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Que es la Mec anica Computacional? I

m Resoluci’'on de problemas de la Mec anica del Continuo mediante

métodos computacionales.

Los siguientes ejemplos muestran casos tipicos de un problemas de

ingenieria.
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Aerodin amica exterior. Cuerpo de Ahmed I
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Aerodin amica exterior. Cuerpo de Ahmed (cont.) I

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC



Calculo distribuido en clusters Beowulf.

‘Aerodin amica exterior. Cuerpo de Ahmed (cont.) I

$ ahmed
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Estudio de impacto ambiental en Yacyreta. I
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Impacto de obra civil en Puerto San Lorenzo. Rosario I
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Impacto de obra civil en Puerto San Lorenzo. Rosario I
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Fuerzas sobre un transporte de liquidos I
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Simulaci 6n experimental I

Para cada una de las formas propuestas crear un modelo y medir en

laboratorio la perturbaci 6n en el muelle.
Es un procedimiento costoso.

En ciertos casos no es factible, por razones econ  6micas, construir un
modelo a escala completa sino que se debe recurrir a modelos a escala

reducida, introduciendo un error en la estimaci on.

En algunos problemas no es posible medir en forma directa: por

ejemplo medir el campo de velocidades en un proceso siderdrgico con
@]
acero liquido a 1600 C.
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Simulaci 6n num érica '

Resolver las ecuaciones que gobiernan el fluido (Ecuaciones de

Navier-Stokes/Euler/Flujo Potencial).
Dividir el dominio en peque fos “elementos”.
Asumir variaciones simples de las variables dentro de cada elemento.

Esto lleva a sistemas de ecuaciones lineales con tantas inc ognitas

como grados nodos por campos inc  Ognita existen.

No confundir simulaci 6n num érica con los (hoy muy comunes) efectos

La simulaci 6n num érica es uno de las disciplinas relacionadas con la
computaci 6n m as antiguas. De hecho, uno de los principales usos de
las primeras computadoras fue la simulaci  6n num érica en la industria

de la aviaci on, nuclear, etc...

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC



Calculo distribuido en clusters Beowulf.

Ecs. de Navier-Stokes en una cavidad cubica.
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Ecs. de Navier-Stokes en una cavidad cubica. (cont.) I

Resolver el movimiento de un fluido dentro de un cubo.

Dividimos cada una de las dimensiones en 100 segmentos.

Se originan 100 x 100 x 100=1.000.000 de peque fios cubitos

(elementos)

Por cada elemento hay cuatro inc  6gnitas: 3 componentes de velocidad

y la presi 6n: [N=4.000.000 de inc 6gnitas. Todas las operaciones se

hacen en doble precisi 6n.

El sistema a resolver tiene una matriz de

N x N =1.6x10" = 1.28 x 10'*pbytes = 128 Thytes elementos.
Afortunadamente casi todos los elementos de cada linea de esta matriz
son cero, y s 6lo debemos guardar aquellos que no lo son. Hay

Nyee = 4 X 27 = 108 coeficientes non nulos en cada linea de la matriz
lo cual hace untotalde N X Nyee = 4%x10% x 108 =3.4 Gb
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Ecs. de Navier-Stokes en una cavidad cubica (cont.) I

m Factorizacion de la matriz requiere
O(Nm?) = O(4x10°% x (4x10%)?) = 6.4x10°) operaciones de
punto flotante. ™ es el nUmero de grados de libertad que hay en una
“capa” 2D de nodos (m = 4 x 100 x 100). A una velocidad de

procesamiento de 2.4 Gflops (2.4 x 10? operaciones de punto flotante

por segundo p.ej. Pentium lll 2.4 Ghz). Esto tardaria

6.4 x 10 /8 x 10%/3.600 = 740 hrs!!. En realidad la velocidad de
procesamiento es menor porque la velocidad de procesamiento

esta limitada por la velocidad con la que los datos pueden fluir desde la
memoria RAM al procesador y la velocidad de procesamiento resulta en

