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Abstrakt

Prace se zabyva implementaci neblokujiciho vstupné vystupniho rozhrani pro projekt k-Wave,
jez je navrzen pro simulaci siteni ultrazvuku. Hlavni zaméfeni je na simulace velkych do-
mén, jez kvuli vysokym naroktim na vypocetni vykon musi byt spustény na superpocitacich
a produkuji az desitky GB dat béhem jediného simula¢niho kroku. V rdmeci této diplomové
prace jsem navrhl a implementoval neblokujici rozhrani pro uklddani dat vyuzitim dediko-
vanych vldken, ¢imz se umozni prekryti vypoctu simulace s diskovymi operacemi za ticelem
zkraceni doby provadéni simulace. V projektu k-Wave se diky tomuto pristupu podafilo
dosdhnout zrychleni az 33%, coz mé za nasledek mimo jiné také snizeni finanéni zatéze
béhu simulace.

Abstract

This thesis deals with an implementation of non-blocking I/O interface for the k-Wave
project, which is designed for time-domain simulation of ultrasound propagation. Main
focus is on large domain simulations that, due to high computing power requirements, must
run on supercomputers and produce tens of GB of data in a single simulation step. In this
thesis, I have designed and implemented a non-blocking interface for storing data using
dedicated threads, which allows to overlap simulation calculations with disk operations
in order to speed up the simulation. An acceleration of up to 33% was achieved compared
to the current implementation of project k-Wave, which resulted, among other things, also
to reduce cost of the simulation.
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Kapitola 1

Uvod

Naroky na vypocetni vykon a objemy dat pro feSeni problémi ve védecké, inzenyrské i pod-
nikatelské sfére se stale zvysuji, avSak propustnosti perzistentnich tlozist se nezrychluji
dostatecnym tempem. Bézné dostupné NVMe disky dosahuji rychlosti zapisu az jedno-
tek GB/s, avSak oproti pevnym diskiim nedosahuji dostatecné spolehlivosti, jsou vyrazné
drazsi a i presto jsou radové pomalejsi oproti rychlostem procesortu. Vstupné vystupni
systém se stava brzdicim prvkem zpusobujici vyrazné zpomaleni celé aplikace. Vyrobci
procesoru si uvédomuji tento problém a Tesi jej oddélenim vypocetni a vstupné-vystupni
jednotky. Vhodné navrzené programy dokazou paralelné vyuzivat obé jednotky a tim do-
sdhnout maximélniho vykonu. Volné dostupné knihovny pro paralelni programovani vSak
nejsou na takové drovni jako pro programovani sériové a tedy je bézné vyuziti blokuji-
cich vstupné vystupnich operaci. Tedy provadéni programu je pozastaveno, dokud nebude
vstupné vystupni operace dokoncena, ¢imz je vyrazné zpomaleno vykondvani programu.

Jednim z projektli, jenz vyzaduje praci s velkym objemem dat, je aplikace k-Wave.
Slouzi k provadéni simulaci Sifeni ultrazvuku ve 3-dimenzionalnim prostoru a nalezla uplat-
néni predevsim v mediciné pro simulaci niceni nadort pomoci ultrazvuku. Pro malé do-
mény je mozné provadét simulaci na béznych pocitacich s vyuzitim verze aplikace k-Wave
pro programovaci jazyk Matlab. Pro simulace ve velkych doménéch u redlnych medicinskych
problému je nutné vyuzit paralelni MPI verzi navrzenou pro spusténi na superpocitacich.

Jedind simulace dokéaze vyprodukovat az jednotky TB dat (desitky GB dat v kazdém
simula¢nim kroku) a pfi spusténi na 256 jadrech doséhnout vypocetniho ¢asu az 17 hodin.
V soucasné verzi aplikace k-Wave probihda zapis na konci kazdého simula¢niho kroku blo-
kujicim zptsobem a tedy zabird znacnou ¢ast béhu aplikace, ¢imz se prodluzuje délka béhu
a v konec¢ném disledku také cena vypoctu.

V této diplomové praci jsem nejprve analyzoval prostredi superpocitacii, které je detail-
néji popsano v kapitole 2, se zamérenim na vstupné vystupni systém. Nasledné v kapitole 3
jsem rozebral moznosti paralelizace k dosazeni maximélniho vykonu. Kapitola 4 se vénuje
analyze pozadavki na vstupné vystupni systém aplikace k-Wave. Na zakladé zjisténych
poznatkl jsem navrhl neblokujici vstupné vystupni princip pro paralelni aplikace, jez vy-
uziva protokolu MPI a dedikovanych vlaken pro vstupné vystupni operace. V prvni fazi
vyvoje jsem implementoval a otestoval prototypovou aplikaci vyuzivajici tohoto principu.
S ohledem na vysledky testovani jsem posléze implementoval tento princip také do samotné
aplikace k-Wave verze MPI, ¢emuz se vénuje kapitola 5.



Kapitola 2
Superpocitace

Superpocita¢ je oznaceni pro velmi vykonny pocita¢ nejcastéji sestaveny v podobé tak-
zvaného clusteru. Cluster je seskupeni jednotlivych uzld, pficemz kazdy uzel pfipomina
architekturou bézny velmi vykonny pocitac¢. Jednotlivé uzly jsou propojeny prostiednic-
tvim vysokorychlostni pocitacové sité. Sestaveny cluster timto zptisobem vyjde o mnoho
levnéji nez jeden stejné vykonny pocitac, zajistuje vyssi dostupnost a umoznuje jednodussi
alokaci a uc¢tovani zdroju pri praci mnoha uzivateli soucasné.

Tato diplomova prace byla vyvijena a testoviana na superpocitaci Salomon v Ostrave,
ktery je spravovan narodnim superpocitacovym centrem IT4Innovations. V dobé spusténi
se jednalo o 40. nejvykonnéjsi superpoéita¢ na svété dosahujici vykonu az 2 PFLOPS'. Sa-
lomon se sklada z 1008 uzld, z nichz 432 ma navic akcelerator Intel Xeon Phi. Kazdy z uzla
mé dva dvandcti jadrové procesory Intel Xeon a 128 GB operacéni paméti. [18] Samotné uzly
nemaji vlastni perzistentni pamétové tlozisté a jsou pripojeny k sitovému souborovému sys-
tému Lustre, kterému je vénovana kapitola 2.2.1. Lustre na Salomonu méa kapacitu 1.6 PB
(s limitem 100 TB na uzivatele) a propustnost vstupné vystupnich operaci az 30 GB/s. [20]

Salomon v soucasné dobé slouzi pro akademické i primyslové icely a je tedy nutné
spravedlivé rozdéleni zdroju mezi stovky uzivatelt. Uzivatele vkladaji pozadavky na prove-
deni dlohy do zvolené front a tloha se provede asynchronné v okamziku, kdy jsou dostupné
pozadované zdroje. Pri vkladani tlohy do fronty si uzivatel muze zvolit mnoho parametrta
jako je napriklad pocet jader, velikost operacni paméti, pritomnost akceleratoru a poza-
dovanou délku béhu. Podle mnozZstvi zdroju si nasledné vybere vhodnou frontu. Expresni
fronta povoluje maximélni dobu béhu 1 hodinu a maximalné 8 uzl. Pro naroc¢néjsi tlohy
je nutné zvolit produkéni frontu. [19]

2.1 Spravce moduli EasyBuild

EasyBuild je nastroj pro sestaveni, instalaci a spravu védeckého softwaru navrzeny specialné
pro superpocitacové prostiedi. [14] Instalace knihoven a ndstroji pomoci EasyBuild je auto-
matizovana, nevyzaduje superuzivatelské opravnéni a dovoluje sdileni sestavenych moduli.
Superpocitace spravované I'T4Innovations nabizi stovky jiz predinstalovanych modult, jez
jsou nejcastéji vyzadovany superpocitacovymi aplikacemi. [17] K nacitani a pfepindni mezi
moduly se vyuziva softwaru Lmod, jenz umoznuje instalaci vice verzi stejného softwaru a
jednoduché prepinani mezi nimi. Seznam modula potfebnych pro preklad a béh aplikace,
jez je predmétem této diplomové prace, je prilozen v souboru Readme.

Vykon 2 PFLOPS piedstavuje 2 * 10*® operaci &isel s plovouci fadovou &érkou za sekundu.



2.2 Vstupné vystupni systém

di¢nich pocitacich. Zpravidla uzly nemaji vlastni perzistentni paméfové tlozisté a misto
toho se vyuziva sdileného sitového souborového systému. Vstupné vystupni systém musi
tedy zajistit paralelni pristup vSech uzli do stejnych paméfovych mist. V superpocitaco-
vych prostfedi se vétsinou vyuziva nasleduji architektury uvedené na obrazku 2.1. [23]

Parallel File System

I/O Hardware

Obréazek 2.1: Vrstvy vstupné vystupniho systému v typickych superpocitacovych aplika-
cich [23]

e Aplikace je zpravidla navrzena tak, jako by bézela na tradi¢nim souborovém systému.
Dalsi vrstvy vytvari rozhrani, které je kompatibilni s POSIX standardem pro vstupné
vystupni operace.

e Vysokourovnova vstupné vystupni knihovna poskytuje abstrakci nad praci se sou-
bory a zajistuje pfenositelnost dat. Piikladem takové knihovny je HDF5, jiz je véno-
vana sekce 2.2.2.

e Vstupné vystupni mezivrstva slouzi k preorganizovani dat mezi procesy pred za-
héjenim vstupné vystupni operace. Napriklad pred zapisem dat z nékolika procest
do jednoho bloku paméti je vhodné predat vsechna data jednomu procesu, které
provede zapis, nez aby se procesy zapisovali do bloku postupné. Prikladem takové
knihovny je MPI, jiz je vénovana kapitola 3.1.

e Vstupné vystupni preposilani slouzi k zachovani koherence a konzistence dat v dis-
tribuovanych systémech. Tato vrstva odstinuje souborovy systém od paralelniho vy-
pocetniho systému, preskladava a agreguje dotazy a tim snizuje zatéz na souborovy
systém. Nejpouzivanéjsim otevienym softwarem pro vstupné vystupni preposilani je
v soucasnosti IOFSL. [1]

e Paralelni souborovy systém spravuje logicky adresovy prostor pro ulozeni dat
a poskytuje pristup k datim. Nejvice pouzivanému souborovému systému Lustre je
vénovana nasledujici sekce 2.2.1.



e Hardware pro perzistentni ukladani dat v superpocitacovych systémech predstavuji
pole pevnych a SSD diskl. Pro archivaci a zalohovani uzivatelskych dat se také po-
uzivaji magnetické pasky, ty vsak maji velmi dlouho pristupovou dobu a tedy nejsou
vhodné pro primy ptistup.

2.2.1 Souborovy systém Lustre

Lustre je distribuovany, paralelni souborovy systém navrzeny na masivni skalovatelnost, vy-
soky vykon a vysokou dostupnost. V soucasnosti Lustre vyuziva nadpolovi¢ni vétsina z 500
nejvykonnéjsich superpocitact na svété. [27] Diky skalovatelné architektuie dovoluje préci
soucCasné az desetitisicim uzivatelil a na nejrychlejsich superpocitacich dosahuje prichod-
nosti vstupné vystupnich operaci az 1 TB/s. [28] Lustre je vydévan jako otevieny software
pod licenci GNU General Public License.

Rozhrani souborového systému Lustre je kompatibilni s POSIXovy standardem pro praci
se soubory a adresari. Z pohledu aplikace neni nutné provadét zadné modifikace oproti praci
se standardnim linuxovym souborovym systémem jako je naptiklad ext4 nebo xfs.

Oproti standardnim souborovym systémim, Lustre ukldda data a metadata na oddé-
lené servery pro lepsi skalovatelnost a dostupnost. Servery s metadaty udrzuji transakéni
zaznamy zmeén metadat a podporuji prevzeti sluzeb pri selhani, diky tomu vypadek sité,
jenz postihne jeden server s metadaty, neovlivni fungovani celého souborového systému. [7]
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Obréazek 2.2: Architektura Lustre souborového systému [24]

Architektura Lustre vizualizoviana na obrazku 2.2 se skladd z nésledujicich ¢asti: [24]

e Management service (MGS) je globalni fidici server, ktery muze byt spolecny
pro vice Lustre souborovych systému, slouzici jako globalni registr k ulozeni konfigu-
race Lustre systému, pripojovani klientt a registrovani dil¢ich Lustre serveru. MGS
se netcastni vstupné vystupnich operaci.



e Metadata service (MDS) spravuje metadata ulozend v paméti Metadata Target
(MDT). Mezi metadata patii napiiklad nazvy soubort a adresaii, rozlozeni dat do od-
dili (angl. Lustre stripes) a mapovani oddili na jednotlivé OSS. V ramci jednoho sou-
borového systému je vétsinou zapojeno nékolik Metadata servis z divodu rozlozeni
zatéze, které jsou navic parované k zajisténi vysoké dostupnosti v pripadé vypadku.

e Object storage service (OSS) zpracovava pozadavky na vstupné vystupni operace
a poskytuje prostor pro ulozeni dat na Object Storage Target (OST). Jeden soubor
miuze byt rozdélen mezi vice OST (fyzickych lozist) po jednotlivych oddilech.

e Client je libovolné zarizeni s nainstalovanym Lustre softwarem, jez pomoci proto-
kolu Lustre Network protocol (LNet) propojuje Lustre souborovy systém s opera¢nim
systémem. Klientské servery zpravidla nemaji vlastni lokalni perzistentni tlozisté a
pripojuji se k Lustre po siti.

Lustre klientsky software obsahuje fadu néstroji pro pro spravu a monitorovani soubo-
rového systému. Prikladem je 1fs - klientsky program na spravu rozlozeni dat souboru. Po-
moci piikazu 1fs getstripe -d PATH je mozné zobrazit vychozi nastaveni velikosti Lustre
striptt pro nové soubory v adresari. Nasledné piikazem 1fs setstripe muzeme zménit vy-
chozi velikosti stript tak, aby odpovidali nasobkiim velikosti bloktit HDF5 souboru, ¢emuz
je vénovana dalsi sekce. Obdobné je mozné modifikovat velikosti stript jiz pro existujici sou-
bor pomoci 1fs migrate, avSak to vyzaduje pfeorganizovani souboru mezi OST a pro velké

Stripe 0 Stripe 1

Stripe 0| Stripe 1 | Stripe2 | Stripe3
Object Object

. File A File B . File C

Obrazek 2.3: Grafické znazornéni rozlozeni soubort mezi OST [8]

soubory je toto ¢asové narocné.

N

Na obrazku 2.3 je naznaceno rozdéleni tii souborti mezi t¥i OST. Soubory A a B jsou
vhodné uloZeny mezi vice OST, avsak soubor C je cely uloZzeny na jednom misté a tedy
propustnost vstupné vystupnich operaci je limitovand rychlosti jediného OST. Naopak ¢teni
ze souboru A miize teoreticky dosahovat az trojnasobné rychlosti.

2.2.2 Souborovy format Hierarchical Data Format

Hierarchicky datovy forméat (angl. Hierarchical Data Format, déle jen HDF) byl vyvinut
v americkém Narodnim centru pro superpocitacové aplikace (NCSA) a posléze prevzat a



rozvijen skupinou The HDF Group. Jedna se o nejrozsifenéjsi standard pro ukladéni velkych
dat a tedy nasel velké uplatnéni i v superpocéitacovych aplikaci. V soucasnosti nejnovéjsi
verze HDF5 se sklada ze ti casti:

e souborovy format pro ukladani dat
e datovy model pro logickou organizaci dat a pristup k datam

e software zahrnujici kolekci programi, knihoven, rozhrani a néstroji pro praci s timto
formatem.

