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Mi is az a ,,Szuperszamitogep” ‘l

e

:
500

SUPERCOMPUTER SITES »,Szuperszamitogép az, ami rajta van a listan”

http://www.top500.org/

A vilag els6 szuperszamitégépe a CDC6600.
tervezGje Seymour Cray




Hogyan meérjuk egy szamitogeép teljesitményet?

A LINPACK Benchmark

Jack Dongara (University of Tennessee, Knoxville)
http://www.netlib.org/benchmark/performance.ps
http://www.netlib.org/utk/people/JackDongarra/PAPERS/hpl.pdf

Egy linearis egyenletrendszer megoldo algoritmus és program
mUveletigénye

N, =§n3+2n2

Duplapontos lebegépontos mivelet, n~ 100 vagy 1000
Mértékegysége Mflop/s, Gflops/s, Tflop/s (néha Mflops,Gflops, etc)



Hogyan meérjuk egy szamitogeép teljesitményet?

Elméleti csucs: (theoretical peak performance):

Egy 6rajelciklus alatt elvileg elvégezhet6 lebegbpontos miveletek (+,*) szamabdl

Pl. Cray Y-MP/8 drajele 6ns-o0s, ezalatt 1 vektorprocesszor 1 6sszeadast és 1 szorzast
végez:

2muvelet . 1
Iciklus 6mns

=333Mflop/ s

A Cray Y-MP/8 elméletileg elérhets legnagyobb teljesitménye igy 2667 Mflop/s

Meért LINPACK sebesség: LINPACK bechmark
A szamolt miveletek Noszamabadl és a végrehajtasi id6bdl szarmaztatott
Fligghet az operacios rendszertdl, forditoprogramtol

Meért valos sebesség: Valamilyen alkalmazas esetén a mért miiveletek szamabdl és a
végrehajtasi id6bdl szarmaztatott mennyiség
Fligg az alkalmazastol, a forditdprogramtol, parallelizaciotol



A Cray szupercomputerek

1960: CDC6600, CDC 6700 (Control Data Corporation)

1970: CDC8600 4 processzor, shared memory

1972: Cray Research Inc.

1976: Cray 1, Los Alamos, 8.8 millié dollar, 160 Mflops, 8 Mb

From Computer Desktop Bncyclopedia
duced with permissio

1985: Cray 2 az els6 vektor-szuperszamitégép, fluorinert
hités, 1.2 Gflops

1988: Cray Y-MP 2.3 Gflops, 4 processzor

1993: Cray T3D az els6 masszivan parallel (Cray)

1998: Cray T3E-1200E: 1.02 Tfops

Cray Research - SGI » CRAY Inc.



A szuperszamitogépek fejlédése

1993: 7th Mannheim Supercomputer Seminar: TOP500 Lista elso kiadasa

Ev

1993
1993-1995
1994

1996

1997
1997-2000
2000-2001
2002-2004

2008-2009
2009-2010
2010.2011
2011-2012
2012
2012

Computer

Thinking Machines CM5
Fujitsu
Intel Paragon

Hitachi SR2201
Hitachi CP-PACS
ASCI RED (Intel)

ASCI WHITE (IBM)

Earth Simulator (NEC)

IBM Roadrunner
Cray XT5 "Jaguar"
Tianhe-1A
K-computer (Fujitsu)

IBM Blue Gene "Sequoia'
Cray XK7 "Titan"

Core-ok
1024
140
3680
1024
2048
9632
8192
5120

122400
224162
186368
548352
1572864
552960

Linpack
59,70
124,20
143,40
232,40
368,20
1068-2379
7226,00
35860,00

1105,00
1759,00
2566,00
8162,00
16324,00
17590,00

Elméleti
131,00
235,80
184,00
307,20
614,40

3207,00

12288,00
40960,00

1456,70
2331,00
4701,00
8773,60
20132,70
27112,50

Mért Valds
1988 1 Gflop/s Cray Y-MP

1998 1Tflop/s Cray T3E

2009 1.03 Pflop/s Cray XT5

Exaflop?



Performance

A szuperszamitogépek fejlédése

Projected Performance Development
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Hol vannak
szuperszamitogepek? . @
Mire hasznaljak 6ket? :

Share
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Projectek megoszlasa a NERSC-i
szuperszamitogép kézpontban

Materials Science
Fusion Energy
Lattice QCD
Climate

Chemistry
Astrophysics

Life Sciences
Accelerator Physics
Nuclear Physics
Combustion
Geosclences
Mathematics
Computer Sclence
Environmental Science
Engineering
Nuclear Energy

High Energy Physics |

Humanities
Other

2011 NERSC Usage by Discipline

MPP hours [in millions)
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A jelenlegi bajnok: a ,, Titan”

Advancing the Era of Accelerated Computing

,,Hibrid” architektura:

18 688 nodus

1 nodus: 16 core (AMD Opteron)
+ 32Gb RAM
+ 1 db NVIDIA Kepler K20 GPU (6Gb RAM)
+ Gemini interconnect

Osszesen 299,008 CPU core

Elméleti csucs 27.112 Pflop/s
LINPACK csucs 17.590 Pflops

Teljesitményfelvétel 8.029 MW
Alapterilet: 404 m2



Futottak még....

