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Abstract

PHOENIX ist ein moderner Code zur Modellrechnung von Stern- und Planeten-Atmosphéren
und kommt bei der Charakterisierung extrasolarer Planeten zum Einsatz. Die fortschreitende
Beobachtungstechnik erfordert immer komplexere Modelle, damit einher gehen hohe Laufzei-
ten zur Berechnung, selbst bei Verwendung von Hochleistungsrechnern und entsprechenden
Parallelisierungs-Methoden wie MPI und OpenMP. Diese Arbeit soll daher zur Verbesserung
der Leistung von PHOENIX beitragen, wobei die Betrachtungen auf einen Programmteil, den
spharischen Tracker, konzentriert werden.

Zunachst wird dazu eine umfangreiche Leistungsanalyse von PHOENIX vorgenommen,
die Ansatze fiir mogliche Verbesserungen liefert. Dabei werden die Skalierung anhand des
Speedups betrachtet, ein Profil erstellt und Spurdaten analysiert.

Die Ergebnisse der Leistungsanalyse legen nahe, sich mit OpenMP zu beschéaftigen. Dazu
wird das vorhandene OpenMP-Schema anhand von gangigen Vorgehensweisen zur Optimie-
rung von OpenMP-Code iiberarbeitet. Dadurch lasst sich aber kein Leistungsgewinn erzielen.

Stattdessen konzentriert sich diese Arbeit auf Interna von PHOENIX. Sogenannte Charakte-
ristiken durchlaufen die Elemente des sphéarischen Gitters, durch das die Planeten-Atmosphére
dargestellt wird. Um alle Gitterelemente zu erfassen, wird eine unterschiedliche Anzahl an
Charakteristiken bendtigt. Die Ursachen und Auswirkungen dieser schwankenden Anzahl
werden untersucht. Es stellt sich heraus, dass diese Anzahl ein MaB fiir den Workload des
betrachteten Trackers darstellt, weshalb nach Methoden gesucht wird, diese Zahl zu reduzie-
ren. Variationen der verschachtelten Schleifen, in denen die Charakteristiken erzeugt werden,
liefern solche Methoden und es zeigt sich, dass zusammen mit der Anzahl der Charakteristiken
auch die Laufzeit reduziert werden kann.
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1. Einleitung

Lange Zeit ist man zwar davon ausgegangen, dass unser Sonnensystem nicht einzigartig ist
und es auch Planeten auBerhalb unseres Sonnensystems (extrasolare Planeten oder kurz Exo-
planeten) gibt, aber man konnte solche nicht beobachten oder indirekt nachweisen. Erst 1992
gelang der erste bestitigte Nachweis eines Planeten um einen Pulsar. Zeitliche Anderungen
der Puls-Periode lieBen auf umlaufende Planeten schlieBen [WF92].

Diese Entdeckung machte die Suche nach weiteren extrasolaren Planeten zu einem beliebten
Thema der Astronomie und viele weitere Entdeckungen folgten. Mittlerweile listet das NASA
Exoplanet Archive mehr als 3700 bestatigte Entdeckungen auf [NAS18a]. Besonders die
Suche nach erdahnlichen extrasolaren Planeten in der habitablen Zone des Sterns stellt hier
ein interessantes Teilgebiet dar und kann mittlerweile einige Funde aufweisen.

Seit 2004 gelingen Entdeckun-

IFS-Y (Feb 7th, 2017) IRDIS-H2H3 (Feb 7th, 2017) gen auch durch direkte Beob-
achtungen mit bildgebenden Ver-
fahren [CLD'04]. Ein aktuel-
5e . ler Fund [CDL*17] ist in Abbil-
1;5({; -t dung 1.1 zu sehen. Hier sehen wir
) den Planeten bereits in mehrere Pi-
xel aufgelost.

Ein GroBteil aller Entdeckungen
wurde mithilfe des Weltraumtele-
Abbildung 1.1.: Direct Imaging HIP 65426 b [CDL*17] skops Kepler getitigt, das aber
mittlerweile am Ende seiner Missi-
onsdauer angelangt ist [NAS18b].
Ein Nachfolger, das Weltraumtele-
skop TESS, ist im April 2018 gest-
artet und setzt die Suche nun groBflachiger und mit modernerer Technik fort [NAS18c].

Fir Mitte der 2020er Jahre ist der Start des Welt-
raumteleskops WFIRST angesetzt [NAS18d] und man
beschéaftigt sich bereits mit Methoden, um damit At-
mosphéren von extrasolaren Planeten zu analysie-
ren [LSB18].

Die Suche nach extrasolaren Planeten wird also wei-
ter verstarkt betrieben. Die Zahl der Entdeckungen,
die Vielfalt unterschiedlichster Planeten und auch die  Apbildung 1.2.: Weltraumteleskop
Menge an Detailinformationen wachsen mit fortschrei- WFRIST [NAS18d]
tender Technik.

Der Planet links unten ist im Abstand von etwa 92 AU zum
herausgefilterten Stern in der Mitte zu sehen.




1. Einleitung

1.1. Motivation

Zur Charakterisierung extrasolarer Planeten ist es erforderlich, die beobachteten Erscheinungen
wie Spektren, Helligkeiten, Dopplereffekte und zeitliche Schwankungen davon anhand von
Modellrechnungen zu erklaren. Entfernung, Masse, Radius, Zusammensetzung und weitere
charakteristische GroBen von Stern und Planet sind Parameter solcher Modelle. Es gilt dann,
die Parameter dieses Modells so zu bestimmen, dass berechnete GréBen mit minimiertem
Fehler den beobachteten gleichen.

Abhangig von der zur Entdeckung eingesetzten Methode (Pulsar Timing, Radial Velocity,
Transit, Direct Imaging, Gravitational Microlensing, etc.) lassen sich aus der Beobachtung
direkt weitere Parameter wie Umlaufzeit oder Radius (aus der Verdeckung des Sterns) des
Planeten folgern. Basiert das Verfahren auf der vom Planeten verursachten Bewegung des
Sterns (und nicht auf dessen Verdeckung), liefert dies Hinweise auf die Masse des Planeten.
Mit relativ einfachen Modellen lassen sich, ggf. unter Vernachlassigung von atmospharischen
Effekten, die Beobachtungsdaten aus den Modellparametern berechnen. [Wik18b]

Vor allem in bildgebenden Verfahren spielt aber die Atmosphére eine Rolle, denn es wird
das vom Planeten kommende Licht beobachtet, das urspriinglich vom Stern ausgestrahlt
wurde. Der komplette Pfad der Strahlung ist hier relevant. Inzwischen méchte man daher in
den Modellen auch die Atmosphare der Planeten beriicksichtigen, auch um diese sogar weiter
zu analysieren. Dazu werden Strahlungstransport-Modelle bendtigt, die darstellen wie das
vom Stern kommende Licht auf den Planeten trifft und durch Atmosphéare und Oberflache
absorbiert oder gestreut wird, um dann schlieBlich das System in Richtung des Beobachters
zu verlassen. Erschwerend kommt hinzu, dass dieses Verhalten je nach Wellenlange des Lichts
variiert. [Wik18c]

Ein Simulationsprogramm, mit dem solche Atmospharen-Modelle berechnet werden, ist
PHOENIX [Ham18], das an der Hamburger Sternwarte entwickelt wird. PHOENIX ist in
Fortran geschrieben und fiir den Einsatz im Hochleistungsrechnen konzipiert. Es wurde unter
anderem auch im oben bereits genanntem [CDLT17] als Atmospharen-Modell verwendet.

Bei fortschreitender Beobachtungstechnik sind entsprechend komplexe Modelle notwendig,
deren Berechnung auch beim Einsatz eines Hochleistungsrechners viel Zeit in Anspruch nimmt.
In dieser Arbeit wird versucht, rechenaufwendige Programmteile von PHOENIX aufzudecken
und die Leistung zu verbessern.

1.2. Geplantes Vorgehen und Einschrankungen

Zunichst einmal muss ein Verstandnis der Konzepte und Ablaufe von PHOENIX aufgebaut
werden. Dann stellt allein das Kompilieren von PHOENIX mithilfe verschiedener Compiler
und auf unterschiedlichen Systemen eine zu bewaltigende Aufgabe dar, da Abhéngigkeiten
zu verschiedenen Bibliotheken und die bereits eingesetzten Parallelisierungs-Techniken (MPI,
OpenMP, Vektorisierung) stets Ursache von Inkompatibilitaten darstellen kénnen.
PHOENIX stellt eine Vielzahl von Methoden bereit. Im Rahmen dieser Arbeit wird nur
ein einzelner Aspekt betrachtet werden, der zur Simulation extrasolarer Planeten besonders



1.2. Geplantes Voorgehen und Einschrinkungen

relevant ist: der Strahlungstransport in 3D (3DRT), bei dem der Planet als spharisches Gitter
unter Verwendung von Kugelkoordinaten dargestellt wird. Naheres zum spharischen Gitter
wird im Abschnitt 2.3 beschrieben. AuBerdem unterscheidet PHOENIX theoretisch zwischen
langen und kurzen Charakteristiken, die Implementation konzentriert sich allerdings auf erstere.
Daher ist mit dem Fokus auf einen konkreten Programmteil hier die Wahl ebenfalls auf lange
Charakteristiken gefallen und kurze werden ist dieser Arbeit nicht weiter betrachtet. Naheres
zu Charakteristiken wird in Kapitel 2 beschrieben.

Weiterhin bietet PHOENIX einen reduzierten Programmablauf zu Testzwecken an, bei dem
von vielen grundsatzlich dhnlichen Berechnungen lediglich ein kleiner Teil durchgefiihrt wird.
Details hierzu sind in Abschnitt 2.2 zu finden. Alle Programmlaufe dieser Arbeit werden
nur solche Tests sein. Es ist zu erwarten, dass eine Leistungssteigerung gemessen an einem
solchen Test auch einen analogen Effekt in einem vollstandigen Programmlauf erzielt.

Aus einer Reihe solcher Testlaufe wird zunachst der Ist-Zustand ermittelt. Verschiedene
Compiler werden miteinander anhand des erzielten Speedups in Abhangigkeit zur eingesetzten
Hardware verglichen. Hier wird unterscheiden, ob die Rechenleistung in weitere Prozesse oder
Threads investiert wird. Dies soll nur einen groben Einblick in das Skalierungsverhalten von
PHOENIX liefern und eine Referenz fiir spater folgende Anderungen darstellen.

Ziel dieser Arbeit soll nicht sein, auf einem konkreten System durch Variation der Komponen-
ten (Compiler und Bibliotheken in jeweils verschiedenen Versionen und Auspragungen) sowie
verschiedenster Compiler-Optionen ein Optimum der Leistung zu erzielen. Solche Optimierun-
gen sind natdrlich sinnvoll und auch dringend anzuraten, sofern das Zielsystem feststeht und
umfangreiche, produktive Programmlaufe anstehen. Mit neuen Versionen der Komponenten
verlieren solche Ergebnisse aber auch schnell ihre Aussage.

Es wird davon ausgegangen, dass der betrachtete Programmteil inhaltlich ausgereift, die
eingesetzten Algorithmen aber noch nicht hinsichtlich der Leistung optimiert sind. Kern dieser
Arbeit soll daher sein, Ansatze zu liefern, die unabhangig von eingesetzten Komponenten ein
grundlegendes Potential zur Leistungssteigerung darstellen.

Mittels Profiling wird aufgezeigt, welche Funktionen besonders haufig aufgerufen werden
oder besonders viel Laufzeit beanspruchen. Dies soll Hinweise auf die Engpasse im Programm
liefern und Code-Abschnitte zur weiteren Analyse in den Fokus riicken.

Veranderungen am Quellcode werden anhand anschlieBender Laufzeitmessungen mit den
Referenzkurven des Originals verglichen und bewertet. Ziel ist es natiirlich, Varianten, die zu
einer Leistungssteigerung fiihren, hervorzuheben und zu (ibernehmen.






2. PHOENIX

PHOENIX ist ein moderner Code zur Modellrechnung von Stern- und Planeten-Atmospharen.
Hauptsachlich fiir Atmosphéaren von Sternen diverser Klassen entwickelt, kann er aber auch fiir
Atmosphéren von groBen extrasolaren Planeten eingesetzt werden, da sich die Modelle gleichen.
Entwickelt wird PHOENIX von der Arbeitsgruppe von P. Hauschildt an der Hamburger
Sternwarte. [Ham18]

Fiir die Modellierung von dichten Atmospharen spielt der Strahlungstransport eine bedeu-
tende Rolle und kann, wie in Ansatzen aus der Hydrodynamik, nicht vereinfacht dargestellt
werden. Die Strahlungstransportgleichung, mit einem wiederum von der Strahlung abhéngigen
Term fiir die Streuung, ist eine Integro-Differentialgleichung und nur mit hohem Aufwand
numerisch |6sbar. [HB06, Wik18c]

Die zu modellierende Atmosphare wird als raumlich diskretisiertes Gitter dargestellt, inner-
halb jedes Gitterelements wird ein linearer Verlauf angenommen. Die Lésung der Strahlungs-
transportgleichung erfolgt dann auf Charakteristiken (Geraden, die durch die Gitterelemente
geflihrt werden), mit der ‘Operator Splitting' (OS) Methode und wird in [HB06, See08, Squ16]
beschrieben. Hier sei nur erwahnt, dass es sich um ein Iterationsverfahren handelt, in dem
ein Operator A* auf jedes Gitterelement wirkt und sich der néachste Iterationsschritt aus dem
aktuellen und dem der nachsten Nachbarelemente berechnet.

Aus den Ergebnissen kdnnen dann synthetische Spektren generiert und mit Beobachtungen
verglichen werden. Daraus lassen sich dann Erkenntnisse, z.B. liber die Zusammensetzung
der Atmospharen, gewinnen.

2.1. Vollstandige Simulationen

In der zuvor angedeuteten Losung der Strahlungstransportgleichung wird zunéchst von einer
vorgegebenen Wellenlange A\ der Strahlung ausgegangen, da die Absorption von Strahlung,
die in die Berechnungen eingeht, abhangig von der Wellenlange ist. Um ein synthetisches
Spektrum zu erhalten, muss also der betrachtete Wellenldngenbereich in eine Reihe diskreter
Wellenlangen aufgeldst werden. Jede einzelne Wellenlange A\ kann dann i.d.R. unabhangig von
den anderen betrachtet und im Modell berechnet werden. Hier erfolgt daher die erste Ebene
der Parallelisierung: Teile der zur Verfiigung stehenden Rechenknoten kdnnen unabhingig
voneinander jeweils eine Teilmenge der Wellenlangen betrachten. Mit zunehmender Auflésung
des Gitters, auf dem das Problem gelést wird, steigt der Speicherbedarf (RAM) stark an, so dass
ein Modell gar nicht im Hauptspeicher eines einzelnen Rechenknotens gehalten werden kann.
Es ist also auch daher schon notwendig, mehrere Knoten zusammenzufassen, die gemeinsam
das Problem fiir eine einzelne Wellenlange 16sen. Diese zusammengefassten Knoten miissen



2. PHOENIX

unabhéangige Berechnung aller Wellenlangen A

A=2g Ay A=2g, Ag A=A g

ausreichend RAM, um
das Modell zu speichern
A

Abbildung 2.1.: MPI Parallelisierung Ebene 1
Jede Modellrechnung wird Giber mehrere Knoten verteilt, da in der Regel der RAM eines Knoten nicht ausreicht.
Unabhéngig voneinander werden die Modelle zu allen erforderlichen diskretisierten Wellenldngen A, tber die
zur Verfiigung stehende Hardware verteilt, berechnet.

zur Berechnung miteinander kommunizieren, wozu das Message Passing Interface (MPI)! als
Methode fiir verteilten Speicher verwendet wird. Diese erste Ebene der Parallelisierung ist in
Abbildung 2.1 dargestellt. [See08, HBO6]

Wie zuvor beschrieben erfolgt die Berechnung entlang von Charakteristiken, die die Git-
terelemente in einem vorgegebenen Raumwinkel durchlaufen. Idealerweise soll das Modell
aus moglichst jeder Richtung betrachtet werden. Auch hier ist also wieder eine diskrete Aus-
wahl der Raumwinkel (6, ¢) zu treffen. In dieser Arbeit wurde hierzu stets ein Gitter von
16 x 16 Werten verwendet. Die zweite Ebene der Parallelisierung teilt also die Wertepaa-
re (0, ¢) auf die zur Verfiigung stehenden Prozesse auf, wie in Abbildung 2.2 angedeutet.
Ebenso wie auf Knoten-Ebene, wird auch auf Prozess-Ebene MPI als Parallelisierungstechnik
verwendet. [Squl6]

¢=0,..2m

\\s‘%el 4)) Charakteristik

Abbildung 2.2.: MPI Parallelisierung Ebene 2
Charakteristiken beschreiben die Strahlungsausbreitung in Richtung eines Raumwinkels (6, ¢). Alle zu betrach-
tenden Raumwinkel werden auf die vorhandenen Prozesse aufgeteilt.

!MPI Standard: https://www.mpi-forum.org


https://www.mpi-forum.org

2.2. Reduzierte Testliufe

Als Teilaufgabe des A* Solvers eines einzelnen Prozesses werden sogenannte Tracker ausge-
fuhrt. Der Tracker hat zunachst die Aufgabe, Charakteristiken im vorgegebenen Raumwinkel
zu erstellen, so dass jedes Element des raumlichen Gitters mindestens von einer Charakteristik
durchlaufen wird. Die namensgebende Aufgabe eines Trackers ist dann das Verfolgen der
Charakteristiken von einem Gitterelement zum nachsten, so dass in jedem Gitterelement auch
ein Rechenschritt erfolgt. Um die Strahlungstransportgleichung zu Iésen, fiihrt der Tracker
diese Berechnungen fiir die einzelnen Gitterelemente bzw. Segmente einer Charakteristik aus,
die zu dieser Iteration und diesem Raumwinkel gehéren und bereitet so die weiteren Schritte
des A* Solvers vor.

In PHOENIX gibt es eine Vielzahl verschiedener Tracker, die sich in ihrer Methodik unter-
scheiden. Ein Unterscheidungsmerkmal ist die Art, das Problem durch ein raumliches Gitter
zu beschreiben. Hier gibt es Gitter in kartesischen Koordinaten, aber auch Zylinder- und
Kugelkoordinaten. Ein weiteres Merkmal beschreibt die Charakteristiken. Lange Charakte-
ristiken (LC) durchlaufen das Gitter als durchgehende Gerade, kurze Charakteristiken (SC)
werden von der Mitte eines Gitterelements in das nachste gefiihrt, dort setzt dann aber ein
neues Teilstiick wieder in dessen Mitte an, dies ist in [HB06, Squl6] anschaulich dargestellt.
SchlieBlich kénnen sich ansonsten gleichartige Tracker auch einfach in der mathematischen
Methode oder den verwendeten Algorithmen unterscheiden.

In der Auswahl an Trackern sind einige auch bereits in einer dritten Ebene weiter paralle-
lisiert. Hier werden dann Parellelisierungsmethoden auf gemeinsamem Speicher verwendet,
wie Multithreading, was besonders komfortabel mittels OpenMP?! implementiert werden kann.
Auch von den Prozessoren bereitgestellte Vektor-Befehlssitze (AVX)? 3 werden verwendet,
sofern PHOENIX mit einem dazu fahigen Compiler und fiir eine entsprechende Zielarchitektur
erstellt wird.

Im Folgenden wird ein LC Tracker fiir ein spharisches Gitter unter Verwendung von Kugel-
koordinaten betrachtet.

2.2. Reduzierte Testlaufe

Um die Funktion eines Trackers zu Testen oder die Leistung zu bewerten, ist es ausreichend,
sich auf lediglich eine Wellenlange zu beschranken, da die Berechnungen zu unterschiedlichen
Wellenldngen unabhéngig voneinander sind. Hierzu bietet PHOENIX einen separaten Test-
Programmeinstieg lber program main in Source/3DRT/main.f an. Die erste Ebene der
Parallelisierung wird dabei ibergangen. In dieser Arbeit werden nur solche Test-Programmlaufe
verwendet.

Fir den Aufruf des ausgewahlten spharischen Trackers sieht der stark vereinfachte Ablauf
dann aus wie in Abbildung 2.3 schematisch dargestellt. Wichtig zu bemerken ist, dass der
Tracker aus dem Solver aufgerufen wird und dieser wiederum innerhalb einer Schleife iber
die Raumwinkel (6, ¢). Eine weitere duBere Ebene stellt eine Schleife iiber die Iterationen dar,
bis die Maximalzahl oder die gewiinschte Genauigkeit erreicht ist (letzteres ist im Diagramm

1OpenMP Spezifikation: https://www.openmp.org
2Advanced Vector Extensions: https://de.wikipedia.org/wiki/Advanced_Vector_Extensions
3AVX-512 Instructions: https://software.intel.com/en-us/blogs/2013/avx-512-instructions
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2. PHOENIX

Source/3DRT/main.f:583:
program main
¥
Source/3DRT/main.f:2844:
call RT3D(pve_grid,...,n_theta,n_phi,itlamb,...)

