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1 Einleitung

Die Verwaltung und das Bauen von Softwarepaketen stellt insbesondere in komplexen
Systemumgebungen eine anspruchsvolle und zeitaufwendige Aufgabe dar. Dies gilt vor
allem fiir wissenschaftliche Anwendungen und High-Performance-Computing-(HPC)-
Umgebungen, in denen zahlreiche Abhidngigkeiten, unterschiedliche Compiler sowie platt-
formspezifische Anforderungen bertiicksichtigt werden miissen. Spack adressiert viele
dieser Herausforderungen, indem es eine flexible und reproduzierbare Installation von
Software ermoglicht. Dadurch wird sowohl die Verwaltung als auch der Build-Prozess
erheblich vereinfacht. Dennoch erfordert die effiziente Nutzung von Spack weiterhin ma-
nuelle Anpassungen. Insbesondere miissen Compiler-Flags, Build-Optionen und weitere
Parameter gezielt gewahlt und optimiert werden, um eine bestmdogliche Performance
zu erreichen. Angesichts der Vielzahl moglicher Konfigurationen kann es jedoch schnell
schwierig werden, den Uberblick zu behalten und systematisch optimale Einstellungen
zu identifizieren.

Ziel dieser Bachelorarbeit ist es sich daher mit der experimentellen Analyse und Au-
tomatisierung des Erstellens, Bauens und Testens von Spack-Paketen unter Verwendung
unterschiedlicher Konfigurationsparameter herauszufinden, welche Parameter einen Ein-
fluss auf die Performance haben und welche nicht.

Da Spack eine sehr grofie Anzahl von Paketen bereitstellt, wurde der Suchraum fiir die-
se Arbeit auf acht ausgewdhlte Pakete beschrankt. Berticksichtigt wurden die drei MPI-
Implementierungen OpenMPI, MPICH und MVAPICH, die drei Compiler GCC, Clang
und ICC sowie die beiden mathematischen Bibliotheken OpenBLAS und MKL. Die mog-
lichen Konfigurationen ergeben sich aus den von den Paketen bereitgestellten Variants.
Dartiiber hinaus wurden verschiedene Compiler-Flags als weitere Konfigurationspara-

meter in die Untersuchung einbezogen.

1.1 Aufbau der Arbeit

Background Dieses Kapitel vermittelt die notwendigen Grundlagen fiir das Verstandnis
der restlichen Arbeit und erkldrt die Programme, die genutzt wurden.

Relatet Work Es wird einen Uberblick iiber verwandte Arbeiten gegeben.

Benchmarks und Pakete Dieses Kapitel stellt die ausgewé&hlten Spackpakete vor und er-

klart die eingesetzten Benchmarks



1 Einleitung

Design und Implementation Hier wird das entwickelte Programm beschrieben.

Auswertung Die Ergebnisse der Experimente werden analysiert und interpretiert. Es
wird untersucht, welche Konfigurationsparameter einen signifikanten Einfluss auf

die Performance haben.

Schluss Abschliefsend werden die wesentlichen Erkenntnisse der Arbeit zusammenge-
fasst, Limitationen reflektiert und mogliche Ansétze fiir weiterfithrende Forschung

aufgezeigt.



2 Background

2.1 Rechencluster

Rechencluster oder kurz Cluster bezeichnet einen Verbund von eigenstandigen Rechenk-
noten, die iiber ein Netzwerk miteinander verbunden sind und sich nach aufien als ein
System préasentieren [Ste02]. Diese Architektur ermdglicht die koordinierte Nutzung ver-
teilter Rechenressourcen, wodurch Probleme bearbeitet werden konnen, die durch einen
einzelnen Rechner nicht effizient gelost werden konnten.

Strukturell besteht ein typischer HPC-Cluster aus mehreren Komponenten [Ste02].

Rechenknoten (oder auch Nodes) haben den Grofsteil der Rechenkapazitit

Login-Knoten dienen als Zugangspunkt fiir Nutzer und sind in der Regel nicht fiir re-

chenintensive Aufgaben geeignet.

Verwaltungsknoten iibernehmen administrative Aufgaben wie Monitoring, Nutzerver-
waltung und die Koordination des Gesamtsystems.

Netzwerk fiir die Kommunikation zwischen den Knoten.

Fiir die Kommunikation zwischen den Knoten hat sich das Message Passing Interface
MPTI als Standard etabliert [Ste02]. Da die Prozesse auf verschiedenen Knoten keinen ge-
meinsamen Adressraum teilen, basiert die Kommunikation ausschlieflich auf explizitem
Nachrichtenaustausch. Hierzu gibt es in Kapitel 4 mehr.

Da ein Cluster meist von mehreren Personen gleichzeitig genutzt wird, erfolgt die Zu-
teilung von Rechenzeit durch einen sogenannten Workload-Manager. Einer der am wei-
testen Verbreiteten ist SLURM.

2.2 SLURM

SLURM (Simple Linux Utility for Resource Management) ist ein Ressourcen-/Workloadmanagementsyste
Es wurde fiir Hochleistungsrechner entwickelt und wurde mit einigen Designzielen ent-
wickelt [YJGO3]:

¢ Einfachheit: der Quellcode ist einfach genug gehalten, dass er verstandlich bleibt

und Endnutzer selber Verdnderungen vornehmen kénnen

¢ Open Source: ist frei verfiigbar
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Abbildung 2.1: SLURM Architektur [slu26]

¢ Portabilitit: ist in C geschrieben und lésst sich leicht auf UNIX (dhnliche) Systeme

installieren

¢ Unabhingig vom Netzwerk: unterstiitzt UDP/IP und andere. Mit Plug-ins konnen

weitere ergdnzt werden
¢ Skalierbarkeit: ist von Grund auf fiir den Betrieb auf groflen Clustern ausgelegt

* Robustheit: Es kann mit verschiedensten Fehlerszenarien umgehen. Ausfille vom
Kontrollknoten oder Rechenknoten: laufende Jobs werden nicht zwingend abge-
brochen, und Knoten werden nach Behebung des Fehlers automatisch wieder in

den Pool aufgenommen.

¢ Sicherheit: setzt auf kryptografische Authentifizierung, die tiber ein Plug-in hinzu-

gefligt werden, um Nutzer und Dienste zu verifizieren.

* Administratorfreundlich: Es nutzt eine einzelne Konfigurationsdatei und Anderun-

gen konnen jederzeit ohne den laufenden Betrieb zu storen vorgenommen werden.
SLURM hat drei Hauptfunktionen

1. Es weist Ressourcen zu und reserviert diese exklusiv oder nicht exklusiv fiir einen

Nutzer fiir eine bestimmte Zeit.

2. SLURM stellt ein Framework bereit, mit dem sich Jobs auf Knoten starten, ausfiih-

ren und iiberwachen lassen.

3. Jobs kommen in eine Warteschlange, wenn es zu Konflikten bei Ressourcenanfra-

gen kommt.

In Abbildung 2.1 werden die wichtigsten Komponenten von SLURM abgebildet. Auf

jedem Rechenknoten lduft ein ,slurmd deamon”, die von dem auf dem Verwaltungs-
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2.2 SLURM

knoten laufenden ,,slurmctld deamon“verwaltet werden [slu26]. SLURM Daemons kon-
nen in sogenannte Partitionen eingeteilt werden. Ein Daemon kann in mehreren Partitio-
nen gleichzeitig vorhanden sein. Eine Aufgabe, die ein Nutzer an SLURM tibergibt, wird
,Job“genannt und kann in mehrere ,Job steps”aufgeteilt sein. Job-Steps konnen parallel
auf einem oder mehreren Knoten ausgefiihrt werden [slu26].

Im Folgenden werden nur einige fiir die Arbeit wichtige Befehle besprochen [slu26].
Um das anschaulich zu gestalten, zeige ich dies anhand von Beispielen.

,sinfo”zeigt uns Informationen tiber die verschiedenen Partitionen und Knoten. Man
kann mit weiteren Parametern Sortier-, Formatier- und Filterfunktionen aktivieren.

julius@cluster:~$ sinfo
PARTITION AVAIL TIMELIMIT NODES STATE NODELIST

amd up 6:00:00 3 down* amd[2-4]
magny up 6:00:00 1 downx magnyl
nehalem up 6:00:00 1 down* nehalemb
west up 6:00:00 8 alloc west[1-8]
west up 6:00:00 2 1dle west[9-10]

,scontrol“ist ein administratives Werkzeug zum Anzeigen und Andern des SLURM-
Zustands. Viele der Befehle konnen nur mit Root-Rechten ausgefiihrt werden. Damit
kann man sich z.B. Informationen iiber eine Node anzeigen lassen.
julius@cluster:~$ scontrol show node west?9
NodeName=west9 Arch=x86_64 CoresPerSocket=6

CPUAlloc=0 CPUTot=24 CPULoad=0.00

[oool
NodeAddr=west9 NodeHostName=west9 Version=19.05.5
0S=Linux 5.4.0-135-generic #152-Ubuntu SMP Wed Nov 23 20:19:22 UTC 2022
RealMemory=11000 AllocMem=0 FreeMem=7467 Sockets=2 Boards=1l
State=IDLE ThreadsPerCore=2 TmpDisk=0 Weight=1 Owner=N/A MCS_label=N/A
Partitions=west

[oool

Hier kann man sehen, dass die Node zwei Sockets mit jeweils sechs Cores hat und 2
Threads pro Core und damit sich als 24 CPU insgesamt prdsentiert. An RAM hat die
Node 11000 MB.

»salloc”weist Ressourcen in Echtzeit zu und startet eine Shell, in der mit srun Jobs par-
allel ausgefiihrt werden konnen. ,srun“reicht einen Job ein oder startet Job-Steps. Bietet
viele Parameter zur Angabe von Ressourcen oder Eigenschaften von spezifischen Kno-
ten.

