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Arquitecturas actuales de calculo

Servidores
Objetivos Pruebas, problemas pequenos, post — proceso.
Ventajas: Precio, facil administracion.

Inconvenientes Tamano problema limitado, Espacio y refrigeracion.

Evolucion Mas procesadores, calculo/memoria >>1.

Recomendaciones:
- Hardware: Mejor Intel que AMD. EI principal motivo el compilador de Intel.
- Sistema operativo: Ubuntu o Debian. Nunca Suse.



Arquitecturas actuales de calculo

Grid y Supercomputadores

Objetivos Barridos parametricos, grandes problemas.

Ventajas: Administracion, grandes recursos, herramientas.

Inconvenientes Acceso a recursos, administrativas.

Evolucion

- Se prevee un aumento significativo del ratio de procesadores por nodo.
- Maquinas de 2000 procesadores son ya comunes.



Software numeérico

Lenguajes de alto nivel:
Matlab Fortran C



Software numeérico

Lenguajes de alto nivel:
Matlab

Ventajas:

Intuitivo, facil de programar y debuggear
Imprescindible para la visualizacion de resultados
Gran cantidad de bibliotecas y rutinas de facil acceso

Inconvenientes:

Interpretado (no compilado) -> lento

Es facil de programar, pero dificil de programar bien.
No tiene todavia implementaciones paralelas.

La implementaciéon GNU (Octave) esta lejos de Matlab



Software numeérico

Lenguajes de alto nivel:

Fortran

Ventajas:

Potente y versatil.
Gran cantidad de bibliotecas y rutinas, sobre todo basicas.

Varias implementaciones paralelas: MPI, OpenMP.
La mayoria de los compiladores son gratuitos bajo Linux.

Inconvenientes:

No hay herramientas de visualizacion de resultados.
Los debbugeadores son poco intuitivos. No existen en paralelo

El linkado con librerias y optimizacion puede ser dificil



Software numeérico

Lenguajes de alto nivel:
C

Ventajas:

El mas potente de los tres. Se puede hacer cualquier cosa.
Admite varias paralelizaciones: MPI, OpenMP y Posix
Enorme cantidad de recursos de libre acceso en la red

Inconvenientes:

Muy dificil de programar bien para un no-informatico.
Gran cantidad de herramientas no intuitivas.



Claves

Legilibidad
Los codigos deben estar llenos de comentarios
iVelocidad vs Legibilidad!
Nombre de rutinas y variables: significativo y consecuente

Reglas generales

Basicas:
« Orden: columnas, filas.
 Matlab: * Fortran:
» Ordenes vectoriales. » Trabajar punto a punto.
* Predimensionalizacion * Implicit none
Avanzadas:

« Memoria cache
* Minimizacion de llamadas a funciones



Herramientas

Profilers
« Matlab:

Profile on; My code; profile viewer.
Compilador: mcc —-m My code

 Fortran
ifort -pg my code.f90 ; ./a.out; gprof gmon.out a.out

Bibliotecas

+ FFT:
FFTW www.fftw.org

« Algebra lineal basica
BLAS (Basic Linear Algebra Subprograms) http://www.netlib.org/blas/

- Algebra lineal
Lapack (Linear Algebra PACKage) http://www.netlib.org/lapack/

 Varios
Numerical Recipes



Teoria de grafos

Grafo minimo entre grupos de proteinas




Teoria de grafos

Grafo minimo entre grupos de proteinas




Teoria de grafos

Implementaciones

Algoritmos: Dijkstra (distancia), Breadth-first (caminos), Eliminacion (H&M)

Matlab: Tiempos: Calculo de caminos 1mn. Eliminacién 2mn
Primeros ejemplos y problemas pequefios.
Principal problema: requerimientos de memoria.

