Uma experiéncia com o cluster
SEARCH

Carlos Alberto Campos
Rui Manuel da Silva Ralha
Centro de Matematica

Universidade do Minho
Workshop — Braga — 21/Abril/2006

ccampos@estg.ipleiria.pt
r_ralha@math.uminho.pt

Contexto

Primeiro contacto com o cluster SEARCH

Objectivos

Configurar o ambiente de trabalho para a utilizacao
do cluster

Implementagdes desenvolvidas em Fortran 90

Uso das bibliotecas numéricas LAPACK e ScaLAPACK

Comprovar a instalacao do software
Utilizacao do cluster para processamento massivo

Obtencao de resultados das implementacoes desenvolvidas

Comparacao de resultados com os obtidos nos clusters da
Universidade Politécnica de Valéncia
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Conteudo @

Configuracao do ambiente de trabalho
Ambiente Windows
Ambiente Unix

Acesso ao cluster SEARCH
Acesso a search.di.uminho.pt
“Visita guiada”

Experiéncias com BLAS, LAPACK e Scal APACK

Alguns topicos adicionais
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Conteudo an

3] WAN
Apresentacao da especificacao

Programacao de exemplos

Fase de implementacao
Produto interno e norma (BLAS-1)
Produto matriz-vector (BLAS-2)
Produto matriz-matriz (BLAS-3)

Fase de compilacao
Fase de execucao
Detecao de erros
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Conteudo am

LAPACK
Apresentacao da biblioteca

Experiéncias com rotinas driver
Resolugao de sistemas de equagoes lineares
Calculo da decomposicao em valores singulares

Experiéncias com rotinas computacionais
Calculo da decomposicao QR de uma matriz
Reducao de uma matriz a forma bidiagonal superior

Programacao de exemplos
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Conteudo av)

ScalLAPACK

Apresentacao da biblioteca

Experiéncias computacionais
Redugdo de uma matriz a forma bidiagonal superior
Calculo da decomposicdao em valores singulares

Programacao de exemplos

Alguns topicos adicionais
Exemplos com MPI (Message Passing Interface)
Exemplo de um algoritmo orientado a blocos matriciais
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Ambiente de Trabalho

Ambiente Windows
Ambiente Unix
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Ambiente Windows @)

Endereco Web

www.di.uminho.pt/search

23 SeARCH cluster - Microsoft Internet Explorer
File  Edit iew Favorites Tools Help

5 @Media = T
L aiiuzu Links

Novidades

% Inkernet
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Ambiente Windows

Instalar sistema SSH / PUTTY
http://www.chiark.greenend.org.uk/~sgtatham/putty

Criar uma sessao com PuTTY

2 PullTY Co nfiguration

&+ ccampos@search:~ Q@@

login as: ccampos
coamposlsearch.di.uminho. pt's passwnrd:

Last login: Mon Apr 3 13:56:36 2006 from serverdwat.math.uminho.pt
Focks Frontend Node - Search Cluster

Rocks 4.0.0 (Whitnewy)

Profile built 185:39 22-0Oec-zZ005

Kickstarted 18:39 22-0ct-2005
[ccamposisearch ~]4§
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Ambiente Windows @)

Instalar sistema FTP / WinSCP
http://winscp.net/
Criar uma sessao com WinSCP

-
WinSCP Login

di.uminho, p1 - WinsCP

nurmber

Camatrd
3 Teses

VBl PEmld 3 Bald 15
F e

19008 1000 00016
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Ambiente Unix @

Documentacao inicial
/opt/intel/cmkl/8.0/doc/Doc_Index.htm

2 Intel® Math Kernel Library 8.0 - Documentation Map - Microsoft Internet Expl...
File  Edit Wi

® Math Kernel i-i-bl'al'},'* 8.0
Documentation Map

Document Type of
: - File Name Information in the Comme:
Name
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Ambiente Unix an

Documentacao inicial
Jopt/intel/cmkl/8.0/doc/Getting_Started.htm

-
<2 Getting Started with the Intel(R) Cluster Math Kernel Library 8.0 for Linux* - ...
File  Edit Favorites  Tools  He

Getting Started with the Intel® Cluster
Math Kernel Library 8.0 for Linux*

Contents
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Ambiente Unix am

Variaveis de ambiente de CMKL

/opt/intel/cmkl/8.0/tools/environment

Ficheiro mklvarsem64t.sh

Variavel INCLUDE
export INCLUDE=/opt/intel/cmkl/8.0/include:$INCLUDE

Variavel LD_LIBRARY_PATH
export LD_LIBRARY_PATH=/opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t:$LD_LIBRARY_PATH

Variavel de execucao de CMKL

Configuracao do numero de threads

Variavel OMP_NUM_THREADS
export OMP_NUM_THREADS=1
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Ambiente Unix av)

Variavel de ambiente de MPI

/opt/intel/mpi/1.0.2
Configuracao do acesso

Variavel PATH
export PATH=/opt/intel/mpi/1.0.2/bin64:$PATH
export PATH=/opt/intel/mpi/1.0.2/lib64:$PATH

Como configurar?
Inserir o codigo no ficheiro .bashrc
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Ambiente Unix (v

Ficheiro .bashrc
Cluster Math Kernel Library : /opt/intel/cmkl/8.0/

Message Passing Interface : /opt/intel/mpi/1.0.2
= | .hahrc-WordPad — Q@@

File Edit Wi

- :§LD_LIBRARY PATH
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Ambiente Unix )

Uso de Intel® MPI

Jopt/intel/mpi/1.0.2/doc/Getting_Started.pdf
Trabalhar com a biblioteca Intel® MPI

- MPD = Multi-Purpose Deamon

Compile and link

}

Select network
fabric or device

!

[ Run the MPI program ]
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Ambiente Unix i)

Uso de Intel® MPI

Set up MPD deamons

Para o sistema EM64T a varidvel PATH deve incluir
<installdir>/bin64 ( /opt/intel/mpi/1.0.2/bin64 ) v

Criar na raiz da area de login o ficheiro .mpd.conf que
contém a nossa MPD password

password=<nossa mpd password> ( password=carloscampos )

Alterar as permissoes do ficheiro .mpd.conf
Executar o comando chmod 600 .mpd.conf
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Ambiente Unix i)

Uso de Intel® MPI

Set up MPD deamons

Criar os “MPD deamons”
Executar o comando mpdboot

Outros comandos

Ver o status dos "MPD deamons”
Executar o comando mpdtrace

Terminar execucao dos “MPD deamons”
Executar o comando mpdallexit
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Acesso ao cluster SEARCH

www.di.uminho.pt/search
search.di.uminho.pt
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Cluster SEARCH ()

Buscar informacao

Executar o comando
rpm —qall | grep blas

Instalacao em /opt/intel/cmkl/8.0

/opt/intel/cmkl/8.0

I examples I include I lib licenses
|
[ | ]

32 64 I em64t

|

/opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t
Intel® Extended Memory 64 Technology
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Cluster SEARCH

Directoria /opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t

libmkl_em64t.a : nlcleos optimizados para Intel®
EM64T

libmkl_lapack.a : rotinas de LAPACK
libmkl_scalapack.a : rotinas de ScaLAPACK
libmkl_blacs.a : rotinas de BLACS

libguide.a : “threading library for static linking”

Directoria /opt/intel/fce/9.0
“Intel® Fortran Compiler 9.0 for Linux”
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Basic Linear Algebra Subprograms

BLAS
www.netlib.org/blas/index.html

Cluster SEARCH — Centro de Matematica — Universidade do Minho




BLAS: especificacao )

Conjunto de rotinas para realizar operacoes
basicas com vectores e matrizes

E uma especificacao porque para cada rotina
define a interface e a funcionalidade

Existem versoes optimizadas para diversas
arquitecturas

Cada fabricante implementa a sua

Serve de base para a construgao de outras
bibliotecas de Algebra Linear Numérica
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BLAS: especificacao

Segundo o custo computacional, as rotinas de
BLAS subdividem-se em 3 niveis

BLAS nivel 1

Operagdes entre vectores
Realiza ®(n) operagdes sobre ®(n) dados

BLAS nivel 2

Operagoes entre matrizes e vectores
Realiza ®(n?) operagdes sobre ®(n?) dados

BLAS nivel 3

Operacoes entre matrizes
Realiza ®(n3) operagdes sobre ®(n?) dados
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BLAS: nhomenclatura o

Tipo de dados
Prefixo (1 letra)

Precisao
Simples
Precisao
Dupla

n
O

Complexos
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BLAS: nhomenclatura an