,sbatch”reicht ein Job-Skript ein. Wenn genug Ressourcen vorhanden sind, wird es
ausgefiihrt, ansonsten wird es in die Warteschlange gepackt. Meist beinhaltet ein Skript
einen oder mehrere , srun”Aufrufe. Im Kopf des Skripts konnen Informationen fiir SLURM
tibergeben werden. Im Beispiel unten sehen wir, dass die Partition und die Anzahl der
Nodes, auf denen das Skript laufen soll, iibergeben werden. ,,—job-name*ist dafiir da, den

Namen des Jobs zu bestimmen.
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#!/bin/bash

#SBATCH —-partition=west
#SBATCH —-nodes=2

#SBATCH —--job-name=showscript

Unser Skript heifst showscript.sh, also {ibergeben wir mit ,,sbatch showscript.sh”“unser
Skript an SLURM. SLURM gibt uns die JobID zuriick, unter der unser Programm lauft.

julisu@cluster:~$ sbatch showscript.sh

Submitted batch job 196117

Mit ,,squeue”kénnen wir uns alle Jobs anzeigen lassen, die gerade laufen oder in der

Warteschlange sind.

Julius@cluster:~$ squeue
JOBID PARTITION NAME USER ST TIME NODES NODELIST (REASON)
196116 west bench-ru julius PD 0:00 4 (Resources)
196117 west showscri julius R 0:05 2 west[9-10]
196109 west bench-ru Julius R 4:33 4 west[5-8]
196108 west bench-ru julius R 4:36 4 west[1-4]

Wie man sehen kann, werden weitere Jobs ausgefiihrt und einer ist in der Warteschlange.
Der Job in der Warteschlange ist vor unserem Job abgegeben worden, aber weil der Job
vier Nodes benétigt, konnte er nicht zugeteilt werden. Deshalb hat SLURM unseren Job,
der nur zwei Nodes benotigt, vorgezogen, um den Cluster moglichst auszulasten.

Wir brechen unseren Job mit ,scancel”“ab und schauen noch mal, welche Jobs laufen.

Julius@cluster:~$ scancel 19117

Julius@cluster:~$ squeue

JOBID PARTITION NAME USER ST TIME NODES NODELIST (REASON)
196116 west bench-ru julius PD 0:00 4 (Resources)
196109 west bench-ru julius R 5:48 4 west [5-8]
196108 west bench-ru julius R 5:51 4 west[1-4]

Die vorgestellten Befehle werden im weiteren Verlauf der Arbeit verwendet, um die ver-
schiedenen Softwarekonfigurationen automatisiert zu bauen und die Benchmarks aus-

zufiihren.

2.3 Spack

Spack ist ein Paketmanager, der vor allem im Bereich des Supercomputings genutzt
wird. Er dient dazu, Software-Stacks zu erstellen und diese an die jeweilige Systemar-
chitektur anzupassen. Dabei ermoglicht er den Aufbau konsistenter und reproduzier-
barer Umgebungen, insbesondere durch die Nutzung von Environments und Lockfiles
[Spa26][GLC'15].

Die Pakete konnen durch die Angabe von Versionen, Varianten, Compilern und Ab-
hédngigkeiten individuell angepasst werden. Dies geschieht weitgehend unabhéngig von

bereits auf dem System vorhandenen Programmen, wobei bei Bedarf auch externe Pakete
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mpileaks
libdwarf

Abbildung 2.2: DAG fiir mpileaks [Spa26]

eingebunden werden konnen. Durch die isolierte Installation in separaten Verzeichnissen
konnen mehrere Versionen oder Konfigurationen desselben Programms parallel auf ei-
nem System existieren, ohne dass es zu Konflikten kommt.

Spack-Environments dienen dabei der Verwaltung und Spezifikation solcher Software-
Stacks. Auf einem Computer oder Cluster konnen mehrere Environments parallel existie-
ren. Sie sind nicht strikt isolierte Laufzeitumgebungen, sondern wirken vor allem iiber
die aktive Konfiguration (z. B. tiber spack.yaml) und die vom Nutzer geladene Umge-
bung.

Wenn Spack ein Paket installiert, erstellt es zunédchst einen konkretisierten Abhéangig-
keitsgraphen (Directed Acyclic Graph, DAG), der alle Varianten, Compiler und Abhén-
gigkeiten berticksichtigt.[GLC"15]

Einige Pakete implementieren gemeinsame Schnittstellen und sind daher austausch-
bar. In Spack wird dies tiber sogenannte ,virtual packages“realisiert. So implementieren
beispielsweise OpenMPI, MVAPICH und MPICH das Paket-Interface ,mpi”.

Wenn ein Paket z.B. iiber ,add”angegeben wird, kann man das Paket noch weiter spe-
zifizieren. Spack nutzt dafiir eine rekursive Syntax, die in Abbildung 3.3 abgebildet ist
[GLC*15][Spa26]:

@ gibt die Version die an die benutzt werden soll

Es konnen Parameter {ibergeben werden, die Einfluss darauf haben, wie das Paket ge-

baut werden soll
% gibt den Compiler an, der genutzt werden soll

A spezifiziert Abhdngigkeiten die genutzt werden sollen

Beim Bauen der Software beriicksichtigt Spack diese Einschrankungen und bestimmt
selbststiandig die freigelassenen Parameter. Dabei kann es vorkommen, dass Spack die-
selben Pakete oder Abhingigkeiten mehrfach baut. Wenn sie identisch sind, installiert
Spack sie nicht noch einmal, sondern nutzt die bereits vorhandenen.

Spack bietet viele verschiedene Befehle an. Im Folgenden werden einige ausgewéhlte

vorgestellt und die ausgefiihrten Befehle gekiirzt gezeigt[Spa26].
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2 Background

mpileaks@l.2:1.4 +debug ~qt target=x86 64 v3 %gcc@l5 "“libelf@l.1l %clang@20

Package name

Direct dependency

Transitive dependency
Abbildung 2.3: Spack Syntax [Spa26]

2.3.1 Spack Befehle

Damit Spack tiberhaupt benutzt werden kann, muss bei jedem Sessionstart Spack gela-

den werden. In meinem Fall war das:

source spack/share/spack/setup—env.sh

Sobald die Shell den Befehl verarbeitet hat und zuriickgekehrt ist, kann man mit Spack

arbeiten.

spack info

»spack info {package}“zeigt Informationen iiber das angegebene Paket an, z. B. verfiig-

bare Versionen, Varianten (Konfigurationsoptionen) sowie Abhadngigkeiten.

Listing 2.1: Spack info fiir MPICH

user@user:~$ spack info mpich

AutoToolsPackage: mpich

Description:

MPICH is a high performance and widely portable implementation of the
Message Passing Interface (MPI) standard.

Homepage: https://www.mpich.org

Preferred version:

4.3.2 https://www.mpich.org/static/downloads/4.3.2/mpich-4.3.2.tar.gz

Safe versions:

develop [git] https://github.com/pmodels/mpich.git
4.3.2 https://www.mpich.org/static/downloads/4.3.2/mpich-4.3.2.ta
r.gz

Deprecated versions:

None
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2.3 Spack

Variants:
argobots [false] false, true

Enable Argobots support

build_system [autotools] autotools

Build systems supported by the package

Licenses:

mpich2
»spack env create {name}”“erzeugt ein Environment mit dem gewidhlten Namen.

user@user:~$ spack env create BeispielEnvironment
==> Created environment BeispielEnvironment in: /home/user/spack/var/spack
/environments/BeispielEnvironment

==> Activate with: spack env activate Beispiel

~spack env activate {name}“oder ,spacktivate {name}“aktiviert ein Environment. Nach-

folgende Befehle beziehen sich dann standardméfig auf dieses Environment.

user@user:~$ spacktivate BeispielEnvironment

»spack add {package}“fiigt dem aktuell aktivierten Environment ein Paket hinzu.

user@user:~$ spack add mpich

==> Adding mpich to environment BeispielEnvironment

,spack concretize”erzeugt aus der noch abstrakten spack.yaml-Datei eine konkrete Spe-
zifikation aller Pakete. Dabei werden fiir alle angegebenen Pakete sowie deren Abhéngig-
keiten Versionen, Varianten, Compiler und weitere Parameter eindeutig festgelegt. Das
Ergebnis wird in einer spack.lock-Datei gespeichert. Wenn man sich in einem aktiven

Environment befindet, reicht ,,spack concretize”.

user@ueser:~$ spack —e BeispielEnvironment concretize

==> Concretized 1 spec:

[+] p2m5nk3 mpich@4.3.2~argobots~cudat+fortran~hcoll~hwlocthydra~level_ze
rot+libxml2+pci~rocmtromio~slurm~vci~verbs+twrapperrpath~xpmem build_system=
autotools datatype-engine=auto device=ch4 netmod=ucx pmi=default platform=
linux os=ubuntu24.04 target=skylake %c,cxx, fortran=oneapi@2025.3.1

[+] vyhvkggt ~“compiler-wrapper@l.0 build_system=generic platform=linu
x os=ubuntu24.04 target=skylake

==> Updating view at /home/user/spack/var/spack/environments/BeispielEnvir

onment/.spack—env/view
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2 Background

~spack install“installiert alle Pakete, die im aktuell aktivierten oder angegebenen Envi-
ronment definiert sind. Alternativ kann auch ein einzelnes Paket direkt installiert wer-

den.

user@user:~$ spack -e Beispiel install

[+] /usr (external glibc-2.39-thy5vgoaouxdwkh5hofjegtbgsl7r25d)

[+] /home/user/spack/opt/spack/linux-skylake/gcc-runtime-13.3.0-fwwu5g2rr3
krcgzn6dcfd4lksko3uplbe

[+] /home/user/spack/opt/spack/linux-skylake/intel-oneapi-runtime-2025.3.1
—uwm24kstubuxgumakl jetabzdfh7uhny

[+] /home/user/spack/opt/spack/linux-skylake/mpich-4.3.2-p2m5nk3qntwgsyléz
t2juv2vzvm3e306

10



3 Related Work

Die Forschungslage zum gewihlten Thema ist bislang vergleichsweise diinn. Relevante
Vorarbeiten finden sich jedoch in angrenzenden Bereichen, insbesondere zur Compiler-
optimierung sowie zu verschiedenen MPI-Implementierungen. Sobald Spack in die Be-
trachtung einbezogen wird, reduziert sich die Anzahl einschldgiger Veroffentlichungen
deutlich.

