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I. INTRODUCCION

I-1. (;Qué problema fisico queremos simular?

En el presente trabajo se buscé mejorar la performance
de simulaciones relacionadas al cdlculo de autoestados y
espectro de energias de hamiltonianos cudnticos. El modelo
fisico de estudio se trato de tres electrones en un punto
cuantico doble. Enfocdndonos en nanohilos con pares de
puntos cudnticos embebidos, podremos partir del siguiente
término Hamiltoniano que actda en cada electrén
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en donde m* es la masa efectiva y los términos V; y V;
representan los confinamientos transversal y longitudinal del
hilo respectivamente, desde el doble punto cudntico embebido,
estos términos en forma explicita serdn
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donde R es la distancia entre centros de los puntos cudnti-
cos, by r la parametrizaciéon de los tamafios de los puntos
cudnticos (izquierdo y derecho respectivamente) y Vi g la
profundidad de los potenciales (izquierdo y derecho respecti-
vamente).

Finalmente, usando unidades atdmicas y considerando un
régimen de confinamiento transversal fuerte (donde w =
1,0[a.u.] > V7, g) las simulaciones tridimensionales se pueden
representar muy bien usando un modelo efectivo unidimensio-
nal y proponiendo una funcién de onda separable de la forma
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donde ¢o(x;,y;) es la funcién de onda transversal (bidimen-

sional) del estado fundamental de un tnico electrén para el

nanohilo y (21, 22, 23) es la funcién de onda efectiva longi-
tudinal. Entonces el hamiltoniano de andlisis correspondera,

3
He(?f)(zl, 29,23) = Z heg(2;) 5)
i=1
82
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I-2. Agregando término perturbativo

Ahora bien, para ir un paso mas alld y tratar de estudiar un
comportamiento mas complejo, incorporamos un término de
interaccién entre electrones de la forma

Vit (21, 22, 23) = [Vii'(z1,2) + Vit (21.3) + Veg' (22,3)]
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donde ¢ = \j% es tal que la distancia entre electrones
zij = |zi — z;| es escalada por una longitud caracteristica

de confinamiento transversal dada por el siguiente valor de
expectacion | = +/{po|z3|po) = ﬁ y donde erf() denota
la funcién error. Ademads, notemos que el comportamiento
asintético de el potencial de interaccién evidencia la correcta
dependencia Coulombiana como esperariamos, para distancias
entre electrones mayor a alguna distancia caracteristica y,
en cambio, no diverge para posiciones tales que z; ~ z;.
Por lo tanto, consideramos la distancia entre centros de
los puntos cudnticos I? suficientemente grande como para
que los autoestados estén bien localizados. Finalmente el
hamiltoniano del sistema completo que permite modelizar el
comportamiento de tres electrones en un punto cudntico doble
con interacciones de a pares serd de la forma,

Hiogt = He(?f)(zlv 29, 23) + AVIR (21, 22, 23) )

donde M\ es el término perturbativo que deberd se tal que
el término de interaccién sea pequefio comparado con el
hamiltoniano del sistema sin perturbar 0 < A < 1. Finalmente,
podemos mencionar que dentro del factor A estd incluida la
informacién del material a través de la permisividad dieléc-
trica relativa.

En el presente trabajo se utilizaron los valores mostrados
en [[ para los pardmetros de simulacién.


martinmendez@mi.unc.edu.ar

FaMAF-UNC

MENDEZ, Martin

Curso de Computacion Paralela

CUADRO |
SETEO DE PARAMETROS PARA SIMULACION

Parametro Valor Descripcion

VL] 0.9 [a.u.] profundidad del gdot izquierdo

|VR| 0.6 [a.u.] profundidad del gdot derecho

br, 0.22 tamafio del qdot izquierdo

br 1.0 tamafio del qdot derecho

w 1.0 frecuencia angular
l 1.0 largo caract. de confinamiento transv.
R 9.0 distancia entre centros de qdots

I-3.

Los célculos numéricos se llevaron a cabo utilizando el
método denominado MCTDH por sus siglas en inglés Mul-
ticonfiguration time-dependent Hartree que es un algoritmo
para propagar eficientemente paquetes de onda y por ello, es
muy utilizado para estudiar dindmica cudntica. En particular,
se utiliz6 el paquete de cédigo abierto denominado MCTDH
Heidelberg package que se ha estado desarrollando en la
universidad de Heidelberg (Alemania) hace ya 18 afios y
permite tratar con grandes sistemas, es decir, sistemas con
multiples grados de libertad. Dicho paquete se encuentra
desarrollado principalmente en los lenguajes de programacion
C y Fortran.

JQué algoritmo queremos optimizar?

Architecture:
CPU op-mode
Evte Order:

On-line CPU(s) list:

Thread(s) per co

Core(s) per socke

Socket(s):

NUMA node

Vendor ID

CPU family:

Model: 158

Model name: Intel(R) Core(TM) i9-9900K CPU @ 3.6

Stepping: 12

CPU MHz:

CPU max MHz:

CPU min MHz:

BogoMIPS:

Virtualization:

L1d cache:

L1i cac

L2 cach

L3 cach 16384K

NUMA node® CPU(s): 0-15

Flags: fpu vme de pse tsc msr pae mce cx8 apic sep
mtrr pge mca cmov pat pse36 clflush dts acpi mmx fxsr sse sse2
ss ht tm pbe nx pdpelgb rdtscp lm constant tsc art
arch_perfmon ood nopl xtopology nonstop_t perfmperf
eagerfpu pni monltar ds cpl vmx smx est tm2 ssse3
sdbg fma cx16 movbe popent
tsc_deadline_timer aes \ ¢ rdrand lahf _Im abm 3dnowprefetch
invpecid single intel pt ibrs ibpb stibp tpriahad nmi flexpriority
% bmil hle : smep bmi. vpcid rim mpx

flushopt xsaveopt xsavec xgetbvl dtherm ida arat pln pts
act_window hwp epp md clear spec_ctrl intel stibp
apabilities

enuinelntel

M@ EN

flush_11d arch

command: cpuinfo

Fig. 1. Salida del comando cpuinfo nodo 18 en cluster Bandurria

II. RESULTADOS Y DISCUSIONES
II-A.

Dentro del Grupo de Teoria de la Materia Condensada
(GTMC-FaMAF) tenemos a disposiciéon un cluster llamado
Bandurria, ademds, en el curso de Computacién Paralela
nos han proporcionado cuentas de usario para correr en dos
servidores llamados ZX81 y Jupiterace, ambos pertenecientes
al CCAD vy finalmente se cuenta con una computadora de
escritorio personal. Se estudiaron las caracteristicas de cada
uno de los hardwars mencionados cuyos resultados se detallan
a continuacion.

II-Al

Teniendo en cuenta que este cluster cuenta con muchos
nodos, y podriamos pensarlo como la unién de muchas PCs

¢Cudl es el Hardware y Software disponible?