Elméleti csucs

WEWEES Core-ok szama hely Teljesitmény | Aramfelvétel
Tflops/s kw

2 Sequoya 1572864 USA (LLANL) 20132.7 7890.00
3 K-computer 705024 Japan 11280.4 12659.89
4 Mira 786432 USA 10066.3 3945

5 JUQUEEN 393216 Németotszag 5033.2 1970

6 SuperMUC 147456 Németotszag 2897 3422.67
7 Stampede 204900 USA 2660.3 NA

8 Tianhe-1A 186368 Kina 2566.0 4040

N\

LINPACK csucs




Szoftver kornyezet

*Unix operacids rendszer (Linux varidnsok)

*Parallel konyvtarak és kornyezet
*SMP
*MPI Hibrid architekturakon akar egyszerre is
*Cud

*Kotegelt feldolgozas

*Queue rendszer (PBS)

» cat script.pbs . b ’
#PBS -A ABL123 < — JO nev

#PES -1 24:88:08 \
#PBS -1 size=124888 Max id&

cd /tmp/work/$USER \

i Max memoria
gprun -n 124888 a.out

*» gsub script.pbs

99955851 . n1daaaad ;. . ’
> Temporaris kdényvtar,

nagy tarterilet

Példa, kotegelt feldolgozdasu dllomany




Tudomany a szuperszamitogépeken

Biologia: Emberi bérfeltlet modellezése (65 millié cpu 6ra), Biomassza (78),
Biomolekularis rendszerek (110)
Kémia: Bels6 égés (100), QED (30), Funkciondlis soktestprobléma (27)
Szamitastechnika: Exascale (21), PEAC (Performance Evaluation and Analysis Consortium) (45)
Mérndki tudomanyok: Robbanas (45), Véraramlds szimulacid (51), Aramlas (34)
Foldtudomanyok: Klima (60) (+Gaia), Foldrengéskutatdas (45), (100)
Anyagtudomany: Nano-transzport (25), Magneses anyagok (45), Nem-kovalens kotések (55),
Energiaipari anyagok(45), Hidrogén és jég (45), Li-ion elemek (45),
Véges hdmérsékletli magneses anyagok (110)
Fizika: Szuperndva (35), Plazma (30), Kozmoldgia (35), Szuperndva Il (55), Magszerkezet (74),
Récs QCD (140)

Sok-e 65 millié CPU 6ra?
Soros szamitogépen igen! 65 milliéo CPU 6ra ~ 7420 év
Ugyanakkor 500 000 processzoron ~ 5.4 nap

Képességi alkalmazasok: a futashoz sziikség van a teljes szamitdgépre, vagy annak
szignifikans részére

Mennyiségi alkalmazasok : Minél tobb felhasznald (relative kis) igényeinek kielégitése




Eppen mit futtat?

m DOE/SC/ILBNL/MNERSC Hopper - Cray XEG, Opteron 153408 10564.0 1288.6 2910
United States 6172 12C 2.10GHz, Custom

Cray Inc.

Cray XEG6 ,Hopper”

6384 Node

153216 core

1287 Tflop/s elméleti csucs

211.5 TB memobdria
(1.42Gb/core)

2.2MW

WWw.nersc.gov

NOW COMPUTING

Asmall sample of massively parallel scientific computing jobs running right now at NERSC.

PROJECT

MACHINE

CPU
CORES

CPUCORE
HOURS USED

Investigations of advanced ignition physics and extreme
states of matter
Pl: Warren Maori, University of California Los Angeles

Hopper

20,016

1174011

Simulations of Conformational Changes in Biomolecular
Complexes
Pl: Jeff Wereszczynski, University of California San Diego

Hopper

19,152

89,2499

Data Analysis for EXO - the Enriched Xenon Observatory
Pl: Giorgio Gratta, Stanford University

Hopper

16,416

33,964 2

Multiscale Simulations of Particle-, Molecule-Surface
Interactions, simulations of nanowires: Structure, dynamics,
and quantum transport, and structure and electronic
structure of high Tc materials

Pl: Hai-Ping Cheng, University of Florida

Carver

256

1278

Spindattice Coupling in Magnetic Phase Transition
Pl: ¥i Wang, Pennsylvania State University

Canver

256

1,161.8




Nézzunk egy alkalmazast!