Eine Arbeit, die sich sehr nahe an mein Thema befand, ist ,Automated performance
analysis of software stacks for distributed systems “[SK23]. Darin werden unterschied-
liche Kombinationen aus Compiler, MPI-Implementierung und BLAS-Bibliothek syste-
matisch hinsichtlich ihrer Ausfiihrungseffizienz untersucht und miteinander verglichen.
Der dort verfolgte stack-basierte Analyseansatz bildet eine konzeptionelle Grundlage fiir
das eigene Vorgehen.

Im Bereich der Compilerforschung existiert eine breite Grundlagenliteratur. Perfor-
manzanalysen liegen sowohl in Form direkter Compiler-Vergleiche als auch als syste-
matische Untersuchungen verschiedener Compiler-Flag-Kombinationen vor [ZH23].

Compiler-Vergleiche auf spezifischer Hardware finden sich etwa in ,,An Evaluation of
the Fujitsu A64FX for HPC Applications “[PDMS*21] , wo mehrere Compiler auf einer
ARM-basierten Hochleistungsarchitektur evaluiert werden. Solche Untersuchungen ver-
deutlichen, dass die Wahl des Compilers je nach Zielhardware erhebliche Auswirkungen
auf die erzielte Performance haben kann.

Andere Arbeiten setzen sich nur mit unterschiedlichen MPI Implementationen ausein-
ander.

In , Performance Comparison of Public Domain MPI Implementations using Applicati-
on Benchmarks “[Yua06] wurden die drei weitverbreiteten Implementierungen MPICH?2,
OpenMPI und LAM/MPI auf unterschiedlichen Rechenclustern evaluiert, wobei anwen-
dungsnahe Benchmarks als Bewertungsgrundlage dienten.

,Software Architecture and Performance Comparison of MP1/Pro and MPICH “[DS03]
setzt Mikro-Benchmarks sowie den LINPACK-Benchmark ein, um Bandbreite und Gleit-
kommarechenleistung (GFLOPs) der beiden Implementierungen gegeniiberzustellen.

Die gesichtete Literatur zeigt insgesamt, dass der Vergleich unterschiedlicher Softwa-
reimplementierungen im HPC-Bereich ein etabliertes Forschungsfeld darstellt. Dennoch
fehlt bislang eine systematische Untersuchung, die Compiler, MPI-Implementierungen
und das Build-System Spack gemeinsam und unter einheitlichen Bedingungen betrach-
tet. Eine Liicke, die diese Arbeit adressieren soll.
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4 Benchmarks und Pakete

4.1 Benchmarks

4.1.1 OSU-Micro-Benchmarks

OSU-Micro-Benchmarks (OSU) ist eine Sammlung von Tests zur Messung von unter-
schiedlichen Aspekten von MPI. Es deckt punktuelle Kommunikation aber auch den
kollektiven Nachrichtenaustausch ab. Dabei werden unterschiedliche Nachrichtengro-
en sowie zahlreiche MPI-Operationen untersucht, um die Kommunikationsleistung ei-
nes Systems moglichst umfassend zu analysieren [Bib24].

Besonders Latenz und Bandbreite interessieren uns aus diesen Tests.

4.1.2 HPL

HPL ist eine portable Implementierung des HPLinpack-Benchmarks. Gleichzeitig han-
delt es sich um ein Softwarepaket, das auf verteilten Computersystemen zufallige dicht
besetzte lineare Gleichungssysteme erzeugt, 16st, die Korrektheit der Ergebnisse tiber-
priift und die benétigte Rechenzeit misst [DLP03]. HPL erzeugt und 16st ein Gleichungs-
system der Ordnung n:

Ax=b,Ac R x,becR" 4.1)

Dabei ist A eine nxn-Matrix und x sowie b sind Vektoren der Lange n. Zur Losung des
Systems berechnet HPL zunédchst eine sogenannte LU-Zerlegung der erweiterten Koeffi-
zientenmatrix [A,b]. Danach kann die Losung x mit der Gleichung 4.3 berechnet werden
[SK23].

P A, b = [[L, U]y, P, LU € R"™", yeR" (4.2)

Ux =y (4.3)

HPL misst die Anzahl der Gleitkommaoperationen pro Sekunde (FLOPS) [Dongarra et
al., 2003]. Da pro Rechenoperation vergleichsweise wenige Daten bewegt werden miis-
sen, kann HPL die theoretische Maximalleistung eines Systems nahezu erreichen. Dieses
Verhalten ist jedoch nur bedingt reprédsentativ fiir reale Anwendungen, da diese haufig
starker durch Speicherzugriffe als durch reine Rechenleistung begrenzt sind [SK23].

HPL kann iiber verschiedene Parameter konfiguriert werden. Die wichtigsten davon
sind [Dongarra et al., 2003]:

e N: Grofie der Koeffizientenmatrix

13



4 Benchmarks und Pakete

* NB: Blockgrofse, also die Grofie der Teilblocke, in die die Matrix zerlegt wird

¢ P und Q: Dimensionen des Prozessrasters, das verwendet wird, um die Blocke zy-

klisch auf die Prozesse zu verteilen

4.1.3 HPCC

Die HPC Challenge Benchmark Suite (HPCC) ist eine Sammlung von Benchmarks, die

eine realistischere Leistungsmessung ermoglichen. Dafiir untersucht HPCC:

e Effizienz paralleler Berechnungen

Speicherbandbreite

Speicherlatenz

¢ Kommunikationsgeschwindigkeit zwischen Prozessoren

Verhalten bei zufélligen Speicherzugriffen
Diese werden von mehreren Tests abgedeckt:

e HPL fiir die maximale Rechenleistung

STREAM fiir Speicherbandbreite

RandomAccess fiir zufédllige Speicherzugriffe

PTRANS fiir Netzwerk- und Kommunikationsleistung

FFT fir Fourier-Transformationen

DGEMM fiir Matrixmultiplikationen

Latency/Bandwidth fiir Kommunikationslatenz und Bandbreite

Die Benchmarks konnen nur auf einem, mehreren separaten oder mehreren mitein-
ander kommunizierenden Prozessoren ausgefiihrt werden. Damit Cluster unabhingig
von ihrer Grofie getestet werden konnen, konnen die Problemgrofien angepasst werden
[DTB*04].

4.2 Pakete

4.2.1 MPI

MPI, kurz fiir Message Passing Interface, ist, wie der Name schon sagt, ein Interface,
das die Nachrichteniibertragung zwischen Prozessen standardisiert. Funktionen wie das
Senden und Empfangen von Nachrichten und Synchronisation zwischen einzelnen Pro-

zessoren oder Gruppen. Es wird vor allem im HPC-Bereich eingesetzt, damit mehrere
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4.2 Pakete

Prozesse an einer Aufgabe mitarbeiten konnen. Es existieren mehrere Implementationen.
[GLS99]

In dieser Arbeit habe ich mich auf OpenMPI, MPICH und MVAPICH konzentriert.
Fiir alle Implementationen wurde eine Auswahl an ,, Variants”getroffen. Die Listen aller

Variants und welche genommen wurden, sind auf den folgenden Seiten Tabelle 4.1.

4.2.2 Compiler

Um ein Programm ausfithren zu konnen, braucht Spack einen Compiler, der ein Pro-
gramm in Assembly tibersetzt und damit grundsétzlich erstmal ausfiihrbar macht. Jedes
andere Programm braucht einen Compiler, damit es funktionieren kann. Die Art und
Weise, wie ein Compiler den Code tibersetzt, ist von Compiler zu Compiler unterschied-
lich und damit auch die Performance. Compiler kénnen fiir eine bestimmte Architektur
spezialisiert sein.[GRB'12]

Die Compiler die fiir dieses Paper verwendet wurden sind: gcc, clang bzw. llvm und
icc bzw. intel-oneapi-compilers

Auf den folgenden Seiten sind Tabellen fiir die gewihlten Variants fiir llvm und gcc.
Fiir intel-oneapi-compilers habe ich nur envmods gewéhlt, weil es die einzige Variant

war, welche nicht im direkten Konflikt mit dem benutzten Cluster stand.

4.2.3 BLAS

Basic Linear Algebra Subprograms oder kurz BLAS ist ein Interface fiir Mathebiblio-
theken, die lineare Algebra implementieren. Da mathematische Berechnungen stark mit
der Hardwarearchitektur zusammenhéangen, sollte auch dies getestet werden. Es wurden
OpenBLAS und intel-oneapi-mkl (oder kurz mkl) ausgesucht. Alternativen sind zum Bei-
spiel ATLAS oder BLIS.

Im Folgenden sind Tabellen mit den gewé&hlten Paketen und Spack-Variants.
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4 Benchmarks und Pakete

Variant Default Condition Description genommen | Begriindung
atomics true - Enable built-in atomics ja notwendig fiir performante ato-
mare Operationen
cray-xpmem false fabrics=xpmem Use cray-xpmem instead of xpmem con- nein keine Cray-Systeme
figure flag
cuda false - Build with CUDA nein kein CUDA/GPU-aware MPI
benotigt
XX false @4 Enable deprecated C++ MPI bindings nein deprecated
cxx_exceptions false @4 Enable deprecated C++ exception sup- nein deprecated
port
debug false build_system=autotools Make debug build nein reduziert Performance
fortran true - Enable Fortran support ja Fortran-Unterstiitzung flir
HPC-Anwendungen sinnvoll
gpfs false - Enable GPFS support - -
internal-hwloc false - Use internal hwloc - -
internal-libevent false = Use internal libevent - -
internal-pmix false @3: Use internal pmix and prrte - -
ipvb false @4: Enable IPv6 support - -
java false @1.7 4: Build Java support - -
legacylaunchers false @1.6:4 schedulers=slurm Do not remove mpirun/mpiexec when nein in kombination mit slurm
building with slurm
lustre false - Lustre filesystem library support - -
memchecker false - Memchecker support for debugging nein verursacht Performance-
Overhead
openshmem false - Enable building OpenSHMEM - -
orterunprefix false @1.3:4 Prefix Open MPI to PATH and - -
LD_LIBRARY_PATH
pmi false @1.5.5:4 schedulers=slurm Enable PMI support ja bessere Integration mit SLURM
moglich
rocm false - Enable ROCm support nein keine AMD-GPUs vorhanden
romio true / false | @5 / @5: Enable ROMIO support ja paralleles MPI-1/O sinnvoll
rsh true - Enable rsh (OpenSSH) process lifecycle ja -
management
sqlite3 false @1.7.3:1 Build SQLite3 support - -
static false - Build static libraries - -
thread_multiple false @1.5.4:2 Enable MPI_THREAD_MULTIPLE sup- - -
port
two_level_namespace false - Build shared libraries with two-level na- nein hauptsdchlich macOS-spezifisch
mespace
vt true - Build VampirTrace support nein Profiling erzeugt zusitzlichen
Overhead
wrapper-rpath true @1.7 4: Enable rpath support in the wrappers ja erleichtert konsistente Laufzeit-

