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Abstrakt

Cielom prispevku je podat informaciu o produktoch projektu "Slovenska infrastruktura pre
vysokovykonné pocitanie" (SIVVP) s ukoncenim v 2015 roku. Projekt je rieSeny v ramci Strukturalnych
fondov Europskej unie. V druhej casti su uvedené niektoré aplikacie softvéeru MATLAB s vyuZitim
paralelnych vypoctov. Zaver prispevku popisuje postupy dalsieho vyuzivania produktov projektu SIVVP
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1. Projekt ,,Slovenska infrastruktura pre vysokovykonné pocitanie“ (SIVVP)
1.1 Technické udaje o projekte SIVVP

Projekt SIVVP je hradeny zo S$trukturdlnych fondov s dobou riesenia od 1.1.2010 do
31. 12. 2015. Pozostava z dvoch casti:

Ciel: Konvergencia

Kéd vyzvy: OPVaV/K/RKZ/NP/2009-1

Cislo zmluvy: OPVaV/NP/1/2010

ITMS kod projektu: 26210120002

Celkové opravnené vydavky: 13 280 750,00 EUR

Partneri projektu si: Ustav experimentélnej fyziky SAV v Kosiciach, Technicka univerzita
v Kosiciach (TUKE), Zilinska univerzita v Ziline, Univerzita Mateja Bela v Banskej Bystrici.

Ciel’: Regionalna konkurencieschopnost’ a zamestnanost’

Kéd vyzvy: OPVaV/K/RKZ/NP/2009-1

Cislo zmluvy: OPVaV/NP/2/2010

ITMS koéd projektu: 26230120002

Celkové opravnené vydavky: 12 684 250,00 EUR

Zodpovedné riesitel'ské pracovisko: Vypoctové stredisko SAV v Bratislave. Partneri projektu
su: Ustav informatiky SAV v Bratislave, Slovenska technicka univerzita v Bratislave.

Spolu celkové opravnené vydavky: 25 965 000,00 EUR

Rozpocet pre TUKE: 1371 780,00 EUR, z toho rozpocet na softvér: 540 000,00 EUR.
Z uvedeného vyplyva, ze projekt pokryva investi¢né vydavky s hlavnym zameranim na hardvér
a softvér.

S projektom suvisia tiez aktivity Centra vedeckotechnickych informacii v Bratislave, ktoré
zabezpecuje Statistické vypocty a zo systému Matlab vypocty pre biologiu.

Podmienky vyplyvajlce z opisu projektu st nasledovné: Hardvér a softvér bude pouzity na
nekomeréné pouzitie s moznostou publikovania vysledkov vypoctov vo vedeckych
publikaciach. Zaktpené softvérové licencie budu trvalého charakteru a budi zahfiat’ roénti
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bezplatnu podporu a v ramci tejto podpory bude moznost’ aktualizacie (upgrade) novych verzii
programov. Zakupeny hardvér a softvér bude k dispozicii vSetkym organizaciam vyskumu a
vyvoja ako aj vysokym Skolam na celom Slovensku (SAV, VS, univerzity).

O rieSeni projektu SIVVP boli pravidelne podavané informacie na konferenciach UNINFOS,
SIT 2014, naposledy [1].

Zaktpeny hardvér v ramci projektu mozno rozdelit’ na dve skupiny: superpocitaée — VS SAV
a klastre — ostatni partneri. Podrobnejsie tidaje sa nachadzaji na www.sivvp.sk. V d’alsom bude
venovana pozornost’ vysledkom rieSenia projektu SIVVP u partnera TUKE.

1.2  Softvérové produkty zakupené na TUKE

Systémovy softvér a vyvojové nastroje: MOAB, VMware vCloud Standard Suite, Intel Parallel
Studio XE Composer Edition 2015, PGI Accelerator Fortran/C/C++ s podporou pre pouzitie
GPU akceleratorov, OpenMPI - A High Performance Message Passing Library, PETSc -
Portable, Extensible Toolkit for Scientific Computation a d’alSie nastroje dostupné v ramci
operacného systému Scientific Linux 6.

Aplikaény softvér: (Welding solution (SYSWELD, zakupila STU) - zvaranie, tep. spracovanie,
PAM-STAMP - tvarnenie, ProCAST - zlievanie (zaktpilo VS SAV), ABAQUS, Matlab,
ANSYS, EPLAN, (Mentor Graphics mimo projektuTUKE).

Okrem uvedenych softvérov je moznost’ pouzitia softvérovych prostriedkov vlastnych,
komercnych a volnych.

