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• Steigerung der Effizienz von Supercomputer-Simulationen,  
    für die die Lösung des Eigenwertproblems für dichte und  
    Band-strukturierte symmetrische Matrizen zu einem ent- 
    scheidenden Beitrag wird.  
 
• Adressierung noch größerer Probleme als bisher  
 
• Verringerung des mit der Simulation verbundenen Rechenaufwands 
 
• Reduktion von Ressourceneinsatz und Energieverbrauch für vorge-

gebene Genauigkeit bei weiterhin hoher Software-Skalierbarkeit 

Vorhabensziele 
 

Eigenwert-Löser für Petaflop-Anwendungen – 
Algorithmische Erweiterungen und Optimierungen 
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Förderprogramm  „IKT 2020 – Forschung für Innovationen.“ 
 

Gebiet „Anwendungsorientierte HPC-Software für das Hoch- und 
Höchstleistungsrechnen 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 für wichtige Anwendungen insbesondere aus der 
Materialforschung  

Zu förderpolitischen Zielen und Relevanz 

6. HPC-Status-Konferenz,  Hamburg, 29. Nov. 2016 4 H. Lederer, MPCDF 

Relevante Anwendungsgebiete  
 

Materialforschung  - Elektronenstrukturberechnungen 
 

Biomolekulare Forschung  - Struktur-Analysen  
 

Strukturdynamik  - Baustatik 



Adressiert durch enge interdisziplinäre Zusammenarbeit von Experten aus 
 

• Elektronenstrukturtheorie 
• Numerischer Mathematik 
• Informatik 
• Hochleistungsrechnerspezialisten 
 
Verzahnung von  
 

• Anwendungsdomänen 
• Simulationswerkzeugen  
• Algorithmenentwicklern 
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Komplexität der Problemstellung 



ELPA: Entwickelt im BMBF-Verbundvorhaben 01IH08007  
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 Eigenlöser direkter Art für symmetrische dichte und Band-
strukturierte Matrizen auf massiv-parallelen Rechnern 
 

- Nutzung von ELPA  an größten wiss. Rechenzentren  
 (wie FZJ Jülich, ORNL, ANL (USA)) 
- Einsatz weltweit in wichtigen Simulationspaketen  für Elektronen-

strukturberechnungen für die Materialforschung  
- Mitverteilt  in Linux-Distributionen von OpenSUSE, Debian und Fedora 
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Ausgangspunkt: ELPA-Bibliothek 
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Ausgangspunkt: ELPA-Bibliothek 

> 100 Zitate 
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Ausgangspunkt: ELPA-Bibliothek 

> 25 Zitate 



6. HPC-Status-Konferenz,  Hamburg, 29. 
Nov. 2016 9 H. Lederer, MPCDF 

Benchmarks zu ELPA1, ELPA2 (2012) 

0,1

1

10

100

1000

10000

10 100 1000 10000

el
ap

se
d 

tim
e 

(s
) 

# cores 

2500 PDSYEVD

2500 100% EV ELPA1

2500 100% EV ELPA2

2500 50% EV ELPA1

2500 50% EV ELPA2

5000 PDSYEVD

5000 100% EV ELPA1

5000 100% EV ELPA2

5000 50% EV ELPA1

5000 50% EV ELPA2

10000, real PDSYEVD

10000, real 100% EV ELPA1

10000, real 100% EV ELPA2

10000, real 50% EV ELPA1

10000, real 50% EV ELPA2

20000 real PDSYEVD

20000 real 100% EV ELPA1

20000 real 100% EV ELPA2

20000 real 50% EV ELPA1

20000 real 50% EV ELPA2

50000 real PDSYEVD

50000 real 100% EV ELPA1

50000 real 100% EV ELPA2

50000 real 50% EV ELPA1

50000 real 50% EV ELPA2



Vergrößerung eines Hochleistungsrechners führt in der Regel 
zur Steigerung des Energieverbrauchs 
 
Gegenmaßnahme: Verbesserung der Effizienz eingesetzter 
Software sowohl in Richtung   
„Time-to-solution“ wie auch  „Energy-to-solution“  
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Wichtige neue Aspekte 



Leistungssteigerung für bereits vorhandene Funktionalität 
 - u.a. für die Reduktion des verallgemeinerten  
 auf das Standard-Eigenwertproblem 
 - für weitere besonders rechenintensive Schritte durch Optimierung 
         auf inzwischen oder bald verfügbare Architekturen.  
 
Aufnahme weiterer Basis-Funktionalität in die ELPA-Bibliothek  
 - u.a. direkte und iterative Verfahren für das verallgemeinerte 
         Eigenwertproblem mit Bandstruktur  
 - Varianten mit reduzierter (Rechen-)Genauigkeit. 
 

Inhaltliche Abgrenzung zum 
ELPA-Vorhaben (2008-2011) 
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Wesentliche Gesichtspunkte: 



1 – Algorithmische Entwicklungen   
 
 

2 – Effiziente Parallelisierung  
 
3 – Implementierung, Portierung und Optimierung  
 
 

4 – Autotuning  
 
 

5 – Anwendungen I  
 

Kontext: Oberflächen und fest-feste Grenzflächen (z.B. Thermoelektrik) 
 

6  – Anwendungen II  
 

Kontext: fest-flüssige und flüssig-flüssige Grenzflächen (z.B. Photo-Elektro-Katalyse)  
 

Strukturierung des Projektes 
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• Entwicklung eines direkten Eigenlösers für verallgemeinerte Eigenprobleme 
mit Bandstruktur  
 

• Untersuchungen zur Eignung (und ggf. Entwicklung) eines iterativen 
Eigenlösers für 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 
 

• Identifikation hocheffizienter Varianten der Transformation auf das Standard-
Eigenproblem 
 

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

  

• Entwicklung und Adaption von Präkonditionierungs- und 
Stabilisierungsalgorithmen für das nicht-lineare Problem (SCF). 