Tabelle 4.1: OpenMPI binére Variants

umgebung
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4.2 Pakete

Variant Default | Choices Condition Description Begriindung
amdgpu_target none gfx1010, gfx1011, gfx1012, gfx1013, | +rocm AMD GPU architecture nein Rechner laufen iiber-
gfx1030, gfx1031, gfx1032, gfx1033, wiegend CPU-basiert,
gfx1034, gfx1035, gfx1036, gfx1100, kein ROCm-Einsatz
gfx1101, gfx1102, gfx1103, gfx701,
gfx801, gfx802, gfx803, gfx900, gfx902,
gfx904, gfx906, gfx908, gfx909, gfx90a,
gfx90c, gfx940, gfx941, gfx942
build_system autotools | autotools - Build systems suppor- ja Standard-Buildsystem
ted by the package von OpenMPI
cuda_arch none 10-90a +cuda CUDA architecture nein keine  NVIDIA-GPU-
Beschleunigung ~ not-
wendig
fabrics none auto, cma, fca, hcoll, knem, mxm, ofi, | — Enabled fabrics ja (ucx) -
psm, psm2, ucc, ucx, verbs, xpmem
romio-filesystem none daos, gpfs, ime, lustre, nfs, panfs, pvfs2, | — Add the filesystem to - -
quobytefs, testfs, ufs, xfs romio
schedulers none alps, auto, loadleveler, Isf, sge, slurm, tm | — Enabled schedulers nein slurm, erzeugte Fehler-
meldungen
Tabelle 4.2: Nicht-bindre Variants von OpenMPI
Variant Default | Choices Condition Description genommen ‘ Begriindung
amdgpu_target none none, gfx1010, gfx1011, gfx1012, | +rocm AMD GPU architecture
gfx1013, gfx1030, gfx1031, gfx1032,
gfx1033, gfx1034, gfx1035, gfx1036,
gfx1100, gfx1101, gfx1102, gfx1103,
gfx701, gfx801, gfx802, gfx803, gfx900,
gfx900:xnack-, gfx902, gfx904, gfx906,
gfx906:xnack-, gfx908, gfx908:xnack-
, gfx909, gfx90a,  gfx90a:xnack+,
gfx90a:xnack-, gfx90c, gfx940, gfx941,
gfx942
build_system autotools | autotools - Build systems suppor-
ted by the package
cuda_arch none none, 10, 100, 100a, 100f, 101, 101a, 101f, | +cuda CUDA architecture
103, 103a, 103f, 11, 110, 110a, 110f, 12,
120, 120a, 120f, 121, 121a, 121f, 13, 20, 21,
30, 32, 35, 37, 50, 52, 53, 60, 61, 62, 70, 72,
75, 80, 86, 87, 89, 90, 90a
datatype-engine auto auto, dataloop, yaksa @3.4: Controls the datatype
engine to use
device ch4 ch3, ch3:sock, ch4 - Abstract Device Inter-
face (ADI) implementa-
tion
netmod ofi mxm, ofi, tcp, uex - Network module
pmi default cray, default, pmi, pmi2, pmix - PMI interface

Tabelle 4.3: Nicht-bindre Variants von mpich
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4 Benchmarks und Pakete

Variant Default | Condition Description genommen | Begriindung
argobots false - Enable Argobots support - -
cuda false | - Build with CUDA nein kein CUDA-aware MPI erforderlich
fortran true - Enable Fortran support ja Fortran ist wichtig fiir viele HPC-
Anwendungen
hcoll false | @3.3: device=ch4 netmod=ucx | Enable support for Mellanox HCOLL nein -
accelerated collective operations li-
brary
hwloc true - Use external hwloc package ja wichtig fur NUMA- und Topologie-
Erkennung????
hydra true - Build the hydra process manager ja Standard-Prozessmanager far
MPICH ??27??
level_zero false - Enable level zero support - -
libxml2 true - Use libxml2 for XML support instead ja stabile externe XML-
of the custom minimalistic imple- Implementierung bevorzugt????
mentation
pci true - Support analyzing devices on PCI ja hilfreich fiir Gerdte- und Topologie-
bus erkennung
rocm false | - Enable ROCm support nein keine AMD-GPUs vorhanden
romio true - Enable ROMIO MPI I/0O implemen- ja paralleles MPI-1/0 fiir HPC sinnvoll
tation
slurm false | - Enable Slurm support ja Integration in vorhandenen SLURM-
Scheduler
vci false @4: device=ch4 Enable multiple VCI critical sections - -
for concurrent MPI communications
verbs false | - Build support for OpenFabrics verbs nein UCX/OFI moderner und flexibler
wrapperrpath true - Enable wrapper rpath ja konsistente Laufzeitumgebung
Xpmem false @3.4: Enable XPMEM support - -

Tabelle 4.4: bindre Variants von MPICH
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4.2 Pakete

Variant Default | Choices / Condition Description Begriindung
alloca false Use alloca to allocate temporary me- | Verwendet alloca fiir temporire Spei- - -
mory if available cherallokation
debug false Enable debug info and error messages at | Aktiviert zusitzliche Debug- nein Performance wird dadurch ver-
run-time Informationen und Laufzeitpriifungen mutlich schlechter
regcache true Enable memory registration cache Aktiviert Cache fiir Speicherregistrie- ja Verbessert ~ Performance  bei
rung bei RDMA-Kommunikation Hochgeschwindigkeitsnetzwer-
ken?7?2??
wrapperrpath true Enable wrapper rpath Fiigt automatisch RPATH-Eintrige in ja Vereinfacht Nutzung der MPI-
Wrapper-Compiler ein Bibliotheken
build_system autotools | autotools Build systems supported by the package ja Standard-Buildsystem des Pa-
kets
file_systems auto auto, gpfs, lustre, nfs, ufs List of the ROMIO file systems to activa- auto Automatische Erkennung aus-
te reichend ??7?
netmod ofi ofi, ucx Select the netmod to be enabled for this ja -
build. For IB/RoCE systems, use the ucx
netmod; for interconnects supported by
libfabric, use the ofi netmod
process_managers auto none, auto, gforker, hydra, remshell, | List of the process managers to activate slurm Integration  in  vorhandene
slurm SLURM-Umgebung
threads multiple | funneled, multiple, serialized, single Control the level of thread support multiple Unterstiitzung paralleler Multi-
Thread-Anwendungen
Tabelle 4.5: MVAPICH Variants
Variant Default Choices / Condition Description genommen | Begriindung
binutils false false, true Build via binutils ja Verwendung externer Binu-
tils fiir bessere Toolchain-
Integration
bootstrap true false, true Enable 3-stage bootstrap ja Erhoht Zuverlassigkeit und
Konsistenz des Compilers
build_system autotools autotools Build systems supported by the package ja Standard-Buildsystem von GCC
build_type RelWithDebInfo | Debug, MinSizeRel, RelWithDebIn- | CMake-like build type. Debug: -00 -g; ja -
fo, Release Release: —-03; RelWithDeblInfo: -02 -g;
MinSizeRel: ~0s
graphite false false, true Enable Graphite loop optimizations (re- ja -
quires ISL)
languages ¢,c++,fortran ada, brig, ¢, c++, d, fortran, go, java, | Compilers and runtime libraries tobuild | c¢,c++fortran | Benotigte Sprachen fiir wissen-
jit, Ito, obj-c++, objc schaftliche HPC-Anwendungen
mold false false, true (@12:) Use mold as the linker by default nein Kein Bedarf fiir alternativen
Linker
nvptx false false, true Target nvptx offloading to NVIDIA nein Keine NVIDIA-GPU-
GPUs Offloading-Unterstiitzung
notwendig
piclibs false false, true Build PIC versions of libgfortran.a - -
and libstdc++.a
profiled false false, true (+bootstrap) Use Profile Guided Optimization - -
strip false false, true Strip executables to reduce installation ja Reduziert Speicherbedarf der
size Installation

Tabelle 4.6: GCC Variants
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4 Benchmarks und Pakete

Variant Default | Condition Description genommen | Begriindung
clang true - Build the LLVM C/C++/Objective-C compi- ja Hauptbestandteil der LLVM-
ler frontend Toolchain
code_signing false +11db plat- | Enable code-signing on macOS nein Kein macOS
form=darwin
cuda false - Build with CUDA nein Keine CUDA-basierte GPU-
Beschleunigung vorgesehen
flang false - Build the LLVM Fortran compiler frontend ja Fortran-Unterstiitzung fiir wis-
senschaftliche Anwendungen
gold true - Add support for LTO with the gold linker ja Unterstiitzung fiir Link-Time-
plugin Optimization
ipo false build_system=cmake| CMake interprocedural optimization - -
‘make@3.9 :
libomp_tsan false @4:12 Build with OpenMP capable thread sanitizer nein Kein Fokus auf Thread-
Debugging
libomptarget true - Build the OpenMP offloading library ja -
libomptarget_debug false - Allow debug output with the environment nein Debug verringert vermutlich
variable LIBOMPTARGET_DEBUG=1 die Performance
link_llvm_dylib false +llvm_dylib Link LLVM tools against the LLVM shared - -
library
Iid true - Build the LLVM linker ja Moderner und schneller Linker
lldb true - Build the LLVM debugger nein debugger verringert vermutlich
die Performance
llvm_dylib true - Build a combined LLVM shared library ja Reduziert Speicherbedarf und
vereinfacht Linking
lua true - Enable lua scripting inside lldb ja -
mlir false @10: Build with MLIR support - -
offload true @19: Build the Offload subproject ja -
polly true - Build the LLVM polyhedral optimization ja Zusitzliche  Schleifenoptimie-
plugin rungen
python false - Install python bindings - -
split_dwarf false - Build with split dwarf information nein Debug erzeugt vermutlich Per-
formanceverlust
utils false - Install utility binaries (FileCheck, etc.) ja -
z3 false - Use Z3 for the clang static analyzer - -
zstd false @15: Enable zstd support for static analyzer / 11d ja Effizientere Kompression und

