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POR QUE O BRASIL NECESSITA DE COMPUTADORES DE

ALTO DESEMPENHO NA FAIXA DE CENTENAS DE

TERAFLOPS OU PETAFLOPICOS?
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CIOICIC

Observacao e experiéncia (Galileu, ...)

Teoria (Newton, Leibnitz, Einstein ...)

Computacao =2 Programacao e simulacao

Computacao intensiva em dados —=> e-Ciéncia
—> Big Data
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Computacao
(Informatica) Matematica

Algoritmos

Estrutura de dados
Arquitetura de computadores
Processadores (CPU/GPU/...)
Linguagens / programacao

Analise Numérica
Equacdes Diferenciais
Algebra Linear

Eq. ndo Lineares
Metodos lterativos

Softwares . Otimizagao

Comput. Grafica Computacao Monte-Carlo

Paralelismo Cientifica Probabilidade e Estatistica
HPC (ou CAD) Processos Estocasticos
Redes Etc.

Big Data ~ Clima )

Etc. Astrofisica

Nuclear
Aerodinamica
Dinamica Molecular
Combustéo -~ Ciéncias

, Biodiversidade Engenharias
Al"eaS de Energia

Aplicacao Biotecnologia
Segurancga Cibernética
Medicina / Saude

. Etc.
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e BRASIL ESTA SE PREPARANDO PARA ENTRAR NA ERA DA “EXASCALE

HPC”?

e ESTAMOS FORMANDO CIENTISTAS, ENGENHEIROS E ESPECIALISTAS

EM HPC E COMPUTACAO CIENTIFICA PARA ACOMPANHAR AS

PESQUISAS CIENTIFICAS MAIS AVANCADAS?




Croatia 1

Hong Kong 1

f_ Hungary 1
Finland 2 Bulgaria 1

Netherlands 2

Brasil: 6 Mexico 1
Spain 2

Denmark 2 Norway 1 __ New Zealand 1

Canada 6

ustria 1
Sweden 3
Australia 5
Poland 6 Czech Republic 1
Switzerland 6 | Ital 47 P

Saudi Arabia 6 Brazil 6

Russia 7
Korea, South 10

Share of Supercomputers by Countries
Source:www.top500.org
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PROJETO SDUMONT - SISTEMA DE COMPUTACAO PETAFLOPICA

INVESTIMENTO:

Equipamento computacional: RS 43 M
Infraestrutura (refrigeracao, energia,...) RS12 M
CUSTO 12 ANO DE OPERACAO DA BULL: RS1,9M
CUSTO ANUAL DE APOIO AOS USUARIOS: RS2,5M
CUSTO ANUAL DE ENERGIA: RS5,0M

CONTRAPARTIDA BULL: € 7,5 M em 3 anos
Centro de Pesquisa da BULL em Petrépolis — LNCC
Centro de Aplicagdes da BULL no Rio de Janeiro — UFRJ
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SUPERCOMPUTADOR SDUMONT

TECNOLOGIA DE PONTA EM PROCESSADORES

 Capacidade de processamento na ordem de
1,1 Petaflop/s (1,1 x 10 15 float-point
operations per second ).

 Configuracao hibrida de ndés computacionais
(CPU, GPU, MIC).

MIC = Many Integrated Core Architecture / Intel € Xeon PHI
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Configuracao de Processamento SDUMONT
18.144 nucleos de CPU, distribuidos em 756 nds computacionais

756 nds de computacao de modelos B710/B715:

» 504 nds de computacdo modelo B710 € CPU (66,7%)
» 198 nds de computacdo modelo B715 ( com 2 GPU cada) € CPU + GPU
(26,2%)

» 54 nds de computacdo modelo B715 (com 2 Intel XeonPHI cada) € CPU
VI vALA

OBS: Cada n6 de computacdo dos modelos B710 e B715 possui: 2 CPU INTEL XEON E5-2695v2 Ivy
Bridge (12cores, 2.4Ghz), 64 GIGABYTES RAM

1 n6 de computacao de modelo FAT NODE : com 16 CPU INTEL IVY
BRIDGE (15cores, 2.3GHZ), 6 TERABYTES RAM
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CAPACIDADE COMPUTACIONAL INSTALADA (Tflops)

