_1,M_2)
x_3 = (cell_index-1)/(M_1*M_2)

Figure 2: construction of a linked cell key and a picture opadsage order

Although this kind of sorting is not considered a space fillourve in the mathematical sense, is is a
pretty effective way to assign cell indices without much paoational effort.

Lebesgue’s Curve

Lebesgue’s Curve can be used as a more sophisticated wayrfdyaning the cells.

It is based on &" subdivision of the simulation box in each spatial dimensieith

n € N being the order of the curve. To construct such a curve, yatively divide

each dimension of the box % parts withn being the iteration number and assign the

indices by a fixed passage order, reminding of a Z. For two d#ioas the first three

1 iteration steps are shown on the left. In commidh, M>, M3 # 2" and sinceM;
- is need to kept fixed because of the cutoff radiu&™? grid with 2* > max(M;)

and the sameell size is overlaid. The extra cells outside the actualutition box

=t are not taken into account and act as ghost cells. There@dralliebesgue-indices

are actually part of the simulation box and not all conseeutiells are connected

- e in space. Constructing theebesgue keyakes a little more computional effort than
=/t thelinked cell key It works as follows: The binary representation of the cetbrcli-
444 | nate(zy, 29, x3) is used. Beginning from the last bi2Y), the bits ofxz, 2, 23 are
‘//, AEFF—  transmitted iteratively to three bits &ky with a well defined offset, also beginning
ZlplZlz| from the lastg?, 2!, 29). The offsets depend on the current level i.e. iteratiop:ste

1:1x8" §:2%8" k:4x8"

n—1

key =" 8 (4 bit(zs, k) + 2 bit(zy, k) + bit(xy, k) (6)
k=0

For decoding, the procedure is reversed: Transmitting iise2®, 23, 26... of key to =, 21, 2%,27... to
xo and 22,25 28 to x3. If key is stored as an integer variable, the order of the Lebesgne ¢o
three dimensions is limited to 10 or 21 respectively, dependn the bit size of integer (32 or 64 Bit ),
because every order takéBits (d = dimension of space). The Fortran implementation of the Allgm
for coding and decoding are presented in Appendix.
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Hilbert's curve

Not only being one of the first mathematics who discoveredagesfiilling curve,
David Hilbert was the first who recognized a general geomedtgeneration pro-
cedure that allowed the construction of an entire class afesfilling curves. Like
Lebesgue’s curve, Hilbert's curve is also based @3¢ grid. The conspicuous
property is, that only spatial neighbor cells are conneataditherefore it promises
a even better locality preserving behavior. However, it t@sbiggest computa-
tional effort in decoding and coding. The illustration oéteometrical generation
procedure is shown on the left. In the beginning (first ordém® box is divided
into 2¢ cells, withd being the dimension of space. The passage order reminds of
the letter u. In next order, each of those cells is divided 2tsub-cells, resulting
in a (22)7 division of the whole box. In contrast to Lebesgue’s curve plassage

SH-FH-F order varies for each sub-cells resulting in cell coheremnte.
T A Y5 [ The algorithm | used for coding is introduced in [2]. It is bdson theLebesgue
el '| 54| keyand changes iteratively the passage order of sub-cellsest two tables to de-
O At 57 termine the passage directi@irTalble  andHilbert keyHilTable of a cer-
g M} tain cell. For two dimensions, four passage direction aaesified inDirTalble

(eight for three dimensions), which assign each sub-cedwaarder. Caution must
be taken in determing the level bfilbert key, since in [2] it is done dynamically, which is unsuitable for
this sorting problem. To avoid defects in passage ordegta dével n is defined in the beginning, taken
from the (2)? division, with 2" > max(M;). As mentioned in the calculation of tHeebesgue kep
(2™)3 grid is overlaid and the cells outside the simulation boxraretaken into account.

The encoding Algorithm was taken from [4] with the improvertsesuggested in [5]. The computional
effort of encoding is quit high and it is left to investigaifethe achieved locality preserving behavior will
be worth it. For further interest, the Fortran implemeimiatis given in Appendix B, using three extra
functions.

Improvement

Current Algorithm

To get an idea of how the current Algorithm, especially thigimigor routine, might be improved, | would
like to describe it a little more detailed.