The HDF Group oficialné podporuje pouze programovaci jazyky C, C4++ a Fortran.
Avsak nad ramec softwaru vyvijeného touto skupinou existuje velké fada komunitnich pro-
jektid, jez mimo jiné obsahuje i knihovny pro praci s HDF pro vétsinu populdrnich pro-
gramovacich jazykt. Mezi podporované jazyky diky komunité otevieného softwaru patii
napiiklad Python, Matlab, Java, Go, R a Perl.

Datovy model je ve verzi HDF5 zjednodusen oproti predchazejicim standardtm, ¢imz
se sjednotil pristup k riznym typim objekti. Model se sklada pouze ze dvou primarnich
typu objektti. Prvnim typem jsou skupiny (angl. groups), jez plni tcel slozek v tradic-
nich souborovych systémech. K ulozeni dat slouzi datasety, jez se dale déli na hlavicku
a samotna data. Na obrazku 2.4 je zobrazen dataset obsahujici trojrozmérné pole o pevné
velikosti obsahujici hodnoty datového typu integer.

Metadata Data

Dataspace | | | | ]
Rank Dimensions | : | : | : I | ] |
: _ I I | I ]

Dim1=4
Dim2=5
Dim3=6

Datatype Attributes
Integer Time =32.4
Pressure = 987

Properties
Chunked
Compressed

Obrazek 2.4: Grafické znazornéni hlavicky datasetu [33]

Hlavicka datasetu se sklada ze ¢tyr ¢asti. Dataspace obsahuje informace o velikosti dat
a poctu dimenzi. Datovy typ urcuje velikost a interpretaci ulozenych dat. HDF5 standard
definuje vlastni datové typy, ¢imz je zajisténa kompatibilita a prenositelnost na rozdilnych



architekturach. Kromé zdkladnich datovych typt je mozné vytvorit také vlastni slozené
datové typy a tedy ukladat data jako pole struktur. Atributy mohou byt ptridruzeny k da-
tasetu a slouzi k ukladédni malych metadat. V prikladé na obrazku 2.4 jsou pouzity k za-
znamenani hodnot o ¢ase a tlaku pro dané méfeni. Na rozdil od dat samotnych neumoznuji
Castelny zapis ani kompresi. Vlastnosti (angl. Properties) datasetu slouzi k nastaveni roz-
lozeni dat, tak aby byla vhodné usporadana pro potieby dané aplikace, a také komprese
dat.

. chunked
contiguous chunked .
alternative

e e s e s e | — | | s e e s e T e [ [y

I I 1 I 1 T 1 [1 [ I [1 [ I [1 [ I

Obrazek 2.5: Priklad usporddani dat pomoci chunkt.

Rozlozeni dat v datasetu je ve vychozim nastaveni ve formé souvislého pole. Tento zpi-
sob ulozeni dat je vhodny pri pristupu do datasetu o statické velikosti po fadcich jednim
procesem. Alternativnim pristupem k rozloZeni dat je pomoci rozkouskovani (angl. chun-
king). Dataset je rozdélen do stejné velkych poli (déle jen chunks) o stejném poctu dimenzi
jako samotny dataset. Kazdy chunk je pak zvlast komprimovan a ulozen do nezavislych pa-
meétovych prostor. Poradi chunkil v paméti nemusi reflektovat realné poradi v datasetu.

Rozdéleni datasetu do chunkt jde provést ridznymi zpusoby, jak je naznaceno na ob-
razku 2.5, avsak pokud neni rozloZeni prizpusobeno potfebam aplikace, mize to mit ne-
gativni vliv na vykon. Pii kazdém cteni i zapisu musi byt vzdy nacten cely chunk. Pokud
by jsme chtéli precist jeden fadek z posledniho rozlozeni z obrazku 2.5, museli by jsme na-
¢ist do vyrovnavaci paméti postupné cely dataset. Pri paralelnim programovani je vhodné
aby do jednoho chunku pristupoval zaroven nejvyse jeden proces, diky tomu nedochazi
k datovym konfliktiim a procesy se navzajem neblokuji.

V redlnych aplikacich je vhodné vzit v tvahu nejen zapis, ale i nasledné ¢teni dat.
Pokud generujeme data po fadcich, ale nasledné budou zpracovavany po sloupcich, pak bud
miuizeme zvolit velikost chunku jako kompromis pro oba pristupy, nebo optimalizovat velikost
chunku pro zépis a nasledné pomoci nastroje hirepack [32] preusporadat rozlozeni dat.

Mezi nejcastejsi chyby pri volbé velikosti chunki podle The HDF Group, jez maji ne-
gativni dopad na vykon aplikace, patii nasledujici:

e Velmi malé chunky: Rezie vyhledavani navazujicich sekvenci dat je prilis vysoka
vici mnozstvi nactenych dat a zaroven se zvysuje pocet vstupné vystupnich operaci,
¢imz se vyrazné zpomaluje nacitani dat.

e Velmi velké chunky: Pro pristup byt k jediné polozce chunku je tfeba nacist do vy-
rovnavaci pameéti cely chunk a dekomprimovat jej. Tento proces muze byt pro velka
data pomaly a zaroven vyzaduje hodné prostfedki. Pokud jsou chunky piilis velké
miuze zacit systém strankovat na disk, ¢imz dojde ke zpomaleni celého systému.



e Mala vyrovnavaci pamét: Pokud iterujeme nad vys$sim poc¢tem chunkt, nez se ve-
jde do vyrovnéavaci paméti, musi po kazdém kroku byt néktery chunk z vyrovnavaci
paméti zapsan na disk a novy nahran do paméti. Zvysuje se tim rezie a v takovém pri-
padé je vhodnéjsi vypnout vyrovnavaci pamét pro dataset a zapisovat primo na disk.

e Nevhodna velikost hashovaci tabulky: Pokud se vice chunkt mapuje na stejné
misto ve vyrovnavaci paméti, pak nemohou byt v paméti zaroven. Je proto vhodné
zvolit dostatecnou velikost hashovaci tabulky.

Rozhrani pro programovani aplikaci

HDF5 C knihovna se sklada z nizkotroviiového a vysokotroviového rozhrani. [31] Nizko-
urovnové rozhrani umoznuje vysokou kontrolu nad HDF5 funkcionalitou a vysokotroviiové
rozhrani zjednodusuje praci s nejcastéji pouzitymi funkcemi HDF5 knihovny. Zaroven tato
knihovna obsahuje i rozhrani pro jazyk C++, jez je pouze zaobalenim (angl. wrapper)
funkci v jazyce C.

Dulezitym nizkotroviiovym rozhranim jsou takzvané Property listy. [37] Poskytuji me-
chanismus pro pridéavani funkcionality pro volani HDF5 funkci, aniz by zvySovali pocet
argumenti dané funkce. Zaroven uleh¢uji praci programatorovi vyplnénim nedutlezitych
(explicitné nenastavenych) vlastnosti vychozimi hodnotami.

Paralelni HDF5 (PHDF5) vyuziva k paralelnimu vstupné vystupnim operacim knihovnu
MPI, jiz je vénovand kapitola 3.1. V nésledujicim kratkém navodu bude uveden popis
vytvoreni HDF5 souboru obsahujici jeden dataset a nasledujici zapis hodnot do tohoto
datasetu. Nazvy volanych funkeci a parametry odpovidaji knihovnim funkcim z jazyku C.
Pokud neni uvedeno jinak, pii paralelni praci s HDF5 souborem se vzdy tcastni komunikace
vSechny procesy, které nédlezi do komunikatoru.

1. Nejprve je nutné vytvorit property list pro pristup k souboru pomoci
H5Pcreate (H5P_FILE_ACCESS) a nasledné priradit do néj MPI komunikator volanim
H5Pset_fapl_mpio.

2. S timto property listem nasledné vytvorime prazdny soubor za pouziti H5Fcreate.

3. Inicializujeme property list pro dataset H5Pcreate (HSP_DATASET_CREATE) a pomoci
H5Pset_chunk nastvime, jak maji byt data v datasetu uloZzeny do chunki.

4. Pro definovani velikosti datasetu je treba vytvorit dataspace voldnim
H5Screate_simple, ¢imz inicializujeme dataset na pozadovanou velikost.

5. Vytvorime samotny dataset volanim H5Dcreate.

6. Pokud vyzadujeme kolektivni zépis do datasetu, je nutné opét vytvorit property list
pro zapis volanim H5Pcreate (H5P_DATASET_XFER) a zvolit kolektivni zapis volanim
H5Pset_dxpl_mpio(..., H5FD_MPIO_COLLECTIVE).

7. Kazdy proces si pomoci takzvaného hyperslabu zvoli ¢ast datasetu (podle velikosti
bloku a offsetu), do kterého chce zapisovat, volanim H5Sselect_hyperslab.

8. Provedeme zapis volanim H5Dwrite.

9. Na zavér je nutné vSechny property listy, dataspacy, datasety a soubory zaviit.
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2.3 Profilovaci a vyvojové nastroje

Vyvoj paralelnich aplikaci je nesnadny tkol. Proto si vyvojari pomahaji sadou nejriznéjsich
nastroju, jez pomahaji nalézt chyby v programu, porozumét chovani a docilit efektivnéjsi
implementace. Vzhledem k povaze aplikaci, jez bézi na superpocitacich, neni vétsinou mozné
pouzit bézné rozsitené vyvojové nastroje. Aplikace typicky pracuji s velkym objemem dat,
paralelné na vice fyzickych serverech a vyuzivaji velké mnozstvi procesii a vlaken. Jednotlivé
clustery v superpocitacovych systémech také casto vyuzivaji netypické hardware, jako je
napriklad akcelerator Intel Xeon Phi dostupny na superpocitaci Salomon.

V soucasné dobé jiz existuje rada nastroji urc¢ena pirimo na profilovani a ladéni naroc-
nych superpocitacovych aplikaci vyvijenych prevazné univerzitami a vyzkumnymi centry,
ale vyjimkou nejsou ani nastroje vytvorené privatnimi organizacemi. Z nastroji dostupnych
na superpocitac¢i Salomon stoji za zminku kolekce nédstroji vyvinuta spolecnosti Allinea
Software, jez byla v roce 2016 pfebrdna skupinou Arm Holdings. [9] Nové je tato kolekce
nastroju vydavana pod obchodni znackou ARM Forge. Dalsim uziteénym nastrojem na pro-
filovani, trasovani a analyzu kodu je nastroj Score-P, jenz je podporovan fadou nadstavnych
analytickych nastroji s grafickym uzivatelskym prostredim.

2.3.1 Arm DDT

Arm Distributed Debugging Tool (DDT) je distribuovany ladici ndstroj, vydavany soucasti
baliki Arm Forge. [3] Ladici nastroje slouzi k vykonavani instrukei programu misto vyko-
navani primo na procesoru. Diky tomu je mozné program kdykoliv pozastavit, krokovat
jednotlivé prikazy, zobrazit hodnoty proménnych, popripadé je pifimo modifikovat. Néstroj
Arm DDT vyuzivad debuggovaci informace dodavané prekladacem a tedy je nutné pii pre-
kladu pouzit pfepina¢ -g. Podporovany jsou oba nejpouzivangjsi prekladace: GNU GCC
i Intel icc. Pri prekladu je také vhodné pouzit prepina¢ -00, ¢imz prekla¢ nepouzije zadné
optimalizac¢ni kroky a tedy je zaruceno, ze kazdy piikaz se vykona v potadi, v jakém je zadan
ve zdrojovém souboru. V ukézce 2.1 je znazornén postup prikazt pro preklad distribuované
aplikace a spusténi Arm DDT na superpocitac¢i Salomon.

$ module load Forge OpenMPI/4.0.0—-GCC—6.3.0—2.27
$ mpicxx —g —O0 —std=c++11 main.cpp —o app
$ ddt mpirun ./app

Ukéazka 2.1: Piikazy pro nacteni modulti, preklad distribuované aplikace a spusténi ladiciho
nastroje Arm DDT.

2.3.2 Arm MAP

Arm MAP je distribuovany profilovaci nastroj, taktéz vydavany souc¢asti balikit Arm Forge. [4]
Arm MAP byl prvni nastroj, jenz umoznuje profilovani, analyzu a vizualizaci vice proce-
sovych a vicevlaknovych aplikaci. Diky moznosti profilovani aplikaci s vykonem az 1 Exa-
FLOP /s vyuzivajici az tisice jader se stal velmi popularni pro vyvoj aplikaci na nejvétsich
superpoc¢itacich.[5] Hlavnimi prednostmi Arm MAP je analyza zatiZeni jednotlivych jader,
identifikace takzvanych spicich vlaken, jez zatézuji systém, podpora vektorizace na archi-
tekturdch, jez vektorizaci umoznuji, a také analyza vykonu vstupné vystupnich operaci
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na identifikaci izkych mist. Profilovani je mozné v jak interaktivnim mddu, tak i v offline
modu, jak je zobrazeno v ukazce 2.2

$ module load Forge OpenMPI/4.0.0-GCC—6.3.0—2.27
$ mpicxx —g —0O3 —std=c++11 main.cpp —o app

$ # interactive mode

$ map mpirun ./app

$ # offline mode, followed by opening the results

$ map ——profile mpirun ./app

$ map app_8p_1t_ YYYY—-MM-DD_HH:MM.map

Ukéazka 2.2: Piikazy pro nacteni modulu, preklad distribuované aplikace a spusténi profi-
lovaciho néstroje Arm MAP.

2.3.3 Score-P

Scalable Performance Measurement Infrastructure for Parallel Codes (Score-P) je vysoce
skédlovatelny nastroj pro profilovani, trasovani udalosti a online analyzu superpocitacovych
aplikaci vydany pod BSD licenci. [13] Score-P vyuziva k ulozeni profilovacich informaci ote-
vieny forméat Open Trace Format (OTF), diky ¢emuz je vyuzivan jako instrumentacni na-
stroj pro velkou radu vysokodrovinovych analytickych nastroju jako jsou napriklad Scalasca,
Vampir, Periscope nebo Tau. Stejné jako nastroj Arm MAP umoznuje analyzu vice proce-
sovych (MPI) a vice vlaknovych (OpenMP) aplikaci. TaktéZz ma podporu pro akcelerdtory.
Na rozdil od Arm MAP, Score-P dodéva instrumentac¢ni informace jiz pti prekladu aplikace
a jsou obsazeny ve vygenerovaném binarnim souboru, jak je zndzornéno v ukazce 2.3.

$ module load Scalasca OpenMPI/4.0.0—GCC—6.3.0—2.27
$ scorep mpicxx —std=c++11 main.cpp —o app
$ scalasca —analyze —t mpirun ./app

Ukéazka 2.3: Prikazy pro nacteni modulil, preklad distribuované aplikace pomoci Score-P
wrapperu a spusténi profilovani pomoci nastroje Scalasca.

