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1. INTRODUCERE

Scopul principal al proiectului CYBERDYN este de a construi o infrastructura
cibernetica in cadrul Institutului de Geodinamica al Academiei Romane de Stiinte din
Bucuresti, Romania, pentru studierea evolutiei geodinamice pe termen lung a zonei
seismogene active Vrancea. Aceasta infrastructura cibernetica va fi formata dintr-un
HPCC (High Performance Computing Cluster — Grup de Servere pentru Calcule de
Inalta Peformanta), un HPVC (High Performance Visualization Cluster — Grup de
Servere pentru Vizualizare de Inalta Performanta) si un sistem de Vizualizare Stereo
in 3D (GeoWall).

Noua infrastructura cibernetica va ajuta la crearea unui corp de cercetatori
format din experti cu inalta pregatire obtinuti prin antrenarea tinerilor oameni de
stiinta in campul geodinamici computationale, permitand generarea primului centru
de excelenta in domeniu din Romania. Activitatea acestui centru de excelenta se va
extinde si dupa finalizarea ultimei etape a proiectului prin formarea tinerilor specialisti
si prin participarea in proiecte nationale/internationale bazata pe capacitatea si
performanta oferite de o asemenea tehnologie.

Paleoreconstructiile reprezinta procesul de reconstructie a pozitillor placilor
tectonice unele in raport cu altele (miscari relative) sau in raport cu un alt sistem de
referinta, cum ar fi campul magnetic terestru sau pozitia punctelor fierbinti in timp
geologic. Acest proces ajuta la determinarea formei si a orientarii supercontinentelor
sau a microplacilor si ajuta la conturarea paleoreconstructiilor geografice.

In acest studiu vom prezenta activitatea de preparare si rulare a modelelor
numerice 3D de convectie in manta si de deformare litosferica, activitate care s-a

concentrat pe doua directii principale:

1) Realizarea unor modele de convectie de inalta rezolutie si implementarea
lor pe infrastructura de calcul CyberDyn. In acest scop s-a urmarit si studierea
comprtamentului supercomputerului CyberDyn atunci cand este folosit pentru rularea
de modele numerice de convectie in manta. Asftel, s-au rulat o serie de modele
numerice de convectie la nivel global, cat si la nivel regional, in care s-a folosit un
numar crescator de procesoare de la 12 la 1024. Pentru eficientizarea procesului de
cercetare cu ajutorul supercomputerului CyberDyn, s-a masurat randamentul real al

infrastructurii CyberDyn, avand ca scop principal gasirea numarului optim de
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procesoare in functie de rezolutia modeluli de convectie in manta folosit. In acelasi
timp, s-au comparat rezultatele obtinute cu sisteme de calcul similare, cum ar fi de
exemplu, supercomputerul Horus din cadrul Laboratorului de Geodinamica
Computationala, Centrul de Geostiinte, UNAM, Mexico.

2) A doua directie principala de cercetare, a fost realizarea unui cod
paralelizat de particule (tracers) care sa fie integrat in codul de simulare numerica de
convectie in manta (CitcomS). Acest cod de particule este folosit intensiv in simularile
numerice de convectie, datorita faptului ca ofera posibilitatea ca de a monitoriza in

timp geologic miscarile termo-chimice din interiorul Pamantului.

2. DINAMICA COMPUTATIONALA A FLUIDELOR IN STIINTA
PAMANTULUI SOLID — O PROVOCARE HPC (HIGH PERFORMANCE
COMPUTING)

2.1. INTRODUCERE

Tn ultimii ani, modelarea si calculul numeric au ajuns s joace un rol central in
stiintele moderne ale pamantului, si unul din motive se datoreaza dependentei lor de
retelele de discretizare de rezolutie mare si de pasii mici de discretizare necesari
pentru integrare, acestea fiind utilizate pentru rezolvarea sistemelor de ecuatii
numerice ce exprimd matematic procesele fizice. In prezent, stiintele pamantului au
inceput sa se indrepte catre implementarea facilitatilor de cercetare care dispun de
capacitati de calcul foarte performante. Cand aceste capacitati de calcul sunt
optimizate pentru nevoile specifice comunitati oamenilor de stiinta din domeniul
stiintelor pamantului, si cuplate cu programele open source deja disponibile
comunitatii, o astfel de infrastructura de calcul performanta, cu siguranta ofera o
unealta cheie care permite progrese majore in acest domeniu captivant de cercetare.
Metodele numerice au progresat pana la punctul in care simularile numerice au
devenit o parte centrala a stiintelor moderne ale pamantului, in special pentru
geodinamica. Astfel de sisteme de calcul sunt construite in mod special pentru a
raspunde nevoilor de simulare ale comunitatii stiintelor pamantului. Alcatuirea
acestora include numarul mare de nuclee de calcul, capacitate de stocare rapida si

fiabila, cantitate considerabila de memorie, totul configurat intr-un sistem conceput



pentru o functionare de lunga durata. Una dintre capabilitatile cheie ale HPC este
performanta, iar proiectarea unei solutii HPC adaptate la un domeniu specific de
cercetare precum stiintele paméantului, care au nevoie de un raport optim pret /
performanta, este de multe ori o provocare. Performanta sistemului HPC depinde
foarte mult de interactiunea software-hardware, si prin urmare, este importanta
cunoasterea cat mai buna a performantelor software-ului paralel specific pe diferite
arhitecturi HPC pentru ca aceaste cunostinte pot cantari semnificativ in alegerea

configuratiei finale.