Tabelle 4.7: bindre Variants von LLVM

schnellere Verarbeitung
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4.2 Pakete

Variant Default | Choices Condition Description Begriind
build_system cmake | cmake - Build systems supported by the package ja Standard-Buildsystem von
LLVM
build_type Release | Debug, MinSizeRel, RelWithDebIn- | build_system=cmake| CMake build type Release, MinSizeRel | Optimierte Produktions-Builds
fo, Release
compiler-rt runtime | none, project, runtime - Build the LLVM compiler runtime inclu- runtime?2222? Benotigte Runtime-
ding sanitizers Komponenten fiir Clang
cuda_arch none 10, 20, 30, 35, 50, 60, 70, 75, 80, 86,89, | +cuda CUDA architecture none CUDA deaktiviert
90, 90a
generator ninja none build_ 'make | Build system to use ninja??2?22?? Schnellere  und effizientere
Builds
libexx runtime | none, project, runtime - Build the LLVM C++ standard library runtime?222?? Standardkonfiguration fiir
Clang-Runtimes
libunwind runtime | none, project, runtime - Build the LLVM unwinder library runtime???2??? Standard-Runtime-
Konfiguration
openmp runtime | project, runtime - Build OpenMP support runtime??????22? OpenMP-Runtime fiir parallele
Anwendungen
shlib_symbol_version none none @13: Add shared library symbol version none -
targets all aarch64, all, amdgpu, arm, avr, | — What targets to build x862222 Zielarchitektur der vorhande-
bpf, hexagon, mips, nvptx, powerpc, nen Systeme
riscv, sparc, systemz, webassembly,
x86
version_suffix none none - Add a symbol suffix - -
Tabelle 4.8: Nicht-bindre Variants von LLVM
Variant Default | Choices Cond Description Begriindung
bignuma false false, true - Enable experimental support for up - -
to 1024 CPUs/Cores and 128 numa
nodes
build_system makefile | cmake, makefile - Build systems supported by the ja -
package
build_type Release | Debug, MinSizeRel, RelWithDe- | build_system=cmake CMake build type ja Release und MinSizeRel konn-
binfo, Release ten interessant sein
consistent_fpcsr false false, true - Synchronize FP CSR between nein leichter zusitzlicher Overhead
threads (x86/x86_64 only) ohne relevanten Nutzen
dynamic_dispatch true false, true - Enable runtime cpu detection for ja optimale Kernelwahl abhangig
best kernel selection von der CPU-Architektur
fortran true false, true @0.3.21: Build LAPACK/Fortran support ja -2
generator make none build_system=cmake The build system generator to use - -
ilp64 false false, true - Force 64-bit Fortran native integers - -
ipo false false, true build_system=cmake CMake interprocedural optimizati- nein nicht relevant bei Nutzung des
&make@3.9: on makefile-Buildsystems
locking true false, true - Build with thread safety ja Thread-Sicherheit fiir parallele
Anwendungen notwendig
pic true false, true - Build position independent code ja erforderlich fiir Shared Libraries
und flexible Nutzung
shared true false, true - Build shared libraries ja geringerer  Speicherverbrauch
und bessere Integration
symbol_suffix none none - Set a symbol suffix nein keine parallele Installation meh-
rerer OpenBLAS-Versionen er-
forderlich
threads none none, openmp, pthreads - Multithreading support ja (openmp) | OpenMP bietet effiziente paral-
lele BLAS-Ausfiihrung
Tabelle 4.9: Openblas Variants
Variant Default | Choices Conditi Description Begriindung
build_system | generic | generic - Build systems supported by the ja Standard-Buildsystem des Pa-
package kets
cluster false false, true - Build with cluster support (scala- ja Cluster-Funktionalitat fir HPC
pack, blacs, etc.) erforderlich
envmods true false, true - Toggles environment modifications ja Automatische Umgebungsan-
passung
gfortran false false, true - Compatibility with GNU Fortran ja Kompatibilitit ~ mit ~ GNU-
Fortran-Toolchain
ilp64 false false, true - Build with ILP64 support nein 64-bit Integer nicht benotigt
mpi_family none none, mpich, openmpi - MPI family openmpi und mpich | Integration in  bestehende
OpenMPI-Umgebung
shared true false, true - Builds shared library ja Bessere Speicher- und Link-
Effizienz
threads none none, openmp, tbb - Multithreading support openmp OpenMP wird fiir parallele An-
wendungen benotigt

Tabelle 4.10: MKL Variants
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5 Design und Implementation

Mit den im vorherigen Kapitel ausgewdhlten Paketen, Varianten und Benchmarks, muss
eine Strategie zur Durchsuchung des Suchraums festgelegt werden. Der naheliegendste
Ansatz ist, alle moglichen Environments zu erzeugen und diese vollstindig zu testen.
Die grundlegende Problematik besteht jedoch darin, dass der Suchraum sehr grofs ist:
Er umfasst drei MPI-Implementierungen, drei Compiler und zwei Mathematikbibliothe-
ken, von denen jedes Paket eine Vielzahl boolescher und kategorischer Varianten besitzt.
Dadurch wichst die Anzahl moglicher Kombinationen exponentiell. Aufgrund dieses
groflen Suchraums sowie der zeitaufwendigen Evaluierung einzelner Konfigurationen
ist eine vollstindige Exploration nicht praktikabel. Stattdessen wird eine Teilmenge des
Suchraums untersucht und daraus eine moglichst gute Losung abgeleitet, wobei in Kauf
genommen wird, dass die global optimale Losung unter Umstdnden nicht gefunden
wird. Um dennoch ein moglichst gutes Ergebnis zu erzielen, wird ein Machine-Learning-
basierter Ansatz verwendet. Das Problem wird als Optimierungsproblem aufgefasst, bei
dem die Performanz eines Stacks die Zielfunktion darstellt. Ziel ist es, eine Konfiguration
zu finden, die diese Zielfunktion maximiert. Das Programm ist in fiinf Python-Module

aufgeteilt:

¢ optimizer: Steuerprogramm, das die iibergeordnete Optimierungsschleife imple-

mentiert sowie das Laden und Speichern von Checkpoints tibernimmt

¢ config_builder: tibersetzt eine Konfiguration in Spack-Befehle und baut das zuge-

horige Spack-Environment

¢ config_proposer: definiert den Suchraum, erzeugt neue Konfigurationen und im-

plementiert die Explore-Exploit-Strategie

¢ config_evaluator: orchestriert den vollstindigen Evaluierungsablauf und definiert

die Ergebnisdatenstruktur EvalResult

¢ benchmarks: kapselt den Bau der Benchmark-Binaries, die Ausfithrung iber SLURM

und das Parsen der Ergebnisse

5.1 Konfigurationsraum

Der Suchraum ist in config_proposer.py in der Datenstruktur SEARCH_SPACE definiert.

Er umfasst drei Dimensionen:
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5 Design und Implementation

* MPI: mpich, openmpi@4 und mvapich@4.0, jeweils mit ihren spezifischen boole-
schen Varianten (z.,B. +fortran, ~verbs) und kategorischen Varianten (z.,B. devi-

ce=ch4, netmod=ofi, schedulers=slurm).

¢ Compiler: gcc, llvm und intel-oneapi-compilers, ebenfalls mit booleschen Varian-
ten (z.,B. +clang, +polly) und kategorischen Varianten (z.,B. build_type=Release,
targets=x86).

¢ Mathematikbibliothek: openblas und intel-oneapi-mkl mit entsprechenden Vari-
anten, wobei bei intel-oneapi-mkl die Variante mpi_family immer automatisch an

die gewdhlte MPI-Implementierung angepasst wird.

Zusétzlich existiert COMPILER_CFLAGS_SPACE, der neun vordefinierte Compiler-Flag-
Kombinationen enthilt: Optimierungsstufen (-O2, -O3), architekturspezifische Flags (-
march=native), numerisch aggressive Flags (-ffast-math), Positionsunabhingiger Code
(-fPIC) sowie Praprozessor-Definitionen (-DNDEBUG). Eine Konfiguration wird durch
die Klasse Configuration représentiert, die MPI-Implementierung, MPI-Flags, Compiler,
Compiler-Flags, Compiler-C-Flags, Mathematikbibliothek und Math-Flags enthilt. Jede
Konfiguration erhilt eine einzigartige ID (UID), die als die ersten 16 Zeichen des SHA-
256-Hashes der JSON-serialisierten Konfiguration berechnet wird und gleichzeitig als
Verzeichnisname fiir das zugehorige Spack-Environment dient. Nicht alle Kombinatio-
nen aus Paketen und Varianten sind giiltig. In config_proposer.py sind daher vier Arten

von Constraints definiert, die in validate_config() gepriift werden:

e CONDITIONAL_FLAGS: legt fest, dass bestimmte Varianten nur gesetzt sein diir-
fen, wenn eine andere Variante einen bestimmten Wert hat — beispielsweise darf

flang=True bei LLVM nur gesetzt werden, wenn auch clang=True gilt.

* MUTEX_VARIANTS: beschreibt sich gegenseitig ausschliefsende Flag-Gruppen; bei
LLVM koénnen etwa Ild und gold nicht gleichzeitig aktiv sein.

¢ CROSS_INCOMPATIBLE und TRIPLE_INCOMPATIBLE: beschreiben paketiiber-
greifende Inkompatibilitdten. So ist mvapich@4.0 nicht mit intel-oneapi-compilers
kombinierbar und die Kombination aus openmpi, openblas und llvm ldsst sich vom

Spack-Concretizer nicht auflosen.