BLAS-1 : xXYYYYY excepto IXAMAX

X : tipo de dados
YYYYY : tipo de operacao

SUBROUTIKE xROTG |
SUBROUTINE =ROTME( D1, D2, PARAM )
SUBROUTINE xROT INCY,

SUBROUTINE =ROTM INCY, PARAM )
SUBROUTINE xSWAP IHEY )

SUBROUTINE xSCAL
SUBROUTIME xCOFY
SUBROUTINE xAXFY

L
L
L
!
L HaY
L

FUNCTION  =DOT o
L
L
L
L
L
L

INCY
HCY
INCY
INCY
INCY

FURCTIOR  xDOTU
FURCTIOR  xDOTC
FURCTION  xxDOT
FURCTION — xKRM2
FUNCTION  =ASTM
FUKCTION LxAMAX

ECE I
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BLAS: nhomenclatura am

BLAS-2 e BLAS-3 : xYYZZZ

X : tipo de dados
S,D,C Z
YY : tipo de matriz

Simétrica/
Hermitica
Triangular

—
pY)

SY/HE

SB/HB
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BLAS: nomenclatura av

BLAS-2 e BLAS-3 : xYYZZ7

ZZZ : tipo de operacao
MV : produto Matriz-Vector
MM : produto Matriz-Matriz
SV : resolucao de um sistema de equacoes lineares
SM : resolucdo de um sistema de equacodes lineares multiplo
R : actualizacdes de dimensao 1
R2 : actualizacdes de dimensao 2
RK : actualizagdes de dimensao k
R2K : actualizacdes de dimensao 2k
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BLAS: nomenclatura (v

BLAS-2 e BLAS-3 : xYYZZ7

[ UPLO,
[ UPLO,
[ UPLO,
( UPLO,
[ UPLO,
[ UPLO,
( UPLO, TRAKS,
( UPLO, TRAKS,
( UPLO, TRAKS,
( UPLO, TRAKS,
( UPLO, TRAKS,
( UPLO, TRAKS,

options

A, LDA,
A, LDA,
A, LDA,
AF,
A, LDA,
A, LDA,
AF,
A, LDA,
A, LDA,
AF,
A, LDA,
K, A, LDA,
AF,
gcalar wvector vactor
ALPHA, X, INCX, ¥, INCY,
ALPHA, X, INCK, ¥, INCY,
ALPHA, X, INCK, ¥, INCY,
ALPHA, X, INCK,
ALPHA, X, INCK,
ALPHA, X, INCX, ¥, INCY,
ALPHA, X, INCEX, ¥, INCY,
ALPHA, X, INCK,
X,
X,
X,

AP P P P B P P P M

ALPHA, X, INCK,
ALPHA, X, INCX, ¥, INCY,
ALPHA,
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BLAS: nomenclatura (i

BLAS-2 e BLAS-3 : xYYZZ7

TRANSA, TRANSH,

*GEMM
=EYMM
xHEMM
=5YRE
xHERK
=EYRIK(
xHERZK(
xTRMM
*xTREM

TRANS,
TRANS,
TRANS,
TRANS,
TRANSA,
TRANSA,

I
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s A, LDA,

INCX,
INCX,
INCX,
INCX,
INCX,
INCX,
INCX,
INCX,
INCX
THCX
THCX
THCX
THCX
THCX

matrix

A, LDA

A, LDA

A, LDA

A, LDA

AP )

A, LDA

AP )

A, LDA

AP )

A, LDA

AP )

ol e el e el e e

( INCE, ¥, INCY,

Universidade do Minho
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BLAS: vectores

Definidos por 3 parametros
N : tamanho do vector
X : primeiro elemento do vector
INCX : distancia entre os elementos

4, X(2), 1 3, X(1), 2 -
2

n 4, X(3), 3
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BLAS: matrizes )

Definidas por 4 parametros
M : nUmero de linhas
N : ndmero de colunas
A : primeiro elemento da matriz

DA : distancia entre os elementos de uma mesma
linha (“Leading Dimension”)

A— 1

\
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BLAS: matrizes

Definidas por 4 parametros

4,2,A(3,1), 6 3,3,A(1,1), 7

1,1 1,2 ] 1,3
2,1 | 2,2 | 2,3

3,2,A(3,2), 6

1,112 | 1,3
21122 | 23
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Fortan 90
Experiéncias computacionais
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Fortran 90: WinSCP

Ficheiros de trabalho

"z Impl - ccampos@search. di.uminho.pt - WinSCP
Local Mark Files Commands Session Options Remote Help

- ] iR : Default - -
<o C: Local Disk % ) cocampos fat 2]

Change Mame £ Size | Changed
Parent directory 03-04-2| | [£).. 04-04-2005 7:0...
£1-03-2006 3:0...
27-03-2006 :0,..
21-03-2006 3:4...
03-04-2006 7:0...
04-04-2006 7:5...
24-03-2006 5:4...
28-03-2006 1:4,..
03-04-2006 13:...
21-03-2006 3:0...
22-03-2006 7:0...
23-03-2006 1:4...
£1-03-2006 3:0...
21-03-2006 3:0...
03-04-2006 12:...
23-03-2006 9:5...
mklvarsemedt, csh 03-04-2006 7:4...

DEIEIEIEI Y]

B
Pl

<
13.419B of 134198 inB of & OB of 47.574 B in0of 17
+# FZ Rename _:? F4 Edit £3 FS Copy .13 F& Mave 5 F7 Create Directory 3% FS Delete '_§|‘ Fo Properties L F10 Quit

22348 100 2@ B aes SFTP [+3) 0:00:41
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Fortran 90: modulos @)

Modulos auxiliares

“*« Microsoft Developer Studio - [moduloPrint.f90 *]

El\e Edit Wiew Insert Project Build Tools Mindow Help
2~ o | Gl

UNIVERSIDADE DO MINHO
DEPARTAMENTO DE MATEMATICA
=earch di uminho.pt

HMODULE moduloFrint
IMPLICIT HONWE

Elementos do Modulo
PRIVATE
PUBELIC :: printHatrix. printVector

CONTAINS

ROTINAS DO MODULO

Rotina para imprimir una matriz
DOUBLE PRECISION. INTENT(IN). DIMENSION(
INTEGER i, J
DO i = 1, SIZE(A,1}

PRINT 10. ¢A¢i.j). j = 1. SIZE(A.2))
ENDDO

FORMAT (14F10.4)
END SUBROUTIHE printHatriz

Ln1. Col1
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Fortran 90: modulos an

Modulos auxiliares

“*« Microsoft Developer Studio - [moduloPrint.f90 *]
File Edit Yiew Insert Project Build Tools Window Help

8= EHd LR o R G

SUBROUTINE printVector( w )

DOUBELE PRECISION, INTENT(IN), DIMEMSICH(:) ::
INTEGER 1

PRINT 20, {(w(i)., 1 = 1. SIZE(v)})

FORMAT {14F10.4)

END SUBROUTINE printVector

END HODULE modulcoPrint

Ln1, Col1

Compilacao
Executar o comando ifort —c nomeModulo.f90
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.

Fortran 90: programa principal @

*« Microsoft Developer Studio - [seqBLAS_1.190]
Eile Edit Yiew Insert Project Build Tools Window Help

T AR G

UHIVERESIDADE DO HINHO
DEFARTAMENTD DE HATEMATICA
zearch. di uminho. pt

TSE moduloPrint
IMPLICIT HONE

DOUBLE FRECISION DDOT. DNEM2
EXTERENAL DDOT, DNRM2

DOUBLE PRECISICH, PARAMETER @@ ZERQ = 0.0DO0, OHE = 1.0D0

L1, Col 1
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Fortran 90: programa principal

r

.. Microsoft Developer Studio - [seqBLAS_1.f90*]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

o RS G

INTEGER i, dimM
DOUBLE FRECISION 1esDDOT, resDHNEM2
DOTUBELE FRECISICH, DIMENSION(:), ALLOCATABLE :: wctX, wot¥

ALLOCATE( wctX{ dimM )
ALLOCATE( wot¥({ dimM )

DO i =1, dimH
wot¥ (i) = 1

1
votE(i) OHE
ENDDO

PEINT =, 'Vector ¥ - testar DDOT = DHRMZ'
CALL printVector( wct¥ )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal @)

«! Microsoft Developer Studio - [seqBLAS_1.f90 *]

Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v R G

resDD0OT = DDOT( dimM, wot¥i(1l). 1. wct¥(l). 1)
FPRINT =

FRINT #, '1e=sDDOT = ', resDDOT

PEINT =, 'Horma = ', SQRT{ resDDOT )

resDHRH? = DHRMZ( dimM, wet¥(1), 1 )
PRINT *, 'resDHRM2 = ', re=sDNRHM2

resDDOT = DDOT( dimM, wot¥i(1), 1. w»ctX(l), 1)
FRINT =

PEINT =, 'Vector X - testar LDDOT'

CALL printVector( wcti )

FEINT =

PEINT =, 'ze=sDDOT = ', resDDOT

CALL DCOPY( dimM. wot¥(1). 1. wotE(l),
FRINT =

FRINT =, 'Vector I - ==v'

CALL printVector( wcti )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal av)

-
.. Microsoft Developer Studio - [seqBLAS_1.f90*]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

A = EHd v o R G

CALL DSCAL{ dimM. 2.0D0, wctX(1l). 1 13
PEINT =

FRINT #, 'Vector ¥ - =m=2x'

CALL printVector( wvctXi )

DEALLOCATE( wotX., wot¥ )
END FROGRAM =egBLAS 1

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: compilacao q)

Directiva de compilacao

ifort —o nomeExecutavel nomeProgramaPrincipal.f90
nomeModulo1.f90 nomeModulo2.f90 ...
linkagem ao modulo de BLAS (libmkl_em64t.a)
linkagem ao méddulo estatico (libguide.a)
linkagem ao médulo de threads (/usr/lib64/libpthread.a)

ifort —o blasl seqBLAS 1.f90 moduloPrint.f90
/opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t/libmkl_em64t.a
/opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t/libguide.a -Ipthread
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Fortran 90: compilacao a

Com p||agao "B Makefile_BLAS - Wordpad

File Edit Vie sert  Format  Help

Fazer make

Hue nec

({LIB_GUIDE) $ILI E_THREALD)

default:

MM
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Fortran 90: execucao

Execucao

Executar o comando ./nomeExecutavel
./blas1

Exercicios

Dado o vector vctY
Calcular a norma do vector 7«vctY

Calcular o produto interno do vector que tem as
componentes impares de vctY com o vector que tem as
componentes pares de vctY
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Fortran 90: programa principal @

r

*. Microsoft Developer Studio - [seqBLAS,_2.f90*]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v o R G

INTEGER i, j. dimM. dimN
DOUBELE FPRECISICH, DIMEMSION(:), ALLOCATABLE :: wctX, wot¥
DOUBLE FRECISION. DIMENSION(:.:). ALLOCATABLE :: matd, matB

ALIOCATE( wotX(
ALIOCATE( wot¥(
ATIOCATE( math(
ALIOCATE( matB(

D 3 =1, dimH
DO 1 = 1. dimM
matdii.i) = i
matB{i.3)
ENDDO
woti(j) = OHE
ENDDO

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal ar

« Microsoft Developer Studio - [seqBLAS_2.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v R G

CALL DGEMYV( 'N', dimM. dimN. ONE. matd(1.1). dimnM. &
wotX(1l), 1, ZERO, wct¥{l), 1 }

FRINT =

FREINT %, 'Vector ¥ — (v = A=x)'
CALL printVector( wct¥ )

CALL DGER( dimM. dimWN., 2.0D0, wct¥(1), 1, wctX(l). 1. &
matB{l.1), dimM }

FRINT =

PRINT #, 'Matriz B - (B = Z2yx"t)'

CALL printMatriz({ matE )

DEALLOCATE{ wctX, wctY. matd., matB )

END FROGEAM =e=qBLAS 2

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: compilacao e execucao @

Compilacao e execucao

Ficheiro segBLAS 2.f50
./blas2

Exercicios

Dados a matriz matA e o vector vctY
Calcular a matriz
matA < 4«vctY«vctYT + matA
Com a matriz anterior, calcular o vector
vctY « 3xmatAsvctY
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Fortran 90: compilacao e execucao

Exercicios
matA < 4xvctY+vctYT + matA
vctY < 3xmatAxvctY

.
£ ccampos@search: ~/Impl

[coamposfsearch Impl] § ./hlasZexerc

Matriz A - (4 = 4yy"t + &)
5.1000 9.2000 13.3000
10. 1000 15.2000 Z6.3000
15.1000 27.2000 39.3000
Z20. 1000 3&.Z2000 LZ2.3000
Z25.1000 45,2000 85,3000
. 1ooo &. 2000 &.3000
. 1ooo 7.2000 7.3000
. 1ooo S.2000 S.3000

Vector ¥ - [y = 3Lhy)

T21.5000 1426.5000 2131.5000 E836.5000 3541.5000 Z86.5000 331.5000 376.5000
[coamposisearch Impll§ ]
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Fortran 90: programa principal @

r

.. Microsoft Developer Studio - [seqBLAS,_3.190]

Fedl Fil= Edit Wiew

Insert Projeck Build Tools Windomw Help

o RS G

ALLOCATE(
ALLOCATE(
ALLOCATE(

math(
natB(
matC(

DO 3 =1, dimH
DO 1 =1, dimM
math(i,§) = 1 +
ENDDO
ENDDO

DO § = 1. dimk
DO 1 =1, diml
matB({i, ) = ONE
ENDDO
ENDDO

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal ar

r

4 Microsoft Developer Studio - [seqBLAS_3.190 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

=r=1-1 o o R | G

CALL DGEMM{ 'H'. 'H'. dimM. dimK. dimWN. 10.0D0. matd(1.1}). &
dimM, matB(1.1), dimH, ZERD, matC{1l,1), dimM )

PRINT =

PREINT = '### HATRIZ C = 10=AR ###'

CALL printMatriz{ matC )

DEALLOCATE( matd. matB. matl )

END FROGRAM =egBLAS 3

Lt 1, Coal1
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Linear Algebra PACKage

LAPACK User’s Guide
www.netlib.org/lapack/lug/index.htmi

Cluster SEARCH — Centro de Matematica — Universidade do Minho

LAPACK: biblioteca

Biblioteca de algoritmos numéricos

Conjunto de rotinas destinadas a resolugao de
problemas numéricos de Algebra Linear

Permite um alto rendimento e um codigo com
um elevado grau de portabilidade

Esta desenhada para ser eficiente
Operacoes orientadas a blocos matriciais
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LAPACK: biblioteca

As rotinas de LAPACK realizam a computacao
através das rotinas de BLAS

A eficiéncia de LAPACK depende da eficiéncia da BLAS

Aplicacoes Optimizagdes independentes
da arquitectura

Optimizagdes dependentes
da arquitectura
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LAPACK: estrutura

LAPACK esta estruturada em 3 tipos de rotinas

Rotinas driver : para a resolugao de problemas
completos de Algebra Linear

Resolugao de um sistema de equagdes lineares

Rotinas computacionais : para a resolucao de tarefas
concretas de Algebra Linear

Calculo da decomposicao LU de uma matriz

Rotinas auxiliares : para a realizacao de tarefas de
menor complexidade

Calculo da norma de uma matriz
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LAPACK: funcionalidade

LAPACK resolve numericamente problemas
simples e generalizados de Algebra Linear

Sistemas de equacoes lineares AX =B
Problemas lineares de minimos quadrados min, b — Ax|,
Problemas de valores préprios Av = Av

Problemas de valores singulares A=U > V'

Outros
Decomposicao de matrizes, calculo de normas matriciais, ...
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LAPACK: nomenclatura @

Igual a BLAS-2 e a BLAS-3 : xYYZZZ

X : tipo de dados
S,D,C,Z

YY : tipo de matriz
BD :

: bidiagonal HG : Hessenberg superior

GB : banda geral generalizada

GE : densa geral HP : hermitica compactada

GG : densa geral generalizada ¢ HS : Hessenberg superior

GT : tridiagonal geral OP : ortogonal compactada

HB : banda hermitica OR : ortogonal geral

PB : simétrica ou banda
hermitica positiva definida
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HE : hermitica geral




LAPACK: nomenclatura an

Igual a BLAS-2 e a BLAS-3 : xYYZZ7Z

YY : tipo de matriz
PO : simétrica ou hermitica positiva definida
PP : simétrica ou hermitica positiva definida compactada
PT : simétrica ou tridiagonal hermitica positiva definida
SB : banda simétrica
SP : simétrica compactada
ST : tridiagonal simétrica
SY : simétrica geral TR : triangular geral
TB : banda triangular TZ : trapezoidal geral
TG : triangular generalizada UN : unitdria geral
TP : triangular compactada UP : unitaria compactada
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LAPACK: nomenclatura am