Cluster Bandurria

Architecture:
CPU op-mode(s):
Byte Order:

x86_64
bit, 64-bit

Little Endian

16

On-line CPU(s) list:

Thread(s) per core:

Core(s) per socket:

Socket(s):

NUMA nod

Vendor I

CPU family:

Model:

Model name:

Stepping:

CPU MHz:

CPU max MHz:

CPU min MHz:

BogoMIPS: 5800.00

Virtualization: VT-x

L1d cache: 32K

L1i cache:

L2 cache:

L3 cach

NUMA node@ CPU(s):

Flaq;.

enuinelntel

1(R)} Core(TM) i7-18788 CPU @ 2.98GHz

4692.498
4860.0000
800.0000

256K
16384K
6-15
fpu vme de pse tsc msr pae mce cx8 apic

mtrr pge mca cmov pat pse36 clflush dts acpi mmx fxsr

sse? 55 ht tm pbe syscall nx pdpelgb rdtscp lm constant tsc

arch_perfmon pebs bts rep good nopl xtopolegy nonstop_tsc

aperfmperf eagerfpu pni pclmulqdq dtes64 monitor ds_cpl vmx smx

est tm2 ssse3 sdbg fma cx16 xtpr pdcm pcid ssed 1 ssed 2 x2apic
movbe popcnt tsc_deadline timer aes xsave avx fléc rdrand lahf_lm
abm 3dnowpre invpcid_single intel_pt ssbd ibrs ibpb stibp
ibrs_enhanced tpr_shadow vnmi flexpriority ept vpid fsgsbase
tsc_adjust bmil avx2 smep bmi2 erms invpcid mpx rdseed adx smap
clflushopt xsaveopt xsavec xgetbvl dtherm ida arat pln pts hwp
hwp_notify hy t_window hwp_epp pku ospke ear spec_ctrl
intel_stibp flush_11d arch_capabilities

Fig. 2. Salida del comando cpuinfo nodo 21 en cluster Bandurria

Architecture: 6

CPU op- deel:n bit, 64-bit
: Little Endian

16

on- 1 ne CPU(s) list:

Thread(s) per co

Corel(s) per socket:

=]
—
un

1]

enuineIntel
CPU family:
Model:

Model name:

[ RN - NN

0 o
=
o

tel(R) Core(TM) i7-1@708K CPU @

w

4857.385

5100.0000
CPU min NHL: 8080.0000
BogoMIPS: 7600.00
Virtualization:

16384K
CPU(s): 0-15
fpu vme de pse tsc msr pae mce cx8 apic

mtrr pge mca cmov pat pse36 clflush dts acpi mmx fxsr
sse2 ss ht tm pbe syscall nx pdpelgb rd 1m constant_tsc
t arch_perfmon pebs bts rep_good nopl xtopology nonstop tsc

aperfmperf eagerfpu pni pclmulgdg dtes64 monitor ds_cpl wvmx smx
est tm2 ssse3 sdbg fma cx16 xtpr pdcm pcid ssed 1 ssed 2 x2apic
movbe popcnt tsc_deadline timer aes xsave avx fléc rdrand lahf_lm
abm 3dnowpre invpcid_single intel pt ssbd ibrs ibpb stibp
ibrs_enhanced tpr_shadow vnmi flexpriority ept vpid fsgsbase tsc_adjust
bmil avx2 smep bmi2 erms invpcid mpx rdseed adx smap clflushopt
xsaveopt xsavec xgetbvl dtherm ida arat pln pts hwp hwp_notify
hwp_act_window hwp_epp pku ospke md_clear spec_ctrl intel stibp
flush_l1d arch_capabilities

Fig. 3. Salida del comando cpuinfo nodo 22 en cluster Bandurria

conectadas, se traté de identificar aquellos nodos similares
para correr en paralelo y obtener resultados comparables entre
si.

La salida al ejecutar el comando ghost -q que es especifico
del administrador de colas llamado SGE que utiliza Bandurria
nos permite obtener caracteristicas globales del hardware
donde cada columna de la imagen (ver figura se refiere a
una de ellas en particular como ser:

= HOSTNAME: Nombre del nodo de computacién.
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Model:
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3 cache:

NUMA node®@ CPU(s):
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xB6_64
32-bit, 64-bit

Little Endian

16

8-15

2

8

1

1

GenuineIntel

6

167

11th Gen Intel(R) Core(TM) i9-11900K @ 3.50GHz
1

4861.633

5300.0000

8080.0000

7eeB.00

VT-x

48K

32K

512K

16384K

8-15

fpu vme de pse tsc msr pae mce cxB apic sep mtrr
clflush dts acpi mmx fxsr sse sse? ss ht tm pbe

syscall nx pdpelgb rdtscp lm constant_tsc art arch_perfmon pebs bts rep_good
nopl xtopolegy nonstop_tsc aperfmperf eagerfpu pni pclmulgdg dtes64 monitor
ds_cpl vmx smx est tm2 ssse3 sdbg fma cx16 xtpr pdcm pcid ssed 1 ssed 2
x2apic movbe popcnt tsc_deadline timer aes xsave avx fl6c rdrand lahf_1m

abm 3dnowprefetch invpcid single intel pt ssbhd ibrs ibpb stibp ibrs_enhanced
tpr_shadow vnmi flexpriority ept wpid fsgsbase tsc_adjust bmil avx2 smep
bmi2 erms invpcid mpx avx512f avx512dq rdseed adx smap avx512ifma clflushopt
avx512cd sha ni avx512bw avx512v1 xsaveopt xsavec xgetbvl dtherm ida arat pln
pts hwp hwp_notify hwp_act_window hwp_epp hwp_pkg_req avx512vbmi umip pku
ospke avx512 vbmi? gfni vaes vpclmulgdq avx512 vnni avx512_bitalg
avx512_vpopcntdq md_clear spec_ctrl intel stibp flush_11d arch_capabilities

Fig. 4. Salida del comando cpuinfo nodo 24 en cluster Bandurria
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ig. 5. Salida del comando Iscpu nodo 18 en cluster Bandurria

ARCS: Arquitectura-funcional.
NCPU,NSOC,NCOR,NTHR: Niimeros de cores 16gicos,
nimero de socalos, nimero de cores fisicos y nimero de
hilos por cada nodo, respectivamente.

LOAD: carga del nodo en tiempo de ejecucién de ghost.
MEMTOT: Memoria total del nodo.

MEMUSE: Memoria usada en tiempo de ejecucién de

ghost.

= SWAPTO: Memoria de intercambio total.
= SWAPUS: Memoria de intercambio en uso.

Entonces,

identificamos los

nodos 18, 21, 22 y 24

como aquellos que podrian ser similares, ya que po-
seen el mismo ndmero cores ldgicos, fisicos y de hi-
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Fig. 6. Salida del comando Iscpu nodo 21 en cluster Bandurria

leng@compute-0-22

ily information wtility,
@ Intel Corporation. Al

ion 2821.1 Build 28201112 (id:
reserved.

bocod2fcs)

Package Id.

Placement

Package Id. Processors

8)(1,9)(2,18)(3,11)(4,12)(5,13) (6,14)(7,15)

Fig. 7. Salida del comando Iscpu nodo 22 en cluster Bandurria

los (NCPU=16,NCOR=8 NTHR=16) y misma arquitectura
(ARCH=Ix-amd64). Luego, para estos cuatro nodos se disefio
un script para ejecutar los comandos cpuinfo y lscpu en
cada nodo de forma excluyente y los resultados se muestran
en las figuras y M) para el comando cpuinfo; y
las figuras [3 [6] [7] y [§] para el comando Iscpu. Con estos
resultados vemos que hay diferencias significativas entre los
cuatro nodos estudiados. Por un lado, podemos notar que si
bien los nodos 18 y 24 cuentan con chips i9, funcionan a
diferente frecuencia de procesamiento y la distribucién de
memoria en sus niveles de cache son distintos. Por otro lado,
los nodos 21 y 22 son iguales, es decir, cuentan con un
mismo chip 17, mismo rango de frecuencias de procesamiento
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Fig. 8. Salida del comando Iscpu nodo 24 en cluster Bandurria 8

y misma distribucién de memoria. Entonces, estrictamente,,
hablando, deberiamos usar s6lo los nodos 21 y 22 (como se ha?
realizado en el presente trabajo) ya que, presentan diferenciasf1
despreciables (diferencias de fabricacion), sin embargo, ens
términos pricticos para realizar las simulaciones mds rdpido's
necesitarfamos utilizar mas de dos nodos, por ello podrl’an:;
utilizarse los nodos 18 y 24 pero deberemos tener en cuenta
las diferencias sustanciales que existen entre todos los nodos
al momento de comparar rendimientos.