Pre pracovnikov TUKE v zmysle opisu projektu SIVVP st k dispozicii aj produkty zakupené
inymi partnermi projektu SIVVP.

1.3 Spésoby realizdcie vypoctov na TUKE
Hardvérové prostriedky tvoria dve vetvy: HPC klaster a CLOUD.
Vetva HPC klaster

Vetva HPC klaster je predovSetkym uréena na spracovanie vypoctovo naro¢nych
vedeckotechnickych vypoctov hlavne simulacného charakteru v ddvkovom rezime, c¢o
znamena, Ze jednotlivé vypoctové ulohy sa radia do frontu, z ktorého st postupne radené do
vypoctu, ktory prebieha samostatne bez interaktivneho zasahu pouZivatel'a. Priprava vypoctu
a pripadné spracovanie vysledkov sa realizuje na klientskej stanici pripadne vyuzitim moznosti
vetvy CLOUD.

Vhodné pouzitie vetvy HPC je v nasledovnych pripadoch:

— vypocet je znacne ¢asovo narocny,

— vypocet sa da rozdelit’ na viac samostatnych uloh,

— vypocet potrebuje viac operacnej paméte ako je k dispozicii na pracovnej stanici,

— vypoCet sa da zrychlit pouzitim viacerych vypoctovych uzlov pripadne pouzitim
akceleratorov typu GPU.
Vypocet musi byt prenositelny do prostredia operacného systému Scientific Linux v.6. Pre

spustenie ulohy je potrebné pripravit’ vstupné subory, vykonatel'ny stibor a skript na zavedenie
ulohy do davkového systému.
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Vetva CLOUD

Vetva CLOUD je predovsetkym urcend na interaktivnu pracu, pri ktorej sa vyuziva vzdialeny
pristup z klientskej pracovnej stanice Kk vypoctovym prostriedkom = spristupnenym
prostrednictvom CLOUDu. Z uvedeného vyplyva vhodnost pre Casovo menej naroné vypocty.
Tiez vol'ba prostredia daného operacného systému je voliteI'na pouzivatel'om.

U oboch vetiev je moznost’ vyuzitia paralelnych vypoctov na viacerych jadrach procesora alebo
na viacerych procesoroch.

Porovnanie vypoctov vo vetvach Cloud a HPC je v nasledovnej tabul’ke:

Cloud HPC
pimime e | Db ioie PR spmeie P
rezim spracovania Interaktivny Davkovy
opera¢ny systém MS Windows, Linux Scientific Linux 6
sprava systému pouzivatel spravca HPC klastra
vnutorné prepojenie | 10 Gbit Ethernet Infiniband
Pristup RDP, VNC, SSH Secure Shell, VNC

2  Aplikacie softvéru MATLAB s vyuzitim paralelnych vypoétov
2.1  PoZiadavky na pouZivatel’a pri realizdcii vysokovykonného pocitania

Velka vidcsina naronych vedeckotechnickych vypoctov ma charakter simulacnych vypoctov.
U analytickych vypoctov z pdvodného matematického modelu popisujiiceho chovanie daného
systému na zdklade matematickych postupov dostdvame vysledné vSeobecné exaktné rieSenie.
U simulaénych vypo€tov na cislicovom pocita¢i z pévodného matematického modelu
vytvarame vysledny simula¢ny model realizovany na ¢islicovom pocitaci, ktory je funkény pre
konkrétne parametre daného matematického modelu. Dominujice je tu pouzitie réznych
numerickych postupov, ktoré u dynamickych spojitych systémov zaroven predstavuji
diskretizaciu rieSenia. Vysledkom je jedno partikularne rieSenie (simula¢ny beh) v diskrétnom
tvare. Pokial’ cielom je nejaky vysledok, napr. optimalizacia parametrov a pod. je potrebné
k simulacnému modelu definovat’ algoritmus simulacného experimentu. Uvedené je mozno
dokumentovat’ na nasledovnom jednoduchom priklade rieSenom v systéme Matlab.