5.2 Neue Konfigurationen

Die Erzeugung neuer Konfigurationen erfolgt in config_proposer.py durch die Funktion
propose_next(). Sie implementiert eine Explore-Exploit-Strategie abhdngig von der An-

zahl bisher erfolgreicher Evaluierungen:

* Solange weniger als EXPLOIT_AFTER (standardmaiflig 5) erfolgreiche Evaluierun-
gen vorliegen, wird ausschlieslich exploriert: Konfigurationen werden durch ran-

dom_config() vollstandig zufillig aus dem Suchraum gesampelt.
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5.2 Neue Konfigurationen

* Sobald gentigend erfolgreiche Evaluierungen vorliegen, wechselt das Programm
in die Exploitation-Phase, in der neue Konfigurationen durch Mutation bereits be-

kannter guter Konfigurationen erzeugt werden (exploit_config()).

Bereits gesehene Konfigurationen werden tibersprungen. Falls nach max_retries (50) Ver-
suchen keine neue, giiltige Konfiguration gefunden wird, fallt das Programm auf rein zu-
talliges Sampling mit bis zu 500 weiteren Versuchen zurtick. Schldgt auch das fehl, wird
ein RuntimeError ausgeltst. random_config() wahlt fiir jede der drei Dimensionen zu-
téllig eine Implementierung und ruft sample_flags() auf, das mit einer Einschlusswahr-
scheinlichkeit von 75% fiir jedes Flag einen zufédlligen Wert aus dem jeweiligen Wertebe-
reich zieht. Die Idee war, dass dadurch vermehrt die Default-Werte genommen werden.
Die Compiler-C-Flags werden durch sample_cflags() als zufdllig gewédhlte Kombinati-
on aus COMPILER_CFLAGS_SPACE bestimmt. Die so erzeugte Konfiguration wird an-
schlieSend durch validate_config() gepriift; ungiiltige Konfigurationen fithren zu einem
erneuten Versuch. In der Exploitation-Phase wird zundchst eine Elternkonfiguration aus
den erfolgreichen Evaluierungen ausgewdhlt. Die Auswahlwahrscheinlichkeit ist pro-

portional zur Giite und wird {iber eine Softmax-Funktion berechnet:

e*S,‘/T

W = ————
1 Z] e—Sj/T

wobei s_i der Score der i-ten Konfiguration und T die Temperatur (standardmafSig 0,5)
ist. Da ein niedrigerer Score einer besseren Konfiguration entspricht, bewirkt die Nega-
tion, dass leistungsstdrkere Konfigurationen mit hoherer Wahrscheinlichkeit als Eltern

ausgewdhlt werden.

Listing 5.1: Softmax-Gewichtung fiir die Elternauswahl

def softmax_weights (scores, temperature) :

negated = [-s for s in scores]

max_val = max (negated)

exps = [math.exp((v — max_val) / temperature) for v in negated]
total = sum(exps)

return [e / total for e in exps]

Nach der Elternauswahl wird die neue Konfiguration durch Mutation erzeugt. Jede der
drei Paketdimensionen wird mit einer Wahrscheinlichkeit von 25% durch eine zufal-
lig gewdhlte Alternative ersetzt; in diesem Fall werden die Flags der neuen Dimension
vollstindig neu gesampelt. Bleibt die Dimension erhalten, werden einzelne Flags durch

mutate_flags() mutiert: Nur Flags mit mehr als einem moglichen Wert konnen gedndert
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5 Design und Implementation

werden und der aktuelle Wert wird durch einen anderen zuldssigen Wert aus dem Wer-
tebereich ersetzt. Die Compiler-C-Flags werden durch mutate_cflags() ebenfalls mit 25%
Wahrscheinlichkeit durch eine andere Kombination aus COMPILER_CFLAGS_SPACE
ersetzt. Abschlieflend korrigiert fix_mkl_mpi_family() bei Bedarf die mpi_family-Variante
von intel-oneapi-mkl: mvapich@4.0 wird dabei auf mpich abgebildet.

5.3 Optimierungsschleife

Die tibergeordnete Steuerung liegt in optimizer.py in der Funktion run_optimization().
Zu Beginn wird ein vorhandener Checkpoint geladen, der alle bisherigen Evaluierungen
als Liste von EvalResult-Objekten enthilt. Anschlieffend folgt eine Startup-Phase: Zu-
néchst werden bereits bekannte Environments aus dem startup_root-Verzeichnis geladen
und evaluiert, ohne sie neu bauen zu miissen. Die verbleibenden Pldtze bis zur konfigu-
rierten startup_length (standardmaéfiig 30) werden durch rein zuféllige Konfigurationen
gefiillt, indem propose_next() mit einem sehr hohen exploit_after-Wert aufgerufen wird,
sodass ausschliefilich exploriert wird. Nach der Startup-Phase folgt die eigentliche Opti-
mierungsschleife {iber das konfigurierte Budget (standardmaflig 30 Iterationen). In jeder
Iteration wird tiber propose_next(), nun mit den tatsdchlichen Parametern fiir Mutations-
rate, exploit_after und Temperatur, eine neue Konfiguration erzeugt, evaluiert und das
Ergebnis dem Checkpoint hinzugefiigt. Der Checkpoint wird nach jeder Evaluierung ge-
speichert, sodass ein Programmabbruch keine abgeschlossenen Evaluierungen verloren

gehen lasst.

5.4 Generierung von Environments

Die Ubersetzung einer Configuration in ein installiertes Spack-Environment {ibernimmt
config_builder.py. Da alle drei unterstiitzten Compiler (gcc, llvm, intel-oneapi-compilers)
selbst durch Spack gebaut werden miissen, bevor sie als Compiler fiir MPI und Mathe-
matikbibliotheken verwendet werden konnen, lauft der Build stets tiber
_build_config_bootstrap() in drei Phasen ab. In Phase 1 wird ein frisches Spack- En-
vironment angelegt und der Compiler als einziges Paket hinzugefiigt. Dann wird ein
SLURM-Batch-Skript (build.sh) ins Environment-Verzeichnis geschrieben und tiber sbatch
eingereicht. Das Skript fithrt auf einem Knoten der Partition west spack concretize und
spack install aus und schreibt abschlieffend SUCCESS oder FAILED in eine Statusda-
tei. Das Hauptprogramm wartet aktiv auf den Abschluss, indem es squeue periodisch
abfragt. In Phase 2 wird nach erfolgreichem Compiler-Build dessen Installationspfad
und Versionsnummer {iber spack find —json und spack location ermittelt. Anschliefsend
wird eine compilers.yaml ins Environment- Verzeichnis geschrieben, die den neu in-
stallierten Compiler mit den korrekten Bindrpfaden fiir C, C++ und Fortran registriert.

Fiir gcc sind das gec/g++/gfortran, fiir llvm clang/clang++/flang und fiir intel-oneapi-
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compilers icx/icpx/ifx. In Phase 3 werden MPI-Bibliothek und Mathematikbibliothek
mit dem in Phase 2 registrierten Compiler zum Environment hinzugefiigt und erneut
tiber einen SLURM-Batch-Job konkretisiert und installiert. Erfolgreich gebaute Konfigu-
rationen konnen optional in einem startup_root-Verzeichnis gespeichert werden, sodass

sie beim nédchsten Programmstart ohne erneuten Build direkt evaluiert werden kénnen.

5.5 Evaluierung

Der Einstiegspunkt der Evaluierung ist die Funktion evaluate() in config_evaluator.py.
Sie ruft nacheinander build_config(), build_spack_benchmarks(), run_spack_benchmarks()
und wait_and_score() auf und bricht bei einem Fehler in jedem Schritt friihzeitig ab. Die
Ergebnisse werden in einer EvalResult-Instanz gesammelt, die neben dem kombinierten
Score die Einzelwerte benchmark_hpl und benchmark_osu, die Build-Dauer, den rohen
Log-Output und ein Dictionary fiir zusétzliche Metriken enthilt. Schldgt ein Schritt fehl,
wird error_msg gesetzt und success bleibt False. build_spack_benchmarks() fiigt dem be-
stehenden Spack-Environment osu-micro-benchmarks und hpl als weitere Pakete hinzu
und installiert sie tiber einen SLURM-Batch-Job. Eigentlich sollte auch hpcc in diesem
Schritt installiert und im spéateren Verlauf ausgefiihrt werden. Es gelang jedoch nicht,
HPCC erfolgreich zu installieren und auszufiihren. Nach erfolgreichem Build wird die
Eingabedatei HPL.dat mit den Benchmark-Parametern ins Environment-Verzeichnis ge-
schrieben. Die Ausfithrung der Benchmarks erfolgt in run_spack_benchmarks() durch
Einreichen eines SLURM-Batch-Skripts (bench.sh), das auf zwei Knoten mit insgesamt
24 Tasks (12 pro Knoten) auf der Partition west mit einem Zeitlimit von 45 Minuten lauft.
Das Skript aktiviert das Spack-Environment und fiihrt drei Gruppen von Benchmarks

aus:
¢ HPL: xhpl mit 12 MPI-Prozessen.

¢ OSU Punkt-zu-Punkt: osu_latency, osu_bw und osu_bibw mit je 2 Prozessen (100

Warm-up-Iterationen, 1000 Messiterationen).

* OSU One-Sided: osu_put_latency, osu_get_latency, osu_put_bw, osu_get_bw und

osu_acc_latency mit je 2 Prozessen.

¢ OSU Kollektiv: osu_allreduce, osu_bcast, osu_barrier, osu_allgather, osu_reduce,

osu_scatter und osu_gather mit allen 24 Prozessen.

wait_and_score() wartet mit einem Timeout von 7200 Sekunden auf den Abschluss des
Jobs und parst anschliefSend die Ausgabedateien. Aus den Ergebnissen wird ein kombi-

nierter Score berechnet, der bewusst einfach gehalten wurde:

osu_latency
hpl_gflops - osu_bw

score =
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5 Design und Implementation

Dabei flieflen HPL-Gflops aus der WR-Zeile der HPL-Ausgabe, die 1-Byte-Latenz aus
osu_latency und die maximale Bandbreite iiber alle Nachrichtengrofien aus osu_bw ein.
Ein niedriger Score steht fiir eine gute Konfiguration: hohe Rechenleistung und Netz-
werkbandbreite im Nenner, geringe Latenz im Zahler. Nur wenn alle drei Messwerte

gliltig sind, gilt die Evaluierung als erfolgreich.
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Das Installieren und Testen aller moglichen Environments war aufgrund der grofien An-
zahl an Variantenkombinationen nicht realisierbar. Insgesamt ergeben sich 1.579.776.000
mogliche Environments.