II-A2.  Servidores ZX81 y Jupiterace

Estos servidores pertenecen al CCAD) ubicado en la provin-
cia de Cérdoba y ambos cuentan con el mismo procesador y
memoria con las siguientes caracteristicas principales Intel(R)
Xeon(R) CPU E5-2680 v4 @ 2.40GHz, 128 GiB de RAM|!
DDR4-2133, SSD 240 GiB, HDD 2*4 TiB cuya micro- i
arquitectura es del tipo Broadwell. Entonces, estos servidores 4
cuentan con un procesador de 14 nicleos (cada uno con 2 s
threads 16gicos) distribuidos en dos pastillas equitativamente, °
haciendo un total de 28 threads por servidor.

1I-A3. Computadora personal

Para obtener informacién de este recurso ejecutamos, por
un lado, los comandos x86info y x86info —cache y los
resultados se muestran en y De estas salidas
podemos buscar especificamente el procesador (ver pagina de
Intel) para ver sus caracteristicas, donde vemos que cuenta
con 4 cores y 4 threads, frecuencias méiximas y minimas
de procesamiento son 3,3[GHz] y 2,7[GHz] respectivamente,
ancho de banda de memoria méaxima de 34,1[GB/s] y arqui-
tectura de tipo Skylake. De este tdltimo dato podemos ver
cuantas unidades de punto flotante cuenta esta arquitectura
(ver pagina de Wikichip) y vemos que cuenta con 2 FMA
(suma y multiplicacién de nimeros flotantes), los cuales se
ejectuan en 2 puertos a la vez, esto nos da una performance
pico de 86,4[GFLOPs] para operaciones flotantes de tipo
float64.

Listing 1: Salida de comando x86info
mendez@mendez—famaf:~$ x86info
x86info v1.31pre Dave Jones 2001-2011
Feedback to <davej@redhat.com>.

Found 4 identical CPUs
Extended Family: 0 Extended Model:
94 Stepping: 3
Type: 0 (Original OEM)
CPU Model (x86info’s best guess):
Processor name string (BIOS programmed) :
Core (TM) 15-6400 CPU @ 2.70GHz

5 Family: 6 Model

Unknown model.
Intel (R)

Total processor threads: 4

This system has 1 dual-core processor with hyper-
threading (2 threads per core) running at an
estimated 2.70GHz

Listing 2: Salida de comando x86info —cache
mendez@mendez—-famaf:~$ x86info ——cache
x86info v1.31pre Dave Jones 2001-2011
Feedback to <davej@redhat.com>.

Found 4 identical CPUs
Extended Family: 0 Extended Model:
94 Stepping: 3
Type: 0 (Original OEM)
CPU Model (x86info’s best guess):
Processor name string (BIOS programmed) :
Core (TM) 1i5-6400 CPU @ 2.70GHz

5 Family: 6 Model

Unknown model.
Intel (R)

Cache info

TLB info
Data TLB: 4KB pages, 4-way associative, 64 entries
Data TLB: 4KB pages, 4-way associlative, 64 entries

64 byte prefetching.
Found unknown cache descriptors:
Total processor threads: 4
This system has 1 dual-core processor with hyper-—
threading (2 threads per core) running at an
estimated 2.70GHz

63 76 b6 c3 ff

Por otro lado, ejecutamos el comando Isb_release -a para
obtener informacién del sistema operativo de este recurso
obteniendo el resultado que se muestra en

Listing 3: Salida de comando Isb_release -a
mendez@mendez—famaf:~$ Isb_release -a
No LSB modules are available.
Distributor ID: Ubuntu

Description: Ubuntu 22.04.1 LTS
Release: 22.04
Codename : jammy

Ademads, para determinar la topologia del recurso se corrié
el comando Istopo obteniendo el resultado que se muestra en
la figura [9] donde podemos ver las capacidades de las lineas
de cache L1, L2 y L3; distribucién de cores reales y 16gicos;
y almacenamiento externo (disco rigido).

Machine {7858MB total)

Package [#0 PCI00:02.0
| NUMANode L0 P#0 [JTBSBME) | PCLOO:17.0
| L3 {6144KE) | sr0 sda
1023 ME | | 931 GB
| L2 {256KE) ” L2 (256KB) ” L2 {256KE) | | L2 {256KE) |
0.2 0.2 | PO 02:00.0

| L1d {3ZKE) ” L1d (32KE) ” L1d (3ZKE) | | L1d {3ZKE) |

| L1H32KB)I | L1i{32KB!II | L1i{32KE!II | L1H32KB)I

Core L#) Core L#1 Core L#2 Core L#3

PU L#0
P&0

PUL#
PE1

PULE2
p#2

PUL#3
P#3

Fig. 9. Salida del comando Istopo computadora personal
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II-B. Asegurando resultados numéricos aumentando pre-
cision de los métodos numéricos

Se llevo a cabo un primer andlisis de convergencia numérica
para asegurarnos de que los resultados computacionales sean
correctos o estén dentro de las tolerancias impuestas. Para ello,
se tuvieron que aumentar las precisiones de los integradores
que utiliza el paquete como ser Constant Mean-Field scheme
(CMF), Runge-Kutta integrator for SPFs (RK8/spf) e integra-
dor de Davinson para vector de coeficientes (rrDAV/A). En
todos los casos se utilizé una precisién del orden de O(10~7),
lo cual claramente incrementa el coste computacional a ex-
pensas de obtener mejores resultados de simulacién.

II-C. Construyendo un environment especifico

Cabe mencionar que la creacién de un environment espe-
cifico es sumamente importante pues, permite asegurar una
correcta comparacién de los resultados al simular el mismo
problema en distintos recursos y lograr elegir fielmente la
configuracién que permite obtener mds rendimiento.

Al realizar corridas de un mismo problema en distintos
recursos (hardware) y luego comparar los resultados, es funda-
mental que el programa (en nuestro caso el paquete MCTDH)
sea compilado bajo las "mismas condiciones" en todos los
recursos, donde por "mismas condiciones" nos referimos a
compilar con la misma version de: compiladores, programas,
librerias, APIs, etc. Entonces, la herramienta elegida para
lograr esto fue CONDA, la cual nos permitié6 crear un
environment especifico en cada recurso donde se instal6 todo
el software necesario respetando una misma versién. Luego,
dentro de cada environment, se llevé a cabo la compilacién
del paquete MCTDH, de esta manera lograriamos obtener un
mismo cédigo binario para ejecutar en las simulaciones, el
cual estaria compilado bajo las mimas caracteristicas (aunque
obviamente estos programas tendrian diferencias en cuanto
a arquitecturas especificas de cada recurso). En el siguiente
link se puede consultar mayor informacién del procedimiento
mencionado, como asi también distintas problemdticas sur-
gidas (problemas especificos al emplear CONDA) con su
correspondiente solucién.

II-D. Ahora si... Mejorando performance

II-D1. Vuelta de tuerca: Usando tratamiento de particulas
idénticas y activando paralelismo

Uno de las primeras pruebas realizadas para verificar si se
lograba disminuir el tiempo de computo fue implementar el
tratamiento de particulas idénticas en el contexto de la fisica
cuantica. Bésicamente, se explot6 el hecho de que no estamos
interesados en incorporar las propiedades de indistinguibilidad
de las particulas al modelo computacional (en nuestro caso
particular, serfan propiedades que se aplicarian a los electro- '
nes). Por ello, tratar o no a las particulas como indistinguibles, z
en términos fisicos seria irrelevante, sin embargo, en términos 4
computacionales no, pues el paquete de MCTDH trata de °
forma diferente ambas configuraciones, es mas, el rendimiento :
(medido en tiempo de CPU) mejora si las simulaciones se s
realizan considerando a las particulas como idénticas, ya que, °
simplemente cada una de ellas es copia de la otra y el paquete 1(1)
s6lo considera un subsistema en particular, es decir que, como 2
el Hamiltoniano del sistema tiene propiedades de simetria, "
las preserva al momento de evolucionar el sistema y si, por..
ejemplo, se comienza con un estado totalmente simétrico, el
estado continuard siéndol (y viceversa si se comenzara con
un estado totalmente antisimétrico).