Fortran: Tiempos: Célculo de caminos 5-6s. Eliminacion 2.7s
Rapidez permite analisis mas detallados.
Paralizacién: OpenMP para aumentar el rendimiento de memoria.
MPI para aumentar el numero de procesadores. (Grid)
MPI para repartir datos entre procesadores. (Cluster)

Hoyas & Marin, 2007



Grinding

Transmision del calor
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Ecuaciones

Ecuaciones y solucion general

T (t,x,y)=a (0.1 (t,z,y)+ 0, T(t x,y)) — v, 0, 1T (t, x,y),

Yy

NI (t,x,0) = b(t,x)T(t.x,0) +d(t,x), —oo <x <oo, t >0, ¢

T0,r,y) =0, —c0 < < o0, y=>0,

]_ t +oo (2 —z—v s)2+ 2
T(t,ﬂf,y) = 47[; [/;oc s le™ Tas -

y  b(t—s,27) . d(t —s,2') s
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Kuratov, Perez et al 06




Ecuaciones

Aproximacion en la superficie

"t —s) O — X — v4S X+ vgs
TO (1 x0) = 94 [ U= (g £ ds.
tx0) =577 | 2va M 2vam )TN 2um ))&

Idea del algoritmo:

Dividir el intervalo (O,t,.,) en N partes equiespaciadas
Usar un segundo mallado para cada subintervalo con (m+1) puntos
Integral de (0,t,) -> m+1 puntos, (0,t,) -> 2m+1 puntos.
Con la informacion necesaria para hallar el valor en t_ calculamos el
valor
en N puntos
Claves del codigo:
Escrito para Matlab. Operaciones poco naturales
Parte mas cara: Evaluacion de las funciones de error

Pérez, Hoyas et al, 07



Cilindro

T=T

max

—Apu, + G*u, + Ad,p
—Apgu, + 20.p — RO
—ApO + 1, A0,0 + 2u.0.0

U, + A0, u, + 20,1,

Decrecimiento lineal T=Tin

Hoyas, Herrero & Mancho, 02



Cilindro

T=T Decrecimiento lineal T=Tin

—Agu, + G*u, F:A@,, p = 0,

—Apu, + 20.p]— RO = —b,

~ApO Cu, A9,0 + 2u.0.6 D= 0,

U, + Adyu, + 20,u, = 0,




Discretizacion

Chebyshev-Gauss-Lobatto

N M N M
Uy (T? Z) o Z Z a'an;z (T) T’m (Z) ) @ (T? Z) = Z Z Cn7nTn <7> TT“ <Z) )
n=0 m=0 n=0 m=0

N M N M
w-(r,2) = > b T () T (2), p(r2) 2> Y dpn T (1) T (7).

n=0 m=0 n=0 m=0

m )
ry = —C0S—=, Z; = —COS —

N M

Axr = B, L = (an,mp bn,mv Cn,m» dn,m)



Cilindro
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Dominio

u-h/v = 2000

Hoyas & Jiménez, 07



Simulaciones anteriores

— Kim, Moin and Moser, 1987, 180 (Cray XMP, NASA Ames)
e Del Alamo and Jiménez, 2003 (Kadesh, CEPBA) 180

Del Alamo and Jiménez, 2003 (Kadesh, CEPBA) 550

Del Alamo, Moser, Jiménez and Zandonade, 2004 (Blue Horizon) 950
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Simulaciones anteriores

AERONAUTICS

2003, Blue Horizon




Mallado del canal

# Puntos (Fis.) # Puntos (Fourier, R.) # Puntos (Fourier, C.)
N, = 6144 = 2 x 3 4096 2048
N, = 633
N. = 4608 = 27 x 9 3072

{

Espacio fisico Espacio de Fourier

Art ~818 AzT ~ 1227 min(Ay™) ~0.32
Azt ~41 AzT~6.13  max(Ay") ~ 8.88

Memoria total 400GB (simple precision).



Ecuaciones de Navier-Stokes
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Forma Velocidad-Vorticidad

Y, 1
EO — h“U + RTvz(D ~eeee gb = v2v
P | 70-80% del tiempo
wy = hg + V2w, 99% de las comunicaciones

ot Re




Discretizacion en xy z

Discretizacion

Espacial: Fourier en x y z, diferencias finitas compactas en z

N,—1N.—1
3‘9(37? Y, 3) — Sj Sj 3‘90",;3’(3/)6?2%a',l"éft?‘c-‘sﬁ/z
a’=0 3 =0
con
Cqa = QTFL'y/LX Cg = 27TL'£//L3
tomando