1 – Algorithmische Entwicklungen   
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• Effiziente parallele Umsetzung der unter 1 entwickelten Algorithmen 
und Strategien 

 - insbesondere Rücktransformation der Eigenvektoren                
   bei Band-strukturierten Problemen und  

 - Aufrechterhaltung der Orthogonalität vieler Vektoren                         
    im iterativen Eigenlöser. 

2 – Effiziente Parallelisierung  

• Implementierungen und Optimierungen der Ergebnisse von 2  
 

• Portierung und Optimierung von ELPA-Routinen bzgl. neuer Architekturen 
 

• Berücksichtigung der Rückmeldungen zu Qualität, Stabilität und 
Gesamteffizienz durch die Anwender (5 und 6) 

3 – Implementierung, Portierung und Optimierung  
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• Konzeptionierung und Umsetzung eines Monitoring-Tools für das 
Verhalten der verschiedenen eingesetzten Komponenten 
 

• Automatisches ELPA Autotuning 
 

• Definition und Implementierung eines APIs für das Reporting an 
das rufende Hauptprogramm sowie für manuelle Vorgaben nach 
Erfordernissen der Anwendungen (5 und 6). 
 

• Identifikation der notwendigen Genauigkeitsgrenzen für die 
Anwendungen I und II 
 

• Entwicklung semi-manueller Tuningstrategien auf 
Anwendungsebene 

4  – Autotuning   



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

• Bereitstellung von sehr großen Beispielmatrizen und relevanter 
Anwendungsprobleme zu Oberflächen und fest-festen 
Grenzflächen (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 Qualität, Stabilität und Gesamteffizienz der neu 

entwickelten Algorithmen im Anwendungskontext von FHI-TH 
 

• Tier-0 Benchmark-Simulation für wissenschaftlichen Impact 
 

5 – Anwendungen I 
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• Bereitstellung von Sequenzen von Beispielmatrizen und 
relevanter Anwendungsprobleme zu fest-flüssigen und flüssig-
flüssigen Grenzflächen (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 Qualität, Stabilität und Gesamteffizienz der neu 

entwickelten Algorithmen im Anwendungskontext von TUM-CH 
  
• Tier-0 Benchmark-Simulation für wissenschaftlichen Impact 

6 – Anwendungen II 



  
Prototyp für direkten Eigenlöser für verallgemeinertes Band- 
Eigenwertproblem ohne Berechnung der Eigenvektoren  
 
 - Neues Verfahren wurde entwickelt (BUW) 
 

 - Parallelisierung bereits in Arbeit (TUM-SCCS) 
 

  

Erste Ergebnisse 
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Portierung und Optimierung von ELPA für eine neue  
HPC-Architektur: 
 

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

 
• 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) 
  

  

Erste Ergebnisse 
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Neues ELPA-Release vom 25.11.2016 
 
 

• Enthält Unterstützung für NVIDIA Tesla GPGPUs 
 
• Enthält zusätzlich 32 Bit Versionen von elpa1 und elpa2 
     sowohl für GPUs wie auch X86 Architektur 
 
 -> signifikante Performance-Steigerung  
 -> insbesondere für jene Anwendungen,  
     die selbst nur in 32 Bit rechnen 

 

Erste Ergebnisse 
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Ziel bei vorgegebener Problemstellung und Hardwarekonfiguration: 
Dem Benutzer soll die ansonsten komplizierte Wahl des effizientesten  
Löser-Verfahrens erleichtert bzw. abgenommen werden. 
  
Vorgehen bei vorgegebener Problemstellung  
(Matrixgröße und Anzahl der zu berechnenden Eigenwerte):  
 
• Vergleich der unterschiedlichen Verfahren  
 - einstufiger Löser "elpa1"  
 - zweistufiger Löser "elpa2"  
 
• Identifikation des effizienteren Verfahrens  
  Beim komplexeren elpa2-Verfahren:  
  - Optimierung hinsichtlich der verschiedenen rechenintensiven Kernel  
  
• Falls Zusatzhardware wie GPGPUs vorhanden: 
 - Einbeziehung derselben in die Auswahlkriterien 
  
• Erweiterung des Autotuning-Verfahrens  auf entstehende Neuerungen durch ELPA-AEO 

Automatisches ELPA Autotuning  



ELPA Autotuning - Design 
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Automatische Ermittlung des effizientesten Löser-Verfahrens bei vorgegebener 
Problemstellung und Hardwarekonfiguration 
 
Optionen: 
 

• Einstufiger Löser elpa1 
• Zweistufiger Löser elpa2; hierfür ca. 15 verschiedene rechenintensive Kernel vorhanden 
• Einbeziehung von Zusatzhardware (z.B. GPGPUs)  
 

 Main Program 
 .. 
 Call ELPA (param1, param2, …, e) 
 
Bisher:   e     {elpa1, elpa2} (einzustellen durch Benutzer aufgrund von Einschätzung) 
Neu:      e     {elpa1, elpa2, auto}      (Erweiterung des Interfaces, back-kompatibel) 
 

Geplante Umsetzung falls e = auto:   
Zuerst  werden elpa 1 und elpa 2 (mit Default-Kernel für gegebene Architektur) 
verwendet und vermessen. 
In den nachfolgenden Iterationen wird automatisch die schnellere Variante verwendet. 
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