Resultados "speed file",Arch=PCFaMAF
pthread=8 (YES-parallel), 2e+2QDots

11

Real time/max(Real time)

NO-identical
NO-parallel

YES-identical NO-identical
NO-parallel YES-parallel

Type of configuration

YES-identical
YES-parallel

Fig. 10. Mejoras algoritmicas y paralelizacion

Por otro lado, se compar6é qué tanto disminuia el tiempo
de computo del programa paralelizdndolo o no. La forma de
paralelizacién elegida fue aquella basada en modelo POSIX
threads cuya API estd implementada en el sistema operativo.
En particular, se consideraron ocho threads para las simula-
ciones que requerian paralelizacion.

Entonces, teniendo en cuenta que se trataba de una com-
paracién estimativa con el fin de determinar dénde focalizar
la atencién para mejorar la performance del programa, se
consider6 un sistema mds pequefio para disminuir el tiempo
de simulacidn entonces, se midieron los tiempos de CPU para
un sistema de dos electrones en un doble punto cudntico y
donde los parametros de estas simulaciones se presentan en
las tablas[[]y [l Ademés, como se puede observar en el c6digo
[ el andlisis de rendimiento se realizé midiendo el tiempo de
CPU para una simulacién que calcula las autoenergias del
hamiltoniano del sistema (2 electrones en un doble punto
cuantico con perturbacién Coulombiana) utilizando el método
de relajacién (usando la keyword relaxation=follow dentro
de la seccion RUN-SECTION) implementado en el paquete
MCTDH para una funcién de onda inicial fija (ver seccién
INIT_WF-SECTION) y una configuracién de integradores
especifica (ver seccion INTEGRATOR-SECTION).

CUADRO 1T
SETEO DE PARAMETROS PARA SIMULACION

Pardmetro  Valor Descripcion
A 0.05 perturbacién
Npyr 501 puntos de la grilla Sine-DVR
DVER 50 ancho de la grilla Sine-DVR
Nx. 2 grados de libertad

A

Listing 4: Program: Configuracién fija de simulacién
INTEGRATOR-SECTION

CMF=0.1,1.0d-6

RKS/spf=1.0d-8

SIL=500,1.0D-6
end—integrator —section
INIT_WF-SECTION

build
X1 eigenf heff pop=1
X2 map X1
end—build
A-coeff

23 (1.0,0.0)
32 (-1.0,0.0)
end-A-coeff
end—init_wf—-section

Los resultados obtenidos se muestran en la figura [I0] donde
podemos ver que el tiempo de CPU disminuye notablemente
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(casi en un 50%) si simulamos con una configuracién de
particulas idénticas y activamos el paralelismo. Cabe aclarar
que los resultados fueron normalizados con el tiempo maximo
obtenido (t,,4.. = 804,35 [s]). Ahora bien, esta conclusion
solo seria valida para esta simulacion particular, sin embargo,
como criterio se optd por tomar esta configuracién (particulas
idénticas y paralelismo) y a partir de esta intentar mejorar el
rendimiento de la simulacién con otras técnicas.

II-D2. Escalamiento del sistema segiin el pardmetro per-
turbativo

Para analizar cémo escalaba el tiempo de CPU del problema
a medida que aumentaba el pardmetro perturbativo A se
graficaron los resultados variando este pardmetro y registrando
los tiempos de ejecucion, los resultados se muestran en la
figura [T} donde se puede notar que, a grandes rasgos, a
medida que prendemos mas la perturbaciéon mds tiempo de
CPU es requerido para resolver el problema. En la mayor parte
del trabajo fue utilizado un pardmetro de A = 0,2 para obtener
un tiempo razonable de simulacidon que permita extraer solu-
ciones, sin embargo, para testeo final de mejor configuracién
obtenida fue necesario incrementar notablemente el parimetro
A para analizar qué tanto influye el tamafio del sistema en las
simulaciones.

Resultados "speed file",Arch=PCFaMAF
pthread=4, OpenBLAS

10* |
.II : : : : : : : : :
00 01 08 09 10

10" t
0.2

T

Real time[s] (logscale)

o

03 04 05 06 07
perturbation parameter (A)

Fig. 11. Escalamiento del problema segin parametro perturbativo

II-D3. Optimizando operaciones algebraicas mediante
OpenBLAS

OpenBLAS es una implementacion de c6digo abierto para
la API llamada BLAS (Basic Linear Algebra Subprograms)
con optimizacién especializadas segin diferentes tipos de
procesadores. Esta implementacién consigue un rendimiento
comparable a la API llamada Intel MKL (Math Kernel
Library), esto es cierto sobre todo en la parte BLAS, mientras
que la parte LAPACK se queda atrds ya que, MKL optimiza
LAPACK y BLAS, mientras que OpenBLAS sélo optimiza
BLAS. En las maquinas que soportan el conjunto de ins-
trucciones AVX2, OpenBLAS puede lograr un rendimiento
similar al de MKL, pero actualmente casi no hay bibliotecas
de cddigo abierto comparables a MKL en CPUs con el
conjunto de instrucciones AVXS512 (notemos que esto es
importante en los clusters que tendremos como recursos, ya
que algunos de ellos cuentan con dichas unidades vectoriales
modernas y podriamos sacar ventaja de ellas. Asimismo,
en la seccion [[V] se comenta sobre un andlisis comparativo
entre OpenBLAS y MKL). Para analizar la performance del
problema al simular con y sin OpenBLAS se partié de la
configuracién mostrada en la tabla [l Ademds, notando que

L T N

C ® N v R W N —

OpenBLAS utiliza variables especificas de OpenMP para
paralelizar sus algoritmos debemos asignar valores a ciertas
variables de entorno para asegurar una correcta paralelizacion
(lograr una buena comunicacién entre OpenMP y OpenBLAS)
y existen varias configuraciones posibles al momento de
utilizar OpenBLAS y por ello se ejecutaron cada una de ellas
y se tomaron los tiempos de CPU demandados, luego, el
mejor resultado se comparé con las simulaciones sin utilizar
OpenBLAS.

Primeramente se seteé la configuracién de variables de
entorno (ver [IED3) que se mantendrd fija para todas las
simulaciones. Luego, se analizaron tres configuraciones de
ejecucion utilizando OpenBLAS, las cuales se detallan en

M=D3

Listing 5: Configuracién fija de variables de entorno OpenMP
y Posix
# OpenMP
export OMP_SCHEDULE="auto"
export OMP_STACKSIZE="512M"
# OpenBLAS
export USE_THREAD=0
export USE _LOCKING=1
# Posix threads
usepthreads=4

Listing 6: Configuracién de paralelizacién para OpenBLAS
# CONFIGURATION 01
export OMP_NUM_THREADS=1
export OPENBLAS_NUM_THREADS=4
# CONFIGURATION 02
export OMP_NUM_THREADS=4
export OPENBLAS_NUM_THREADS=1
# CONFIGURATION 03
export OMP_NUM_THREADS=4
export OPENBLAS_NUM_THREADS=4

Los resultados obtenidos se pueden observar en las figu-
ras [I2] (normalizando respecto al tiempo mdximo obtenido
tmaz = 10216 [s]) y @ (normalizando respecto al tiempo
maximo obtenido t,,,, = 10416 [s]) donde se puede observar
que el tiempo de de CPU es mucho menor (hasta un 20 %
mds rdpido) al utilizar OpenBLAS lo cual era de esperarse,
sin embargo, rescatamos la importancia de simular con una
correcta configuracién de variables de entorno para efectiva-
mente visualizar la mejora de rendimiento, donde podemos
ver que bajo la configuraciéon 6ptima reducimos mds de un
20 % el tiempo de CPU.