2.2. CONFIGURATII DE SISTEME HPCC

in aceasta lucrare se prezintd si evalueaza rezultatele testelor de performanta
de la doua tipuri diferite de sisteme HPC: una low-end HPCC (Horus), cu 300 de
nuclee (Tabelul 1), cu 1.6 teraflopi performanta teoretica de varf, si un high-end
HPCC (CyberDyn), cu 1344 de nuclee si 11.7 teraflopi performanta teoretica de varf
(Tabelul 1). Horus utilizeaza sistemul de operare CentOS 5 si ca mediu de
Rocks Distribution-5.1

(http://www.rocksclusters.org). CyberDyn foloseste Bright Cluster Management

administrare  software-ul open  source Cluster

(http://www.brightcomputing com) ca mediu de administrare si Scientific Linux

(www.scientificlinux.org) ca sistem de operare.

Tabelul 1

HPCC Horus

HPCC CyberDyn

Nod principal

Model server:

1 x Dell PE2970

2 x Dell R715 (configurat
failover)

Tip procesor:

AMD Opteron 2 x Dual core

AMD Opteron2 x Twelve

2.8 GHz core 2.1 GHz
Memorie: 8 GB RAM 68 GB RAM
Placi: PERC 5i Integrated Raid PERC H200 Integrated

Controller

Raid Controller
Broadcom NetXtreme Dual
port SFP + Direct Attach 10



http://www.scientificlinux.org/

GDbE NIC

Noduri de calcul

Model server:

38 x DELL Sc1435/PE1950

28 x DELL R815

Tip procesor:

AMD 2 x Quad core 2.6
GHz
Intel 2 x Quad core 2.6 GHz

AMD 4 x Twelve core 2.1
GHz

Memorie:

16-32 GB/node

96-128 GB/node

Infrastructura de

1000T Ethernet (1 Gbit/sec)

InfiniBand QDR (40

retea: GBit/sec)
Retea
Trafic MPI HP Procurve 48G — 2900 Qlogic 12300-BS01 36 port

1000T-48 port fara
management, switch
performant, 10 GbE si

posibilitate de stacking

InfiniBand Quad Data Rate

Management/IPMI

Folosim acelasi Switch
pentru traficul MPI si

administrarea clusterului.

2 x Dell PowerConnect
6248 — 48 Port cu
management Layer 3, 10
GbE si posibilitate de

stacking

Stocare

2 x dispozitive Direct
Attached Storage ,
conectate la nodul principal.
Fiecare avand un disk RAID

5 cu o capacitate de 15 TB.

1 x Panasas 8 Series cu 40

TB capacitate de stocare.

Sistem de racire (temperatura 21°+2°C, umiditate 50%+5%).

Liebert 8 ton

Liebert 2 x 7 ton

Vedere in interior




In afard de numaérul nucleelor de calcul, principala diferenta dintre cele doua
sisteme HPC este infrastructura de retea de mare viteza. Sistemul HPC Horus
utilizeazd un nod central de retea Gigabit Ethernet atat pentru traficul de
administrare, scrierea / citirea de date (NFS sau alte protocoale) traficul MPI cat si
pentru de traficul necesar distribuirii sarcinilor. Al doilea sistem HPC CyberDyn, care
este de dimensiuni mai mari, foloseste doua tipuri de infrastructura de retea. Pe de o
parte, reteaua Gigabit Ethernet este folosita pentru distribuirea sarcinilor, intretinerea
nodurilor, autentificarea in sistem, in timp ce a doua retea internd QDR InfiniBand
este dedicata exclusiv traficului aferent calculului paralel MPI. Pentru studiul
aprofundat al deplasarilor mantalei pamantului sunt necesare infrastructuri
importante de HPC si instrumente software specifice. Software-ul utilizat pentru
testele de referinta din aceasta lucrare este pachetul open source CitcomS, care este
utilizat pe scara larga in comunitatea de geodinamica (www.geodynamics.org).
CitcomS este un cod paralel de calcul al dinamicii fluidelor care foloseste metoda
elementelor finite, gi este proiectat pentru a rezolva problemele termice de convectie
relevante pentru mantaua Pamantului. Scris in limbajul de programare C, codul
ruleaza pe o diversitate de arhitecturi de computere capabile sa ruleze aplicatii
paralele, inclusiv platforme cu memorie partajata si platforme cu memorie distribuita
si se bazeaza pe metoda de descompunere a domeniului. Dupa cum s-a mentionat
mai sus, software-ul FEM (software de rezolvare a ecuatiilor diferentiale cu metoda
elementelor finite) folosit pentru acest test comparativ de referinta este CitcomsS.
Acest cod numeric paralel are nevoie de o biblioteca de functii, care implementeaza
standardul MPI (Message Passing Interface), pe cele doua sisteme HPCC CitcomS
este compilat cu ajutorul versiunii OpenMPI 1.4.2. Pe ambele sisteme HPCC vom
folosi Sun Grid Engine (SGE), ca software de distribuire a sarcinilor pe nucleele de
calcul. Pentru aceste teste de referinta specifice, consideram o serie de probleme

