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Das DEEP-SEA Projekt ("DEEP —Software for Exascale Architectures") zielt darauf ab, eine
umfassende Programmierumgebung fir zukiinftige europaische Exascale-Systeme zu entwickeln.
Diese Umgebung soll alle Ebenen des Software-Stacks anpassen, um heterogene Rechen- und
Speicherarchitekturen zu unterstiitzen und die Code-Optimierung liber verschiedene bestehende
und zukinftige Architekturen und Systeme hinweg zu ermdglichen.

Die urspringliche Aufgabenstellung des Projekts besteht darin, eine hochgradig anpassungsfahige
und effiziente Software-Architektur zu entwickeln, die auf den Fortschritten friiherer EU-Projekte und
international bekannter Open-Source-Pakete aufbaut. Diese Entwicklungen sollen den
Herausforderungen der Rechen- und Speicherheterogenitat begegnen und die Zusammenarbeit
innerhalb der HPC-Community und mit den Centres of Excellence starken.

Das Projekt war in Arbeitspakete organisiert, die definiert wurden, um dhnliche und eng verwandte
Aktivitaten zu gruppieren. Unsere Arbeit konzentriert sich auf einige dieser Arbeitspakete, namlich:

e AP1 ,Co-Design-Anwendungen” analysierte Anwendungscodes und unterstiitzt deren
Nutzung auf Prototypen.

e AP3 ,Softwarearchitektur und Systemsoftware” entwarf die Softwarearchitektur und
integriert alle Elemente.

e AP5 ,Programmierung auf Systemebene” erméglichte die Parallelisierung und Skalierung von
Code auf Systemebene.

AP1

Im Rahmen dieses Projektes wurde die Portierung des seismischen Bildgebungsverfahrens FRTM auf
die modulare Supercomputing Architektur durchgefiihrt. Dazu musste das Task basierte Scheduling
Framework ACE erweitert und generalisiert werden, so dass es jetzt einfach um weitere Backends fiir
andere Architekturen erweitert werden kann. Als ein zentrales Ergebnis der Arbeiten war die
Implementierung des ACE CUDA Backends samt der Portierung ausgewahlter Performance kritischer
Kernel.

Diese konnten auf der MSA validiert und mit den in dem Projekt entwickelten Optimierungszyklen
evaluiert werden. Dabei konnte nicht nur die Laufzeit verglichen werden, sondern auch der
zugrundeliegende Energieverbrauch. Es zeigt sich das die CUDA Implementierung performanter als
auch Energieeffizienter als die CPU basierte Implementeirung ist.

AP3

Im Rahmen dieses Projekts wurde die urspriingliche Aufgabenstellung formuliert, einen Scheduler zu
entwickeln, der die Auslastung der verschiedenen Module und der heterogenen Hardware
maximiert. Der bestehende Ressourcenmanager Slurm war nicht fahig, grofSe heterogene Systeme
effizient zu verwalten.



Der Projektablauf umfasste die Priifung der Slurm-Architektur, einschlielich der Scheduler-
Heuristiken und des Backfill-Plug-ins.

Ein wesentliches Ergebnis war die Entwicklung eines Simulationsframeworks auf Basis von SimGrid,
dass das Testen von Scheduling-Heuristiken erlaubt. Dieses Framework wurde erweitert, um
»malleable” Workloads zu simulieren, und der Backfilling-Scheduler wurde entsprechend angepasst.
Ein weiteres Ergebnis war die Entwicklung eines Frameworks zur Generierung von ,, malleable”
Workloads aus realen starren Jobs. Tests und Benchmarks mit diesen Workloads zeigten den Nutzen
von Malleability in verschiedenen Szenarien auf.

AP5

Das Projekt zielte darauf ab, die Auslastung moderner heterogener Systeme zu maximieren, durch
die Erweiterung von Programmiermodellen zur Unterstiitzung dynamischer Ressourcennutzung. Dies
beinhaltete die dynamische gemeinsame Nutzung von Ressourcen, Interoperabilitat und
Kompatibilitat zwischen Modellen sowie die Integration neuer Speicher- und Ressourcentypen.

Zentrale Aufgaben umfassten Beitrdge zur Schnittstelle von GPI-Space und GPIl zum
Ressourcenmanager sowie Erweiterungen von GPI-2, um die Kommunikationsschicht pscom von
ParaStation zu nutzen, in enger Zusammenarbeit mit dem Partner Partec. Die Integration von pscom
in GPI-2 und das Testen der Kommunikationsroutinen mit pscom-Unterstiitzung mittels typischer
Micro-Benchmarks waren ebenfalls Teil des Projekts.

Der von CEA bereitgestellte MPC-Allokator wurde in GPI-2 integriert, um die Interoperabilitat
zwischen MPC und GPI-2 zu gewahrleisten. Das Projekt umfasste auch Tests und Benchmarking von
GPI-2 mit integriertem MPC Allocator unter Verwendung einer Proxy-App. Bedeutende technische
Erweiterungen in GPI-2 ermoglichten die Unterstlitzung heterogener Speichersegmente,
einschlielflich HBM-, PMEM- und speicherabgebildeter Puffersegmente.

Eine Version von GPI-2 mit PMIx-Unterstiitzung wurde bereitgestellt. Diese Version umfasst alle
notwendigen Funktionen zur Orchestrierung des Startprozesses und ermaoglicht flexible
Ressourcenzuweisungen. Die Implementierung wurde mit einer Tsunamisimulationsanwendung
benchmarked, die auf GPI-2 portiert wurde.

AbschlieRend wurde die GPI In-Memory Checkpointing Library zur Unterstiitzung des Hinzufligens
und Entfernens von Prozessen bei Fehlern erweitert, um eine effizientere Ressourcennutzung zu
erreichen. Tests und Leistungsanalysen wurden mit einer einfachen Stencil-Anwendung
durchgefiihrt.

Verwertungsplan

Die FhG plant, seine Verwertungsziele durch mehrere MalRnahmen zu realisieren. Zunachst wird das
FhG das GASPI-Forum leiten und die Ergebnisse des DEEP-SEA-Projekts nutzen, um die GASPI-API-
Spezifikation zu erweitern, wobei GPI-2 als Referenzimplementierung dient (vsl. 2025). AuBerdem
wird die Arbeit in DEEP-SEA in die Open-Source-Versionen von GPI-2 und GPI-Space integriert.

Die Arbeiten im Simulationsframework fiir flexible Arbeitslasten werden fortgesetzt und auf
Konferenzen prasentiert. Das Wissen zur Nutzung dynamischer Ressourcen fliet in neue und
bestehende Anwendungen mit GPI-2 und GPI-Space ein.

Taskbasierte Ausfiihrungsmodelle ergdnzen das GPI-2-Programmiermodell. Die Abstraktion des Task
Scheduler Frameworks ACE unterstiitzt heterogene Systeme und ermoglicht den Einsatz in CUDA -
basierten GPUs, wodurch ein Wettbewerbsvorteil genutzt werden kann.
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WP1
Seismische Bildgebungsverfahren
Einleitung

Die modulare Supercomputerarchitektur (MSA) ist eine innovative Methode zum Bau von
Hochleistungsrechnersystemen. Diese Architektur besteht aus miteinander verbundenen Modulen,
von denen jedes mehrere Verarbeitungseinheiten und/oder Speichertypen enthalten kann. Sie bietet
damit eine grolRe Flexibilitat, Skalierbarkeit und Effizienz bei der Verwaltung von Rechenlasten. lhr
modulares Design ermdoglicht eine einfache Erweiterung und Aktualisierung des Systems. Dies
gewahrleistet eine einfache Anpassungsfihigkeit an sich andernde Rechenanforderungen. Durch das
Hinzufligen weiterer Module kann die Rechenleistung skaliert werden, ohne das Gesamtsystem zu
storen. Dariber hinaus ermdglicht die MSA eine effiziente Ressourcenallokation, sodass Module
bestimmten Aufgaben zugewiesen oder von mehreren Benutzern geteilt werden kénnen. Diese
Architektur fordert zudem die Energie Effizienz indem sie Module je nach Arbeitslastanforderungen
herunterfahrt oder anpasst. Die modulare Supercomputerarchitektur wird haufig in der
wissenschaftlichen Forschung, der Wettervorhersage, der molekularen Modellierung und anderen
rechenintensiven Bereichen eingesetzt und revolutioniert den Bau von Supercomputern, indem sie
eine unerreichte Flexibilitat, Skalierbarkeit und Leistung bietet.

Anwendungen im Bereich der seismischen Bildgebung sind definitiv geeignete Kandidaten, um die
Vorteile von MSA-Clustern zu nutzen. Im Allgemeinen erfordern seismische Bildgebungsverfahren
eine enorme Rechenleistung. Die von dem MSA-Cluster hierfir zur Verfligung gestellten Ressourcen
konnen auf natirliche Art und Weise skaliert werden, indem weitere Module hinzugefligt werden.
Dies erlaubt es auch zunehmend komplexe seismische Analysen zu bewaltigen. Dariiber hinaus
umfassen solche Anwendungen haufig verschiedene Teillaufgaben: z.B. Modellierung, numerische
Losung von partiellen Differentialgleichungen, Datenverarbeitung und Bildgebung. Mit der Flexibilitat
des MSA-Clusters kdnnen diese Teilaufgaben auf den entsprechenden Modulen ausgefiihrt werden,
die hinsichtlich der fiir diese Aufgabe bendtigten optimalen Ressourcen zur Verfligung stellen.

Zusammenfassend bietet die MSA die notwendige Skalierbarkeit, Flexibilitdat und Leistung, die fiir
seismische Rechneranwendungen erforderlich sind, und ermdoglicht eine effiziente Analyse
seismischer Daten fiir verschiedene Zwecke wie Ol- und Gasexploration, Erdbebenmodellierung und
viele andere.

Im Rahmen von DEEP-SEA wurde neben BSIT unter anderem FRTM als Anwendung ausgewahlt, um
die Vorteile der MSA fiir seismische Anwendungen zu demonstrieren. In den folgenden Abschnitten
werden wir diese Anwendung im Detail darstellen und erldutern, welche Malnahmen im Zuge des
Projektes getroffen wurden, um die Vorteile der MSA im DEEP-System nutzen.

FRTM-Entwicklung innerhalb von DEEP-SEA
Einfiihrung
Kurze Beschreibung der Methode und ihrer Relevanz

Die Reverse Time Migration (RTM) ist das bevorzugte seismische Bildgebungsverfahren fiir komplexe
unterirdische Strukturen und Regionen. Im Gegensatz zum Beispiel zu alternativen frequenzbasierten
Ansatzen |6st RTM die Wellengleichung direkt im Zeitbereich. RTM ist in der Lage steile Neigungen
von Formationen im Untergrund effektiv abbilden und erlaubt es auch starke Variationen der
physikalischen Eigenschaften des Untergrunds genau zu behandeln. Im Allgemeinen kann dieser



Ansatz in Situationen verwendet werden, in denen andere Methoden, wie zum Beispiel Ray Tracing-
basierte Migration, versagen.