¥

Source/3DRT/3D.for:5:
subroutine RT3D(pve_grid,...,n_theta,n_phi,maxit,...)

v

Source/3DRT/3D.for:169:
do iter=1,maxit

end program main

[teration der OS Methode

auf den Charakteristiken innerhalb der Schleife

Source/3DRT/3D.for:276:
do i_theta=1,n_theta
do i_phi=1,n_phi

innerhalb der Schleife

berechne theta,phi der aktuellen Charakteristik-Richtung aus i_theta,i_phi

¥
Source/3DRT/3D.for:425:
call LC_Lstar_solver(pve_grid,theta,phi,...)
¥
Source/3DRT/LC_solver:166:
subroutine LC_Lstar_solver(pve_grid,theta,phi,...)

v

Source/3DRT/LC_solver:207:
call LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache(pve_grid,theta,phi,...)

v

Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for:4:
subroutine LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache(pve_grid,theta,phi,...)

)

erstelle Charakteristiken und verfolge diese durch das Gitter

Abbildung 2.3.: Schematische Darstellung der Aufrufe bis hin zum sphérischen Tracker
Dies ist der verkiirzte Ablauf fiir einen Test. Fiir die Zahl der lterationen existiert neben der maximalen Anzahl
maxit auch noch eine Abbruchbedingung nach Genauigkeit. Die angegebenen Zeilennummern entsprechen

dem Git Commit 5bcab32 vom 21.03.2018.
8



2.3. Spharischer Tracker

nicht explizit dargestellt, in PHOENIX aber als zusatzliche Abbruchbedingung der Schleife
implementiert).

2.3. Spharischer Tracker

Der Tracker LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache() wird fiir LC in der A* Metho-
de verwendet, wenn das bestrahlte Objekt durch ein rdumliches Gitter auf Kugelkoordinaten
dargestellt wird. Dies ist eine fiir Sterne oder extrasolare Planeten geeignete Darstellung.
Zunachst wird das Objekt in mehrere Schichten unterschiedlicher Radien eingeteilt, indiziert
durch i,. Diese beginnen bei einem innersten Radius, der in der Regel von Null verschieden
sein wird, schlieBlich soll die Atmosphare modelliert werden und nicht der dichte Kern, durch
den keine Strahlung dringt. Die konkreten Radien der Schichten miissen hierbei auch nicht
aquidistant verteilt sein, sondern der Index 4, verweist auf einen frei wahlbaren Eintrag in
einem Array Rmap , so dass sie z.B. nach innen diinner angelegt werden kénnen. Die Schichten
werden weiterhin gemaB der Kugelkoordinaten in Segmente zerlegt, indiziert durch ig und i4.

Um Verwechslungen zwischen den Raumwinkeln (6, ¢) der Charakteristiken und der Eintei-
lung des Gitters zu vermeiden, wird in dieser Arbeit tiber das Gitter stets in der indizierten
Darstellung (i,,i9,4) gesprochen.

Die Anzahl der Gitterelemente wird iiber (n,,ng,ng4) vorgegeben, wobei zu beachten ist,
dass der Index i, von —n, bis n, lauft, die anderen Indizes entsprechend. So liegt also der
Index O jeweils in der Mitte des Intervalls und ein Gitter mit n, = ng = ngs = n hat (2n+1)>
Elemente.

Abbildung 2.4 zeigt einen Schnitt durch das Gitter, die #-Komponente ist nicht dargestellt.
Es ist offensichtlich, dass die einzelnen Gitterelemente sehr abweichende AusmaBe annehmen.

Abbildung 2.4.: Charakteristiken durchlaufen das spharische Gitter
Angedeutet sind mehrere Charakteristiken, die das sphérische Gitter im vorgegebenen Raumwinkel (6, ¢)
durchlaufen. Gitterelemente, indiziert durch (i, 9, %4), werden von diesen getroffen und deren Inhalt berechnet.
Hier gilt es gerade ausreichend Charakteristiken zu erzeugen, so dass alle Gitterelemente getroffen werden.
Nicht abgebildet ist die dritte Dimension iy = —ng, ..., ng.



2. PHOENIX

Als Resultat ist die Aufgabe, die Charakteristik durch das Gitter zu fithren, anspruchsvoller als
in einem kartesischen Gitter und wird durch eine adaptive Schrittweite angegangen. Ebenso
ist es in dem spharischen Gitter schwieriger, eine geeignete Menge an Charakteristiken zu
wahlen, so dass alle Gitterelemente einmal durchlaufen werden, da die Charakteristiken ja
nach wie vor Geraden im kartesischen Koordinatensystem sind. [HB09]

Das MultiPass im Namen des Trackers besagt, dass in mehreren, alle Gitterelemente
umfassenden, Schleifen jeweils einzelne Teilaufgaben ausgefiihrt werden. Der im Namen
erwahnte Cache ist optional und kann liber use_tracking cache = £ im Jobscript auch
abgeschaltet werden, wohingegen die Angabe von use_MultiPass = f zur Verwendung eines
anderen Trackers fiihren wiirde. Der Sinn des Cache ist es, die wie zuvor erwdhnt schwierige
Aufgabe, eine geeignete Menge an Charakteristiken zu platzieren, nicht in jeder Iteration
erneut durchzufithren sondern im RAM zwischenzuspeichern. Fiir andere Raumwinkel (6, ¢)
unterscheidet sich die Geometrie allerdings und es miissen mehr oder weniger Charakteristiken
an anderen Startpunkten platziert werden. Das heiBt, dass der Cache alle Informationen
enthalten muss, die notwendig sind, um eine Charakteristik zu reproduzieren, multipliziert
mit der Gesamtzahl der Charakteristiken tGber alle Raumwinkel. Je gréBer das Gitter, desto
groBer auch die Anzahl der benétigten Charakteristiken, so dass zur Verwendung des Cache
der Bedarf an RAM stark steigt. Ist aber geniigend RAM vorhanden, so sollte das Vermeiden
eines sich wiederholenden komplexen Arbeitsschritts eine deutliche Ersparnis der Laufzeit
bedeuten.

Diese Variante des Trackers mit MultiPass und Cache ist Gegenstand der aktuellen Ent-
wicklung und verspricht eine Leistungssteigerung gegentliber einer herkdmmlichen Variante.
In dieser Arbeit wird dieser neuere Ansatz weiter nach zusatzlichem Potential untersucht.

2.4. Verwendung

Um PHOENIX zu kompilieren, kann es erforderlich sein, zunachst einige Anpassungen der
Konfiguration vorzunehmen. Im Anhang A werden die Anpassungen beispielhaft fiir das Clus-
ter des Arbeitsbereichs Wissenschaftliches Rechnen! gezeigt, auf dem die Schnittstellen der
Mathe-Bibliothek LAPACK? durch die Bibliothek OPENBLAS? bereitgestellt werden. AuBer-
dem zeigt das Beispiel die notwendige Konfiguration zur Verwendung des flang-Compilers,
auf den spater noch eingegangen wird.

Zur Ausfithrung von PHOENIX stehen Jobscripts bereit, die ebenfalls an die eigenen Anfor-
derungen angepasst werden konnen. Die zu verwendenden Parameter werden mittels Fortran
Namelist* vom Jobscript an PHOENIX iibergeben. Einige fiir diese Arbeit wichtige Parameter
werden in Tabelle 2.1 beschrieben. Die Jobscripts sind fiir den, auf Hochleistungsrechnern

! Arbeitsbereich Wissenschaftliches Rechnen: https://wr.informatik.uni-hamburg.de
2LAPACK: http://www.netlib.org/lapack

SOPENBLAS: https://www.openblas.net

*Fortran Namelist: https://docs.oracle.com/cd/E19957-01/805-4939/6;4m0vnc6
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2.4. Verwendung

weit verbreiteten, SLURM?® Workload Manager geeignet, aber auf Einzelsystemen auch als

Shell-Script ausfiihrbar.

Tabelle 2.1.: Parameteriibergabe an PHOENIX

Parameter Wert Beschreibung

job 12 12: 3DRT mit LC Solver

use_spherical_grid t true fir Start des ausgewahlten Trackers
use_MultiPass t true fiir Start des ausgewahlten Trackers
use_tracking_cache t, f Optionaler Cache der Charakteristik-Geometrie
fasttrack f false fir Start des ausgewdhlten Trackers
use_2pass f false fur Start des ausgewahlten Trackers
n__phi 16 Anzahl der Raumwinkel in ¢-Richtung
n_theta 16  Anzahl der Raumwinkel in #-Richtung

nx 128, 8  Anzahl Gitterelemente n, (beachte 2n + 1)

ny 16, 8 Anzahl Gitterelemente ny (beachte 2n + 1)

nz 32 Anzahl Gitterelemente n, (beachte 2n + 1)
OS_ Solver 4 4: Jordan

itlamb 30 Maximale Iterationen des Solvers

epsacc 1d-6 Bedingung zum Abbruch der Iterationen nach Genauigkeit

Dies ist nur eine Auswahl aller moglichen Parameter. Die angegebenen Werte werden in dieser Arbeit
verwendet sofern nicht anders angegeben.

!SLURM: https://slurm.schedmd.com
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3. Grundlagen der Leistungsanalyse

Im Folgenden sollen die theoretischen Grundlagen zur Leistungsanalyse betrachtet werden,
um im Anschluss konkrete Messungen bewerten zu kénnen.

3.1. Speedup

Um das Leistungsverhalten eines Algorithmus oder einer konkreten Implementation allge-
meingiiltig zu betrachten, wahlt man moglichst eine Darstellung, die unabhangig von der
eingesetzten Hardware ist. Man verwendet daher statt der gemessenen Programm-Laufzeit
T'(p) bei Verwendung von p Prozessen (oder Threads) den Speedup S(p), der die Laufzeit
in Relation zur Laufzeit T* des optimalen sequentiellen Programms setzt: [RR12]

(3.1)

Selbstverstandlich wird in der Definition davon ausgegangen, dass stets dasselbe Problem,
insbesondere dieselbe ProblemgréBe betrachtet wird. Es wird auBerdem streng unterschieden
zwischen der Laufzeit des originalen sequentiellen Programms 1™ und der eines angepassten
parallelisierten Programms, das lediglich mit einem Prozess ausgefiihrt wird, T'(1). Weiterhin
wird immer vom optimalen sequentiellen Programm ausgegangen. In den Speedup sollen also
nicht wahrend der Anpassungen vorgenommene Verbesserungen am Algorithmus eingehen,
die auch im sequentiellen Fall umgesetzt werden kénnten (aber nicht umgesetzt werden).
Wenn, so wie in dieser Arbeit, ein sequentielles Programm gar nicht vorliegt, so handelt es
sich bei Verwendung von T* = T'(1) um eine Naherung. Das gleiche gilt fir den haufig
eintretenden Fall, dass ein sequentielles Programm vorliegt, bei dem aber nicht bekannt ist,
ob es sich um die optimale Lésung handelt. [RR12]

Der ideale Fall, dass sich die Arbeit eines Programms ohne Mehraufwand auf p Prozesse
aufteilen lasst, soll durch den optimalen Speedup Soptimai(p) dargestellt werden. Jeder Prozess
hat in diesem Fall nur den Anteil % der gesamten Arbeit zu bewaltigen und wird dies in der

Laufzeit % schaffen. Da nun alle Prozesse zeitgleich ablaufen, wird also auch das gesamte
Programm eine Laufzeit von % haben. Somit gilt im optimalen Fall fir den Speedup:
T T*

Soptimal (P) = T = @ =p (3.2)

Dieser optimale Speedup wird in der Regel aber nie erreicht werden, da stets zusatzlicher
Aufwand fiir das Aufteilen der Arbeit anfallt. Weiterhin ist davon auszugehen, dass immer
nur ein Bruchteil parallelisierbar ist und stets ein sequentieller Anteil f verbleibt. Dann setzt
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3. Grundlagen der Leistungsanalyse

sich auch die Laufzeit aus einem sequentiellen und einem parallelen Anteil zusammen, so dass
fir den Speedup das Amdahlsche Gesetzt gilt: [RR12]

B T* B 1 <
o w4 I=frpe 1-f =
T+ pT f+ >

St(p) (3-3)

I~
| =

Der Speedup realer Anwendungen wird also nicht dem optimalen linearen Fall entsprechen,
sondern wird sich mit zunehmender Zahl der Prozesse p weiter davon entfernen. Am Verlauf
der Kurve S(p) lasst sich dennoch erkennen, wie gut die eingesetzte Hardware, im Vergleich
zum theoretisch moglichen, ausgelastet wird.

3.1.1. Berechnung des Messfehlers

Um aus Messungen robuste Erkenntnisse zu gewinnen, sollten die Auswertungen stets auf
mehreren Messungen zu einem identischen Satz von Parametern basieren. Zur Bestimmung
des Speedup bedeutet das, dass zu einer gegebenen Anzahl Prozesse p mehrere Programmlaufe
durchgefiihrt werden und aus den erhaltenen N Messwerten der Laufzeit 7; firi=1,..., N
dann der Mittelwert T und die Standardabweichung o7 bestimmt werden: [Wik18a]

- 1 N
T=+ ;T (3.4)
1 X _
or = J ~ (T = 1) (3:5)
i=1

Die daraus abgeleitete GroBe Speedup ist dann mit einer entsprechenden Abweichung
behaftet, die sich nach den Regeln der Fehlerfortpflanzung berechnen lasst. [FP10]

_|9S(p) dS(p)

o5 = | g | 0T T ‘ a7 | o7 (3.6)
Aus (3.1) folgt
_ e
S(p) = T(p) (3 7)
95(p) _ 1 o5(p) T
ore TG or )P 32
Und damit folgt aus (3.6)
1 T*
OS(p) = WUT* + 7(T(p))20'T (39)
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3.2. Profiling und Tracing

3.1.2. Grafische Darstellung

Der ermittelte Speedup wird (iblicherweise in einem Liniendiagramm dargestellt, indem auf
der X-Achse die Zahl der Prozesse, Threads oder das Produkt aus beiden (hier als Rechen-
einheiten bezeichnet) und auf der Y-Achse der Speedup aufgetragen wird. Die einzelnen
Messwerte sollten als solche zu erkennen sein, indem sie als Punkte dargestellt werden. Der
theoretisch mogliche lineare Speedup kann zur Orientierung ebenfalls als Hilfslinie dargestellt
werden. [BM06, HW10]

Als Messwerte gelten die Mittelwerte mehrerer Messungen. Die draus errechnete Standard-
abweichung des Speedups wird (iber Fehlerindikatoren dargestellt, um auch im Diagramm
mogliche Schwankungen der Messwerte zu zeigen.

3.1.3. Auswertung

Eine Anwendung skaliert gut, wenn ihr Speedup dem optimalen nahe kommt oder eine zwar
reduzierte aber dennoch konstante Steigung aufweist. Durch ein Speedup-Diagramm sollen
Bereiche, in denen der Speedup fallt oder in eine Sattigung iibergeht, zur weiteren Betrachtung
aufgezeigt werden.

Ist die dargestellte Abweichung sehr hoch (etwa zweistellige Prozentwerte vom Mittelwert),
kann die Messung schon mal auf technische Probleme untersucht und ggf. wiederholt werden.
Schwankungen sind aber durchaus zu erwarten und sollen als solche in den Ergebnissen
dargestellt werden. Der Betrachter eines Speedup-Diagramms kann als realen Verlauf ei-
ne Interpretation vornehmen, die die gezeigten Messpunkte innerhalb der Fehlerindikatoren
verfehlt.

3.1.4. Strong und Weak Scaling

Die zuvor beschriebene Skalierung bei Betrachtung einer festen ProblemgréBe wird Strong
Scaling genannt und beschreibt die Moglichkeiten mit mehr Hardwareeinsatz immer kiirzere
Laufzeiten zu erreichen. Da die Laufzeit nicht beliebig zu verkleinern ist, kann man stattdessen
auch ein sogenanntes Weak Scaling betrachten. Hierbei wird die ProblemgréBe zusammen
mit dem Hardwareeinsatz vergroBert, so dass man bei M - p Prozessen ein um Faktor M
groBeres Problem in gleicher Zeit 16sen kénnen sollte. [HW10)]

Die VergroBerung des Problems um Faktor M heilt aber nicht, dass es einen problembe-
schreibenden Parameter NV gibt, fiir den nun M- N eingesetzt wird. Hier gilt es die Komplexitat
des Problems zu betrachten. Handelt es sich z.B. um ein O(NQ) Problem, ware /M - N
anzusetzen.

3.2. Profiling und Tracing

Neben der Gesamtlaufzeit eines Programms ist zur Optimierung besonders interessant, welche
Teilabschnitte des Programms den groBten Anteil daran haben. “Eine alte Faustregel besagt,
dass ein Programm ca. 90% seiner Laufzeit in 10% des Programmcodes verbringt” [BMO06].
Hieraus lasst sich Ableiten, auf welche Abschnitte bei der Optimierung dann besonderes
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3. Grundlagen der Leistungsanalyse

Augenmerk gelegt werden sollte. Um an diese Informationen zu gelangen, werden Profiler
eingesetzt. Bekannte Exemplare sind gprof! und Score-P2.

Es existieren zwei Methoden des Profilings. Beim Sampling wird das laufende Programm
regelmaBig unterbrochen und notiert, an welcher Stelle es sich gerade befindet. Dies ist eine
statistische Methode, die bei geniigend langer Laufzeit brauchbare Aussagen bis hinunter zu
einzelnen Code-Zeilen erzeugen kann. Die Methode der Instrumentierung setzt am Compiler
an, der Anweisungen einfiigt, die das Betreten und Verlassen von Funktionen protokollieren.
Hierbei wird tatsachlich jeder Aufruf erfasst, so dass hier auch schon vergleichsweise kurze
Programmlaufe Informationen liefern, die aber stets Funktionen als ganze Einheit betrach-
ten. [HW10, BMO06]

Werden bei der Instrumentierung nur Zahler fir jeden Aufruf hochgezahlt und Aufenthalts-
zeiten in der jeweiligen Funktion addiert, genligt dies fiir ein Profiling. Behalt man hingegen
jedes einzelne Ereignis und versieht es mit einem Zeitstempel, so spricht man vom Tracing.
Geeignete Programme wie Vampir® kénnen dann den zeitlichen Ablauf der aufgerufenen
Funktionen fir jeden Prozess visualisieren. Stellt man die Ablaufe vieler beteiligter Prozesse
gemeinsam dar, lasst sich aus dem Tracing das Zusammenspiel beurteilen, wie dies beispielhaft
in Abbildung 3.1 zu sehen ist. Dies ist insbesondere hilfreich um ggf. aufzudecken, dass Pro-
zesse lange Zeit nicht produktiv arbeiten kénnen, weil sie auf Nachrichten von anderen warten
missen. Solche Probleme treten besonders dann auf, wenn eine Synchronisation stattfindet
oder komplexe Kommunikations-Schemata der Prozesse untereinander am Werk sind. [Lud18]

2.00s 2025 2.03s 2.04s

Master thread:0
Master thread:1
Master thread:2
Master thread:3
Master thread:4
Master thread:5
Master thread:6
Master thread:7
Master thread:8
Master thread:9
Master thread:10
Master thread:11
Master thread:12
Master thread:13
Master thread:14
Master thread:15
Master thread:16
Master thread:17
Master thread:18
Master thread:19

Abbildung 3.1.: Beispiel eines Tracings, visualisiert in Vampir
Hier handelt es sich nicht um PHOENIX sondern um ein Beispiel. Griin dargestellt sind produktive, recheninten-
sive Phasen der Prozesse, rot dagegen sind MPl Kommunikation, vor allem die damit verbundenen Wartezeiten.
Linien zeigen, welche Prozesse untereinander kommunizieren. Solch eine Darstellung kann Probleme des Kom-
munikationsschemas aufzeigen.

lgprof: http://sourceware.org/binutils/docs/gprof
Score-P: http://www.vi-hps.org/projects/score-p
$Vampir: https://vampir.eu/
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4. Leistungsanalyse Ist-Zustand

In diesem Kapitel soll der Ausgangszustand in PHOENIX beziiglich seiner Leistung analysiert
werden. Ziel ist es, Ansatzpunkte zu moglichen Verbesserungen und eine Referenz zur erneu-
ten Leistungsbewertung nach jeglichen Anderungen zu liefern. Als Ist-Zustand wird der Git
Commit 5bcab32 vom 21.03.2018 der Entwicklungsversion phxexp betrachtet. Ausgefiihrt
wird PHOENIX exemplarisch auf folgenden Systemen:

West
e Cluster des Arbeitsbereichs Wissenschaftliches Rechnen?
e 10 Knoten mit jeweils:

2 x Intel(R) Xeon(R) CPU X5650 @ 2.67GHz

12 Kerne, Hyper-Threading mit 2 Threads pro Kern

12 GB RAM

e 2 x 1 Gbit Ethernet

Hummel
e Cluster des Regionalen Rechenzentrums?

e Wird haufig von der Arbeitsgruppe Hauschildt der Hamburger Sternwarte fiir
PHOENIX Modellrechungen verwendet

316 Standard-Knoten mit jeweils:

2 x Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2630 v3 @ 2.40GHz
16 Kerne, Hyper-Threading mit 2 Threads pro Kern
64 GB RAM

QDR-Infiniband

4.1. Skalierung anhand des Speedups

Der erreichte Speedup soll als Kriterium fiir die Leistungssteigerung durch Parallelisierung
dienen. Dieser wird fiir zunehmenden Einsatz an CPU-Ressourcen in Form von Prozessen
oder Threads evaluiert und die mit dem Einsatz skalierende Leistungssteigerung betrachtet.
Fiir den Einsatz von PHOENIX werden hier zwei Varianten des zu verwendenden spharischen

'WR Cluster: https://wr.informatik.uni-hamburg.de/teaching/ressourcen/start
2Hummel Cluster: https://www.rrz.uni-hamburg.de/services/hpc/hummel-2015.html
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4. Leistungsanalyse Ist-Zustand

Gitters festgelegt. Ein kleines Gitter mit 17 x 17 x 65 Elementen (n, = 8,ny9 = 8,ny = 32)
soll fiir kurze Testldufe verwendet werden. In dieser GroBe ist es moglich, die als Referenz
bendtigte Laufzeit T'(1) bei einem Prozess und einem Thread zu ermitteln.