Ulohou je uréit hodnotu vlastnej frekvencie systému popisaného diferencialnou rovnicou
druhého radu. Experimentdlne urcenie bude spocivat’ v tom, Ze systém budeme ,,budit™
vstupom so sinusovym priebehom s postupne sa meniacou frekvenciou. Ked budiaca
frekvencia bude sa rovnat’ vlastnej frekvencii systému amplitida kmitania systému bude
dosahovat’ maximum. Rovnica popisujica systém nech ma nasledovny tvar:

y’ +0,1y" +(0,628)?y = 10 sin(omegast)

kde t je hodnota simulovaného ¢asu a omega je budiaca frekvencia. (Hodnota parametra 0,628
vlastne predstavuje hl'adanu vlastnu frekvenciu systému).. Riadiaci algoritmus simulacného
pokusu je realizovany v jazyku MATLAB —obr.1. Tu je definovana hodnota parametra omega
pre rieSenie uvedenej rovnice (jeden simula¢ny beh), ktoré je rieSené prostrednictvom modulu
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SIMULINK obr. 2. Priebeh vystupnej hodnoty y je prostrednictvom vektora ma spristupneny
spitne riadiacemu algoritmu pre jej najdenie maximalnej hodnoty amplitudy.

2= clear;

3 Om = 0.6; deltaOm = 0.001;

Ehe k.= Q3 Dot Productl

5-  omega = [0,0n]; T

6= amak = 0; amold= -1;

Biis while amak - amold > 0

Ghe ko= kel amlituda

10 - sim('v1frekv2'); =

bk pole(k) = max(ma); _] NEN J1} na
o l ; s s

1? o g;:e;aori Eoc"g;]t?om' '_I Integrator Integratorl To Workspace

17 = amold = amak;

15= amak = pole(k); |

- Qe ]

19 - display('vlastna frekvencia') -

20 = Om = Om - deltaOm;

20— disp(Om)

22 - display('pocet simulacnych behov') Dot £1000ct

23 = disp (k)

2 plotckk,pole) 2 Dot Productd!

25 = legend('x sim.behy vy max ampl.','lLocation', 'West')

26

Obr.1: Riadiaci algoritmus simula¢ného pokusu Obr.2: Riesenie rovnice v SIMULIKu

Vysledky riesenia st uvedené na obr.2 a v grafickej forme na obr.4. Z porovnania vyplyva, ze
vysledok od presnej hodnoty sa odlisuje o 0,003. Otazkou je, aky postup je potrebné zvolit, aby
sme vysledok dostali s va¢Sou presnostou?

160

155

—— <
x sim.behy y max ampl. |

vlastna frekvencia 150
0.6250
pocet simulachych behov
26 145 j
0 5 10 15 20 25 30
Obr.3: Vysledok riesenia Obr.4: Vysledok rieSenia v grafickej forme

Nutnou podmienkou pre realizdciu narocnych vedeckotechnickych vypoctov st zékladné
znalosti z oblasti matematickych metod. Uvedené je mozné dokumentovat’ na jednoduchom
priklade. Majme jednoduchu diferencialnu rovnicu:

y’ +y=0 s pociatocnymi podmienkami y(0)=0 a y’(0)=1

Jej presné riesenie je y = sin(t), resp. a y’ = cos(t). Ich grafické znazornenie pri prirastku t
0 hodnote 0,1 vytvori kruznicu s polomerom 1, obr.5. RieSenie diferencialnej rovnice
prostrednictvom modulu SIMULINK je znazornené na obr. 6.
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Obr.5: Presné rieSenie Obr.6: RieSenie rovnice v SIMULIKu

Nasledovné obrazky znazoriiuja rozne priebehy vysledkov podl'a navolenej numerickej metddy

jej definovanych parametroch.

Obr.7. rieSenie Eulerovou metdédou pri simulaénom kroku h = 0,1.
Obr.8 riesenie Eulerovou metddou pri simulaénom kroku h = 0,5.
Obr.9. rieSenie metdodou ode45 s testom presnosti, imlicitnymi parametrami a tmax 10000.

Obr.10 rieSenie metodou ode45 s testom presnosti, max. integr. krok = 0,1 a tmax 10000.
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Obr.7: RieSenie Eulerovou metédou h =0,1 Obr.8: Riesenie Eulerovou metédou h = 0,5
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Obr.9: Riesenie metédou ode45 Obr.10: RieSenie metodou ode45 , max. integ. krok = 0,1
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Obr.11: Fragment z obr. 10

Obr.10 a zvacseny fragment z tohto obrazku na obr.11 predstavuje uz rieSenie s numerickou
stabilitou a zodpovedajucemu vysledku presného rieSenia z obr.5.

Z porovnania jednotlivych rieSeni vyplyva nutnost znalosti z numerického rieSenia
diferencialnych rovnic, nakol’ko je na pouZzivatel'ovi, aké numerické metddy s prisluSnymi
parametrami si zvoli, ¢im je aj dany spravny, resp. nespravny vysledok riesenia.