Entwicklung der RTM und ihre gegenwartige Nutzung

Auf der Umkehrung der Modellierung basierende Inverse Methoden wurden in der Mitte der
achtziger Jahre des letzten Jahrhunderts eingefiihrt, zunachst fiir 2D-Probleme. Obwohl die
Veroffentlichungen zu RTM deren Vorteile demonstrierten, wurde die Methode zu dieser Zeit nicht
von der Industrie als gangiger Algorithmus fiir die Anwendung der Tiefenmigration Gbernommen.
Dies lag hauptsachlich an zwei Griinden: (i) Es gab bestimmte theoretische Einschrankungen, die mit
dieser Technik verbunden waren, und (ii) an der unzureichenden Rechenkapazitit. Aus diesem Grund
war die Nutzung von RTM weitgehend auf akademische Umgebungen beschrankt.

Durch den signifikanten Anstieg der Computerhardware-Leistung in den letzten Jahrzehnten ist die
Nutzung der 3D Reverse Time Migration in industriellen Umgebungen moglich geworden. Dariiber
hinaus hat die Fahigkeit der Industrie, komplexe Geschwindigkeitsmodelle fiir das Medium zu
erstellen, einschliefllich anisotroper Modelle, dazu beigetragen, dass RTM der bevorzugte
Algorithmus zur Bildgebung geologischer Strukturen geworden ist, die anspruchsvolle Medium-
Modelle erfordern. Heutzutage wird RTM intensiv in der Wissenschaft, der Industrie und in
Explorations- und Entwicklungsprojekten verwendet, um zum Beispiel die Bildgebung von Strukturen
unter Salzstocken in tiefen Gewassern zu gewahrleisten.

Rechenkomplexitat von FRTM und ihre Beziehung zur heutigen Hardware

Seismische Reflexionsdaten liegen in der Regel als eine Reihe von Einzelmessungen vor. Diese
sogenannten Shots beleuchten verschiedene, moglicherweise tiberlappende, unterirdische
Regionen. Die GrofSe der Input Daten liegt typischerweise zwischen 10.000 bis 100.000 Shots. Die
RTM-Methode zur Abbildung eines einzelnen Shots besteht im Wesentlichen aus drei grundlegenden
Schritten:

(i) Vorwartsausbreitung eines Quellsignals in der Zeit,
(ii) Rickwartsausbreitung der seismischen Reflexionsdaten und

(iii) Kreuzkorrelation zur Berechnung der sogenannten Imaging-Condition auf jeder
Zeitebene.

Im Allgemeinen sind die Rechenkosten von RTM sehr hoch. Der Grund dafir liegt in den fir hohere
Frequenzen zu verwendenden hohen Gitterauflosungen. Damit wird zur Durchflihrung einer
Migration Giber einen groReren Frequenzbereich ein sehr feines Gitter bendtigt. Dies muss zusétzlich
noch mit kleineren Zeitschritten bei expliziten Approximationen kombiniert werden. All dies ergibt
hohere Anforderungen an den Computerspeicher und erfordert hochleistungsfiahige Hardware.

In FRTM wurden verschiedene Modelle implementiert, die die physikalischen Eigenschaften des
Mediums beschreiben (wie Geschwindigkeitsfeld, andere Koeffizienten usw.). Die 3D-
Wellengleichung wird durch eine finite Differenzen-Diskretisierung approximiert, die vollstandig
explizit in der Zeit ist und ein Acht-Punkte-Stencil fur die raumlichen Ableitungen verwendet. In
Bezug auf die Parallelisierung werden die oben genannten Grundschritte unabhéangig fiir jeden Shot
ausgefiihrt, d.h. die Berechnung ist trivial parallelisierbar tiber die Shots.

Die Parallelisierung auf der Ebene eines einzelnen Shots, sowohl auf Shared-Memory- als auch auf
Distributed Memory Ebene, ist jedoch trotz der Lokalitat der expliziten Diskretisierung eine
Herausforderung. Um eine optimale Leistung zu erzielen, sollte die gesamte Berechnung im



Ortsraum in viele feingranulare Aufgaben aufgeteilt werden, die mit einem geeigneten Scheduling-
Algorithmus auf der Shared-Memory- und der Distributed-Memory Ebene verteilt werden, so dass zu
allen Zeiten eine angemessene Lastenverteilung entsteht. Hier ist das hybride
Parallelprogrammiermodell, das im Wesentlichen mehrere Ebenen der Parallelisierung entsprechend
der Struktur der Hardware annimmt, zusammen mit einem task-basierten Scheduling auf
Knotenebene, der richtige Ansatz zur optimalen Nutzung des Hardwarepotenzials.

Die Komplexitdt der Methode und die Méglichkeit mit FRTM die notwendigen Schritte der Portierung
einer Industrie-Relevanten Anwendung auf die MSA zu studieren, erklaren den Grund fiir die Wahl
dieser Anwendung fiir DEEP-SEA.

Daher haben wir die FRTM-Proxy-Anwendung flir DEEP-SEA vorgeschlagen, insbesondere mit der
Absicht, sie fir die Nutzung auf heterogenen Architekturen wie NUMA-CPUs, GPUs usw. zu
erweitern. Die Proxy-Anwendung wurde aus dem urspriinglichen FRTM-Code extrahiert, um eine
Anwendung zu konstruieren, die sowohl aus physikalischer Sicht (Geschwindigkeitsmodell,
Frequenzbereich, d.h. Gitter-SchrittgroRe usw.) als auch aus rechnerischer Sicht ausreichend
reprasentativ fiir ein typisches Verfahren zur seismischen Bildgebung ist. In diesem Sinne haben wir
die Vielfalt der Funktionen des urspriinglichen Codes wie folgt eingeschrankt:

(i) Der RTM-Algorithmus wird auf einem einzelnen Shot unter Verwendung synthetisch
generierter Eingaben ausgefiihrt; und

(i) die physikalischen Eigenschaften des Mediums entsprechen dem VTI-Modell (vertikale
transversale Isotropie), das horizontal gleichmaRige Eigenschaften mit einer rotationalen
Symmetrie um die vertikale Achse voraussetzt, wahrend Anisotropie in vertikaler Richtung
angenommen wird.

Die Gliederung des Berichts in den folgenden Abschnitten ist wie folgt: Er beginnt mit der Darstellung
der Werkzeuge/Bibliotheken, die die ordnungsgemaRe Implementierung des hybriden
Parallelmodells und des task-basierten Ansatzes ermoglichen, zusammen mit den Mechanismen zur
Erreichung der Portabilitat, insbesondere auf CUDA/GPUs; anschlieRend werden die angewandten
Optimierungszyklen im Entwicklungsprozess diskutiert. Der ndchste Abschnitt konzentriert sich
detaillierter auf die Effizienz des Codes und die Ergebnisse der Leistungsbewertung. Dariiber hinaus
wird ein Malleabilitatsbeispiel fir FRTM kurz skizziert, um eine Art lllustration eines Co-Design-
Musters zu bieten.

Hybride Parallelisierung und task-basierte Gestaltung in der Implementierung von FRTM

Das hybride Parallelisierungsmodell kombiniert die Parallelisierung auf Shared-Memory und
Distributed-Memory Ebene in einer Anwendung. Dieses Modell umfasst auch das task-basierte
dynamische Scheduling von Rechenaufgaben, die auf der Shared-Memory Ebene generiert werden.
Diese Konzepte bilden die Grundlage fiir das Design und die Entwicklung von FRTM. Die
Implementierung nutzt robuste und hochgradig parallele Techniken unter Verwendung proprietarer
HPC-Tools. Der hybride Parallelansatz verwendet eine statische zweistufige Doméanenzerlegung, die
auf GASPI/GPI basiert. Das Rechengebiet wird auf der Ebene des verteilten Speichers zwischen
Prozessen aufgeteilt, wobei der CPU-basierte Datenaustausch Uber GASPI/GPI unterstitzt wird. Auf
der Ebene des gemeinsamen Speichers werden die prozesslokalen Partitionen weiter unterteilt, um
eine task-basierte Ausfiihrung unter Verwendung des Asynchronous Constrained Execution (ACE) -
Frameworks fiir das Task-Scheduling zu ermoglichen. Diese feingranulare Zerlegung erzeugt
zahlreiche Berechnungsaufgaben, wobei das dynamische Scheduling eine ausbalancierte Last auf der
Knotenebene gewahrleistet. Das Besondere dabei ist, dass der dabei erzeugte Task-Graph nur fiir



eine einzelne Iteration angelegt wird. Dies reduziert die GroRe des Task-Graphen erheblich. Interne
Iterationszahler innerhalb der Aufgaben beriicksichtigen die Zeitschritte und unterbrechen
Synchronisationspunkte am Ende eines Zeitschrittes. Es wurde bereits erwahnt, dass die FRTM -Proxy-
Anwendung (der Benchmark) eine Berechnung eines einzelnen Shots durchfiihrt, die den
grundlegenden Rechenschritt der RTM-Methode darstellt.

Die HPC-Tools, die einen solchen Ansatz erméglichen, sind die Kommunikationsbibliothek GASPI/GPI
und das Scheduling-Framework ACE (Asynchronous Constrained Execution), das auf Knotenebene
arbeitet. Somit wurde die FRTM-Software aufgrund dieser Tools von Anfang an als task-basierte
Parallelitat konzipiert. Die CPU-Variante der Software wurde in vielen erfolgreichen Projekten in den
letzten Jahren erstellt und getestet. Wir haben mit dieser CPU-Variante die Entwicklung innerhalb
von DEEP-SEA begonnen, mit dem Ziel, die Portabilitat des Codes auf GPU-Beschleuniger zu
ermoglichen.

FRTM GPU-Unterstiitzung

Um die MSA zu unterstltzen, wurden sowohl die auf CPU basierende FRTM-Proxy-Anwendung als
auch der zugrunde liegende Asynchronous Constrained Execution (ACE)-Task-Scheduler innerhalb
von DEEP-SEA erweitert, um CUDA-Kerne zu unterstitzen. ACE definiert nun eine einheitliche
Schnittstelle, die die Portabilitat des task-basierten Schedulings auf verschiedenen Architekturen
ermoglicht und damit die Portabilitat der Anwendung selbst erleichtert.

ACE CUDA-Erweiterung

ACE bietet sogenannte Gerate, um die zugrunde liegende Hardware und das Ausfiihrungsmodell zu
abstrahieren. Die Gerate ermoglichen verschiedene Backend-Implementierungen unter Verwendung
einer gemeinsamen Schnittstelle. So stellt es abstrakte Speicher-Allokatoren zur Verfiigung, um
geratespezifischen Speicher zu verwenden, und Scheduler, um geratespezifische Rechen-Kerne
auszufiihren.

Scheduler
Interface

Das Ausfiihrungsmodell innerhalb der FRTM-Proxy-Anwendung ist so gestaltet, dass pro physischem
Gerat ein GASPI-Prozess gestartet wird, z.B. fiir einen NUMA-Socket oder eine GPU-
Beschleunigerkarte. Innerhalb des GASPI-Prozesses wird das entsprechende ACE-Gerat instanziiert.