diverse de convectie a mantalei pamantului, de la convectia simpla pur termica la
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mai complexa problema a convectiei termo - chimice. Toate simularile numerice au
fost efectuate in domenii de analiza sferice sau regiuni ale unui domeniu sferic. Am
folosit diferite densitati ale retelei de discretizare si un numar diferit de nuclee de
calcul; cu cat mai mare densitatea retelei de discretizare, cu atat mai mare numarul
de nuclee utilizate. Fiecare test a fost efectuat de mai multe ori pentru a ne asigura

ca am obtinut rezultate consistente, repetabile si precise.

2.3. REZULTATELE TESTELOR DE REFERINTA.

Mai jos vom prezenta in detaliu rezultatele de referinta obtinute pe ambele
sisteme HPCC. Avand in vedere limitarea la 300 de nuclee pentru HPCC Horus,
rezultatele sunt comparabile doar la simularile cu 192 nuclee de calcul pentru
modelele care folosesc un domeniu de analiza sferic si 256 nuclee de calcul pentru
modele regionale. Pe ambele sisteme HPC am efectuat o serie de teste de referinta,
folosind trei scenarii diferite de simulare FEM, doua probleme simple, de convectie
termica, unul ca model regional si altul ca model sferic, si o simulare mult mai
complexa a convectiei termo-chimice pe un domeniu de analizéd sferic.
in cazul simularilor de convectie pur termica, pe ambele sisteme HPC, am obtinut
performante similare pentru rezolutii ale retelei de discretizare limitate la 129x129x65
noduri (figurile 1 si 2). Crescand dimensiunea retelei de discretizare si a numarului
de nuclee de calcul, CyberDyn HPCC devine mai rapid decat Horus HPCC, fenomen
datorat infrastructurii de retea de latentd scazuta QDR dedicata exclusiv traficului
MPI.
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Figura 1. Comparatie intre rezultatele testelor de referintd pe HPCC Horus si HPCC
CyberDyn pentru o simulare de convectie pur termica FEM intr-un model regional,
care arata influenta dimensiunii retelei de discretizare asupra timpului de executie in
functie de numarul de procesoare. In dreapta sunt prezentate, prin izosuprafete de
temperatura, trei etape din evolutia simularii de convectie termica (vizualizari
efectuate cu OpenDX - software open source). Culorile calde corespund
temperaturilor ridicate, si culorile reci reprezinta temperaturi mai scazute in interiorul
mantalei Pamantului. Sfera portocalie de la etapa initiala reprezinta nucleul de fier al

Pamantului.
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Figura 2. Comparatie intre rezultatele testelor de referintd pe HPCC Horus si HPCC
CyberDyn pentru o simulare de convectie pur termica FEM intr-un model sferic, care
arata influenta dimensiunii retelei de discretizare asupra timpului de executie in
functie de numarul de procesoare. In dreapta sunt prezentate, prin izosuprafete de
temperatura, trei etape din evolutia simularii de convectie termica (vizualizari
efectuate cu OpenDX - software open source). Culorile calde corespund
temperaturilor ridicate, si culorile reci reprezinta temperaturi mai scazute in interiorul
mantalei Pamantului. Sfera portocalie de la etapa initiala reprezinta nucleul de fier al

Pamantului.

O simulare termo-chimica efectuata intr-un domeniu de analiza sferic
reprezinta cel de-al treilea test comparativ intre Horus HPCC si CyberDyn HPCC.
Aceste simulari implica particule - marcatori pentru a urmari modificarile termo-
chimice din interiorul modelului. Particulele marcatori sunt generate pseudo-aleator,
avand in vedere si se pastreze un numér egal de marcatori pe element finit. In
simularile noastre am folosit un numar de 20 de marcatori pe element, prin urmare,
am variat numarul total de marcatori de la 1 milion la 500 de milioane, in functie de
rezolutia modelului. Rezultatele de referintd aratd ca pentru simulari complexe
numerice HPCC CyberDyn se comportd mai bine ca Horus, din cauza latentei
scazute a infrastructurii de retea InfiniBand QDR si a dispozitivului de stocare de
inaltéa performantd Panasas. Am constatat, de asemenea ca pentru modele de foarte
mare rezolutie numarul maxim de nuclee de calcul, care ofera timp de executie

minim este n jurul valorii de 384 (a se vedea figura 3). La Horus, desi este mai lent
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decat CyberDyn pentru aceste simulari FEM, putem observa o continua scadere a
timpului de executie pentru aproape toate rezolutile modelelor si numarul nucleelor
de calcul. Acest rezultat demonstreaza ca Horus HPCC are inca un potential real de
a se extinde prin adaugarea de nuclee de calcul in viitor, reteaua fiind capabila sa

deserveasca un numar de nuclee ce depaseste probabil 500.