2.2 Paralelné vypocty v prostredi softvérového balika Matlab

Technické vybavenie klastra na TUKE umoziuje paralelné vypoéty na viacjadrovych
procesoroch s vyuzitim vzajomne prepojenych viacerych procesorov as vyuZzitim
akceleratorov GPU. Zakupené aplikaéné programové vybavenie v ramci projektu SIVVP,
orientované na vyuzitie metddy kone¢nych prvkov, uvedené moznosti paralelnych vypoctov uz
plne vyuziva. Taktiez hodne rozSireny Sirokospektralny softvér Matlab uvedené technické
moznosti dokdZze vyuzit. Na toto vyuzitie bolo vykonanych niekol’ko préc, ktoré zastreSuje
diplomova praca [2], z ktorej niektoré vysledky budu prezentované v d’alSom.

Pre podporu paralelnych vypoétov Matlab obsahuje modul Modul Parallel Computing Toolbox
(PCT) a Matlab Distributed Computing Server (MDCS) 000 0.

Modul Parallel Computing Toolbox (PCT) umozZiuje rieSit vypoctovo a datovo narocné
problémy s vyuzitim viacjadrovych procesorov, grafickych akcelerdtorov a vypoctovych
klastrov. Bez vécsieho zdsahu do kodu umoziuje aby na jednom pocitaci bezalo niekol'ko
paralelnych procesov. Modul umoziuje vykonat’ paralelny vypocet na maximalne dvanastich
paralelnych procesoroch.

Modul PCT v spojeni s ,,Matlab Distributed Computing Server* (MDCS) poskytuje sptistanie
uloh nielen na lokalnom stroji ale aj v sieti po€itacov a na klastri. Vyhodu je, Ze vytvorena uloha
v prostredi Matlab pomocou PCT je I'ahko prenositel'na na MDCS. Paralelné vypocty sa mozu
spustat’ lokalne na viacprocesorovom pocitaci, ladit, testovat' a vyvijat dané tlohy. Na
spustanie tloh v Klastri je potreba mat’ na nom nainstalovany MDCS, ¢o umozni vyuzit’ vacsi
vykon a paralelizmus.

Matlab Distributed Computing Server v spolupraci s Parallel Computing Toolbox umoziiuje
rieSit  vypoctovo velmi naroéné ulohy v prostredi Matlab na viacjadrovych
a viacprocesorovych pocitatovych systémoch ako st napr. tiez klastre. Obsahuje podporu
viacerych pldnovacov, ako napr. interny pldnova¢ MathWorks Job Manager, Microsoft
Compute Cluster Server a planovace inych vyrobcov ako napriklad PBS Pro a TORQUE
(nainstalovany na systéme TUKE). MDCS umoziuje aj centralnu spravu licencii, t.j. vypoctové
uzly nepotrebuju vlastnt licenciu, ale ta je spravovana licenénym manazérom. Taktiez je tu
podpora dynamickych licencii zavislych produktov, to znamena, Ze vSetky produkty dostupné
na klientskej stanici st dostupné aj na vypoctovych uzloch.
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Paralelné spracovanie umoziiuje spracovanie paralelnych sluciek, bloky kodu, distribuovanych
poli, paralelnych numerickych vypoctov.

MDCE

uzol 1

Matlab
s
PCT ]

Torque
Scheduler

Obr.12: Schéma spoluprace Matlabu s PCT a MDCS

Vyuzitie GPU predstavuje moznost’ vykonat’ vypocet pomocou vysokovykonnych grafickych
akceleratorov s velkym poctom jadier. Podmienkou je pritomnost’ grafického akceleratora
NVIDIA podporujiceho architektiru CUDA a s vypoc¢tovou schopnost'ou urovne 1.3 a vyssie.

Parallel Computing Toolbox poskytuje Specidlne déatové pole, gpuArray, ktoré spolu
s niekol’kymi asociovanymi funkciami umoznuju vykonat vypoclty priamo na grafickom
akceleratore priamo z Matlabu. Funkcie, ktoré st podporované su napriklad fft, chol, lu,
mldivide znamy ako operator delenia zl'ava (backslash operator).

Z uvedeného vyplyva, ze problematika paralelnych vypoétov u tohto programového systému je
znacne rozpracovana. Pre dokumentovanie je uvedeny jednoduchy priklad s vyuzitim prikazu
pre paralelné slu¢ky parfor. V priklade sa vytvori nahodna matica s rozmerom 1000x1000 a ta
sa nasledne 256 krat invertuje. Generovanie Cisiel zabezpecuje funkcia rand, ktora generuje
rovnomerne rozloZené ¢isla v intervale 0 az 1.