So ist FRTM mit der Unterstiitzung von Geraten standardmaRig bereit fur die Ausfiihrung auf
heterogenen Systemen.
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Im Rahmen des DEEP-SEA-Projekts wurde ACE erweitert, um CUDA-basierte Architekturen zu
unterstiitzen, die im GPU-Modul der MSA verfligbar sind. Fiir die CUDA-Geréate erzeugen die
implementierten Allokatoren symmetrische Allokationen auf dem Host und dem Gerat und bieten
eine bijektive Zuordnung, die es ermdglicht, Host-Zeiger in GPU-Zeiger und umgekehrt zu ibersetzen.
Dariiber hinaus gibt es Methoden, die eine Synchronisation des Host- und Geratespeichers
ermoglichen. Das Konzept der symmetrischen Zuweisung ermoglicht eine einfache Initialisierung der
Arbeitsdaten auf der Host-Seite. Die Initialisierungsphase wird durch eine anschlieRende
Synchronisierung abgeschlossen, um die Daten auf die GPU zu (ibertragen. Die tatsachliche
Berechnungsphase erfolgt dann auf dem Gerat. Sobald die Berechnungsphase abgeschlossen ist,
Ubertragt eine nachfolgende Synchronisierung die Daten zurlick zum Host, der dann in der
Nachbearbeitungsphase leicht verarbeitet werden kann. Die simulierten Felder von FRTM arbeiten
auf GASPI-Segmenten, um die Kommunikationsschichten direkt in die entsprechenden Remote-Halo-
Schichten zu Gibertragen und zusatzliche Latenzen, die durch Kopien in explizite
Kommunikationspuffer erzeugt werden, zu vermeiden. Daher wurde das Konzept der
Speicheregistrierung in die generische ACE-Gerateschnittstelle eingefiihrt, das auch extern
zugewiesenen Speicher (GASPI-Segmente) flir die GPU-Nutzung registrieren kann.

FRTM-Proxy-App CUDA-Erweiterung

Die FRTM-Proxy-Anwendung wurde erweitert, um die ACE-Gerateschnittstelle zu unterstitzen. Als
ersten Schritt wurde die tatsachliche Berechnung des Propagationskerns an CUDA angepasst. Dies ist
der Performance kritische Teil der Anwendung und macht mit 80,7 % bis 81 % der gesamten
Ausflhrungszeit aus.

Als solcher ist er ein interessantes und relevantes Ziel flir die von der MSA bereitgestellten
Beschleuniger. Da der Propagationskern derzeit nur auf die GPU portiert ist, ist es nicht ausreichend,
nur wahrend der Initialisierungs- und Nachbearbeitungsphasen Synchronisationen zwischen den
Host- und Geratezuteilungen vorzunehmen. Es miissen Synchronisationspunkte vor und nach jedem
Aktualisierungsschritt vorhanden sein. Aufgaben fiir verschiedene Subblocke, die fir die zweite
Parallelisierungsebene erstellt wurden, werden verschiedenen CUDA-Streams zugewiesen, um
Asynchronitat zwischen den verschiedenen Aufgaben zu ermoglichen.

Optimierungszyklen



Fir die Erweiterung von FRTM und der ACE-Bibliothek zur Unterstiitzung von CUDA/GPU-Geriten
nutzten wir entlang der Entwicklung insbesondere den im Projekt zur Verfligung gestellten
Optimierungszyklus. In diesem Prozess fehlten uns zwar MPI-basierte Werkzeuge wie LLView und
dhnliche, die fiir GASPI/GPI einfach noch nicht verfligbar sind. Dennoch konnten wir wertvolle
Informationen aus dem Optimierungszyklus extrahieren.

Zuniachst haben wir die CPU-basierte Variante von FRTM durchgehend als Referenz verwendet —
sowohl aus numerischer als auch aus leistungsbezogener Sicht. Score-P-Traces wurden ebenfalls
wahrend des Entwicklungsprozesses erzeugt und visualisiert, was sich als sehr niitzlich erwies, um
den leistungsrelevanten Teil zu identifizieren. Somit wurde die ordnungsgemafe Ausfiihrung von
FRTM kontinuierlich (iberwacht und gewahrleistet durch die Richtigkeit der Ergebnisse und die
Laufzeiten in Bezug auf die ProblemgréRen. Der korrekte Speicherverbrauch in jedem einzelnen Fall
wurde ordnungsgemaR untersucht.

Im DEEP-SEA-Cluster haben wir das DCDB-Uberwachungstool verwendet, um den Energieverbrauch
wahrend der Ausfiihrung zu bewerten. Wir betrachten DCDB als ein niitzliches Werkzeug: Es
ermoglicht, den Energieverbrauch jeder Hardwarekomponente, die an der Berechnung beteiligt ist,
zu messen. Im Folgenden prasentieren wir kurz die Ergebnisse dieser Messung.
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Optimierungszyklus unter Verwendung von DCDB: Messungen des Energieverbrauchs

Das DCDB-Uberwachungsframework (Data Center Data Base) wird ,,auf dem gesamten DEEP-EST-
Prototyp“ eingesetzt, d.h. im DEEP-Testcluster. DCDB speichert gemessene Werte von Knoten- und
Infrastruktursensoren in hoher Frequenz (alle 10 Sekunden), einschlieflich des Leistungs- und
Energieverbrauchs der Rechenknoten.”

Somit haben wirim Falle der FRTM-Ausfihrung auf zwei CPU-Knoten fiir eine ProblemgréRe von
40073 den Energieverbrauch des Master-Knotens verglichen fir



(i) die reine CPU-Ausfuhrung der entsprechenden NUMA/CPU-Variante des Codes, im
Vergleich zu

(ii) der kombinierten CPU-GPU-Ausfliihrung der CUDA/GPU FRTM-Version mit
implementiertem CUDA-Kernel.

Die urspriingliche CPU-Variante des Codes bendtigte eine mehr als doppelt so lange Ausfliihrungszeit.
Aufgrund der erheblich besseren Leistung im Falle der CUDA/GPU-Variante, d.h. viel kiirzere
Ausflhrungszeit, ist der Energieverbrauch [in Mikro-Joule, uJ] entsprechend viel niedriger.

Im CUDA-Fall haben wir den gesamten Energieverbrauch sowohl auf dem CPU-Knoten als auch auf
seinem GPU-Pendant summiert. In beiden Fallen haben wir den Verbrauch von z.B.
Speicherelementen, PCI-Netzwerkadaptern usw. von dieser Betrachtung ausgeschlossen. Wir haben
den Vergleich auch nur auf den Master-Knoten in dieser Zwei-Knoten-Ausfihrung beschrankt.

Die relevanten Zahlen sind in der folgenden Tabelle zu sehen.

[| (1) Pure CPU-variant || (2) CUDAkernel || Difterence (1) - (2) ||
” CPU consumption [u.J] ” CPU consumption [u.J] | GPU consumption [m.J] ” [t ”
I 75017660615 I 39018232022 | 32357044 || 342384503 ||

Offensichtlich hat eine ordnungsgemaRe CUDA-Implementierung des FRTM-Rechenkerns zur Folge,
dass enorme Energieeinsparungen erzielt werden.

Ergebnisse der Leistungseffizienz

Hier vergleichen wir die Leistung der urspriinglichen CPU/NUMA-Version des Codes mit ihrer ACE-
basierten CUDA-Erweiterung fiir GPU-Beschleuniger. Alle unten angegebenen Zeiten, die
entsprechenden Werte, Grafiken und Vergleiche beziehen sich nur auf die
Vorwartspropagationsphase des RTM-Algorithmus. Das bedeutet, dass wir unsere Aufmerksamkeit
nur auf den rein rechnerischen Teil konzentriert haben und 1/O- und andere Schritte, die nicht mit
Berechnungen zusammenhangen, von den Messungen ausgeschlossen wurden.

Die Tests wurden auf dem DEEP-Testcluster (DEEP-EST Modular Supercomputer) durchgefiihrt, auf
dem sogenannten Extreme Scale Booster-Modul (dp-esb Partition), das aus 75 Knoten des folgenden
Typs besteht:

e Intel Xeon 4215 CPU, 8 Kerne, d.h. 16 (Hyper-)Threads, kombiniert mit
e (einem) Nvidia Tesla V100 GPCPU-Beschleuniger.

Wihrend der Tests und dem Vergleich zwischen den NUMA/CPU- und CUDA/GPU-Versionen von
FRTM haben wir die starken Skalierbarkeitsmerkmale des Codes fiir verschiedene Grof3en des
Rechenbereichs untersucht.

Um die Skalierbarkeitsresultate visuell leichter verstandlich zu machen, haben wir eine



logarithmische Skala verwendet. Dies ermaoglicht es uns, die ideale Skalierbarkeit als gerade Linie
darzustellen und die Informationen im Diagramm leichter zu erfassen. Die Linie der idealen
Skalierbarkeit ist immer an dem Punkt festgelegt, an dem die reale Skalierbarkeitslinie NUMA/GPU

beginnt.

ProblemgroRe 20013

Die Zeiten sowohl der NUMA/CPU- als auch der CUDA/GPU-Varianten sind in der folgenden Tabelle

dargestellt

# Nodes (CPUs/GPUs)

CUDA/GPU

CPU

4.616270e 4 01

6.302548¢e 4 01

2.250510e 4+ 01

3.322412e 4 01

1.139246e + 01

3.52494%¢ 4 01

wlelmn]=

T.268196e 4 00

4.503900e 4 01

L5 3]

7.209841e + 00

6.459620e 4 01

1.014225e + 01

9.225516e 4 01

, die relevante grafische Darstellung findet man in der folgenden Abbildung

Scalability, Loganthmic, CUDA/GPU, size 20043
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Der Vergleich zeigt hier deutlich, dass die CUDA/GPU-Variante die urspriingliche NUMA/CPU-Version

von FRTM definitiv bertrifft. AuRerdem sieht man, dass diese ProblemgréRe relativ klein ist, was die



reale Skalierbarkeit auf mehr Knoten, insbesondere im NUMA/CPU-Fall, weit von perfekt entfernt

macht. Daher sollte zur Ermdglichung eines reprasentativeren Vergleichs die ProblemgroRe erhoht

werden.

ProblemgroRe 400/3.

# Nodes (CPUs/GPUs)

CUDA/GPU

CPU

2.855009¢e 402

7.072343e 4 02

1.500078e + 02

3.602850e 4 02

T.89667Te 4+ 01

1.813432e + 02

|l =

3.997822¢ 4 01

9.049772e 4 01

m

2.08548%9¢ 4+ 01

7.373346e 4 01

1.337381e + 0

9.464127e 4 01

Die grafische Darstellung der Skalierbarkeit, die den Zeiten in der obigen Tabelle entspricht, findet

man in der folgenden Abbildung.

Scalability, Logarithmic, CUDA/GPU vs. CPU, size 4003
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Die Skalierbarkeit sieht gut aus, nurim Fall von 32 Knoten weicht die reale Skalierbarkeitslinie von
der geraden Linie der idealen Skalierbarkeit ab. Daher macht es weiterhin Sinn, die DomanengroRe

zusammen mit der maximalen Anzahl an Rechenknoten zu erh6hen.



Wiederum ist die CUDA/GPU-Implementierung zwischen 2 und 3 Mal schneller als die urspriingliche

NUMA/CPU-Version und skaliert besser.

ProblemgrofRe 800/3
In diesem Fall nutzen wir fast die gesamte Kapazitat der dp-esb-Partition: 64 von 75 verfligbaren

Knoten. Die Laufzeiten sind in der folgenden Tabelle dargestellt

# Nodes (CPUs/GPUs) CUDA/GPU CPU
1 2.269117e + 03 B.447365¢ 4 03
2 1.168578e + 03 4.392730e + 03
4 6.138579% + 02 2.226191e 403
8 3.06408%¢ + 02 1.116553e + 03
16 1.568804e + 02 5.599059%¢ + 02
32 7.852622¢ 4- 01 2.790383e 4 02
B4 4.192848¢ 4 01 1.689822¢ + 02

Die grafische Darstellung der Skalierbarkeit, die den Zeiten in der Tabelle entspricht, findet man in

der follgenden Abbildung.