300 Mflops. Esto lleva la evaluaci 6n del tiempo de procesamiento a
~ 6.000 hrs!!
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Ecs. de Navier-Stokes en una cavidad cubica (cont.) I

= Los “m étodos iterativos” permiten reducir mucho el tiempo de

computo, pero de todas formas se requiere realizar una cantidad Nj; de

iteraciones, digamos [V;; = 100. Cada iteracion requiere un producto
matriz-vector el cual requiere al menos 2 operaciones (una sumay un
producto) por elemento no-nulo de la matriz. Esto hace un total de

2N X Nyoe X Nig =2 x 4x10% x 108 x 100 = 8.6 x 10'° operaciones

(approx 5 min a 300 Mflops).

En problemas temporales (que evolucionan en el tiempo) esto hay que
hacerlo cada paso de tiempo, durante, digamos, varios miles de pasos

de tiempo.
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Ventajas I

El costo de las simulaciones num éricas es menor que las simulaciones

experimentales y tiende a disminuir constantemente.
Permite conocer el estado del fluido en todo punto del dominio.
No hay problemas de escala o perligrosidad.

Los mismos recursos (hardware y software) pueden ser usados para

una variedad de problemas de ingenieria.

Desventajas I

El modelo matem atico a resolver no es perfectamente conocido para

ciertos problemas.

El grado de refinamiento a veces no es suficiente para obtener una

representaci 6n adecuada.

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Técnicas de computaci 0n de alta-performance (HPC) I

En la busqueda de modelizaciones cada vez m  &s precisas, se van

desarrollando t écnicas para incrementar la capacidad de ¢ alculo.

Una de las t écnhicas m as comunes y prometedoras es la de dividir el
problema en subproblemas m as peque hos y resolver cada uno de los
problemas en un procesador por separado. A esto se le da el nombre de

“procesamiento distribuido”

En el mejor de los casos, si cada uno de los subproblemas es

independiente del otro (est an “desacoplados” ) entonces el tiempo de

célculo en n procesadoreses T,, = 11 /n.

Debido a que, en general, los problemas no est an desacoplados es
necesario pasar cierta informaci  6n de un procesador a otro. Es decir
que T, = T1/n + Teomm-

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Técnicas de comp. de alta-performance (HPC) (cont.) I

m El factor de ganancia al paralelizar se llama  “factor de aceleraci 6n”
(“speedup” )y se define como S,, = Ty /T;,. En el caso ideal en que el

problema es completamente desacoplado entonces S, = n.lLa

“eficiencia” de la paralelizaci on n = 5, /n < 1.

Una lista de las m as veloces computadoras (la lista de los  “Top 500" ) es
mantenida por Jack Dongarra en  http://www.netlib.org . Todas
estas m aquinas usan procesamiento distribuido, contando con hasta

miles de procesadores.
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Evoluci 6n del hardware usado en el procesamiento distribuido I

= En el extremo “superior”’ estan las grandes firmas que venden
supercomputadoras como Cray (hoy SGI) o IBM Asci-Red con miles de

procesadores. Hoy las m as comunes son las SGI Origin 2000.

NOW/COW: A partir de los 80’s era comun encontrar en los laboratorios

de las universidades un cierto nUmero de estaciones de trabajo

(SUN/HP/DEC/SGI) y surgi 6 la motivaci 6n de utilizar esta potencia de

calculo en corridas nocturnas. Surgieron las bibliotecas de “Paso de

Mensajes” como PVM y MPI.

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Cray T94. CSC/UFRGS - Porto Alegre Brasil I

= Cray T94 en Centro de Supercomputaci 6n UFRGS, Porto Alegre Brasil.
m 2 Procs. X 1.8 Gflops, Costo aprox. $ 5,000,000.
http://www.cesup.yfrgs.br
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Clementina ll, SETCIP I

SETCIP Secretearia de la Tecnologia e Innovaci

Silicon Graphics Origin 2000, 40 procs.
Costo aprox. $ 3,000,000
http://www.setcip.org.ar

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Clusters Beowulf '

= Con el abaratamiento de las PC’s y el advenimiento de software libre
surgi 6 la posibilidad de crear clusters de PC’s completamente

dedicados a ¢ alculo. Estos son los llamados clusters Beowulf.