CUADRO IIT
SETEO DE PARAMETROS PARA SIMULACION

Parametro ~ Valor Descripcion
A 0.5 perturbacion
Npvr 501 puntos de la grilla Sine-DVR
DVR 50 ancho de la grilla Sine-DVR
Nx, 3 grados de libertad

II-D4. Analizando el rendimiento con muchos POSIX
threads y usando OpenBLAS

A continuacion se llevaron a cabo simulaciones aumentando
el nimero de Posix threads y midiendo el tiempo de CPU
requerido para cada configuraciéon. Las configuraciones de
variables de entornos para OpenBLAS que se mantuvieron
fijas para cada simulacién fueron las mismas que las que se
muestran en y los pardmetros de simulacién fueron los
mismos que los mostrados en [l Ahora bien, teniendo en
cuenta que mientras el paquete MCTDH utiliza paralelizacion
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Fig. 12. Tiempo de CPU para distintas configuraciones de OpenBLAS
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pthread=4,Arch=PCFaMAF
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Fig. 13. Performance de OpenBLAS vs BLAS

via Posix threads, OpenBLAS lo hace mediante OpenMP,
se utilizé la configuracién de ejecucion para OpenBLAS de
mayor performance obtenida en la seccién [[I-D3] es decir,
la configuracién 02 segtn [[I-D3] Luego, se fue aumentando
el valor de los threads logicos para aumentar la paraleliza-
cién tomando cuatro configuraciones diferentes, las cuales se

detallan en [[ED4]

Listing 7: Configuracién de POSIX threads y OpenBLAS/O-

penMP
# CONFIGURACIN 01
# POSIX threads
usepthreads=1
# OpenBLAS y OpenMP
export OMP_NUM _THREADS=1
export OPENBLAS NUM_THREADS=1
# CONFIGURACIN 02
# POSIX threads
usepthreads=2
# OpenBLAS y OpenMP
export OMP_NUM_THREADS=2
export OPENBLAS NUM_THREADS=1
# CONFIGURACIN 03
# POSIX threads
usepthreads=3
# OpenBLAS y OpenMP
export OMP _NUM_THREADS=3
export OPENBLAS_NUM_THREADS=1

19 |# CONFIGURACIN 04

20
21
22
23
24

# POSIX threads
usepthreads=4

# OpenBLAS y OpenMP
export OMP_NUM_THREADS=4
export OPENBLAS_NUM_THREADS=1

Resultados "speed file"
OpenBLAS,Arch=PCFaMAF

11lp
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Fig. 14. Aumento de paralelismo con POSIX threads y OpenBLAS

Los resultados obtenidos se muestran en la figura[T4] (donde
hemos normalizado respecto al tiempo médximo obtenido de
tmaz = 18821 [s]), donde podemos observar que el tiempo
de CPU disminuye a medida que aumentamos el nimero
de POSIX threads, incluso hasta en 60 % aproximadamente.
Ademds, para determinar que tan grande es la parte paralela
del algoritmo de MCTDH (asociado al problema particular
simulado) y partiendo de los resultados obtenidos en la
figura [T4] se calcul6 el Speedup en funcién del nimero de
procesadores (nimero de POSIX threads) y los resultados
discretos se ajustaron segin la ley de Amdahl, la cual nos

dice que:
1

Sty) = (¢ +p/Np)

donde g y p denotan la parte serial y paralela del sistema
tal que se cumpla (¢ +p) = 1, S es el speedup y N, es el
nimero de procesadores (que en nuestro caso seria el nimero
de POSIX threads) entonces, con los datos experimentales
calculamos el Speedup real de la siguiente manera:

(10)

Tstart
Tena (N p)

donde Tg:qr¢ €s el tiempo de CPU que tarda la simulacién sin
paralelizacién y Tenq(NNp) es el tiempo de CPU que tarda la
simulacién cuando paralelizamos usando N, POSIX threads.
El resultado se muestra en la figura [T5] donde obtuvimos una
parte serial del 30 % y una parte paralela del 70 %.

Ahora bien, el resultado anterior es completamente valido
para el recurso computacional [[I-A3] donde efectivamente ex-
plotamos los recursos disponibles, sin embargo, para analizar
los limites de paralelizacién es necesario ejecutar el problema
en un servidor, por ejemplo JupiterAce, donde se realiz
un escalamiento del problema hasta un total de 28 threads
obteniendo los resultados que se muestran en la figuras [T6]
(normalizando respecto al tiempo maximo de t,,,4, = 2721,33
[sDy donde podemos apreciar que el sistema alcanza
la aceleracion maxima a partir de los 4 threads, lo que
nos sugiere que para mayor numero de POSIX threads el

S?"eal(Np) — (11)
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Fig. 15. Speedup vs POSIX threads

3.5 4

programa, no solo no se ejecutard mds rdpido sino que, al
utilizar mas threads estarfamos desperdiciando recursos que
no mejorarfan la performance de las simulaciones de forma
significativa. Con este nuevo andlisis a partir de un recurso
computacional mds potente, obtuvimos una parte serial del
65% y una parte paralela del 35%, lo cual evidenciaria
un margen acotado de paralelizacion del problema, notemos
ademds que el tamafio de las partes serial y paralelas se han
reducido a la mitad aproximadamente respecto al andlisis en

la computadora personal [I-AJ] (ver [T3).

"perf command", Arch=JupiterAce
OpenBLAS + Posix threads + gfortran optimization flags
11

o o o g
~ © © o

Time elapsed/max(Time elapsed)

o
o

0.5

1 3 5 7 9

11 13 15 17 19 21 23 25 27
# Posix threads

Fig. 16. Aumento de paralelismo con POSIX threads y OpenBLAS

II-D5.  Modificacion del schedule para paralelizacion de
OpenBLAS con OpenMP

Como mencionamos anteriormente, OpenBLAS utiliza las
variables de entorno propias de OpenMP para paralelizar
sus algoritmos por lo que analizar el schedule dentro de
OpenMP podria ayudar a definir la mejor configuraciéon de
distribucién de threads y asignacion de memoria y lograr asi
el menor tiempo de CPU posible, para ello se partié de la

I Y N

perf command, JupiterAce

OpenBLAS + Posix threads + gfortran optimization flags

100 [ : : ] ] ]
I realdata @
fitting->(q,p)=(0.65,0.35) ——
Ideal Amdahls law
°
o 10|
4] - :
=3 [ :
| e%ccc0000000000s0go 0000000
1‘ L I i 1 i

5 10 15
# Posix threads

Fig. 17. Speedup vs POSIX threads

20 25

misma configuracién de pardmetros mostrados en la tabla [ITI]
y las configuraciones de variables de entorno, para OpenBlas
y POSIX threads, que se mantuvieron fijas para todas las
simulaciones se muestran en

Listing 8: Configuracién de paralelizacién para OpenBLAS y

POSIX threads
# OpenMP
export OMP_NUM_THREADS=2
# OpenBLAS
export OPENBLAS_NUM_THREADS=1
export USE_THREAD=0
export USE_LOCKING=1
# POSIX threads
usepthreads=2

En primera instancia se modific6 el schedule para OpenMP
analizando los diferentes métodos sin especificar el tamafio de
porcién de cédigo que se usarfa para paralelizar, es decir, se
utilizaron los tamafios por default (las tres configuraciones se
pueden encontrar en [[I-D3)). Esta eleccién de configuraciones
se llevo a cabo para visualizar la distribucién de threads dentro
del paralelismo con OpenMP en OpenBLAS. Los resultados
se pueden observar en la figura [I8] los cuales se encuentran
adimensionalizados con la peor condicién (¢4, = 11792
[s]). Vemos, en este caso que respecto al tiempo maximo de
simulacién todas ocuparon més del 90 % del mismo, lo que
nos estarfa diciendo que no existen diferencias significativas.