Ein groBes Gitter mit 257 x 33 x 65 Elementen (n, = 128,19 = 16, n4 = 32) entspricht
eher realistischeren Modellrechnungen. Hierbei liberschreiten jedoch die Laufzeiten bei einem
einzelnen Prozess und Thread das Limit des West Clusters, so dass die Referenz-Laufzeit
T'(1) nur geschatzt werden kann. Fiir die Schatzung wird auBerhalb des Messbereichs der
optimale lineare Speedup angenommen, also eine Referenz-Laufzeit T'(1) = ppin - T (Pmin) fir
die kleinste messbare Prozesszahl py,in (vgl. Abschnitt 3.1). Weiterhin st6Bt diese Variante
fir hohere Prozesszahlen mit dem Hauptspeicherbedarf an die Grenzen der vorhandenen
Hardware, so dass auch an diesem Ende zum Teil Messdaten fehlen.

In jedem Fall wird der Referenzwert durch T* = T(1) angenahert, da kein sequentiel-
les Programm vorliegt (vgl. Abschnitt 3.1). Um mit unterschiedlichen Compilern erzeugte
Programm-Varianten untereinander vergleichen zu kdénnen, wird im Folgenden der Speedup 1
immer auf die jeweils schnellste Variante bei einer Recheneinheit bezogen. Die Originalversion
gilt als Referenz bei spateren Vergleichen mit angepassten Programmvarianten.

4.1.1. Verschiedene Compiler

Auch wenn es nicht Ziel dieser Arbeit sein soll, ein Optimum unter Einsatz des bestmoglichen
Compilers und seiner Optionen zu erreichen, so werden dennoch mehrere Compiler betrachtet.
Dies soll vor allem ausschlieBen, dass beobachtete Effekte als allgemeingiiltig angenommen
werden, aber eigentlich nur bei Verwendung des konkreten Compilers auftreten oder gar Fehler
in gerade der verwendeten Compiler-Version sind. Ein dhnliches Ziel soll auch durch den Test
auf mehreren Systemen erreicht werden.

Im Folgenden werden hauptsachlich der Intel und der GFortran Compiler verwendet, um
PHOENIX zu erstellen, da beide bereits fiir die Entwicklung von PHOENIX erprobt sind. Aber
auch flang, das Fortran Frontend des LLVM Frameworks, wurde evaluiert. Naheres zu flang
wird kurz im Abschnitt 4.1.2 erldutert. Im Detail kommen folgende Versionen zum Einsatz.

Intel: Auf dem Hummel Cluster stellt der Intel Compiler! in der Version 2017.5 den derzeitigen
Standard fiir PHOENIX dar. Auf dem West Cluster wurde das Intel Parallel Studio? in
der entsprechenden Cluster Version 2017.5 mit Spack? installiert.

GFortran: Der GFortran* Compiler des GCC Pakets in der Version 7.3.0 steht auf dem West
Cluster zur Verfliigung und wurde daher in dieser Version gewahlt.

flang: Das flang® Frontend des LLVM® Frameworks konnte erst in der laufenden Entwick-
lungsversion, Commit 45d7aeb vom 07.07.2018, zum Einsatz gebracht werden. Diese
basiert auf Version 6.0 von LLVM.

Intel Fortran Compiler: https://software.intel.com/en-us/fortran-compilers
%Intel Parallel Studio: https://software.intel.com/en-us/parallel-studio-xe
3Spack Package Manager: https://spack.io/

*GNU Fortran: https://gcc.gnu.org/wiki/GFortran

Sflang: https://github.com/flang-compiler/flang

®LLVM: https://11lvm.org/
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4.1. Skalierung anhand des Speedups

In Abbildung 4.1 wird der Speedup durch Erhéhung der MPI Prozesse dargestellt, wenn
PHOENIX mit dem jeweiligen Compiler erstellt wurde. Im direkten Vergleich erzeugt der Intel
Compiler die PHOENIX Variante mit der kiirzesten Laufzeit. Da hier aber die vorhandenen,
als funktionstiichtig bekannten, PHOENIX-Architekturen verwendet werden, und diese sich
z.B. in der Angabe des Optimierungs-Levels! unterscheiden (fiir Intel wird -02 , verwendet,
fur GFortran dagegen -0 , was -01 entspricht), sind dies keine Aussagen zur allgemeinen
Bewertung der Compiler.

Fir den flang Compiler wurden keine Anpassungen der Compiler-Flags vorgenommen, er
basiert auf den gleichen Einstellungen wie die GFortran Variante. Dennoch ist die mit flang
erzeugte Variante schneller. Hier ist sicherlich noch Potential fiir weitere Leistungsgewinne
durch Optimierung der Einstellungen.

Bei Verwendung des groBen Gitters ist aber zu sehen, dass sowohl Intel als auch flang ein
PHOENIX erzeugen, dass mehr Hauptspeicher erfordert. Denn dies ist der limitierende Faktor,
der verhindert, dass diese hier mit mehr als 9 Prozessen eingesetzt werden konnten.? GFortran
geht hier effizienter mit dem RAM um, so dass erfolgreich bis zu 12 Prozessen skaliert werden
konnte. Auf mehr als 12 Prozesse zu erhohen, war dann aber auch mit GFortran nicht moglich.

Die von den verschiedenen Compilern beanspruchte Laufzeit zum Kompilieren von PHOENIX
ist in Abbildung 4.2 dargestellt.

West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread West, 257x33x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread
14 10 T T T T
12 = gl i
10 1 s
o - = =+
3 8 - i 6 - I i
° + i - + % RS
o 6 - g . ;;//*
& = Intel 4r = Intel .
4l o £ flang i R flang ——+—
, L GFortran —+ " 2 - T 4 GFortran ——+— 7
o optimal optimal
0 | | | | | 0 1 1 1 1 1
1 4 8 12 16 20 24 1 2 4 6 8 10 12
Prozesse Prozesse

Abbildung 4.1.: Ergebnisse verschiedener Compiler
Links ist die Messung mit dem kleinen und rechts mit dem groBen Gitter zu sehen. Variiert wird die Zahl der
MPI Prozesse bei konstanter Anzahl Threads pro Prozess.

1GCC Optimization: https://gcc.gnu.org/onlinedocs/gcc/Optimize-Options.html
2Das Limit hat vermutlich mit der Allokation von Structs und Arrays zu tun. Die fiir den Intel
Compiler verwendete PHOENIX-Architektur X86_64-INTEL-F95-V17-MPI-SMP setzt allerdings das emp-

fohlene Flag -heap-arrays , siehe: https://software.intel.com/en-us/articles/intel-fortran-compiler-
increased-stack-usage-of-80-or-higher-compilers-causes-segmentation-fault
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Intel 1416 s

GFortran - 648 s

Abbildung 4.2.: Compilier-Laufzeiten im Vergleich

Alle Varianten wurden mit ./mk_phoenix -j16 <Zielarchitektur> bei vorhergehendem ./mk_clean
auf dem Host magnyl des Arbeitsbereichs Wissenschaftliches Rechnen ausgefiihrt. Der Einsatz der Compiler
mit oder ohne Unterstiitzung von OpenMP fiihrte zu etwa gleichen Laufzeiten.

4.1.2. Anmerkungen zu flang und LLVM

Leider konnte flang erst mit Stand des Commits 45d7aeb vom 07.07.2018 verwendet werden.
Zuvor verhinderten Probleme® das Kompilieren von flang selbst. Da genanntes Datum zu nah
am Ende des Zeitrahmens dieser Arbeit liegt, kann hier nicht weiter auf flang eingegangen
werden. Die Evaluation, dass sich PHOENIX {iberhaupt ohne umfangreiche Anpassungen mit
flang kompilieren lasst, kann eine Grundlage fiir zukinftige Arbeiten darstellen.

Flang wurde anfanglich ausgewahlt, weil das LLVM Framework interessante Ansatze bietet,
damit Codeanalyse zu betreiben. Zusatzliche Tranformations-, Optimierungs- oder Analyse-
Schritte wahrend des Kompilierens, sogenannte Passes, kdnnen selbst entwickelt und dem
Compiler hinzugefiigt werden [LLV18]. Als Zwischenergebnis des Kompilationsprozesses steht
die intermediate representation (IR) eines Programms solch einem Pass zur Verfigung. Als
solche ist sie mit mehr Informationen angereichert und zur automatisierten Analyse deutlich
zuganglicher als der Quelltext. Entsprechende Kenntnisse sind im Arbeitsbereich Wissen-
schaftliches Rechnen bereits vorhanden. [R6d17, Blel7].

4.1.3. Vergleich gemeinsamer und verteilter Speicher

Nach dem Vergleich der Compiler, soll nun das Augenmerk auf PHOENIX selbst gerichtet
werden. Um einen Uberblick iiber das Skalierungsverhalten zu gewinnen, werden zunichst
einige kurze Testlaufe betrachtet, wozu das kleine 17 x 17 x 65 Gitter verwendet wird.

Der Einsatz von OpenMP als Methode des gemeinsamen Speicherzugriffs und MPI fiir den
verteilten Zugriff in PHOENIX wurde bereits im Abschnitt 2.1 erldutert. Um einen Eindruck
der durch MPI erzielten Leistung zu erhalten, wird in einer Messreihe die Zahl der OpenMP
Threads auf 1 festgehalten und sukzessive die Zahl der MPI Prozesse erhéht. Analog wird
fir OpenMP verfahren.

Hierbei traten Probleme beim Einsatz des GFortran Compilers zusammen mit OpenMP auf.
PHOENIX lieferte damit zwar Ergebnisse und diese werden auch zur Bewertung der OpenMP-
Leistung herangezogen, aber das so erzeugte Programm zeigt Probleme beim Einsatz von MPI.
Statt wie erhofft ein einziges Kompilat zum Vergleich beider Techniken heranzuziehen, werden
hier zunichst zwei verschiedene GFortran Varianten gezeigt. Die ohne OpenMP-Support

Yflang Issue #434: https://github.com/flang-compiler/flang/issues/434
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4.1. Skalierung anhand des Speedups

kompilierte Variante wird fiir die Bewertung der OpenMP-Leistung gar nicht betrachtet, da
diese hier konstant sein sollte (der Parameter wird schlicht ignoriert).

Die Ergebnisse in Abbildung 4.3 zeigen eine gute Skalierung mit steigender Zahl der MPI
Prozesse, die im hier betrachteten unteren Ende dem optimalen Verlauf recht nahe kommt.
Werden mehr Prozesse als vorhandene Kerne gestartet, bricht die Leistung etwas ein, reizt
man das Hyper-Threading jedoch voll aus (auf beiden Systemen also 2 Prozesse pro Kern),
kann insgesamt die Laufzeit weiter reduziert werden. Durch Erhéhung der OpenMP Threads
lasst sich jedoch kaum ein Leistungsgewinn erzielen. Bei einem Thread pro Kern und auch
bei voll ausgereiztem Hyper-Threading wird nur ein Speedup von etwa 2 erreicht.

West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Prozess
14 T T T T T 2.5
12 ~
2 - 4
10 1 /
§ 8 = o =] 1.5 |
¢ 6l , e ] T
ug’. i Intel 1 S .
4l o GFortran (ohne OpenMP) —+—_| " Intel
5L g GFortran (mit OpenMP) —— | 0.5 | GFortran (mit OpenMP) ——+—]
o optimal optimal
o ottt 0 I ! ! . .
1 4 8 12 16 20 24 1 4 8 12 16 20 24
Hummel, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread Hummel, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Prozess
16 T 2 . T T T T
14 | .
12 — 1.5 H B
g o i Intel
o 8 . 1 nte .
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1 4 8 12 16 20 24 28 32 1 4 8 12 16 20 24 28 32
Prozesse Threads

Abbildung 4.3.: Vergleich Prozesse (MPI) und Threads (OpenMP)

Links wurden bei je einem Thread die Zahl der MPI Prozesse erhoht, rechts dagegen fiir einen Prozess die
Zahl der OpenMP Threads. Oben ist das West System zu sehen, unten Hummel. Die OpenMP Variante mit
GFortran lief erfolgreich, versagt aber in der MPI Performance, wie man oben links sieht. Bei der Prozesszahl
kann man gut am Einbruch oberhalb von 12 bzw. 16 Prozessen erkennen, wann die Anzahl Kerne ausgereizt
ist und das Hyper-Threading einsetzt. Referenz fiir den Speedup 1 ist die jeweils schnellste Variante bei einem
Prozess und einem Thread, hier die Intel-Variante mit einer Laufzeit von etwa 4 Minuten auf West und etwa
2,5 Minuten auf Hummel.

Die zuvor gezeigten Messreihen entsprechen allerdings keiner sinnvollen Aufteilung, da
stets eine Technik bewusst blockiert wird. Fiir eine effektive Zusammenarbeit sollte daher
eine geeignete Kombination von mehreren Threads innerhalb vieler Prozesse festgelegt wer-
den. [HW10]

Um PHOENIX hinsichtlich einer solchen Kombination zu untersuchen wurden weitere
Messreihen (ber die Prozesszahlen aufgenommen, bei der jeweils eine konstante, aber von 1
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verschiedene Anzahl Threads festgelegt wurde. Die Ergebnisse im Vergleich zur Messreihe
mit einem Thread sind in Abbildung 4.4 dargestellt.

West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, Intel, 1 Knoten Hummel, 17x17x65 Gitter, Cache=f, Intel, 1 Knoten
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3 8Ff N 4 10F I A\ — )
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Abbildung 4.4.: Variation der Anzahl Threads pro Prozess
Links ist die Messung auf dem West und rechts die auf dem Hummel Cluster zu sehen. Die genannten
Recheneinheiten sind das Produkt aus der Prozess- und Thread-Anzahl. Insgesamt scheint ein Kern effizienter
in einen Prozess als einen Thread investiert zu sein.

Die Ergebnisse dieser Messungen zeigen aber ebenfalls, dass sich in diesem Fall der Einsatz
von OpenMP Threads nicht lohnt. Man ist besser beraten, die CPU komplett durch MPI
Prozesse auszulasten und dies bis zur vollen Auslastung des Hyper-Threadings.

Hier sei aber angemerkt, dass die OpenMP Leistung auf Many Integrated Core Architektu-
ren wie dem Intel Xeon Phil besser ist und OpenMP daher durchaus sinnvoll mit PHOENIX
verwendet werden kann. Ein solches System wurde im Rahmen dieser Arbeit kurz evaluiert,
wird aber im Weiteren nicht betrachtet, hauptsichlich weil kein Cluster mit mehreren iden-
tischen Systemen zur Verfiigung stand und die Xeon Phi Reihe vom Hersteller auch nicht
weiter fortgefiihrt wird.?

Im Allgemeinen erfordert die Vereinigung von MPI und OpenMP in einer Hybrid-
Parallelisierung zusatzliche Planung. Es missen Ebenen definiert werden, auf der die Tech-
niken zum Einsatz kommen, da sie nicht simpel zu vereinen sind. Z.B. kann OpenMP auf
innere Schleifen angewendet werden, mittels MPI hingegen wird auBerhalb davon die Arbeit
aufgeteilt. [HW10]

Die in PHOENIX verwendeten Ebenen wurden in Abschnitt 2.1 beschrieben. Der Aufruf
des Trackers erfolgt in einer Schleife, die per MPI parallelisiert ist. Das Innere des Trackers
verwendet dagegen OpenMP. Das gezeigte Verhalten von OpenMP ist daher als Hinweis zu
sehen, den Code des Trackers naher zu betrachten.

Fiir die Leistungsanalyse wird im Folgenden die OpenMP Skalierung nicht weiter betrachtet
werden.

Intel Xeon Phi: https://www.intel.com/content/www/us/en/products/processors/xeon-phi.html

%Intel lasst die Technologien wie AVX-512 in moderne CPUs einflieBen und erhoht (im Vergleich zum Xeon
Phi nur maBig) die Zahl vollwertiger Kerne: https://ark.intel.com/products/series/125191/Intel-
Xeon-Scalable-Processors
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Abbildung 4.5.: Speedup iiber mehrere Knoten
Es ist der Speedup auf 1 bis 8 Knoten fiir Berechnungen auf dem groBen 257x33x65 Gitter dargestellt. Pro
Knoten wurden bis zu 12 Prozesse gestartet, aufgetragen ist die Summe (ber alle Knoten. Die bei 2 Prozessen
gemessene Laufzeit betragt etwa 6 Stunden, als Referenz fiir den Speedup 1 gelten daher etwa 12 Stunden.
Die Spitzen bei 32 und 64 ergeben sich vermutlich, weil sich hier die 16 x16 Raumwinkel glatt aufteilen lassen.

4.1.4. Knoteniibergreifende Parallelisierung

Wichtig fiir den Einsatz im Hochleistungsrechnen ist vor allem die Skalierung tber eine Viel-
zahl von Knoten. Nur durch viele Knoten wird insgesamt eine immense Zahl von Prozessen
erreicht und die parallele Ausfiihrung geeigneter Programme stark beschleunigt. Im Gegensatz
zum Betrieb auf einem einzelnen Knoten, spielt dann das Netzwerk fiir die Kommunikation
der Prozesse untereinander eine entscheidende Rolle. Die Laufzeiten der Kommunikationsauf-
rufe werden entsprechend verlangert, wenn beteiligte Prozesse auf unterschiedlichen Knoten
lokalisiert sind. Nun soll daher einmal das Verhalten von PHOENIX betrachtet werden, wenn
die Zahl der Knoten gesteigert wird.

In Abbildung 4.5 ist zu sehen, wie die ndherungsweise lineare Skalierung auf einem Knoten
auch liber mehrere Knoten fortgesetzt wird. Mit der Zahl der Knoten steigt der Verwaltungs-
und Kommunikationsaufwand, was hier zu einer gewissen Reduktion des Speedups fiihrt. Die
Skalierung entspricht der Erwartung aufgrund der vorherigen Betrachtungen und wird daher
als gut bewertet.

4.1.5. Verwendung des Tracking Cache

Im Abschnitt 2.3 wurde beschrieben, dass die Option besteht, PHOENIX mit einem Cache
zu betreiben, der die Geometrie der Charakteristiken (iber die Iterationen hinweg vorhilt.
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Wie beschrieben steigt dadurch der Be- Hummel, 257x33x65 Gitter, 2 Knoten, 1 Thread
darf an Hauptspeicher stark an. In Ab- o0 [ intel, Cache= 0N 7
bildung 4.6 wird der Speedup durch Ver- 70 | Intel, Cache=OFF A
wendung dieses Caches gezeigt. Die ein- 3 gg i | ' 1
gesetzten Kosten bewirken also durchaus g 40 |- + .
einen deutlichen Gewinn an Leistung. So- ’ gg i i 1
fern ausreichend RAM vorhanden ist, emp- 10 g
. . . 1 1 | | | | |
fiehlt sich also der Einsatz. O T s 12 16 20 21 28 =
Prozesse
4.1.6. Begrenzende Faktoren Abbildung 4.6.: Speedup durch Tracking Cache

Hier gilt als Referenzwert fiir den Speedup 1 der ohne

Wie schon zuvor in Abschnitt 4.1.1 erlau- Cache geschatzte Wert bei einem Prozess.

tert, kann es vorkommen, dass der RAM

eines Knoten nicht ausreicht, um all seine Kerne fiir MPI Prozesse zu verwenden. Mit steigen-
der Zahl der Prozesse, sollen ja nach dem Parallelisierungsschema gemaB Kapitel 2, weitere
Raumwinkel (6, ¢) zeitgleich auf einem Knoten berechnet werden. Jeder Prozess benétigt dann
genligend RAM, um das komplette spharische Gitter und alle hindurchgehenden Charakteristi-
ken darzustellen. Aus der GroBe des Gitters und der Zahl der Charakteristiken in Relation zum
verfligbaren RAM des Knotens, ergibt sich daher ein Maximalwert fiir die Prozesse pro Knoten.

Ein weiteres Limit ergibt sich direkt aus dem Parallelisierungsschema. In erster Ebene
werden die Wellenldngen auf Prozessgruppen aufgeteilt, innerhalb jeder Gruppe werden dann
die Raumwinkel aufgeteilt. Eine Gruppe kann daher nur so viele Prozesse umfassen, wie
Raumwinkel zur Verteilung anstehen. Ebenso kann es nur so viele Gruppen geben, wie
Wellenlangen vorgesehen sind. Die gewlinschten Auflésungen geben also eine Maximalzahl
an Prozessen vor. Zusammen mit der zuvor beschriebenen moglichen Zahl der Prozesse pro
Knoten, ergibt sich daraus ein Maximum an verwendbaren Knoten.