Rezolutia
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Figura 3. Comparatie intre rezultatele testelor de referinta pe HPCC Horus i HPCC
CyberDyn pentru o simulare de convectie termo-chimica FEM intr-un model sferic,
care arata influenta dimensiunii retelei de discretizare asupra timpului de executie in
functie de numarul de procesoare. In dreapta sunt prezentate, prin izosuprafete de
temperatura, trei etape din evolutia simularii de convectie termo-chimica (vizualizari
efectuate cu OpenDX - software open source). Culorile calde corespund
temperaturilor ridicate, si culorile reci reprezinta temperaturi mai scazute in interiorul
mantalei Pamantului. Sfera portocalie de la etapa initiala reprezinta nucleul de fier al

Pamantului.
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2.4. DISCUTIE SI CONCLUZII

Infrastructura de retea de mare viteza Infiniband ofera posibilitatea de a
exploata intregul potential al supercalculatoarelor de dimensiuni mari, i reprezinta o
componenta-cheie care influenteaza pozitiv atat scalabilitatea cat si performanta pe
sistemele HPC mari. Testdnd un cod de simulare a dinamicii fluidelor, CFD
(computational fluid dynamics) de inalta rezolutie specific pentru stiintele pamantului,
sistemul HPC Horus bazat pe infrastructura de retea Gigabit Ethernet s-a comportat
remarcabil de bine in comparatie cu omologul sau CyberDyn HPCC care se bazeaza
pe infrastructura de retea InfiniBand QDR. Cu toate acestea, sistemele HPC bazate
pe Gigabit Ethernet sunt inca destul de populare si reprezinta o alegere eficienta din
punctul de vedere al costurilor, dar potrivita pentru calculatoare paralele de
dimensiuni mici, sau eventual mijlocii proiectate pentru a rula coduri CFD specifice
pentru stiintele paméantului. Pe de alta parte, pentru calculatoare paralele medii si
mari proiectate pentru a rula coduri similare, infrastructura cu latenta mica si latime
de banda mare ca cea Infiniband este foarte recomandata. Din moment ce in prezent
simularile numerice folosesc rezolutii din ce in ce mai mari pentru predictii ale
fenomenelor geodinamice de aceeasi scara cu observatiile (de la kilometri la mii de
kilometri), infrastructura HPC utilizata in stiintele pamantului ar trebui sa beneficieze

in viitor de investitii pentru realizarea de noi sisteme bazate pe retele de mare viteza.

3. UN COD PARALEL DE URMARIRE A PARTICULELOR PENTRU
SIMULARILE DE DINAMICA FLUIDELOR iN STIINTELE PAMANTULUI:
IMPLEMENTARE SI TESTARE PE HPCC CYBERDYN.

Problema convectiei intr-un fluid cu vascozitate mare reprezinta o directie de
cercetare des intalnita in domeniul stiintelor Pamantului. Pentru studiul migcarii
convective a fluidului, se foloseste o sursa de particule pasive (sau marcatori), care
urmaresc viteza locala de deplasare si nu afecteaza modelul. Aceasta metoda de
lucru este frecvent utilizata.

Se prezinta un cod paralel care utilizeaza particule pasive fara greutate a
caror pozitie este calculata pe baza deplasarii lor intr-un interval scurt de timp,
conform cu o viteza calculatd anterior pentru anumite puncte, in spatiu si timp. Aces

cod parallel cu marcatori este integrat in CitcomS un software care este utilizat pe
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scara larga in comunitatea oamenilor se stiinta care se ocupa de studiul geodinamicii

(www.geodynamics.org). Am testat codul cu marcatori pe o masina de calcul de

ultima generatie, CyberDyn, un cluster de performanta ridicata de calcul (High
Performance Computing Cluster - HPCC), cu 1344 nuclee de calcul, instalat la
Institutul de Geodinamica al Academiei Roméne. Testele de referintd sunt efectuate
folosind o serie de modele 3D geodinamice Tn care am introdus grupuri diferite de
marcatori in locuri diferite. Cu toate ca s-au folosit mai multe milioane de particule
marcatori, testele de referinta arata ca performantele codului folosit sunt bune,
numarul optim de nuclee de calcul situandu-se intre 32 si 64. Din cauza volumului
mare de date care se transfera intre nucleele de calcul, simularile de dinamica
fluidelor, CFD (computational fluid dynamics) de inaltd rezolutie folosite pentru
predictii geodinamice care necesita zeci de milioane, sau chiar miliarde de marcatori
pentru a urmari cu precizie miscarile din manta, vor beneficia foarte mult de sistemele

bazate pe HPCC cu viteza mare de transfer intre nucleele de calcul.