Listing 9: Configuracién de schedule para paralelizacién de
OpenBLAS con OpenMP

# configuraci n Ol

export OMP_SCHEDULE="auto"
# configuraci n 02

export OMP _SCHEDULE="static,default"
# configuraci n 03

export OMP_SCHEDULE="guided"

En segunda instancia, si se estudié cémo influia el tamafio
de las porciones de cddigo y, en particular, se utilizaron
distribuciones de hilos dindmicas y estdticas. Los valores
de chunksize simulados fueron potencias de dos como ser
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Fig. 18. Comparacion de Performance para distintos Schedules en
OpenBLAS/OpenMP

chunksize = {32,64,128,256,512,1024} y los resultados
se muestran en las figuras [I9] y 20| donde hemos adimen-
sionalizado los resultados con el maximo tiempo de cpu
obtenido (¢,,4, = 1609 [s]), entonces, podemos notar que
en todas las configuraciones la simulacién ocupo mds de un
80 % del tiempo mdximo, lo que nos estarfa diciendo que no
hay diferencias significativas, sin embargo, si tuviésemos que
elegir alguna configuracion el menor tiempo se obtuvo para
un chunksize = 512 con el schedule estdtico.

Resultados "speed file", A = 0.2
pthread=2, OpenBLAS, (dynamic,chunksize)

11
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Real time/max(Real time)
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Fig. 19. Comparacién de Performance para distintos chunksizes de dynamic
schedules en OpenBLAS/OpenMP

Resultados "speed file", A = 0.2
11 - pthread=2, OpenBLAS, (static,chunksize)
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Fig. 20. Comparacién de Performance para distintos chunksizes de static
schedules en OpenBLAS/OpenMP

como influfa la variable
controla el tamafio en

analizé
que

Por dltimo, se
OMP_STACKSIZE

memoria de los stacks
para ello se realizaron corridas con los siguientes
valores del  pardmetro OMP_STACKSIZE =
{default, 128K, 256K, 512K, 8M, 64M, 512M } y los
resultados se muestran en la figura [2T] (donde los resultados
se han normalizado respecto a la peor condicién de tiempo
maximo t,., = 1403,09 [s] y referencias a cache de
5,608 %). Aqui, notamos que todas la simulaciones ocuparon
mds del 90% del tiempo mdximo de simulacién y las
diferencias no son significativas, sin embargo, al analizar las
referencias a cache notamos que, para el tamafio de 512M
se obtuvieron casi un 50 % menos de referencias perdidas
respecto a las demds configuraciones.

Estos resultados, en principio, poco fructiferos podrian
deberse a que OpenBLAS, al tener optimizaciones especificas
para cada arquitectura dentro de su compilacién, ya cuenta
con tamafios de memoria especificos que permiten obtener los
mejores rendimientos y cualquier mejora que realicemos, en
tiempos de ejecucion, no producira resultados significativos.

para cada OMP-threads,

II-D6. ;Y si usamos OpenMP threads en MCTDH?;Qué
tan rdpido puede ser respecto a usar POSIX threads?

Se realizaron simulaciones partiendo de las mejores confi-
guraciones obtenidas hasta el momento como ser utilizando
OpenBLAS y schedule de OpenMP "static,512"(mds aquellas
configuraciones fijas mostradas en [[I-D3), sin embargo, pa-
ralelizando MCTDH con POSIX threads y con OpenMP. En
el primer caso tendremos una forma de paralelizacién hibrida
pues MCTDH utilizard POSIX threads mientras que Open-
BLAS utilizard OpenMP, y en el segundo caso tendremos
una forma de paralelizacién usando OpenMP en su totalidad
(es necesario mencionar que para ejecutar OpenMP, debemos
compilar el paquete MCTDH de forma especifica, esto puede
consultarse en el manual del paquete). Los resultados se
muestran en la figura 22] donde se han adimensionalizado
los tiempos de simulacién con el tiempo maximo obtenido
(tmz = 1390 [s]), y donde no se detectaron diferencias
significativas, pues los dos enfoques demandan mds del 90 %
del tiempo de simulacién, sin embargo, el mejor rendimiento
se obtuvo para la paralelizaciéon con POSIX.

Por otro lado, para evidenciar esta mejora de performance
de POSIX frente a OpenMP, se utilizé el hecho de que el
programa no mejora su rendimiento para nimero de threads
mayores a 4 threads (recordar figura [I6) entonces, se com-
pararon las simulaciones utilizando 2 y 4 threads para los
casos en que se realiza paralelizacién con POSIX y OpenMP.
Los resultados se muestran en la figura 23] (los cuales han
sido normalizados respecto al tiempo maximo de CPU de
tme = 1413,49 [s] y médximo porcentaje de referencias a
cache fallidas 5,052 %) donde vemos que a pesar de que
en todos los casos el tiempo de simulacién ocupa mas de
un 90% del tiempo mdximo de simulacién, al estudiar la
referencias a cache vemos que para el caso paralelizacion en
4 threads+POSIX estas referencias fallidas se reduce en casi
un 40 % respecto a la peor condicién.

II-D7.
res?

cAprovechando el poder mdgico de los compilado-

Teniendo en cuenta que, siempre que sea posible, conviene
aprovechar al maximo las ventajas que nos proporciona el
compilador, pues con muy poco trabajo podriamos, en prin-
cipio, lograr mejoras de rendimiento significativas. Entonces,
bajo este enfoque se realizaron simulaciones agregando flags
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de compilacién en los compiladores de FORTRAN y C, es-
pecificamente se utiliz6 la versién 12.2.0 de los compiladores
gfortran y gcc. Las configuraciones de flags utilizadas se

muestran en [I=-D7]

Listing 10: Configuracién flags de compilacién para gfortran

Yy gcc

# FLAGS COMUNES A TODAS LAS CONFIGURACIONES

MCTDH_FFLAGS_OPT=$ { MCTDH_FFLAGS_OPT _01}" -fconvert=
little-endian -frecord-marker=4 -funroll-loops
-fno-align-commons"

# CONFIGURACIN original

MCTDH_FLAGS_OPT_0l="-02"

# CONFIGURACIN 01

MCTDH_FFLAGS_OPT_01="-03 -fno-inline
fforce-addr -march=native -Ofast
—-ftree-vectorize"

# CONFIGURACIN 02

—-ffast-math -
-mssed -mavx2

—-ffast-math -
fforce-addr -march=native -Ofast -msse4 -mavx2

-ftree-vectorize"

9 [# CONFIGURACIN 03

10 [MCTDH_FFLAGS_OPT_01="-03 -fno-inline -fforce-addr -

march=native -mssed4 -mavx2 -ftree-vectorize"

Los resultados obtenidos se muestran en la figura 24] los
cuales fueron adimensionalizados con el tiempo méaximo de
simulacién. Entonces, podemos notar que todas las configu-
raciones demandaron mds del 90% del tiempo méximo de
simulacién mientras que en referencias a cache las configu-
raciones original y Ol permitieron reducir estas referencias
a cache perdidas entre un 40-50 %. Las conclusiones que se
pueden sacar de estos resultados es que no hay diferencias
significativas de performance al agregar flags de optimizacién
a los compiladores, esto podria deberse a que el paquete de
MCTDH, ademés de los flags comunes mencionados en[[I-D7]
cuenta con flags de compilacion que optimizan notablemente
el cédigo, es decir, flags que chequean las unidades vectoriales
disponibles y generan cédigo especifico para la arquitectura
del recurso, esto permite que la compilacién en su versién
original ya esté optimizado, por lo menos en cuanto a flags
de compilacién. Sin embargo, es necesario notar que los
flags que no aparecen en el paquete de MCTDH pero que,
a criterio personal, deberian estar siempre son -O3 (que a
diferencia de -O1 y -O2, este flag de optimizacién prende la
vectorizacion| del algoritmo, entre otras propiedades de opti-
mizacion interesantes) y -march=native (que permite generar
un c6digo binario haciendo uso de unidades especificas segin
la arquitectura donde se estd compilando el programa).