Natiirlich ist es leicht, weitere Hardware sinnvoll auszulasten, indem die genannten Auflo-
sungen erhéht werden. Dies vergroBert aber den Problemumfang und wére als Weak Scaling
zu betrachten. AuBerdem kann bei Einsatz der maximalen Hardware die Rechenzeit immer
noch beachtlich sein, so dass man im Sinne des Strong Scaling gerne mehr Hardware zur
schnelleren Losung einer konkreten ProblemgroBe einsetzen wiirde. Vor allem ist es die Auf-
[6sung des raumlichen Gitters, die dann die Rechenzeit bestimmt. Diese méchte man aber
vielleicht eher erhéhen als die Auflésung der Wellenlangen® und Raumwinkel. Hier gilt es also,
auch technische Details in die Wahl der Auflésungen einflieBen zu lassen.

4.2. Profiling

Um ein Profil von PHOENIX zu erstellen wird Score-P eingesetzt, wie bereits in Abschnitt 3.2
beschrieben worden ist. Um die Instrumentierung vorzunehmen, muss PHOENIX mit dem
Compiler-Wrapper scorep kompiliert werden. Dazu muss erneut der Buildprozess, analog zur

!Die Anforderungen an das Spektrum ergeben hiufig eine Zahl der Wellenlangen von 10° bis 107.
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Listing 4.1: Anpassung zur Score-P Instrumentierung [Source/Compiler.options]

#X86_64-GFORTRAN-MPI-SCOREP F77=scorep mpif90 -m64 CPUOPTS
#X86_64-GFORTRAN-MPI-SCOREP F90=scorep mpif90 -m64 CPUOPTS
#X86_64-GFORTRAN-MPI-SCOREP LD=scorep mpif90 -m64 CPUOPTS
#X86_64-GFORTRAN-MPI-SCOREP CC=scorep mpicc -m64 GCC_CPUOPTS

Beschreibung in Abschnitt 2.4, angepasst werden. Zusatzlich zu den Anpassungen, die in An-
hang A zu finden sind, muss der Aufruf des Compilers mpicc fiir C bzw. mpif90 fiir Fortran

durch scorep mpicc bzw. scorep mpif90 ersetzt werden. Der angepasste Ausschnitt fiir
die GFortran Variante, die hierzu verwendet wird, ist in Listing 4.1 zu finden.

Zum Erstellen des Profils wurde PHOENIX mit 8 Prozessen und dem kleinen 17x17x65
Gitter gestartet. Uber die Umgebungsvariable SCOREP_EXPERIMENT_DIRECTORY wird im Job-
script angegeben, wo das Profil abgelegt werden soll. Bei der Ausfiihrung des Programms
werden dann die Daten aufgenommen. Das Profil lasst sich in Textform (iber den Befehl
scorep-score -r <experiment_directory>/profile.cubex ausgeben, dies ist in Tabelle 4.1 auf-
bereitet. In Abbildung 4.7 wird daraus der Anteil der Funktionen an der Gesamtlaufzeit
grafisch dargestellt.

Die mit der Parallelisierung verbundene Kommunikation und Synchronisation bendtigt zwar
viel Zeit fiir einen Funktionsdurchlauf, wird aber selten aufgerufen und macht daher nur
einen geringen Anteil aus. Besonders auffallig sind dagegen die Funktionen cell_coord()

und cell_step() , die sowohl einen groBen Anteil der Laufzeit ausmachen als auch sehr

haufig aufgerufen werden. Beide, sowie auch r_to_s() und compute_FS_coeffs() sind
Subroutinen des Trackers.

In cell_coord() erfolgt die Transformation von kartesischen Kordinaten, in denen die
Charakteristiken als Geraden gefiihrt werden, hin zu Kugelkoordinaten, um die Gitterelemen-

. 41.7% cell_coord
28.6% cell_step

. 13.4% Ic_Istar_tracker_spherical_multipasscache
05.6% r_to_s

. 03.6% MPI_Barrier
03.1% compute_fs_coeffs

. 01.7% geo_track_reallocate
01.4% var_track_reallocate

. 00.4% os_solver_jordan_wide_mpi
00.3% MPI_Finalize

B 00.1% MPI_Allreduce

Abbildung 4.7.: Aufteilung der Laufzeit auf einzelne Funktionen
Aus den Profildaten des 17x17x65 Gitters auf 8 Prozessen wird der Anteil der gelisteten Funktionen an der
Gesamtlaufzeit dargestellt.
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te der jeweiligen Orte zu identifizieren. Die Funktion cell_step() hat die Aufgabe, eine
Charakteristik gerade so weit fortzufiihren, dass vom aktuellen Gitterelement der nachste
Nachbar erreicht wird. Der Inhalt dieser Funktionen sollte auf Optimierungspotential gepriift
werden, sowie auch die Zahl der Aufrufe nach Moglichkeit reduziert.

Tabelle 4.1.: Score-P Profil

type visits  time[s] time[%] time/visit[us] region

ALL 2,435,888,797 856.09 100.0 0.35 ALL

USR  2,435,884,776 818.49 95.6 0.34 USR

MPI 3,469 33.68 3.9 9710.15 MPI

COM 552 3.91 0.5 7080.63 COM

USR  1,320,953,465 357.17 41.7 0.27  cell_coord

USR 430,422,330 48.34 5.6 0.11 r_to_s

USR 372,947,432 245.01 28.6 0.66 cell_step

USR 186,473,716 26.93 3.1 0.14 compute_fs_ coeffs

USR 62,516,480 11.86 1.4 0.19 var_track_reallocate

USR 62,516,480 14.28 1.7 0.23  geo_track_reallocate

MPI 3,000 0.61 0.1 203.27 MPI_Allreduce

USR 3,328 114.31 13.4 34348.38 Ic_lIstar_tracker_spherical_multipasscache
MPI 112 30.41 3.6 271504.64 MPI_Barrier

CcOM 104 3.46 0.4 33282.96 os_solver_jordan_wide_mpi
MPI 8 241 0.3 300972.22 MPI_Finalize

Der obere Abschnitt liefert eine Zusammenfassung des gesamten Laufs (ALL) sowie der Anwendung (USR),
der Parallelisierung (MPI) und gesondert der MPl Kommunikation (COM). Im unteren Abschnitt werden
einzelne Funktionen mit der Zahl ihrer Aufrufe und der Verweilzeit aufgelistet. Ausgelassen wurden alle
Datensatze, die weniger als 0,1% der Laufzeit ausmachen. Der Tracker selbst wurde in 13 lterationen fiir alle
16x 16 Raumwinkel = 3328 mal aufgerufen.

4.3. Tracing

Zusatzlich zum Profiling wird nun auch mittels Tracing ein Blick auf die Abladufe in PHOENIX
geworfen. Analog zum Profiling basiert die Datenaufnahme auf Score-P. Als zusatzlicher
Schritt ist vor Programmestart die Variable SCOREP_ENABLE_TRACING=true zu setzen, damit
alle Funktionsaufrufe, mit Zeitstempel versehen, als Ereignis gespeichert werden. Diese werden
im RAM gesammelt, um die dadurch verursachte Leistungsminderung in Grenzen zu halten.
Da sehr viele Daten anfallen und der RAM beschrankt ist, wird hier ein Minimalbeispiel
betrachtet mit 3x3 Raumwinkeln, einem 5x5x5 Gitter und dem Solver begrenzt auf 5
Iterationen.

Um die im Profiling gewonnenen Informationen weiter [ Ic_lstar_tracker_spherical...

. - . ) . . [ var_track_reallocate

anzureichern, lasst sich in Vampir der aus den Ereignis- B rtos
sen ermittelte Call Tree darstellen, wie in Abbildung 4.8 M geo_track reallocate

gezeigt. Hier ist zu sehen, dass die auffillige Funktion EE:WEQ;-‘ES—COEHS

cell _coord() sowohl direkt aus dem Tracker als auch aus M rtos

. . M cell_coord
der anderen auffilligen Funktion cell_step() aufgerufen B cell_coord
wird. Der hohe Aufwand letzterer kdnnte also ein Folgeeffekt

) Abbildung 4.8.: Call Tree
sein.
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Der Fokus des Tracings liegt aber auf der Darstellung der Ereignisse auf einer Zeitachse.
In Abbildung 4.9 ist die Visualisierung der Spurdaten in Vampir zu sehen. Hier werden die
zuvor identifizierten Funktionen cell_coord() und cell_step() wéhrend einer einzigen
Iteration gezeigt. Wie schon aus dem Profil bekannt, sind dies viele Aufrufe, die in Summe
einen groBen Anteil der Laufzeit ausmachen. Im Tracing wird gezeigt, dass sich die Aufrufe
divers lber die Laufzeit des Trackers verteilen.

Betrachtet man alle 5 Iterationen des Minimalbeispiels nebeneinander fallt zunachst auf,
dass die erste mehr Zeit beansprucht. Hier sind Initialisierungen enthalten, die in folgen-
den lterationen entfallen. Weiter fallen lange Wartezeiten bei der Synchronisation in der
MPI_Barrier () auf, die aber nur manche Prozesse betreffen. Hier ist wichtig festzustellen,
dass sich diese Wartezeiten nicht statistisch iiber alle Prozesse verteilen, sondern dass stets
dieselben Prozesse nur etwa halb solange rechnen wie andere und dann warten miissen.

Das Minimalbeispiel betont hier einen Effekt, der in realen Programmlaufen wahrscheinlich
weniger stark auffallt, denn hier hat jeder Prozess nur genau einen Raumwinkel (6, ¢) zu
betrachten. Offensichtlich hiangt die Rechenzeit des Trackers von diesem Raumwinkel ab. Wie
stark dieser Effekt bei groBeren Auflosungen auftritt, wird von dieser Abhangigkeit bestimmt
sein. Diese soll daher im Weiteren untersucht werden.

25 ms

MPI_Barrier
= cell_coord
MBS il step
20.515 mas MPI_Allreduce
19.529 ms= MAIN_
12.954 ms [ Ic_|star_...passcache
1121 ms os_solve...wide_mpi
5 903 ms= rto s
i5.051 ms [ rt3d
i 3.182 ms [{] MPI_Finalize

(=R - I SRR U S =
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I B Barnar T % ce:::stepd
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Abbildung 4.9.: Vampir Tracing

Oben sind die 5 Iterationen zu sehen, wobei die erste aufgrund von Initialisierungen langer ausfallt. Rot
markiert die MPI Routinen, die eigentliche Anwendung ist griin dargestellt. Jeder der 9 Prozesse hat in diesem
Minimalbeispiel genau einen Raumwinkel zu bearbeiten. Einige Prozesse bendtigen dafiir in jeder Iteration
weniger Zeit als andere. Unten ist die zweite Iteration herausgegriffen. Die hier blau eingefarbte Funktion zeigt,
dass der OS Solver zwischen den Aufrufen des Trackers tatig ist. cell_coord() und cell_step() sind
hier orange bzw. gelb dargestellt und man sieht ihre Dominanz. Ein groBer Anteil der Zeit fallt hier aber auch
auf Wartezeiten der MPI Barrier aufgrund der ungleich verteilten Last.

(=R - I SRR U S =
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4. Leistungsanalyse Ist-Zustand

4.4. Lastverteilung

In der Analyse des Tracings wurde herausgestellt, dass Prozesse, abhingig vom zu betrach-
tenden Raumwinkel (0, ¢), unterschiedliche Laufzeiten zur Berechnung einer lteration zeigen.
Die Aufteilung der Raumwinkel auf alle verfiigbaren Prozesse erfolgt aber schlicht nach deren
Anzahl und ist nicht nach deren Komplexitat gewichtet. Wie sich die Komplexitat eines Raum-
winkels im Vergleich zu anderen darstellt, ist auch gar nicht explizit bekannt. Im Folgenden
soll die Abhangigkeit einmal betrachtet werden.

4.4.1. Anzahl der Charakteristiken

Eine der Aufgaben des Trackers, wie in Abschnitt 2.3 beschrieben, ist das Erzeugen einer
geeigneten Menge von Charakteristiken, so dass alle Gitterelemente von mindestens einer Cha-
rakteristik durchlaufen werden. Fiir jeden Raumwinkel muss das spharische Gitter von einer
anderen Menge Charakteristiken durchlaufen werden, die sich mindestens in ihren Startpunk-
ten unterscheidet. Hier liegt die Vermutung nahe, dass sich auch ihre Anzahl unterscheidet.

Mit steigender Anzahl der Charakteristiken nimmt nicht nur der Aufwand dieser Phase des
Geometrie-Aufbaus zu, sondern die Charakteristiken miissen auch anschlieBend alle durch das
spharische Gitter verfolgt werden. Die Anzahl der Charakteristiken ist daher ein MaB fiir den
Aufwand eines Tracker-Aufrufs.

West, 17x17x65 Gitter
2600

2400
2200

2000

0 [m]

1800

1600

Anzahl Charakteristiken

1400

0 &1 I I I I I I I

1200

0 1 1 3 1 5 3 7
la /2 la la l2 /a max=2439
¢ [m] min=1282

Abbildung 4.10.: Abhangigkeit der Anzahl Charakteristiken vom Raumwinkel
Der Farbverlauf zeigt fiir jeden Raumwinkel (0, ) die Zahl der benétigten Charakteristiken an. Das Minimum
von 1282 Charakteristiken wird bei etwa 6 = %n, ¢ = %ﬂ' angenommen, das Maximum von 2439 am unteren
Rand bei # = 0 . Es scheint 6 > %7‘(’ vorteilhaft zu sein, ¢ bis auf den Bereich nahe des Minimums eher
unbedeutend.
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4.4. Lastverteilung

Um die Anzahl der Charakteristiken in Abhangigkeit zum Raumwinkel quantitativ zu er-
fassen, wird PHOENIX um die Protokollierung dieser Anzahl n_chars erweitert, so wie es
in Anhang B beschrieben ist. Der Tracker wird ohnehin fiir jeden Raumwinkel einmal pro
Iteration aufgerufen, so dass der Raumwinkel theta, phi und die Anzahl n_chars zu ei-
nem Datensatz zusammengefiigt werden. Wie in Abschnitt 2.3 bei der Beschreibung des
Tracking Caches erwahnt worden ist, wird in jeder lteration dieselbe Menge Charakteristiken
erzeugt (oder wiederverwendet), so dass hier keine Abhangigkeit zur lteration zu erwarten
ist. Zur Datenaufnahme kann also eine beliebige Iteration herausgegriffen oder die Zahl der
Iterationen sogar fir diesen Programmlauf mittels itlamb = 1 auf eine einzelne beschrankt
werden. Die Daten werden bei Verwendung des kleinen Gitters aufgenommen.

In Abbildung 4.10 wird fiir die 16 x 16 Raumwinkel die jeweils benétigte Zahl der Charak-
teristiken dargestellt. Es fallt auf, dass das Maximum hier etwa doppelt so groB ist wie das
Minimum. Die Spanne ist also sehr groB, was bei entsprechend ungiinstiger Aufteilung der
Raumwinkel auf die Prozesse, zu ungleich verteilter Last fiihren kann.

Ebenso fallen zwei Bereiche des Diagramms ins Auge. Fiir § > 7 liegen niedrige Werte
vor, in denen sich ein kleiner Bereich als Minimum darstellt. Fir 6 < 3 zeigt sich ein starker
Anstieg bis zum Maximum bei § = 0. Bis auf die genaue Lage des Minimums scheint ¢ keine
bedeutende Rolle zu spielen. Die zu verteilende Last ist also hauptsachlich von 6 abhangig.

4.4.2. Lastausgleich

Zur Aufteilung der Last auf die verfiigbaren Prozesse bedeutet die Erkenntnis des vorigen
Abschnitts, dass nach Méglichkeit ein Prozess mehrere 6 Werte zur Bearbeitung erhalten sollte
und ggf. ¢ gleich bleibt. Denn wiirde man dagegen den Prozess an ein 8 binden und mehrere ¢
zuweisen, so wiirde man einem Prozess nur viele kleine, einem anderen Prozess aber nur viele
groBe Aufgaben zuweisen. Bei der Verteilung der 6 besteht die hohe Wahrscheinlichkeit, dass
sich kurze und lange Aufgaben abwechseln und statistisch ausgleichen.

Der Abschnitt in PHOENIX, der die Raumwinkel verteilt, ist in Listing 4.2 zusammengefasst.
Die innere Schleife iteriert Giber ¢ und es wird mittels des Modulo-Operators reihum den

Listing 4.2: Verteilung der Raumwinkel (6, ¢) auf die Prozesse [Source/3DRT/3D.for]|

do i_theta=1,ntheta
theta = ...
ag‘i_phi=1,nphi
phi = ...

MPI_counter = MPI_ counter+1
if (mod (MPI_counter,FS_size) .ne. FS_rank) cycle

call LC_Lstar_solver(pve_grid,theta,phi,BC_set)

29




4. Leistungsanalyse Ist-Zustand

Prozessen ein Raumwinkel zugewiesen. Dadurch bekommt nach Moglichkeit jeder Prozess
einen Anteil des gerade giiltigen 6, also Anteile zu etwa gleichem Schwierigkeitsgrad. Im
Extrembeispiel, wenn jeder Prozess genau zwei Raumwinkel erhélt, wird es also einer aus dem
unteren Bereich bei (;, #;) und einer aus dem oberen bei (6; + 7, ¢;) sein. Dies ist zumindest
keine schlechte Verteilung. Besser ginge es nur mit aufwendigen Algorithmen, die detailliertere
Kenntnis ber die genaue Verteilung voraussetzen, die an dieser Stelle des Programms gar
nicht vorliegt.

4.4.3. Charakteristiken pro Gitterelement

Um der Ursache des in Abbildung 4.10 gezeigten Verlaufs naher zu kommen, soll nun einmal
untersucht werden, wie sich die Charakteristiken auf das Gitter verteilen. Zuvor wurde die
Gesamtzahl der Charakteristiken betrachtet, nun soll einmal der Fokus auf die Zahl der Cha-
rakteristiken gelegt werden, die ein einzelnes Gitterelement durchlaufen. Ist insgesamt eine
hohe Anzahl nétig, so stellt sich die Frage, ob sich die zusatzlichen Charakteristiken lber das
ganze Gitter verteilen oder auf einzelne Elemente verdichten. Vielleicht treten auch Muster
oder zusammenhangende Bereiche von dicht durchstromten Elementen auf, die Einsichten
zum Aufbau liefern.

Das gesamte Gitter stellt in jedem Zustand bereits ein komplexes Konstrukt dar. Zur
Betrachtung sollen daher hier lediglich zwei einzelne Zustande bei gewdhlten Raumwinkeln
der Charakteristiken geniigen. Als Raumwinkel werden das in Abbildung 4.10 identifizierte
Minimum und ein ungiinstiger Wert bei § = 0.52, ¢ = 7 festgelegt.

In PHOENIX wird im Array chars_pv fiir jedes einzelne Gitterelement (ir,it,ip) die
Information abgelegt, von wie vielen Charakteristiken es durchlaufen wird. Um diese Daten
zu erheben wird analog zu Abschnitt 4.4.1 vorgegangen. Die an PHOENIX vorgenommenen
Anpassungen sind in Anhang B beschrieben.

In Abbildung 4.11 werden die aufgenommenen Daten dargestellt. Das Gitter wird dabei
in Schichten verschiedener Radien von auBen nach innen abgetragen, wobei jedoch nicht
alle 17 Schichten dargestellt sind®.

Zu erkennen ist, dass das jeweilige Maximum auf der duBersten Schicht angenommen wird
und aus der Menge aller Elemente eher heraussticht. Die Zahl der zusatzlichen Charakteristiken
kommt also nicht durch sehr viele Werte nahe des Maximums zustande. Allerdings zieht sich
von auBen nach innen ein Strahl von Elementen mit abnehmender, aber hoher Dichte, der
in seiner Richtung nahe an der der Charakteristik liegt. Als weiteres verdichtetes Gebiet
fallt die gesamte innerste Schicht auf. Hier gilt zu beachten, wie schon in Abschnitt 2.3
beschrieben, dass die Elemente weiter im Inneren des Gitters i.d.R. ein im Vergleich kleineres
Volumen haben als duBere Elemente?. Daher diirfte es in diesem Bereich schwieriger sein,
viele Elemente mit wenigen Charakteristiken zu treffen.

lAuf der beigefﬂgten CD in Plots/small_west_characteristics_pve_<Raumwinkel>_anim_original.gif
werden alle Schichten animiert dargestellt.