2.3.4 PAPI

Performance Application Programming Interface (PAPI) je nizkotroviiové rozhrani ve formé
knihovny, jez vyuziva zabudované hardwarové ¢itace modernich mikroprocesoru na méreni
vykonu. [30] Pocet ¢itaca a i list dostupnych uddlosti je zévisly na architektufe procesoru,
je tedy nutné prizpusobit sledované udalosti konkrétni architekture. Seznam dostupnych
udélosti je mozné zobrazit pomoci aplikace papi_avail, popiipadé volanim nizkotrovno-
vého rozhrani pfimo z analyzované aplikace. Casto zkoumanymi udalostmi pomoci knihovny
PAPI jsou napiiklad vypadky v jednotlivych trovnich paméti cache a pocet operaci s ¢isly
s pohyblivou fadovou ¢arkou k ziskani informaci o vykonu FLOP /s analyzované aplikace.
Na rozdil od nastroji zminénych v predchozich sekcich, PAPI vyzaduje zménu zdrojového
kédu analyzované aplikace, ¢imz se jeho vyuziti vyrazné komplikuje. Zaroven vsak neni
vhodné kompilovat produkéni verzi aplikace s knihovnou PAPI. Jednou z moznosti je vyu-
Ziti preprocesoru prekladace, jenz na zékladé zvolenych parametri vynechd knihovnu PAPI
z prekladu, jak je znazornéno v ukazce 2.4.
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$ module load PAPI GCC
$ cat main.cpp

#include <iostream>
#ifdef WITH__PAPI
#include "papi.h"
#endif

int main() {
#ifdef WITH__PAPI
int num, retval;
/* Initialize the PAPI library */
retval = PAPI_library init(PAPI_VER_CURRENT);
if (retval !'= PAPI_VER__CURRENT)

exit(1);
if ((num = PAPI_get_opt(PAPI_MAX_ HWCTRS,NULL)) <= 0)
exit(1);
std::cout << "This machine has " << num << " hardware counters.\n";
#endif
std::cout << "Hello World!\n";
return 0;

$ # compile and run without papi

$ g++ main.cpp —o app

$ ./app

Hello World!

$ # compile and run with papi

$ g++ —DWITH_PAPI=1 —Ilpapi main.cpp —o app
$ ./app

This machine has 11 hardware counters.

Hello World!

Ukazka 2.4: Preklad aplikace s vyuzitim knihovny PAPI a bez ni.
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Kapitola 3

Paralelni zpracovani

Paralelizace, neboli soubézné provadéni, se vyuziva pro zvyseni vypocetniho vykonu, kdyz
sekvencni feSeni jiz neni dostacujici. Kvuli fyzikalnim limitacim soucasného designu tran-
zistoru vyuzivanych ve vypocetnich systémech, frekvence procesoru a tedy i rychlost sek-
vencéniho zpracovani se jiz nadédle nezvysuje takovym tempem, jakym doposud. [11] Vyrobci
hardwaru i programatori softwaru proto v dnesni dobé pro zvyseni vykonu vyuzivaji para-
lelni zpracovani.

Ne kazdy problém je vSak vhodné paralelizovat. V béznych aplikacich jsou data na sobé
zavisla a tedy neni mozné provadét libovolné operace paralelné. Paralelni program nikdy
nemuze trvat kratsi dobu, nez nejdelsi sekvence na sobé zavislych operaci. Pro vypocet
predpokladaného zrychleni oproti sekvenénimu feSeni 1ze vyuzit Amdahlova zdkona (3.1).

Fp : podil paralelizovatelné ¢asti

Sp : zrychleni paralelizovatelné ¢asti

IS o Tpﬁvodm’ doba vypoctu 1 1
celkové zrychleni — = Fp (3 )
Tzrychlené doba vypocétu 1—Fp+ S

Ukéazka 3.1: Amdahlav zakon [25]

M¢jme napiiklad program, jenz 40% casu provadi vypocet a zbytek Casu stravi rezii a
c¢ekdnim na vstupné vystupni operace, a spustime jej paralelné na ctyfech jadrech. I pri
opomenuti pridané rezie dosdhneme teoretického zrychleni maximdalné o 43%, viz vypocet
v ukézce 3.2.

Scelkové zrychleni — = 142.86% (32)

1
0.4
1-04+
Ukéazka 3.2: Amdahliv zakon aplikovany na konkrétni pripad
V paralelnim provadéni programu také prichdzi problémy, se kterymi se nesetkdvame
v sekvencnich programech. Pokud vyuzivame sdilené paméti (jak v opera¢ni paméti, tak

na disku) mize dojit k soubéhu. Data jsou ¢tena a zapisovana procesy v nespravném poradi
coz vede k nespravnym vysledkim programu. Resenim tohoto problému je vyuziti kritické
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sekce, ¢imz se zamezi soubézného pristupu k datim vice procesy. To mé vsak za nasledek
zpomaleni béhu.

Dalsi negativnim vlivem na vykon paralelnich aplikaci je synchronizace procestu. Procesy
na sebe musi ¢ekat, dochazi k prepinani kontextu v procesoru a také ¢ast doby béhu je vyuzit
na komunikaci mezi procesy. Vsechny tyto akce zvysuji rezii. V urcitych pripadech miize
dokonce byt paralelni feseni pomalejsi nez sekvencni.

Paralelizace lze docilit na nékolika drovnich soucasné. V superpocitacovych systémech,
jimz je vénovana kapitola 2, je v clusteru k dispozici az tisice servert pricemz kazdy server
méa nékolik jader. V takovém prostiedi je vhodné vyuzit paralelizaci na drovni procesu
pomoci protokolu MPI, které se vénuje sekce 3.1 na spravu a synchronizaci procesti. V ramci
jednotlivych procest lze diléi Glohy provadét vice vlakny, jak je uvedeno v sekci 3.2. Na zavér
v sekci 3.3 je popsan princip vyuziti paralelizace na drovni hardwaru procesoru soubéznym
vyuzitim aritmetické a vstupné vystupni jednotky.

3.1 Message Passing Interface

Message Passing Interface (déle jen MPI) je otevieny sitovy protokol pro paralelni feseni
vypocetnich problémi pomoci zasilani zprav. Prestoze MPI nebylo doposud standardizo-
vano zadnou z prednich standardiza¢né-vyvojovych organizaci (jako je IEEE nebo ISO),
stalo se nejrozsirenéjsim protokolem pro feSeni paralelnich problémua v superpocitacovych
systémech a je dostupné na vsech prednich superpocitacich. MPI definuje rozhrani i pro
architektury se sdilenou paméti, avsak mnohem castéjsi uplatnéni nalezlo v architekturach
s paméti distribuovanou.

Protokol MPI neni zavisly na architekture ani na programovacim jazyku. V soucasnosti
existuji implementace naptiklad v jazycich C, C++, Java, Python, Fortran a pro zvyseni
vykonu také pifimo v hardwaru. Jednou z implementaci protokolu je knihovna Open MPI,
jez je kompatibilni s nejnovejsi verzi protokolu MPI3.1 a je soucasti mnoha popularnich
distribuci Linuxu jako jsou Fedora, CentOS, Ubuntu a openSUSE. Knihovna Open MPI je
také pouzita pro aplikaci, jez je predmétem této diplomové prace.

Komunikator je zdkladnim objektem spojujicim skupiny procesu. Kazdé volani funkce
z MPI knihovny pro zaslani zpravy vyzaduje jako parametr komunikétor, pres ktery bude
zprava poslana. PTi spusténi aplikace jsou vSechny procesy soucasti komunikatoru
MPI_COMM_WORLD. Procesy jsou v ramci komunikatoru identifikovany unikatnim poradovym
¢islem (angl. rank).

Pokud je komunikace vyzadovana pouze pro podmnoziny procest, musi se ptivodni ko-
munikator rozdélit napriklad volanim MPI_Comm_split. Kazdy z procesu se stane Clenem
nového komunikatoru podle zadané barvy. Takto mtzeme napiiklad vytvorit vlastni komu-
nikdtor pro kazdy vypocetni uzel. V nové vytvoreném komunikdtoru mohou mit procesy
jiné poradové ¢islo nez v pivodnim komunikatoru podle zadaného parametru.

Point-to-point komunikace slouzi pro zasilani zprav mezi dvéma procesy. Typickym
prikladem je zasilani dat, pricemz hlavni proces vola MPI_Send a druhy proces ¢eka na do-
ruceni dat volanim MP_Recv.

Kolektivni komunikace se ucastni vzdy vsSechny procesy v zadaném komunikatoru.
Zpravidla vSsechny procesy volaji stejnou funkci, avSak provedena akce zdlezi na poradovém
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¢isle kazdého procesu. Napriklad voldnim MPI_Bcast hlavni proces (identifikovany podle
parametru root) rozesle stejnd data vSem ostatnim procestim. Naopak volanim MPI_Reduce
vSechny procesy zaslou svoje data hlavnimu procesu.

Datové typy dat zasilanych ve zpravach pomoci MPI jsou standardizované z davodu
prenositelnosti a kompatibility riznych architektur. Pti zasilani dat se tedy vzdy explicitné
specifikuje datovy typ definovany knihovnou MPI. Diky tomu lze naptiklad spolehlivé ko-
munikovat mezi dvéma uzly, pficemz jeden pouziva little-endian usporadani bajti a druhy
big-endian.

Blokujici a neblokujici zasilani

Mnoho funkci pro zasilani zprav jak pro point-to-point, tak pro kolektivni komunikaci ma
blokujici i neblokujici implementace. Napriklad MPI_Send méa pét zédkladnich médu pro za-
slani zpravy: [2]

e Standardni méd (MPI_Send) nechavé rozhodnuti, jestli bude zaslani bufferované,
na knihovné MPI. Pokud vyzadujeme konkrétni implementaci je vhodné se tomuto
moédu vyhnout, jelikoz se tento méd chova rizné na rozdilnych architekturach a pti
rozdilnych velikostech odesilanych dat. Program miize, ale nemusi pokracovat, neza-
visle na tom, jestli prijimaci proces obdrzel data. Odeslani muze probéhnout pred
tim, nez prijimaci proces je pripraven data obdrzet (zavola MPI_Recv).

e Bufferovany méd (MPI_Bsend) taktéz muze probéhnout pred tim, nez pfijimaci
proces je pripraven data obdrzet. Uzivatel explicitné specifikuje buffer, ktery bude
pouzit pro zasldni zpravy a musi zajistit, Zze nebude znovu pouzit nebo dealokovin
pred skutec¢nym odeslanim zpravy. Pro kontrolu volnosti bufferu lze vyuzit volani
MPI_Bsends.

e Synchronni méd (MPI_Ssend) zajistuje, Ze volani blokuje provadéni procesu do-
kud pfijimajici strana skutec¢né neobdrzi data. Diky tomu lze pouzit k synchronizaci
procest.

e Ready méd (MPI_Rsend) vyzaduje od uzivatele, aby zajistil, ze prijimajici proces byl
pripraven prijmout data ihned v dobé volani. Tento méd je vhodny pokud vyzadujeme
nejvyssi mozny vykon, avsak ve vétsiné pripadi je vhodnéjsi pouzit synchronni maéd.

e Neblokujici méd (MPI_Isend) neni nutné asynchronni. Volani funkce neblokuje
a okamzité se pokraCuje ve vykonavani programu, uzivatel je zodpovédny za to,
ze buffer nebude znovu pouzit nebo dealokovan dokud data nebyla odeslana.

Vstupné vystupni operace

V paralelnim programovani na drovni procest jsou t¥i riizné pristupy pro vstupné vystupni
operace do souboru. [15] Prvni je sekvené¢ni, pri¢emz jeden proces sesbird vsechny pozadavky
na zapis od ostatnich procest a provede dotaz samostatné, ¢imz se znatelné zvysuje rezie
operaci. Druhym zpusobem je zapis kazdého procesu do vlastniho souboru, coz zvysuje rezii
na post-processing, pokud pozaduje data v jednom souboru a tedy soubory se musi sloucit.
V nékterych pripadech tento zptsob neni mozny, pokud jsou data na sobé zavisla.
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Obrézek 3.3: Ukazka agregace kolektivnich MPI dotazi na vstupné vystupni systém [15]

Soucasti protokolu MPT je i standard pro vstupné vystupni systém (¢asto oznacovan jako
MPI 1/0), jenz pridavé tteti zpusob kolektivniho zapisu do sdileného souboru, ¢ehoz by
nebylo mozné standardnim POSIX rozhranim bez MPI I/O dosdhnout. Jak je naznaceno
na obrazku 3.3, MPI také agreguje malé pozadavky na piistup do vstupné vystupniho
systému a tim vyrazné snizuje rezii operaci.

Vstupné vystupni operace, obdobné jako operace pro zasilani zprav, maji blokujici i ne-
blokujici variantu. Pro praci s HDFb5 soubory, jimz je vénovana sekce 2.2.2, se vyuziva
nadstavby HDF5 knihovny pro paralelni pristup PHDF5. [34]

3.2 Vicevlaknové aplikace

Vldkna umoznuji vykonavani konkurentnich operaci v ramci jednoho procesu. Oproti para-
lelizace na drovni procesu je rezie prepinani vldken daleko nizsi, jelikoz vldkna sdili stejny
adresovy prostor a uzivatelska opravnéni, tedy jiz neni nutné je pii prepind ménit.

Implementace protokolu MPI verze 3.1 je jiz plné kompatibilni pro vicevldknové apli-
kace, které zéroven vyuzivaji vice procesu. [36] Pro skdlovani rychlosti samotného vypoctu
vldkna v multiprocesovych aplikacich neprinasi zvyseni vykonu, jelikoz zpravidla na kazdé
jadro procesoru je jiz dedikovan jeden proces, a tedy vlakna nemohou vyuzit paralelizaci
na drovni hardwaru.

Vhodné pouziti vldken v multiprocesovych aplikacich je na obsluhu periferii a sitovych
komunikaci. Hlavni vlakno muze byt dedikované ¢isté na provadéni vypoctu a nemusi byt
blokovano vstupné vystupnimi operacemi, které trvaji fadové déle, nez lokalni operace.
Vedlejsi vlakna mohou slouzit k prednacitani a uklddani dat a také k synchronizaci mezi
procesy.

Na podporu vicevlaknovych aplikacich se také zamérili vyrobei hardwaru. Nejznamé;jsi
implementace z ndzvem Hyper-Threading Techology (HTT), vyvinuta firmou Intel, [16]
umoznuje soubézné vykovavani vice procesu na jednom fyzickém procesoru. Procesor pod-
porujici tuto technologii se jevi operacnimu systému jaké dva logické procesory, jez sdili
¢ast fyzickych prostredki. Soubézné provadéni funguje pouze do okamziku, nez obé logicka
jadra chtéji pouzit stejny hardwarovy prostiedek. V ten moment se jeden z soubéznych
procesu pozastavi, dokud nebude prostiedek volny. Druhé logické jadro tedy neni plnohod-
notnym zdrojem a pokud operacni systém nemd podporu pro HTT, je lepsi tuto funkcio-
nalitu vypnout, aby naopak nedoslo ke zpomaleni systému. HT'T je vSak idealni prostiedek
pro spravu vypocetné nenaro¢nych procest a vlaken, jez napriklad obsluhuji vstupné vy-
stupni operace.
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3.3 Vstupné vystupni jednotka procesoru

Rychlost zpracovani strojovych instrukci procesoru je tadové vyssi nez rychlost vstupné
vystupnich zarizeni. Proto moderni procesory vyuzivaji k prenosu dat mezi operacni pameéti
a vstupné vystupnim zafizenim jednotku pro pfimy piistup do paméti (angl. Direct Access
Memory, déle jen DMA). [10]

Mnoho hardwarovych systému, jako jsou napriklad radic¢e diski, sifovych karet a grafic-
kych karet, vyuzivaji DMA. Jelikoz se jedna o oddélenou jednotku, procesor béhem ¢ekani
na vstupné vystupni operace muze déale zpracovavat nezavislé instrukce a kdyz jsou data
pripravena, DMA informuje procesor pomoci preruseni.