Ein Grofiteil der erzeugten Environments lieferte keine verwertbaren Ergebnisse. Dies
hatte verschiedene Ursachen. Zum einen konnten viele Environments entgegen den Er-
wartungen nicht konkretisiert oder anschlieflend nicht installiert werden. Urspriinglich
wurde erwartet, dass Spack einen Grofsteil dieser Probleme automatisch behandelt und
dadurch eine manuelle Einschrankung der Variants weitgehend tiberfliissig macht. Zu-
dem waren die ausgegebenen Fehlermeldungen bei Installationsfehlern hiaufig wenig
aussagekriftig, wodurch die Fehlersuche erschwert wurde.

Zum anderen traten Probleme bei der Installation und Ausfiihrung der Benchmarks
auf.

Bei HPL kam es beispielsweise vor, dass Benchmarks nach einem Fehler nur noch oh-
ne Batch-Skript auf dem Login-Knoten ausgefiihrt werden konnten. Zu einem spéteren
Zeitpunkt war die Ausfithrung auf den Rechenknoten jedoch wieder moglich.

Ein weiteres Problem betraf OpenMPI. Hier funktionierte mpirun nur mit aktivierter
Variant legacylauncher. (Aufser in einem Fall. Ich habe keine Ahnung wo der Benchmark
herkommt oder warum er funktioniert hat.) Diese Variant wurde bei der urspriinglichen
Auswahl ausgeschlossen, da angenommen wurde, dass es sich lediglich um ein veralte-
tes Feature handelt. Erst zu einem spdten Zeitpunkt wurde festgestellt, dass legacylaun-
cher nur bis OpenMPI Version 4 unterstiitzt wird. Aus diesem Grund liegen fiir OpenMPI
nur sehr wenige Messergebnisse vor.

Mit MPICH traten vergleichsweise wenige Probleme auf. Einige Variantenkombinatio-
nen waren zwar nicht funktionsfahig, dies war jedoch bereits erwartet worden.

Die grofsten Schwierigkeiten verursachte MVAPICH. Keines der erzeugten Environ-
ments konnte erfolgreich installiert werden.

Die durch LLVM verursachten Fehler konnten ebenfalls nicht behoben werden, wes-
halb fiir diesen Compiler keine Ergebnisse vorliegen. Die beiden anderen Compiler funk-
tionierten dagegen weitgehend problemlos.

Mit den verschiedenen BLAS-Implementierungen traten nur wenige Schwierigkeiten
auf. Auch die getesteten Variants erwiesen sich insgesamt als vergleichsweise unproble-
matisch.

Dadurch verblieben von den urspriinglich vorgesehenen 18 Paketkombinationen le-

diglich die in Tabelle 6.1 dargestellten Kombinationen. Da ich aber nie die Moglichkeit
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Compiler MPI BLAS
gcc mpich | openblas
gcc openmpi | openblas
gcc mpich mkl
icc mpich mkl
icc mpich | openblas

Tabelle 6.1: Stacks mit Ergebnissen

ausgeschaltet habe, dass sie in anderen Kombination genutzt werden, sind alle Variatio-
nen theoretisch immer noch moglich. Die Variants habe ich mit der Zeit auch immer wei-
ter eingeschrédnkt bis nur noch 32 {ibrig waren (siehe Tabelle 6.2). Damit sind nur noch
1.105.920 Kombinationen moglich und mit den Compilerflags sind es dann 11.059.200

mogliche Environments.

Ich habe erwartet, dass die hohe Anzahl an Versuchen die Auswirkungen einzelner
Probleme reduziert. Fiir viele Variants liegen nur wenige Messwerte vor und haufig wur-
den gleichzeitig weitere Variants oder Compiler-Flags verdandert. Dadurch ist eine ein-
deutige Zuordnung beobachteter Leistungsunterschiede zu einzelnen Einflussfaktoren
nur eingeschrankt moglich und die Resultate mit Vorsicht zu interpretieren. Die Ergeb-

nisdaten liegen in [git26].

6.1 Cluster und Parameter

Der zum Bauen und Testen der Environments verwendete Rechencluster ist der Studen-
tencluster des DKRZ. Die Rechenknoten verfiigen iiber zwei x86_64-Prozessoren mit je-
weils sechs physischen Kernen sowie 11 GB Arbeitsspeicher. Die Knoten sind tiber Ether-

net miteinander verbunden.

Auf dem Cluster ist Slurm-WLM 19.05.5 installiert. Fiir Spack steht standardmaéfsiig die
Version 0.19.0.dev0 zur Verfiigung. Fiir diese Arbeit wurde jedoch eine eigene Spack-

Installation in Version 1.1.1 eingerichtet und fiir simtliche Experimente verwendet.

Fiir die HPL-Benchmarks wurden die in [adv17] beschriebenen Parameter als Aus-
gangspunkt verwendet. Zunichst wurde versucht, den gesamten verfiigbaren Arbeits-
speicher von 11 GB zu nutzen. Da dies wiederholt zu Programmabbriichen fiihrte, wur-
de die Speichernutzung schrittweise reduziert. Getestet wurden 11 GB, 8 GB, 6 GB, 4 GB
und 3 GB. Auch bei 4 GB traten vereinzelt Abstiirze auf, weshalb fiir die weiteren Experi-
mente eine Speichergrofie von 3 GB gewahlt wurde. Die Anzahl der verwendeten Knoten

wurde auf zwei festgelegt, wobei pro Knoten sechs Kerne genutzt wurden.

Um Einfliisse durch Kaltstarts bei den OSU Micro-Benchmarks zu vermeiden, wurden
vor jeder Messung 1000 Aufwarmldufe durchgefiihrt. Anschliefend wurden weitere 100

Messldufe ausgefiihrt und deren Median als Ergebnis verwendet.
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Paket Variant Werte
mpich hwloc True, False
mpich pci True, False
mpich romio True, False
mpich vci True, False
mpich wrapperrpath True, False
mpich netmod ofi, ucx
mpich pmi pmi2, pmix
openmpi atomics True, False
openmpi fortran True, False
openmpi pmi True, False
openmpi romio True, False
openmpi rsh True, False
openmpi vt True, False
openmpi wrapper-rpath True, False
openmpi fabrics ucx, ofi
openmpi schedulers slurm, none
gcc binutils True, False
gcc bootstrap True, False
gcc graphite True, False
gcc strip True, False
icc envmods True, False
openblas dynamic_dispatch True, False
openblas fortran True, False
openblas locking True, False
openblas pic True, False
openblas threads openmp, none
intel-oneapi-mkl cluster False, True
intel-oneapi-mkl envmods False, True
intel-oneapi-mkl gfortran False, True
intel-oneapi-mkl mpi_family openmpi, mpich
intel-oneapi-mkl shared False, True
intel-oneapi-mkl threads openmp, none

Tabelle 6.2: finale Variantsauswahl
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6 Auswertung

Baseline-Runs (keine Variants / Flags)

mpich - gcc - openblas 102.2 (n=5)

mpich - intel-oneapi-compilers - intel-oneapi-mkl 101.9 (n=3)
mpich - intel-oneapi-compilers - openblas 101.9 (n=5)

mpich - gcc - intel-oneapi-mkl 100.7 (n=1)

openmpi@4 - gcc - openblas

o] 20 40 60 80 100
HPL [GFlops] (Median)

Abbildung 6.1: HPL Baseline

6.2 Resultate

6.2.1 Software-Stack

Um eine Baseline fiir die weiteren Auswertungen zu erhalten, wurden zunéachst Bench-
marks ohne zusétzliche Variants oder Compiler-Flags durchgefiihrt. Die Ergebnisse fiir
HPL und die OSU Micro-Benchmarks sind in Abbildung 6.1 beziehungsweise Abbil-
dung 6.2 dargestellt.

Die HPL-Ergebnisse liegen sehr nahe beieinander und zeigen nur geringe Unterschie-
de zwischen den getesteten Software-Stacks. Die einzige Ausnahme bietet openmpi-gcc-
openblas, welches nur ca. 32 % der anderen Software-Stacks erreicht.

Die OSU-Benchmarks weisen dagegen deutliche Abweichungen auf, die tiber mehrere
Benchmarkdurchldufe hinweg konsistent beobachtet wurden. Besonders fallt auf, dass
OpenMPI eine deutlich geringere Latenz und eine deutlich hohere Bandbreite aufweist
als die anderen Software-Stacks.

6.2.2 Compiler

Der Intel-Compiler erzielte im HPL-Benchmark gute Performance. Auch wenn es in Ab-
bildung 6.3 aussieht als wiirde gcc bei HPL sehr schlecht performen, gibt es ein paar
Benchmarks in denen gcc deutlich besser performt. Wenn die Compiler-Flags hinzukom-
men, zeigt sich bei gcc ein starker Leistungsabfall (Abbildung 6.4). Wenn man sich die
Daten etwas genauer anschaut, kann man feststellen, dass gcc sowohl sehr gute HPL-

Benchmarks als auch sehr schlechte hat.
6.2.3 Variants

Boolean-Variants

Die Variants von MPI und BLAS waren leider nicht so spannend. In allen Fillen war
der Standardwert auch der im Durchschnitt der beste Wert fiir HPL (Abbildung 6.5).
Bei den OSU-Benchmarks ergab sich ein dhnliches Bild (Abbildung 6.6). Viele der Nicht-
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OSU Baseline-Runs (keine Variants / Flags)

OSU Latency 1B [ps]

mpich - gcc - intel-oneapi-mkl
mpich - intel-oneapi-compilers - intel-oneapi-mkl
mpich - intel-oneapi-compilers - openblas

mpich - gcc - openblas

openmpi@4 - gcc - openblas

0.0 0.2 0.'4 0.'6 0.8
OSU BW Peak [MB/s]
openmpi@4 - gcc - openblas 11265.22
mpich - intel-oneapi-compilers - openblas 6869.01
mpich - gcc - openblas 5807.58
mpich - gcc - intel-oneapi-mkl 5717.17

mpich - intel-oneapi-compilers - intel-oneapi-mkl 5451.48

4000 6000 8000 10000

OSU BiBW Peak [MB/s]

