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ELPA-AEO
Vorhabensziele

Eigenwert-Loser fur Petaflop-Anwendungen —
Algorithmische Erweiterungen und Optimierungen

« Steigerung der Effizienz von Supercomputer-Simulationen,
fur die die Losung des Eigenwertproblems fiir dichte und
Band-strukturierte symmetrische Matrizen zu einem ent-
scheidenden Beitrag wird.

» Adressierung noch groél3erer Probleme als bisher
» Verringerung des mit der Simulation verbundenen Rechenaufwands

* Reduktion von Ressourceneinsatz und Energieverbrauch ftr vorge-
gebene Genauigkeit bei weiterhin hoher Software-Skalierbarkeit



ELPA-AEO

Zu forderpolitischen Zielen und Relevanz

Forderprogramm IKT 2020 — Forschung fur Innovationen.*

Gebiet ,Anwendungsorientierte HPC-Software fur das Hoch- und
Hdchstleistungsrechnen in Wissenschaft und Wirtschaft*

Themenfeld ,Entwicklung innovativer paralleler Algorithmen und
Methoden®.

Zusammenarbeit von HPC-Experten und Anwendern bzgl.
Entwicklung innovativer paralleler Algorithmen und Methoden mit sehr
guter Skalierbarkeit fur wichtige Anwendungen insbesondere aus der
Materialforschung

Relevante Anwendungsgebiete
Materialforschung - Elektronenstrukturberechnungen
Biomolekulare Forschung - Struktur-Analysen

Strukturdynamik - Baustatik



ELPA-AEO

Komplexitat der Problemstellung

Adressiert durch enge interdisziplindre Zusammenarbeit von Experten aus

e Elektronenstrukturtheorie

e Numerischer Mathematik
 |Informatik
 Hochleistungsrechnerspezialisten

Verzahnung von

e Anwendungsdomanen
e Simulationswerkzeugen
e Algorithmenentwicklern



EREGAED Ausgangspunkt: ELPA-Bibliothek

ELPA: Entwickelt im BMBF-Verbundvorhaben 011HO8007
aus dem 2. HPC Call (2008-2011)

ELPA-Bibliothek Open Source seit Mai 2011
Seit Projektende Nov. 2011 Weiterpflege in Eigenregie

ELPA-Bedeutung:
state-of-the-art Eigenloser direkter Art fir symmetrische dichte und Band-
strukturierte Matrizen auf massiv-parallelen Rechnern

- Nutzung von ELPA an grofRten wiss. Rechenzentren
(wie FZJ Julich, ORNL, ANL (USA))
- Einsatz weltweit in wichtigen Simulationspaketen fir Elektronen-
strukturberechnungen fir die Materialforschung
- Mitverteilt in Linux-Distributionen von OpenSUSE, Debian und Fedora



BRI Ausgangspunkt: ELPA-Bibliothek

Parallel Computing 37 (2011) 783-T94

FI SEVIER journal homepage: www.elsevier.com/locate/parco
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Parallel solution of partial symmetric eigenvalue problems
from electronic structure calculations ™
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H. Lederer, MPCDF

The computation of selected eigenvalues and eigenvectors of a2 symmetric (Hermittan)
matrix is an important subtask im mamy contexts, for example in electmonic structure cal-
culations, If a significant portion of the eigensystem is required then typically direct eigen-
solvers ane used. The central three steps are: reduce the matrix (o trichagonal form,
compute the eigenpairs of the ridiagonal matrix and ransform the eigenvectors back.
To better utilize memory hierarchies, the reduction may be effected in two stages: full
1o banded, and banded to tridiagonal. Then the back transformation of the eigenvectors
also involves two stages, For large problems, the eigensystem caloulations can be the com-
putational bottleneck, in particular with large numbers of processors. tn this paper we dis-
cuss variants of the tridiagonal-to-banded back transformation, improving the parallel
efficiency lor large numbers of processors as well as the per-processor utilization, We also
maodify the divide-and-conguer algorithm for symmetric tridiagonal matrices such that it
can compute a subset of the elpenpairs at reduced cost. The effectiveness of our modifica-
tions s demonstrated with numerical experiments,

© 2011 Elsevier BV, All rights resenved.
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SR Ausgangspunkt: ELPA-Bibliothek
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Abstract

Obtaining the eigenvalues and eigenvectors of large matrices is a key problem in electronic

structure theory and many other areas of computational science. The computational effort formally > 25 Z|tate
seales as (N with the size of the investieated prohlem. N (e_e. the electron count in electronic
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ELPA-AEO Benchmarks zu ELPA1, ELPA2 (2012)
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ELPA-AEO
Wichtige neue Aspekte