Problém nastdava pokud knihovna vyuzivajici vstupné vystupni operace neumoznuje
neblokujici na¢itani a odesilani dat. Jednim z moznych feseni je vyuziti vlaken, jak bylo
naznaceno v predchozi sekci 3.2. Pro spravu DMA se dedikuje vldkno, jez bude blokovano
¢ekanim na vstupné vystupni operace, béhem ¢eho miize hlavni vldkno provadét vypocet.
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Kapitola 4

Prototypova aplikace

V prvni fazi vyvoje jsem vytvoril prototypovou aplikaci, na niz jsem testoval prekryti ne-
blokujiciho zapisu do souboru s vypoctem. Diky tomuto izolovanému prostiedi je mozné
simulovat chovani neblokujiciho zapisu pri rizném vytizeni systému v jednotlivych simu-
la¢nich krocich. Hlavnimi zkoumanymi faktory je vliv vytiZzeni opera¢ni paméti, vytizeni
sité, rozlozeni dat mezi jednotlivé procesy, vypadky v jednotkach cache a navazani procestu
a vldken na jednotliva jadra.

4.1 Analyza pozadavkia na zapis v projektu k-Wave

Projekt k-Wave slouzi k simulaci siteni ultrazvuku v 3-dimenzionalnim prostoru. V. MPI
verzi projektu je doména — 3-rozmérné pole reprezentujici zkoumany prostor — rovnomérné
rozdélena mezi vSechny procesy provadéjici simulaci. V kazdém kroku simulace procesy
vypocitaji Sifeni ultrazvukovych vin v postupné se zvysujicim case a vysledky se ulozi
kolektivnim zapisem do souboru formatu HDF5, ktery je podrobné popsan v sekci 2.2.2.
Neni vSak nutné uklddat do souboru vsechna data, ale pouze hodnoty ze zkoumanych
subdomén. Podle rozlozeni ukladanych mezi procesy muzeme rozdélit zapis na dva typy:

Obrazek 4.1: Segitdlni fez doménou, kde kazdy proces uklada stejné mnozstvi dat

Rezy doménou rozdéluji zapisovana data rovnomérné mezi viechny procesy. Kazdy pro-
ces si mize vypocitat ofset lokace pro zapis svych dat podle svého poradového ¢isla a tedy
neni nutné kolektivni MPI komunikaci dopocitavat lokace pro zapis dat pro kazdy pro-
ces. Na obrazku 4.1 je zndzornén segitalni fez doménou a rozdéleni zapisovanych dat mezi
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procesy. Jelikoz zname predem velikosti dat, je vhodné uzptsobit tomu velikosti chunki
v datasetu a také velikosti lustre stript pro soubor.

Kuboidy jsou subdomény ve tvaru kvadru slouzici k ulozeni dat ve zkoumanych oblas-
tech. Na obrazku 4.2 je zobrazeno typické vyuziti subdomén ve tvaru kuboidu k ulozeni dat
v okoli vysilade a nddoru. Jak je také mozno vidét z obrazku jednotlivé procesy (oddéleny
barevné) nemaji shodné mnozstvi dat k ulozeni a nékteré procesy nemaji data zadna. Pied
zahdjenim zapisu je tedy nutné vypocitat pro kazdy proces ofset, na kterém se budou data
zapisovat, k ¢emuz je mozné vyuzit kolektivniho volani funkce z knihovny MPI z nédzvem
MPI_Scan. Jak je naznaceno na obrazku 4.3, kazdy proces odesle velikost dat, jez se chysta
zapisovat, vSem procestim s vysSim poradovym ¢islem a nésledné si kazdy proces vypocita
ofset pro zapis svych dat.

HIFU probe domain

undamaged tissue

coupling
medium

B S ——— 4

W target organ AN
skin surface (e.g., liver)

Obréazek 4.2: Vybér subdomén tvaru kuboidu podle umisténi vysilace a nadoru [22]

5 6 15 18

Obrazek 4.3: Preposlani velikosti dat, které kazdy proces musi ulozit, pro vypocet ofsetu
pomoci MPI__Scan

V soucasné MPI verzi aplikace k-Wave je zépis po kazdém kroku simulace provadén blo-
kujici operaci. Vstupné vystupni operace zabiraji zna¢nou ¢ast béhu aplikace, ¢imz se pro-
dluzuje délka béhu a v koneéném dusledku také cena. Béhem zapisa jsou jadra procesoru
nevytizend, jelikoZz o spravu vstupné vystupnich operaci se staré prevazné jednotka DMA.
Vizualizace kroki simulace a priubézného uklddani subdomén je zndzornéna na obrazku 4.4.
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Obrazek 4.4: Sériové zpracovani v soucasné implementaci k-Wave

4.2 Implementace neblokujiciho zapisu

Knihovna PHDF5 doposud neumoznuje neblokujici zapis, a proto jsem v ramci této diplo-
mové prace navrhl a implementoval rozhrani pro neblokujici zapis pomoci vldken. Prototyp
provadi simulac¢ni kroky obdobné jako redlna aplikace k-Wave, tedy v kazdém simula¢nim
kroku se provadi ¢asové naroény vypocet a po kazdé iteraci se uklada obdobné velké mnoz-
stvi dat (desitky GB). Zédpis dat do souboru vsak neni provadén hlavnimi vldkny MPI pro-
cesi, ale pro kazdy MPI proces se vytvori dedikované vlakno na vstupné vystupni operace.
Tyto vldkna provadi vSechny kolektivni zapisy do souboru, jak je zndzornéno na obrazku 4.5.

Main thread

Processing Processing Processing

I/0 thread

Obrazek 4.5: Navrzené paralelni zpracovani implementované v prototypu

Limitace MPI rozhrani

Protokol MPI vyzaduje, aby se vSechny procesy v rdmci jednoho komunikatoru tucastnili
kolektivnich blokujicich operaci v presné daném poradi. Pokud je tedy soucasné provadén
zapis z pomocnych vlaken a synchronizace hlavniho béhu simulace, mtze dojit k uvaznuti
(angl. Deadlock). Proto rozhrani pro paralelni zapis vyuziva dedikovany MPI komunikédtor
pro pomocné vlakna, aby nedochéazelo ke konflikttiim zasilanych zprav.
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Limitace PHDFS5 knihovy

Soucasnou verze knihovny PHDF5 lze zkompilovat dvéma riznymi zplsoby pro vyuziti
paralelniho pristupu do souboru. [35] Pro ucely projektu k-Wave je nutné vyuzit pii kom-
pilovani knihovny pfepinace -enable-parallel, ktery umozni piistup do souboru z vice
MPI procestt pomoci kolektivnich volani. S timto nastaveni neni vsak mozné provést vice
jak jeden pristup do souboru soucasné. I ptesto, ze jednotlivé pristupy do souboru se nijak
neprekryvaji, napriklad pristupuji do riznych dataseti nebo dokonce i do jinych soubort,
knihovna HDF5 modifikuje globalni proménné a tudiz dochézi k poruseni ochrany paméti
a naslednému selhdni aplikace.

Aby bylo mozné volat z vice vlaken v rdmci jednoho procesu, musi byt knihovna zkompi-
lovana s prepinacem -enable-threadsafe. Tyto dva prepinace jsou vsak vzajemné vylucné,
bez explicitniho povoleni nepodporovanych funkci pomoci —enable-unsupported. Pouziti
tohoto nastaveni vSak zna¢né omezuje prenositelnost programu. Zaroven povoleni thread-
safe pristupu nezajistuje soubézny pristup do souboru. Je sice mozné paralelné provést
volani HDF5 knihovny, avSak tato volani jsou pouze serializovand do fronty a jsou pro-
vadéna postupné. Rozhodl jsem se tedy vyuzit pouze podporované funkcionality a zajistit
bezpecny pristup k funkcim knihovny HDF5 ve vlastni rezii.

4.3 Architektura

Architektura prototypové aplikace se skladd z nékolika ¢asti, jez ve své podstaté kopiruji
strukturu MPI verze aplikace k-Wave. Samotny vypocet simulace je vSak vyrazné zjedno-
duseny a umoznuje jednoduché modifikace za icelem testovani vyuziti neblokujiciho zapisu
pri rizném zatizeni systému. Zdrojové soubory prototypové aplikace jsou uloZeny na pameé-
tovém médiu A ve sloZzce /Sources.

Hlavni béh simulace je implementovan v souboru main.cpp a spojuje vsechny nasle-
dujici komponenty dohromady. Postup simulace je popsan nize v sekci 4.5.

Vstupni doména je reprezentovana tiidou SerialInputData ze souboru input_data.h.
Vstupni doména mé tvar krychle o predem zadané velikosti a je rozdélena v ose Z rovno-
mérné mezi vSechny MPI procesy. Pro jednoduchou kontrolu korektniho vypocétu, vybéru a
zépisu hodnot obsahuji jednotlivé prvky trojrozmérného pole hodnoty uréené funkei (4.1).
Na pocatku kazdého simula¢niho kroku kazdy z procesu zvysi hodnotu prvkd, jez danému
procesu nalezi, o treti mocninu velikosti hrany krychle.

a : délka strany krychle

x,y, 2 : souradnice bodu v poli

t : krok simulace

VLy,Z,t:x—i-y*a—l—z*aQ—i—t*ag (4.1)

Ukézka 4.6: Urceni hodnoty bodu V o soutadnicich x, y, z v simula¢nim kroku t.
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Vybér subdomén je realizovan v souboru pattern.h. Pro tcely prototypové aplikace
byly implementovany dvé tiidy, jez obé dédi z virtudlni tfidy BasePattern. Prvni tfida XCut
reprezentuje subdoménu rezu doménou v ose X. Kazdému z procesii tedy pripadéd stejné
mnozstvi dat uréenych na zapis. Druhou tiidou je Cuboid, jez reprezentuje subdoménu
tvaru krychle. Jak bylo popsano v sekci 4.1, procesy si pfed samotnym ulozeni dat musi
predat informaci, kolik kazdy z procest bude uklddat dat, aby si procesy vhodné zvolily
hyperslaby.

Kazdy proces v kazdém itera¢nim kroku prochazi vstupni data, kterd mu nélezi, a pro
kazdy bod vold metodu BasePattern::match. Pokud bod ndlezi do subdomény (voldni
metody vrati hodnotu true), bude na konci iteracniho kroku bod uloZen do vystupniho
souboru.

Parametry simulace je mozné zadéavat pies parametry ptrikazové fadky programu. K zpra-
covani parametru je v programu vyuZzita volné Sititelnd knihovna CLI11 [29], jeZ je kompa-
tibilni se vSemi standardy jazyka C++ od verze C++11. Parametry jsou zpracovany vsemi
MPI procesy, avsak vypisovani chybovych hlasek a napovédy je provadéno pouze jednim
hlavnim procesem, aby nedoslo k duplicitnim vystuptim. Pomoci parametri simulace lze
editovat napriklad velikost vstupni domény, velikost a tvar zkoumané subdomény, pocet ite-
racnich kroku, velikost vektoru pomocnych poli, velikost chunkt v HDF5 souboru a zatizeni
systému v jednotlivych iterac¢nich krocich, jak je znédzornéno v ukazce 4.1.

$ mpirun ./aiompi ——help
prototype application to test non—blocking write
Usage: ./aiompi [OPTIONS] output

Positionals:
output TEXT REQUIRED path to the output file

Options:

—h,——help Print this help message and exit
—s,——grid—size UINT:POSITIVE

input domain edge size (default: 512)
—i,——iteration—count UINT:POSITIVE

count of simulation iterations (default: 128)
—b,——buffer—count UINT:POSITIVE

count of rotating buffers used for write (default: 3)
—c,——copy—count UINT:POSITIVE

data multiplier (default: 1)
—w,——write—count UINT:POSITIVE

write multiplier (default: 1)

Ukézka 4.1: Napovéda k prototypové aplikaci znazornujici dostupné parametry a jejich
funkci.

Sprava vlaken je implementovana v souboru thread_pool.h, jez byla ¢astecné prejata
z volné Sifitelné knihovny ThreadPool [26] a obohacena o dalsi metody nutné ke sprav-
nému béhu aplikace. VSechny mnou provedené zmény jsou zaznacené ve zdrojovém souboru
podle pozadavkt prilozené licence. Podrobnéjsi popis spravy vlaken je uveden v nasledujici
sekci 4.4.

Sprava pomocnych poli je realizoviana jako Ssablona tfidy BufferManager v souboru
buffer.h. Parametrem Sablony je datovy typ, jemuz odpovidaji jednotlivé polozky v polich.
Parametrem pro konstruktor je pak pocet rotujicich se poli. Pro tcely prototypové aplikace
je tfeba tfi instance této t¥idy. Prvni instance s poli o datovych typech unsigned long slouzi
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k ulozeni dat, jez maji byt zapsana do souboru. Dalsi dvé instance s poli o datovych typech
hsize_t slouzi pro uloZeni rozméru hyperslabu a jeho posunuti vuci zacatku datasetu.

Na zacatku kazdého iteracniho kroku si hlavni vlakno vyzada volné pole volanim
BufferManager: :get_buffer_index. Pokud zaddné pole neni k dispozici, hlavni vldkno
ceka, nez je pole uvolnéno zapisujicim vldknem. Metoda vrati index pole do vektoru poli, jez
je rezervovano pro dany simulaéni krok. Hlavni vldkno néasledné do vektoru
BufferManager: : futures na pozici daného indexu vlozi instanci std: : future asynchronni
operace, jez pole vyuziva. Pole je povazovano za volné a pripravené k znovu vyuziti v mo-
menté, kdy dand instance std: :future vrati hodnotu.

Zatizeni systému slouzi k testovani prekryti asynchronniho zépisu s béznou zatézi v ramci
jednotlivych itera¢nich krokt. K dispozici jsou tii rizné testovaci scénare, jejich 1cel je
navodit stav rizného vytizeni systému. Kazdy ze scénaiu je konfigurovatelny pomoci pa-
rametru simulace. K vytizeni sitovych sluzeb slouzi metoda broadcast, jez vyuziva vo-
lani MPI_Bcast k preposildni velkého mnozstvi dat z kazdého MPI procesu na vsechny
ostatni. Vytizeni hlavni paméti je implementovano ve funkci memoryHeavy. Pomoci stan-
dardni funkce memcpy jsou kopirovana data z jednoho pole do druhého. Efektivni vytizeni
procesoru je implementovano ve funkci matrixMultiplication, v niz je provadéno naso-
beni matic. Pro testovani je vhodné nastavit velikost matic tak, aby se veSly do paméti
cache. V opac¢ném pripadé zplisobi vypadky paméti cache natazeni dat z hlavni paméti a
vysledky testovani mohou byt kvili tomu zkreslené.

Profilovani a méreni vykonu - K méfeni jak celkové doby vykonavani programu, tak
dil¢ich ¢asti simulace jsem vyuzil volani MPI_Wtime, jez vraci uplynuly ¢as na volajicim
procesoru. K nizkoturoviiovému profilovani aplikace jsem vyuzil knihovnu PAPI popsanou
v sekci 2.3.4. K monitorovani PAPI udalosti je nutné prelozit prototypovou aplikaci s na-
stavenou proménnou prostredi WITH_PAPI=1, ¢imz preprocesor prekladace zahrne také za-
kladni knihovnu PAPI a také rozsifeni PAPI wrapper vyvinuté vyzkumnou skupinou Swiss
National Supercomputing Center (CSCS). Nésledné je mozné specifikovat mérené PAPI
udalosti prostfednictvim proménného prostiedi PAPI_EVENTS pii spusténi prototypové apli-
kace. Pro monitorovani vice udélosti, oddélujeme nazvy jednotlivych udalosti znakem svislé
¢ary (|). Ukdzka 4.2 obsahuje ptikazy pro preklad a spusténi prototypové aplikace za tcéelem
monitorovani vypadki v L2 cache.

$ make clean
$ WITH__PAPI=1 make
$ PAPI_EVENTS="PAPI L2 TCM|PAPI_L2 TCA" mpirun ./aiompi

Ukézka 4.2: Piikazy pro preklad a spusténi prototypové aplikace za ticelem monitorovani
vypadki v L2 cache.