2Da die Radien der einzelnen Schichten frei wihlbar sind, kann man natiirlich ein Gegenbeispiel konstruieren,
das aber nicht dem Regelfall entsprechen wird.
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0=1.64, =4.32, max(chars)=35 0=0.52, =3.14, max(chars)=49
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Abbildung 4.11.: Anzahl Charakteristiken pro Gitterelement

Die Markierungen zeigen die Austrittsrichtung einer durch den Mittelpunkt gehenden Charakteristik, bei
gewahltem Raumwinkel. Links wurde das Minimum aus Abbildung 4.10 gewahlt, rechts ein eher ungiinstiger
Fall bei kleinem 6. Vertikal werden von oben (auBen) nach unten (innen) mehrere Schichten in i, angezeigt.
Jedes einzelne Diagramm zeigt im Farbverlauf die Anzahl der Charakteristiken, die das einzelne Gitterelement
bei (ir,1%0,1¢) durchlaufen. Man sieht wie sich, nahe des Austrittswinkels lokalisiert, eine Verdichtung durch
alle Schichten zieht. Das Maximum ist jeweils auBen zu finden (rechts im “Siidpol” bei i = —8; hier ist iy
entartet und daher wird nur iy, = —32 verwendet). In der innersten Schicht liegt jedoch im Mittel iiber alle
19,1 eine deutlich héhere Dichte vor als in allen duBeren.
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4. Leistungsanalyse Ist-Zustand

Zielen also viele erzeugte Charakteristiken auf innerste Schichten, so werden sie auf ihrem
Weg ja stets durch duBere Schichten gefiihrt werden, die dann tendenziell Elemente mit groBe-
rem Volumen aufweisen. Die Zahl der auf dem Weg liegenden Gitterelemente wird also nach
auBen abnehmen, was bedeutet, dass jedes Element von zunehmend mehr Charakteristiken
durchlaufen wird. Der Weg durch das Innerste ist aber durch den gegebenen Raumwinkel
bedingt, so dass dies den Strahl der Verdichtung erkldren kdnnte.

Diese Betrachtungen sollen zeigen, dass die Methode, nach der die Charakteristiken ausge-
wahlt werden, um schlieBlich alle Gitterelemente zu erreichen, eine entscheidende Rolle spielt.
Ein wichtiger Bestandteil der Methode wird die Auswahl und Reihenfolge von Gitterelementen
sein, auf die erstellte Charakteristiken zielen. Aus der Summe dabei entstehender, moglicher-
weise vermeidbarer, Uberschneidungen ergibt sich eine hohe Anzahl Charakteristiken, die es
dann alle von einem Element zum nachsten durch das Gitter zu fiihren gilt. Dies macht
einen beachtlichen Teil des Zeitaufwands aus und es wiirde sich lohnen, durch verbesserte
Methoden, die Zahl der Charakteristiken zu verringern.

4.5. Bewertung

PHOENIX zeigt eine gute Skalierung Gber die Zahl der MPI Prozesse, auch liber mehrere
Knoten hinweg. Die Programmteile, in denen die MPI Aufteilung stattfindet und die den
sphérischen Tracker umschlieBen, benétigen im Rahmen dieser Arbeit keine besondere Auf-
merksamkeit. Auch aus Sicht der Lastverteilung, wobei die Last wie gezeigt hauptsachlich
vom Winkel 6 der Charakteristik abhangt, liegt kein akuter Bedarf vor.

Eine schlechte Skalierung mittels OpenMP, das innerhalb des Trackers verwendet wird,
sowie die Ergebnisse des Profilings, legen nahe, im Quellcode des Trackers nach Verbesse-
rungsmoglichkeiten zu suchen. Hierfiir kommen vor allem die Funktionen cell_coord() und

cell_step() inhaltlich in Frage. Hilfreich ware auch die Zahl ihrer Aufrufe zu reduzieren.
Die standige Transformation von kartesischen in sphérische Koordinaten scheint allerdings
ein inharentes Problem der Aufgabenstellung dieses Trackers zu sein.

Ein Ansatz, um die Last und damit auch die Zahl obiger Aufrufe, zu reduzieren oder
wenigstens gleichmaBiger zu verteilen, liegt darin, den Algorithmus anzupassen, der die Cha-
rakteristiken erzeugt. Hier wurde eine Abhangigkeit zum betrachteten Raumwinkel festgestellt,
die es dabei zu beriicksichtigen gilt. Ein entscheidender Aspekt dabei wird sein, die Menge
und Reihenfolge von Gitterelementen festzulegen, die als Ziel der erzeugten Charakteristiken
verwendet werden.

Da die Zahl der Charakteristiken eine Spanne aufweist, in der das Maximum etwa das
doppelte des Minimums ausmacht, besteht hier viel Potential fiir Verbesserungen. Auch
nur eine kleine Reduktion des Maximums kann schon als Fortschritt betrachtet werden.
Entsprechende Ansatze sollen daher im Folgenden betrachtet und auf ihre Auswirkung auf
die Leistung getestet werden.
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5. Verwandte Arbeiten

Um PHOENIX zu beschleunigen und die Moglichkeiten moderner Technologien zu nutzen,
wurden in mehreren Arbeiten bereits verschiedene Aspekte betrachtet.

Der Trend im Hochleistungsrechnen setzt immer mehr auf GPGPU! mittels Beschleuniger-
karten [TOP18]. Um auch diese Technologien nutzen zu kdnnen, ohne sich allerdings auf her-
stellerspezifische Ansatze festzulegen, wurde in [HB11] eine Parallelisierung mittels OpenCL2
verwendet, ein herstellerunabhangiger Standard zur Verwendung von sowohl CPU aus auch
GPGPU.

Intel verfolgte mit seinen Xeon Phi3 Prozessoren den Ansatz der Many Core Architektur,
so dass die, in ihrer Leistung eher GPUs entsprechenden, Prozessoren im System als CPU
klassifiziert und als solche ohne spezielle Programmier-Paradigmen verwendbar sind. Der Ein-
satz dieser Technologie sowie die in MPI-3 verfiigbaren RMA* > Methoden wurden in [Squ16]
anhand eines anderen Trackers untersucht.

Aktuell werden in der Entwicklung an der Hamburger Sternwarte Ansitze mit OpenACC®
und Vektorprozessoren von NEC’ verfolgt. Dokumente hierzu liegen noch nicht vor.

Wahrend diese Arbeiten auf Einsatz zusatzlicher Technologien bauen, wird in dieser Arbeit
mehr auf die Algorithmen innerhalb des spharischen Trackers eingegangen. Wahrend neue
Technologien im Ansatz jedem Tracker zugute kommen kdénnen, dort aber auch erst einmal
implementiert werden miissen, wird diese Arbeit nur den spharischen Tracker betreffen, dies
aber als Grundlage fiir den Einsatz diverser Technologien.

LGPGPU: General Purpose Computation on Graphics Processing Unit

20OpenCL: https://www.khronos.org/opencl

%Intel Xeon Phi: https://www.intel.com/content/www/us/en/products/processors/xeon-phi.html
*RMA: Remote Memory Access

®MPI RMA: http://pages.tacc.utexas.edu/~eijkhout/pcse/html/mpi-onesided.html
®0penACC: https://www.openacc.org

"NEC Aurora: https://uk.nec.com/en_GB/global/solutions/hpc
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6. Leistungsverbesserungen

Im Folgenden sollen die in der Leistungsanalyse in Kapitel 4 aufgezeigten Teile von PHOENIX
naher untersucht werden. Durch Variation der Algorithmen und anschlieBendem Vergleich der
erzielten Leistung mit der des Originals, wird die Effektivitat der Variationen bewertet. SchlieB-
lich sollen die effektivsten Ansitze kombiniert und zur Ubernahme in PHOENIX empfohlen
werden.

6.1. Theoretische Voriiberlegungen

Zunichst werden die Erkenntnisse aus der Leistungsanalyse in theoretischen Uberlegungen
beleuchtet. Aus diesen sollen sich sinnvolle Variationen am Programmcode zur weiteren
Betrachtung ergeben.

6.1.1. Mogliche Probleme beim Multithreading

In Abschnitt 4.1.3 der Leistungsanalyse wurde gezeigt, dass in PHOENIX die Thread-
Parallelisierung mittels OpenMP, im Vergleich zum Nachrichtenaustausch durch MPI, das auf
den Ebenen auBerhalb verwendet wird, ein eher schlechtes Skalierungsverhalten zeigt. Neben
gemeinsamen Schwierigkeiten, wie eine moglichst gleichmaBige Verteilung der Last zu errei-
chen, gilt es aber auch Besonderheiten des nebenlaufigen Zugriffs auf gemeinsamen Speicher
zu beachten, wie dies auch beim Multithreading der Fall ist. Der Zugriff auf gemeinsamen
Speicher ist von Vorteil, wenn die Threads lesend auf geteilte Inhalte zugreifen, da nicht jeder
Thread eine eigene Kopie davon vorhalten muss. Ebenso ist schreibender Zugriff effizient
umsetzbar, wenn genau festgelegt ist, welcher Thread fiir welchen Teil der Daten zustandig ist.
Soll aber ein einzelnes Datum von mehreren Threads gemeinsam verandert werden (z.B. ein
Zahler hochgezahlt), konkurrieren die Threads um den Zugriff. Hierzu wird das Konzept der
kritischen Abschnitte, in denen sich jeweils nur ein einzelner Thread zur Zeit aufhalten darf,
in OpenMP (iber die Direktive omp critical bereitgestellt. Ist die Verweilzeit in diesem
kritischen Abschnitt zu hoch oder wird er von allen Threads zu hdufig besucht, kann es leicht
passieren, dass jeweils ein Thread diesen Bereich belegt und beinahe alle anderen darauf
warten, dass er freigegeben wird, um nacheinander ebenfalls einzutreten. Dadurch ergibt sich
dann unbeabsichtigt wieder ein sequentieller Ablauf des Programms. [HW10, Opel8]

Die Verwendung solcher kritischen Abschnitte sollte daher besonders aufmerksam betrach-
tet werden. Sollte es sich innerhalb des Abschnitts um relativ einfache Anderungen (wie
z.B. einen Zahler) handeln, so stellt die Eintrittskontrolle, die tber einen Mutex (mutual
exclusion) realisiert wird, einen relativ groBen Overhead dar. Es besteht allerdings fiir ein-
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fache Anderungen auch die Méglichkeit spezielle Maschinenbefehle! 2 zu verwenden, die
Lesen und Schreiben in einem Befehl umsetzen und daher atomar sind (nicht unterbrechbar).
Mittels OpenMP kann man dem Compiler die Verwendung solcher Befehl (iber die Direktive
omp atomic anweisen. [Opel8]

6.1.2. Erzeugung der Charakteristiken

Die Leistungsanalyse hat in Abschnitt 4.4.1 gezeigt, dass die Anzahl der notwendigen Cha-
rakteristiken vom Raumwinkel (0, ¢) abhangt und es dadurch zu ungleicher Lastverteilung
kommen kann. Abschnitt 4.4.3 zeigt an einem Beispiel, wie sich die Zahl der Charakteristiken
iiber das sphérische Gitter verteilt. Bestimmte Bereiche, wie ein Strahl etwa in Richtung des
Raumwinkels, sowie die innerste Schicht weisen eine hohe Dichte an Charakteristiken auf.
Im Abschnitt 2.3 wurde die Aufgabe des Trackers beschrieben, Charakteristiken zu erzeugen
und durch das Gitter zu fiihren. Die Menge der Charakteristiken, die notwendig ist, damit
jedes Gitterelement mindestens von einer Charakteristik durchlaufen wird, ist nicht analytisch
bestimmt. Die Komplikation stellt dabei dar, dass die Charakteristiken Geraden sind und sich
daher die Menge ihrer Punkte leicht in kartesischen Koordinaten beschreiben lasst, worauf
PHOENIX auch zuriickgreift. Die Geraden in Kugelkoordinaten zu beschreiben, so dass sie
zum sphérischen Gitter passen, ist dagegen schwieriger und dieser Ansatz wird in PHOENIX
nicht verfolgt.

In einem aquidistanten kartesischen Gitter kann man sich leicht vorstellen, wie der Verlauf
einer Gerade von einem Gitterelement zum nachsten gefiihrt wird. Es wird sich eine dquidistant
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Abbildung 6.1.: Charakteristiken werden erstellt, um alle Gitterelemente zu treffen
Bei gegebener gelb eingezeichneter Charakteristik, die bereits alle schraffierten Gitterelemente besucht hat,
zeigt der orange liberdeckte Bereich mogliche Nachfolger, um das markierte Element zu treffen. Wahlt man
einen Kandidaten weit links im Bereich, werden hier deutlich mehr neue Elemente erreicht als eine Wahl weiter
rechts. Der hier rot dargestellte Querschnitt weiter auBen liegender Elemente ist sichtbar groBer als innen.
Nicht abgebildet ist die dritte Dimension des Gitters.

!Test-and-set: https://en.wikipedia.org/wiki/Test-and-set
2Fetch-and-add: https://en.wikipedia.org/wiki/Fetch-and-add
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6.2. Angepasstes OpenMP-Schema

verteilte Menge bestimmen lassen, mit der dann alle Gitterelemente getroffen werden. Dagegen
haben in einem sphéarischen Gitter mit aquidistanter Verteilung der Radien, die innersten
Elemente ein relativ kleines Volumen (in PHOENIX sind die Radien nicht aquidistant, i.d.R.
werden sie aber nach innen dichter gewahlt, was den Effekt noch verstérkt). Aus Sicht einer von
auBen auf das Gitter zielenden Charakteristik ist der Querschnitt dieser Elemente entscheidend,
um sie zu treffen. Die Charakteristik, die dann einen der noch nicht durchlaufenen nachsten
Nachbarn treffen soll, wird nur einen geringen Abstand zur vorigen haben. Weiter auBen im
Gitter wird ein groBerer Abstand moglich sein. Abbildung 6.1 soll diese Problematik einmal
veranschaulichen.

Weiterhin gibt es einen Spielraum, in dem méglichen Querschnitt eine neue Charakteristik
zu platzieren, was die in der Abbildung gezeigten Kandidaten zeigen sollen. Verschiedene
Méglichkeiten sind unterschiedlich effektiv, was die Menge an neu erreichten Gitterelementen
betrifft. Die Reihenfolge, in der die Ziel-Elemente ausgewahlt werden, wird ebenfalls eine
Rolle spielen.

6.1.3. Asymmetrie der Raumwinkel-Abhangigkeit

Die in Abschnitt 4.4.1, Abbildung 4.10 gezeigte Abhangigkeit der bendtigen Charakteristiken
vom Raumwinkel (6, ¢) ist weder in 6 noch in ¢ symmetrisch. Man wiirde vielleicht zunachst
eine Symmetrie vermuten, da das sphérische Gitter in seiner Geometrie natirlich Symmetrien
aufweist. Beim Erzeugen der Charakteristiken geht der, in Listing 6.3 gezeigte, Algorithmus
allerdings alle Gitterelemente in einer bestimmten Reihenfolge durch, um die zu finden, die
noch nicht getroffen wurden. Diese Reihenfolge gibt daher eine bevorzugte Richtung in 6 und
¢ vor, was die Symmetrie bricht.

6.2. Angepasstes OpenMP-Schema

Das Profiling in Abschnitt 4.2 liefert uns den Hinweis, die Subroutinen cell_coord() ,

cell_step(), r_to_s() und compute FS_coeffs() des Trackers ndher zu betrachten.
Keine dieser Funktionen ist bereits mit OpenMP parallelisiert. Da diese aber keine paralleli-
sierbaren Schleifen enthalten, bietet sich der Einsatz von OpenMP auch nicht an. Jede der
Funktionen rechnet mit einzelnen Koordinaten und ist fiir einen Einzelschritt des Trackings
einer Charakteristik konzipiert. Hier ware zu empfehlen, die mathematischen Methoden dieser
Funktionen zu hinterfragen und nach aquivalenten Formeln zu suchen, die sich besser in den
Algorithmus einfliigen. Dies soll aber nicht Teil dieser Arbeit sein.

Es verbleibt der Tracker selbst, auf den bereits ein OpenMP-Schema angewendet worden ist.
Aufgrund des Multi-Pass-Ansatzes gibt es wiederholte Durchlaufe, in dreifach verschachtelten
Schleifen, Uber alle Gitterelemente und, in einfachen Schleifen, tber alle Charakteristiken. Die
meisten dieser Schleifen sind bereits mittels omp parallel do Direktive parallelisiert. Eine
Ubersicht ist in Tabelle 6.1 gezeigt.

Das Erzeugen der Charakteristiken ist nicht parallelisiert, da dies ein sequentieller Vorgang
ist. Denn die Wahl einer neuen Charakteristik hangt davon ab, welche Gitterelemente bereits
von allen vorigen Charakteristiken getroffen wurden. Daher beschrankt sich dieser Durchlauf
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Tabelle 6.1.: OpenMP Parallelisierungsschema des Trackers

Zeilen  Aufgabe Iteration iber Parallelisierung

371 - 385 Speicherallokation Gitter omp parallel do collapse(3)

511 - 679 Erzeugung der Gitter serielle 3-fach Schleife
Charakteristiken

723 - 737 Speicherallokation Gitter omp parallel do collapse(3)

754 - 768 Speicherallokation Gitter omp parallel do collapse(3)

787 - 928 Tracking der Charakteristiken ~ omp parallel do, omp atomic
Charakteristiken

1010 - 1016  Speicherung von Charakteristiken  omp simd
Zwischenergebnissen

1028 - 1042 Summe aller Gitter omp parallel do collapse(2) reduction,
Charakteristiken pro omp simd
Gitterelement bilden

1061 - 1171 Berechnungen Physik Gitter, omp parallel do collapse(3), omp simd
und OS Methode Charakteristiken

pro Element

1184 - 1434 Berechnungen OS Gitter omp parallel do collapse(3)
Methode

1453 - 1524  Tracking der Charakteristiken  omp parallel do, omp simd (Schleife
Charakteristiken mit Schrittweite 32, darin SIMD)

1535 - 1614 Berechnungen ‘finalize’  Gitter omp parallel do collapse(2), omp simd

Ubersicht iiber Parallelisierung der Schleifen [Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for]

auch auf das Erfassen der getroffenen Elemente, dort anfallende Berechnungen werden in
spateren Durchlaufen parallelisiert vorgenommen. Alle iibrigen Schleifen sind mittels OpenMP
parallelisiert.

Mit der OpenMP-Direktive collapse(3) wird der Compiler angewiesen die nachfolgende
Dreifach-Schleife in eine einzelne Schleife abzuwickeln, die dann auf alle Threads verteilt
wird. Der Wertebereich dieser abgewickelten Schleife ist groBer als in den einzelnen Schleifen
und lasst sich im Allgemeinen gleichmaBiger aufteilen. Die urspriinglichen Indizes lassen sich
dabei aus dem abgewickelten Index berechnen. [HW10, Opel8]

Auch die, im Abschnitt 2.1 bereits angesprochenen, Vektor-Befehle werden im Tracker liber
die OpenMP-Direktive omp simd ' 2 verwendet. Diese Direktive allein weist den Compiler an,
eine folgende Schleife ohne Verwendung von Threads zu parallelisieren, sondern pro Befehl von
der CPU direkt mehrere aufeinanderfolgende Elemente gleichzeitig berechnen zu lassen. Die
Anzahl der lterationen einer solchen Schleife wird also entsprechend dividiert, durch die Zahl
der von der Hardware bereitgestellten Einheiten. Die Direktive omp simd lasst sich, innerhalb

ISIMD: Single instruction multiple data, Klassifikation nach Flynn [Fly72]
2OpenMP, omp simd : https://software.intel.com/en-us/node/693937
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6.2. Angepasstes OpenMP-Schema

eines mittels Threads parallelisierten Bereichs, auf eine zusatzliche Schleife anwenden. Die
Direktive omp parallel do simd ! dagegen wiirde eine Schleife auf Threads aufteilen, die
dann wiederum jeweils ihren Anteil durch Vektorisierung abarbeiten. [HW10, Opel8]

Der Einsatz der Vektor-Befehle erfolgt im Tracker entweder auf einer weiteren inneren
Schleifenebene oder es wird die innerste der drei Schleifen verwendet, wenn nur die duBeren
beiden liber collapse(2) parallelisiert sind.

Konkurrierender Zugriff auf geteilte Variablen innerhalb der parallelen Bereiche wird im
Tracker bereits durch omp atomic gel6st, statt durch omp critical, so wie dies in Ab-
schnitt 6.1.1 empfohlen worden ist. Hier besteht also kein Bedarf an Optimierung.

Allerdings fiihren die vielen in omp parallel do und omp end parallel do eingeschlos-
senen Abschnitte dazu, dass mehrfach Threads erzeugt und beendet werden, was jeweils etwas
Zeit und Verwaltungsaufwand kostet. Hier wére es eventuell sinnvoller, eine groBe parallele
Region mit omp parallel und omp end parallel zu definieren und dazwischen lediglich
mehrere Workshares iiber omp do und omp end do festzulegen. [arc18, HW10]

Die dazwischenliegenden sequentiellen Bereiche miisste man dann allerdings {iber
omp single oder omp master auf nur einen Thread limitieren, ansonsten wiirden sie von
jedem Thread identisch ausgefiihrt werden.

Wahrend als Abschluss des sequentiellen Bereichs omp end single eine Barriere impliziert,
ist dies bei omp end master nicht der Fall, so dass bei Bedarf noch ein omp barrier ange-
hangt werden sollte. Welche Variante man wahlt hangt vom Inhalt der sequentiellen Bereiche
ab.