Scalability, Logarithmic, CUDA/GPU vs. CPU, size 8003

! ' CUDA/GPU real —
NUMA/CPU —s—
GPU estimated ideal
. —
—
7 200 S — .
2 I
E E“‘“‘m.,_q_h
= Hq_“"“--_,j
1
1 2 4 8 16 32 64

Mumber of CPU/GPU nodes (Booster partition, Intel Xeon 4215, 16 thrds, Nvidia WV100)



Die Linien der realen Skalierbarkeit fir sowohl die CUDA/GPU- als auch die NUMA/CPU-Varianten
sind nahezu parallel zur geraden Linie der idealen Skalierbarkeit, aber - erneut - die GPU-Version ist

mehrere Male schneller.

Das Fazit ist, dass die GPU/CUDA-basierte FRTM die urspriingliche NUMA/CPU-Variante definitiv
Ubertrifft. Dartiber hinaus sind die Leistungs- und Skalierbarkeitsmerkmale der CUDA/GPU FRTM-
Version vollig zufriedenstellend: Die Skalierbarkeit ist im Fall 80073 praktisch perfekt.

Co-design input - Malleabilitatsbeispiel mit FRTM

Das malleable Ressourcenmanagement von FRTM wurde innerhalb der parallelen
Ausfuhrungsumgebung GPI-Space (https://www.gpi-space.de/) veranschaulicht.

GPI-Space ist ein Workflow-Management-System fiir parallele Anwendungen. Es ermdglicht
Entwicklern, domanenspezifische Workflows unter Verwendung ihrer eigenen Parallelisierungs -
Patterns, Datenmanagement-Richtlinien und I/O-Routinen zu erstellen, wahrend sie sich auf das
Laufzeitsystem fiir das Workflow-Management verlassen. Das GPI-Space-Okosystem ,verwaltet
automatisch” die Anwendungsdurchlaufe mit dynamischer Planung, integriertem verteilten
Speichertransfer und verteilter Aufgabenausfiihrung.

GPI-Space wird innerhalb von FRTM verwendet, um die gleichzeitige Berechnung der Aufnahmen zu
orchestrieren und das Bild durch Aggregation der einzelnen Aufnahmeergebnisse
zusammenzustellen.

Eine der Schliisselmerkmale, die flir FRTM relevant sind, ist die dynamische Planung. Planung wird
hier im weiteren Sinne verstanden: nicht nur als ein Verfahren, das dynamisch Arbeit einem Satz von
Ressourcen zuweist, die zu einem bestimmten Zeitpunkt verfligbar sind, sondern auch als die
Moglichkeit, Arbeit im Falle der Freigabe/Addition von Ressourcen neu zuzuweisen.

Das Beispiel flr die Malleability zeigt FRTM, das auf einem einzelnen physischen Knoten (mit zwei
Sockeln, was zwei logischen GPI-Knoten entspricht) gestartet wird, der von GPI-Space flr diese
Ausflhrung zugewiesen wurde.


https://www.gpi-space.de/
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Die Abbildung zeigt die GPI-Space GUI, wo jedes kleine Feld einen Rechenauftrag anzeigt, die gelbe
Farbe bedeutet, dass der Auftrag gestartet wurde, die griine Farbe - ein Auftrag, der
abgeschlossen/berechnet wurde, die rote Farbe bedeutet Auftragsstornierung.
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In der Abbildung wurde die Hinzufligung von drei weiteren physischen Knoten zu den Ressourcen,
die FRTM zugewiesen sind, dargestellt. Man kann die ,Wand“ aus sechs Reihen mit Rechtecken
bemerken, die die Berechnung von (kleinen) FRTM-Auftragen anzeigen.
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In der Abbildung kann man erkennen, dass die drei physischen Knoten, die zuvor als
Rechenressource zu FRTM hinzugefligt wurden, jetzt freigegeben sind. Beachten Sie die sechs
Reihen, die mit roten Rechtecken ,enden”, die letzteres die Stornierung der Berechnung anzeigen.



Die FRTM-Ausflihrung wird dann auf dem einzelnen physischen Knoten fortgesetzt, der urspriinglich
ihm zugewiesen wurde.

Fazit

Innerhalb von DEEP-SEA wurde der FRTM-Code auf CUDA/GPU-Hardware erweitert. Ein
klarer Leistungszuwachs dieser neuen Version im Vergleich zur urspriinglichen CPU-
Implementierung wurde demonstriert. Das MSA auf dem DEEP-Cluster bot eine perfekte
Testumgebung fiir unsere Implementierungs- und Ausfiihrungsstudien, einschlielRlich der
Verwendung von Optimierungstools wie DCDB.

In Zukunft ist es wunschenswert, auch CUDA/GPU-Versionen der Quellen-Induktion und der
Imaging Condition bereitzustellen, um die derzeit in der Berechnungsphase erforderlichen
Synchronisierungen zwischen Host und Gerat zu vermeiden. Dies wiirde sicherlich weitere

Leistungsverbesserungen bringen.

Dariber hinaus streben wir an, FRTM auf wirklich heterogene CPU-GPU-Ausflihrungen zu
erweitern. FRTM ist standardmaRig bereit fir heterogene Ausfiihrungen. Allerdings wird die
statische zweistufige Domanenzerlegung weiterhin so durchgefiihrt, dass die Arbeitslast
gleichmaRig verteilt wird. Dies funktioniert effizient in einer Umgebung homogener
Rechenressourcen, ist jedoch sehr ineffektiv in einer heterogenen Einrichtung, in der man
mit Rechenressourcen unterschiedlicher Fahigkeiten umgehen muss. In einer solchen
Situation muss Feedback zu den Rechen- und Speicherfahigkeiten einflielen, was es
ermoglicht, das Problem so zu zerteilen, dass die Ausfiihrungszeit gleichmaRig verteilt ist.

Darliber hinaus wurde die FRTM Proxy app als Reprasentant einer hochentwickelten
Anwendung genutzt, um die im Projekt entwickelten Optimierungszyklen zu testen und
gewinnbringend in den Entwicklungsprozess zu integrieren.

AP3 ,Softwarearchitektur und Systemsoftware”

Einfiihrung

Mit der zunehmenden Komplexitat moderner Hochleistungsrechnersysteme (HPC) wird die
effiziente Ressourcennutzung und Reduzierung der Betriebskosten immer wichtiger. Die
dynamische Zuweisung von Ressourcen wahrend der Ausfihrung von Jobs bietet eine
vielversprechende Maglichkeit, diese Ziele zu erreichen und gleichzeitig die Ausfuhrungs- und
Antwortzeiten von Anwendungen zu verkurzen.

Jobs werden je nach Ressourcenrichtlinie typischerweise in vier Kategorien eingeteilt: rigide,
formbare, sich entwickelnhde und anpassungsfahige Jobs. Rigide Jobs nutzen eine feste
Ressourcenmenge, wahrend formbare Jobs mit variablen, vom Scheduler zugewiesenen
Ressourcen arbeiten, die zur Laufzeit nicht gedndert werden konnen. Sich entwickelnde und
anpassungsfahige Jobs hingegen kdnnen ihre Ressourcen wahrend der Ausfuhrung dynamisch
anpassen. Sich entwickelnde Jobs fordern selbst Anderungen an, wahrend anpassungsfahige



Jobs auf systeminitiierte Anderungen reagieren. Trotz der Vorteile der dynamischen
Ressourcenanpassung unterstltzen bestehende Ressourcenzuweisungssysteme wie Slurm
diese Fahigkeit noch nicht vollstandig.

Um die Effizienz solcher Strategien zu testen, sind Simulationen eine praktikable Alternative.
Diese ermoglichen es Forschern, Strategien zu entwickeln, zu testen und zu verfeinern, bevor
siein der Produktion eingesetzt werden. Verschiedene Simulationswerkzeuge existieren bereits,
jedoch fehlt es haufig an Unterstutzung fur adaptive Workloads. Das vorgestellte Prototyp -
Framework ermoglicht Experimente mit der Simulation groBer, sich entwickelnder Workloads,
bei denen Ressourcenanpassungen zur Laufzeit von den Jobs selbst initiiert werden. Erste
Experimente wurden mit realen Workloads aus dem Parallel Workloads Archive durchgefuhrt,
um die Vorteile der dynamischen Ressourcenzuteilung zu untersuchen.

Simulation von sich entwickelnden Workloads

Die Simulation von sich entwickelnden Workloads erfordert Modelle zur Ausfihrung und
Skalierbarkeit von Jobs, grundlegende Scheduling-Algorithmen, Heuristiken zur Anpassung der
Job-Zuweisungen zur Laufzeit und Generationsschemata flir sich entwickelnde Workloads.

Anwendungsmodell

Anwendungen, die sich entwickelnden Jobs entsprechen, operieren in Phasen, die
unterschiedliche Rechenleistung erfordern. Wahrend einer Phase kann eine Anwendung
zusatzliche Ressourcen anfordern oder freigeben, wodurch der Scheduler sie neu zuweisen
kann. Die Ausflihrungszeit wird gemaB dem Skalierbarkeitsmodell geschatzt. Im Gegensatz zu
starren Jobs, bei denen die Zuweisung konstant bleibt, ermdglichen sich entwickelnde Jobs
dynamische Anderungen, was ihre Ausfiihrungszeiten beeinflusst.

Skalierbarkeitsmodell

Fur die Simulation ist es wichtig, wie sich Ausfihrungszeiten bei Zuweisungsanderungen
verandern. Anhand von Amdahls Gesetz wird der Geschwindigkeitszuwachs fur
unterschiedliche ZuweisungsgroBen berechnet. Die parallele Effizienz wird genutzt, um die
Ausflihrungszeit abzuleiten.

Simulationsframework

Das auf SimGrid basierende Framework verwendet eine ereignisgesteuerte Architektur mit
Akteuren, die auf Ereignisse reagieren. Hauptkomponenten sind der Workload-Generator, der
Scheduler, Job-Executoren und der Trace-Analyzer. Der Workload-Generator erstellt sich
entwickelnde Workloads aus realen starren Workloads, indem er zusatzliche Parameter
hinzufugt.

Der Scheduler nutzt das EASY-Backfilling und wurde mit Heuristiken zur Anpassung von Job -
Zuweisungen erweitert. Job-Executoren simulieren die Ausfihrung und passen Zuweisungen
dynamisch an. Der Trace-Analyzer generiert Statistiken und Metriken wie Makespan und
Auslastung.

Simulationsergebnisse

Experimente wurden mitdem in Abbildung 1 dargestellten Simulationsframework durchgefuhrt,
wobei sich entwickelnde Workloads aus realen Daten verwendet wurden, wie in Tabelle 1



aufgefuhrt. Diese Workloads umfassten eine Vielzahl von Prozessoren und Jobs tber

verschiedene Zeitraume.