4.4 Sprava vlaken

Vytvareni novych vldken je operace s velkou rezii. Neni tedy vhodné vytvaret nové vldkno
na provedeni zapisu pro kazdou ze stovek iteracnich krokti. Rozhodl jsem se vyuzit existujici
implementaci pro provedeni asynchronnich tikont ThreadPool [26].
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Kazdy z procesii si na zacatku vykonavani programu vytvori jedno vlakno, které bude
obsluhovat frontu pro asynchronni zapis. Toto vldakno ¢ekd na vlozeni pozadavki na zapis
do souboru hlavnim vldknem. Jelikoz je fronta obsluhovana pouze jednim vlaknem a zapisy
jsou provadény v poradi, nemuze dojit k soubéznym pristuptim do souboru. Tim je zajistén
bezpecény pristup k prostredktim knihovny HDF5 a neni nutna explicitni threadsafe podpora
v knihovné HDF'5.

Hlavni vldkno si na zacatku kazdého itera¢niho kroku rezervuje pole pro data urcena
k zapisu a nasledné vlozi pozadavek do fronty pro zapis. Po provedeni zapisu je pole opét
uvolnéno pro znovupouziti.

RezZie vldken

Diky vyuziti perzistentnich pomocnych vldken pro zapis, je rezie vytvofeni a ukonceni
vldkna minimalni. AvSak pridand rezie se projevi i pfi jednotlivych itera¢nich krocich.

Cekani na pozadavek ve fronté - Vlikna vyuzivaji k synchronizaci standardni po-
sixovy zdmek (angl. mutex) a podminénou proménou (angl. conditional variable). Kdyz
vldkno ukonci pozadavek na zapis, zamkne zamek a zkontroluje frontu, jestli se v ni nachéazi
dalsi pozadavky. Pokud ano, odebere jej z fronty, odemkne zamek a okamzité jej provede.
V opacném pripadé zacne ¢ekat na podminéné proménné, ¢imz se také odemkne zamek.
V momenté kdyz hlavni vlakno vlozi novy pozadavek na zapis do fronty, informuje pomocné
vldkno c¢ekajici na udélost na podminéné proménné, ¢imz pomocné vldkno probudi. Tento
pristup synchronizace ma minimélni rezii v porovnani s jinymi synchronizacnimi postupy.

Vypadky v paméti cache - Jak je patrné z predchozi sekce 4.2, v soucasné dobé je velmi
mald podpora knihoven pro vyuziti kombinace vice vldken a vice procesti v rdmci jednoho
programu. Bohuzel z toho duvodu dosud zadny ze standardnich profilovacich néstrojua neu-
moznuje analyzu takovych aplikaci. Z toho divodu jsem se rozhodl vyuzit nizkotroviiovou
knihovnu PAPI, popsanou v sekci 2.3, pro méfeni vypadku cache. Jak je vidét v tabulce 4.1,
vypadky v cache zptusobené paralelizaci zadpisu maji minimélni vliv na vykon programu.

Tabulka 4.1: Srovnani vypadkua cache pri vyuziti blokujictho a neblokujiciho zapisu do sou-

boru.

Event Blocking write | Non-blocking write
PAPI_L1_TCM 478 383 552 478 553 957
PAPI_LD_INS 14 327 092 213 14 327 513 327
PAPI_SR_INS 4 849 400 418 4 849 415 515
PAPI_L2 TCM 240 785 671 242 806 696
PAPI_L2_ TCA 478 445 478 478 621 821
PAPI_L3_TCM 78 546 020 77 098 428
PAPI L3 _TCA 240 785 671 242 806 696

L1 cache miss 2.49% 2.49%

L2 cache miss 50.3% 50.7%

L3 cache miss 32.6% 31.8%
Memory Bandwidth 288MB/s 293MB/s
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Prepinani kontextu - Prepnuti kontextu slouzi k zméné vykondvaného procesu na jadre
procesoru. Pred zménou béziciho procesu je nutné ulozit aktudlni stav procesoru, primarné
tedy hodnoty registrii, na zasobnik daného procesu. Pri znovu zavedeni béhu procesu se stav
procesoru opét obnovi ze zasobniku. Rezie prepnuti kontextu zavisi na architekture proce-
soru a také na opera¢nim systému, avSak i pres veskeré optimalizace se jedna o naroc¢nou
operaci.

K prepnuti kontextu dochazi také pri volani vstupné vystupnich operaci. Pti ¢ekani
na dokonceni operace, jez trva fadové déle nez bézné aritmetické instrukce, se proces dobro-
volné vzda procesoru a je pozastaven, dokud vstupné vystupni zatizeni nevyvold prerusent,
¢imz informuje o dokonceni vstupné vystupni operace. Pti zapisu velkého mnozstvi dat po-
moci knihovny HDF5 jsou data uklddédna po ¢astech (zpravidla po jednotlivych chuncich,
viz podsekce 2.2.2), tedy k prepnuti kontextu dojde nékolikrat v rdmci jednoho zapisu.

Puvodni implementace aplikace k-Wave s MPI vyuzivd vzdy maximalné jeden proces
na kazdé jadro procesoru. Jelikoz aplikace bézici na superpocitaci jsou typicky izolované
(uzivatel si rezervuje cely uzel pro sebe), dochdzi k prepnuti kontextu miniméalné. P¥iddnim
dedikovanych vldken pro zapis nastdva situace, pfi niz hlavni vypocetni vldkno se stfida
s vlaknem pro zapis o pristup k jadru procesoru.

V ramci prototypové aplikace jsem testoval dopad na vykon aplikace pti vazani procesi
a vlaken na jednotlivé jadra mikroprocesoru. V prvnim testovacim scénafi jsem navazal
vldkna na stejnd jadra, jako procesy, jez jej vytvorili. V druhém jsem navazal vldkna na volnda
jadra, jez nejsou vyuzivani MPI procesy. Testovani ukazalo, ze pokud jsou vlakna pro zapis
navazana na stejné jadro jako proces, jenz vlakno vytvoril, dojde k prodlouzeni doby béhu
aplikace az o 12%.

Main Thread

Thread pool

Main Thread

Thread pool

Obréazek 4.7: Porovnani délky béhu simulace pokud je zapisujici faze delsi, nez faze vypoctu.
V hornim schématu je naznaceno vyuziti dvou pomocnych poli pro zapis a v dolnim ctyt.
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Velikost vektoru poli pro ukladani dat

Béhem simulacni faze jsou vypocitavana data, jez maji byt nasledné ulozena do souboru,
ukldddna do pomocného pole. Aby se predeslo zbyteénému kopirovani dat, je dané pole
predano vedlejsimu vldknu pro zépis a nasledujici simulacni krok vyuzije jiné pole, ¢imz
se zaroven zamezi nechténému prepsani dat. V béznych piipadech trva zapis dat kratsi
dobu, nez simulac¢ni krok, jak je zndzornéno na obrazku 4.5. V takovém pripadé staéi pouze
rotovat dvé pole, jelikoz jedno z poli je vzdy volné, vzdy kdyz zacind novy simulacni krok.

V urcitych pripadech vsak zapis muze trvat delsi dobu, nez simula¢ni krok. Napri-
klad pokud je zkoumana subdoména prilis velka a nebo je dokonce uklddana celd doména.
V tomto pripadé se nabizi otazka, jestli neni zddouci vyuziti vétsiho poé¢tu pomocnych poli.
V ramci projektu k-Wave jsou v kazdém iterac¢nim kroku ukladédna data o stejné velikosti a
tedy zépis trva priblizné stejnou dobu (v zavislosti na vytizeni systému). Jak je zndzornéno
na obrézcich 4.7, vyuziti vice pomocnych poli sice zrychli samotny vypocet, ale celkovy cas
béhu aplikace se nezméni. Pridana datovd naroc¢nost tedy neprinese v celkovém dusledku
zaddny uzitek a proto jsem se rozhodl vyuzit pouze dvé pomocna pole.

4.5 Postup simulace

V nasledujicich bodech je popsan postup simulace v prototypové aplikaci se zamérenim
na ukony spojené s paralelnim zapisem do souboru.

Pripravna faze
1. Hlavni vldkno vytvori vektor poli pro zapisovana data.

2. Hlavni vlakno vytvofi instanci ThreadPool s jednim vlaknem pro obsluhu fronty.

Simulacni faze
1. Hlavni vlakno si poda pozadavek na rezervaci pole z vektoru poli pro zépis.

2. Pokud predchozi pozadavek na zapis vyuzivajici dané pole nebyl jesté vytizen, hlavni
vldkno c¢ekd, az bude pole volné. V opacném ptipadé by doslo k pfepsani predchozich
dat a nekonzistenci dat v souboru.

3. Kdyz je pole volné, hlavni vlakno provede simula¢ni krok v zavislosti na zvoleném
scénari.

4. Po skonceni simula¢niho kroku vlozi pozadavek na zapis do fronty, ¢imz se uzamkne
pouzité pole.

5. Hlavni vlakno pokracuje na dalsi simula¢ni krok.
Ukoncujici faze

1. Hlavni vlakno pocké na ukonceni vsech zapisti pomoci volani ThreadPool: :waitEmpty,
jez zajisti, ze fronta pro zapis je prazdna.

2. Hlavni vlakno zavre instanci ThreadPool a tim ukon¢i vldkno pro obsluhu fronty.

3. Hlavni vlakno zavre soubor.
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4.6 Testovani

Prototypova aplikace byla testovana na superpocitaci Salomon v Ostravé pod zastitou pro-
jektu Open Access Grant Competition. [21] Testovaci parametry byly zvoleny na zékladé
pozadavki aplikace k-Wave za ticelem napodobeni nasledného redlného vyuziti neblokuji-
ctho zapisu v této aplikaci. V prvni fazi byla prototypova aplikace testovana s vyuzitim
jednotek uzla a MPI procesii za ucelem verifikovat zdkladni principy vyuzivané v této
diplomové praci. Vzhledem k nizkému vypocetnimu vykonu jsem zvolil vstupni doménu
o velikosti pouze 256% boda miizky, z niz v kazdém z 128 itera¢nich kroki byla uklddéna
data do souboru formatu HDF5. V druhé fazi probihalo testovani na vétsim mnozZstvi uzla
na vstupni doméné o velikosti 20483 bodf miizky, jez odpovida typické velikosti vstupni
domény pro MPI verzi aplikaci k-Wave.

Hlavnim predmétem testovani byla celkova doba béhu programu a také jednotlivych
dil¢ich ¢asti simulace pii rostoucim poctu spolupracujicich MPI procest. Pro testovani
jsem zvolil pocet procesti odpovidajici mocninam dvou, jelikoz aplikace k-Wave dosahuje
nejlepsich vysledki pravé s timto po¢tem procest. Jednotlivé uzly na superpocitac¢i Salomon
maji dohromady 24 jader na dvou fyzickych mikroprocesorech, coz neodpovidd mocniné
dvou a tedy nevyuzitd jadra lze vyuzit pro zapisujici vlakna.

Verifikace vystupniho souboru

Prototypova aplikace byla navrzena tak, aby vystupni dataset v HDF5 souboru byl vzdy
obsahové identicky bez ohledu na pocet vyuzitych MPI procesti, architektury a zvolenou
MPI knihovnu. Diky tomu bylo mozné k verifikaci korektniho zapisu dat vyuzit aplikaci
h5diff, jez umoznuje porovnat obsah datasetu dvou souborti formatu HDF5. Na rozdil od
Unixového nastroje diff, h5diff je schopny porovnavat pouze ulozend data v datasetu a ne
soubor jako celek. Ten se totiz podle standardu HDF5 muze lisit na riznych architekturdch
za ucelem nejlepsi optimalizace.

Nejprve jsem tedy v sériové verzi prototypové aplikace vygeneroval referenéni soubor,
jenz byl nasledné pouzivan pro porovnavani s ostatnimi testovacimi béhy. K dodatecné
verifikaci referen¢niho souboru jsem vyuzil Python skript s knihovnou hdpy, ¢imz jsem
ovéril spravnost dat.

Meéreni rychlosti zapisu

Naméreny vykon zapisu prototypové aplikace v testovacich scénarich poukazal na limitace
soucasné implementace HDF5 knihovny, jez nebyla navrzena na vyuziti vice procesového
pristupu zaroven s vice vldkny. Bézné vstupné vystupni operace v Unixovych systémech
jsou implementovany jako neblokujici z pohledu procesoru. Tedy pii zahajeni vstupné vy-
stupni operace se proces vzda procesoru a ¢ekd na preruseni signalizujici konec operace.
Béhem této doby je mozné vyuzit procesor jinym procesem. Knihovna HDF5 vsak tento
standardni pristup neimplementuje a béhem provadéni vstupné vystupnich operaci si stale
drzi procesor.

7 tohoto divodu také explicitni mapovani dvou a vice vlaken na jedno jadro procesoru
méa velmi negativni vliv na vykon. Pti kolektivnich vstupné vystupnich operaci vyuziva
knihovna HDF5 volani protokolu MPI k optiméalnimu presklddani dat pred samotnym za-
pisem. AvsSak pokud jedno vldkno ¢ekd na prijeti dat z jiného vldkna a neuvolni pfi tom

27



404

304
gZO—
10_ I I I
0+ T T T 1

2124171 412471 8/24/1 16/24/1 32/48/2
MPI processes / total cores / total nodes

tim

@ Blocking write Non-blocking write

Obréazek 4.8: Porovnani celkové doby béhu prototypové aplikace s riznym poctem MPI
procesu pri pouziti blokujictho a neblokujiciho zapisu.

jadro procesoru, nemuze nikdy data obdrzet, jelikoz odesilajici vlakno nemuze pokracovat,
dokud operac¢ni systém neodebere procesor vldknu. Pii malém poc¢tu MPI procest, a tedy
i dedikovanych vlaken na zapis, se doba béhu prodlouzi az o tisice procent. Pti velkém po-
¢tu MPI procest béh programu neskonéi v ramci pridéleného ¢asového tiseku pro rezervaci
uzlu.

V grafu 4.8 je zndzornén c¢as béhu prototypové aplikace v zavislosti na poctu vyuzi-
tych procesii. Testovani ukazalo, ze neblokujici zapis z pohledu aplikace byl implementovan
uspésné a dochazi k prekryti vypoctu v jednotlivych iteracich s neblokujicim zapisem, ale
pouze v pripadech, dokud vldkna na neblokujici zapis maji kazda k dispozici volny procesor.
P1i vyuziti 16 MPI procesti neni jiz na uzlu s 24 procesory dostateéné mnozstvi procesort
pro zapisujici vlakna a doba béhu aplikace se prodlouzi. Tento pristup je vsak nevhodny,
jelikoz pri vyssim poctu volnych jader je lepsi vyuzit rovnou vice MPI procest a zapisovat
blokujicim zpusobem.