VergrolRerung eines Hochleistungsrechners fihrt in der Regel
zur Steigerung des Energieverbrauchs

GegenmalRnahme: Verbesserung der Effizienz eingesetzter
Software sowohl in Richtung
,Time-to-solution” wie auch ,Energy-to-solution®



ELPA-AEO

Inhaltliche Abgrenzung zum
ELPA-Vorhaben (2008-2011)

Wesentliche Gesichtspunkte:

Leistungssteigerung fir bereits vorhandene Funktionalitat
- u.a. fur die Reduktion des verallgemeinerten
auf das Standard-Eigenwertproblem
- fur weitere besonders rechenintensive Schritte durch Optimierung
auf inzwischen oder bald verfiigbare Architekturen.

Aufnahme weiterer Basis-Funktionalitat in die ELPA-Bibliothek
- u.a. direkte und iterative Verfahren fir das verallgemeinerte
Eigenwertproblem mit Bandstruktur
- Varianten mit reduzierter (Rechen-)Genauigkeit.



ELPA-AEO

Strukturierung des Projektes

1 — Algorithmische Entwicklungen

2 — Effiziente Parallelisierung

3 — Implementierung, Portierung und Optimierung
4 — Autotuning

5 —-Anwendungen |

Kontext: Oberflachen und fest-feste Grenzflachen (z.B. Thermoelektrik)

6 —Anwendungen I

Kontext: fest-flissige und flissig-flissige Grenzflachen (z.B. Photo-Elektro-Katalyse)



ELPA-AEO 1 _ Algorithmische Entwicklungen

« Entwicklung eines direkten Eigenldsers flr verallgemeinerte Eigenprobleme
mit Bandstruktur

e Untersuchungen zur Eignung (und ggf. Entwicklung) eines iterativen
EigenlOsers fur verallgemeinerte Eigenprobleme mit Bandstruktur

 Entwicklung von numerischen Techniken zur Reduktion des Aufwandes bei
verringerten Genauigkeitsanforderungen und zur Herstellung approximativer
Bandstruktur

 Entwicklung von Strategien zur Reduktion des Aufwandes bei Sequenzen
von Eigenwertproblemen

o Identifikation hocheffizienter Varianten der Transformation auf das Standard-
Eigenproblem

 Anwendungsspezifische Weiterentwicklung von Methoden zur Reduktion der
approximativen Bandstruktur (Basissatz-Lokalisierung)

 Entwicklung und Adaption von Prakonditionierungs- und
Stabilisierungsalgorithmen fur das nicht-lineare Problem (SCF).



ELPA-AEO
2 — Effiziente Parallelisierung

« Effiziente parallele Umsetzung der unter 1 entwickelten Algorithmen
und Strategien

- insbesondere Ricktransformation der Eigenvektoren
bei Band-strukturierten Problemen und

- Aufrechterhaltung der Orthogonalitat vieler Vektoren
im iterativen Eigenloser.

3 — Implementierung, Portierung und Optimierung

* Implementierungen und Optimierungen der Ergebnisse von 2
« Portierung und Optimierung von ELPA-Routinen bzgl. neuer Architekturen

e Berucksichtigung der Ruckmeldungen zu Qualitat, Stabilitat und
Gesamteffizienz durch die Anwender (5 und 6)



ELPA-AEO 4 — Autotuning

e Konzeptionierung und Umsetzung eines Monitoring-Tools fur das
Verhalten der verschiedenen eingesetzten Komponenten

e Automatisches ELPA Autotuning
« Definition und Implementierung eines APIs flr das Reporting an
das rufende Hauptprogramm sowie fir manuelle Vorgaben nach

Erfordernissen der Anwendungen (5 und 6).

 |dentifikation der notwendigen Genauigkeitsgrenzen fir die
Anwendungen | und I

* Entwicklung semi-manueller Tuningstrategien auf
Anwendungsebene



ELPA-AEQ

5 —-Anwendungen |

» Bereitstellung von sehr grol3en Beispielmatrizen und relevanter
Anwendungsprobleme zu Oberflachen und fest-festen
Grenzflachen (z.B. Thermoelektrik)

» Integration der neuen Algorithmen in die SCF (Self Consistent Field) -
und ab-initio Molekulardynamik-Methoden im Simulationspaket
FHI-aims, gemeinsam durch FHI-TH und TUM-CH