Tabelle 1 : Reale Workloads aus dem Parallel Workloads Archive

Workload Zeitraum Prozessore | Jobs

n
METACENTRUM-2013-3 6/2013-4/2015 | 8412 5731100
KIT-FH2-2016-1 6/2016 - 1/2018 | 24048 114355
RICC-2010-2 4/2010-9/2010 | 8192 447794
SHARCNET-Whale-2006-2 6/2006 - 1/2007 | 3072 589251
UniLu-Gaia-2014-2 5/2014-7/2014 | 2004 51897

Fur die Experimente wurden den sich entwickelnden Jobs zufallige Effizienzwerte zugewiesen.
Ein wichtiges Ergebnis ist der Makespan, der die Zeit zwischen der ersten Job -Einreichung und
der letzten Job-Beendigung misst. Abbildung 1 zeigt, dass der Makespan mit der Anzahl der

Zuweisungserweiterungen pro Job abnahm.
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Weitere Metriken waren die durchschnittliche Laufzeit und Antwortzeit der Jobs sowie die
durchschnittliche Prozessorenauslastung. Abbildung 2 zeigt, dass die durchschnittlichen
Laufzeiten mit mehr Zuweisungen abnahmen. Ahnlich verhielt es sich mit den Antwortzeiten
(Abbildung 3). Die Prozessorenauslastung, dargestellt in Abbildung 4, stieg mit dem Anteil der

sich entwickelnden Jobs.

Abbildung 2




No job allocation modification

Average runtime (s)

SEEEEEEE

RICC-2010-2 Unilu-Gaa-2014-2 KIT.FH2.2016-1  METACENTRUM-2013-3
Workloads

No job allocation modification
Onedkzqhnonunﬁonpn?ﬂ;llll

Average response time (s)
g § §E § § &

Abbildung 3



No job allocation modification =
120 - One allocation expansion per job s |
Two allocation expansions perjob =
Three allocation expansions per job W
100 -
g
g = i
8
= —
g e} g
% =
s
& *r i
2 —
" 14 | i I
RICC-2020-2 KIT-FH2-2016-1 UnLu-Gala-20142 SHARCNET-Whae-2006-2METACENTRUM-2013-3
Workloads
Abbildung 4

In weiteren Experimenten mit gemischten Workloads zeigte sich, dass ein hdherer Anteil sich
entwickelnder Jobs positive Auswirkungen auf die betrachteten Metriken hatte (Abbildung 5).
Abbildung 6 und 7 verdeutlichen, wie sich die Prozessorenauslastung uber die Zeit veranderte,
insbesondere bei unterschiedlichen Anteilen an sich entwickelnden Jobs.
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Abbildung 7

Insgesamt belegen die Experimente, dass dynamische Ressourcenzuweisung die Effizienz der
Systemnutzung sowie die Lauf- und Antwortzeiten der Anwendungen verbessern kann.

Schlussfolgerungen

Die dynamische Ressourcenzuweisung wird als wesentliche Funktion angesehen, um die
Nutzung moderner HPC-Systeme zu verbessern. Aktuelle Job-Management-Systeme nutzen
diese Fahigkeit in Produktionsumgebungen jedoch noch nicht vollstandig, was dazu fuhrt, dass
keine Ausfuhrungshistorien fur solche Systeme vorliegen, die in Simulationen verwendet
werden konnten. Dennoch gibt es in der Praxis viele parallele Anwendungen, die von einer
dynamischen Ressourcenzuweisung wahrend der Ausfuhrung profitieren kénnten.

Simulationen konnen helfen, potenzielle Probleme frihzeitig zu erkennen, die beim Betrieb
groBer sich entwickelnder Workloads auf komplexen Systemen auftreten kdnnten, bevor solche



Workloads in der Produktion eingesetzt werden. Im Projekt haben wir ein grundlegendes
Framework implementiert, das Experimente mit solchen Simulationen ermaoglicht. AuBerdem
wurde ein Ansatz zur Erstellung sich entwickelnder Workloads aus realen Workloads des
Parallel Workloads Archive prasentiert, die in Simulationen genutzt werden kdénnen.

Zukunftige Arbeiten werden darauf abzielen, das Simulationsframeworkweiter zu erweitern und
zu verbessern, um auch formbare Jobs oder Mischungen aus sich entwickelnden und
formbaren Jobs zu behandeln. Daruber hinaus sollen umfassendere Experimente mit
unterschiedlichen Zuweisungsstrategien und Skalierbarkeitsmodellen durchgefiihrt werden.

AP5 ,Programmierung auf Systemebene”
Malleability
Application-Driven Malleability in GPI-2

GPI-2 implementiert die GASPI-Spezifikation fiir parallele Anwendungen, jedoch ohne Unterstiitzung
fur flexible Ressourcenanpassung zur Laufzeit. Anwendungen mit adaptiver Netzverfeinerung
konnten von kiirzeren Wartezeiten und reduzierten Kosten profitieren, indem sie flexibel Ressourcen
nutzen. Der Ansatz in GPI-2 ermdglicht anwendungsgetriebene Anpassungsfahigkeit durch einfache
Schnittstellen und minimale Anpassungskosten, um Ressourcen optimal zu nutzen.

Entwurfsziele und Begriindung

Beim Entwickeln einer Losung flir anwendungsgetriebene Flexibilitat in GP1-2 fokussierten wir uns
auf einfache APIs fiir Ressourcenverwaltung, minimale Anpassungskosten bei Laufzeitdnderungen
und die Nutzung von PMIx zur Bewaltigung von Skalierungsproblemen. Einfache Schnittstellen
forderten die schnelle Ubernahme durch Entwickler. Altkonfigurationen und deren
Wiederverwendung konnten Anpassungskosten senken, wurden jedoch durch den PMIx Fabric
Manager unterstitzt. Datenumverteilung blieb eine Herausforderung, da sie anwendungsspezifisch
war und Entwickler belastete. Wir strebten an, Umverteilungen entweder zu vermeiden oder einfach
zu halten, um die Ressourcenanpassung zur Laufzeit zu erleichtern.

Implementierung

PMIx erm0oglicht es, Rechenressourcen von der Anwendungsseite aus anzufordern und freizugeben.
Dies geschieht Gber die APls PMIx_Allocation_request und PMIx_Spawn mit PMIX_ALLOC *
Attributen, die Teilressourcen verwalten und Reservierungszeiten verlangern kénnen.

Zum Zeitpunkt unserer Implementierung konnten weder die PRRTE- noch die SLURM-basierten
Ressourcenmanager dynamische Ressourcenanderungen akzeptieren. Wir nutzten daher statische
Zuweisungen, wobei ein Job nur einen Teil der vorab zugewiesenen Ressourcen nutzt und PRRTE-
Daemons bereits auf den zusatzlichen Ressourcen laufen. Das bedeutet, dass PRRTE-Daemons keine
neuen Slots erstellen, wenn die PMIx_Spawn API mit PMIX_ALLOC_* Attributen aufgerufen wird,
sondern die Anwendung auf vorhandenen, ungenutzten Slots ausgefiihrt wird. Unsere Messungen
berlicksichtigen daher nicht die Verfligbarkeit von Ressourcen beim Scheduler. Wir beschranken uns
auf Prozesse als veranderliche Ressourcen und lassen andere wie Knoten oder Hardware fir
zukinftige Arbeiten offen.

In der folgenden Sektion beschreiben wir zwei neue kollektive Operationen in GPI-2, die das
Hinzufligen und Entfernen von Prozessen zur Laufzeit eines Jobs erleichtern und die Umsetzung von
Ressourcendanderungen demonstrieren.



Hinzufiigen von Prozessen zur Laufzeit mit PMIx in GPI-2

Wir haben eine neue APl eingefiihrt, um wahrend eines laufenden Jobs neue Prozesse hinzuzufiigen:

gaspi_return_t gaspi_proc_alloc_request(gaspi_number_t proc_count, gaspi_rank_t
*new_rank, gaspi_rank_t *new_num, int argc, char **argv);

Diese APl ist eine kollektive Operation lber alte und neue Prozesse. Jeder alte Prozess ruft die API
auf, wenn neue Prozesse benotigt werden. Die neuen Prozesse werden durch gaspi_proc_init
synchronisiert, wobei neue Range und Prozesszahlen zuriickgegeben werden.

Der Master-Prozess (Rang 0) startet neue Prozesse mit PMIx_Spawn. Ausgaben des neuen Jobs
werden durch PMIx_IOF_pull weitergeleitet. Der Master benachrichtigt alte Prozesse liber neue
Namensraume mittels PMIx-Events. Alle Prozesse erstellen eine neue Gruppe mit
PMIx_Group_construct und verbinden sich mit PMIx_Connect.

Die Prozesse tauschen Netzwerkendpunkt-Informationen aus und erhéhen die Anzahl der Prozesse
um proc_count. Eine Barriereoperation stellt sicher, dass die Ressourcen genutzt werden kénnen.

In einem GPI-2-Beispiel haben wir die APl demonstriert, indem durch gaspi_proc_alloc_request neue
Prozesse hinzugefligt werden, die sich synchronisieren und eine gaspi_allreduce-Operation
durchfiihren.

Aktivierung von PMIx-Operationen auf Gruppen

Fiir die PMIx-basierte Initialisierung, bei der Adressinformationen in einer Gruppe bekannt sind,
muss PMIx PMIx_Get-Aufrufe fir Gruppen unterstiitzen. Diese sollen korrekte Adressinformationen
mit Gruppenrangen und Gruppen-ID liefern.

Wir haben Gruppeninformationen auf der Clientseite zwischengespeichert und den Ablauf der
gaspi_proc_alloc_request-Operation erlautert. Diese Gruppeniibersetzungen wurden integriert. Alle
Clients bewahren eine lokale Sicht der Gruppe basierend auf PMIx_GROUP_MEMBERSHIP. Der
Austausch von Job-Informationen erfolgt dhnlich wie bei PMIx_Connect nach der Gruppenerstellung.
AnschlieRend verfligen alle Clients tGber vollstandige Job-Informationen, und Get-Operationen
konnen lokal erfolgreich durchgefiihrt werden, ohne den PMIx-Server einzubeziehen.

Freigabe von Prozessen zur Laufzeit mit PMIx in GPI-2

Analog zur Hinzufligung haben wir eine API zur Freigabe von Prozessen eingefiihrt:

gaspi_return_t gaspi_proc_alloc_release(gaspi_proc_bits_t proc_bits, gaspi_number _t
proc_count, gaspi_rank_t *new_num, int argc, char **argv);

Diese APl ist eine kollektive Operation, die aufgerufen wird, wenn Prozesse freigegeben werden
sollen. Beim Freigeben gibt es nur einen Namensraum. Um die Synchronisation zu gewahrleisten,
verwenden wir PMIx_Group, um die Prozessinformationen auf Knotenebene zu speichern.

Ablauf der API:

1. Alle Prozesse rufen gaspi_proc_alloc_release auf.



2. Bei proc_count >=Prozessanzahl wird ein Fehler zuriickgegeben.

3. Bei bestehender Gruppe die Mitgliedschaft abfragen, ansonsten vorhandene Informationen
nutzen.

4. Mit einer gaspi-Barriere Kontextwechsel einleiten.

5. Prozesse beenden, bei Bedarf Gruppe verlassen.

6. Neue Gruppe fir verbleibende Prozesse erstellen.

7. Globalen Kontext dandern.

8. Lokale gaspi-Gruppe erstellen und Barriere durchfihren.

9. Verbleibende Prozesse verlassen die Funktion.

Evaluierung

Zur Evaluierung der APl und ihrer Nutzbarkeit flihrten wir Experimente mit der Shallow Water
Equation (SWE)-Anwendung durch, die dynamische Ressourcendanderungen mit GPI-2 umsetzt. Diese
Anwendung simuliert Wellen in flachen Gewdassern mit einem PDE-Solver und nutzt die neue API fir
das Hinzufligen und Entfernen von Ressourcen.