Pro tcely projektu k-Wave na superpocitaci Salomon lze vsak dosdhnout ¢astecné opti-
malizace. Nejvyssi vhodny pocet MPI procesii na jeden uzel je 16 a uzel ma 24 procesort,
je tedy mozné vyuzit zbyvajicich 8 procesorti pro vlakna slouzici k zépisu dat. Jelikoz neni
mozné namapovat vice zapisujicich vlaken na jedno jadro, implementoval jsem predzpra-
covani dat, kdy si procesy po dvojich preposlou data tak, aby byla data na zapis pouze
na sudych procesech. Pomoci volani MPI_Comm_split se vytvoii novy komunikator pouze
pro sudé procesy. Diky tomu pouze polovina procesu se bude ucastnit zapisu do souboru a
tedy pouze tyto procesy vytvari dedikovand vldkna na zapis, ¢imz se naplno vyuzije vSech
24 jader.
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Obréazek 4.9: Optimalni mapovani MPI procest a vldken na jednotlivé jadra mikroprocesoru

na uzlu superpocitace Salomon.
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Obréazek 4.10: Porovnani celkové doby béhu prototypové aplikace s riznym poctem MPI
procesu pri pouziti blokujiciho zapisu, neblokujiciho zapisu a neblokujiciho zapisu s preu-

sporadani dat mezi procesy.
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Ve vychozim nastaveni operacni systém nezvoli nejoptimélnéjsi rozlozeni procesii a vla-
ken na jednotlivé procesory. Je tedy nutné namapovat procesy a vlakna explicitné. Mapovani
procest zavisi na zvolené MPI knihovné. Napriklad Intel MPI, jez jsem vyuzil pro testovani,
umoznuje namapovat procesy pomoci proménné prostredi I_MPI_PIN_PROCESSOR_LIST.
Vldkna je néasledné mozné namapovat piimo v programu pomoci volani funkce
pthread_setaffinity_np z knihovny pthread.h. Piiklad mapovani 16 procesi a 8 vla-
ken na jednotlivé procesory uzlu na superpocitaci Salomon je zndzornéno na obrazku 4.9.
V grafu 4.10 je znazornéno porovnani vykonu blokujiciho zapisu, neblokujictho zapisu a
neblokujiciho zéapis s preposilanim dat. Z testovani vyplyva, ze preposilani dat prinasi vel-
kou rezii a neni univerzalnim fesenim pro libovolny pocet MPI procest, avsak dosahuje
nejlepsich vysledka pro plné vyuziti celého uzlu na superpocitaci Salomon.
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Obréazek 4.11: Porovnani celkové doby béhu prototypové aplikace na rizném poctu uzla
na doméné o velikosti mifzky 20482 pii pouziti blokujictho zapisu a neblokujiciho zépisu
s preusporadani dat mezi procesy.

Druha faze testovani probihala jiz na vyssim poctu vypocetnich uzld, jenz se pohyboval
od 4 (64 MPI procesti) az po 64 (1024 MPI procestt), a vétsi vstupni doméné o velikosti 20483
bodu mrizky. Pri testovani jsem porovnaval vypocetni ¢as prototypové aplikace s vyuzitim
blokujicitho zapisu a neblokujictho zdpisu z poloviny procest. Neblokujici zapis ze vsech
procestt byl vypustén z testovani, jelikoz doba béhu aplikace byla vzdy vyssi nez u vari-
anty s blokujicim zapisem. Jak je vidét na grafu 4.11, s vyuzitim neblokujiciho zapisu doslo
ke zkraceni doby béhu prototypové aplikace prumérné o 25%, pokud byl pocet MPI pro-
cesti nizsi nez 512. Vzhledem k velikosti vstupni domény a slozitosti vypoctu je tento pocet
procesi jiz prilis vysoky, a tedy pridavanim dalsich MPI procest se jiz nedosahuje témér
zéddného zrychleni. V takovém pripadé se naopak projevi rezie pridana s prepinanim kon-
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textu a spravy vldken, jez zpusobila zpomaleni prototypové aplikace s neblokujicim zapisem
prumérné o 8% vuci varianté s blokujicim zapisem.

Alternativnim pristupem pro obsluhu dedikovanych vlaken pro zapis je vyuziti Hyper-
Threading Technology, popsané v sekci 3.2. Pridané logické procesory nemaji dostatecny
souperily o fyzické prostredky procesoru. Bohuzel v soucasné dobé superpocita¢ Salomon ma
tuto funkcionalitu deaktivovanou, jelikoz Hyper-Threading Technology neni vzdy zadouci
a podpora pouze na nékterych uzlech by zptusobila nehomogenni prostredi. Podle vyjadieni
technické podpory itdi, spravujici tento superpocitac¢, se nepocitd s opétovnou aktivaci
Hyper-Threadingu a tedy nebylo mozné tento pristup otestovat.
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Kapitola 5

k-Wave

Projekt k-Wave je volné dostupna sada néstroju, implementovanych v jazycich Matlab a
C++, slouzici k simulaci sifeni akustickych vin v jedno, dvou a t¥{ dimenzionalnim prostoru
v case. Tato sada nastroji ma velkou fadu uziti, avSak jadro celého projektu je pokrocily
numericky model, vyuzivajici k-prostorovou pseudo-spektralni metodu pro reseni diferenci-
alnich rovnic, jez popisuje linedarni i nelinedrni siteni ultrazvukovych vln v nehomogennim
médiu a absorpci. Hlavni vyuziti k-Wave se uplatnuje v mediciné pti planovani operaci
pomoci zaostfeného ultrazvuku (focused ultrasound surgery) na uréeni mnozstvi energie
absorbované jednotlivymi ¢dstmi tkéné. [6]

Jednotlivé ¢asti projektu k-Wave se stéle vyviji. V soucasné dobé existuje nékolik imple-
mentaci pro simulace rizné velkych domén. Plivodni implementace v jazyce Matlab slouzi
predevsim na simulace malych domén. OpenMP verze implementovana v jazyce C++, vy-
uzivajici vektorové instrukce procesoru, umoznuje efektivnéjsi vypocet a tedy i simulaci
vétsich domén. Pro domény o velikosti 10242 a vétsich je jiz vhodné pouzit verzi s knihov-
nou MPI, jez je predmétem této diplomové prace, kterd umoznuje spusténi simulace na vice
uzlech.

5.1 Architektura

Architektura celé aplikace k-Wave ve verzi MPI je velmi komplexni. V nésledujicim vyctu
se proto zamérim pouze na soubory a tridy, jez jsou spojené se zapisem dat a konfigu-
raci béhu simulace. Podrobnéji budou rozebrany ty, jez byly modifikovany v ramci této
diplomové prace. Konkrétni zmény v implementaci jsou rozebrany v nésledujici sekci 5.2.

Parametry simulace jsou zaddny soubézné pres parametry prikazové radky programu
a vstupni soubor formatu HDF5. Parametry piikazové radky programu slouzi k definovani
vstupniho a vystupniho souboru formatu HDF5 a zkoumanych hodnot v subdoménach, jako
je napriklad rychlost sireni ultrazvuku a akusticky tlak. Vstupni soubor néasledné definuje
vlastnosti domény, polohu zkoumanych subdomén a délku simulace.

V projektu k-Wave jsou parametry programu zpracovany a predavany pomoci tiidy
Parameters, jez je implementovina v souboru Parameters/Parameters.h jako jedindcek
(angl. singleton). Existuje tedy pouze jedina instance tridy, jez drzi vSechny parametry a
jez je dostupné za vsech ostatnich tiid v projektu k-Wave. Diky tomu neni nutné predavat
velké mnozstvi parametrii mezi jednotlivymi volani, ale parametry jsou globalné dostupné.
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Obréazek 5.1: Sekvencni diagram pribéhu simulace se zamérenim na zapis dat v jednotlivych
itera¢nich krocich simulace popisujici komunikaci mezi jednotlivymi tridami.

Hlavni béh simulace je implementovan pomoci tiidy KSpaceFirstOrder3DSolver. Nej-
prve se v konstruktoru této tridy vytvori vSsechny pomocné tiidy pro spravu domény a sub-
domén, jez jsou sepsany nize, a také objekty pro méfeni vykonu dilé¢ich ¢asti simulace
a celkového ¢asu simulace. VSechny tyto objekty jsou nasledné uvolnény v destruktoru této
tridy.

Kdyz jsou vSechny pomocné objekty vytvoreny, zacne hlavni béh simulace volanim me-
tody computeMainLoop. Pocet iteraci je primarné definovan parametry simulace. AvSak lze
také definovat maximélni doba simulace, jez je zadana jako parametr programu, a simulace
se ukon¢i predcasné. Nasledné je také mozné pokracovat v jiz rozbéhlé simulaci od posled-
niho ¢asového kroku, kde simulace skoncdila.

Trida KSpaceFirstOrder3DSolver implementuje desitky metod pro vypocet sifeni ul-
trazvuku v doméné v jednotlivych iterac¢nich krocich, jez jsou invokovany v zavislosti na zvo-
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lenych parametrech simulace. Tato diplomova préace se zabyva predevsim vzorkovanim rych-
losti Sifeni ultrazvuku a akustického tlaku v jednotlivych iterac¢nich krocich, jelikoz v tomto
nastaveni se ukladaji data po kazdém itera¢nim kroku a ukladd se velké mnozstvi dat.
Ostatni vlastnosti, jako je naptiklad maximalni nebo miniméalni akusticky tlak, jez se ukla-
daji do vystupniho souboru pouze na konci celé simulace, neni nutné optimalizovat, jelikoz
nemuze dojit k prekryti zapisu a vypoctu. V ramci této diplomové préice byla vSsak nutna mo-
difikace i pro tyto ptipady z divodu limitaci knihovny HDF5, aby nedoslo k nekorektnimu
chovani programu. Velmi abstraktni priubéh simulace je zndzornén sekven¢énim diagramem
na obrazku 5.1, jenz se zaméruje pouze na prubéh zapisu dat v jednotlivych iteracnich
krocich.

Sprava simulac¢nich dat je implementovina ve tfidé MatrixContainer, jez zpTfistupnuje
jednotlivé slozky vstupni domény. Doména je ulozena jako struktura poli, pficemz kazda
vlastnost domény je reprezentoviana matici. V zavislosti na zkoumané vlastnosti rozdélu-
jeme matice na dva zakladni typy podle zptsobu distribuce: broadcasted matice jsou celé
dostupné kazdému z MPI procesi a scattered matice jsou rozdéleny mezi jednotlivé MPI
procesy, pricemz kazdy proces ma k dispozici pouze diléi ¢ast domény. Vstupni doména
je nactena ze souboru pouze jednou pred zacatkem simulace a v kazdém itera¢nim kroku
editovana. Diky tomu je pamétova narocnost simulace znama jiz pred samotnym spusténim.

V soucasné implementaci aplikace k-Wave jsou data preddvana primarné ukazatelem,
aby nedochézelo ke zbyteénému kopirovani dat. Pokud vSak chceme implementovat neblo-
kujici zapis do souboru, musime ochranit data pred prepsanim, nez bude zapis dokoncen.
Zptsob implementace bude popsan v nasledujici sekci 5.2.

Sprava vystupnich proudt je implementovana ve tfidé OutputStreamContainer a slouzi
jako jednotné rozhrani pro veskeré zapisy subdomén do vystupniho souboru. Pro kazdou
zkoumanou vlastnost, jez bude zapsana do souboru, se vytvori instance jedné z podtiid im-
plementujici rozhrani rodicovské tiidy BaseOutputStream. Konkrétni implementace zavisi
na zvolenych parametrech simulace a tvaru subdomény.

Prvni podttidou je IndexOutputStream slouzici k ulozeni senzorové masky libovolného
tvaru. Jednotlivé body jsou pii ulozeni serializovany do jednorozmeérného pole, jez je ulo-
zeno do vystupniho souboru. CuboidOutputStream umoznuje ulozit subdomény tvaru kva-
dru. V ramci jedné instance této tiidy je mozné ulozit vice subdomén soucasné, pricemz
ve vystupnim souboru je kazda subdoména ulozena ve vlastnim datasetu a ma tvar troj-
rozmérného pole. Posledni podttidou je WholeDomainOutputStream umoznujici ulozeni celé
domény do vystupniho souboru.

Velmi dulezitym parametrem vsSech vystupnich proudu je redukéni operator. Pokud
neni zadny redukéni operdtor pouzit (hodnota kNone), ukladdaji se surovd namérend data
v kazdém itera¢nim kroku. V pripadé subdomén tvaru kvadru mé vystupni dataset po-
dobu ¢tyfrozmérného pole, pficemz prvni dimenze reprezentuje casovou slozku. Obdobné
pti pouziti senzorové masky mé vystupni dataset podobu dvourozmérného pole. Bez re-
dukéniho operdtoru neni nutné udrzovat zadna data v instancich implementujici vystupni
proud mezi jednotlivymi simula¢nimi kroky, jelikoz v kazdém iteracnim kroku jsou aktudlni
data dostupna pres ukazatele na vypocetni matice.

Dalsimi hodnotami pro redukéni operator jsou maximum, minimum a kvadraticky pri-
mér. V téchto pripadech si instance vystupnich proudidi drzi mezivysledky po celou dobu
simulace a agregovand data jsou zapsana do vystupniho souboru jednordzové az po skonceni
hlavniho béhu simulace.
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M¢jme napriklad zadani simulace o 500 casovych krocich, jez se zaméfuje na surova
data o rychlosti siteni ultrazvuku a akustickém tlaku v jednotlivych krocich simulace a
také na maximalni hodnoty akustického tlaku v priibéhu celé simulace. Simulace zkouma
pét subdomén tvaru kvadru. Vytvori se tedy tTi instance tfidy CuboidOutputStream, jedna
pro kazdou zkoumanou vlastnost. Dvé instance budou zapisovat data kazdy simulacni krok a
provedou dohromady 5 000 zapist (2 zkoumané vlastnosti, krat 500 simulacnich krok, krat
5 subdomén). Treti instance provede pouze 5 zépisi agregovanych dat, jednu pro kazdou
subdoménu. Celkem tedy béhem této simulace bude provedeno 5 005 kolektivnich zapist,
jez v puvodni implementaci k-Wave jsou vSechny blokujici pro vsechny MPI procesy.

Vstupné vystupni operace jsou zastieseny ve tiidé Hdf5File. V aplikaci k-Wave se vy-
uzivaji dvé instance, jedna pro vstupni soubor a druha pro vystupni. Tato tiida poskytuje
abstrakce nad veskerou praci s knihovnou HDF5 a poskytuje jednoduché rozhrani pro ko-
lektivni operace.

5.2 Implementace neblokujiciho zapisu

K implementaci neblokujiciho zapisu v aplikaci k-Wave jsem vyuzil poznatky a konstrukce
z prototypové aplikace. Ke spravé vstupné vystupnich operaci jsem vyuzil opét knihovnu
ThreadPool [26] vyuzivajici perzistentni vldkna na obsluhujici frontu pozadavki, jez byla po-
drobnéji popsdna v sekci 4.4. Kazdy MPI proces vytvari v konstruktoru tiidy
KSpaceFirstOrder3DSolver jednu instanci tfidy ThreadPool, jez je dale prfedavana jako
reference do spravce vystupnich proudti OutputStreamContainer a dale do jednotlivych
instanci vystupnich proudi. Diky tomu veskeré zapisy do vystupniho souboru jsou seria-
lizovany pres jednu frontu a nemuze dojit ke kolizi soubéznych zapisti, coz by v soucasné
implementaci knihovny HDF5 zpusobilo chybu programu, jak bylo popséno v sekci 4.2.
Nasledné jsem modifikoval jednotlivé podtiidy vystupnich proudt vychazejici ze tiidy
BaseQutputStream. Prvnim krokem byla sprava paméti, jelikoz data ur¢end na asynchronni
zapis musi byt chrdnéna pred prepsanim. V kazdé podtridé je reimplementovand metoda
BaseQutputStream: :allocateMemory tak, aby se alokovalo vétsi mnozstvi poli pro zapiso-
vané data. Jak bylo zjisténo z testovani na prototypové aplikaci, zpravidla stac¢i pouze dvé
rotujici pole, nicméné mnozstvi rotujicich poli je mozné modifikovat pres parametry pod-
tridy. To ovsem neplati pro vystupni proudy vyuzivajici redukéni funkce, jez provadi pouze
jeden zapis na konci simulace, a tedy neni nutné zbytecné alokovat vétsi mnozstvi paméti.
Ukazatel mStoreBuffer, jenz v puvodni implementaci ukazoval na jediné pole dat pro za-
pis, se nyni v kazdém iteracnim kroku méni tak, aby ukazoval na aktualni pole z rotujiciho
seznamu poli. Diky tomu nebyl nutny vétsi zasah do koédu a reimplementace zdédénych me-
tod ze tTidy BaseOutputStrean, jelikoz rozhrani zistalo zachovano. Obdobnym zptisobem
byla pozménéna metoda freeMemory, aby uvolnila vSechna pole pro zapisovand data.
Zapis do souboru se v jednotlivych itera¢nich krocich simulace providi v metodé sample,
pokud nebyla pouzita zadna redukéni operace. Pokud ano, pouze se aktualizuji data ve vy-
stupnim proudu a simulace pokracuje déale bez zapisu do souboru. V ukézce 5.1 je znazor-
nén pseudokdéd metody sample, jenz popisuje prubéh vlozeni pozadavku na asynchronni
zapis do fronty. Obdobné jako v prototypové aplikaci se vyuziva vektor poli na zapis dat
a stejné velky vektor odpovidajicich instanci tiidy std::future. Nejprve se zkontroluje,
ze zaddny z predchazejicich asynchronnich operaci jiz nevyuziva aktudlné vybrané pole vo-
lanim std::future::wait. Kdyz je pole volné, prekopiruji se do pole data z aktualniho
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simulacniho kroku a vlozi se pozadavek na zapis do fronty. Navratovou hodnotou z této ope-
race je opét instance std: :future, jez se ulozi, aby pozdéji nemohlo dojit k nechténému
prepsani dat v nasledujicich iteracich simulace. Nasledné se inkrementuje index aktudlniho
pole pro dalsi iteraci a také se aktualizuje ukazatel mStoreBuffer.