Wird im sequentiellen Bereich MPI verwendet, kann es sein, dass die MPI-Konfiguration
nur MPI-Aufrufe aus Master-Threads zuldsst. Dies wird von der MPI-Initialisierung bestimmt.
Der Aufruf von MPI_Init_thread() 2 sieht folgende Varianten vor: [MPI18]

MPI_THREAD_SINGLE:
MPI-Methoden diirfen gar nicht aufgerufen werden, wahrend das Programm in meh-
reren Threads arbeitet. Dies ist die Einstellung, die auch verwendet wird, wenn die
Initialisierung Giber MPI_Init() statt MPI_Init_thread() erfolgt.

MPI_THREAD_FUNNELED:
Mehrere Threads sind zulassig, aber MPI-Aufrufe erfolgen nur im Master-Thread.

MPI_THREAD_SERIALIZED:
Aus allen Threads diirfen MPI-Aufrufe erfolgen, aber niemals mehr als einer zur Zeit.

MPI_THREAD_MULTIPLE:
MPI-Methoden diirfen ohne Einschrankungen verwendet werden.

Ist dagegen der Thread nicht festgelegt und der vorhergehende parallele Bereich tendenziell in
der Last ungleich verteilt und mit einem omp end do nowait versehen, so kann omp single

!OpenMP, omp parallel do simd : https://software.intel.com/en-us/node/693399
2MPI_Init_thread: https://www.mpi-forum.org/docs/mpi-3.1/mpi31-report/node303.htm
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6. Leistungsverbesserungen

die bessere Wahl sein. Beide Varianten sind allerdings nicht zulédssig, wenn der Kontrollfluss
darin z.B. durch ein return verlassen wird. Listing 6.2 zeigt einmal die Umsetzung dieses

angepassten Schemas auf das, in Listing 6.1 gezeigte, einfache Beispiel.

Listing 6.1: Mehrmals Threads erzeugen

Listing 6.2: Threads weiterverwenden

c$omp parallel do
do i=0,N
call shared_work(i)
end do

c$omp end parallel do

call single_work

if (condition) then

call conditional_ work

c$omp parallel do
do j=0,M
call cond_shared_work(j)
end do
c$omp end parallel do
end if

c$omp parallel

c$omp do
do i=0,N
call shared_work(i)
end do

c$omp end do

c$omp master

call single_work
c$omp end master
c$omp barrier

if (condition) then
c$omp master

call conditional_ work
c$omp end master
c$omp barrier

c$omp do
do j=0,M
call cond_shared_work(j)
end do
c$omp end do
end if
c$omp end parallel

Als Nachteil dieses Schemas kann man auffassen, dass die omp do -Direktive zwar private ,

aber weder default noch shared Angaben zuldsst. Man misste also alle gemeinsam ver-
wendeten Variablen in dem einleitenden omp parallel zusammenfassen oder sich auf die

OpenMP Standardeinstellung default(shared) verlassen. Letzteres ist nicht ratsam, da es
leicht zu Fehlern fiihren kann, wenn z.B. vergessen wurde eine Variable als privat zu deklarie-
ren. Stattdessen wird bevorzugt default(none) anzugeben, was den Programmierer zwingt,
jede verwendete Variable als geteilt oder privat zu benennen.

Letzterer Ansatz ist aber einmal testweise in PHOENIX umgesetzt worden!. Messungen
des Speedups sind in Abbildung 6.2 dargestellt. Leider sind die Laufzeiten mit denen des
Originals identisch. Trotz der Empfehlung, viele parallele Bereiche zu vermeiden, sind wohl

!Der Tracker im angepassten OpenMP-Schema ist auf der beigefiigten CD in Programmanpassungen/
Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.openmp.for zu finden.
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6.3. Variation des Gitteralgorithmus

beide Compiler dazu in der Lage, entsprechende Optimierungen vorzunehmen. Eine manuelle
Anpassung lohnt also in diesem Fall nicht.

West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Prozess

2.5 T T T T T
2 - —
5 15t ]
I = e e
9 *7*7*,%—%‘* L S
& 1 Original, Intel
+ Angepasstes OpenMP Schema, Intel
0.5 Original, GFortran
Angepasstes OpenMP Schema, GFortran +——+—
1 1 1 1 1

0

1 4 8 12 16 20 24
Threads

Abbildung 6.2.: Speedup nach Anpassung des OpenMP-Schemas
Trotz der empfohlenen Anpassungen am OpenMP-Schema liegt die Speedup-
Kurve weiterhin auf der des Originals.

6.3. Variation des Gitteralgorithmus

Aus den vorherigen Uberlegungen ergibt sich, dass die Reihenfolge, in der die Gitterelemente
zum Erzeugen der Charakteristiken durchlaufen werden, entscheidend ist. Im Folgenden wird
daher die, in Listing 6.3 gezeigte, dreifach verschachtelte Schleife Gber it, ip und ir
angepasst und die Auswirkung auf die Leistung bestimmt.

6.3.1. Test der Asymmetrie

Zunichst soll einmal die Theorie bestatigt werden, dass die Reihenfolge der Schleifendurch-
laufe der Grund fiir die Asymmetrie der Raumwinkelabhangigkeit ist. Dazu wird eine der
Schleifen angepasst und in ihrer Richtung umgekehrt. Da gezeigt wurde, dass die Abhangig-
keit hauptsachlich auf dem Winkel 8 beruht, wird der entsprechende Gitter-Index iy gewahlt.
Die Schleifenkdpfe werden also angepasst wie in Listing 6.4 gezeigt.

Listing 6.3: Erzeugen der Charakteristiken
[Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for]

do it=-nt,nt
do ip=-np,np
do ir=-nr,nr

c——
c-- was this point hit already?
c—-

if (chars_pv(ir,it,ip) .gt. 0) cycle
c—

c-— no, let’s find a characteristic that goes through this point:

41




511
512
513

514

6. Leistungsverbesserungen

Listing 6.4: Schleife mit negativer Schrittweite in iy
[Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for]

do it=nt,-nt,-1
do ip=-np,np
do ir=-nr,nr

Nach dieser Anpassung und einer erneuten Datenaufnahme ergibt sich ein Verlauf wie in
Abbildung 6.3 dargestellt. Der Verlauf der Abhangigkeit wurde nahezu in 6 gespiegelt. Das
zeigt, dass die Abhangigkeit in 6 an die Reihenfolge gekoppelt ist, in der die Gitterelemente
in iy durchlaufen werden. Das bestétigt also die Theorie, dass der Symmetriebruch durch die
Reihenfolge des Gitterdurchlaufs verursacht wird. Eine analoge Kopplung wird zwischen ¢
und iy erwartet.

West, 17x17x65 Gitter

Schleifen: it, ip, ir (aufsteigend, original) Schleifen: it, ip, ir (it absteigend)
N1 2600 ¢
© 9}
N 2400 %
(%]
L3y, 2200 5
€ 2000 X
o > o
@ 1800 ©
O
‘ﬁ‘ 1, 1600 =
] 1400 E
E 0 1200 <
0 Yy Y 314 1 35, 35, 7 3/, 71, max=2439
¢ [n] cp[n] min=1272

Abbildung 6.3.: Vergleich der Asymmetrie nach Umkehr der Schleife in ig
Links ist das Original und rechts das Ergebnis nach Umkehr der Schleifenrichtung in ig dargestellt. Die
Asymmetrie in 0 ist durch die Anderung ebenfalls umgekehrt worden. Das Ergebnis ist allerdings keine exakte
Spiegelung, zu erkennen am geadnderten Minimalwert, kommt dem aber sehr nahe.

6.3.2. Permutation der Schleifenindizes

Neben der zuvor gezeigten Anderung der Durchlaufrichtung einer Schleife, lasst sich auch die
bestehende Anordnung von der duBeren West, 17x17x65 Gitter

6 [m]

Anzahl Charakteristiken

zur inneren Schleife in Frage zu stellen, Schleifen: ip, ir, it (aufsteigend)

2600

e 2400

Folgenden sollen alle 6 méglichen Per- a 2200

mutationen der dreifach verschachtel- 2000

1800

In der Auswertung hat sich gezeigt, Y, 1600

. . . . 1400

dass sich die Verlaufe sehr dhneln. Da- 0 1200
2

den Diagramme dargestellt. Es zeigt "’[“] min=1306

wie sie in Listing 6.3 gezeigt ist. Im !

ten Schleife einmal betrachtet werden. 2

her werden hier nicht alle entsprechen- 3, 7, max=2374
sich, dass es Diagramme vom “Typ A" Abbildung 6.4.: Diagramm vom “Typ B"
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gibt, die dem gezeigten Original gleichen, und einen weiteren “Typ B", der in Abbildung 6.4
gezeigt ist. Die aus allen Diagrammen entnommenen Kerndaten sind in Tabelle 6.2 zusam-
mengefasst. Auf den Daten lassen sich folgende Beobachtungen machen:

e Diagramm Typ A tritt auf, wenn it auBerhalb von ip iteriert wird, Typ B andernfalls.

e lteriert die innerste Schleife liber ir , ist die Spanne zwischen Minimum und Maximum
am groBten.

o Wird Uber ir in der duBersten Schleife iteriert, liefert dies den kleinsten Wert fiir das
jeweilige Maximum.

Tabelle 6.2.: Ergebnisse der Schleifen-Permutationen

Schleifenindizes Diagrammtyp Minimum #Char. Maximum #Char.

it, ip, ir (Original) Typ A 1282 2439
it, ir, ip Typ A 1304 2439
ir, it, ip Typ A 1309 2374
ir, ip, it Typ B 1330 2374
ip, ir, it Typ B 1306 2374
ip, it, ir Typ B 1297 2439

6.3.3. Leistungsvergleich angepasster Schleifen

Hier gilt als Ziel, das Maximum zu reduzieren, um damit auch die maximale Last der Prozesse
zu verringern. Deshalb wird nun einmal die Leistung der Variante ir, it, ip gemessen,
die dem Original noch 3hnelt, aber das Maximum von 2439 Charakteristiken auf 2374 re-
duziert. Das Resultat in Abbildung 6.5 zeigt allerdings, dass diese kleine Anderung keinen
Leistungsgewinn bringt. Die Leistung wird im Gegenteil sogar vermindert, was sich dadurch
erklaren lasst, dass das Zugriffsmuster der gednderten Schleife nun ungiinstiger in Bezug auf
die Ablage der Daten im Hauptspeicher ist.

Um den CPU-Cache geschickt zu nutzen, sollte das Zugriffsmuster der Schleifen zur Indi-
zierung des Arrays passen. In Fortan werden Arrays spaltenweise im RAM abgelegt und auf
das verwendete Array wird lber die Indizes ir, it, ip zugegriffen. Spaltenweise bezieht
sich auf die Darstellung einer Matrix als Array und bedeutet, der zuerst genannte Index wird
sequentiell abgewickelt im RAM abgelegt und sollte daher zur effizienten Nutzung des CPU-
Caches in der innersten Schleife durchlaufen werden. Demzufolge sollte die Cache-optimierte
Schleifenreihenfolge ip, it, ir lauten. [Benl18]

Zur Analyse sind einmal mit perf die dort zuganglichen Cache-Statistiken ermittelt worden®.
Tabelle 6.3 zeigt die Ergebnisse. Diese lassen sich zumindest so auslegen, dass die vorigen
Annahmen bestatigt werden, auch wenn die Deutung teilweise schwer fallt.

Auch die Cache-optimierte Variante ist einmal in Abbildung 6.5 dargestellt und zeigt tat-
sachlich eine Beschleunigung, zumindest bei Verwendung des Intel Compilers. Nun stellt sich

!perf Tutorial: https://perf.wiki.kernel.org/index.php/Tutorial
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6. Leistungsverbesserungen

die Frage, warum in PHOENIX die Original Schleifenreihenfolge it, ip, ir lautet und
ob die Cache-Optimierung immer die beste Wahl ist. Kann das Maximum weiter reduziert
werden als in der gezeigten Variante, sollte dies irgendwann einen groBeren Effekt erzielen
als die Cache-Zugriffe. Im Folgenden soll daher gezeigt werden, wie das Maximum weiter
reduziert werden kann.

Tabelle 6.3.: Cache-Effizienz im Vergleich

L1 L3 Gesamt
Schleifen-Variante Loads Misses Loads Misses References Misses
Original 180G 190% 164G 558 % 217G 8.62 %
Maximum reduziert 186 G 201 % 184G 517 % 239G 8,60%
Cache-optimiert 160G 194% 159G 5,07 % 206G 8.19%

Die Zahlen der Cache-Zugriffe wurden bei einem Prozess auf kleinem Gitter in der Intel-Variante mit perf
erhoben. Zumindest die Rate der LI Misses (bei etwa gleicher Gesamtrate) deutet an, dass bei der Variante
mit leichter Reduktion des Maximums, im Vergleich zum Original, leider der Cache etwas schlechter genutzt

wird. Die theoretisch fiir den Cache optimierte Variante zeigt hier zumindest bei der Gesamtrate Wirkung.

Schleifen: ir, it, ip (aufsteigend)

West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread

1 2600 S 14 | T T T T
2400 % 12 —=
(%)

3, 2200 & 10 - ‘ e
= 2000 £ 5 s ‘ SaalipPe
s 1800 5 3 PSR
© 6 | " — 4

5§ & W Original, Intel
Y, 1600 — 4 & * Maximum reduziert, Intel ' a
1400 © > s 4‘/* ) Origi‘nal, GFortran 4
0 1200 g 0 ~ ‘ ‘MaX|mun"1 redumerF, GFor‘trap —t—
0 1 1 3/4 1 5, 3/2 714 max=2374 1 4 8 12 16 20 24
o [m] min=1309 Prozesse
Schleifen: ip, it, ir (aufsteigend) West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread
1 2600 s 14 T T T T T
v
2400 = 12 - A =
314 2200 5 10 1 - ]
rar} Q : i —F
= 2000 ¥ 3 8f . * e
o 12 1800 & 8 gl e, S o
6 & % 4 4/#’* Original, Intel
1, 1600 = 4 s Cache-optimiert, Intel
1400 © 5L *//j/*/# Original, GFortran i

0 1200 <C( 0 2 ‘ ‘ Cache‘ optlmnerF, GFortrap —t—

0 1/4 1/2 3/4 1 5/4 3/2 7/4 max=2439 1 4 8 12 16 20 24
¢ [m] min=1297 Prozesse

Abbildung 6.5.: Vergleich der Leistung nach Anpassung der Schleifen
Die angepasste Schleife erzeugt einen Verlauf der Raumwinkelabhangigkeit wie links dargestellt. Der dazu
gemessene Speedup wird rechts daneben angezeigt und mit dem Original verglichen. Die obere leichte Reduktion
des Maximums zeigt leider eine Minderung der Leistung (Laufzeit von 12 Prozessen bei Intel auf 103,4%, bei
GFortran auf 105,3% gestiegen). Unten wird einmal die Variante gezeigt, in der die Schleifenreihenfolge zur
Ablage des Arrays im Speicher passt und daher fiir den CPU-Cache optimiert ist, was die Leistung verbessern
kann (Laufzeit von 12 Prozessen bei Intel auf 93,6% reduziert, bei GFortran auf 101,8% gestiegen).
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6.3.4. Implementation einer Raumwinkelabhangigkeit

Aus der Erkenntnis, dass die Last vom Raumwinkel abhangt und sich dies durch Anpassung
der gezeigten Schleife beeinflussen lasst, ergibt sich folgender Ansatz: Es sollte ein adaptiver
Algorithmus verwendet werden, der den gegebenen Raumwinkel (6, ¢) beriicksichtigt.

In Abbildung 6.3 ist gezeigt worden, wie der Verlauf der §-Abhangigkeit umgekehrt wird,
indem iy bzw. it mit der Schrittweite -1 durchlaufen wird. Die Diagramme zeigen eine
wiinschenswerte Eigenschaft, denn im Original wird fiir § > 7 eine geringe Anzahl Charak-
teristiken bendtigt, wohingegen bei Schrittweite -1 fiir 6 < Z d|e Zahl gering ist. Wird also
abhangig von € zwischen den Schrittweiten 1 und -1 gewahlt, soIIte sich aus beiden Verlaufen
nur die wiinschenswerte Halfte selektieren lassen.

Die Schleife wird nun also entsprechend, wie in Listing 6.5 gezeigt, angepasst. Die resultie-
rende Raumwinkelabhéngigkeit und die Ergebnisse der Leistungsmessung sind in Abbildung 6.6
gezeigt. Der gewiinschte Effekt ist erreicht worden, das Maximum der benétigten Charakte-
ristiken wurde von 2439 auf 1628 deutlich reduziert. Das wiederum verringert die Last soweit,
dass der Speedup eine Leistungssteigerung bei beiden Compilern anzeigt.

Schleifen: it, ip, ir (it ~ 6, gespiegelt) West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread
1 2600 ¢ 14 T T T ' T T
g -
2400 E 12 - % | =
3 o pe : i
/4 2200 Q N 10 - — - =
—_ z 3 L e \ e 4
E 1. 2000 c 3 8 s I N =
o 2 1800 ® & 6 . e 4
o v &2 F Original, Intel
Y, 1600 = o A Spiegelung an 8=n/2, Intel a
1400 G 2 L Original, GFortran
0 c 2 Splegelung an 8= n/2 GFortran i |
1200 < 0 L
3 /> 7/4 max=1628 1 4 8 12 16 20 24
(p [TI] min=1272 Prozesse
Schleifen: ip, it, ir (it ~ 8, gespiegelt) West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread
2600 5 14 T T T T T
= 2400 % 12 - =]
2200 5 10 | H i
- <% g =t e
2000 ¥ 3 8 - P i
SO ] : e I
1800 & & 6 —F e
o v AT Original, Intel
1600 = 4 © T Spiegelung, Cache-opt., Intel 7
1400 § > _’_,,/*‘/Jf/ ) Original, GFortran 4
c o Spiegelung, Cache-opt., GFortran +—+—
1200 < 0 L . . . :
0 1/4 1/2 3/4 1 5/4 3/2 7/4 max=1945 1 4 8 12 16 20 24
o [n] min=1301 Prozesse

Abbildung 6.6.: Vergleich der Leistung nach Implementation einer Raumwinkelabhédngigkeit
Die Schleifenrichtung in it ist nun abhangig von 6, in der Art, dass sich der oben links gezeigte wiinschens-
werte Verlauf, bei Erhaltung der Originalreihenfolge it, ip, ir, ergibt. Das Maximum ist von 2439 auf

1628 reduziert. Dadurch zeigt der Speedup oben rechts nun eine Verbesserung der Leistung (Laufzeit von 12
Prozessen bei Intel auf 93,5%, bei GFortran auf 93,1% reduziert). Die unten dargestellte Cache-optimierte
Schleifenreihenfolge in Kombination mit der #-Abhangigkeit, kann das Maximum nicht so stark reduzieren
und erzielt daher auch keinen nennenswerten Speedup.
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6. Leistungsverbesserungen

Listing 6.5: Schleife mit Schrittweite abhangig vom Raumwinkel
[Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for]

integer :: itstart,itend,itstep

if (theta .1t. pi/2) then
itstart = nt

itend = -nt

itstep = -1

else

itstart = -nt

itend = nt

itstep = 1

endif

do it=itstart,itend,itstep
do ip=-np,np

do ir=-nr,nr

Vergleicht man das Ergebnis nun wieder mit der Cache-optimierten Schleifenreihenfolge
ip, it, ir, wobei aber weiterhin it wie beschrieben von 6 abhangt, so zeigt sich, dass
dies das Maximum nicht so stark reduziert und die Leistung im Vergleich zum Original kaum
verbessert. Dies betont, dass in diesem Fall die Reduktion des Maximums entscheidend ist,
selbst wenn die dabei verwendete Schleifenreihenfolge nicht fiir den CPU-Cache optimiert ist.

Erstellt man analog zu Abschnitt 4.2 ein Profil der verbesserten Lésung (Schleifenreihen-
folge it, ip, ir ), so kann man in den Ergebnissen in Abbildung 6.7 sehen, wenn man sie
mit Abbildung 4.7 des Originals vergleicht, dass der Anteil der MPI_Barrier von 3,6% auf
2,7% gesunken ist. Damit ist gezeigt, dass das Ziel, die ungleiche Lastverteilung etwas auszu-
gleichen, erreicht worden ist und dies, neben der insgesamt von der Anzahl Charakteristiken
abhangenden Last, zu der gezeigten Leistungsverbesserung fiihrt.

Raumwinkelabhangigkeit Original

B 42.2% cell_coord 41.7% cell_coord
28.4% cell_step 28.6% cell_step

. 13.7% Ic_|star_tracker_spherical_m 13.4% Ic_lstar_tracker_spherical_m
05.6% r_to_s 05.6% r_to_s

[ 03.1% compute_fs_coeffs 03.6% MPI_Barrier
02.7% MPI_Barrier 03.1% compute_fs_coeffs

. 01.8% geo_track_reallocate 01.7% geo_track_reallocate
01.5% var_track_reallocate 01.4% var_track_reallocate

- 00.4% os_solver_jordan_wide_mpi 00.4% os_solver_jordan_wide_mpi
00.3% MPI_Finalize 00.3% MPI_Finalize

. 00.1% MPI_Allreduce 00.1% MPI_Allreduce

Abbildung 6.7.: Profil nach Implementation einer Raumwinkelabhangigkeit
Hier sind die Ergebnisse des Profilings nach Implementation der Raumwinkelabhangigkeit zusammengefasst.
Im Vergleich zum Original (rechts, Wdh. der Daten aus Abbildung 4.7) ist der Anteil der MPI_Barrier um
einen Platz von 3,6% auf 2,7% gesunken.
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West, 257x33x65 Gitter
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Abbildung 6.8.: Raumwinkelabhangigkeit auf groBem Gitter
Die Anzahl Charakteristiken in Abhingigkeit zum Raumwinkel (6, ¢) ist hier fiir das groBe Gitter dargestellt. Die
Spanne zwischen Maximum und Minimum ist auch hier sehr groB, ebenso wird der Verlauf durch 6 dominiert.