De “How to build a Beowulf”  (Sterling, T.L. et.al., MIT Press, 1999) un
“cluster Beowulf” es * Un cluster the ‘mass-market commodity
off-the-shelf’ (M2COTS) PC'’s interconectadas por tecnologia LAN de

bajo costo corriendo un OS open source de tipo Unix y ejecutando

aplicaciones en paralelo con una libreria de paso de mensajes est andar

en la industria” El “Proyecto Beowulf” fue desarrollado originalmente
en el Goddard Space Flight Center (GSFC). También son populares los

clusters con procesadores DEC/Alpha.
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Top 10 list I

The Earth Simulator, built by NEC, remains the unchallenged #1 at 40
Tflops. (4el2 flop/sc)

(sacado de www.top500.0rQ)

ASCI Q at Los Alamos is still #2 at 13.88 TFlop/s.

The third system ever to exceed the 10 TFflop/s mark is Virgina Tech’s X
measured at 10.28 TFlop/s. This cluster is built with the Apple G5 as
building blocks and is often referred to as the 'SuperMac’ in media
reports. It uses a Mellanox network based on the new Infinband
technology as interconnect.

The fourth system is also a cluster. The Tungsten cluster at NCSA is a
Dell PowerEdge-based system using a Myrinet interconnect. It just
missed the 10 TFlop/s mark with a measured 9.82 TFlop/s.

The list of clusters in the TOP10 continues with the upgraded
Itanium2-based Hewlett-Packard system, located at DOE’s Pacific
Northwest National Laboratory, which uses a Quadrics interconnect.
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Earh simulator (1st pos.) I

5,120 (640 8-way nodes) 500 MHz NEC CPUs
8 GFLOPS per CPU (41 TFLOPS total)

2 GB (4 512 MB FPLRAM modules) per CPU (10 TB total)

shared memory inside the node

640 640 crossbar switch between the nodes
16 GB/s inter-node bandwidth

20 kVA power consumption per node

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Frocessor Node{PN)
CabinutE-I:EEDj: il
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Tungsten (4th pos.) I

Tungsten, NCSA'’s newest cluster, will employ more than 1,450
dual-processor Dell PowerEdge 1750 servers running Red Hat Linux, a
Myrinet 2000 high-speed interconnect fabric, an 1/0 subcluster with more
than 120 terabytes of DataDirect storage, and a dedicated 64-node

applications development environment. Tungsten is expected to have a

peak performance of 17.7 teraflops (17.7 trillion calculations per second).

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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MPPZ/PNNL'

System Name: Mpp2

Purpose: Production

Platform: HP/Linux

Nodes: 980

Processors: 1960

Operating System: Red Hat Linux 7.2
Cluster Management: RMS

File System: NFS (/msrc, /home), Lustre* (/dtemp) and local (/scratch)
Compilers: C (ecc), F77/F90/F95 (efc), G++
Batch Scheduler: LSF

Code Development: TotalView, Vampir, gdb

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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CLIC. Chemniz University Cluster I

Hardware: Compute Nodes, 528 units, each equipped with

Intel Pentiumlill, 800 MHz

ASUS-Mainboard CUBX

512 MB SDRAM PC100

harddisk Seagate Barracuda Il 20,4 GB
floppy

gfxcard ATl 3D Carger 4MB

2 x network adapter Level One FNC 0108TX

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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CLIC. Chemniz University Cluster (cont.) I