3.1. INTRODUCERE

In ultimii ani, puterea de convingere a simuldrilor numerice de mecanica
fluidelor ca un instrument pentru explorarea stiintei, in general, si a stiintelor
pamantului, in special, a atins noi nivele. Aceasta directie de cercetare reprezinta un
viitor promitator in oferirea de alternative utile experimentelor de laborator, care sunt
greu sau chiar imposibil de realizat in parametrii realisti in cazul stiintelor pamantului.
Noile dezvoltari in domeniul calculului numeric de inaltd performanta (HPC), atat in
termeni de componente hardware si de retea cu latime de banda suficienta si latenta
redusa, precum si in termen de algoritmi avansati de calcul capabili s& simuleze
probleme complexe din domeniul stiintelor pamantului, fac astazi posibila simularea
cu exactitate a deplasarii rocilor in interiorul globului terestru. In aceasta lucrare, se
prezintd un cod paralel pentru urmarirea curgerii materiei vascoase in diferite
scenarii de simulare numerica specifice pentru stiintele paméantului. De asemenea,
scopul acestei cercetari este de a oferi date de referintad privind timpii de executie
obtinuti de acest cod parallel cu particule - marcatori care este utilizat pe scara larga
in cadrul modelelor de advectie a rocilor, specifice pentru stiintele pamantului.
Advectia materiei in interiorul Pamantului, migcarea materiei ce se comporta ca un

lichid foarte vascos, este un proces fizic fundamental care sta la baza multor coduri
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de simulare. Au fost luate in considerare o serie de simulari numerice 3D (rezolvate
cu metoda elementelor finite) care trateaza deplasari ale unui lichid incompresibil cu
un comportament ce se modifica in timp, in interiorul mantalei Pamantului. Codul
paralel cu marcatori prezentat in aceasta lucrare este integrat in pachetul de
programe CitcomS, un software open source, utilizat pe scara larga in comunitatea
oamenilor de stiintd care studiaza fenomenele geodinamicii, pentru simularea
fenomenelor termo - chimice de scara larga (la nivel planetar) ce se petrec in

interiorul Pamantului (www.geodynamics.orq).

Pentru efectuarea calculelor paralele a fost folosit HPCC CyberDyn, un
supercomputer de 1344 de nuclee de calcul aflat la Institutul de Geodinamica al

Academiei Roméane.

3.2. FOLOSIREA PARTICULELOR MARCATORI IN CONTEXTUL
STIINTELOR PAMANTULUI

Folosirea particulelor - marcatori fara masa ofera o mai buna intelegere a
fenomenelor complexe care au loc in interiorul Pamantului. Aceasta tehnica face
posibila analiza unor factori care se crede ca joaca un rol cheie in generarea
vulcanismului sau a seismicitatatii din adancul Pamantului. Aceste particule lipsite de
masa, care joaca rolul de marcatori, se deplaseaza simultan in tot domeniul de calcul
pe masura ce solutia evolueaza, si sunt des utilizate pentru a preleva egantioane
reprezentative de date, si pentru a vizualiza migcarea materiei in timp si spatiu. De
exemplu, de un interes deosebit in simularile stiintelor pamantului este timpul de
rezidenta, o marime care are legatura cu particulele implicate in studierea migcarii
mantalei, si practic masoara timpul petrecut intr-o anumita regiune de analiza,
ajutand astfel la caracterizarea diverselor regiuni de studiu ca regiuni de stagnare
sau regiuni in care convectia se petrece mai rapid. Uneori, de aceste particule se
ataseaza diverse proprietati, cum ar fi compozitia chimica, ori ele pot reprezenta
diferite materiale, care suporta o migcare de advectie in interiorul Paméantului, ca de
exemplu crusta continentala sau cea oceanica. Particulele ne ajuta, de asemenea,
sa intelegem traiectoria complexa a miscarii mantlei in interiorul Pamantului, n
anumite locatii, ca de exemplu sub un arc vulcanic activ, 0 regiune in care se

presupune in mod normal ca se genereaza magma la suprafata. Acest context de
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fapt motiveaza dezvoltarea unei astfel de modalitati de rezolvare a problemelor
geodinamice care foloseste aceste particule - marcatori care ofera informatii
suplimentare prin posibilitatea de a urmari traiectoria miscarii fluidului, un instrument
de cercetare care nu este frecvent intalnit in software-ul open source construit sa
ruleze Tn mod paralel. Am dezvoltat un cod care foloseste particule - marcatori, ca
parte integranta a unui cod matur si robust de simulare cu ajutorul FEM (metoda
elementelor finite) pentru simularile de mecanica fluidelor - CFD (computational fluid
dynamics) in interiorul Pamantului, CitcomsS. in studiul stiintelor PAmantului avem de-
a face cu modele de 4D (3D + timp), iar din simularile numerice rezulta o cantitate
mare de date. in scopul urméririi cu cat mai mare acuratete a schimbérilor de directie
a miscarii mantalei, numarul acestor particule poate varia de la cateva zeci de mii la
cateva sute de de milioane sau chiar miliarde. Codurile care folosesc un numar atat
de mare de marcatori ar trebui sa fie si eficiente, acest lucru presupunand

implementarea lor ca si coduri paralele.