Igual a BLAS-2 e a BLAS-3 : xYYZZZ

ZZZ : tipo de operacao
SV : resolucao de sistemas de equacoes lineares
LS : resolucao de minimos quadrados
EV : resolugao de valores proprios

EVD : resolugdo de valores proprios com o método
divide-e-venceras

ES : resolucao de valores préprios (factorizacao de Schur)
SVD : resolucao da decomposicao em valores singulares

ESX : resolucao de valores préprios generalizados nao
simétricos com a factorizagao de Schur
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LAPACK: gestao de erros ()

O controlo dos erros das rotinas da LAPACK é
realizado pela rotina XERBLA

LAPACK realiza a comprovacao dos parametros

SUBROUTINE DGESV( N, NRHS, A, LDA, IPIV, B, LDB, INFO )

INFO = 0

IF( N.LT.0 ) THEN
INFO = -1

ELSE IF( NRHS.LT.0 ) THEN
INFO = -2

ELSE IF( LDA_LT.MAX( 1, N ) ) THEN
INFO = -4

ELSE IF( LDB.LT.MAX( 1, N ) ) THEN
INFO = -7

END IF

IF( INFO.NE.O ) THEN
CALL XERBLA( “"DGESV *, -INFO )
RETURN

END IF
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LAPACK: gestao de erros

LAPACK devolve os erros dos parametros

SUBROUTINE DGESV( N, NRHS, A, LDA, IPIV, B, LDB, INFO )

INFO (output) INTEGER
: successful exit
: if INFO = -1, the i-th argument had an illegal value
if INFO = 1, U(i,i1) is exactly zero. The factorization
has been completed, but the factor U is exactly
singular, so the solution could not be computed.

*O% X % ok ok % X

Conselho

Durante a fase de implementacao deve-se usar esta
funcionalidade da LAPACK
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LAPACK: espaco de trabalho @

Algumas rotinas de LAPACK necessitam de um
espaco de trabalho adicional para obter melhores
prestacoes

SUBROUTINE DGEQRF( M, N, A, LDA, TAU, WORK, LWORK, INFO )

WORK (workspace/output) DOUBLE PRECISION array, dimension (LWORK)
On exit, if INFO = 0, WORK(1) returns the optimal LWORK.

LWORK  (input) INTEGER
The dimension of the array WORK. LWORK >= max(1,N).
For optimum performance LWORK >= N*NB, where NB is
the optimal blocksize.

SUBROUTINE DGESVD( JOBU, JOBVT, M, N, A, LDA, S, U, LDU, VT, LDVT,
$ WORK, LWORK, INFO )

LWORK (input) INTEGER
The dimension of the array WORK. LWORK >= 1.
LWORK >= MAX(3*MIN(M,N)+MAX(M,N) ,5*MIN(M,N)-4) .
For good performance, LWORK should generally be larger.
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LAPACK: espaco de trabalho

As rotinas de LAPACK informam sobre a
dimensao do espaco de trabalho optimo

SUBROUTINE DGESVD( JOBU, JOBVT, M, N, A, LDA, S, U, LDU, VT, LDVT,
$ WORK, LWORK, INFO )

WORK (workspace/output) DOUBLE PRECISION array, dimension (LWORK)
On exit, If INFO = 0, WORK(1) returns the optimal LWORK;
if INFO > 0, WORK(2:MIN(M,N)) contains the unconverged
superdiagonal elements of an upper bidiagonal matrix B
whose diagonal is in S (not necessarily sorted). B
satisfies A = U * B * VT, so It has the same singular values
as A, and singular vectors related by U and VT.

O X % 3k ok X X X

(input) INTEGER

IT LWORK = -1, then a workspace query is assumed; the routine
only calculates the optimal size of the WORK array, returns
this value as the first entry of the WORK array, and no error
message related to LWORK is issued by XERBLA.

¥ X X %
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LAPACK: optimizacao )

A UNICA optimizacdo possivel em LAPACK
consiste em afinar o tamanho do bloco optimo

O tamanho do bloco usado numa rotina depende
da rotina ILAENV

SUBROUTINE DGEBRD(C M, N, A, LDA, D, E, TAUQ, TAUP, WORK, LWORK,
$ INFO )

NB = MAX( 1, ILAENV( 1, "DGEBRD", * ", M, N, -1, -1 ) )
Set the crossover point NX.
NX = MAX( NB, ILAENV( 3, "DGEBRD", *" ", M, N, -1, -1 ) )

Determine when to switch from blocked to unblocked code.
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LAPACK: optimizacao

ILAENV é definido durante a fase de instalacao
de LAPACK

Pode nao ser o tamanho optimo

FUNCTION ILAENV( ISPEC, NAME, OPTS, N1, N2, N3,
$ N4 )

IF( C2.EQ."GE" ) THEN
IF( C3.EQ."TRF" ) THEN
IF( SNAME ) THEN
NB = 64
ELSE
NB = 64
END IF

ELSE IF( C3.EQ."BRD" ) THEN
IF( SNAME ) THEN
NB = 32
ELSE
NB = 32
END IF
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LAPACK: optimizacao )

Calculo do tamanho do bloco 6ptimo a ser usado

Comeca por definir o tamanho do bloco optimo
invocando a rotina ILAENV

Se o valor de LWORK ¢ suficientemente grande, entao
a rotina usa o tamanho do bloco calculado antes

Caso contrario, a rotina calcula o maior tamanho do
bloco possivel para o valor de LWORK

Se 0 novo valor calculado nao é menor que o valor
definido por ILAENV, entao este € o tamanho do bloco

Se nao, a rotina usa um algoritmo nao orientado a
blocos matriciais
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LAPACK: parametros

Os parametros das rotinas de LAPACK estao
estruturados em 5 grupos

Opcoes da rotina

Dimensao do problema

Definicao das matrizes e vectores
Espaco de trabalho

Parametro INFO

Opgoes Dimensao Matrizes e Vectores

f—}% {_A_\ A
- I
SUBROUTINE DGESVD( JOBU, JOBVT, M, N, A, LDA, S, U, LDU, VT, LDVT,
$ WORK, LWORK, INFO )

H_J

Espaco trabalho
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Fortran 90
Experiéncias computacionais
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Fortran 90: programa principal @

*+ Microsoft Developer Studio - [seqDGESY.190]

Fedl File Edit Wiew Insert Project Build Tools Wi

0.o0bo, OHNE = 1.0D0

. matB

Ready L1, Call
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Fortran 90: programa principal

.. Microsoft Developer Studio - [seqDGESV.f90]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

Bay o B G

FROGRAHA

ALLOCATE( wotIPIV( dimW ) )
ALIOCATE( wotX( dim¥ 3 )

ATIOCATE( matd({ dimM. dim¥ 3
ALIOCATE( matB{ dimM, nhrs ) )

DO § = 1, dimH
DO i = 1. dimd
IF (i == i) THEN
matd(i,q) = 10.0D0 + 1 + 0.1D0 = 1
SE

mata({i.3) = 1 + 0.1D0 = 5
ENDIF
ENDDO
wotE(j) = ONE
ENDDC

CALL DGEMYV( 'N', dimM. dimN. OWE. matd(1.1). dimnN, &
wvotX(1l), 1, ZERO, matB{1,1), 1 )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal @)

«! Microsoft Developer Studio - [seqDGESY.f90]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & Bay R G

CALL CPU_TIHE({ t_Im )

CALL DGESV( dimM, nhrs, matd(l.1), dimMN, wctIPIV(1).
matB(1l.1). dimN. Info )

CALL CPU_TIME( t_Out )}

FRINT

PEINT %, 'Rotina DGESY - Resclucao de Sistenas’
FPRINT =, ' Info = ', Info

FEINT =, ' TEMFD = ', t_Out — t_In

PEINT =

PREINT =

PEINT = '### SOLUCAD DO SISTEMA s
CALL printHatriz({ matE )

PRINT #, (vctIPIV{i). i=1.size(wctIPIV) )}
CALL printMatriz({ matl )

DEALLOCATE( wctIPIV. matd. matB, wvotX )
END FROGRAM =eqDGESV

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal av)

.. Microsoft Developer Studio - [seqBDG.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v o R G

PROGRAM =egBDG

TSE moduloPrint
IMPFLICIT HONE

DOUBLE PRECISICH, PARAMETER :: ZERO = 0.0DO, ONE = 1.0D0

INTEGER i. j. dimM. dimN. Lwork. Info

DOUBLE PRECISION t_In, t_Out

DOUBLE PRECISICN, DIMEHNSIOHW(:), ALLOCATAELE :: wctD, wctE, wctWork
DOUBLE PRECISION, DIMENSIOHN(:), ALLOCATAELE :: wctTau(l, wotTauP
DOUBLE FRECISICON, DIMEWSIONW:, ). ALLOCATABLE :: matd