II-D8. ;Y si usamos procesos MPI en MCTDH? ;Qué tan
rdpido puede ser respecto a usar POSIX threads?

Teniendo en cuenta el articulo Nagel, W.E., Kroner, D. and
Resch, M., 2008 en donde se muestra que podrian obtenerse
mejoras significativas de performance al utilizar paralelizacién
via OpenMPI, entonces, se decidid ir un paso mas alld y lograr
una compilacién con MPI (Message Passing Interface). Los
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Fig. 23. Comparacién de Performance paralelizando MCTDH con POSIX threads y con OpenMP, para distintos nimeros de threads

resultados obtenidos fueron los que se muestran en la figura
[25] donde se comparan los resultados de paralelizacién via
OpenMPI vs via POSIX threads (con flags de optimizacién
originales vs mejoradas). Entonces, se puede observar una
reduccioén de aproximadamente un 30 % en el tiempo méximo
de simulacion (t,,, = 1338,65 [s]) utilizando MPI, lo cual
evidencia efectivamente que hay mejorar algoritmicas dentro
del paquete MCTDH que permiten un mejor rendimiento de
las simulaciones al usar MPL.

Cabe mencionar que para correr con Posix threads hicimos
uso de keywords y comandos especificos mostrados en
mientras que para correr con OpenMPI hicimos uso de
aquellas keywords y comandos mostrados en Ademés, al
igual que comentamos para el caso de OpenMP, fue necesario
compilar el paquete MCTDH de una forma especifica para
permitir el uso de procesos MPI.

Listing 11: Program: Keywords y comandos especificos para
corridas de MCTDH con POSIX

RUN-SECTION
usepthreads = 4,summf2 ,no-funkphi
ptiming # Check ptiming file to control overload
and include
rlxunit = au
tfinal = 1 tout = 0.001 tpsi = 0.001

end-run—section

script_run.sh
mctdh86 -mnd -w -p V_L 0.9,au —p lambda 0.2
input_file .inp

W

Listing 12: Program: Keywords y comandos especificos para
corridas de MCTDH con OpenMPI

1 |RUN-SECTION
usempi , no—dsyev
ptiming # Check ptiming file to control overload
and include
rlxunit = au
tfinal = 1 tout = 0.001 tpsi = 0.001

R IR- VRS

end-run—section

script_run.sh
mpirun —-np 4 mctdh86.mpi-gfortran -mnd -w —-p V_L
0.9,au —p lambda 0.2 input_file.inp

II-D9. Un paso mds... Incrementando paralelismo via
OpenMPI, POSIX y OpenBLAS

Bajo el mismo enfoque explicado en la seccién [[I-D] se
llevé a cabo un andlisis de las simulaciones aumentando el
nimero de tareas via OpenMPI y aumentando el ndmero
de threads de cada una de ellas utilizando POSIX threads,
para ello fue necesario correr los programas en el servidor
Jupiterace. Por otro lado, teniendo en cuenta que similar a
las implementaciones con OpenMP, es necesario configurar
el schedule de las corridas en OpenMPI, es decir, cudntas
tareas (o procesos MPI) ejecutard el problema y por cada una
de estas cudntos threads tendrd asociados, estos pardmetros
deben configurarse de forma especifica segtin el administrador
de colas del cluster, en nuestro caso el servidor utilizado
(Jupiterace) implementa SLURM vy las lineas dentro del script
de corrida se muestran en [13] donde las variables index1
(nimero de tareas o procesos MPI) e index2 (nimero de
POSIX threads) son indices que se barren desde 1 a 28. Es in-
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Fig. 25. Comparacién de Performance entre Posix vs MPI

11
teresante notar que, bajo esta configuracién los procesos MPI 2

se mapean directamente con threads 16gicos de procesamiento :j
y los treads POSIX son abstracciones dentro de cada thread
l16gico dado por las tareas MPI, entonces, el paralelismo reals
se produce via tareas MPI, para mayor informacién de este'’
aspecto se puede observar la figura 3T donde hemos capturado i:
la salida del comando hfop en el servidor Jupiterace, para
una ejecucion con 2 procesos MPI y 14 Posix threads, dondezl
vemos que la paralelizacion real es a través de los procesos,,
de MPI ocupandose 2 cores reales del recurso computacional

y sobre cada core tendremos una paralelizacién abstracta dez;‘
14 threads.

Por otro lado, un aspecto que requiere mas atencién es que?
para que no ocurran errores, es decir, para que SLURM no noszz
diga algo como "no es posible asignar la cantidad de recursos x»
solicitada, numero de slots, etc" fue necesario cumplir con la?
condicién de que index; - indexs < 28. Esto podria estari
relacionado a que al momento de correr el comando Iscpuss

26

en el servidor JupiterAce nos dice que Thread(s) per core:
1 lo cual nos estaria diciendo que el multithreading no esta
activado o con algtn aspecto de particular relevancia en el
uso de procesos MPI que no estamos considerando.

Listing 13: Program: Metadatos para ejecutar en SLURM
y variables de entorno para ejecutar OpenMP, POSIX vy
OpenMPI

# +++ Metadatos para ejecutar con slurm

# +++ Nombre para identificar el trabajo.

# Por defecto es el nombre del script
#SBATCH ——job-name=MPI${index1}_POSIX${index2}

# +++ Solicita N cores, por defecto se asignan
# consecutivamente dentro de un nodo. Si N
# excede la cantidad de cores contin a en
# otro nodo

#SBATCH ——ntasks=${index]1}

#SBATCH ——ntasks —per—node=${index1}

# +++ Especifico en cuantos hilos correra cada

# uno de los procesos anteriores
#SBATCH —-cpus—per—task=${index2}

# +++ Especifico que no quiero a nadie m s en

# el nodo cuando corra esta tarea

#SBATCH ——exclusive

# +++ Env a un correo cuando el trabajo finaliza
# correctamente o por alg n error

#SBATCH —-mail —type=END

#SBATCH ——mail —user=martinmendez@mi . unc.edu. ar

# +++ La linea siguiente es ignorada por Slurm

2 | # porque empieza con ##

##SBATCH ——mem-per—cpu=4G # cantidad de memoria x
core

# A+ttt
# set threads to use in OpenBLAS with OpenMP
export OMP_NUM_THREADS=${index2 }

# schedule of OpenBLAS with OpenMP
export OMP_SCHEDULE="static, 512"
export OMP_STACKSIZE="512M"

# threads distribution configuration
export OPENBLAS_NUM_THREADS=1

to OpenBLAS
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export USE_THREAD=0
export USE_LOCKING=1

Los resultados se muestran en la figura 26 la cual corres-
ponde a un mapa de colores variando el nimero de POSIX th-
reads y MPI processes, asignandole a cada par de estos valores
un color correspondiente al tiempo de CPU demandado por la
simulacién normalizado con el tiempo maximo medido (en la
figura aparecen algunos sitios sin color, que corresponden a
simulaciones abortadas por algin problema particular). Como
podemos ver los peores tiempos se obtuvieron utilizando
un dnico proceso MPI, independientemente de los POSIX
threads empleados, esto claramente es lo esperable pues como
mencionamos el paralelismo real ocurre en la variable MPI
y a medida que aumentamos el paralelismo (abstraccion)
via POSIX threads simplemente estamos dividiendo atin mds
un unico core de procesamiento ralentizando alin mads la
simulacién. Por otro lado, el menor tiempo de CPU se obtuvo
para 28 procesos MPI y un tinico POSIX thread, sin embargo,
al analizar un poco mds cudles fueron los mejores tiempos
(tiempos cercanos a esta configuracién mencionada) obtuvi-
mos los resultados mostrados en la figura donde podemos
ver que si bien el mejor tiempo se obtiene para 28 procesos
MPI y 1 POSIX thread, un rendimiento similar (menos de un
1% de diferencia) se obtiene con 4 procesos MPI y 7 POSIX
threads, ademads, esta dltima configuracién es preferible para
realizar un uso maés eficiente de los recursos computacionales
pues, para el primer caso se requiere reservar (de forma
exclusiva) 28 cores en servidor imposibilitando su uso por
otro usuario, mientras que para la segunda configuracién
simplemente se requieren 4 cores, dejando 24 cores libres para
que otro usuario los aproveche, mientras tanto, no perdemos
eficiencia apreciable.

