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Abstract

Das Ziel dieser Arbeit ist die Analyse der Ein- und Ausgabe (E/A) des Okosystemmodells
ECOHAMb5. ECOHAMS ist ein paralleles HPC-Programm, das mit MPI parallelisiert
ist. Es werden NetCDF Dateien als Ergebnis der Simulation ausgegeben. Wie bei vie-
len Erdsystem- und Klimamodellen wird bei ECOHAMS nur serielle E/A durchgefiihrt,
was die Skalierung stark einschrinkt. Fir die Analyse wurde ECOHAMS fiir parallele
E/A erweitert und es wurde die Performance gemessen und analysiert. Zudem wurde
parallele E/A in ECOHAMSb5 implementiert.

ECOHAMS5 ist ein Erdsystemmodell, das die Okologie der Nordsee simuliert. Das
Modell wird genutzt um Fragen des Kohlenstoffflusses in der Nordsee im Rahmen des
Klimawandels (Lorkowski et al., [LPMK12]; Péatsch und Kiihn, [PKO08]) sowie Fragen zur
Auswirkung unterschiedlicher Belastung des Okosystems Nordsee durch Néhrstoffeintri-
ge von Stickstoff und Phosphor (Lenhart et al. [LMBB*10, LDG*13]) zu untersuchen.
Dazu wird die Nordsee in ein dreidimensionales Gitter unterteilt und fiir jede Gitterzelle
werden fiir eine Reihe von Zustandsvariablen numerische Differenzialgleichungen gelost.
Das Modellgebiet des ECOHAM-Gitters umfasst den Nordwesteuropéischen Kontinen-
talschelf (NECS) und Teile des angrenzenden Nordostatlantiks (Abbildung 4.1). ECO-
HAMS5 ist in Fortran implementiert und nutzt MPI fir die parallele Ausfithrung mit
mehreren Prozessen. Jeder dieser Prozesse ist an der Berechnung der Simulation betei-
ligt. Die Simulationsergebnisse werden in der urspriinglichen Version von ECOHAMS5
von einem Prozess/Rechenknoten, dem Masterknoten, mit NetCDF gespeichert. Diese
serielle E/A wurde in dieser Arbeit verschiedentlich untersucht. Die Implementierung
wurde statisch anhand des Quellcodes analysiert. Die Ausfithrung wurde gemessen und
mithilfe des Tracingprogramms Vampir/Score-P ausgewertet. Fiir die E/A nutzt ECO-
HAMS5 die Bibliotheken MPI, MPI-IO, HDF5 und NetCDF.

Die neue Version von ECOHAMb5 mit paralleler E/A konnte sich, auf dem Testsystem
mit 10 Rechenknoten, zeitlich nicht von der Version mit serieller E/A absetzten, sondern
war etwa zwischen 15% und 25% langsamer.
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1 Einleitung

In diesem Kapitel werden die Grundlagen der Arbeit erldutert.

Heutige Hochleistungsrechner bzw. High Performance Computing (HPC) Systeme [6-
sen rechenaufwendige Probleme mit einem hohen Grad an Parallelisierung. In dieser
Arbeit wird parallele E/A im Programm ECOHAMS5 implementiert und die parallele
und serielle E/A von ECOHAMS analysieren. In diesem Kapitel wird ein Uberblick
tber den derzeitigen Stand im Bereich HPC' gegeben. Die Hintergrinde zu paralleler
Fin- und Ausgabe (Input / Output (1/0)) und parallelen Speichersystemen in parallelen
HPC-Systemen werden im folgenden Kapitel erldutert. Abschliessend wird die Aufgaben-
stellung dieser Arbeit dargestellt.

Die Arbeit befasst sich mit der Analyse der E/A des Okologiemodells ECOHAMS.
Insbesondere die parallele E/A mit NetCDF/HDF5/MPI-10 wird betrachtet. ECOHAMS
wurde im Laufe dieser Arbeit auf parallele E/A fir die Ein- und Ausgabe umgestellt.