Tobbszorods szoras algoritmus

» TObbsz0Oros szoras elmélete (MST)
— J. Korringa, Physica 13, 392, (1947); W. Kohn, N. Rostoker, PR, 94, 1111,(1954)
« MST Green fuggvény MST-ben

— B. Gyorffy, and M. J. Stott, “Band Structure Spectroscopy of Metals and Alloys”, Ed.
D.J. Fabian and L. M. Watson (Academic 1972)

— J. S. Faulkner and G. M. Stocks, PR B 21, 3222, (1980) : Z(r\;g); :/(r(;g)
« QGreen fuggveny egy ,adag” szoroéra

G(r,r'se)=Y |Zi 001020 (s 8)]
LL'

nn_ =1 nn nn' __ —1 nn'
T - M | MLLI - tLLvannv _GLL'

. Toltés- és Magnesezettségsiriség, Allapotsdrdség:

n(r) = —— Im [def (e - wTrG(r,x's )
T

m(r) = —%Im: def (€ — 1) o TrG(r,r'; €)

n(€) = - Im [ drfTrG(r.x: £)
ﬂ' [~




Lokalisan onkonzisztens tobbszoros szorads (LSMS)

= Masszivan parallel O[N] LSMS megkdzelités: a természet rovidlatod
>
>

Atom i
Input:

Compae:

Receive:

Send:
Result:




LSMS - gyenge skalazas a processzorok szamaval

LSMS: 1 atom 1 processzor, akkor gyenge skalazas:
Ha tobb a processzor, akkor a rendszer is nagyobb

IBM SP, NERSC

s-n U L T U U UL LU U T U #
[ R
- SP3 Scaling o
F
., 2.5 | | —=— Execution Spsed A
0 - | ———— Idsal Scaling L
o
o
? 20 |
=
E 15 |
]
2 10+
§ [
x -
w os -
u‘n ; P | i i P TN T T N i | i i
0 500 1000 1500 2000 2500

System Size (Number of Processors)

=  |[BM SP RS600
Power 3 375 Mhz

136 16-Processor nodes.



LSMS - (er6s)skalazas a processzorok szamaval

« Fe nanorészecske FeAl kristalyban
— 16,000 Fe és Al atom elemi cellanként
— LSMS-2 (Full potential; Multi-atom/core)

4,000
3,500 25 atoms/CPU O Elteltidéd (sec) ]
@ 3,000 :
~ i y 20 atoms/CPU
2 -
S 2,500 - ]
‘» i 16 atoms/CPU
| : 1l __— T = overhead+ @
& 2000 T — T N ]
I CPU CPU
- Spin-polarized calculation 10 atoms/CPU
1,500 - 5 self-consistent iterations : i
- LIZ =59 s/CPU
- Lmax =3 > 20 min.
1,000 - L
500 1,000 1,500 2,000

Core-ok szama



Alkalmazas: Sugarzasi kaszkad

Kaszkad: (racs)hiba lavina




Sugarzasi kaszkad szimulacidja klasszikus
molekuladinamikaval

50 keV cascade in iron, 100K, ~2.25M atoms
e = Fe
0826-atom
50 keV Kaszkad T=100K

N R N

| Vakanciak, Intersticialis atomok,
Termalizalt

H!;.I.IEI.I:ISEEIIIEEE, (:;-H-'-"IL-_---_--_---_-----_------_-' ///// InterstiCiéIiS
| Vakancia




Magnetic Moment {Bohr magneton}

A magneses dllapot szimulacidja: az LSMS munkadban

Moment Distribution in a 9826-atom Fe Sample

A snapshot at time step: 355

10 20 30 40 5

Atom Distance from the Sample Corner (Angstrom)

Fe: 50keV Kaszkad- 9286-atom/elemi cella

|d6: 355 [0.04 ps]

2500

2000

1500

Count

1000

500

0
1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

Magnetic Moment (uB]

3.9

4.0



A magneses dllapot szimulacidja: az LSMS munkadban

b Fe: 50keV Kaszkad - 9286-atom/elemi cella:

L Time Step -355 [0.04 ps]

| Fe 500eV Cascade: 9826-atom unit cell
—J. at Time Step 355 [0.04 ps]

dMoment—=m-<m>

dMoment
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BCC 17x17x17 Supercell
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A magneses dllapot szimulacidja: az LSMS munkadban

I T ==
| | "
W |
P
i 7

Fe: 50keV Cascade - 9286-atom/elemi cella

Time Step: 1197 — [0.21ps]

Fe 500eV Cascade: 9826-atom unit cell
at Time Step 1197 [0.21 ps]

dMoment=m-<m>

dMoment o A RN " { Y 1A
0.47 1 i et e e EHE 't Ty
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BCC 17x17x17 Supercell
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Orias szimulaciok

leirasa

\

A | l‘:jy

———  (elektromagneses) sugdrzasi transzport
alkalmazas az asztrofizikaban, lézer fuzidban,
orvosi képalkotdsban

(részecske)sugdrzasi transzport energiaipari
és technoldgiai alkalmazasok



Osszefoglalds

A szuperszamitogépek nélkulozhetetlen eszkozei az élvonalbeli tudomanyos kutatasnak
Szuperszamitégépeken gyakorlat kozeli ,,szupertudomany”

A programok egyre jobban tamogatjak a masszivan parallel architekturakat

A szuperszamitogépek energiafogyasztasa fokozatosan novekszik, kiilon er6m¢ kell hozza

A cél a kdzeljov6ben: 1 Exaflop/s (10" lebeg8pontos mivelet masodpercenként)
Titan 20, 100, 200 petaflop/s, 1 exaflop/s (roadmap)

KOszonom
a

figyelmet

Szuperndvarobbands szimulacidja Elektron hulldmflggvénye tobbtest szorddas esetén