3.3. ALGORITM DE URMARIRE A MARCATORILOR.

in aceasta lucrare am testat codul dezvoltat de noi intr-o serie de scenarii 3D
de mecanica fluidelor, in care s-a considerat ca fluidul este incompresibil. Vom
prezenta alcatuirea unei solutii numerice care foloseste particulele marcatori,
dezvoltate avand in vedere eficienta din punctul de vedere al folosirii puterii de
calcul. Datele de intrare folosite sunt reprezentate de campul de viteze rezultat din
simularile numerice ale miscarilor mantalei efectuate cu CitcomS. Solutia noastra
numerica modifica pozitia particulelor marcatori care participa in mod pasiv la
miscarea ce se desfasoara conform campului de viteze cunoscut, iar pentru
calcularea noilor pozitii se folosesc functii de interpolare. Codul numeric cu marcatori
este scris in limbajul de programare C, si in scopul de a beneficia de numarul mare
de nuclee de calcul disponibile pentru testare pe HPCC CyberDyn si Horus, folosim
pentru paralelizare MPI (Message Passing Interface). MPI este un standard de
transmitere a mesajelor intre nodurile de calcul, care ofera posibilitatea de a scrie si
rula aplicatii pe calculatoare paralele. Standardul MPI a fost definitivat in 1994
(Ulterior au fost dezvoltate noi standarde: MPI1.2 si MPI2, a se vedea
http://www.mcs.anl.gov/mpi). Acum, multi producatori respectd acest standard, i

existd mai multe implementari de MPI in domeniul public. In aceasta lucrare, folosim
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varianta MPICH de la Argonne National Laboratory (Using MPI, 2nd. Ed. by W.
Gropp, E. Lusk, and A. Skjellum MIT Press, Cambridge, 1999).

Schema logica a codului nostru, impreuna cu portiuni de cod sunt prezentate
si discutate in detaliu mai jos. Codul este impartit in trei parti principale. Prima parte
importanta a codului este utilizata pentru a seta proprietatile initiale ale marcatorilor si
sa distribuie datele catre procesoare (Figura 4). Aici vom folosi doar doua structuri
MPI, si anume MPI_Comm si MPI_Status. Structura MPI_Status este folosita de
functiile de primire a mesajelor pentru returnarea de informatii despre un mesaj, iar
MPI_Comm este dispecerul implicit de mesaje. Practic avem doua sisteme de
coordonate, unul la nivel global, pentru domeniul de calcul, si tot mai multe sisteme
de coordonate locale, in functie de numarul de procesoare. In versiunea actuala,
datele de intrare ale acestui sistem includ informatii cu privire la pozitia initiala a
marcatorilor (x, y, z), identificarea grupului de particule, ambele specificate Tn
sistemul de coordonate global. Folosim descompunerea de domeniu, in scopul de a
atribui procesoare in fiecare directie a domeniului de calcul. Cu alte cuvinte, fiecarei
directii geometrice ii corespunde un anumit numar de procesoare, sau nuclee de

calcul.
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( £ 1,3.k,node;
t m,ntr;
Lax,ny,n.z;
nodel,node2, node3, noded ,nodeS ,nodeb, node? ,nodel;

— — b nodeleder.
Inltla“zare va rlab”e f '°§:£T:_:;:_:L(H,FI_LO(_ELU‘,R_LD(_EL[N;
si obiecte MPI P e s

nox,noy,noz;
output_file[255];

MPI_Comm world;
\ MPI_Stotus staotus;

sprintfloutput_file,"¥s" E->control.trocer_file);
( fp~fopenCoutput_file, r");
y f (:9 - f )‘( 2

e i : €->fp,"(Tracer_odvection #1) Connot n %s\n", _file);
Citirea fisierului de e e e e i o
initializare a marcatorilor: <

X, ¥, 2 ID

}
fsconf(fp, "%d" A(E->Trocer.NUM_TRACERS));

E->Trocer, tracer _x-(f *) molloc((E->Trocer NUM_TRACERS+1)%: 2 C »;
E->Tracer.tracer_y-(/ *) molloc((E->Traocer NUM_TRACERS+1)%s 200 ( »;

E->Tracer. tracer_z~(f *) molloc((E->Tracer NUM_TRACERS+1)%s C »;
\ E->Tracer.itcolor=(/ *) malloc((E->Trocer NUM_TRACERS+1)* C HH

ntrel;
( r(i=1;ienE->Trocer NUM_TRACERS;i4e) {

fscanf(fp,"%F S %f %", Sidummy, &xdusmy, Sydussy, K Sxdusmy);
v f(xdummy >= E->sx[11[1][1] 88 xdummy <~ E->sx[1][1][nox"noy*noz]) {

o f(ydummy >~ E->sx[1][2][1] 88 ydummy <~ E->sx[1][2])[nox®noy®noz]) {
Marcatorii sunt C2dummy >= E->sx[1][31(1] &8 zdummy <= E->sx[11(3][nox"noynoz]) {
atrlbum E->Trocer.itcolor[ntr]-idummy;