1.1 Hochleistungsrechnen / Wissenschaftliches Rechnen

Hochleistungsrechnen (High Performance Computing (HPC)) bezeichnet einen Bereich
in der Informatik, der sich mit dem Betrieb und der Programmierung von Hochleistungs-
computern beschéftigt. Hochleistungscomputer bezeichnet dabei Computersysteme, die
aus mehreren diskreten Computern bestehen und die tiber Hochleistungsnetzwerke ver-
bunden sind. Moderne Hochleistungsrechner bzw. Supercomputer bestehen aus vielen
einzelnen Computern, sog. Knoten, die oftmals bestimmte Aufgaben innerhalb des Su-
percomputers iibernehmen. Die meisten Konten sind Berechnungsknoten, die mit mehr
Prozessorleistung ausgestattet sind und die wissenschaftliche Berechnungen durchfiihren.
Weitere Knoten sind die Speicherknoten, die anfallende Daten auf persistente Medien
speichern. Die Anforderungen, die von den Anwendern bzw. Anwendungsprogrammen
an Hochleistungsrechner gestellt werden, haben zur Folge, dass extreme Rechenleistun-
gen und Speicherkapazitiaten verwendet werden miissen. HPC-Systeme werden tiberall
verwendet, wo rechenintensive Probleme gelost werden miissen. Beispiele sind in den
Naturwissenschaften, in der Kryptographie, in der Erdsystemforschung oder auch im
Bereich der Computer Generated Images (CGI) und bei Animationsfilmen zu finden.
Moderne HPC-Systeme sind oft als Cluster organisiert, wie beispielhaft in Abbildung
1.1 gezeigt.



Netzwerk

Dabei werden die Berechnungsknoten (Compute Nodes) iiber ein Hochleistungsnetz-
werk miteinander verbunden. Jeder Knoten hat meist mehrere Prozessoren mit mehreren
Prozessorkernen. Auf jedem Knoten wird mindestens eine Instanz eines Computerpro-
gramms ausgefithrt, ein Prozess. Jeder Prozess kann aus mehreren Threads bestehen.
Ein Thread ist ein eigenstandiger Ausfithrungsstrang innerhalb eines Prozesses (vergl.
[Wik16a]). Diese Prozesse nutzen dann die E/A-Knoten und ein Speichersystem um
Ein- und Ausgabe durchzufithren. Die Kommunikation zwischen den einzelnen Knoten
erfolgt per Nachrichtenaustausch (Message Passing). Als Standard fiir die Programmie-
rung von Nachrichtenaustausch wurde das Message Passing Interface (MPI) etabliert.
Damit konnen Programmierer portable parallele Programme schreiben, die Nachrichten
zum Informationsaustausch zwischen den Knoten oder Prozessen nutzen. Details zu MPI
werden in Abschnitt 2.1.1 aufgefiihrt. Im Kontext des Nachrichtenaustauschs ist auch die
Bandbreite des Netzwerks wichtig, da viele Knoten miteinander kommunizieren. Es gibt
mehrere verbreitete Netzwerktechnologien, wie Infiniband oder Ethernet. Die maximale
Bandbreite von Ethernet ist derzeit 100 GBit/s', bis Ende 2017 soll die Datenrate auf
400 GBit/s gesteigert werden[Trol5]. Infiniband[MRP*15] hat in der aktuellen Version
EDR eine Bandbreite von 300 GBit/s, diese wird sich mit der Version HDR, die etwa
2017 erscheinen soll, auf 600 GBit/s steigern.

Jedes parallele Programm 16st ein Problem bzw. eine Aufgabenstellung. Dieses glo-
bale Problem wird in Teilaufgaben aufgeteilt. Jeder Prozess berechnet ein Teilstiick der

Abbildung 1.1: HPC-System
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globalen Problemstellung. Zwischen den Knoten werden dann die relevanten Daten der
lokalen Teillosung per Nachricht ausgetauscht. Dieser Losungsansatz ist nicht fiir jedes
Problem angemessen, da Probleme serielle Abhédngigkeiten haben kénnen. Daher kon-
nen nicht alle Probleme voll parallelisiert werden. Formal wird dieser Zusammenhang
im Amdahlschen Gesetz [Amd67] beschrieben, das besagt, dass die maximal mogliche
Geschwindigkeitssteigerung der Parallelisierung durch i beschrankt wird. Dabei wird
mit T der seriellen Anteil der Laufzeit des Programms bezeichnet. Die maximale Ge-
schwindigkeitssteigerung die ein Programm bei einem seriellen Anteil von 1% erreicht
werden kann, ist Faktor 100.