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal ()

« Microsoft Developer Studio - [seqBDG.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

o RS G

Lwork = 500

ALTOCATE( wctD{ dimN ) )
ALLOCATE{ wctE{ dimN - 1 ) 3
ATLTOCATE( wctTauQ{ dimH ) )
ALLOCATE( wctTauP{ dimH )} )
ALLOCATE( wctWorlk({ Lwork ) 3
ALLOCATE( mathA{ dimM, dimH ) )

DO § = 1, dimH
DO i = 1, dinM
IF i == j) THENW
matd({i,j) = 10.0D0 + i + 0.1D0 = 5
SE

mati(i, ) = 1 + 0.1D0 = 5
ENDIF

ENDDO
ENDDO

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal (v

.. Microsoft Developer Studio - [seqBDG.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v o R G

ICalculo do tempo de DGEERED
CALL CPU_TIME( t_In )

CALL DGEBED{ dimM, dimH, matA(1l.1), dimM, wctDi{l). &
wotE(Ll), wotTauQi(l)., wctTauP{l). wcotWorlki(l).
Lwork, Info )

CALL CPU_TIME({ t_Out )

PREINT

FRINT 'Fotina DGEBRD — Eeducao a Forma BIDIAGOHAT'
PRINT =, ' Info = ', Info

FPREINT = ' Lworlk ', Lwork

PRINT ! Lworlk 'L owvotWork(l)

PREINT ' TEMFO oot_Out - t_In

ICalculo do tempo de DGEEBDZ
CALL CPU_TIME({ t_In )

CALL DGEBDZ{ dimM, dimH, matA(1l.1), dimM, wctDi{l). &
wotE(Ll), wotTauQi(l)., wctTauP{l). wcotWorlki(l).

CALL CPO TIME( t Out ]

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal (v

« Microsoft Developer Studio - [seqDGESVD.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v R G

PROGRAM ==qDGESVD

TSE moduloPrint
IMPFLICIT HONE

DOUBLE FRECISION, PARAMETER :: ZERO 0.0D0o, ONE = 1.0D0

INTEGER i. j. dimM. dimN. Lwork. Info

DOUBLE PRECISION t_In, t_Out

DOUELE PRECISICH DUM(1)

DOUBLE PRECISION, DIMENSION(: ), ALLOCATABLE :: wcotS, votWork
DOUBLE FRECISION. DIMEWSIONWC:,:). ALLOCATABLE :: matd. matlU., matVT

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal (v

.. Microsoft Developer Studio - [seqDGESVD.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v o R G

ICalculo do tempo de DGESVD
CALL CPU_TIME{ t_In )

CALL DGESYD{ 'H', 'H', dimM, dimN, matA{1l.1), dimM, wctS({(1l), &
DUM{1). 1. DUM(1l), 1, vctWorki{l). Lwork. Info )

CALL CPU_TIME( t_Out )

FEINT

FPRINT 'Rotina DGESVD — Calculo VALORES SIHGULARES'
FPRINT =, ' Info = ', Info

PEINT =, ' Lwork ', Lwozrk

FRINT ' Lworlk '.owetWorlk (1)

FRINT TEMFO .ot _Out - t_In

FRINT =

PRINT =

PEINT = '### WVALORES SIHGULARES ###'
CALL printVector( vctS )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal ax)

« Microsoft Developer Studio - [seqDGESVD.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v R G

ICalculo do tempo de DGESVD
CALL CPU_TIME( t_In 1}

CALL DGESYD({ 'A', 'H', dimM, dimN, matA{1l.1), dimM, wctS(1), &
matlU(l,1), dimM, DUOM{1l}. 1., wctWork(l)., Lwork. Info )

CALL CPU_TIME( t_Out )

FRINT
FRINT
FRINT
FRINT
FRINT
FRINT
FRINT
FRINT

'Rotina DGESVD — Calculo VECTORES SINGULARES — mat U'
! Info = ', Info

' Lyorlk ', Lwork

' Lworl ', owotWorlk(l)

TEMPO Lot_Out - t_In

LRE B B B ]

FREINT =

PEINT =

PEINT = '### VECTORES SIHNGULARES — matriz U ##4'
CALL printMatriz{ matl )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal (x

.. Microsoft Developer Studio - [seqDGESVD.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

=] S R B =

ICalculo do tempo de DGESVD
CALL CPU_TIME{ t_In )

CALL DGESWD( 'H'., "A', dimM, dimN, mati{l.1), dimM, wctS{1). &
DOM(1)Y, 1, matVT{l,1), dimH, wvctWork(l). &
Lwork, Info )

CALL CPU_TIME( t_Out )

FRINT
FRINT
FRINT
FRINT
FRINT
FRINT
FRINT
FRINT

'Rotina DGESVD — Calculo VECTORES SIHNGULARES — mat VT'
' Info = ', Info

' Lvork ', Lwork

' Lworl ', owotWorlk(l)

TEMPO Lot_Out - t_In

LIE B B B ]

PREINT =

PEINT =

PREINT =, '##4 VECTORES SINGULARES — matriz VT  #44°
CALL printMatriz({ mat¥T )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal (i

« Microsoft Developer Studio - [seqDGESVD.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

=] S R =~

ICalculo do tempo de DGESVD
CALL CPU_TIME( t_In )

CALL DGESWD{ 'A', "A', dimM, dimN, mati{l.1), dimH, wctS({1). &
natT(1l.1)., dimM, mat¥T({1.1). dimn¥. wotWorki{l). &
Lwork, Info )

CALL CPU_TIME({ t_Out )

FRINT

PEINT 'Rotina DGESVD — Calculo VECTCEES SINGULARES'
PREINT =, ' Info = ', Info

FRINT =, ' Lvork ', Lwork

PRINT ! Lworlk 'L owvotWork(l)

PREINT ! TEMFO 'oot_Out - t_In

PRINT =
FEINT =
PRINT =, '### VECTORES SINGULARES ###'
FRINT =, ' HATRIZ U

CALL printMatriz{ matlT )

FPRINT =

FRINT = ' MATRIZ VT

CALL printMatriz( matVT )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: compilacao q)

Directiva de compilacao
ifort -0 nomeExecutavel nomeProgramaPrincipal.f90
nomeModulo1.f90 nomeModulo2.f90 ...
linkagem ao modulo de LAPACK (libmkl_lapack.a)
linkagem ao méddulo de BLAS (libmkl_em64t.a)
linkagem ao mddulo estatico (libguide.a)
linkagem ao mddulo de tAreads (-lpthread)

ifort —o lapack seqDGESVD.f90 moduloPrint.f90

/opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t/libmkl_lapack.a
/opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t/libmkl_em64t.a
/opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t/libguide.a -Ipthread
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Fortran 90: compilacao a

. ~ = | Makefile |LAPACK - WordPad
CO m p I | a ga O File Edit Wiew Insert Format  Help
M T EIE'
Fazer make K& SR
1 (e FORTRAN2O)

LIBS=%(LIE_LAPACK) $(LIBE_BLAS) #(LIE GUIDE) $(LIE_THREAD)

default: §(EXE)
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Portable Batch System
Experiéncias computacionais
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PBS: conceitos gerais

Para o processamento massivo os trabalhos
devem ser submetidos ao sistema de gestao de
HIES

Comandos do Torque (baseado no PBS)
Comandos do escalonador Maui

O sistema controla a gestao da lista de trabalhos
consoante os recursos disponiveis e de acordo
com as politicas definidas e implementadas

Maximizar a eficiéncia da utilizacao do cluster
Justica no acesso aos recursos
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PBS: criacao de scripts )

Antes de submeter um trabalho para execucao
devera criar um script com as directivas PBS

NUmero de nds a usar : -| nodes = #
Usar os 2 processadores do né : -I nodes = # : ppn = 2

Tempo maximo de execucao : -| walltime = hh:mm:ss
NUmero de CPUS a usar : -| ncpus = #
Maxima memoria requerida : -| mem = #kb/mb/gb

Para obter mais informacao
Executar o comando man pbs
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PBS: criacao de scripts

Algums exemplos de scripts
ex‘eplo - Nutead Q@@

B lapack - Notepad
File Edit Format Wiew Help

)0
PSEARCH/Exe/Tapack
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PBS: submeter o trabalho

ApOs a criacao do script podera submeté-lo para
execucao pelo sistema de gestao de filas através
do comando qgsub, utilizando o nome do script
como parametro