0 2000

openmpi@4 - gcc - openblas 10869.05
mpich - gcc - intel-oneapi-mkl 5555.64
mpich - gcc - openblas
mpich - intel-oneapi-compilers - openblas

mpich - intel-oneapi-compilers - intel-oneapi-mkI 5154.99

0 2000 4000 6000 8000 10000

Abbildung 6.2: OSU Baseline

Compiler-Vergleich (Median uber alle Envs)

HPL [GFlops] 0OSU Latency 1B [us] OSU BW Peak [MB/s] 0OSU BiBW Peak [MB/s]
6000 1
100 1 101.60 0.7 1 5722.62 5642.76 T §5456.90 5476.91
5000 4
80 0.6
4 4000 4
0.5 - 4000
60
0.4 3000 - 3000
40 4 0.3 2000 2000 -
32.08 0.2 4
20 i J
01 - 1000 1000
0 - 0.0 - 0 - 0 -
gcc icc gcc icc gce icc gce icc

Abbildung 6.3: Compiler Median tiber alle Env
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HPL & OSU nach Compiler + cflags
{Median Gber alle Envs)

102,31 101.93 10160 10279 = 10180

7183

HPL [GFlops]

38.69
3123 3114 3181 32.18

o898 o.08

05U Latency 18 [ys]

8000

;1§88

OSL BW Peak [ME/s]
-4

2000

05U BIBW Peak [MB/s]

Abbildung 6.4: HPL & OSU Benchmarks Flags
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Flag-Einfluss auf HPL [GFlops]
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Abbildung 6.6: OSU - Boolean-Variants

Standardwerte hatten eine schlechter Latenz. Bei der Bandbreite gab es wenige signifi-

kante Ausschlige.

Die einzige Ausnahme ist vci (Virtual Communication Interface). Es ist per Default aus,

verringert aber, wenn es aktiviert ist, die Latenz minimal um 0,03 ps verringert und es
erhoht den Durchsatz in eine Richtung um 940 MB/s und beidseitig um 1280 MB/s im
Vergleich zur Baseline. Die Aktivierung bringt aber gleichzeitig einen Rechenoverhead
mit, den man in der HPL-Benchmark sehen kann (-35 GFLOPS).

Multi-Variants

Auch hier war der Standardwert in der HPL-Benchmark (fast) immer der Beste (Abbil-

dung 6.7). Allerdings hatten nur drei der Variants einen signifikanten Einfluss.
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Kategorische Variants - Einfluss auf HPL [GFlops]
A vs. ine je MPI-C i BLAS-K i i
40.00
(0=20)

40,00
(n=15)

517 70
Eix 227 BT
(n=5) (n=26) (n=15) (h=19) (n=16)

A HPL [GFlops]
(vs. Baseline je Kombination)

Abbildung 6.7: HPL - Multi-Variants

In den OSU-Benchmarks (Abbildung 6.8) gab es bei der Latenz keine positiven Effekte
im Vergleich mit den Standardwerten. Bei den einseitigen Bandbreitenmessungen hatten
nur mkl’s ,threads=openmp“einen positiven Einfluss. Die bidirektionalen Messungen

ergaben, dass die Standardwerte im Vergleich etwas schlechter abschnitten.

6.3 Diskussion der Ergebnisse

Die Ergebnisse sind insgesamt nicht ausreichend, um ein vollstandiges Bild davon zu
zeichnen, welche Variants den grofsten Einfluss auf die Performance haben. Dafiir sind zu
viele Kombinationen ungetestet geblieben und zu viele Messreihen wurden durch tech-
nische Probleme — insbesondere mit OpenMPI und MVAPICH - verworfen oder konnten
nie vollstdndig abgeschlossen werden.

Dennoch lassen sich einige Tendenzen erkennen. Beim Software-Stack zeigte sich, dass
die Wahl der MPI-Implementierung vor allem fiir die Kommunikationslatenz und den
Durchsatz relevant ist. OpenMPI lieferte in den OSU-Benchmarks deutlich bessere Werte
als die MPICH-basierten Stacks. Da der tiberwiegende Teil der Ergebnisse auf MPICH ba-
siert, war dieses Verhalten unerwartet. Ich hatte angenommen, dass die OSU-Benchmarks
weitgehend identische Ergebnisse liefern wiirden und sich Unterschiede hauptséachlich
in den mit HPL gemessenen GFLOPS-Werten zeigen wiirden. OpenMPI war jedoch we-
gen des Problems mit legacylauncher nur in sehr wenigen Konfigurationen verwendbar,
weshalb die Aussagekraft dieser Ergebnisse begrenzt bleibt. MPICH erwies sich dagegen
als deutlich stabiler und zuverlassiger.

Bei den Compilern fiel auf, dass der Intel-Compiler (icc) im HPL-Benchmark konsi-
stent gut abschnitt — was angesichts der verwendeten Intel-CPU zu erwarten war. GCC
zeigte ein deutlich durchwachseneres Bild. Das hat mich enorm tiiberrascht. Ich hatte er-
wartet, dass es eine Performancesteigerung bei den HPL-Benchmarks geben wiirde auf-
grund des zu erwartenden Geschwindigkeitszuwachses. Ohne Compiler-Flags war die
Performance vergleichbar, wiahrend das Hinzuftigen von Optimierungs-Flags, entgegen

der Erwartungen, in vielen Féllen zu einem starken Leistungseinbruch fiihrte. Obwohl
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Kategorische Variants vs. Baseline je MPI-Compiler-BLAS
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Abbildung 6.8: OSU - Multi-Variants

auch einige der besten Ergebnisse mit gcc-Flags erzielt wurden. Dieser Befund ist kon-
traintuitiv und ldsst sich moglicherweise auf ungiinstige Wechselwirkungen zwischen
bestimmten Flags und den jeweiligen Variants oder der Laufzeitumgebung zuriickfiih-

ren. Eine genauere Analyse wire notwendig, um die Ursache zu isolieren.

Bei den untersuchten Variants erwiesen sich in den meisten Féllen die Standardkonfi-
gurationen als die beste Wahl. Ausnahmen bildeten die MKL-Variant ,,threads=openmp“sowie
die MPICH-Variant ,vci”. Dass ,threads=openmp“nicht standardmafig aktiviert ist, er-
scheint nachvollziehbar, da OpenMP nicht auf jedem Zielsystem verfiigbar ist. Auf Sy-
stemen mit installierter OpenMP-Unterstiitzung sollte die Aktivierung jedoch in Betracht
gezogen werden. Uberraschend war, dass die entsprechende Variant bei OpenBLAS kei-
ne vergleichbaren Leistungsgewinne zeigte.

Auch die standardméfiig deaktivierte MPICH-Variant ,vci“ist nachvollziehbar, da ihre
Nutzung an die gleichzeitige Aktivierung von , device=ch4”gebunden ist. Die Ergebnisse
deuten darauf hin, dass , vci“insbesondere fiir kommunikationsintensive Anwendungen
Vorteile bietet, wahrend die HPL-Leistung darunter leidet.

Insgesamt zeigt sich, dass die Konfigurationsvarianten zwar prinzipiell messbare Aus-
wirkungen haben konnen, der Effekt jedoch stark von der restlichen Umgebung abhéangt.
Die Wechselwirkungen zwischen MPI-Implementierung, Compiler, BLAS und den jewei-

ligen Variants sind komplex und lassen sich nicht einfach isolieren. Eine systematischere
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6 Auswertung

Untersuchung — mit mehr kontrollierten Experimenten und einem stabileren Testaufbau,

wdre notig, um belastbare Aussagen treffen zu konnen.
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7 Fazit

Ziel dieser Arbeit war es, zu untersuchen, inwiefern sich verschiedene Software-Stack-
Konfigurationen, bestehend aus MPI-Implementierung, Compiler, BLAS-Bibliothek und
den jeweiligen Spack-Variants, auf die Performance von HPC-Anwendungen auswirken.
Dazu wurden mit Spack automatisiert Environments erzeugt und anschlieffend mit dem
HPL-Benchmark sowie den OSU Micro-Benchmarks evaluiert.

Die praktische Durchfiihrung war mit erheblichen Herausforderungen verbunden. Vie-
le der erzeugten Environments lieflen sich nicht konkretisieren oder installieren, und
technische Probleme, insbesondere mit OpenMPI und MVAPICH, reduzierten die An-
zahl auswertbarer Konfigurationen erheblich. Auch die Qualitdt der Fehlermeldungen
von Spack erwies sich als unzureichend fiir eine effiziente Fehleranalyse.

Trotz dieser Einschrankungen konnten einige Erkenntnisse gewonnen werden. Die
Wahl des Software-Stacks hat vor allem auf die Kommunikationsperformance einen deut-
lichen Einfluss: OpenMPI erzielte signifikant bessere Ergebnisse als MPICH, war jedoch
aufgrund von Kompatibilitdtsproblemen nur eingeschréankt nutzbar. Beim recheninten-
siven HPL-Benchmark zeigten sich zwischen den verbleibenden Stacks hingegen kaum
Unterschiede, mit Ausnahme von OpenMP]I, das hier stark unterdurchschnittlich ab-
schnitt. Der Intel-Compiler lieferte auf Intel-Hardware erwartungsgemafs gute Ergeb-
nisse, wihrend GCC in Kombination mit bestimmten Optimierungs-Flags unerwartet
schlechte Performance zeigte. Die untersuchten Variants hatten insgesamt nur geringen
Einfluss auf die Ergebnisse, was das eigentliche Ziel der Arbeit war.

Fiir zukiinftige Arbeiten wire eine Erweiterung des Testclusters auf unterschiedliche
Hardware sowie eine gezieltere Vorauswahl funktionsfahiger Konfigurationen sinnvoll,
um den Anteil auswertbarer Messreihen zu erh6hen. Zudem sollten einzelne Einflussfak-
toren, insbesondere Compiler-Flags und MPI-Variants, in isolierten Experimenten unter-
sucht werden, um Wechselwirkungseffekte besser zu verstehen. Ein verbessertes Moni-
toring der Spack-Builds und aussagekriftigere Fehlermeldungen wiirden die Reprodu-
zierbarkeit und Effizienz solcher Experimente erheblich steigern.
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