145

“CPU
“GPU

“ MIC



A

USO DO SUPERCOMPUTADOR SANTOS DUMONT TXARNP

Workshop RNP

€ SISTEMAS DE REFRIGERAGAO A LIQUIDO
Direct Liquid Cooling = PUE< 1,1
€ REDE DE INTERCONEXAO DE ALTO DESEMPENHO ENTRE NOS
Comunicagdo de até 113 Gb/seg
FDR InfiniBand (56 Gb/s)
Fully non-blocking
Global topology is “Fat tree” (capability of optimized fat tree routing)
€ SISTEMAS DE ARQUIVOS PARALELOS
Largura de banda agregada de I/O > 30GB/s
Lustre v.2.1 file system
2,5 Petabytes de armazenamento
€ AMBIENTE DE SOFTWARE PARA PERFILAR E DEPURAR ATE 20.000 NUCLEOS EM PARALELO
Software stack:
Red Hat 6.4;
Supercomputing Cluster suite AE4 u4;

INTEL compilers

FDR: fourteen data rate infiniband =» 14Gb/s per lane; 4 lane ports in InfiniBand =» 56Gb/s
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Direct Liquid Cooling =» Alta eficiéncia energética

Cooling & Power Usage Effectiveness (PUE) /

Total Watts
IT Watts

-~
20 kW/rack 30 KW/rack -~ )

i

“

-

Co-generation

Air-cooled Water-cooled door Direct-Liquid-cooling
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bullx
FAT-node

16x E7-2870v2
6TB RAM

bullx M g

Service nodes
MWS -

o - -

shca

@

Seagate CS9000
4U CMN 24x 600GB FSAS HDD
5x SSU 82x 6TB FSAS HDD
2x MDS/MDS
10x OSS (5x HA active-active)
Total: 1.7 PB usable

2x E5-295v2

64 GB RAM

bullx
Thin-nodes — 504 nodes — 7x racks
2x ES-2695v2 12¢, 64GB RAM

Workshop RNP

NetApp CDE2700
12x 300GB
Admin HA

bullx

Accelerators-nodes — 198 nVidia + 54 Phi—
2x ES-2695v2 12c + 2x nVidia K40 or 2x Phi 7120P, 64GB

7x racks
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Pilha de Software do

SDumont
Ing Libraries Libraries

Model

Fortran
l Bullx MPI I NetCDF BLAS/
C LAPACK
C++ i ScalAPACK
Pyhton OpenMPI
FFT/FFTW

Perf. Ressource Visualisation
Anlaysis e i

Usual Bullx BM ] [ Bulix PFs

(Slurm)
PAPI
[ Bullx Linux ]
() Bull Products Standard GNU Package B External OpenSource not provided
External OpenSource B External Commercial P External Commercial not provided

provided provided
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Sistema Operacional:
Red Hat Enterprise Linux Server release 6.4

Gerenciamento de recursos:
Bullx Batch Manager (Bullx BM) baseado no SLURM 14.11

Linguagens:
Fortran, C, C++, Python, CUDA

Compiladores:
GNU, Intel, PGI

Implementacao MPI:
Bullx MPI, Intel MPl e OpenMPI

OmI>s-TO®

Bibliotecas Cientificas:
BLAS/LAPACK, ScaLAPACK, Intel MKL

Bibliotecas de |/0O:
NetCDF, HDF5
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Ferramentas de analise de desempenho:
PAPI
Bull performance monitor
HPC Toolkit
Open|SpeedShop
Intel Vtune, Intel Advisor

Ferramentas de analise de desempenho MPI:
Bull MPI Analyser

Scalasca
XMPI
Intel Itac / MPS

Ferramentas de analise de desempenho I/O:
I0Top]
Darshan

A
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GAPF - Genetic Algorithm for Protein Folding

Predicao de estrutura de proteinas. Modelagem Molecular com aplicacdes na construcao de
farmaco.

Parceria: LNCC, FIOCRUZ, UFPE, UFRJ

BRAMS - Brazilian developments on the Regional Atmospheric Modelling System
Modelo atmosférico de alta resolucdo, visando o teste de novas versdes de um modelo do CPTEC/
INPE.