Ressourcenerweiterung: Das Experiment startete auf einem Knoten mit 16 Kernen. Die Simulation
begann mit 2 Prozessen und verdoppelte die Anzahl bei jedem Checkpoint bis zu 16 Prozessen (siehe
Abbildung 1). Die Simulation zeigte, dass die Rechenzeit pro Phase mit zunehmender Prozessanzahl
abnahm (Abbildung 1). Ein groReres Experiment auf 4 Knoten bestatigte diese Ergebnisse, wobei der
Zeitaufwand fiir Ressourcenerweiterung im Vergleich zur Berechnungszeit vernachlassigbar war
(Abbildungen 2).
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SWE simulation time per iteration. SWE simulation time per checkpoint.
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Ressourcenschrumpfung: Ein weiteres Experiment startete mit 16 Prozessen und halbierte die
Anzahl bei jedem Checkpoint (Abbildung XXXX). Hierbei erhdhte sich die Rechenzeit pro Phase mit
abnehmender Prozessanzahl, wahrend die Zeit fiir Ressourcenschrumpfung minimal blieb (Abbildung
3). Ein groReres Experiment auf 4 Knoten bestatigte, dass die Anpassungszeit gering war
(Abbildungen 4).
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Die Experimente zeigten, dass die SWE-Anwendung mit der GPI-2-Erweiterung flir dynamische
Ressourcen flexibel und effizient arbeitet, ohne die Ausfiihrung zu stéren. Die API zur
Ressourcenverwaltung erwies sich als benutzerfreundlich und effizient, obwohl weitere
Optimierungen moglich sind. Die Integration von PMIx in GPI-2 unterstitzte die Skalierbarkeit und
Anpassungsfahigkeit.

Interoperabilitat und Composability
Parastation MPI and GPI-2

In der HPC werden verschiedene Programmiermodelle benoétigt, um Ressourcen flexibel und
Kommunikation effizient zu gestalten. Ein gemeinsamer Kommunikationsstack ist entscheidend, wie
die pscom-Bibliothek von ParaStation MPI zeigt, die Zwei-Seiten-Kommunikation und RMA fir Ein-
Seiten-Kommunikation bietet.

Neuere Ansatze nutzen die Low-Level-RMA-Schnittstelle von pscom fiir direkten Hardwarezugriff und
effizientere Kommunikation mit GASPI. Die RMA-Implementierung in pscom passt sich an
verschiedene Protokolle an und ist auf Hochgeschwindigkeitsverbindungen zugeschnitten.



GPI-2 wurde erweitert, um pscom zu integrieren und die Interoperabilitdt mit ParaStation MPI zu
gewahrleisten.

Integration von pscom in GPI-2

Um pscom zu integrieren, muss GPI-2 um einen weiteren Geratetyp erweitert werden, dahnlich wie
bereits unterstiitzte Gerate wie Infiniband oder TCP. Fiir Anwendungen bleibt diese Erweiterung
transparent, da GASPI die pscom-Schnittstelle nutzt. Ein Vorteil ist, dass GPI-2 durch die pscom-
Schnittstelle Unterstitzung flir weitere Interconnects wie BXI erbt und spezielle MSA -Funktionen von
ParaStation MPI nutzen kann.

GASPI bietet eine einfache API fiir parallele Anwendungen. Funktionen wie einseitige
Kommunikation, Benachrichtigungen und passive Kommunikation erfordern unterschiedliche
Kommunikationsinfrastrukturen. Einseitige Kommunikation erméglicht direkten Speicherz ugriff ohne
Beteiligung des Zielprozesses, oft mittels RDMA. Benachrichtigungen synchronisieren
Datenbewegungen, wahrend passive Kommunikation auf traditionelle zwei-seitige Kommunikation
setzt. Atomare Operationen wie fetch_and_add und compare_and_swap erfolgen ohne direkte
Beteiligung des Ziels.

Segmente reprasentieren zusammenhangende Speicherbereiche, die global zuganglich sind. Queues
verbessern die Skalierbarkeit, indem sie Anfragen getrennt behandeln. Die Initialisierung und
Beendigung des Systems umfassen Netzwerkaufbau und Verbindungsmanagement.

Die urspriingliche pscom-RMA-primitiven war ineffizient. Die Zusammenarbeit zwischen ParTec und
Fraunhofer fiihrte zu einer Neugestaltung der pscom-RMA-Primitiven, die nun besser zu GASPI
passen. Die aktualisierte Implementierung umfasst optimierte einseitige und atomare Operationen
mit echter RDMA-Unterstilitzung und verbessertem Segment-Support. Die Queue-Konzepte
erforderten zusatzliche Datenstrukturen und Managementlogik.

Evaluierung

Die Implementierung wurde auf dem DEEP-Testcluster am Jilich Supercomputing Center im dp-cn-
Cluster-Modul mit Infiniband EDR evaluiert. Validierung erfolgte mit der GPI-2-Testreihe, Leistung
durch Mikro-Benchmarks der Kernkommunikationsroutinen.

Abbildung 5 zeigt die Bandbreite von gaspi_write und gaspi_read. Beide zeigen ahnliche Leistungen,
gaspi_read erreicht bei groBeren Nachrichten eine hohere Bandbreite. Es gibt Potenzial zur
Verbesserung, um die Maximalbandbreite von Infiniband EDR zu erreichen.

Abbildung 6 zeigt Latenzmessungen fir kleine Nachrichten. gaspi_write zeigt bei Nachrichten unter
512 KB eine geringere Latenz als gaspi_read.

Die Evaluierung zeigt eine effiziente Implementierung. Die Leistung liegt nahe der maximal moglichen
von Infiniband EDR, wobei Optimierungen erforscht werden sollten.

Die pscom-Integration in GPI-2, im DEEP-SEA-Projekt entwickelt, verbessert die Interoperabilitat mit
ParaStation MPI. Diese Arbeit wird im EUropean Pilot for Exascale (EUPEX) Projekt weiter genutzt,
was fortlaufende Entwicklungen sichert.
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Interoperabilitit zwischen GPI-2 und MPC

Die Interoperabilitdt zwischen GPI-2 und MPC wurde im DEEP-SEA-Projekt verbessert, um
Programme mit MPC-MPI und GPI-2 auszufiihren und den MPC-Allocator fiir GPI-2 zu nutzen.

Beide Software wurden auf der CEA-Testmaschine (INTI) und dem DEEP-Cluster installiert. Nach
Bestatigung der Funktionalitat wurde ein Testfall zur Transposition verteilter Matrizen entwickelt.

Die Hauptschwierigkeit war die gleichzeitige Nutzung von MPC und GPI-2, die erfolgreich gelost
wurde. Weitere Details finden sich in Abschnitt 3.4 von Deliverable D5.1.

Bei komplexeren Anwendungen traten Probleme mit der MPI-Fenstererstellung in MPC und der
HDF5-Bibliothek auf. Diese wurden geldst, indem die HDF5-Bibliothek neu installiert oder MPC
prozessbasiert verwendet wurde.

Verbesserung der Interoperabilitit durch Ressourcenteilung

OpenMP und GASPI bieten Schnittstellen fiir das Speichermanagement, um heterogene
Speichermedien zu unterstitzen. Die Unterstiitzung von OpenMP in MPC wurde durch Memory



Management-Direktiven verbessert, wie in den Deliverables D4.1 und D5.3 beschrieben. GPI-2 wurde
ebenfalls gestarkt, um heterogene Speichersegmente zu verwalten.

Ressourcenteilung zwischen diesen Programmiermodellen kann ihre Interoperabilitat erhohen und
den Ressourcenverbrauch, z.B. Speicher, reduzieren. Daher erscheint es sinnvoll, den Speicher-
Allocator zu teilen, sodass beide Systeme dasselbe Werkzeug zur Speicherverwaltung nutzen kénnen.

Der MPC-Allocator wurde verbessert, um heterogene Speicher zu unterstitzen, und ist nun eine
Option fiir GPI-2, um verschiedene Speichertechnologien wie PMEM, HBM und DRAM zu verwalten.
Diese Entwicklung war eine Zusammenarbeit zwischen CEA und Fraunhofer. CEA entwickelte den
MPC-Allocator mit Unterstitzung fir persistenten Speicher, der dann von Fraunhofer in GPI-2
integriert und getestet wurde. Die Zusammenarbeit fiihrte zur Entdeckung und Behebung mehrerer
Fehler in MPC, und Fraunhofer fiihrte erfolgreich eine Systembewertung durch.

Evaluierung

Die Implementierung wurde im DEEP-Testcluster am Jiilich Supercomputing Center evaluiert. Die
Evaluierung fand im dp-dam-Partition statt, wo PMEM eingesetzt wird.

Die Evaluierung erfolgte mit der CFD-Proxy-Anwendung, die die Effizienz von Berechnungs-
Kommunikations-Uberlappungen in Halo-Exchanges bei unstrukturierten Netzen bewertet. Die
Anwendung liest ein Netz aus netCDF-Dateien, flihrt eine Green Gauss Gradientenberechnung durch
und tauscht Halo-Daten aus. Dies reprasentiert Anwendungen mit unstrukturierten Netzen.

Die Anwendung wurde auf 12 bis 192 Prozessen ausgefiihrt. Abbildung 7 zeigt verschiedene
Kommunikationsmuster. Dercomm_free-Modus dient als Basis fuir den Vergleich. mpi_bulk_syncund
mpi_early_recv nutzen MPI fiir sequenzielle Kommunikation, wahrend mpi_async asynchrone
Ausflihrung ermoglicht. GASPI wird im gaspi_bulk_sync und gaspi_async Modus verwendet. Der
MPC-Allocator wird fiir persistenten Speicher genutzt.

Das Hauptziel der Evaluierung war die nahtlose Integration und Interoperabilitdit von MPC und GPI-2
sowie die Nutzung des MPC-Allocators, weniger die Leistungsanalyse. Abbildung 7 zeigt eine
Anwendung, die MPC und GPI-2 nutzt, entwickelt im DEEP-SEA-Projekt.
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Resilienz
GPI-2 Unterstiitzung fiir heterogene Speichersegmente

GPI-2 implementiert die GASPI-Spezifikation, die eine API fiir skalierbare, asynchrone und
fehlertolerante parallele Anwendungsentwicklung bietet. Ein zentraler Vorteil von GASPI ist die
asynchrone Einseitige Kommunikationssemantik, die durch ein Partitioned Global Address Space
(PGAS) Modell realisiert wird. Dabei hat der Initiator genligend Informationen (iber die
Zielressourcen, und der Datentransfer ist vom Prozess-Synchronisationsprozess entkoppelt.
Notifikationen ermdglichen Synchronisation nach dem Datentransfer.

GPI-2 realisiert das PGAS-Konzept durch Speichersegmente, die als abstrahierte,
zusammenhangende Speicherbereiche fungieren, die von jedem Thread in jedem GASPI-Prozess
global zuganglich sind. GPI-2 unterstiitzt moderne heterogene Speichertypen wie HBM und NVM,
was Anwendungen ermoglicht, verschiedene Speichertypen in Software zu nutzen.