# wait for last write using current buffer to finish

await futures[currentBufferIndex]

# move data to buffer

buffers|currentBufferIndex] = sampledData

# put request to write data to queue and save future object

futures[currentBufferIndex] = enqueue(write, buffers[currentBufferIndex])

# update current buffer index

currentBufferIndex = (currentBufferIndex + 1) % totalCountOfBuffers

# update pointer to current buffer in order to perserve compatibility with inherited methods
currentBufferPointer = buffers[currentBufferIndex]

Ukézka 5.1: Pseudokéd metody sample pro vybér a rezervaci pole na zapisujici data a
provedeni zapisu.

V pripadé pouziti redukéniho operatoru jsou pozadavky také vkladany do fronty, aby
nedochéazelo ke kolizim se zapisy z jinych vystupnich proudt. Pokud by se provadély zapisy
zaroven, doslo by ke chybé programu kvuli limitacim knihovny HDF5. Na konci simula¢ni
faze se ¢ekd na vyprazdnéni fronty pozadavki na zapis, aby celkovy cas simulace odpovidal
realité, ale také hlavné aby vSechna data ve vystupnim souboru byla konzistentni.

Main Thread

computeMainLoop postProcessing |
AVR |APR [APM AVR |APR [APM| ® o @ AVR |APR [APM| | APM
Thread pool
Legend:
- simulation computing AVR | acoustic velocity (raw data)
I:l output stream handling APR | acoustic pressure (raw data)
- asynchronous write APM | acoustic pressure (maximum)

Obrazek 5.2: Pribéh simulace zkoumajici pribézny akusticky tlak, pribéznou rychlost si-
feni ultrazvuku a maximalni akusticky tlak v péti subdoménéch.

Na obrazku 5.2 je opét vyuzit piiklad z pfedchézejici sekce 5.1. V péti subdoménach
jsou zkoumény jsou tii vlastnosti: rychlost kmitani ¢astic v kazdém kroku, akusticky tlak
v kazdém kroku a maximalni akusticky tlak béhem celé simulace. Diagram se zaméruje
predevsim na serializaci zapist do fronty pozadavkiu a zépis s vyuzitim redukéniho operatoru
po skonceni hlavni simulac¢ni faze.
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Preusporadani dat

Testovani na prototypové aplikaci a nasledné také na upravené verzi aplikace k-Wave uka-
zalo, ze neni vhodné zapisovat z pomocnych vldken vsemi procesy. Implementoval jsem tedy
druhou verzi, taktéz vyuzivajici vlakna pro neblokujici zapis, jez nejprve preusporada data
pouze do c¢asti procesu a nasledné je zapis proviadén mensim poc¢tem vldken pouze z téchto
ridicich procesi.

Group 0 Group 1

1 6
2 7
3 8
4 9
MPI IGATHERV
Group 0 Group 1
0 5
WRITE TO FILE

Obrazek 5.3: Prubéh zapisu dvou subdomén tvaru kuboidu v jednom simula¢nim kroku,
pricemz data jsou sesbirdana ze vSech MPI procest v ramci skupiny do fidiciho procesu
pomoci volani MPI_Igatherv a nasledné zapsany do souboru pouze ze fidicich procesti.

Jak je znazornéno v obrazku 5.3, fidici procesy si v iivodni fazi pomoci volani MPI_Gather
sesbiraji velikosti pomocnych poli pro zapis ze vSech procesi ve své skupiné a alokuji si
dostatec¢ny prostor, aby si mohli tyto data ulozit. V kazdém iteracnim kroku simulace si se-
sbiraji data, jez maji byt zapsana do souboru voldnim MPI_Igatherv. Variabilni funkce
MPI_Igatherv se vyuziva kvili procestim, jez maji prifazené okraje senzorové masky a
tedy maji riznou velikost zapisovanych dat. Néasledny zapis pak provadi pouze vldkna z 7i-
dicich procest a tedy pocet vldken pro zépis je vyrazné nizsi podle toho, jak velké jsou
zvolené skupiny. Na obrazku 5.4 je znazornéno rozlozeni procesi a vldken na jednom uzlu
superpocitace Salomon, jenz ma k dispozici dva mikroprocesory o celkovém poctu 24 jader,
se zvolenou velikosti skupiny o péti procesech.

5.3 Testovani

Aplikace k-Wave ve verzi MPI byla obdobné jako prototypova aplikace testovana na super-
pocitac¢i Salomon v Ostravé pod zastitou projektu Open Access Grant Competition. [21]
Pro testovani jsem zvolil vstupni domény o velikostech 5123 a 10243 bodt miizky, coZ od-
povida béznému vyuziti MPI verze aplikace k-Wave v produkénim prostiedi. Pro verifikaci
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Obrazek 5.4: Rozlozeni MPI procest a vladken na uzlu superpocitace Salomon s vyuzitim
ridicich procesu a velikosti skupiny o péti procesech.

vystupniho souboru i porovnani celkového béhu aplikace jsem vyuzil soucasnou implemen-
taci aplikace k-Wave.

Verifikace vysledkt

Data ve vystupnim souboru nelze verifikovat tak jednoduSe, jak tomu je u prototypové
aplikace. Vystupni data aplikace k-Wave maji vétsinou datovy forméat cisel s pohyblivou
fadovou Carkou (angl. float) a muze tedy jednoduse dojit k zaokrouhlovaci chybé. Pro
vypocet jednotlivych simulac¢nich krokt se také vyuziva distribuovaného vypoctu pro dis-
krétni Fourierovou transformaci pomoci knihovny Fastest Fourier Transform in the West
(FFTW). [12] Vzhledem k povaze vypoctu dochdzi k riznym chybdm zaokrouhleni i pri
opétovném spusténi aplikace k-Wave se shodnou konfiguraci a na shodné architekture.

V této diplomové prace nebyl modifikovan samotny vypocet simulace, ale pouze zpt-
sob zapisu do vystupniho souboru. I v tomto pripadé mohlo dojit potencionalni chybou
v programu k inkonzistenci dat ve vystupnim souboru nasledujicimi zpusoby:

e Pozadavek na zapis ve fronté nebyl zpracovan a data nebyla uloZena vibec.

e Pole dat pro zapis bylo prepsano v nékterém z nasledujicich simulacnich krokt a doslo
k nekonzistenci dat.

e Index hyperslabu byl prepsan v nékterém z nasledujicich simula¢nich krokt a data
byla uloZena na sSpatnou pozici v datasetu.
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$ # print help message
$ python compare.py ——help
Usage: compare.py [OPTIONS] FILE1 FILE2 DATASET
Calculate magnitude of error in datasets.
FILE1: path to the first file
FILE2: path to the second file
DATASET: dataset or group path
Options:
— —threshold FLOAT threshold for difference in comparison
10 ——help Show this message and exit.

© 00D U k= WN =

12 | $ # compare specific dataset

13 | $ python compare.py output.h5 reference.h5 /p/1
14 | Over Lf threshold: 0/592

15 | Over Linf threshold: 0/592

16 | Maximum Lf difference: 1.111531332753657¢—06

17 | Maximum Linf difference: 1.332183842350787e—06
18 | %

19 $ # compare all datasets in a group (all subdomains)
20 $ python compare.py output.h5 reference.h5 /p

21 | Over Lf threshold: 0/1184

22 | Over Linf threshold: 0/1184

23 | Maximum Lf difference: 2.264634531456977e—06
24 Maximum Linf difference: 3.0725709621037822e—06

Ukazka 5.2: Ukéazka spusténi testovaciho skriptu compare.py.

Soucésti sady nastroju k-Wave je testovaci nastroj kWaveTester, implementovan v pro-
gramovacim jazyce Matlab, jez mimo jiné umoznuje na jednom vstupnim setu spustit po-
stupné Matlabovou verzi programu a také C++ verzi programu a nasledné porovnat vy-
stupni data. Tento pfistup testovani je vhodny predevsim pro verifikaci samotného vypoctu
simulace. Pro ucely této prace, kdy se simuluji velké domény paralelné stovkami procest,
by vypocet Matlabové verze programu trval velice dlouho, jelikoz by vypocet Matlabové
verze pro porovnani probihal pouze na jednou uzlu.

Pro validaci vystupniho souboru jsem proto v ramci této diplomové prace implementoval
testovaci skript v jazyce Python, jenz se nachazi v souboru Scripts/compare. py vyuzivajici
knihovny hdpy. Tento skript umoznuje porovnat dataset ze dvou vystupnich souboru a
vypocitat relativni odchylku zpiisobenou chybami zaokrouhlovanim. Diky tomu je mozné
pustit pavodni MPI verzi k-Wave a nasledné modifikovanou verzi k-Wave a pouze porovnat
vystupni soubory, ¢imz se testovani vyrazné zrychli oproti vyuziti nastroje kWaveTester.
Piiklad vyuziti tohoto testovaciho nastroje je v zobrazen v ukazce 5.2.

1Alle = [ DD lail? (5.1)

i=1 j=1

1<i<m

14l = max > Jail (5:2)
j=1

Ukéazka 5.5: Vypocet Frobeniové a nekoneéné normy matice A o rozmérech m x n.

Relativni odchylka v datasetech se v testovacim skriptu vypocitava pomoci maticové
normy. Maticovd norma je zobrazi, jez matici A z T™*™ kde T je téleso redlnych ¢éisel a m,n
jsou rozméry matice, pritadi redlné ¢islo || A||. Testovaci skript vyuziva Frobeniové (5.1) a
nekonecné (5.2) normy jejichz vypocet je matematicky zndzornén v ukézce 5.5. Vzhledem
k povaze potenciadlnich chyb jsou jednotlivé casové slozky porovnavany nezavisle na sobé.
Kazdy casovy krok, reprezentovan trojrozmérnym polem, je serializovan na dvourozmérné
pole a podle vzorce (5.3) je vypocitana relativnich odchylka vuci referenénimu datasetu

s vyuzitim Frobeniové normy.
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Ukéazka 5.6: Vypocet relativnich odchylky matic A a B s vyuzitim Frobeniové normy.

Testovani probéhlo iispésné a modifikovand verze aplikace k-Wave se s referenénim fese-
nim shodovala vzdy minimalné na pét desetinnych mist, coz je v normé odchylky zptisobené
kumulativni zaokrouhlovaci chybou. Pro verifikaci jsem také porovnal vystupni soubory
ze dvou nezavislych béhil soucasné verze aplikace k-Wave vyuzivajici blokujici zapis a rela-
tivni odchylka byla totozné na pocet rada.

Prekryti paralelniho zapisu

Testovani prekryti paralelniho zapisu byl netrivialni tikol vzhledem k povaze testované apli-
kace a také testovaciho prostiedi. V soucasné dobé mnozstvi nastroji na profilovani a
debuggovani distribuovanych aplikaci v superpocitacovych prostiedi je vyrazné nizsi nez
pro konvencni sériové aplikace. Mezi ty nejpokrocilejsi profilovaci nastroje se radi naptiklad
ARM MAP, jenz je soucasti sady nastroju ARM Forge, a Score-P. Oba tyto nédstroje byly
podrobnéji popsany v sekci 2.3. Béhem testovani se bohuzel ukézalo, ze ani jeden z téchto
dvou nastroji neumoznuje profilovani aplikaci, jez vyuzivaji soucasné knihovnu MPI a vice
vldken na proces.

Nastroj ARM MAP pri spusténi profilovani vicevlaknové aplikace s knihovnou MPI
vypise chybovou hlasku, ze profilovaci informace z vedlejsich vlaken jsou ignorovany. Vy-
uziti tohoto nastroje pro prekryti paralelniho zapisu tedy nebylo mozné. Néastroj Score-P
ma castec¢nou podporu pro vldkna vytvorena pomoci knihovny pthread.h, avsak podpora
pro knihovnu thread, jiz jsem vyuzil v této diplomové préaci, opét chybi. Score-P pii pro-
filovani rozlisuje tfi typy operaci: vypocet, MPI volani a vstupné vystupni operace. Kvuli
nedostatecné podpore pro knihovnu thread je veskera prace ve vlaken povazovana za fazi
vypoctu, coz nereflektuje realitu, jelikoz v této diplomové praci byla vlakna vyuzita témeér
vyhradné pro vstupné vystupni operace. Vysledky profilovani pomoci néastroje Score-P jsou
priloZzeny na pamétovém médiu A ve slozce /Misc.

Prekryti paralelniho zapisu s vypocétem simulace bylo mozné tedy testovat pouze po-
rovnanim celkového ¢asu béhu aplikace s ptivodni implementaci aplikace k-Wave. Bohuzel
ani v tomto pripadé nebylo mozné namérit exaktni vysledky vzhledem k povaze testovaciho
prostfedi. Na superpocitaci Salomon je sice mozné si alokovat uzly pouze pro vlastni vypo-
cet aplikace a tedy vypocetni ¢as simulace se téméf neméni, avsak vSechny uzly sdili jeden
souborovy systém Lustre, ktery ma omezenou propustnost. Samotna doba ¢teni a zapisu do
souboru je tedy velmi zavisla na vytizeni souborového systému ostatnimi uzivateli. V dobé
vypracovani této diplomové prace byl superpocita¢ velmi vytizen. BéZnym stavem je plné
vytizeni vsech 1008 vypocetnich uzlt s dalsimi stovky pozadavku na alokovani zdroju ¢eka-
jicich ve fronté. Pokud napiiklad probihalo testovani na 64 uzlech superpocitace Salomon,
zbylych 944 uzlt bylo vyuzito ostatnimi uzivateli sdilejici pristup k souborovému systému.
Celkova doba béhu aplikace nad stejnymi vstupnimi daty pfi shodném poctu jader se v
extrémnich pripadech lisila az o desitky procent. Nize uvedend data byla proto spocitana
jako primér nékolika nezavislych méreni.
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Zapis vSemi procesy

Neblokujici zapis do vystupniho souboru vSemi procesy v aplikaci k-Wave vykazuje stejné
problémy jako v prototypové aplikaci. Pokud jsou volna jadra mikroprocesoru na obsluhu
dedikovanych vldken, je celkovd doba béhu programu nizsi, nez pti blokujici varianté. Ovsem
opét je v takovém pripadé vhodnéjsi vyuzit vice MPI procesii a zapisovat blokujicim zpu-
sobem. Pokud fyzicka jadra nejsou volna a ani neni zapnuté funkce Intel Hyperthreading
dojde k prodlouzeni doby béhu programu az o desitky procent kvuli blokujicimu cekani
implementovaného v knihovné HDF5.