As mentioned earlier, it combines a force and domain decaitipo by sorting the particles according
to their spatial position. This ensures, that most int@wacparticles are stored on the same processor.
The connectivity and force matrix becomes dominant arodmeddiagonal and off-diagonal areas are
sparse. Sorting is done serial in the present implementafifter sorting, the neighbor list routine is
called. Here the force decomposition is done by assigninf peocessor a fixed area of the force matrix

and hence a first and last particle indérst_i andlast_i , representing the first row and last row
in the force matrix managed Hgcal_id . Herelocal_id € {0, P — 1} with P being the number
of processors. Since rows are combined to blocks, each indet first i <i<last i isalso

managed byocal_id . All particle coordinates and velocities are updated omepeocessor using
anmpi_allgatherv command. Following a check weather a resort needs to be domedbitrarily
done every 250 time steps), a verlet neighbor list is filleddiyng advantage of the linked cell method,
i.e. creatdinked cell listsand only check neighbor cells for interacting particlefoimation about every
interacting partner from remote Processors is stored aoptbmize communication, only those particles
are send toank < local_id  (remember that because of Newton'’s third law only the upjeengle of

the force matrix is considered). In the next step, forcesaleulated on each Processor and zero entries
of the force matrix are saved, so no redundant data is seme fodlowing. After calculation, the forces
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are send back to the processors, particle coordinatesatégl from.
For load balancing, the calculation time in force-routisarieasured anfirst i andlast_i are
moved up, or down respectively to achieve equal workloae €8s [1])

Improvement Idea

To minimize the data volume, presently gathered in neighibatine the basic idea is to create a not
particle but cell based communication list, i.e. every pssor determines its locally managed cells by

converting the particle indicd#rst _i andlast_i to cell indices (detecting the cells, particles are
located in), now stored iffirst_cell and last_cell . All cells i with first_cell <i<
last_cell are considered as local cells for the following neighbdrdizdate, i.e. local particles are

located in this cells, which is true for a sorted system aedetore the beginning of the simulation.

To keep track of particles that move out of those cells in # mtegration stepsfinked cell listof local
particles is created in each neighbor list update. The lbamd highest cell index found in this process
is considered afirst_cell andlast_cell ,respectively. Hence, only thecell arrays need to
be gathered on all processors, which are two arrays withdfizgeger timesV. With this information
each processor calculates the neighbor cells of local nesheglls and stores them, together with the
processor id in a send and receive list for later commuminatin the communication step later on, whole
cells, i.e. all particles located in this cell are transfiere

Algorithm

To go into detail, the procedure-steps of the new neighbatime are presented here. The first step is
to sort all local managed particles intdiaked cell list the indices are calculated according to the used
sorting method. Since not all cell indices for Lebesgue aildert sorting are referring to a cell of the
simulation box, thdist_head array has to be allocated with a siw)3, again with2™ > max M;.

The lowest and highest determined cell index in storéiitst_cell andlast_cell . For a sorted
system, this is equal to the cell indices of the cells whigst i andlast i are located in. Every
cell 7 with first_cell <1 < last_cell is treated as a local cell.

In the next step, this two arrays with length(equal to the number of processors) are communicated
to every processors using ampi_allgather command, i.e. only two integers for each processor
have to be send with a global communication call, insteadvof three real, or double variable for
coordinates and one integer as index. After communicaginother arragell_list is created, which
stores information about which processors manages whitsh €ais again has to be allocated with size
number of cellsx number of processarsince in worst case, every processors manages everytasll. |
done by every participating processor, at present for #8.ce

Now the actual cell based communication lists for procepsare created by looping all local cells and
determine their neighbor cells. If a neighbor cell is notlpor managed by more than one processor,
it is stored in the communication lisecv_list which hasnumber of processors number of cells
entries. Additionally, the present cell is stored in a simdrraysend_list , to store which cells have
to be send to which PE. To proceed, this two lists can be usedimked cellforce calculation, i.e. the
whole cells are communicated in the beginning of every foocgine, each cell is check for interacting
particles and forces are calculated, if necessary. It niighio much computational effort, to check all
particles in neighbor cells for interaction partners, sotfe new implementation, in addition s&nd
andrecv_list , a verlet neighbor list list created in the neighbor routiwéich stores potentially
interacting particles in advance,i.e. particles withinstalhcer,(list radius of verlet routine). Although
this takes more computational time in the neighbor routimernarkably speeds up the force routine.
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Results

Communication statistics for different sorting methodsmade. To compare these methods, the number
of communication calls are represented in Fig. 3, for an @larof P = 64, N = 100000. A random
particle configuration is chosen and there are about 20cpestivithin one cutoff sphere, resulting into
total cell number of 1331 (11 in each dimension). It showsequiell, that for linked cell sorting the
number of send and receive call per processor is minimalpaoed to Hilbert and Lebesgue sorting.
This is caused by the layer structure of the simulation ber (Sig. 1), created with this sorting. In best
case, processors only communicate with their two neighfadrsve and below layers).