, ,_
k, = c,a k, = cg

§ :E : A krex+ky,y)i
Y, 2 Ok k. l/ ( r4kyy )i
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Ecuaciones en el espacio de Fourier

o - ; L. c .
Oy = (Nig e R
wy (£1) = 0
A 1 A
oo = —V~
tP + ooV @
V20 = ¢
0,V (::1) — 0,0 (:: ) — 0



Condicion de Neumann para v

Oyv(£l) =0 =—— U= v, + C1U1 + C2U2,

a7 1 : ) . o - 1 o o .

e . R e
” 2 A r 7 < e . /
: ST 1 = C ). ; Up = C) P

01 (£1) = 0, 01 (1) = 0,01 (1) = L. v, (£1) = 0, &p(E£L)=0

va(y) = vi(—y)




Discretizacion

Método: Runge-Kutta de tercer orden (Spalart et al, 1991)
Hu = L(u)+ N (u)

ut o= u¥ + At :L (aluo + ,61u1) + ’}"1NO]
w? = ul+ At :L (Ofgul + _,BQU‘Z) + ’}“QNI + leO]
W= w4+ At :L (ozgu2 + !<33u3) + ’}/3N2 + ngl]

R _ Re Rk; = (R’ _> 118 e6 ecuaciones/paso
l 3,Af '

(0yy — Rk)ut = —Ry :uo + At (aLu’ + ’}f’lNO)] :
(Oyy — Rko)u® = —Ry[u' + At (aaLu' + N+ & NY)],
(Oyy — Rk3)u® = —Ry[u”+ At (agLu® + 3N + & NY)],




Discretizacion - y

Normal: Diferencias finitas compactas (Lele, 1991)

Primera derivad: malla de 7 puntos. Mapeada a la original

M ) N
DJ T Z b"n(Dj-I—m- + Dj—m — Z (ln Ujgn — Iu'j—‘n._)
m=1 n—1
Segunda derivada: malla real
Z aoy + Yoy n Uy + Uj—n)
(2:- by ( D(i (2:- ) = 00U =1 An Ujtn )
m m m) — ’
Y Di=n h?

m=1

Sistemas: métodos LU, sin pivotaje, adaptadas de “Numerical Recipes”

N=M=7



Discretizacion -y

(0 YEANGEE V(o
x % % % uy ok ok x U
k% k% ok % ok %
*. * *. * ok x >< *
* ok ok X %k x %
ok * X % kX
\ X % % ) \u',; / K k% X ) \un /
D A
1 L'n,+1 o [( ay'y 2 Ln—{—l _ f (l [ n,)
Du"* — K (D 8!/;1/“”“) = Df(u")
Du"™ — KAu"™ = Df(u™)
(D— KA)u"*' = Df(u")

Sistemas: métodos LU, sin pivotaje, adaptadas de “Numerical Recipes”



Esquema clasico de paralelizacion

H = F(v,0yvy, 6wy, Oyw,)

Solo podemos usar N, procs

Problema dealiasing 2D

Re,. = 2000 = 650M B
Re, = 4000 = 2.4G'B




Paralelizacion en planos-lineas
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Paralelizacion en lineas planos: esquema

(I /) Primera parte
N 1.- Calculamos vel. y vort. (F-P-F)
D 2.- Transformamos z al espacio fisico

Segunda parte

)

Movemos de yz a lineas en x

Tercera parte
1.- Transformamos x a fisico
1-10% 2.- Calculo de la helicidad
3.- Transfomamos la helicidad a Fourier

2.- 40% (133MB)

o Cuarta parte
3.-10% Movemos de lineas en x a yz
4.- 20% (66 MB) Quinta parte
5.-20% 1.- Transformamos a (F-P-F)

2.- Calculo del RHS de la ecuacion
3.- Resolvemos los sistemas
4.- Avanzamos en tiempo



IDNS son muy caras!

Procesador Total

Memoria 0.2GB 400GB
Pasos 125.000 125.000
Tiempo por cada paso del Runge-Kutta 40s 40s
CPU-hours totales 2800h 6e6h (1.3e6)
Horas humanas totales 4 months 4months
Transferencia de datos entre procesadores 0.6GB 1.2PB

Total de datos transmitidos 73PB 145EB
Base de datos obtenidad 25TB 25TB

Flops conseguidos 50GF 3TF

Flops totales 18.3PF 3.6EF
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