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Introduction au calcul intensif

Par EuroCC Belgium



Plan

PARTIE 1

* Introduction
* Exemple d’applications du calcul intensif
 EuroHPC JU et le projet EuroCC

e Etat actuel des infrastructures de calcul intensif

e Performances et la liste TOP500
e Supercalculateurs en Europe et en Belgique

PARTIE 2

e Comment fonctionne un supercalculateur
e Architecture & composants
* Interagir avec un supercalculateur

* Comment utiliser efficacement les ressources

* Parallélisation
* Problemes liés a la parallélisation
* Quels outils utiliser?



PARTIE 2



Qu’est-ce qu’un superordinateur

Comment ils fonctionnent



Anatomie d’un cluster

Noeud de connexion Noeuds de calcul

1
L —
o —

Réseau dédié

Accélérateurs

Stockage

Planificateur

Ordinateur

personnel Icones: the Noun project (https://thenounproject.com/)
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Composants 2
EURO

Noeud de calcul (Wikipedia)
Se comporte comme un
ordinateur

_______________________________

'+ RAM
| ,i ¢ Réseau

TR O3 Eo

seieetem Memory Controller -

Intel sandybridge

(https://www.anandtech.com/)

s Refroidissementi
 Stockage local !



https://www.anandtech.com/

Composants: GPU / Accélérateurs E§OZ

* GPGPU: general-purpose GPU

« A la place de quelques cceurs treés performants (CPUs), de nombreux cceurs
moins performants

* GPU commerciaux: bonnes performances en FLOPS pour la simple precision,
pas pour la double précision

 GPU dédié pour le calcul intensif (e.g., NVIDIA Ampere or AMD Instinct)
e Futur du calcul intensif?

AMD Instinct (amd.com)

Ampere (nvidia.com)




Interagir avec le supercalculateur

ok % % ok W

Y & & »# @ X O

Session  Servers Tools Games  Sessions View Split MultiExec Tunneling Packages Settings Help X server Exit
act 4 BM2 lemaitre3 cismucl a B 3. home/mobaxterm [X]4 dragon2umonsact @
. L] L]
t T 3 AR
h . Joim/b : * MobaXterm Pe 1 Edition 1.
g (rOmELBe D IVDMae (SSH client, X server and network tools)
¥ Name
[ i > SSH session to & erus@d 2 ac .be
cadie * SSH gateway v (majerusb@gwceci.unamur.be)
¢ SSH compression : v
) rafig + SSH-browser s v
.Imod.d ¢ X11-forwarding v (remote display is forwarded through SSH)

logiciels spécifiques (Windows, Mac).
» Connexion avec un client SSH

Xauthority

»Un terminal pour envoyer ou it e o 5o 7

2 nodes 2 x 16-Core Intel Xeon Gold 6142 2.6GHz 384GB RAM
2 gpu nodes 2 x V100 GPU 2 x 12-Core Intel Xeon Gold 6126 2.6GHz 192GB RAM

recevoir du texte

/usr/bin/xauth: file /home/unamur/lps/bmajerus/.Xauthority doe
[dragon2-ctri0:~ : 13§}

» Une interface graphique est possible
(mais pas encore disponible partout)

=n

B2 Remote monitoring

Follow terminal folder



Le planificateur

* Pour chaque “job”, le planificateur (par

exemple SLURM) doit connaitre le temps de  FEAEESERESS
calcul prévu, la mémoire RAM, le nombre de [EAEEs e

#SBATCH --

coeurs/nceuds demandés, et va distribuer les R

#SBATCH

job-name=CNT

ntasks=128

mem-per-cpu=2000 | CoSEtes

partition=batch

calculs sur les nceuds quand la place est T ] Ry B BT

disponible.

 Différents clusters ont difféerents buts, par
exemple:
* Grande quantité de mémoire RAM,
* Petits jobs rapides,
* Nosuds avec accélérateurs, ...

module load 1libxc

srun gpaw-python cnt_ph.py >log_pm




Comment utiliser ces
ressources efficacement

Solutions... et difficultés



Particularités du calcul intensif

* Avantages du calcul intensif
* Plus grande taille: certains problemes nécessitent de grande quantité de RAM
* Plus rapide: certains problemes ont des temps de résolution tres long

 Solutions ... et problemes:
* Plus de mémoire (mais difficulté avec la hiérarchie du stockage)
e Parallélisme (avec ses difficultés intrinseques)