In Fig. 4 the data-volume (number of particles to be tramsfeof point to point communication for each
processor is shown. Although linked cell sorting achievesl lbwest number of communication calls
per processor, the number of particles that need to be seadcim call is higher than for Hilbert and
Lebesgue sorting.

Communication of processors

Linked éell R/s calls —
Lebesque R/scalls W
Hilbert R/s calls X

60 |
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Figure 3: Number of communication calls for each processor

Conclusion and outlook

A new way of communication in neighbor routine of a molecudgnamic simulation is introduced.
It avoids ampi_allgatherv of coordinates by creating a cell based communication it lzence
reduces communication calls in the neighbor routine. Ieotd avoid a linked cell force routine, which
would need more computational time, a additional verlegieor list is created in the neighbor routine
to speed up the force calculation. Compared with the old éminted routines, the time spendhiipi
calls has decreased, but the calculation time in neighhdin®has increased, which is a result of coding
and decoding algorithms and the additional linked celléaxutine to built up the verlet neighbor list.

It works quiet well for sorted systems, however if particieix up, communication increases until all
processors communicate with each other. This is one of titheiluimprovements to be considered:
For systems with periodic boundary condition, particlesyfrprocessop might move from first cell,
with the lowest index, to a cell with a high index and all célidetween are considered as local cells,
although most cells in between are not occupied by local gesh@articles. This leads to unnecessary
communication, since all other Processors send their teells To obviate this communication, ghost
cells at the edge of the box might be used to store particktshifive jumped to the other side of the
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Paint to point Communication of neigbor-list routine for linked el Point to point Communication of neigbor-list routine for lebesque

"lcl_ptp_com.dat’ u 1:2:($3*100) "leb_ptp_com.dat’ u 1:2:($3*100)
16000 6000
14000 16000 5000 6000
10000 14000 4000 5000
8000 12000 3000
data volume gggg 10000 data volume 2000 4000
2000 8000 1000 3000
0 6000 0
-2000 2000 -1000 jooo
2000 000
0 0
70 -2000 70 -1000
Processor ID Processor ID
70 70
w0 P 0 0
Processor ID Processor ID
(a) linked cell (b) Lebesgue
Point to point Communication of neigbor-list routine for hilbert'
data volume “hil_ptp_com.dat' u 1:2:($3*100)
12000
10000 12000
8000
6000 10000
4000 8000
2000 6000
0
2000 4000
2000
0
70 -2000

Processor ID

(c) Hilbert

Figure 4: lllustrations of point to point communication fiifferent sorting algorithms

simulation box and consider this to determfiret  andlast_cell

To improve scaling and make use of the advantaged one migiéinent a parallel sorting algorithm.
This would enable to perform a sorting more often, keep thramanication low and profit of a good
domain decomposition respectively. Especially for vergdasystems, which might not be handled by
a verlet neighbor routine, the presented algorithms presrésgood way to improve communication, by
reducing the time spend mpi calls and use computation time more efficiently.
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Algorithm for decoding and coding Lebesgue key

function leb2coord(key) resul t (coord)
integer (kind = 8) key
integer (kind = 8) sk_ix, k_iy, k_iz, key_tmp
i nteger dim,level j
i nteger ,di nension(3) ::coord
k ix = 1.8 ! =...0001
kiy = 2.8 ! =...0010
k iz = 4.8 ! =...0 100
dim = 3
key_tmp = key
level = 0
! deduce level - dynamic |eveling
do
key_tmp = ishft(key_tmp,-dim)
level = level + 1
if( key_tmp <1.8) exit
enddo

Ical culate cell coordinates

do j = level,1,-1
coord(1) = ishft(coord(1),1)+iand(ishft(key,-(j-1)*di m),k_ix)
coord(2) = ishft(coord(2),1)+ishft(iand(ishft(key,-(j -1)*dim),k_iy),-1)
coord(3) = ishft(coord(3),1)+ishft(iand(ishft(key,-(j -1)*dim),k_iz),-2)
enddo

end function leb2coord

function coord2leb(ix,iy,iz) resul t (key)
integer (kind = 8) :key_leb
integer (kind = 8) :placebit
i nteger X,y iz
i nteger Lix.y.z
i nteger B