Im Gegensatz zum kleinen Gitter ist das Maximum hier aber nahe 0 ~ 7 angesiedelt statt bei 6 = 0.

6.3.5. Validierung bisheriger Ergebnisse auf groBem Gitter

Die im vorigen Abschnitt erreichte Leistungssteigerung basiert auf Beobachtungen an einem
konkreten Fall, dem gewahlten kleinen 17x17x65 Gitter. In jedem Fall wurde gezeigt, dass
der Ansatz, die Erzeugung der Charakteristiken vom betrachteten Raumwinkel (0, ¢) abhangig
zu machen, positive Ergebnisse erzielen kann. Wie genau die Anzahl der Charakteristiken
vom Raumwinkel abhdngt und welche Variation der Schleifen die Leistung steigert, ist fir
ein beliebiges Gitter aber weiterhin unklar. Ein allgemeinglltiger Zusammenhang wird hier
nicht hergestellt werden kdnnen, aber es soll dennoch einmal das groBe 257x33x65 Gitter
betrachtet werden.

Mit analogen Messungen, wie sie im Abschnitt 4.4.1 beschrieben worden sind, ergibt sich ein
Verlauf der Anzahl Charakteristiken, in Abhangigkeit zum Raumwinkel, wie in Abbildung 6.8
dargestellt. Obwohl das 257x33x65 Gitter etwa 30 mal so viele Gitterelemente enthalt wie
das kleine 17x 17 x65 Gitter, liegt die Anzahl der bendtigten Charakteristiken um etwa Faktor
10 hoher. Dies liegt offensichtlich daran, dass das Gitter durchquerende Charakteristiken
jeweils deutlich mehr Elemente treffen. Die Spanne zwischen der maximalen und minimalen
Anzahl benétigter Charakteristiken ist beinahe proportional gewachsen, das Maximum liegt
nun bei dem etwa 1,5-fachen des Minimums (vgl. Faktor 1,9 bei kleinem Gitter).

Weiterhin bestimmt im Wesentlichen 6 die Anzahl der Charakteristiken, ¢ spielt eine unter-
geordnete Rolle. Im Gegensatz zum deutlichen Gefalle auf dem kleinen Gitter, vom Maximum
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6. Leistungsverbesserungen

bei & = 0 zu kleineren Anzahlen der Charakteristiken bei wachsendem @, liegt auf dem groBen
Gitter das Maximum nahe 6 =~ 7, umgeben von einem Giirtel hoher Werte und einem Gefalle
der Anzahl Charakteristiken sowohl in wachsenden wie fallenden 6. Daraus ergibt sich direkt,
dass eine Spiegelung der oberen Hemisphare 6 > 7 auf die untere nicht mehr alle hohen
Werte ausblenden kann, wie dies auch in Abbildung 6.9 oben dargestellt ist.

Auch wenn die Reduktion des Maximums, durch das in Abschnitt 6.3.4 beschriebene Verfah-
ren, relativ betrachtet nur klein ist (was auf dem kleinen Gitter noch keinen Leistungsgewinn
brachte), so ist es absolut betrachtet eine beachtliche Anzahl Charakteristiken, die nicht vom
Tracker berechnet werden muss. Da auch der Aufwand fiir jede einzelne Charakteristik steigt
(sie muss durch ein groBeres Gitter verfolgt werden), fiihrt die Reduktion der maximalen An-
zahl Charakteristiken auch hier zu einem Leistungsgewinn, gemessen am erreichten Speedup,
wie rechts oben in Abbildung 6.9 zu sehen ist.

Auf dem groBen Gitter gilt analog zum kleinen, wie unten in Abbildung 6.9 zu sehen, dass
die zur Ablage im RAM passende Schleifenreihenfolge zwar den CPU-Cache nutzt, aber ir-

Schleifen: it, ip, ir (it ~ 6, gespiegelt) West, 257x33x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread
1 20000 < 9 T T T T T
19000 8 - e e
3, 18000 2 7r =z P
_ 17000 £ g g i o P gf 1
=1y 16000 & g e o
@ 15000 & & o[ ' A ]
o V3L /z/ e Original, Intel
A 14000 = 2 — AT Spiegelung an 8=n/2, Intel |
13000 S 1L - - Original, GFortran i
c Spiegelung an 6=n/2, GFortran —+—
0 12000 < [ — ‘ ‘ i .
3 /2 7/4 max=18816 1 2 4 6 8 10 12
(p [I'(] min=13092 Prozesse
Schleifen: ip, it, ir (it ~ 6, gespiegelt) West, 257x33x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread
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Abbildung 6.9.: Angepasste Schleifen in Abhangigkeit zu 6 auf groBem Gitter

Gezeigt ist die Anwendung des Algorithmus, der abhangig von 6 zwischen der Schrittweite 1 und -1 in it
wahlt, auf das groBe Gitter. Oben ist die Schleifenreihenfolge it, ip, ir dargestellt, die auf dem kleinen
Gitter die Maximalzahl der bené&tigten Charakteristiken deutlich reduzieren konnte. Hier fallt die Reduktion
der maximalen Anzahl Charakteristiken von 19634 auf 18816 zwar relativ gesehen geringer aus, in absoluten
Zahlen ist sie aber dennoch beachtlich, was zu einer Leistungsteigerung, gemessen am Speedup rechts, fiihrt
(Laufzeit von 8 Prozessen bei Intel auf 97,3%, bei GFortran auf 97,2% reduziert). Unten ist im Vergleich dazu
die Schleifenreihenfolge gezeigt, die auf effiziente Nutzung des CPU-Caches setzt. Auch hier kann die obere
Variante wieder einen groBeren Leistungsgewinn durch stirkere Reduktion des Maximums erzielen.
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relevant wird, sobald eine andere Schleifenreihenfolge eine Reduktion der Charakteristiken
erreicht, was starker zur Leistungsverbesserung beitragt.

Insgesamt gilt also auch auf dem groBen Gitter, dass die von § abhangige Wahl der Schritt-
weite 1 oder -1 in iy die Leistung steigert. Dies stellt nur eine recht elementare Variation
des originalen Algorithmus dar. Zugrunde gelegt wurde die Beobachtung, dass es einen Zu-
sammenhang zwischen dem Raumwinkel 6§ und dem Gitterindex iy gibt, derart dass eine
Spiegelung des Raumwinkels an § = 7 durch eine Umkehr der Schrittrichtung kompensiert
wird. Dies soll als allgemeinglltig angenommen werden. Nimmt man weiterhin an, dass eine
positive Schrittweite stets zur Lage des Maximums bei 0 < 6 < 7 fiihrt, so wird das beschrie-
bene Verfahren die Anzahl der Charakteristiken niemals erhéhen, sondern stets senken oder
keine Auswirkung zeigen. Entsprechend wird auch die Leistung von PHOENIX durch dieses
Verfahren i.d.R. positiv beeinflusst.

6.3.6. Verzogerte Betrachtung des innersten Radius

Neben der Variation der Reihenfolge der drei verschachtelten Schleifen, sowie der Anderung
der Laufrichtung einzelner Schleifenindizes, |asst sich auch noch ein weiterer Ansatz verfolgen.
Ein Schleifenindex muss nicht beim minimalen oder maximalem Wert beginnen. Ein Index
kann an einer beliebigen Position (Offset) innerhalb des Intervalls starten, dann in eine Rich-
tung bis zum Ende laufen, um dann vom anderen Ende beginnend die verbleibenden Elemente
abzuarbeiten. Auch solch eine Variation im Algorithmus zur Erzeugung der Charakteristiken,
wird das Ergebnis, die Anzahl der Charakteristiken, in irgendeiner Form beeinflussen und soll
daher nun einmal betrachtet werden.

In Abschnitt 4.4.3 ist gezeigt worden, dass das spharische Gitter in der Schicht des innersten
Radius eine auffallig hohe Dichte an Charakteristiken aufweist. Da dies eine Besonderheit
bei einem einzelnen Index 7, darstellt, soll auf den Schleifendurchlauf der Radien einmal der
Offset 1 angewendet werden, also die innerste Schicht zunachst iibersprungen und in der
zweiten Schicht von innen begonnen werden. Nachdem dann von innen nach auBen alle

Listing 6.6: Schleife mit Offset im Index i,
[Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for]

integer :: tmpir

do it=-nt,nt
do ip=-np,np
do tmpir=-nr,nr
if (tmpir .eq. nr) then

ir = -nr

else

ir = tmpir + 1
endif
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6. Leistungsverbesserungen

Schichten durchlaufen sind, wird die innerste betrachtet. Die Umsetzung ist in Listing 6.6
gezeigt.

Der Verlauf der Anzahl Charakteristiken, in Abhangigkeit vom Raumwinkel, bei Anwendung
dieses Offsets, ist in Abbildung 6.10 dargestellt. Auch auf dem groBen Gitter ergibt sich
ein Verlauf, der dem Original dhnelt und sich hauptséchlich im erreichten Minimum und
Maximum unterscheidet. Die Ergebnisse sind in Tabelle 6.4 zusammengefasst.

West, 17x17x65 Gitter
Schleifen: it, ip, ir (aufsteigend, original)

Schleifen: it, ip, ir (ir mit Offset +1 und Uberlauf)

81 2600 ¢
N 2400 %
wn
n3y, 2200
= +—
E E y 2000 ¥
© a 2 1800 ©
3 (@]
‘ﬁ‘ 1/4 1600 =
3 1400 g
£ 0 1200 <
0 Yy Y 314 1 31, 35, 7, 3/, 74 max=2000
¢ [m] (p[n min=1200

Abbildung 6.10.: Verlauf der Anzahl Charakteristiken durch Offset 1 in 4,
Links ist das Original und rechts das Ergebnis mit Offset 1 in der i, Schleife dargestellt. Die innerste Schicht
in i, auszulassen (Offset 1) bewirkt, wie zu sehen ist, eine Reduktion der Anzahl Charakteristiken.

Tabelle 6.4.: Ergebnisse des Offsets 1 in i,

Gitter Schleifen-Variante Minimum #Char.  Maximum #Char.
17x17x65 Original 1282 2439
17x17x65 Offset 1 in i, 1200 2000
17x17x65 Schrittweite 1 oder -1 in iy 1272 1628
17x17x65 Schrittweite + Offset 1 1195 1562

257%x33%x65  Original 13092 19634
257x33x65 Offset 1 in i, 12999 19297
257x33x65 Schrittweite 1 oder -1 in iy 13092 18816
257x33x65  Schrittweite + Offset 1 12999 18547

Es werden die Offset-Varianten mit dem Original und der Schrittweite 1 oder -1 in Abhangigkeit vom
Raumwinkel @ verglichen. Auch die Kombination von Offset und Schrittweite ist dargestellt und erzielt die
niedrigste Anzahl benétigter Charakteristiken.

Da die Messungen mit Implementation des Offsets die Anzahl der bendtigten Charakte-
ristiken reduzieren, ist in Tabelle 6.4 auch der Vergleich mit der Variation der Schrittweite
gezeigt. Ebenso ist auch die Kombination beider Eingriffe implementiert und vermessen wor-
den. Listing 6.7 zeigt die Implementierung. Diese erzielt, wie in der Tabelle gezeigt, die bisher
groBte Reduktion der Charakteristiken. Daraus resultiert dann wieder eine Leistungssteigerung,
wie sie in Abbildung 6.11 gezeigt ist.
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Listing 6.7: Kombination der Schrittweite und des Offsets
[Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for]

integer

if (theta .1t. pi/2) then

itstart = nt

itend = -nt

itstep = -1

else

itstart = -nt

itend = nt

itstep =1

endif

do it=itstart,itend,itstep
do ip=-np,np

do tmpir=-nr,nr
if (tmpir .eq. nr) then

ir = -nr
else
ir = tmpir + 1
endif

itstart,itend,itstep,tmpir

Speedup

West, 17x17x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread

West, 257x33x65 Gitter, Cache=f, 1 Knoten, 1 Thread

14 T T T T T 9 T T T T T
12 4 8 1
7 —
i 4 ¥
10 e e 6 Ei i
L o+ i
8 o T N = 5 //‘F |
6 - F Original, Intel . 4 o Original, Intel n
4 Schrittweite, Intel 3 o B = Schrittweite, Intel ,
4 + o i Schrittweite + Offset, Intel - P Schrittweite + Offset, Intel
A e Original, GFortran 2 ;/4-/ Original, GFortran N
2 i A< Schrittweite, GFortran = 1 Schrittweite, GFortran 3
2 Schrittweite + Offset, GFortran | | Schrittweite + Offset, GFortran ———
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Prozesse

Prozesse

Abbildung 6.11.: Leistungssteigerung durch Kombination von Schrittweite und Offset
Links ist die Messung mit dem kleinen und rechts mit dem groBen Gitter zu sehen. Verwendet wird die
Schleifenvariante mit Schrittweite 1 oder -1 im Index iy, abhdngig vom Raumwinkel 8, in Kombination mit
dem Offset 1 auf dem Index i,, also einer verzogerten Betrachtung der innersten Schicht des Gitters. Im
Vergleich zum Original ist auch hier die Leistung verbessert (Laufzeit von 12 Prozessen auf kleinem Gitter bei
Intel auf 92,4%, bei GFortran auf 88,1% reduziert; von 8 Prozessen auf groBem Gitter bei Intel auf 97,5%,
bei GFortran auf 95,8%).
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In der Beschreibung des spharischen Trackers in Abschnitt 2.3 wurde allerdings erwahnt,
dass der Aufbau der Schichten, speziell die Abbildung des Index 4, auf einen Radius R, frei
tiber eine Zuordnungstabelle Rmap definierbar ist. Die Wahl der Radien wird die Dichte
der Charakteristiken pro Gitterelement beeinflussen, so dass nicht immer gegeben sein wird,
dass die innerste Schicht, wie zuvor beschrieben, auffallt. Die Methode des Offsets scheint
daher weniger allgemein verwendbar als die Spiegelung / Schrittweitenvariation. Sofern eine
konkrete Rmap vorliegt, ist eine entsprechende Analyse anzuraten.
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7. Fazit

Auf einer umfangreichen Leistungsanalyse und theoretischen Uberlegungen basierend, sind
mehrere Ansatze zur Verbesserung der Leistung von PHOENIX verfolgt worden.

Obwohl die Skalierung des Speedups beim Einsatz von OpenMP als verbesserungswiirdig
aufgezeigt wurde, ist hier kein Erfolg erreicht worden. Gangige Empfehlungen, mehrfache par-
allele Regionen in OpenMP zu vermeiden, und stattdessen die Definition paralleler Bereiche
von der Arbeitsteilung auf Schleifenkonstrukten zu trennen, zeigen im Experiment keinerlei
Auswirkung auf die Leistung. Es wird vermutet, dass solche Eingriffe durch die Optimierungen
der Compiler heute unnétig geworden sind.

Als MaB firr die Last, die im Programmlauf innerhalb eines Aufrufs des Trackers zu bewal-
tigen ist, ist die Anzahl der Charakteristiken identifiziert worden, die das spharische Gitter
durchlaufen. Ansatze, diese Anzahl zu reduzieren, sind erfolgreich umgesetzt worden, was
auch die Laufzeit von PHOENIX entsprechend verkiirzt:

Raumwinkelabhangigkeit (Schrittweite 1 oder -1 in i)

Es ist gezeigt worden, dass die Last vom Raumwinkel (6, ¢) der Charakteristiken abhangt.
Wird bei der Methode zur Erzeugung der Charakteristiken, der gerade betrachtete
Raumwinkel berlicksichtigt, kann diese Abhangigkeit zum positiven beeinflusst werden.
Allein die Wahl der Schrittweite 1 oder -1 einer Schleife, jeweils fiir eine Teilmenge
der 6, zeigt schon einen nennenswerten Leistungsgewinn. Die bei dieser elementaren
Implementation zugrunde gelegten Einsichten werden als allgemeingiiltig verstanden.
Es wird daher angenommen, dass diese Methode fiir beliebig definierte spharische Gitter
ebenfalls die Leistung steigert.

Verzogerte Betrachtung des innersten Radius (Offset 1 in i,)

In der Betrachtung eines Beispiels wurde erkannt, dass die Gitterelemente des innersten
Radius eine besonders hohe Dichte an Charakteristiken aufwiesen, die sie durchlaufen.
Die Idee, nicht mit dieser Schicht bei der Erzeugung der Charakteristiken zu beginnen,
sondern die entsprechende Schleife mit einem Offset von 1 zu durchlaufen, hat ebenfalls
zu einer Reduktion der Charakteristiken gefiihrt. Dieser Ansatz lasst sich mit dem
erstgenannten kombinieren, gilt jedoch als weniger allgemeingiiltig und ist von der
Festlegung einer Gitter-Geometrie, speziell der Wahl der Radien, abhangig.
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7. Fazit

Da in PHOENIX bereits diverse Ansatze, zur Parallelisierung und Leistungsverbesserung
im Allgemeinen, implementiert waren, sind in Folgearbeiten nur sukzessive kleinere Leistungs-
gewinne zu erwarten. Eine Reduktion der Laufzeit um wenige Prozent wird daher schon als
Fortschritt betrachtet.

Die Programmlaufzeiten bei Einsatz der genannten Methoden zur Leistungsverbesserung
sind in Abbildung 7.1 zusammengefasst. Die Implementation der Raumwinkelabhangigkeit
durch variable Schrittweite liefert, bei Verwendung beider Compiler, ein gutes Ergebnis und
wird daher zur generellen Ubernahme in PHOENIX empfohlen. Die Kombination beider
Methoden kann die Leistung zusatzlich steigern, sofern die Offset-Methode bei der Wahl der
Radien des Gitters sinnvoll erscheint.

Intel GFortran
Original 100.00% 100.00%
Schrittweite 97.99% 97.27%
1l oder-1linig ' 1
Offset 1 in i, 98.43% 98.14%
Schrittweite
90 95 100 105 90 95 100 105
Laufzeit [%] Laufzeit [%]

Abbildung 7.1.: Relative Laufzeiten der verbesserten Varianten
Es sind die Laufzeiten der Varianten, die in Kapitel 6 als Verbesserungen ermittelt wurden, in Relation zum
Original dargestellt. Verglichen werden Programmliufe mit 8 Prozessen auf dem groBen 257x33x65 Gitter.
Die 100% entsprechen einer Laufzeit von 58 Minuten bei Intel und 88 Minuten bei GFortran.
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8. Empfohlene weitere MaBnahmen

Die in der Leistungsanalyse, speziell im Profiling, hervorgehobenen Funktionen, die haufig
aufgerufen werden und groBe Anteile der Laufzeit ausmachen, konnten in dieser Arbeit nicht
mittels OpenMP angegangen werden. Verbesserungen dieser Funktionen wiirden aber sicher-
lich einen nennenswerten Leistungsgewinn erzielen. Hier sollte anhand der zugrundeliegenden
Mathematik gepriift werden, ob sich nicht dquivalente Darstellungen finden lassen, die in
einem effizienteren Algorithmus umgesetzt werden konnen.

Insbesondere besteht ein GroBteil der Berechnungen aus Koordinatentransformationen, von
kartesisch zu sphérisch, und es konnte evtl. auch sinnvoll sein, die Charakteristiken durchge-
hend in spharischen Koordinaten zu betrachten, wenngleich sich ihre geradlinige Entwicklung
(kartesisch) dadurch deutlich schwieriger darstellen lasst.

Als technisch begrenzender Faktor, ergibt sich die maximal einsetzbare Zahl an Prozes-
sen, wie beschrieben, aus der Auflésung der Wellenldngen und Raumwinkel. Dies ist durch
die Ebenen der MPI-Parallelisierung festgelegt. Mehr MPI-Prozesse ausschlieBlich in die
Bearbeitung immer groBerer Gitter zu investieren ist aktuell nicht vorgesehen. Um dies zu
realisieren, kdnnte eine weitere MPIl-Ebene eingefiihrt werden, so dass mehrere Prozesse an
dem gleichen Raumwinkel arbeiten kénnen. Dies wiirde vermutlich neue Herausforderungen,
wie zusatzlichen Kommunikationsaufwand, mit sich bringen, aber erméglichen, flexibler auf
unterschiedliche Anforderungen der Anwender zu reagieren.

Fiir jeden konkreten Anwendungsfall wird ebenfalls empfohlen, die Méglichkeiten des jeweils
aktuellen Compilers im Zusammenspiel mit den auf dem Zielsystem eingesetzten Bibliotheken
zu evaluieren und liber mogliche Compiler-Optionen das Maximum an Leistung zu erreichen.