Executar o comando gsub nomedoscript
gsub exemplo.scr
gsub lapack.scr

Se o trabalho foi correctamente processado o
identificador do novo trabalho sera apresentado
como resposta do comando

Exemplo : 6990.search.di.uminho.pt
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PBS: apresentacao dos resultados

Quando o trabalho terminar a directoria onde foi
submetido contera dois ficheiros adicionais

Um contendo as mensagens de erro (stderr)
exemplo.scr.e6990
lapack.scr.e6990

Outro contendo a saida para a consola (stdout)
exemplo.scr.06990
lapack.scr.06990

Usando o comando cat podera ver o contetdo
de cada um dos ficheiros
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PBS: alguns comandos uteis @

Comandos do Torque

gsub : submeter trabalhos para execucao
gsub exemplo.scr

qdel : apagar/remover o trabalho em execucao
qdel 6990
gstat : devolve a lista dos trabalhos submetidos para
execucao
gstat -a : lista todos os trabalhos do sistema de gestao
gstat -r : lista todos os trabalhos em execucao
gstat -s : lista todos os trabalhos com comentarios de estado
gstat -q : lista todas as gueuves do sistema
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PBS: alguns comandos uteis ar

Comandos do escalonador Maui

showq : lista todos os trabalhos em execucao,
parados e bloqueados

showbf : lista todos os recursos que actualmente
estao disponiveis

checkjob : lista informagao sobre os trabalhos
checkjob 6990

showstart : lista 0 momento em que o trabalho
podera comecar a ser executado

showstart 6990
showres : lista a informacao de reserva do trabalho
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Scalable Linear Algebra PACKage

ScalLAPACK User’s Guide
www.netlib.org/scalapack/slug/index.html
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ScalAPACK: biblioteca @

Biblioteca de rotinas para resolver
numericamente problemas de Algebra Linear em
arquitecturas MIMD de memoria distribuida e
COm mecanismos de comunicacao

Objectivos
Eficiéncia
Escalabilidade
Portabilidade
Flexibilidade
Facilidade de utilizacao
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ScalAPACK: biblioteca

Soluciona os mesmos problemas que LAPACK
mas em paralelo

Resolucao de sistemas de equacoes lineares,
problemas lineares de minimos quadrados, problemas
de valores proprios, problemas de valores singulares,
decomposicao de matrizes, calculo de normas, ...

Desenvolvida ao estilo Single Program Multiple
Data

Usa o sistema explicito de troca de mensagens
para a comunicacao entre processos

MPI, PVM, CMMD, MPL, NX
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ScalAPACK: biblioteca am)

Distribuicao dos dados de forma ciclica por
blocos

Algoritmos orientados a blocos matriciais

Procura ser a extensao da LAPACK para sistemas
de memodria distribuida
Estrutura analoga a da LAPACK
Rotinas driver : resolvem problemas completos
Rotinas computacionais : resolvem tarefas concretas

Rotinas auxiliares : resolvem tarefas de menor
complexidade
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ScalAPACK: biblioteca av)

Computagao
GLOBAL

ScaLAPACK

Scalable Linear
Algebra Package

PBLAS

Parallel Basic Linear
Algebra Subprograms

Computagao
LOCAL LAPACK
Linear Algebra
Package

Independente
da arquitectura

BLACS

Basic Linear Algebra
Communication

Subprograms Dependente
BLAS da arquitectura

Basic Linear Algebra
Subprograms )
Message Passing

Primitives
(PVM / MPI)
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Scal APACK: biblioteca (v

Componentes
ScalLAPACK : Scalable Linear Algebra Package

BLAS : Basic Linear Algebra Subprograms
L APACK : Linear Algebra Package

BLACS : Basic Linear Algebra Communication Subprograms

Biblioteca com as rotinas dedicadas ao mecanismo de
comunicagao entre 0S processos

PBLAS : Parallel Basic Linear Algebra Subprograms

Conjunto de rotinas para memdria distribuida analogas as de

BLAS
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Scal APACK: nomenclatura

Semelhante a da LAPACK : PxYYZZZ

P : identifica que as operacoes sao realizadas em
paralelo

X : tipo de dados

YY : tipo de matriz
GB : banda geral OR : ortogonal geral
GE : densa geral SY : simétrica geral
GG : densa geral generalizada UN : unitaria geral
HE : hermitica geral

ZZ7 : tipo de método
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ScalLAPACK

BLACS
www.netlib.org/blacs/index.html
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BLACS: introducao

Objectivos

Facilidade de implementacao

Simplifica a troca de mensagens entre 0s processos,
permitindo reduzir os erros de implementacao

Facilidade de utilizacao

Esta a um nivel mais elevado, permitindo uma melhor
utilizagdo por parte de programadores menos experientes

Portabilidade

Proporciona uma interface que é suportada por uma ampla
gama de arquitecturas de memoria distribuida
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BLACS: malha de processos @)

Mapeamento de P processos em um grid 2D

Vector linear de ID de processos

0|12 . |P1

Row-major order Column-major order

o 1 2 3 2 3
112 |3 0|2 |46

0

4 | 5|16 |7 13|57
0|1 0

8 processos mapeados 8 processos mapeados
em um grid de 2x4 1 em um grid de 2x4 1 1

2 |3

2/ 4|5 2| 2

6 processos mapeados

6 processos mapeados
em um grid de 3x2

em um grid de 3x2
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BLACS: malha de processos q

Os P processos sao distribuidos em um grid 2D
Pr processos por coluna
P = Pr « Pc

Pc processos por linha

Cada processo pode ser referenciado pelas suas
coordenadas (pr,pc) 0 4 a3

0 <pr<Prl 0|1|2]3
0 < pc < Pc-1 415|167

8 processos mapeados
em um grid de 2x4
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BLACS: malha de processos ()

Definicao do grid 2D
Gridp«p; = {(pr, pc) :0<pr<Pr-1 A 0<pc=Pc-1 }

Funcao de localizacao dos processos

o {O,l,K , p—l} — ~ Gridp.pe
i o (Ube] imodpe )

Funcao de identificacao dos processos

6 : Gridp.,, — 10,LK,p-1}
(pr, pc) o pr*Pc+ pc
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BLACS: malha de processos av)

Exemplo

Funcao de localizagao dos processos
¢ - {01, K, p-1} — ( i/Grio_lprxpC )
| o L ch, I mod Pc

Funcgao de identificacao dos processos

6 : Gridp.,, — 10,LK,p-1}
¢(3)=(|_3/4J,3m0d4 } (0, 3) (pr’ - ) * Pre et =
¢(6)=(|_%J,6mod4 )E(l, 2) 0

00, 2)=0%4+2=2=P, il 456

,1 _ _ _
(1) (1, 2 )_ 1#4+2=6= Pe 8 processos mapeados em um grid de 2x4
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BLACS: contextos

Em BLACS, todo o grid de processos esta
englobado dentro de um contexto

Um contexto é um filtro que permite separar as
mensagens de distintos grids de processos

Equivalente ao MPI communicator

Os contextos permitem
Criar grupos arbitrarios de processos
Criar grids disjuntos ou nao
Isolar grids para que nao interfiram com outros grids
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BLACS: ambito das operacoes

Operacoes em que participam um determinado
grupo de processos

Em um grid 2D ha 3 ambitos naturais que
afectam

Toda uma linha de processos

Toda uma coluna de processos

Todos os processos

O “aproveitamento” do hardware deve ser
garantido pelas bibliotecas de troca de
mensagens sobre as quais BLACS trabalha
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ScalLAPACK

PBLAS Quick Reference Guide
www.netlib.org/scalapack/html/pblas_gref.html
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PBLAS: introducao

PBLAS oferece a ScaLAPACK as rotinas
equivalentes que BLAS oferece a LAPACK

Conjunto de rotinas para memdria distribuida
Consegue-se que as implementagoes em ScalLAPACK sejam

bastante parecidas as implementagdes em LAPACK
PBLAS esta estruturada em 3 niveis
PBLAS nivel 1 : operagoes entre vectores
PBLAS nivel 2 : operacOes entre matrizes e vectores
PBLAS nivel 3 : operagoes entre matrizes

Nomenclatura das rotinas de PBLAS : PxYYZZZ
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PBLAS: distribuicao dos dados @

Distribuicao ciclica por blocos

Propriedades
Engloba outras distribuicoes de dados
Permite um balanceamento da carga
Favorece a performance e a escalabilidade
O programador deve distribuir os dados pelos

processos antes de chamar as rotinas que sobre
eles operam

Cada processo tem armazenado na sua memoria
local o conjunto de dados que lhe corresponde
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PBLAS: distribuicao dos dados qr