Augmenter la vitesse: le calcul parallele

Série: 1 travailleur (1 personne) construit
* Pour obtenir de telles

performances, l'idée
est d’utiliser le calcul
parallele: exécuter de

Images de LEGO (lego.com)

nombreuses
opérations en méme o rallle s 2 ¢ N N . :
temps. araliele . ravallieurs environ OIS PIUS raplae
o
* Mais le programme ﬁ
o

doit étre adapté pour
cela w
g




L'accélération est toujours décevante

Dans la plupart des cas, un programme n’est jamais entierement
parallélisable (un tel cas est appelé « embarrassingly parallel »)

Non
parallélisable
(25%)

M

1 travailleur: 2 travailleurs: 3 travailleurs:

Parallélisable (75%)
Ttot,2 = 5 TtOt,3 = 4

TtOt’l =t Accél. = Ttot,l / Ttot,2 =1.6 Acceél. = Ttot,l / Ttot,3 =2

—> Peu importe la rapidité de |la partie parallele, c’est la partie en série qui limite
la performance



'acceleration est toujours limitée ©

Loi d’Amdahl:

T .
S + N
S: accélération effective
s: proportion du code en série (%)

P: proportion du code en parallele (%)

N: nombre de processeurs

Amdahl's Law

Image de Wikipédia (wikipedia.org)

Ca répond a la question : “Combien de processeurs je dois utiliser pour un probleme donner?”




S;LroRngs\Oveak scaling ©

EURO’
500

Strong scaling: la taille du
probléeme est constante et
le probléme est divisé sur
plusieurs processeurs

000T

00§

cee

w
w
w

1000

Weak scaling: |a taille du
probléeme est le méme sur
chaque processeur




Le weak scaling c’est bien! 2

Si on augmente la taille du
probleme quand des
processeurs sont ajoutés:

B s (N — 1)

S: accélération effective
N: nombre de processeurs
S: proportion en série (%)

Scaled speedup
©
o

N
o

o

o2
o

F =N
o

Gustafson's law

- §=0,05 ot

s=0.1 >
-~ §=0.25 /

--= $=05

0 20 40 60 80 100
Number of processors

Image de Wikipédia (wikipedia.org)

Ca répond a la question: “De combien puis-je augmenter la taille de mon probleme tel que le temps
d’exécution est le méme que si j’avais utilisé un seul processeur.”




Mais il y a toujours des surcouts en temps

Modele de mémoire partagée: tous les
travailleurs (ici, les personnes) travaillent
sur le méme ensemble de données (ici, les
lego). Faible surcolt di a la
synchronisation (toutes les personnes ne
peuvent pas travailler sur la méme partie

I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
en méme temps). :

Modele de mémoire distribuée: chaque travailleur (ici, personne)
travaille sur son propre ensemble de données (ici, pieces de lego).
Généralement plus efficace (pas de collaboration pendant le
travail), mais surcolts dus a la communication (ici, distribution des
pieces au début et assemblage du résultat a la fin).

En général, les deux sont mélangés. Cela nécessite également une bonne répartition de la charge (c'est-a-dire
gue chague personne a la méme quantité de travail a effectuer, ce qui n'est pas si facile a réaliser.



La hiérarchie de la mémoire

EPU/GPU

Stockage local
(SSD ou disque)

* Plus on s'éloigne du ceceur, plus on
— est lent (mais, en général, plus la
Accélérateurs capacité est grande).

* |/O n’est pas nécessairement
parallélisé

* Les communications sont

limitantes lors de |'utilisation de
Stockage externe p|U5|eurS noeuds

y * Mouvement des données vers et
e — ]
o=

depuis un accélérateur
Autres noceuds Icone: the Noun project (https://thenounproject.com/)




Quels outils utiliser?

Programmation parallele:

e Vectorisation (au niveau d’un cceur)

* Threading / OpenMP (au niveau d’un nceud)

 CUDA /HIP / OpenCL/ OpenACC/ OpenMP (au niveau de l'accélérateur)
e Socket / MPI / PGAS (au niveau d’un cluster)

Librairies optimisées:

* BLAS / LAPACK / MKL (algeébre linéaire)
 FFTW (fast-Fourier transform)

 HDF5 / netCDF (parallele 1/0)

Bonne nouvelle pour les novices en informatique : de nombreux programmes scientifiques ont déja
été concgus en version parallele et sont disponibles sur les supercalculateurs - Pas de compétence
en programmation nécessaire!



Conclusions



Conclusions

* La parallélisation est au coeur de I'efficacité des superordinateurs

* || existe plusieurs paradigmes de parallélisation avec leurs propres
avantages et inconvénients

* || n'est pas nécessaire d'avoir de grandes compétences en
programmation pour faire du calcul intensif

— Plus d’informations sur:
e https://www.enccb.be/
e https://www.ceci-hpc.be/
e https://www.vscentrum.be/



https://enccb-test/
https://www.ceci-hpc.be/
https://www.vscentrum.be/
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