Die Abhangigkeit der bendtigten Anzahl Charakteristiken vom Raumwinkel ist ein inter-
essanter Aspekt, der den Rechenaufwand beeinflusst und in dieser Arbeit nur in Grundziigen
aufgezeigt wurde. Eine genauere Analyse dieses Problems, mit dem Ziel den Verlauf und die
Lage der Extrema fiir beliebig vorgegebene Gitter vorherzusagen, wiirde sicherlich weitere
Moglichkeiten zur Verbesserung der Leistung bieten und ware wohl auch in anderen Anwen-
dungen einsetzbar.

Die vorgestellte einfache Methode der Implementation einer Raumwinkelabhangigkeit zur
Erzeugung der Charakteristiken lieBe sich vermutlich auch auf weitere Tracker tibertragen, die
ein spharisches Gitter verwenden (die Varianten ohne MultiPass und Cache). Diese konnten
dahingehend tberpriift werden.

Ob sich ein vergleichbares Verhalten auch auf Zylinderkoordinaten zeigt und sich mit
analogen Ansatzen angehen l3sst, kdnnte ebenso Gegenstand weiterer Betrachtungen sein.

55






Literaturverzeichnis

[arc18]

[Ben18]

[Blel17]

[BMO6]

ARCHER: Advanced OpenMP: Tips, Tricks & Gotchas. https://www.archer.
ac.uk/training/course-material/2016/08/160802_AdvOpenMP_Bristol.
Version: 07 2018

BENDERSKY, Eli: Memory layout of multi-dimensional arrays. https://eli.
thegreenplace.net/2015/memory-layout-of-multi-dimensional-arrays.

Version: 07 2018

BLESEL, Michael: Compiler assisted translation of OpenMP to MPI using LLVM,
Universitat Hamburg, Bachelor's Thesis, 10 2017

BAUKE, H.; MERTENS, S.: Cluster Computing: Praktische Einfiihrung in das
Hochleistungsrechnen auf Linux-Clustern. Springer, 2006 https://www.springer.
com/de/book/9783540422990. — ISBN 978-3-540-29928-8

[CDLT17] CHAUVIN, G. ; DESIDERA, S. ; LAGRANGE, A-M.; VIGAN, A.; GRAT-

TON, R. ; LANGLOIS, M. ; BONNEFOY, M. ; BEuzIT, J-L. u.a.: Dis-
covery of a warm, dusty giant planet around HIP 65426. In: Astronomy and
Astrophysics 605 (2017), September, S. L9. http://dx.doi.org/10.1051/0004~
6361/201731152. — DOI 10.1051/0004-6361,/201731152

[CLDT04] CHAUVIN, G. ; LAGRANGE, A-M. ; DumMmaAs, C. ; ZUCKERMAN, B. ;

[Fly72]

[FP10]

[Ham18]

[HBO6]

MoUuILLET, D.; SONG, |.; BEUZIT, J.-L. ; LOWRANCE, P.: A giant planet
candidate near a young brown dwarf. Direct VLT /NACO observations using IR wa-
vefront sensing. In: Astronomy and Astrophysics 425 (2004), Oktober, S. L29-L32.
http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361:200400056. — DOl 10.1051/0004—
6361:200400056

FLYNN, Michael J.: Some Computer Organizations and Their Effectiveness. In:
IEEE Transactions on Computers C-21 (1972), S. 948-960

FRIEDRICH, H.; PIETSCHMANN, F.: Numerische Methoden: ein Lehr- und
Ubungsbuch. De Gruyter, 2010 (De Gruyter Studium). https://books.google.
de/books?id=do9YDTsiPggC. — ISBN 978-3-11-021806-0

HAMBURGER STERNWARTE: PHOENIX. http://www.hs.uni-hamburg.
de/EN/For/ThA/phoenix/index.html. Version:07 2018

HAauscHILDT, P. H. : BARON, E.: A 3D radiative transfer framework. |. Non-
local operator splitting and continuum scattering problems. In: Astronomy and

57


https://www.archer.ac.uk/training/course-material/2016/08/160802_AdvOpenMP_Bristol
https://www.archer.ac.uk/training/course-material/2016/08/160802_AdvOpenMP_Bristol
https://eli.thegreenplace.net/2015/memory-layout-of-multi-dimensional-arrays
https://eli.thegreenplace.net/2015/memory-layout-of-multi-dimensional-arrays
https://www.springer.com/de/book/9783540422990
https://www.springer.com/de/book/9783540422990
http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361/201731152
http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361/201731152
http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361:200400056
https://books.google.de/books?id=do9YDTsiPggC
https://books.google.de/books?id=do9YDTsiPggC
http://www.hs.uni-hamburg.de/EN/For/ThA/phoenix/index.html
http://www.hs.uni-hamburg.de/EN/For/ThA/phoenix/index.html

Literaturverzeichnis

Astrophysics 451 (2006), Mai, S. 273-284. http://dx.doi.org/10.1051/0004~
6361:20053846. — DOl 10.1051/0004-6361:20053846

[HB09] HAuscHILDT, P. H. ; BARON, E.: A 3D radiative transfer framework. IV.
Spherical and cylindrical coordinate systems. In: Astronomy and Astrophysics 498
(2009), Mai, S. 981-985. http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361/200911661.
- DOI 10.1051/0004-6361,/200911661

[HB11] HAuscHILDT, P. H.; BARON, E.: A 3D radiative transfer framework. VIII.
OpenCL implementation. In: Astronomy and Astrophysics 533 (2011), Septem-
ber, S. A127. http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361/201117051. — DOI
10.1051/0004-6361,/201117051

[HW10] HAGER, G. ; WELLEIN, G.: Introduction to High Performance Computing for
Scientists and Engineers. CRC Press, 2010 (Chapman & Hall/CRC Computational
Science). http://www.crcpress.com/product/isbn/9781439811924. — ISBN
078-1-4398-1192-4

[LLV18] LLVM: Writing an LLVM Pass. http://1lvm.org/docs/WritingAnLLVMPass.
html. Version: 07 2018

[LSB18] Lacy, B.; SHLIVKO, D. ; BURROWS, A.: Characterization of Exoplanet
Atmospheres with the Optical Coronagraph on WFIRST. In: ArXiv e-prints (2018),
Januar

[Lud18] LubpwiG, Thomas: Hochleistungsrechnen. Vorlesung, Universitit Hamburg.
https://wr.informatik.uni-hamburg.de/teaching/wintersemester_
2017_2018/hochleistungsrechnen. Version:2017/18

[MPI118] MPI FOoRUM: Message Passing Interface (MPI). https://www.mpi-forum.
org. Version: 07 2018

[NAS18a] N ASA: Exoplanet Archive. https://exoplanetarchive.ipac.caltech.edu.
Version: 07 2018

[NAS18b] NASA: Kepler and K2. https://www.nasa.gov/mission_pages/kepler.
Version: 07 2018

[NAS18c] NASA: TESS. https://tess.gsfc.nasa.gov. Version:07 2018

[NAS18d] NASA: WEFIRST (News Dec. 22, 2017). https://www.nasa.gov/wfirst.
Version: 07 2018

[Opel8] OPENMP ARCHITECTURE REVIEW BOARD: OpenMP. https://wuw.
openmp.org. Version: 07 2018

[R6d17] RODER, Frank: Static Code Analysis for HPC Use Cases, Universitat Hamburg,
Bachelor's Thesis, 07 2017

58


http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361:20053846
http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361:20053846
http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361/200911661
http://dx.doi.org/10.1051/0004-6361/201117051
http://www.crcpress.com/product/isbn/9781439811924
http://llvm.org/docs/WritingAnLLVMPass.html
http://llvm.org/docs/WritingAnLLVMPass.html
https://wr.informatik.uni-hamburg.de/teaching/wintersemester_2017_2018/hochleistungsrechnen
https://wr.informatik.uni-hamburg.de/teaching/wintersemester_2017_2018/hochleistungsrechnen
https://www.mpi-forum.org
https://www.mpi-forum.org
https://exoplanetarchive.ipac.caltech.edu
https://www.nasa.gov/mission_pages/kepler
https://tess.gsfc.nasa.gov
https://www.nasa.gov/wfirst
https://www.openmp.org
https://www.openmp.org

[RR12]

[See08]

[Squl6]

[TOP18]

[WF92]

Literaturverzeichnis

RAUBER, T.; RUNGER, G.: Parallele Programmierung. Springer, 2012 https:
//www.springer.com/de/book/9783642136030. — ISBN 978-3-642-13604-7

SEELMANN, A. M.: 3D Strahlungstransport - Erste Rechnungen, Universitat
Hamburg, Diploma Thesis, 02 2008. https://www.hs.uni-hamburg.de/images/
groups/phoenix/diplomarbeit_seelmann.pdf

SQUAR, Jannek: MPI-3 algorithms for 3D radiative transfer on Intel Xeon Phi
coprocessors, Universitdt Hamburg, Master's Thesis, 10 2016. http://edoc.sub.
uni-hamburg.de/informatik/volltexte/2017/231/

TOP500: Statistics. https://www.top500.o0rg/statistics/list/.
Version: 07 2018

WoLszczAN, A.; FrRAIL, D. A.: A planetary system around the millisecond
pulsar PSR1257 + 12. In: Nature 355 (1992), Januar, S. 145-147. http://dx.
doi.org/10.1038/355145a0. — DOI 10.1038/355145a0

[Wik18a] WIKIPEDIA:  Empirische Varianz.  https://de.wikipedia.org/wiki/

Empirische_Varianz. Version:07 2018

[Wik18b] WIKIPEDIA: Methods of detecting exoplanets. https://en.wikipedia.org/

wiki/Methods_of_detecting_exoplanets. Version:07 2018

[Wik18c] WIKIPEDIA:  Strahlungstransport. ~ https://de.wikipedia.org/wiki/

Strahlungstransport. Version:07 2018

59


https://www.springer.com/de/book/9783642136030
https://www.springer.com/de/book/9783642136030
https://www.hs.uni-hamburg.de/images/groups/phoenix/diplomarbeit_seelmann.pdf
https://www.hs.uni-hamburg.de/images/groups/phoenix/diplomarbeit_seelmann.pdf
http://edoc.sub.uni-hamburg.de/informatik/volltexte/2017/231/
http://edoc.sub.uni-hamburg.de/informatik/volltexte/2017/231/
https://www.top500.org/statistics/list/
http://dx.doi.org/10.1038/355145a0
http://dx.doi.org/10.1038/355145a0
https://de.wikipedia.org/wiki/Empirische_Varianz
https://de.wikipedia.org/wiki/Empirische_Varianz
https://en.wikipedia.org/wiki/Methods_of_detecting_exoplanets
https://en.wikipedia.org/wiki/Methods_of_detecting_exoplanets
https://de.wikipedia.org/wiki/Strahlungstransport
https://de.wikipedia.org/wiki/Strahlungstransport




Anhange

61






A. Anpassung der PHOENIX Architektur

Zur Kompilation von PHOENIX auf neuen Systemumgebungen oder mit anderen Compilern,
ist es notwendig folgende zwei Dateien anzupassen. In Source\build ist lediglich eine Zeile
mit dem neuen Architekturstring hinzuzufiigen.

Listing A.1: Anpassung des Buildprozesses [Source/build]

if ( ($altarch ne "HPUX") &&
($altarch ne "X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS") &&
A
die("build : error : No recognized architecture flag : $altarch\n");

}

In der Source\Compiler.options wird der neue Architekturstring dann als Prefix eines
neuen Blocks verwendet. Fiir den hier gezeigten Abschnitt wurde die zuvor vorhandene
Architektur X86_64-GFORTRAN-MPI (ibernommen und an die Bibliothek OPENBLAS und den
flang Compiler angepasst.

Listing A.2: Anpassung der Architekturen [Source/Compiler.options|

g g S s
# flang for Intel X86_64 and generic MPI using OpenBLAS for blas/lapack
B S g S s s s
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS # flag for architecture:
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS ARCH=gfortran-mpi
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS #
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS # code conversion call
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS CONVERT=2g95-mpi.pl
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS #
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS #
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS # General Flags:
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS #
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS LAPACK=-lopenblas
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS LFLAGS= $(OPENCL) $(QDLIB) $(LAPACK)
$ (TOPBINDIR)/cio.o -lstdc++
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS FLAGS2=
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS #
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS # Flags for optimization:
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A. Anpassung der PHOENIX Architektur

#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
-fno-second-underscore
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
-fno-second-underscore
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
-DGFORTRAN_CBE
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS

#

FFLAGS= -0 -fno-automatic -fno-second-underscore
DFLAGS= -c -fno-automatic -fno-second-underscore
BENCHFLAGS=$ (FFLAGS)

#

# Flags for debugging::

#

#FFLAGS= -g -Wall -fno-automatic -fbounds-check

#DFLAGS= -g -Wall -fno-automatic -fbounds-check

FOBFLAGS=$ (FFLAGS)

F77=mpif90 -fc=flang -m64 CPUOPTS
F90=mpif90 -fc=flang -m64 CPUOPTS
LD=mpif90 -fc=flang -m64 CPUOPTS
CC=mpicc -cc=clang -m64 GCC_CPUOPTS

CFLAGS= -c -DSUN -0 -DO_LARGEFILE=0 -DGOODF90

#

# Flags for QD package:

#

CC_OPTS=-DHAS_FMA

CC_OPTS=
C_QD_OPTS=-DADD_UNDERSCORE
CC_QD=g++ -m64 CPUOPTS

CC_FLAGS=-04

AR=ar

AR_FLAGS=-crv

#

# Flags for SuperLU package:
#

ARCH_SLU=ar

ARCHFLAGS_SLU=-crv
CC_SLU=gcc -m64 CPUOPTS
CFLAGS_SLU= -04 -fstrict-aliasing

-fno-omit-frame-pointer -funroll-all-loops -frerun-loop-opt

-DMATH_ASM_INLINE
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS
#X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS

FORTRAN=$ (F90)
LOADER=$ (LD)
LOADOPTS=
CDEFS=-DAdd_

PHOENIX lIasst sich dann kompilieren mittels ./mk_phoenix X86_64-FLANG-MPI-QOPENBLAS

oder ./mk_phoenix -debug X86_64-FLANG-MPI-OPENBLAS nachdem ggf. die Pfade fiir flang
und OPENBLAS gesetzt wurden.
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B. Codesegmente zur Datenaufnahme

Um die Zahl der Charakteristiken zu ermitteln, die pro Raumwinkel (6, ¢) anfallen, wurden
im Quellcode des Trackers folgende Segmente hinzugefiigt. Da die Daten fiir jede lteration
identisch sind, wurde hier mittels konkreter Werte des Raumwinkels der Beginn einer neuen
Iteration erkannt und die Ausgabedatei zuriickgesetzt. Dieser Trick war nétig, da weitere
Details der umgebenden Schleife iiber die Raumwinkel innerhalb des Trackers nicht bekannt
sind. Sinnvoll ist es bei dieser Datenaufnahme allerdings die Zahl der Iterationen mittels
itlamb = 1 im Jobscript auf eine einzige zu beschranken. Ebenfalls sinnvoll ist es, die Daten
mit nur einem einzigen Prozess aufzunehmen, was allerdings im Falle des groBeren Gitters
nicht moglich war, daher mussten hier die Daten mittels MPI| aus mehreren Instanzen zu-
sammengefiigt werden. Die mit cMPI beginnenden Zeilen werden beim Buildprozess von
Kommentarzeilen in Codezeilen gewandelt, sofern die MPI Option aktiv ist. Die Zeilennum-
mern resultieren aus den gezeigten Anderungen basierend auf dem Git Commit 5bcab32 vom
21.03.2018 und sollen nur der groben Einordnung in den bestehenden Code dienen.

Listing B.1: Datenaufnahme zur Gesamtzahl und Gitter-Statistik der Charakteristiken
[Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for]

cMPI integer :: mpi_rank,mpi_size 'MPI
integer :: debugi,debugj
character(len=110) :: debugstr
character(len=110), allocatable :: debugarray(:)

cMPI call mpi_comm_rank (MyMPI_3DRT_COMM_FS,mpi_rank,ierr) IMPI
cMPI call mpi_comm_size(MyMPI_3DRT_COMM_FS,mpi_size,ierr) IMPI

c—

c-- debug output by Oliver Pola:

c—

c-- remember not only iterating over theta, phi once, also having
0S_iterations loop

c—— dirty trick is to rewind every 0S_iteration, to keep only last one

c—

c-- plot total sum of characteristics for each theta, phi combination

c—-

debugi = 0

debugj = 0

if ((abs(theta - 3.141) .1t. 0.001) .and.

& (abs(phi - 0.0) .1t. 0.001)) then
debugi = 1

endif
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cMPI call mpi_reduce(debugi,debugj,1, 'MPI
cMPI & MPI_INTEGER,MPI_MAX, IMPI
cMPI & 0,MyMPI_3DRT_COMM_FS,ierr) IMPI
cMPI if (mpi_rank .eq. 0) then IMPT
cMPI debugi = debug]j 'MPI

if (debugi .eq. 1) then

rewind(7)

endif
cMPI allocate(debugarray (mpi_size)) 'MPI
cMPI endif 'MPI

write(debugstr,*) theta, ’;’, phi, ’;’, n_chars, ’;’,
& sum(chars_pv(:,:,:)), ’;’, maxval(chars_pv(:,:,:))

cMPI call mpi_gather (debugstr,110,MPI_CHARACTER, IMPI
cMPI & debugarray,110,MPI_CHARACTER, IMPI
cMPI & 0,MyMPI_3DRT_COMM_FS,ierr) IMPI
cMPI if (mpi_rank .eq. 0) then IMPT
write(7,*) debugstr
cMPI do debugi=2,mpi_size 'MPI
cMPI write(7,*) debugarray(debugi) 'MPI
cMPI enddo IMPI
cMPI deallocate(debugarray) IMPT
cMPI endif 'MPI

Alternativ wurden an gleicher Stelle fiir einen ausgewahlten Raumwinkel, hier (6 = 1.504, ¢ =
1.178), in jedem Gitterelement die Zahl der durchlaufenden Charakteristiken ermittelt. Dies
hat nur fir das kleine Gitter und daher nur mit einem einzelnen Prozess stattgefunden.

Listing B.2: Datenaufnahme  zur Zahl der Charakteristiken pro  Gitterelement
[Source/3DRT/LC_Lstar_tracker_spherical_MultiPassCache.for]

c—-
c—— debug output by Oliver Pola:
c—
c-- detailed plot of picked theta phi, having number of chars per grid element
c—-
if ((abs(theta - 1.504) .1t. 0.001) .and.
& (abs(phi - 1.178) .1t. 0.001)) then
rewind(7)
do it=-nt,nt
do ip=-np,np
do ir=-nr,nr
write(7,*) ir, ’;’, it, ’;’, ip, ’;’, chars_pv(ir,it,ip)
enddo
enddo
enddo
endif

66




C. CD-Inhalt

Auf der beigefiigten CD befinden sich folgende Daten:

Bachelorthesis__Pola.pdf
Diese Bachelorthesis im PDF-Format

Charakteristikmessungen/
Messdaten zur Anzahl Charakteristiken in Abhéangigkeit vom Raumwinkel

Jobs/
Zur Messung verwendete Jobscripts

Jobs/Ergebnisse.tar.gz
Eine kleine Stichprobe der von den Jobs erzeugten Ausgaben

Laufzeitmessungen/
Messdaten zur Laufzeit der Jobs

Laufzeitmessungen/allruns.csv
Tabelle aller Einzelmessungen

Laufzeitmessungen/iteration*.csv
Selektion und Mittelwertbildung aus den Einzelmessungen

Plots
Aus den Messdaten generierte Abbildungen
(die *.plt sollten, mit gnuplot gedffnet, interaktiv bedienbar sein)

Profiles
Durch Score-P und perf erzeugte Profile und Spurdaten

Programmanpassungen
Die im Rahmen dieser Arbeit in PHOENIX angepassten Dateien

Die verwendeten Dateinamen setzen sich aus folgenden Teilen zusammen:

small Verwendung des kleinen 17x17x65 Gitters, ohne Tracking Cache
cacheOFF Verwendung des groBen 257 x33x65 Gitters, ohne Tracking Cache
cacheON Verwendung des groBen 257x33x65 Gitters, mit Tracking Cache
west, hummel, etc. Bezeichnung des Systems

INTEL, GFORTRAN, FLANG Verwendung des angegeben Compilers

nX, pX, tX Zusammengefasste Messdaten, bei denen jeweils die Zahl der Nodes, Prozesse oder Threads
auf X festgehalten ist

original PHOENIX im Zustand des Git Commits 5bcab32 vom 21.03.2018

ipitir Angepasstes PHOENIX mit Schleifenreihenfolge ip, it, ir

-itipir Schleifenreihenfolge it, ip, ir, wobei it mit Schrittweite -1 durchlaufen wird

~itipir Schleifenreihenfolge it, ip, ir, wobei die Schrittweite -1 oder 1 in it abhangig von 6 gewahlt ist
itipir+1 Schleifenreihenfolge it, ip, ir, wobei ir mit Offset +1 durchlaufen wird

openmp PHOENIX mit angepasstem OpenMP-Schema
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