Die Implementierung wurde auf dem DEEP-System evaluiert, insbesondere unter Verwendung von
PMEM im FSDAX-Modus. Die Ergebnisse zeigen vielversprechende Leistungen fiir die grundlegenden
Kommunikationsoperationen gaspi_read und gaspi_write, wobei die Bandbreite und Latenzzeiten die
theoretischen Spitzenwerte der RDMA (ber Infiniband EDR erreichen.

GPI-2 ermdglicht somit die Nutzung heterogener Speichermdglichkeiten und die Optimierung der
Speichernutzung, um den Anforderungen unterschiedlicher Workloads und Anwendungen gerecht zu
werden.

Schnittstellenvorschlag

Um die Heterogenitat des Speichers fiir Segmente zu integrieren, wurden Erweiterungs-APls flr
GASPI-Segmente vorgeschlagen. Eine neue Parameterart memory_description wird eingefiihrt, um
den Zieltyp des Speichers zu spezifizieren, in dem sich das Segment befindet. Die unterstiitzten
Speichertypen sind:

Konfiguration Beschreibung

GASPI_MEMORY_DRAM | Speicherzuweisung im DRAM

GASPI_MEMORY_HBM | Speicherzuweisung im HBM

GASPI_MEMORY_MMIO | Speicherzuweisungin Memory Mapped IO

GASPI_MEMORY_PMEM | Speicherzuweisung in PMEM




Die neuen Schnittstellen sind:

/I Segment Allocation
gaspi_return_t
gaspi_segment_alloc_ext (
const gaspi_segment_id_t segment_id,
const gaspi_size t size,
const gaspi_memory_description_t memory_description,
const gaspi_alloc_t alloc_policy

I/l Segment Creation
gaspi_return_t
gaspi_segment_create_ext (
const gaspi_segment_id t segment _id,
const gaspi_size_t size,
const gaspi_group_t group,
const gaspi_timeout_t timeout_ms,
const gaspi_memory_description_t memory_description,
const gaspi_alloc_t alloc_policy

);

Fiir Segmente mit externem Speicher, der vom Benutzer bereitgestellt wird, kdnnen bereits
existierende APls wie gaspi_segment_bind oder gaspi_segment_use verwendet werden, die
die memory_description unterstitzen.

Die Implementierung der neuen Schnittstellen wurde in der DEEP-SEA-Umgebung getestet, und die
Ergebnisse sind vielversprechend. Sie zeigen, dass die Unterstitzung fir heterogene
Speichersegmente Anwendungen ermdoglicht, verschiedene Speichermethoden effizient zu nutzen.

3.3.2 PMem Essentials

Die Intel Optane DC und Non-Volatile Dual In-line Memory Module (NV-DIMM) sind zwei gédngige
NVM:s. In diesem Kontext beziehen wir uns auf Intel Optane NVM, da es im DEEP-System verfligbar
ist. Intel Optane kann in zwei Modi konfiguriert werden:

1. Speichermodus: PMEM fungiert als Erweiterung des DRAM, wobei DRAM als Cache fiir
haufig verwendete Daten dient.

2. App-Direct-Modus: Hier wird die Persistenz beriicksichtigt, und PMEM kann in vier
Namensraumen arbeiten: FSDAX, DEVDAX, SECTOR und RAW.

Im FSDAX-Namensraum fungiert PMEM als Blockgerate, das Dateisysteme mit DAX-Funktionalitat
unterstiitzt. DAX vermeidet die Seiten-Caching-Mechanismen fiir Blockgerate, was fiir PMEM
vorteilhaft ist.

Die Segmentierungsrichtlinien fiir GASPI umfassen:
e  GASPI_MEM_UNINITIALIZED: Allocated memory bleibt unberiihrt.
e  GASPI_MEM_INITIALIZED: Allocated memory wird auf Null gesetzt.



RDMA mit PMEM

Um RDMA nativ zu nutzen, missen Speicherbereiche in DRAM registriert werden. Dies gilt auch fir
PMEM. Der Linux-Kernel unterstiitzt derzeit jedoch nicht die erforderliche Speicherfixierung fiir
RDMA in FSDAX. Wir verlassen uns auf RDMA-Gerate, die On Demand Paging (ODP) unterstitzen.

Die Leistung unserer Implementierung wurde im DEEP-System evaluiert, wobei die Kommunikation
Uber PMEM getestet wurde. Die Ergebnisse zeigen, dass die Bandbreite und Latenz flr die
wichtigsten Kommunikationsoperationen (gaspi_read und gaspi_write) mit PMEM sehr gut sind und
nahe an den theoretischen Spitzenwerten von RDMA Uiber Infiniband EDR liegen.

Die Tests zeigen eine hohe Leistung fiir datenintensive Anwendungen, die Persistenz erfordern und
von der erweiterten Speicherkapazitat von PMEM profitieren.

Ergebnisse

Die Implementierung wird im DEEP-System am Jilich Supercomputing Center evaluiert. Die
Evaluierungen erfolgen im dp-dam (Data Analytics Module) Partition, wo PMEM im FSDAX-Modus
installiert ist.

Zur Validierung der Implementierung wurde die GPI-2 Test Suite durchgeflihrt. Diese Suite umfasst
zahlreiche Tests, die die gesamte Schnittstelle abdecken und eine hohe Codeabdeckung garantieren.

Testdurchfiihrung und Ergebnisse:

e Die wichtigsten Kommunikationsoperationen, gaspi_read und gaspi_write, wurden evaluiert.
Diese Operationen bewegen Daten zwischen Segmenten auf verschiedenen Prozessen
asynchron.

e Die Bandbreite und Latenz dieser Operationen wurden liber NachrichtengrofRen von 2 B bis 4
MB gemessen und (iber 1000 Iterationen gemittelt.

Ergebnisse:
e Bandbreite:

o Die gemessene Bandbreite fiir gaspi_read (Abbildung 8a) und gaspi_write (Abbildung
8b) zeigt einen typischen Anstieg mit zunehmender NachrichtengroRRe, bis sie bei
grolRen Nachrichten die maximale Leistung von Infiniband EDR erreichen.
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Abbildung 8



¢ Nachrichtenrate:

o Die Nachrichtenrate flir gaspi_read und gaspi_write zeigt ebenfalls hohe Werte,
wobei gaspi_write bei kleinen Nachrichten héhere Raten aufweist (Abbildung 9).
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Abbildung 9
e LlLatenz:
o Die Latenz fiir gaspi_write (Abbildung 10a) zeigt, dass besonders kleine Nachrichten
(bis 2 KB) Latenzen unter 2 Mikrosekunden erreichen. Bei gaspi_read (Abbildung
10b) sind die Latenzen ahnlich, mit Werten unter 1 Mikrosekunde fiir sehr kleine
Nachrichten.
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e gaspi_write_notify:

o Die Ergebnisse zeigen (Abbildung 11), dass die Bandbreite und Latenz fiir
gaspi_write_notify im Vergleich zu gaspi_write leicht erh6ht sind, was auf den
Synchronisationsaufwand zurlickzufiihren ist.
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Insgesamt zeigen die ersten Ergebnisse der wichtigsten Kommunikationsroutinen in GPI-2 mit
persistierenden Segmenten (PMEM) eine sehr gute Leistung. Die Bandbreiten und Latenzen sind
nahe am theoretischen Maximum von RDMA (ber Infiniband EDR, was die Unterstlitzung durch
PMEM und persistente Segmente in GPI-2 als vorteilhaft fir leistungsintensive Anwendungen
bekraftigt.

Fazit

Heterogene Speicherarchitekturen kombinieren verschiedene Speichertypen wie DRAM, NAND-Flash
und nichtflichtige Speichertechnologien (NVM) wie PMEM, um die Gesamtleistung und
Energieeffizienz zu steigern. Im DEEP-SEA-Projekt wurde die GPI-2-Implementierung um
Unterstltzung fiir heterogene Speichersegmente erweitert, was eine optimierte Nutzung von
Speicherressourcen ermoglicht.

Neue Schnittstellen wie gaspi_segment_create_ext und gaspi_segment_alloc_ext wurden
implementiert, um spezifische Speichertypen zu unterstitzen. Erste Evaluierungen zeigen
vielversprechende Ergebnisse flir PMEM in Bezug auf Bandbreite und Latenz, die naheam
theoretischen Maximum von RDMA (ber Infiniband EDR liegen.

Die Nutzung persistenter Segmente wurde auch fir Resilienzstrategien (z. B. Checkpointing) in
Betracht gezogen. Trotz der Einstellung der Intel Optane-Persistent-Memory-Produkte bleibt die
technische Relevanz dieser Arbeit bestehen. Die Prinzipien hinter heterogenen Speichern sind nach
wie vor wichtig flr zukinftige Entwicklungen.

GPI-2 In-Memory Checkpointing mit Persistenz

Mit der wachsenden GréRe von HPC-Infrastrukturen bis Exascale wurde Fehlertoleranz essenziell fiir
resiliente parallele Anwendungen. Checkpointing erhdhte die Resilienz durch Speicherung von
Zustanden wahrend der Ausfihrung, verursachte jedoch hohen |/O-Overhead. Die GPI_CP-Bibliothek
schlug In-Memory-Checkpointing vor, um diesen Overhead zu reduzieren, indem Checkpoints im
Hauptspeicher gehalten wurden. Dies nutzte asynchrone Datenilibertragung via GASPI fiir die
Uberlappung von Berechnung und Kommunikation. Im DEEP-SEA-Projekt wurde die Persistenz von
nichtfliichtigem Speicher (NVM) zur Fehlertoleranzverbesserung untersucht. Die GP1_CP-Bibliothek
wurde um eine lokale Checkpointing-Politik ohne Ersatzknoten erweitert. Eine parallele Stencil-
Anwendung wurde zur Overhead-Analyse verwendet.



Die GASPI-Spezifikation, die GPI-2-Bibliothek und Fehlertoleranz

GASPI ist eine API fiir skalierbare und fehlertolerante parallele Anwendungen, die Timeouts und
einen Fehlerstatusvektor zur Fehlertoleranz auf Prozessebene nutzt. Die GPI-2-Bibliothek erweitert
diese Spezifikation und bietet zusatzliche Funktionen wie gaspi_proc_ping, um die Verfligharkeit von
Réngen zu testen und auf Fehler zu reagieren.

Das GASPI/GPI In-Memory Checkpointing-Interface

Die GPI_CP-Bibliothek bietet einen In-Memory-Checkpointing-Ansatz, der auf den GASPI-Konzepten
basiert, insbesondere auf Speichersegmenten. Diese Segmente sind global zugadnglich und enthalten
die Checkpoint-Daten eines bestimmten GASPI-Prozesses. Die Anwendung kann eine Checkpoint-
Politik wahlen, wie z.B. eine Ring-Topologie, bei der jeder Knoten das Spiegelbild eines anderen
Knotens speichert.

Im Fehlerfall kann der Checkpoint aus den Spiegelsegmenten abgerufen werden, um die Arbeit
fortzusetzen. Eine gdngige Methode ist die Nutzung von Reservenknoten, die im Falle eines
Knotenausfalls den gespeicherten Zustand abrufen und die Ausfiihrung fortsetzen. Dies vermeidet
die Notwendigkeit der Umverteilung von Berechnungen und Daten des ausgefallenen Knotens.