* Monitoring von Qualitat, Stabilitat und Gesamteffizienz der neu
entwickelten Algorithmen im Anwendungskontext von FHI-TH

» Tier-0 Benchmark-Simulation flr wissenschatftlichen Impact

H. Lederer, MPCDF 6. HPC-Status-Konferenz, Hamburg, 29. Nov. 2016 16



ELPA-AED

6 — Anwendungen Il

» Bereitstellung von Sequenzen von Beispielmatrizen und
relevanter Anwendungsprobleme zu fest-flissigen und flussig-
flussigen Grenzflachen (z.B. Photo-Elektro-Katalyse)

» Entwicklung einer effizienten Ausgabe der Matrizen entlang von
SCF (Self Consistent Field) -Zyklen und AIMD (ab-initio Molekulardynamik)
-Schritten im Simulationspaket FHI-aims

* Monitoring von Qualitat, Stabilitdt und Gesamteffizienz der neu
entwickelten Algorithmen im Anwendungskontext von TUM-CH

» Tier-0 Benchmark-Simulation flr wissenschaftlichen Impact

H. Lederer, MPCDF 6. HPC-Status-Konferenz, Hamburg, 29. Nov. 2016 17



ELPA-AEO
Erste Ergebnisse

Prototyp flr direkten Eigenloser fur verallgemeinertes Band-
Eigenwertproblem ohne Berechnung der Eigenvektoren

- Neues Verfahren wurde entwickelt (BUW)
- Parallelisierung bereits in Arbeit (TUM-SCCYS)



ELPA-AEO .
Erste Ergebnisse

Portierung und Optimierung von ELPA flr eine neue
HPC-Architektur:

 NVIDIA Tesla GPGPUs (K20, K40, K80, P100):
GPU Version wurde entwickelt
Getestet und einsetzbar auf Intel Xeon + NVIDIATESLA

* Intel Xeon Phi KNL: ELPA bereits erfolgreich eingesetzt,
Performance-Optimierung ist in Gange

 OpenPower Architektur:
Portierung auf Minsky begonnen
(Minsky-Knoten: 2 CPUs IBM Power8 + 4 GPUs NVIDIA P100)



ELPA-AEO .
Erste Ergebnisse

Neues ELPA-Release vom 25.11.2016

e Enthalt Unterstttzung fur NVIDIA Tesla GPGPUs

« Enthalt zusatzlich 32 Bit Versionen von elpal und elpa2
sowohl fur GPUs wie auch X86 Architektur

-> signifikante Performance-Steigerung
-> insbesondere fir jene Anwendungen,
die selbst nur in 32 Bit rechnen



ELPA-AEO  Aytomatisches ELPA Autotuning

Ziel bei vorgegebener Problemstellung und Hardwarekonfiguration:
Dem Benutzer soll die ansonsten komplizierte Wahl des effizientesten
Loser-Verfahrens erleichtert bzw. abgenommen werden.

Vorgehen bei vorgegebener Problemstellung
(MatrixgroRe und Anzahl der zu berechnenden Eigenwerte):

e Vergleich der unterschiedlichen Verfahren
- einstufiger Loser "elpal"
- zweistufiger Loser "elpa2"

e |dentifikation des effizienteren Verfahrens
Beim komplexeren elpa2-Verfahren:

- Optimierung hinsichtlich der verschiedenen rechenintensiven Kernel

e Falls Zusatzhardware wie GPGPUs vorhanden:
- Einbeziehung derselben in die Auswahlkriterien

* Erweiterung des Autotuning-Verfahrens auf entstehende Neuerungen durch ELPA-AEO



ELPA-AEO ELPA Autotuning - Design

Automatische Ermittlung des effizientesten Loser-Verfahrens bei vorgegebener
Problemstellung und Hardwarekonfiguration

Optionen:

e Einstufiger Loser elpal
e Zweistufiger Loser elpa2; hierfur ca. 15 verschiedene rechenintensive Kernel vorhanden

e Einbeziehung von Zusatzhardware (z.B. GPGPUs)

Main Program
Call ELPA (param1, param2, ..., €)

Bisher: e ¢ {elpal, elpa2} (einzustellen durch Benutzer aufgrund von Einschatzung)
Neu: e e{elpal, elpa2, auto} (Erweiterung des Interfaces, back-kompatibel)

Geplante Umsetzung falls e = auto:
Zuerst werden elpa 1 und elpa 2 (mit Default-Kernel fir gegebene Architektur)

verwendet und vermessen.
In den nachfolgenden Iterationen wird automatisch die schnellere Variante verwendet.
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