E->Trocer.tracer_x[ntr]exdummy;
procesoarelor E->Tracer. tracer_y[ntr]-ydumey;
E->Trocer.trocer_z[ntr)ezdummy;
ntres;

v /

(i=liicmnox;ies)
Citirea sistemului de ¢ 4oty
coordonate locale { ket

node~k+(1-1)*noz+(j-1)"nox*noz;
E->Trocer.x_spoce[i]«E->sx[m] (1] [node]);

f for(j=1;je=(noy-1);3+4) {
(i=1jies(nox-1);1e4) {
(ko1 ken(noz-1);kee) {
noxei;
n.y=~3i
n z~k;

A

Citirea coordonatelor nodel
elementelor locale Bodaé

node3
noded

n.z ¢+ (n x-1)%n0z + (n_y-1)"noz"nox;
nz + nx*noz + (n_y-1)*noz"nox;
n.z¢l + (n.x-1)%n0z + (n_y-1)"noz®nox;
N2+l « n_x*noz ¢+ (n_y-~1)"noz®nox;
nodeS = n.z + (n.x-1)%nox + n_y*noz*nox;
\ nodeb « n_z + n_x*noz + n_y*noz*nox;

node? = n_z¢1 + (n.x-1)%noz + n_y*noz®nox;
nodeB « n_zel ¢ N _x"N0Z + n_y*noz®nox;
/ local _elementenodel-(n_x-1)-(n_y-1)*(noxenoz-1);

o E->Trocer . THETA_LOC_ELEM[1ocol _element)«(E->sx[m])[1])[nodel)+E->sx[m][1] [node2])/2;
Calcularea mediei E->Tracer.FI_LOC_ELEM[local _element)o(E->sx[n][2])[nodel]+E->sx[m][2) [node5]))/2;
coordonatelor elementelor { E->Trocer.R_LOC_ELEM[1ocal_element]-(E->sx[][3] [node1]+E->sx[a] (3] [node3])/2;

Figura 4. Un extras din codul paralel de urmarire a marcatorilor, in care fiecare
procesor controleaza un anumit numar de marcatori si reteaua globala de

discretizare este descompusa in retele locale, conform hartii procesoarelor.
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Al doilea pas din prima parte a codului este impartirea marcatorilor in
conformitate cu harta procesarelor, fiecarui nucleu de calcul revenindu-i sarcina sa
controleze un anumit numar de marcatori. CitcomS utilizeaza elemente de forma
paralelipipedica, si prin urmare, fiecare element finit are opt noduri. Folosim aceste
informatii pentru a calcula centrul fiecarui element in sistemul local de coordonate.

in a doua parte a codului nostru, pozitia marcatorilor este modificatd cu
ajutorul nucleului de calcul care controleaza marcatorul respectiv. Aici s-a folosit o
functie suplimentara MPIl, MPI_Request, care este utila in trimiterea i primirea
cererilor. Aici, campul de viteza provenit din CitcomS este importat
in codul de urmarire a marcatorilor, si este folosit pentru a modifica pozitia
marcatorilor folosind functii de interpolare de ordin 2. Practic, pentru fiecare procesor
se itereaza toti marcatorii controlati si se identifica elementul finit in care se afla
fiecare marcator. Pentru a modifica pozitia unui marcator, avem nevoie sa stim viteza
marcatorului situat in interiorul unui element finit. In acest scop, se interpoleaza
vitezele din cele opt colturi ale elementului finit in pozitia marcatorului cu ajutorul

functiilor de pondere (Figura 5).
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Figura 5. Un fragment din codul paralel de urmarire a particulelor in care pozitia

marcatorilor este modificata folosind functii de interpolare de ordin 2.

Ultima parte a codului dezvoltat este dedicat in intregime calculului paralel. Se
incepe cu definirea hartii procesoarelor, practic se afla care sunt vecinii (procesoare)
fiecarui procesor, informatie utilizata pentru impartirea domeniului de calcul. Regula
generala este de a gasi care procesor este la stdnga/dreapta, fatd/spate si sus/jos

pentru procesorul curent (Figura 6).
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Figura 6. Harta procesoarelor folosita pentru paralelizarea codului de urmarire a
marcatorilor prin MPI. Cuburile reprezinta nuclee de calcul. Cubul rosu reprezinta

procesorul curent gi arata pozitia celor sase procesoare vecine.