Server Nodes, 2 units, each equiped with

Intel Pentiumlil, 800 MHz

ASUS-Mainboard CUBX

1 GB SDRAM PC100

harddisk Seagate Barracuda Il 20,4 GB

floppy

gfxcard ATl 3D Carger 4MB

2 X Gigabit Ethernet Server Adapter SK 9843-SK-Net GE SX
CD-ROM

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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El cluster “Geronimo” en el CIMEC '

m El CIMEC (Centro Internacional de M étodos Num éricos en Ingenieria,

ubicado en Santa Fe, dependiente del CONICET) desarrolla tareas de
investigaci 6n en m étodos num éricos desde 1982,

m Desde el ano 1997 se vienen desarrollando experiencias en

procesamiento distribuido. Originalmente en 4 procesadores DEC/Alpha

500/333 Mhz.
m Desde 1999 este esfuerzo se ha orientado a los cluster de PC corriendo
bajo GNU/Linux. Actualmente, el cluster cuenta con
e Frontend: P IV 1.7 GHz con 256MB RAM RIMM. 80GB HD, 2 3COM NIC
cards.
e 10 compute nodes P IV 2.4 GHz HT con 1Gb RAM DDR 400 MHz
e 6 compute nodes P IV 1.7 GHz con 512MB RAM RIMM
e All compute nodes have 3COM NIC Cards
e Switch Encore ENH924-AUT+ Fast Ethernet 100MB/sec switch

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Arquitectura I

La configuraci 6n del cluster es “disk-less” es decir que los nodos no
tienen disco duro.
Los nodosCargan el kernel de un diskette y montan el root filesystem

via NFS en el server.

El uso de la configuraci 0n disk-less permite una administraci  6n mucho

mas simple e implica un considerable ahorro ya que no requiere disco
duro.

Nuevos nodos pueden ser instalados en menos de 5 minutos/nodo.

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Software utilizado '

s OS: GNU/Linux RedHat 7.1.
m Desarrollamos un ¢ 6digo de elementos finitos escrito en C++ llamado
PETSc-FEM. Actualmente tiene +81,000 lineas de ¢ 6digo.

m Como libreria de paso de mensajes usamos MPI ( “Message Passing
Interface” , http://www.mcs.anl.gov/mpi ) en su
implementacion MPICH (versi 6n 1.2.2,
http://www.mcs.anl.gov/mpich ) desarrollados en el  Argonne
National Laboratory (ANL).

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Software utilizado. (cont.) I

m En general MPI no es llamado directamente sino atrav  és de PETSc

(versi 6n 2.1.6) Parallel Extensible Toolkit for Scientific Computations
gue es un paquete orientado a m étodos num éricos en procesamiento
distribuido, y permite operaciones abstractas como definir vectores y
matrices distribuidos y resolver los sistemas lineales asociados.

m Para el algebra lineal se utiliza los paquetes est andar Lapack y Blas
distribuidos por Netlib (  http://www.netlib.org/lapack/

m Sistema de manejo de colas PBS (Portable Batch System.)

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Caracteristicas de PETSc-FEM '

GPL, accesible en http://venus.ceride.gov.ar/petscfem
versi 6n actual es petscfem-beta-3.29

Programa de elementos finitos de uso general y multi-fisica.

Procesamiento en paralelo via uso de PETSc/MPI/Metis.

Escrito en C++ con una concepci  6n OOP, con especial énfasis en la
eficiencia.

Muchos tipos de elementos pueden ser usados en la misma aplicaci on,
agrupando los elementos del mismo tipo en “elemsets”.

Propiedades de elementos pasadas a las rutinas de elementos via

correspondencias string —string geneéricas.

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Caracteristicas de PETSc-FEM (cont.) I

Condiciones de contorno Dirichlet/Newman/mixtas/peri odicas o
restricciones generales.

Calculo de jacobianos num éricos.

Actualmente implementados m 6dulos de Navier-Stokes, shallow-water,
Euler, sistemas advectivos generalizados y ec. de Laplace.

Perfiles de sistemas de ecuaciones calculados autom aticamente.

Librerias de matrices r apidas usando “caches” para las direcciones de

memoria.

Balance de carga

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Rendimiento en clusters heterog éneos I

m Sj un procesador es m as rapido y se asigna la misma cantidad de tarea
a todos los procesadores independientemente de su velocidad de

procesamiento, cada vez que se envia una tarea a todos los

procesadores, los m as rapidos deben esperar a que el m as lento

termine, de manera que la velocidad de procesamiento es a lo sumo
veces la del procesador m as lento. Esto produce un deterioro en la
performance del sistema para clusters heterog  éneos. El concepto de
speedup mencionado anteriormente debe ser extendido a grupos

heterog éneos de procesadores.