key_leb =0
placebit=2_8**63

do j = 0, bit_size(placebit)-1
i f ( btest(ix,j) ) then
jx=1
el se
x =0
endi f
i f( btest(iy,) ) then
jy=1
el se
jy =0
endi f
i f (btest(iz,j) ) then
jz=1
el se
jz=0
endi f

key_leb = key_leb + 8% * (4%z + 2%y + jx)
enddo

end function coord2leb
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Algorithm for decoding and coding Hilbert key

i nt eger, par anet er o dim=3
i nt eger, par anet er o n_level

function calc_J(P) result (J)
i nt eger wi, J, P
J = dim
do i =1,dim-1
i f (iand(ishft(P,-i),1)==iand(P,1)) then
cycle
el se
exit
endi f
enddo
i f (i/=dim)J=J-i

end function calc_J

function calc_T(P) result(PE)
i nteger ::P,PE
i f(P<3) then
PE=0
return

endi f

i f (modulo(P,2)==1) then
PE= ieor(P-1,(P-1)/2)

el se
PE= ieor(P-2,(P-2)/2)

endi f

end function calc_T

function calc_tS_tT(xJ,val) resul t (retval)
i nteger :: xJ,valretval,tmpl,tmp2
retval = val
i f (modulo(xJ,dim)/=0) then

tmpl = ishft(val,-modulo(xJ,dim))

tmp2 = ishft(val,dim-modulo(xJ,dim))

retval=ior(tmp1,tmp2)

retval= iand(retval,ishft(1,dim)-1)
endi f

end function calc_tS_tT

function hil2coord(hilkey) resul t (coord)

i nt eger kI, xJ=0,T tT,S,tS, &
W,tT_old,x, &
key_i

integer(kind = 8) i hilkey

i nt eger, di nensi on(dim) 2 coord, coord_dummy

xJ=0; tT_old=0; coord=0;W=0

do i = 1, n_level

key_i= iand(ishft(hilkey,-(n_level-i)*dim),(2_8**dim )-1)
J=calc_J(key_i)

T=calc_T(key_i)

S= ieor(key_i,key_i/2)

tS= calc_tS_tT(xJ,S)

tT= calc_tS_tT(xJ,T)

W = ieor(W,tT_old)

tT_old=tT

x=ieor(W,tS)

xJ=xJ+(J-1)

! Cal cul ate coordinate
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en

fu

do k=1,dim

coord(k)=ishft(coord(k),1) + iand(ishft(x,-(k-1)),1)

enddo
enddo
coord_dummy=coord
coord(1)=coord_dummy(2)

coord(2)=coord_dummy(1)
coord(3)=coord_dummy(3)

d function hil2coord

nction coord2hil(ix,iy,iz) resul t (hilkey)

i nt eger, di nensi on(3) : neell

i nteger @ ij,celldir,level

i nteger(kind = integer_8) o hilkey,key,key_tmp,k
i nteger nix,iyiz

i nteger Xy.z

i nt eger, di nensi on(0:7,0:11)

DirTable = reshape((/ 8,10, 3, 3, 4, 5, 4, 5,

:: DirTable,HilTable

2,211, 9, 4, 5, 4,

7,6 7 6 810, 1,1, 7,6,7 6, 0,011, 9, &
o, 8, 111, 6, 8, 6,11, 10, 0, 9, 1,10, 7, 9, 7, &
10, 4, 9, 4,10, 2, 9, 3, 5, 8, 511, 2, 8, 3,11, &
4,9,0 0,7, 9, 2 2 1,1,8,5 3, 3, 8, 6, &

11, 5, 0, 0,11, 6, 2, 2, 1, 1, 4,10, 3, 3, 7,10 /),(/8,12/))

HilTable = reshape((/ 0,7,3,4,1,6,2,5,
2,5,1,6,34,0,7, 0176,3,24,5,
2,3,54,1,0,6,7, 453,2,76,0,1,
2,13,056,4,7, 4,756,3,02,1,

!'Cal cul ation of Lebesgue key

k = ishft(1,DIM)-1

hilkey = 0

dir = 0

level = bit_size(ix)
do j = level,1,-1

cell = iand(ishft(key,-(j-1)*DIM),k)

4,3,7,05,2,6,1,

6,7,1,054,23, &
0,3,1,2,7,4,6,5, &
6,5,7,4,1,2,0,3 /),(

hilkey = ishft(hilkey,dim) + HilTable(cell dir)

dir = DirTable(cell dir)
enddo

end function coord2hil

I, n_level-i)

6,1,5,2,7,04,3, &

18,12/))
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