$nastavenie paralelnej konfiguracie

sched= findResource('scheduler’

set (sched, 'MpiexecFi

set (sched, 'Environment

matlabpool (sched, ) $otvorenie matlabpool
matlabpool size

g = Ko $zaciatok merania casu
Elparfor i=1:(4%&<); $paralelna slucka
inv(rand( 3):2 finverzia nahodnej matice
end;
toc $koniec merania casu
matlabpool close fzavretie ma:labp:cq

Obr.13: Priklad paralelnej slu¢ky

Priklad (obr. 13) bol modifikovany pre pocet jadier 2, 4, 8, 16, 32 a 64, tzn. bolo potrebné menit’
velkost’ premennej matlabpool v rozmedzi od 2 do 64 (riadok ,,matlapool (sched, x)“).
Pomocou matlabpool sa otvara resp. zatvara zdruzenie jadier pre paralelné vypocty, v podstate
to je definovanie, na kolkych paralelnych jadrach bude prebichat vypocet. Dolezité je, aby
pocet jadier rezervovanych v skripte pre davkovy systém a pocet jadier v matlabpool bol
rovnaky.
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Uloha bola riesena v davkovom rezime. Na Obr. 14 je graf ¢asov potrebnych pre vypocet. Cas
vypoctu bol merany dvojakym spdsobom. Jeden merany Cas reprezentuje Cas potrebny na
samotny vypocet tlohy v Matlabe. Druhy Cas reprezentuje Cas potrebny na inicializaciu
Matlabu spolu s casom potrebnym na samotny vypocet. Na odmeranie druhého ¢asu bol vyuzity
linuxovy prikaz time, zadany pred kazdym spustenim vypoctu. Mézeme vidiet, Ze do poctu 16
jadier je potrebny priblizne rovnaky ¢as na inicializaciu. Avsak pri zvySovani poctu jadier sa
inicializacny ¢as zaéina zvacSovat’ z dovodu potrebnej rezervacie vacsicho poctu jadier pre
vypocet.

Paralelna slucka
60
50
40
=
» 30
S ———lG
20
. \\
0 ‘
2 4 8 16 32 64
Pocet procesorov
== Cas vypoctu
== Cas vypoctu + inicial.

Obr.14: Graf ¢asov pre paralelni slu¢ku

3 Zaver

Pri priprave projektu SIVVP a tiez v jeho pociatku rieSenia boli oslovené vSetky akademickeé
a vysokoskolské pracoviskad s cielom konkretizacie vyuzitia produktov tohto projektu. Po
spracovani vysledkov sa uskuto¢nil vyber aplikaéného softvéru, pricom poziadavky
presahovali finanéné mozZnosti projektu priblizne 1,7 krat.

7 hladiska udrzatelnosti vysledkov projektu vyznamna polozku tvori jeho
dalsie finanéné zabezpedenie, kde ako hlavné poloZky je moZné uviest:

1. Financ¢né naklady na inovacie hardvéru a jeho dalsieho rozvoja.

2. Finanéné naklady udrziavacie licenéné poplatky, na inovacie softvéru
a nakup dalsich softvérovych balikov.

3. Finanéné naklady na prevadzku, kde vyznamni zloZku tvoria néaklady na
elektricka energiu.

Okrem uvedeného vyznamnou oblastou je personalne zabezpecenie, nakol’ko tu ide 0 narast
prac nielen v oblasti systémového zabezpecenia, ale tiez tu vznikaju zna¢né odborné naroky na
vyuzivanie daného aplika¢ného softvéru, nakol’ko sa tu ide o rozsiahle softvérové baliky.

7 hladiska budicnosti bude najvhodnejsie vytvorenie Narodného centra pre
SIVVP. Tymto by sa dosiahol hlavny ciel, aby SIVVP bola poskytovana ako
ucelena sluZba pre podporu vyskumu s patriénym financnym zabezpecenim. Je
potrebné uviest, Ze z hladiska dalsieho planovacieho obdobia sa pocita
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s dalsimi aktivitami v uvedenej oblasti.

Uréitym vzorom pre oblast’ vysokych $kél by mohlo byt riesenie v Cechach. V ramci
CESNETu (podobné zdruzenie vCR ako je unas SANET) je vytvorené tzv.
METACENTRUM, ktoré je budované uz dlhé obdobie ajeho zékladnym cielom je
poskytovanie informaénych a komunika¢nych technologii ako sluzba pre vyskum a vyucbu,
podrobnejsie vid’. https://metavo.metacentrum.cz/, https://metavo.metacentrum.cz/.

Clanok je zverejneny s finanénou podporou zdruzenia EUNIS-SK.
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