Folosim patru obiecte MPI: MPI _Irecv, MPI_Send, MPI_Waitall si
MPI_Get_count. MPI_lrecv incepe o receptionare continua, ceea ce inseamna ca
sistemul poate incepe scrierea datelor in buffer-ul de primire (Figura 7). Acesta
primeste de fapt o serie de marcatori, care traverseazd granita dintre doua
procesoare (sau nuclee de calcul) adiacente. Numarul de marcatori care a ramas in
procesorul (sau nucleul de calcul) expeditor (MPI_Send) trebuie sa fie redus, iar
numarul de marcatori in procesorul (sau nucleul de calcul) primitor trebuie sa fie
crescut. La fiecare pas de timp, fiecare procesor trebuie sa-si reactualizeze numarul
de marcatori, in functie de numarul de marcatori primiti si trimisi intre procesoare.
Structura MPI_Waitall impune restrictia ca toate procesoarele sa finalizeze
comunicatiile pentru un pas de timp. Cu MPI_Get count se poate urmari cu

exactitate numarul de marcatori transmisi de la un procesor la altul.
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Figura 7. Schema logica si portiunea respectiva a codului paralel, in care marcatorii

sunt trimisi si primiti intre procesoare, folosind functiile MPI.

3.4. TESTE DE REFERINTA ALE CODULUI

Testele de referintéd sunt efectuate folosind o serie de scenarii geodinamice
3D, in care am introdus diverse grupuri de marcatori dispuse in straturi, la limita
inferioara a modelelor. Am efectuat doua simulari cu diferite anomalii de temperatura
impuse la limita inferioara a modelului. Modelele sunt realizate intr-o regiune 3D
decupata din mantaua Pamantului, cu diferite tipuri de anomalii termice specificate
ca si conditii initiale. Testele au fost efectuate pe supercomputerul CyberDyn HPCC,
cu 1344 nuclee de calcul, retea de interconectare QDR Infiniband si Rmnax ~ 12
teraflopi (Rmax reprezinta performanta maxima obtinuta). Software-ul de distribuire a
sarcinilor pe nuclee de calcul folosit este SGE (Sun Grid Engine), configurat ca
"round-robin", unde fiecare nod de calcul este umplut secvential. Ne concentram
asupra modului in care numarul de marcatori si de nuclee de calcul influenteaza
timpul de executie pana la finalizarea solutiei scenariului geodinamic. Am folosit un

numar de 0 (f&r& marcatori), 10*, 10°, 10° si 10’ marcatori, si de la 4 la 1024 nuclee
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de calcul. Rezultatele arata ca numarul optim de nuclee de calcul pentru simularea
fara marcatori este situat intre 32 si 64. Folosind un numar mai mare de nuclee (128
sau chiar 1024) duce la o crestere semnificativa a timpului de calcul, si acest timp
creste mai mult atunci cand se creste numarul de nuclee utilizat. Folosind un numar
tot mai mare de marcatori (10* - 10), am obtinut acelasi numar optim de nuclee de

calcul: 32-64 pentru un timp de executie minim.

Simularea 1 Simularea 2
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marcatori

= 10,000,000 .
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x N0 >R ,ﬁ?%@\g’b final

Numar de nuclee de calcul

Figura 8. Rezultatul testelor de referinta a codului paralel de urmarire a marcatorilor
pe CyberDyn HPCC pentru simularile de convectie termice FEM (metoda
elementelor finite) intr-un model regional, care arata influenta numarului de marcatori
asupra timpului de rulaj in functie de numarul de nuclee de calcul. In dreapta este
prezentata evolutia marcatorilor pentru doua simulari, n trei stadii diferite de evolutie
ale simularii (vizualizare realizata cu software-ul open source OpenDX). Sfera

portocalie reprezinta nucleul de fier al Pamantului.
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3.5. CONCLUzII

Cu cét calculele numerice folosite in studiul dinamicii fluidelor in stiintele
pamantului cresc in dimensiune, avem nevoie de algoritmi paraleli si de particule de
urmarire (marcatori) pentru a analiza in detaliu deplasarile diverselor portiuni de
manta. Mai mult decat atat, posibilitatea de a folosi particule marcatori aduce un plus
de valoare tuturor codurilor moderne de simulare a mecancii fluidelor. Cu toate
acestea, construirea de algoritmi paraleli eficienti utilizabili pe sisteme mari HPCC ale
caror cerinte de comunicare controleaza timpii de executie reprezinta in continuare o
provocare pentru oamenii de stiinti. In aceasta lucrare am prezentat tehnica de a
paraleliza eficient un cod pentru urmarirea marcatorilor, utilizand MPI. Testele de
performanta arata ca acest cod dezvoltat de noi functioneaza bine cu un numar mare
de nuclee de calcul si, desi am folosit un numéar mare de particule (pana la 10’
marcatori), care implica o cantitate imensa de date transferate intre nodurile de
calcul, nu a fost observata nici o intarziere in timpul de executie (Figura 8). Acesta
este un indiciu ca acest cod paralel de urmarire a marcatorilor este bine integrat in
codul paralel principal CitcomS, si ca infrastructura de retea de mare viteza QDR (40
Gb/sec.) utilizata de CyberDyn HPCC nu genereaza intarzieri in traficul MPI implicat

in deplasarea marcatorilor.
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