Distribuicao ciclica por blocos

Exemplo
Matriz de dimensao 5x7

Grid de processos 2x2

3

Blocos matricais de dimensao 2x2
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PBLAS: distribuicao dos dados @)

Todos os parametros que definem uma matriz
distribuida sao encapsulados em um vector de
inteiros designado por descriptor (array DESC )

Rotina DESCINIT para inicializar o descriptor

Elementos do descriptor DESC

[1] TYPE_ : tipo de descriptor [7] RSCR_ : linha do

[2] CTXT_ : contexto de BLACS processo que contem a
primeira linha da matriz

- ) [8] CSCR_ : coluna do
[4] N_ : numero de colunas da matriz Drocesso que contém a

[5] MB_ : tamanho do bloco de linhas primeira coluna da matriz

[6] NB_ : tamanho do bloco de colunas @ [9] LLD_ : dimensdo
principal da matriz local

[3] M_ : nimero de linhas da matriz
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PBLAS: distribuicao dos dados av)

Distribuicao ciclica por blocos

Exemplo
Matriz de dimensao 5x7
Grid de processos 2x2 DESC_A

Blocos matricais de dimens3o 2x2 TYPE_A =1 (densa)
CIXT A=#

M A=5
NA=7
MB A=2
3 NB A=2
f33 @34 3 popc A=0
g3 @44 Q5 (CSRCA=0
LLD A =30u?2

grid de 2x2
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ScalLAPACK

Fortran 90
Experiéncias computacionais
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Fortran 90: compilacao q)

Atencao ao compilador

A complicao de codigos com MPI deve ser realizada
com o correcto comando mpi

Programas implementados em Fortran 90 : mpiifort / mpif90

Linkagem de forma estatica

A linkagem a principal libraria de MPI (libmpi) é feita
de forma estatica

Usa-se a libraria libmpi.a e nao a libraria libmpi.so

A directiva de compilagao inclui a opgao —static_mpi
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Fortran 90: compilacao a

Directivas de compilacao

mpiifort —static_mpi —o nomeExecutavel
nomeProgramaPrincipal.f90

nomeModulo1.f90 nomeModulo2.f90 ...
linkagem ao mddulo de ScaLAPACK (libmkl_scalapack.a)
linkagem ao médulo de BLACS (libmkl_blacs_intelmpi.a)
linkagem ao mddulo de LAPACK (libmkl_lapack.a)
linkagem ao modulo de BLAS (libmkl_em64t.a)
linkagem ao médulo estatico (libguide.a)
linkagem ao moédulo de threads (-lpthread)
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Fortran 90: compilagao ()

Modulo de ScalLAPACK

As rotinas de PBLAS estdo incluidas na libraria da
ScalLAPACK (libmkl_scalapack.a)

Pesquisar elementos dentro de uma libraria

Usar o comando nm o qual lista os simbolos existentes
em ficheiros objecto

Pesquisa de elementos de PBLAS
nm /opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t/libmkl_scalapack.a | grep pdnmr2
nm /opt/intel/cmkl/8.0/lib/em64t/libmkl_scalapack.a | grep pddot
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Fortran 90: compilacao av)

Compilagao |
Fazer make

13 ficheiros OBJECTO gue necessita

) §(LIE_LAPACK) $(LIB BLAS

For Help, press F1
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Fortran 90: execucao @

Processamento “ligeiro”
Executar o comando mpirun com as opgoes
adequadas

Executar o comando
mpirun —np # ./nomeExecutavel

Processamento massivo

Criar os ficheiros script com as directivas PBS
desejadas e submeter o trabalho ao sistema de gestao
de filas scalapack-Notepad Q@@

Executar o comando
gsub nomeScript
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Fortran 90: execucao

Processamento massivo

O script anterior nao € correcto e gera erros de
execucao devido ao facto do comando gsub usar o
mpirun de mpich

EEX

10 F' SEARCH/Exe/scalapack

B4 /mpirun -np 4 /Shome/ccampos fworkshopSEARCH/Exe /s«
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Fortran 90: programa principal @

.. Microsoft Developer Studio - [parPDGEBRD.f90]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & vy DR G

PROGRAM parPDGEERD
IMNFLICIT HONHE

IDimen=ac da Malha 2D de PROCESS0S
INTEGER., PARAMETER NPROW 2
INTEGEE. PARAMETEER . HPCOL 2

IOutput de escrita
INTEGEE, FPARAMETER

INTEGER MYPHUM, NPROCS, ICTET, MYROW, MYCOL, INFC
INTEGZER HELOCEROW, HWBLOCKCOL

INTEGER mGLOBAL, nGLOBAL, mLOCAT, nLOCAL, dimMin
INTEZER 1, j, Lwork, LOCr, LaCc

DOUBLE PEECISICH ALFA

REAL timeIn, timeOut

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal ar

«! Microsoft Developer Studio - [parPDGEBRD. 90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v R G

INTEGER. DIMENSION( 9 ) :: DESCmatd

DOUBLE FPRECISION, DIMENSIONC:), ALLOCATAELE :: wctD, wctE
DOTELE PRECISICH, DIMENSION(:), ALLOCATABLE :: wctTauP, wotTaul
DOUBLE PREECISICH, DIMENSION(:). ALLOCATABLE :: wctWork

DOUBLE FRECISION, DIMENSION(:,:), ALLOCATAELE :: matd

FUNCOES EXTERNAS
BLACS E ScalAPACK

INTEGER NUMROC
EXTERNAL ELACS _PINFO, BLACS GET. BLACS GRIDINIT, BLACS GRIDINFO, &

BLACS_BARRIER, BLACS GRIDEXIT. BLACS EXIT, &
WUMROC. DESCINIT. PDELSET. PDGEERD

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal @)

r

.. Microsoft Developer Studio - [parPDGEBRD.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v o R G

FPROGRAZHA

IInicializacao de BLACS

CALL BLACS_PINFO{ MYPHUM, HWPROCS )

CALL BLACS_GET({ -1, 0, ICTXT )}

CALL BLACS_GRIDINIT( ICTET., 'Row-major'. HPROW, HPCOL )
CALL BLACS_GRIDINFO{ ICTXT. HFROW, NPCOL, MYROW, MYCOL )

IDimen=ao da Matriz GLOBAT
nGLOBAL 5
nGLOBAL 7
dimMin = HIN{ mGLOBAL, nGLOBAL )

IDimen=ac do BLOCO CICLICO
NELOCEROW 2
NELOCECOL 2

ICalculo das dinensoss LOCAIS

nLOCAL = HUMROC{ mGLOBAL, WBLOCKROW, HYROW, 0, NPREOW )
nlOCAL = NUMEOCZ( nGLOEAL, NBLOCKCOL, MYCOL, 0, NPCOL )
Lacr = NUMROC! dimMin, WELOCKEOW, MYROW, 0, WPROW )
LOCc = NUMROC{ dimMin, NBLOCKCOL, MYCOL, 0, WPCOL )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal av)

«! Microsoft Developer Studio - [parPDGEBRD. 90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v R G

Lwork = 500

ALLOCATE( wctWorlk({ Lwork ) 3
ATTOCATE( matd{ mLOCAL, nLOCAT ) )
ALLOCATE( wctDf LOCc ) )

ATTOCATE( wotE( LOCr ) )

ATTLOCATE( wotTauP({ LOCr ) )
ALLOCZATE( wctTauld({ LOCc ) )

IDescritor da Matriz GLOBAL
CALL DESCINIT{ DESCmatd, mGLOBAL, nGLOBAL, NELOCKREOW, &
HELOCKCOL, 0. 0, ICTXT, mLOCAL, IHFO )

IConstrucao da Hatriz GLOBAL
IDistribuicao CICLICA DE BLOCOS
DO 3 = 1, nGLOBAL
DO 1 = 1. msLOBAL
IF (i == j) THEW
ALFA = 10.0D0D + 1 + 0.1D0 = 5
ELSE
ALFA = 1 + 0.1DD #= 5
ENDIF
CALL FDELSET( matd. i. j. DESCmatd, ALFA )
ENDDO
ENDDO

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal ()

.. Microsoft Developer Studio - [parPDGEBRD.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v o R G

I Imprime a Matriz LOCAL do PROCESSO
IF ({HYROW == 0) .AND. (MYCOL == 1)) THEHN

PRINT =
PRINT =, '### MATRIZ LOCAL DO PROCESSO', MYROW * NPCOL + MYCOL

DO 1 =1, SIZE{ matda, 1 )
PRINT 10.  matd(i.3). 3 = 1. SIZE( math. 2 ) )
ENDDO
FRINT =
ENDIF