Time elapsed/max(Time elapsed)

23 e — 2338.0[s] (#MPI,#POSIX) — (1, 28) 0o
23 :
53 £ — S4L0[s] (#MPI,#POSIX) = (28,1)

binin

# POSIX threads
IS

12345678 910111213141516171819202122232425262728
# MPI processes

Fig. 26. Escalamiento de performance aumentando nimero de POSIX
threads y nimero de procesos MPI

III. COMPARACION FINAL: {QUE TANTO JUGO LE

SACAMOS AL PROGRAMA?

Finalmente, se compard la performance del problema en su
estado original, sin ningiin tipo optimizacién, con la mejor
configuraciéon de optimizaciones encontradas, de tal forma
de verificar cudnto rendimiento se ha podido extraer de las
herramientas aprendidas en el curso. Para ello, se eligié
simular un problema mas demandante eligiendo un pardmetro
perturbativo de A = 1,0 (ver figura [TI), de esta forma el
tiempo de simulacién seria del orden de los dias.

Los resultados se muestran en la figura 28 donde los mis-
mos se han normalizado respecto al tiempo maximo obtenido

Best CPU times

#POSIX

#POSIX threads
8

threads
7

#POSIX
#POSIX threads
0.4 threads 1
1

0.3

0.2

Time elapsed/max(Time elapsed)

0.1

0.0

28 26 4 3
# MPI processes

Fig. 27. Mejores 4 tiempos de CPU obtenidos para simulaciones via POSIX
threads y MPI processes

(correspondiente a la version original con un tiempo maximo
de aproximadamente 39 horas). Podemos notar que en la
configuracién con paralelismo via POSIX threads, OpenBLAS
y flags de optimizacién del compilador logramos disminuir
el tiempo de CPU en aproximadamente un 50[ %] y para
la configuracién con paralelismo via POSIX threads, Open-
BLAS, MPI processes y flags de optimizacién del compilador
logramos disminuir el tiempo de CPU en aproximadamente un
70[ %]. Los resultados fueron muy prometedores, y se puede
observar que la optimizacién gruesa se llevo a cabo con la
utilizacién de OpenBLAS, luego optimizando detalles mas
finos se logré un rendimiento ain mejor.

"perf command", Arch=JupiterAce
Best configurations comparison (A = 1.0)
tinar = 141335.85(s| ~ 39|h|

0.9 [
0.8 |
0.7 |
0.6 [
0.5
0.4 |
03[

0.2 |

Time elapsed/max(Time elapsed)

0.1r

0.0 |

n

n
OpenBLAS
7 POSIX threads
4 MPI processes
flags gfortran

Type of configuration

n
OpenBLAS

4 POSIX threads

flags gfortran

Original MCTDH
No-Optimizations

Fig. 28. Comparacion final de performance entre configuracién original de
MCTDH vs mejor configuracién con optimizaciones

IV. ANEXO I: TRATANDO DE UTILIZAR MKL PARA

OPTIMIZAR OPERACIONES ALGEBRAICAS

Teniendo en cuenta que en el cluster Bandurria cuenta
con la API MKL (software tipo free software) y al indagar
sobre esta herramienta y su potencialidad frente a Open-
BLAS para optimizar tanto BLAS como LAPACK se realizé
un pequefio andlisis de su performance para un problema
reducido. En particular, se llevé a cabo el desarrollo de
un algoritmo (c6digo escrito en FORTRAN) que permita
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calcular la autoenergias y autofunciones de un electrén en un
doble punto cudntico, utilizando aproximacién tipo Sine-DVR
(Discrete Variable Representation), para ello el algoritmo
deberd encontrar autovalores y autovectores de la matriz
Hamiltoniana del sistema utilizando subrutinas especificas de
BLAS y LAPACK para la multiplicacién y diagonalizacién
de operadores. Entonces, para comparar el rendimiento de
MKL, medido en tiempo de CPU, se realizaron simulaciones
con distintos tamafios de grillas Sine-DVR y se calcularon
autoenergias y autovalores con tres métodos, el primero es
usando BLAS+LAPACK, el segundo es usando MKL y el
tercero es usando OpenBLAS+LAPACK. Los resultados se
muestran en la figura 29 donde para cada dimensién de
grilla los resultados se han normalizado respecto al tiempo
madximo requerido (¢, = {14,35,102,98,3443,41} [s] res-
pectivamente).

Los resultados muestran que si usamos BLAS+LAPACK
se obtienen los peores rendimientos y, lo interesante es que
para dimensiones pequefias de grillas SineDVR el rendimiento
de OpenBLAS+LAPACK frente a MKL es muy superior
(reduciendo el tiempo de CPU en hasta un 80 %), sin embargo,
al aumentar considerablemente la dimension de la grilla el
rendimiento de MKL aumenta considerablemente (reduciendo
el tiempo de CPU en hasta un 50 %), mejorando incluso el
comportamiento para OpenBLAS+LAPACK. Esto sugeriria
que las implementaciones de OpenBLAS+LAPACK tienen
subrutinas optimizadas para dimensiones de grillas pequeiias,
mientras que MKL tiene mds optimizaciones para grillas
grandes.

Este andlisis basico de rendimiento es importante porque
nos abre las puertas a considerar simulaciones de MCTDH
utilizando MKL, sin embargo, al ser un software bajo li-
cencia tiene la gran limitacion de que dependemos de dicho
acceso al software, no pudiendo explotar todos los recursos
computacionales. Se ha intentado solucionar este aspecto
creando entornos especificos de software utilizando CONDA,
sin embargo, no se han obtenido resultados exitosos por el
momento y solamente hemos podido realizar las simulaciones
con versiones antiguas de MKL y gfortran (las cuales se en-
cuentran instaladas en el cluster Bandurria), pero obviamente
para obtener los tiempos de CPU mds 6ptimos lo primero que
deberiamos hacer es mantener actualizados los software.

V. CODIGOS
Repositorio de GitHub
= https://github.com/mendzmartin/mctdh_cp2021
Reporte de cémo usar CONDA
= https://github.com/mendzmartin/mctdh_cp2021/blob/

master/double_quantum_dot_model/qdot_02/energies_
vs_lambda/study_of_performance_04/UsingConda.ipynb

Reporte de como usar OpenBLAS

= https://github.com/mendzmartin/mctdh_cp2021/blob/
master/double_quantum_dot_model/qdot_02/energies_
vs_lambda/study_of_performance_03/running_whit_
openblas/README.ipynb

Reporte de resultados

= https://github.com/mendzmartin/mctdh_cp2021/
blob/master/double_quantum_dot_model/qdot_02/
energies_vs_lambda/study_of_performance_03/running_
comparison_performance/README.ipynb

= https://github.com/mendzmartin/mctdh_cp2021/blob/
master/double_quantum_dot_model/qdot_02/energies_
vs_lambda/study_of_performance_04/results.ipynb

Informacion de Hardware

= https://github.com/mendzmartin/mctdh_cp2021/blob/
master/double_quantum_dot_model/qdot_02/energies_
vs_lambda/study_of_performance_01/info_hardware.md

Reporte de problema libreria pthread MCTDH

= https://github.com/mendzmartin/mctdh_cp2021/blob/
master/MCTDH_Reports/libpthread_problem.ipynb
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