Alle aktuellen Erdsystem- und Klimamodelle nutzen derzeit noch serielle E/A. Daher
folgt fiir diese Modelle aus dem Amdahlschen Gesetz, dass sie in der Skalierung einge-
schriankt sind. In dieser Arbeit wird die Umstellung eines Erdsystemmodells auf parallele
E/A vorgenommen um die Einschrankung zu umgehen. Auf zukiinftigen HPC-Systemen
wird die Auswirkung dieser Einschrankung, aufgrund der hoheren Parallelisierung, noch
starker zum Tragen kommen.

FLOPS die Abkiirzung fiir ,,floating point operations per second“ steht, also die Gleit-
kommaoperationen, die pro Sekunde ausgefiihrt werden kénnen, stellen das iibliche Leis-
tungsmafl eines Systems dar. Es ist nicht definiert, welche Operationen auf welchen
Daten ausgefiihrt werden, meistens werden Multiplikationen und Additionen genutzt.
Dazu schreiben Dongarra et al. [DLP03]:

, The performance of a computer is a complicated issue, a function of many
interrelated quantities. [..] the algorithm, the size of the problem, the high-
level language, the implementation, the human level of effort used to optimize
the program, the compiler’s ability to optimize, the age of the compiler,
the operating system, the architecture of the computer, and the hardware
characteristics. The results presented for benchmark suites should not be
extolled as measures of total system performance [...] but, rather, as reference
points for further evaluations.”

,Die Performance eines Computers ist ein kompliziertes Thema, eine Funk-
tion von vielen zusammenhdngenden Eigenschaften. [..] dem Algorithmus,
der Problemgrofle, der Hochsprache, der Implementation, der menschlichen
Anstrengung zur optimierung des Programms, den Moglichkeiten des Com-
pilers zu Optimieren, das Alter des Compilers, das Betriebssystem, der Rech-
nerarchitektur und der Hardwarecharakteristik. Benchmarkergebnisse sollten
nicht zu Messungen der Systemperformance tiberhoht werden, [..], sondern
als Referenzpunkte fiir weitere Evaluationen dienen.”

Eine exakte Spezifikation der FLOPS, die ein HPC-Systems im Regelbetrieb erreicht, ist
unmoglich. Es ist moglich die theoretische Maximalleistung eines Systems zu bestimm-
ten. Dieser Wert wird auch als Peak Performance bezeichnet. Er wird ermittelt, indem
die theoretische Maximalleistung eines Prozessors auf die Anzahl der Prozessoren im
System iibertragen wird. Die Performance eines Prozessors héngt dabei stark von seiner
Taktrate ab. Peak Performance bildet somit eine obere Grenze fiir die Rechenleistung



eines HPC-Systems. Dabei ist es unwahrscheinlich, dass eine Anwendung diesen FLOPS-
Wert erreicht. Um realitdtsnahe FLOPS-Werte zu erhalten werden Benchmarks benutzt.
Benchmarks sind standardisierte Programme, die in einer kontrollierten Umgebung aus-
geflihrt werden. Damit die Benchmarkergebnisse auf normale Anwendungsprogramme
iibertragbar sind, ist es wichtig, dass die Benchmarks Berechnungen ausfiihren, die auch
in den echten Anwendungsprogrammen vorkommen. Im HPC Bereich wird HPC LIN-
PACK als ein de-facto Standard eingesetzt. Lineare Gleichungssysteme kommen in meh-
reren Zweigen der Naturwissenschaften vor, fiir verschiedene dieser Gleichungssysteme
beinhaltet LINPACK Losungsroutinen. Die TOP500 Liste [Top16] der leistungsstérksten
HPC-Systeme nutzt LINPACK als Benchmark im Bereich von mehreren PetaFLOPS.