Zapis s kumulaci dat

Neblokujici zapis s kumulaci dat sebou prinasi pomérné velkou rezii v zavislosti na zvolené
velikosti skupin procesu pro kumulaci a také na tvaru subdomény. Nejhorsiho vykonu pii
neblokujicim zapisu s kumulaci dat dochézi pti zvoleni subdomény reprezentujici transver-
zalni Tez, jak je zndzornéno na obrazku 5.7. V tomto pripadé jsou data ulozena pouze v
jednom procesu, jenz pomoci volani MPI_Igatherv musi pfesunout sva data do hlavniho
procesu své skupiny, ktery nasledné provede zapis. Rezie pridand presunem dat a také
spravou vlaken je vyssi nez rezie zapisu, a tedy se také vyrazné prodlouzi celkova doba
vykonévani programu.
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@B Blocking write
() Non-blocking write using half of the threads

Obrazek 5.7: Testovani neblokujiciho zapisu s kumulaci dat a vybérem subdomény reprezen-
tujici transverzalni fez. Velikost vstupni domény byla zvolena 5123 bodt mifzky. V kazdém
z 1183 iterac¢nich kroki se ulozilo 1IMB dat, a tedy vystupni soubor ma celkovou velikost
priblizné 1GB. Data byla agregovana v ramci kazdého uzlu a vlikna dedikovana na zapis
byla mapovana na volna fyzicka jadra procesoru.

Nejvétsi vliv na celkovou dobu béhu programu ma mnozstvi dat, jez jsou zapisovana
v kazdém itera¢nim kroku. Neblokujici zapis je vhodné pouzit pouze v pripadé, pokud
délka zapisu dat je dostatecné velkd, aby prekryla rezii spravy vlaken a preskladavani dat.
V grafu na obrazku 5.8 je zndzornéna celkovd doba béhu simulace s blokujicim a neblokuji-
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Obréazek 5.8: Porovnani blokujiciho a neblokujiciho zépisu s kumulaci dat s rostouci velikosti
subdomény zasahujici do vsech procesu. Testovani probéhlo s vyuzitim 128 MPI procestu
na 6 uzlech superpoéitace Salomon. Vstupni doména byla zvolena o velikosti 5122 bodii
mrizky. V kazdém z 1183 iteracnich krokt se ulozilo 1MB, 8MB a 256MB dat, ¢emuz
odpovida celkova velikost vysledného souboru priblizné 1GB, 8GB a 256GB.
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Obréazek 5.9: Porovnani neblokujiciho zapisu s rtizné zvolenymi velikostmi skupin pro ku-
mulaci dat. Vstupni domény byly zvoleny o velikosti 10242 a 5123 bodt mifzky.
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cim zapisem s rizné zvolenymi velikostmi subdomén, jez zasahuji do vSech procest. Pokud
je subdoména dostatecéné velkd, dojde ke zrychleni doby béhu programu az o 33%.

Velikost skupin procesii pro kumulaci dat nemé zasadni vliv na celkovou dobu béhu pro-
gramu dokud vSechny procesy v ramci skupiny jsou na stejném uzlu a mnozstvi zapisovanych
dat je dostatecné velké. Pokud je zapisovano mensi mnozstvi dat je vhodnéjsi zvolit vétsi
velikosti skupin, jak je zndzornéno na grafech 5.9. Knihovna MPI totiz provadi shlukovani
malych individudlnich dotaz na vstupné vystupni systém, jez bylo podrobnéji rozebrano
v sekci 3.1 a znazornéno na obrazku 3.3, a mize dojit i k presunu dat mezi jednotlivymi
uzly. V takovém pripadé je vhodnéjsi zvolit vétsi velikost skupin procest pro kumulaci dat
zasahujici i pres vice uzli, ¢imz se snizi rezie pomocnych vlaken a také MPI zprav.

Jelikoz aplikace k-Wave dosahuje nejlepsich vysledki pokud je zvolen pocet MPI pro-
cest o velikosti mocnin dvou, je vhodné tomu také prizptisobit velikost skupin procest
pro kumulaci dat. Mame-li napriklad k dispozici 6 uzli, pricemz kazdy méa k dispozici 24
fyzickych jader, je maximalni mnozstvi MPI procest vhodnych pro simulaci 128. V takovém
pripadé je vhodné zvolit skupiny pro kumulaci dat o velikosti 11 MPI procesi. Na kazdy
uzel tedy pripadne 22 MPI procesti a 2 dedikovana vldkna pro zapis dat, ¢imz dojde k nej-
efektivnéjsimu vyuziti zdrojt.
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@ Blocking write Non-blocking write with batching

Obréazek 5.10: Porovnani blokujiciho a neblokujiciho zapisu s kumulaci dat s rostoucim po-
¢tem subdomén. Vstupni doména byla zvolena o velikosti 5122 bodf miizky. V jednotlivych
testovacich scénarich se méni pocet a velikost subdomén tvaru kuboidu, jez jsou nasledujici:
1 x 2043, 4 x 1283, 32 x 643 a 256 x 323. Ve viech testovacich scénéfich se tedy v kazdém

z 1183 iteracnich kroki ulozilo stejné mnozstvi dat (8MB), pouze s jinym rozlozenim.

Dalsim faktorem ovliviiujici dobu zapisu dat je pocet zkoumanych subdomén a s tim
souvisejici pocet datasetd ve vystupnim souboru. Zatimco pri pouziti indexové senzorové
masky jsou vystupni data ulozena vzdy pouze v jednom datasetu, v pripadé senzorové
masky tvaru kuboidu odpovida v projektu k-Wave kazdé subdoméné jeden dataset. Ko-
lektivni operace zapisu do HDF5 souboru umoziuje v jeden okamzik zapisovat data vzdy
pouze do jednoho datasetu a vzhledem limitaci soucasné implementace knihovny HDF5, jez
byla podrobné popsana v sekci 4.2, neni mozné tuto operaci volat paralelné. Pokud tedy
napfiklad zkoumame akusticky tlak ve 32 kuboidech, znamena to 32 kolektivnich zapisu
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do souboru v kazdém itera¢nim kroku. Na obrazku 5.10 je znazornéno porovnani celkové
doby béhu simulace, jez v kazdém itera¢nim kroku sice uklddd objemové stejné mnozstvi
dat, ale do rtizného poctu datasetti. V ptivodni implementaci aplikace k-Wave je doba béhu
simulace se zapisem do 256 datasetl az témér tiikrat pomalejsi nez se zapisem stejného ob-
jemu dat do jednoho datasetu. V pripadé neblokujiciho zapisu je tento rozdil jesté vyraznéjsi
kvili pridané rezii kopirovani dat do pomocnych poli, spravy vlaken a preusporadani dat.
Jelikoz zapis dat v kazdém itera¢nim kroku trva déle nez samotny vypocet simulace, musi
hlavni vldkno programu ¢ekat na uvolnéni pomocného pole pro zapis dat z predchazejiciho
kroku.

V pripadé velmi malych kuboidii nastava situace, ze cela subdoména je ulozena pouze
v paméti jednoho MPI procesu, ktery provadi zépis, zatimco vSechny ostatni procesy cekaji.
V takovém piipadé by tento proces mohl provést individualni zapis bez nutnosti synchro-
nizace s ostatnimi procesy, jelikoz do datasetu zapisuje jediny, a tedy zapis do jednotlivych
datasett by bylo mozné paralelizovat. Pokud by takto malé datasety byly umistény na roz-
mezi dvou procest, data by si mohly preposlat a opét by provedl individualni zapis pouze
jeden z nich. Tento pristup by vSak vyzadoval implementovat analyzu rozlozeni dat a pravi-
dla pro preposilani dat, coz by mohlo byt zajimavé budouci rozsiteni této diplomové prace.

7 testovani vyplynulo, Ze vyuziti neblokujiciho zédpisu neni univerzalnim fesenim kvuli
pridané rezii pro libovolné simulacni scénare, ale je vhodné vyuzit pokud jsou splnény
alespon c¢asteéné nasledujici podminky:

o Velikost zapisovanych dat je dostatecné velka vici délce vypoctu simula¢niho kroku.

N

Napiiklad pro doménu o velikosti 5123 bod# mifzky a 128 MPI procesti to odpovida
velikosti 2MB na jeden iterac¢ni krok.

e Data jsou alespon castec¢né rovnomérné rozlozena mezi MPI procesy.

e Na jednotlivych uzlech jsou volna fyzicka jadra, jez nemohou byt vyuzita pro MPI
procesy kvili pozadavku aplikace k-Wave na mnozstvi procesti o velikosti mocnin
dvou.

e Zapis neni provadén do prilis velkého poc¢tu datasett v kazdém itera¢nim kroku.
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Kapitola 6
Zaver

Cilem této diplomové prace bylo seznamit se s principy distribuovaného vstupu a vystupu
v superpocitacovych aplikacich se zaméfenim piredevsim na souborovy systém Lustre, pro-
tokol pro synchronizaci procesi MPI a souborovy format HDF5. Néasledné se sezndmit
s pozadavky aplikace k-Wave na vstupné vystupnim rozhrani, navrhnout a implementovat
neblokujici zapis vyuzitim vicevldknového piistupu.

VsSechny vytycené cile této diplomové prace se podaftilo realizovat a implementoval jsem
uspésné prototypovou aplikaci, jez obdobné jako projekt k-Wave provadi kroky simulace
a neblokujicim zptsobem uklada data po kazdém kroku pomoci dedikovanych vldken. Na-
sledné ziskané poznatky byly vyuzity také pro implementaci dvou verzi aplikace k-Wave
vyuzivajici neblokujiciho zapisu. Prvni verze provadi zapis ze vSech procesi a druha nejprve
kumuluje data pro zapis v ramci skupin a nasledny neblokujici zapis je pak provadén pouze
jednim procesem z kazdé skupiny.

Obé implementované verze aplikace k-Wave byly testovany na rtiznych simulacnich scé-
narich a podafilo se za urcitych podminek dosdhnout zrychleni celkové doby béhu simulace
az 0 33% a tim docilit také snizeni finan¢ni naroc¢nosti simulace. Vzhledem k pifidané rezii
spravy vlaken a kumulaci dat vSak vyuziti neblokujictho zapisu neni univerzalnim resenim
pro libovolné simulac¢ni scénate. V pripadé zapisu do souboru vsemi MPI procesy je nutna
podpora Intel Hyperthreading technologie na vypocetnich uzlech. Pro neblokujici zapis s
kumulaci dat plati, ze v kazdém itera¢nim kroku musi byt zapsdno alespon 1.5MB dat
do kazdého datasetu, aby se dosahlo dostatecného zrychleni, jez vykompenzuje pridanou
rezii.

Diky této diplomové préaci jsem se dozvédél mnohé o architekture superpocitaci a né-
vrhu distribuovanych superpocitacovych aplikaci s dirazem na vysoky vykon a paralelni
zpracovani. Také jsem dostal unikatni prilezitost se podilet na vyvoji aplikace, jez vyuziva
az desitky uzli, stovky procesu a produkuje terabajty dat.

V budoucnu je mozné tuto diplomovou praci rozsitit poté, kdyz vyjde nova verze
knihovny HDF5, jez umozni neblokujici kolektivni vstupné vystupni operace, nebo alespon
nahradi blokujici ¢ekani pti zapisovych operacich neblokujici variantou. Pokud budou im-
plementovany neblokujici vstupné vystupni operace v plném méritku, bude mozné odstranit
explicitni vytvareni vlaken dedikovanych pro zapis. Avsak i pouhd nahrada blokujiciho ce-
kani pri zapisovych operacich by odstranila nutnost kumulovani dat pred zapisem a tim
vyrazné snizila rezii.

V aplikaci k-Wave je také mozné implementovat analyzu vstupni domény, subdomén
a rozlozeni procest na jednotlivych uzlech a nasledné zvolit vhodnou implementaci t¥id
pro vystupni proudy dat. Pro malé domény a subdomény je vhodnéjsi zvolit blokujici zapis,
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v opac¢ném pripadé neblokujici zapis s kumulaci dat. Analyza rozloZeni procesu na jednot-
livych uzlech umozni implicitni zvoleni velikosti skupin procesii pro kumulaci dat.

Dalsi moznosti rozsireni této diplomové prace je nahrada kolektivnich zapisovych operaci
malych subdomén individualnimi operacemi. V takovém ptipadé by bylo mozné paralelizo-
vat vice zapist v jeden okamzik a vyrazné by se snizila doba zapisu v kazdém iteracnim

kroku. Tato zména by opét vyzadovala implementaci analyzy rozlozeni dat na jednotlivych
MPI procesech.
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Priloha A

Obsah DVD

/

| Data/ ... Skripty v jazyce MATLAB pro generovani
vstupnich souborl pro k-Wave

| Jobs/ ... Skripty pro zadavani tdloh na superpoitali
Salomon

| k-Wave-batch/ ... Zdrojové soubory aplikace k-Wave

s preposilanim dat a neblokujicim zapisem
z podmoziny procesi

Vypsané jsou pouze soubory editované v této
diplomové praci

| Containers/ ... Spravce dat
LOutputStreamContainer.{cpplh} ... Jednotné rozhrani
pro veSkeré zapisy
subdomén do vystupniho
souboru
| _KSpaceSolver/
L,KSpaceFirstDrderSDSolver.{cpplh} ... Hlavni b&h simulace
| OutputStreams/ ... Selekce subdomén a zapis dat

do vystupniho souboru

| IndexOutputStream.{cpplh} ... Zapis subdomén
reprezentovanjch
senzorovou maskou

| _CuboidOutputStream.{cpplh} ... Zapis subdomén tvaru
kuboidu
| Parameters/
L,Parameters.{cpplh} ... Spravce parametri
simulace
. _Utils/
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LA,ThreadPool.h ... Fronta pro asynchronni
zapis pomoci vlaken

Makefile ... Skript pro sestaveni aplikace
k-Wave
| k-Wave-all/ ... Zdrojové soubory aplikace k-Wave

s neblokujicim zapisem ze vSech procesi
Stejna struktura soubord jako k-Wave-batch

| _Sources/ ... Zdrojové soubory prototypové aplikace

| buffer.{cpplh} ... Spravce rotujicich poli
pro neblokujici zapis

| C11.hpp [29] ... Parser vstupnich parametri
| common.h ... Pomocné struktury

| _input.{cpplh} ... Generovéani vstupni domény
| main.cpp ... Hlavni béh simulace

| papi_cntr.h ... Vysokouroviiovd knihovna
pro méfeni PAPI eventu

| _pattern.{cpplh} ... Reprezentace subdomény
pro zapis dat

| thread_pool.h [26] ... Fronta pro asynchronni zipis
pomoci vléken

| Thesis/ ... Tato technicka zprava v HERX
| Misc/ ... Rizné pomocné materidly
| _scorep-blocking.html ... Vysledek profilovani

prototypové aplikace
(s blokujicim zapisem) pomoci
Score-P

| _scorep-nonblocking.html ... Vysledek profilovani
prototypové aplikace
(s neblokujicim zapisem)
pomoci Score-P

| Readme.md ... Privodni soubor se zdkladnimi informacemi
o projektu a navodem na sestaveni a spuSténi
implementovanych aplikaci

| Makefile ... Skript pro sestaveni prototypové aplikace
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