Die GPI_CP-Bibliothek bietet eine einfache Schnittstelle mit sechs Funktionen: Initialisieren, Starten,
Committen, Wiederherstellen und Finalisieren von Checkpoints. Die Anwendung muss die
Checkpoints in Verbindung mit den GASPI-Fehlererkennungsmechanismen verwenden, um die
gewlinschte Resilienz zu erreichen. Bei Erkennung eines Fehlers sollten die verbleibenden Prozesse in
einen Wiederherstellungsschritt eintreten, der das Hinzufligen von Reservenknoten und das
Wiederherstellen der Daten umfasst.

Erweiterungen fiir persistentes In-Memory-Checkpointing

Das In-Memory-Checkpointing speichert Daten in flichtigem Speicher wie DRAM, was sehr schnelle
Zugriffszeiten ermoglicht, aber bei Stromausfallen zu Datenverlust fiihren kann. Die GPI_CP-
Bibliothek wurde erweitert, um nichtfllichtigen Speicher (NVM) zu unterstiitzen, der Daten auch bei
Stromausfallen behalt und so eine héhere Resilienz bietet. Die Erweiterung erlaubt das Speichern
von Checkpoints in persistentem Speicher (PMEM), wodurch zusatzliche Knoten zur Fehlerbehebung
nicht mehr erforderlich sind. Eine neue lokale Checkpointing-Politik nutzt diese Persistenz, um Daten
lokal auf dem Knoten zu speichern, ohne auf Ersatzknoten angewiesen zu sein.

Lokale Checkpointing

Im Gegensatz zum Ansatz mit Ersatzknoten nutzt die lokale Checkpointing-Policy die
Persistenzeigenschaften von PMEM, um die Snapshots lokal auf dem Knoten selbst zu speichern. Es
wird kein zusatzlicher externer Knoten verwendet, um die Checkpoint-Segmente zu speichern. Die
Policy konzentriert sich auf Prozessausfalle, die beispielsweise durch Softwareprobleme verursacht
werden. Wenn ein Knoten komplett ausfallt, kann die lokale Policy dennoch eine Wiederherstellung
durchfihren, vorausgesetzt, der Knoten wird zu einem spateren Zeitpunkt wieder verfiigbar und
betriebsbereit.

Dies unterscheidet sich von einer Policy, die auf Ersatzknoten angewiesen ist, da ein Ersatzknoten
sofort den Platz eines ausgefallenen Knotens einnehmen kann. Auf der anderen Seite unterstiitzt
eine solche lokale Policy Ausfalle, insbesondere wenn die Ressourcennutzung (Knoten)
eingeschrankter ist, und ermoglicht es der Anwendung, ihre Arbeit von einem Checkpoint aus
fortzusetzen.

Wahrend des Startvorgangs wird die GPI_CP_POLICY_LOCAL im gpi_cp_init-Aufruf angegeben. Im
Gegensatz zur GPI_CP_POLICY_RING muss bei einem Prozessausfall die gesamte Anwendung neu
gestartet und aus dem letzten giiltigen Zustand wiederhergestellt werden.



Evaluation

Die Implementierung wurde auf dem DEEP-Testcluster im Jilicher Supercomputing Center getestet.
Die Tests wurden auf der dp-dam-Partition durchgefiihrt, die mit PMEM im File System Direct Access
(FSDAX)-Modus ausgestattet ist. Die Hardware-Spezifikation umfasst 2 Intel Xeon 'Cascade Lake'
Platinum 8260M CPUs, 384 GB RAM, 2 x 1,5 TB Intel Optane Memory und InfiniBand EDR Netzwerk.

Das Checkpointing fiihrt zu einem unvermeidlichen Leistungsabfall durch zusatzlichen Speicher- und
CPU-Overhead. Der Overhead hangt von der Checkpoint-GréRe, der Frequenz der Checkpoints und
der darunterliegenden Hardware ab. Wenn Berechnungen und Kommunikation (iberlappt werden
konnen, kann die Leistung gesteigert werden, was jedoch von der Anwendungsnatur abhangt.

Die Evaluierung wurde mit einer Parallelen Stencil-Anwendung durchgefiihrt, die 1000 Iterationen
mit Checkpoints alle 100 Iterationen umfasst. Zwei Kontexte wurden betrachtet:
GPI_CP_POLICY_RING mit Ersatzknoten und GPI_CP_POLICY_LOCAL ohne Ersatzknoten. Die
Ergebnisse zeigen, dass im Falle von PMEM in-memory Checkpointing mit Ersatzknoten der
zusatzliche Overhead ohne Fehler unter 1% liegt und bei simulierten Fehlern etwa 6%. Bei der
lokalen Checkpointing-Policy iegt der Overhead im Bereich von 2,5% bis 4%.

In-Memory Persistent Checkpointing mit Ersatzknoten

Das In-Memory-Persistent-Checkpointing mit Ersatzknoten ist eine Erweiterung, um dynamische
Ressourcen zu nutzen. Zu diesem Zweck haben wir die zuvor entwickelten Erweiterungen fiir
dynamische Ressourcen in GPI-2 verwendet, wie zuvor beschrieben. Checkpoints werden in
Speichersegmenten gehalten, und bei einem Knotenfehler kann ein Ersatzknoten den Zustand aus
dem Spiegelabschnitt abrufen und die Ausfiihrung fortsetzen. Dies reduziert den Aufwand, die
Berechnungen und Daten des fehlerhaften Knotens umzuverteilen. Dies bietet eine doppelte
Bewertung dieser Entwicklungen. Einerseits dient der In-Memory-Checkpoint als Anwendungsfall fur
die Notwendigkeit dynamischer Ressourcen. Andererseits sind dynamische Ressourcen in GPI-2 eine
alternative Losung zur Verbesserung der Effizienz und Ressourcennutzung von In-Memory-
Checkpointing. Die Evaluierung auf dem DEEP-Testcluster zeigt, dass ohne simulierte Fehler der
Overhead unter 1% liegt und bei simulierten Fehlern etwa 6% betragt.

Abbildungen und Referenzen

e Abbildung 12 zeigt die relativen Berechnungszeiten mit PMEM-In-Memory-Checkpointing im
Vergleich zur Anzahl der Knoten.

e Abbildung 13 zeigt die Zeitverteilung der PMEM-Checkpointing-Operationen zusammen mit
der gesamten Ausfihrungszeit mit und ohne Checkpointing.
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In-Memory Persistent Checkpointing ohne Ersatzknoten

Das In-Memory-Persistent-Checkpointing ohne Ersatzknoten nutzt die lokale Checkpointing-Politik
der GPI_CP-Bibliothek. Hierbei werden die Daten lokal auf dem Knoten in persistentem Speicher
(PMEM) gespeichert. Diese Methode ist auf Prozessausfélle fokussiert und erfordert bei einem
vollstandigen Knoten-Ausfall einen Neustart und die Wiederherstellung des Knotens. Im Vergleich zu
Ersatzknoten wird keine zusatzliche Hardware bendtigt, was Ressourcen spart. Die Tests zeigen, dass

der Overhead der lokalen Checkpointing-Politik zwischen 2,5% und 4% liegt.

Abbildungen und Referenzen

e Abbildung 14 zeigt den lokalen Overhead, der durch den Fehlererholungsmechanismus

eingeflihrt wird.

e Abbildung 15 zeigt die maximale Gesamtausfiihrungszeit mit Fehlererholung vom letzten
glltigen Checkpoint, inklusive der Zeit bis zum Fehler und der Wiederherstellungszeit.

e Abbildung 16 zeigt die maximale Gesamtausfiihrungszeit ohne Checkpointing und einen

vollstandigen Neustart bei einem Fehler. Die griine Linie ist die durchschnittliche

Ausflhrungszeit mit Checkpointing und entspricht den Werten in der vorherigen Abbildung.
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Schlussfolgerung

Checkpointing ist eine verbreitete Methode zur Erh6hung der Resilienz in parallelen Anwendungen.
Die Erweiterungen der GPI_CP-Bibliothek im DEEP-SEA-Projekt fligen Persistenz hinzu, was die
Wiederherstellung bei Fehlern erleichtert. Tests mit einer Stencil-Anwendung zeigen einen geringen
Overhead fiir Checkpointing und Wiederherstellung. Die Einstellung von Intels Optane-Speicher wirft
Fragen zur Relevanz auf, doch die technischen Griinde fiir solche Technologien bleiben bestehen. Das
Gleiche gilt fir die Nutzung dynamischer Ressourcen. Dariiber hinaus ist dies ein neuartiger Ansatz
fur In-Memory-Checkpointing und ein nitzlicher Anwendungsfall fir Malleabilitat, (iber die direkte
Nutzung in Benutzeranwendungen hinaus.



Wichtigste Positionen des zahlenmafigen Nachweises

Die geplanten Projektarbeiten konnten mit den beantragten Projektmitteln erfolgreich durchgefiihrt
werden, wobei die urspriingliche Kostenplanung fiir das Deep-Sea-Projekt eingehalten wurde. Im
Rahmen des Projektes wurde der FhG entsprechend ihrer Beantragungen Personal (Position: 0837)
und Reisekosten (Position: 0838) in der Zuwendung zur Verfligung gestellt.

Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Projektarbeiten

Die durchgefiihrten Forschungsarbeiten im Deep-Sea sowie die dafiir aufgewandten Ressourcen
waren notwendig und angemessen, da sie der im Projektantrag formulierten Planung entsprachen
und alle wesentlichen im Arbeitsplan formulierten Aufgaben erfolgreich bearbeitet wurden. Dariber
hinaus waren keine zusatzlichen Ressourcen fiir das Projekt notwendig.

Voraussichtliche Nutzen, insbesondere die Verwertbarkeit des
Ergebnisses im Sinne des fortgeschriebenen Verwertungsplans

Der im Projekt entwickelt CUDA support fiir den Task Scheduler ACE hat geholfen die Portabilitat und
den Anwendungsbereich von ACE zu erhdhen. Dabei wurde nicht nur auf die spezifischen
Anforderungen von CUDA geachtet, sondern im Allgemeinen ein Interface fiir mehrere Backends
geschaffen. Dies kommt sowohl Anwendungen in der akademischen Forschung als auch industriellen
Partnern zu Gute und hilft das Produkt verstarkt auf dem Markt zu verbreiten.

Die entwickelten Erweiterungen werden sowohlin kommerziellen Anwendungen als auch in der
akademischen Forschung genutzt. GPI-2 ist unter der GPLv3 fiir akademische Forschung und mit
einer kommerziellen Lizenz fiir die industrielle Nutzung verfiigbar. Die Erw eiterungen werden
integriert und fiir beide Falle verfligbar gemacht. Kunden und Partner werden von solchen
Entwicklungen profitieren. Dariiber hinaus werden die vorgeschlagenen Anderungen der GASPI -
Schnittstelle dem GASPI-Forum zur Verbesserung der GASPI-Spezifikation vorgeschlagen, um GASPI
als solides alternatives Programmiermodell zu starken. Im Allgemeinen wird die Arbeit an
Malleabilitat aus einer Forschungs-perspektive als wichtiges Thema verfolgt, um die Energieeffizienz
und Nutzung aktueller und zukiinftiger HPC-Systeme zu verbessern. Es besteht definitiv Bedarf an
einem solchen Simulator wie dem, den wir im DEEP-SEA-Projekt entwickelt haben, sowie an
Ansatzen, um mit dynamischen und heterogenen Systemen in Programmiermodellen und
Anwendungen umzugehen.

Wahrend der Durchfiihrung des Vorhabens dem
Zuwendungsempfanger bekannt gewordenen Fortschritt auf dem
Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen

Keine.
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