1.2 Erdsystemmodellierung

Erdsystemmodellierung beschaftigt sich mit der numerischen Modellierung der Erde. Es
werden Modelle erzeugt, die mithilfe eines Hochleistungsrechners ein Erdsystem berech-
nen konnen. Die Erdsystemmodelle nutzen dabei auf modernen Hochleistungsrechnern
viele diskrete Rechenknoten welche iiber Hochleistungsnetzwerke miteinander verbunden
sind. Das Ausfithren von Erdsystemmodellen ist ein Aufgabengebiet von HPC-Systemen.
Wie vom DKRZ in [DKR16] beschrieben, wird das zu berechnende Gebiet der Erde in
einem Erdsystemmodell in ein dreidimensionales Gitter unterteilt. Dieses Verfahren wird
auch als Partitionierung (Partitioning) bezeichnet. Fiir jeden Gitterknoten werden da-
bei Werte, wie Temperatur, Druck oder Stickstoffkonzentration berechnet und vorgehal-
ten. Die Berechnung erfolgt dabei in diskreten Zeitschritten. Bei der Berechnung eines
Zeitschritts werden meist die Daten der benachbarten Gitterknoten betrachtet. Dieses
Verfahren ist sehr gut fiir die Parallelisierung auf einem HPC-System geeignet, da je-
der Prozess einen oder mehrere Gitterknoten berechnet. Auch muss jeder Prozess nur
mit wenigen anderen Prozessen kommunizieren, solange das Gitter optimal auf die HPC
Knoten verteilt ist. Das Verfahren bezeichnet man als Mapping. Inzwischen gibt es auch
Ansitze fur die Partitionierung des zu berechnenden Systems, die nicht auf rechtecki-
gen bzw. quadratischen Gittern basieren. So besteht das Gitter des neue Klimamodell
ICON (Icosahedral non-hydrostatic) des Max-Planck-Institut fiir Meteorologie [fM16]
aus einem lkosaeder, der durch Polygone weiter unterteilt wird.

Okosystem-Modelle sind eine Art von Erdsystemmodellen. Mit ihnen wird ein Oko-
system berechnet. Wie in Abbildung 1.2 zu sehen, wird dabei ein Okosystem auf seine
Grundziige reduziert und dann in dem Programm abgebildet. Fiir die Abbildung im
Programm werden Gleichungen aufgestellt die das Verhalten des Okosystems abbilden.
Um das daraus entstandene Modell zu validieren, werden die Berechnungsergebnisse mit
Messwerten aus dem Okosystem verglichen.

Fir die Berechnung von Erdsystemmodellen gibt es verschiedene Modellierungsan-
sitze. Dabei wird insbesondere zwischen globalen Modellen und regionalen Modellen
unterschieden. Bei einem globalen Modell wird die gesamte Troposphéare abgebildet, in
einem regionalen Modell nur ein bestimmter geographischer Ausschnitt. Es werden die
gleichen Berechnungen vorgenommen, nur konnen diese bei einem regionalen Modell
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Abbildung 1.2: Modellierung des Okosystems

zeitlich und/oder raumlich hoher aufgelost werden, da mehr Rechenleistung fiir kleinere
Gebiete oder Zeitschritte aufgewendet werden kann. Nachteil von regionalen Modellen
ist, dass Daten fiir den Rand des Modells vorhanden sein miissen. Diese Daten (Forcing
Daten) miissen fiir den gesamten Berechnungszeitraum vorliegen.

1.3 Parallele E/A

Parallele E/A beschreibt eine Methode fiir den Zugriff auf Daten aus parallelen Anwen-
dungen heraus, die das Speichern oder Lesen gegentiber der seriellen E/A beschleunigen
soll. Dabei wird auf die Daten von mehreren Knoten parallel zugegriffen, anstatt auf
die Daten von einem Master-Rechenknoten aus zuzugreifen. Im Fall des seriellen Daten-
zugriffs ist der Datendurchsatz, im besten Fall, auf den Durchsatz der Anbindung des
Master-Rechenknotens an das Speichersystem beschrinkt. Eine weitere Einschrankung
bei serieller E/A ist, dass viele verteilte Dateisysteme pro Knoten nur einen bestimmten
Datenduchsatz bereitstellen kénnen. Dieser Datendurchsatz liegt oft unter dem Durch-
satz der Netzwerkschnittstelle. Die Einschrénkung wird mit paralleler E/A umgangen.
Im optimalen Fall kann nun jeder Knoten gleichzeitig den Datendurchsatz des Master-
Rechenknotens erreichen. Im Falle des Forschungsclusters bedeutet das, das eine An-
wendung im seriellen Modus maximal 100MB/s in das Lustre schreiben kann. Sollte
eine Anwendung auf allen 10 Knoten parallel in das Lustre schreiben, so konnen bis zu
1000MB/s erreicht werden.
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Abbildung 1.3: Parallele E/A und serielle E/A

HPC Anwendungen speichern Daten normalerweise in standardisierten Formaten. So
konnen die Daten einfach ausgetauscht und weiterverarbeitet werden. Das Hierarchical
Data Format 5 (HDF5) und das Network Common Data Form 4 (NetCDF) sind Da-
tenformate und Softwarebibliotheken, die eine Programmierschnittstelle (API) fur die
das Schreiben, Manipulieren und Lesen von Anwendungsdaten bereitstellen. Die Biblio-
theken unterstiitzen Anwendungen, die in verschiedenen Sprachen geschrieben sind, wie
C oder Fortran. Beide Bibliotheken sind in den Naturwissenschaften weit verbreitet.
NetCDF und HDF5 werden im Abschnitt 2.2 und im im Abschnitt 2.3 Detail erlautert.