I Imprime a Matriz GLOBAL
ICALL PDLAPENT{ mGLOBAL, nGLOBAL. matA{1.1). 1. 1. DESCmathi{l). &
1 0, 0, '"A', WOUT, wctWork(l) )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal (v

«! Microsoft Developer Studio - [parPDGEBRD. 90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v R G

ISincronizacac dos Processadores
CALL BLACS_BARRIER({ ICTXT. 'All' )}

IReducao a forma bidiagonal

CALL CPU_TIME({ timeIn )

CALL FDGEERD{ mGLOBAL, nGLOBAL, mati(1.1). 1. 1, DESCmata(l), &
wotD(l), wotE(L), wotTaulil), wotTauPil). &
vctWork(l), Lwork, IHFO )

CALL CPU_TIME{ timeOut )

FRINT #, 'Frocesso =', MYROU * NPCOL + MYCOL, &
' TEMFO ="', timeCut - timeln, ' INFQ ="', INFO

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal (v

.. Microsoft Developer Studio - [parPDGEBRD.f90 *]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & Bay v o R G

ITF (({MVROW == 03 _AND. (MYCOL == 0)) THEW
! FRINT =

| PRINT =

! FRINT =, '##gfsas FROCESSADOE ', MYREOW * NPCOL + MYCOL
[ FEIHT =, 'Vector DIV

[ FREINT 10, {wvctD{i). i = 1. SIZE{wctD.1) }

1 FRINT =

! PRINT =

[ FRINT 1

IENDIF

FORMAT (14F10.4)

FOEMAT (15E15.8)

'Yector E'

0, {wctE(i), i = 1, nLOCAL - 1 )

DEALLOCATE{ matd, vctD, vctE, wvctTauFP, wvotTau, wctWork )

IFinalizacao de BLACS
CALL BLACS GREIDEXITY ICTHT
CALL BLACS EXIT( 0 }

END FROGEAM parPDGEERD

Ln 25, Caol1

Cluster SEARCH — Centro de Matematica — Universidade do Minho

Fortran 90: programa principal (v

«! Microsoft Developer Studio - [parPDGESVD.f90]
Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & Bay R G

PROGRAM parPDGESWD
IMNFLICIT HONE

IDimen=ac da Malha 2D de PROCESSOS
INTEGER, PARAMETEERE :: WPEOW = 2
INTEGEE. PARAMETEER :: WPCOL = 2

IOutput de escrita
INTEGEE, FPARAMETER

INTEGER MYFHUM, HPROCS, ICTHT. MYROW, MYCOL, INFO
INTEGER HELOCEKROUW, NBLOCKCOL

INTEGER mGLOBAL, nGLOBAL, mLOCAT, nLOCAL, dimMin
INTEZER =izeFP. =izeld, i, j. Lwork

DOUBLE PRECISION ALFA

REAL timeIn, timeOut

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal @ax)

.. Microsoft Developer Studio - [parPDGESVD.f90]

Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & o R G

INTEGEE. DIMENSION( 9 ) :: DESCmatd
INTEGERE. DIMENSION{ 9 ) :: DESCmatlU, DESCmatVT

DOUBLE PRECISION. DIMENSION(:). ALLOCATAELE :: wctS, wotWork
DOUBLE FRECISION, DIMENSIONC:, @), ALLOCATABLE :: math, matl, matVT

FUNCOES EXTERNAS
BLACS E ScalAPACK

INTEGER NUMROC

EXTERNAL BLACS PINFO, BLACS GET. BLACS GRIDINIT, BLACS GRIDINFO, &
BLACS_BARRIER., BLACS GRIDEXIT. BLACS EXIT, &
NUMROC, DESCINIT. FDELSET. PDGESVD

IInicializacao de BLACS

CALL BLACS_PINFO{ MYPHUM, HWPROCS )

CALL BLACS_GET({ -1, 0, ICTXT )}

CALL BLACS GRIDINIT( ICTET., 'Row-maijor'. HPROW, HPCOL )

Lt 1, Coal1
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Fortran 90: programa principal x

«! Microsoft Developer Studio - [parPDGESVD.£90*]

Eile Edit Wiew Insert Project Build Tools indow Help

= & v R G

ICalculo das dimensoes LOCATS

nLOCAL = NUMEOZ({ mGLOBEAL, HBLOCKROW, MVROW, 0, HEROW )
nlOCAL = NUMEOZ( nGLOBAL, HBLOCKCOL, MVCOL, 0, HPCOL )
zizeP HUMROC! nGLOBAL, HBLOCKROW, HYROW, 0, HPROW )
=izel) HUMREOC! mGLOBAL, HBLOCKCOL, MYCOL, 0, HPCOL )

|Ressrva de memoria

Lwork = 500

ALLOCATE( wotWorlk{ Lwork ) )
ATTOCATE( matd{ mLOCAL, nLOCAT ) )
ALLOCATE( matU{ mLOCAL, size( ) )
ALLOCATE{ matVT{ =izeP, nlOCAL ) )}
ATTOCATE( wot5( dimMin ) 3

IDezcritor da Matriz GLOBAL
CALL DESCIHIT{ DESCmatd, mGLOBAL, nGLOBAL, HWBLOCKROW, &
HBLOCKCOL, 0. 0, ICTXT. mLOCAL, IHFO )

CALL DESCINIT({ DESCmatU, mGLOBAL, mGLOBAL, NBLOCKROW, &
NBLOCKCOL, 0, 0, ICTYT, nlLOCAL, INFO )

CALL DESCINIT({ DESCmat¥VT. nGLOBAL., nGLOBAL. NBLOCKROW, &
NELOCKCOL, 0, 0, ICTET. =sizeF. INFO }

Ln 49, Cal 1
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Fortran 90: programa principal (i

r

.. Microsoft Developer Studio - [parPDGESVD.f90 *]

CALL CPU_TIME({ tin

FRINT = 'F
' INFO

HT =
FRINT =
M
FRINT 10,
FRINT =
ENDIF

L1, Call

Cluster SEARCH — Centro de Matematica — Universidade do Minho

Alguns topicos adicionais

Exemplos com MPI
Exemplo de um algoritmo orientado a blocos
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Exemplos com MPI: intel/mpi

Exemplo em /opt/intel/mpi/1.0.2/test
Ficheiro test.f90
Exemplo tipico de “Hello world”

Como o ambiente de trabalho esta configurado
para usar esta versao do MPI, podemos compilar
e executar o programa exemplo usando os
comandos habituais

Compilagao : mpiifort —static_mpi —o tst test.f90
Execucao : mpirun —np # ./tst
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Exemplos com MPI: mpich/intel

Exemplo em /opt/mpich/intel/examples
Ficheiro pi3f90.f90
Calculo de uma aproximacao para o valor de =

1 1
4 o 4
.[0 1+x2 dx =7 ~ N ; 1+(L(k-05)f

Dado o numero de processos np, o utilizador deve
definir o nUmero de subintervalos (n) em que se
subdivide o intervalo [0, 1]

0 PO
oo
?
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Um algoritmo: bidiagonalizacao @

Reducao de uma matriz a forma bidiagonal
superior

Dada a matriz A € R™" (m>n)

B
A:UBOVBt com B =

onde Ugy =U U,k U, e R™™ €

Ve =VVok V, 5 € R™" sdo matrizes ortogonais
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Um algoritmo: bidiagonalizacao
Método de Golub-Kahan

X | [ x X | [ x
X
X

X

Método tipico com
operacoes de
i i BLAS nivel 2
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Um algoritmo: bidiagonalizacao )

Método de Golub-Kahan

Versao sequéncial orientada a blocos matriciais

Realiza-se a acumulagao das transformacgoes ortogonais e so
depois de reduzir o bloco matricial a forma bidiagonal superior
€ que se actualiza a restante parte da matriz

Cluster SEARCH

1000 2000 3000 4000 5000
Ordem das matrizes

m DGEBRD (blas-3) m DGEBD?2 (blas-2)

Cluster SEARCH — Centro de Matematica — Universidade do Minho

Um algoritmo: bidiagonalizacao qav)

Método de Golub-Kahan
Versao paralela com 4 processadores

Cluster SEARCH

Tempos (seg)

1000 2000 3000 4000 5000
Ordem das matrizes

m DGEBRD @ PDGEBRD (4 procs, 32x32)

Necessidade de encontrar a melhor performance...
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Muito obrigado pela vossa atencao!

Perguntas?
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