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Rendimiento en clusters heterog éneos (cont.) I

= Supongamos que el trabajo W (un cierto nUmero de operaciones) es
dividido en n partes iguales W; = W/n

m Cada procesador tarda un tiempo ¢; = W@/sz = T/V/nsZ donde s; esla

velocidad del procesador ¢ (por ejemplo en Mflops). El hecho de que los
t; sean distintos entre siindicaunap érdida de eficiencia.
= E| tiempo total transcurrido es el mayor de los t;, que corresponde al

menor S;.

|44
T, = maxt; = _
) n1min,; S;

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC

a7



Calculo distribuido en clusters Beowulf. 48

Rendimiento en clusters heterog éneos (cont.) I

= Eltiempo 17 para hacer el speedup podemos tomarlo como el obtenido

en el mas rapido, es decir

44

T1 = min t, = ——
max; S;

El speedup resulta ser entonces

T1 %4 / %% mini S; (3)
= — = - = nNn———-
1), max; S;  mnmin; s; max; S;

Sn

El “factor de desbalance” min; sz/ max; S; puede llegar en nuestro a
0.7 con lo cual el speedup te o6rico puede llegar a bajarde 11 a 7.7, que
casi es igual a tomar solamente los 7 procesadores m  as rapidos sin
incluir los m as lentos. Esto sin tener en cuenta el deterioro en el

speedup por los tiempos de comunicaci  0On.

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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t1=t2=t3=Tn$

s1=40Mflops s1=40Mflops s1=40Mflops s1=20Mflops

Sin balance de carga

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Balance de carga I

= Si distribuimos la carga en forma proporcional a la velocidad de

procesamiento
Si
W, =W : E W, =W
2.5 5
J J
= Eltiempo necesario en cada procesador es

|44
Zj Sj

= El speedup ahora es

I W B stj

Tn Zj Sj max; S;

Este es el m aximo speedup te drico alcanzable en clusters

heterog éneos.

Centro Internacional de Métodos Numeéricos en Ingenieria, CIMEC
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s1=40Mflops s1=40Mflops

- trabajando

idle

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Wi1=wW2=W3=2*"W4
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Balance de carga est atico en PETSc-FEM I

m Actualmente PETSc-FEM permite balancear en forma est  atica la carga,

esto es, una vez determinada la velocidad de los procesadores estos
son leidos antes de comenzar la ejecuci  6n Yy la partici 6n de la malla se
realiza de manera de mantener en cada procesador la misma cantidad

de “carga” (nUmero de elementos).

Desventajas del balance est atico: Como tomar la velocidad del

procesador?

El procesador parece tener diferentes velocidades dependiendo del
compromiso entre numero de operaciones realizadas y cantidad de

informaci 6n que tiene que fluir desde la memoria al procesador.

m A veces el trabajo a realizar en el procesador no es el mismo para todos

los elementos.

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Linpack test I

Linpack performance

— Athlon 1 .2GHZ
— Athlon 1 4GHZ

Pentium Il 1 .25Hz

Pertium 4 1 .4GHz
Pentium 4 1 .8GHz

MFLOPS

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC
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Calculo distribuido en clusters Beowulf.

Linpack test (cont.)

| noldel 1|2

sdoy xoeduiy
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Calculo distribuido en clusters Beowulf.

Linpack test (cont.) I

Pentium IV 2.4GHz HT DD

D N ©&© ©
S © © ©o©
Q O© O O

S
o
=
=
Xx
O
g
S
—

Pentium IV 1.7GHz RIMM

Matrix size 1000

Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, CIMEC



Calculo distribuido en clusters Beowulf.

Proyectos I

Balance din amico de carga, a trav és de un algoritmo de tipo

“self-scheduling”
Agregar un lenguaje de scripting (Guile? Perl? Python?)
“Functional programming”  con Scheme u otro?

Mejorar la OOP y el soporte a multifisica.
Relacionados con la fisica:

m Agregar ALE.

= Refinamiento adaptivo.
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