Parceria: LNCC, CPTEC/INPE

Parallel Octree

Geracao paralela de malhas para métodos de elementos finitos.
COPPE/UFRIJ

MHM: Multiscale Hybrid-Mixed
Método de elementos finitos multi-escalas.
LNCC
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GAPF — Genetic Algorithm for Protein
Folding
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GAPF: Genetic Algorithm for Protein Folding

Algoritmo estocastico no qual melhores resultados sao obtidos quanto mais
repetidas execucoes sao realizadas.

Assim, quanto mais capacidade de processamente tiver a maquina melhores sao
os resultados para um dado periodo de tempo de execucao.

Esse foi um grande ganho que o SDUMONT proporcionou: permitir fazer muitas
execucdes ao mesmo tempo.

Atualmente estao sendo realizadas 100 execucdes para cada alvo de
aminoacidos, com resultados muito superiores aos obtidos com as 30 execucoes
realizadas anteriormente devido a restricdes dos computadores entao
disponiveis.
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BRAMS: BRAZILIAN DEVELOPMENTS ON THE REGIONAL ATMOSPHERIC MODELLING
SYSTEM | -




USO DO SUPERCOMPUTADOR SANTOS DUMONT TXARNP

Workshop RNP

Desempenho paralelo do BRAMS-5.0 no cluster SDUMONT

nodes #cores time(s) Ideal speedup Reached speedup eficiency
64 1024 679 1.00 1.00 100%
128 2048 348 2.00 1.95 98%

256 4096 180 4.00 3.77 94%

512 8192 97 8.00 7.03 88%

645 10320 77 10.08 8.83 88%

670 13400 67 13.09 10.14 78%
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modelo da
plataforma
Offshore
P-51 com
87.618
facetas

Parallel Octree: COPPE/UFR]J
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Parallel Octree: COPPE/UFRJ
modelo da plataforma Offshore P-51 com 87.618 facetas

Cores levels elements nodes MPI time (s)
64 11 296,394,446 3 BULL 29.80 .
256 12 1,182,028,956 11 BULL 38.18
1024 13 4,725,678,648 43 BULL 50.13
4096 14 18,895,327,518 171 BULL 74.94
16384 15 75,519,891,076 683 BULL 133.74

A cada aumento de nivel de refinamento o tamanho do problema aumenta aproximadamente em quatro
vezes (4x).

A fim de tentar manter o mesmo tempo de processamento a quantidade de cores também é aumentada em
quatro vezes (4x).
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MHM: Multiscale Hybrid-Mixed

(Método de elementos finitos multi-escalas)

Os métodos MHM sao adaptados a resolucao de modelos
tridimensionais com multiplas escalas ou grandes contrastes,
caracterizando-se por alta ordem de precisao (baixas taxas de erro) e
por incorporar a granularidade e heterogeneidade das novas geracoes
de arquiteturas massivamente paralelas.

Capacidade do algoritmo MHM em resolver em paralelo, modelos
com bilhdes de graus de liberdade em poucos minutos.



A

USO DO SUPERCOMPUTADOR SANTOS DUMONT TS RN

Worksho, p RNP

COMO USAR O SDUMONT

Pesquisador de qualquer instituicao de ensino ou pesquisa no Brasil
submete proposta ao LNCC;

Proposta deve demonstrar relevancia técnica ou cientifica e
propriedade no uso de computacao de alto desempenho (HPC);

Proposta é analisada por comissao de especialistas de varias
instituicoes de pesquisa e universidades para recomendacao de uso
do SDumont;

Informacdes detalhadas: http://sdumont.Incc.br/
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48 PROPOSTAS SUBMETIDAS ATE 16 DE MAIO DE 2016

SUDESTE — 38
SUL - 6
NORDESTE - 2
1
1

NORTE —
CENTRO-OESTE -
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48 PROPOSTAS SUBMETIDAS ATE 16 DE MAIO DE 2016

500%
45.8%
450%
400% 396%
35.0% W Fisica
0. Quimica
7o B Ciéncias Biologicas e da
25,0% Salde
M Engenharias
200% m Ciéncia da Computacao
15.0% B Ciéncias da Terra
B Matematica
10.0%
50%
0%
Propostas (%)
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Augusto Gadelha
diretoria@lncc.br