HPC Anwendungen sind in vielen Fallen datenintensive Anwendungen. Die Gesamt-
performance einer Anwendung ist daher stark abhéngig von der E/A Performance. Ein
Beispiel davon ist der Programmstart und die Initialisierung mit den Eingabedaten. Bei
einem parallelen Programm kann die E/A trotzdem seriell erfolgen. Dann erfolgt der
Zugriftf auf die Daten tiber einen einzelnen Knoten, meist den Master-Knoten, der die
Daten tiber MPI erhilt bzw. an die anderen Knoten verteilt. Diese Art von serieller E/A
ist noch haufig in HPC-Programmen vorhanden. In Programmen mit serieller E/A wer-
den die Daten mittels MPI auf dem Masterknoten gesammelt, wenn sie weggeschrieben
werden. Dieser Arbeitsschritt entféllt bei paralleler E/A. Die beiden Vorgehensweisen
sind in Abbildung 1.3 zu sehen. Die Parallelisierung der E/A auf mehrere Prozesse kann
die Zeit, die fir E/A aufgewendet wird, deutlich reduzieren. Bei paralleler E/A ist die
theoretische Maximalbandbreite die Summe der Prozessbandbreiten. Jedoch kann die
praktische Bandbreite von vielen Faktoren beeinflusst werden und stark unter die Maxi-
malbandbreite absinken. In HPC-Systemen werden die Festplatten iiber das Netzwerk
angesprochen, so dass die maximale E/A-Bandbreite durch das Netzwerk begrenzt wird.
Auch die Zugriffsmuster der Anwendungen haben einen starken Einfluss auf die E/A-
Bandbreite. Der zufillige Zugriff auf Speichermedien ist bei allen aktuellen Speicherme-
dien langsamer als der sequentielle Zugriff. Sollte die Anwendung Daten so abrufen, dass
viele zuféllige Zugriffe entstehen, verringert sich die Bandbreite der E/A teilweise stark.

Um parallele E/A durchfithren zu kénnen, wird ein paralleles Dateisystem bendétigt.
Ohne dieses Dateisystem wiirden die E/A beim Zugriff auf das Dateisystem wieder se-
rialisiert. Parallele Dateisysteme speichern die Daten nicht auf einer Festplatte, sondern
verteilen diese auf verschiedene Speicherknoten mit vielen Festplatten. Dabei wird auch
der parallele Zugriff auf die Datei von mehreren Prozessen ermdoglicht. Es gibt mehrere
parallele Dateisysteme, zum Beispiel OrangeF'S oder Lustre.

Sowohl HDF'5 als auch NetCDF-4 ermdglichen den parallelen Zugriff auf Daten. Dabei
bilden die Bibliotheken eine Schicht in einem hierarchischen E/A-Modell. Diese Struktur
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Abbildung 1.4: Hierarchisches E/A Modell

ist in Abbildung 1.4 zu sehen. So nutzt NetCDF-4 HDF5, um Daten zu speichern. HDF5
wiederum greift auf die E/A-Routine von MPI zu. MPI nutzt, abhéngig vom verurteilten
Dateisystem, entweder den POSIX? Standard um die Daten zu speichern oder einen
eigenen E/A-Treiber fir spezielle verteilte Dateisysteme z.B. OrangeFS. POSIX wird
vom Betriebssystem implementiert und dort werden die Daten an den E/A Treiber
iibergeben, welcher sie auf die Festplatte speichert. Schreibt eine Anwendung Daten,
benutzt sie die hochste Ebene der E/A-Hierarchie. Die Daten werden dann durch die
Schichten nach unten gegeben, bis sie beim E/A Treiber ankommen. Leseoperationen
laufen umgekehrt ab.

Das Ziel dieser Arbeit ist es die parallele E/A im Okosystem-Modell ECOHAMS5
mit den erwahnten Bibliotheken, NetDF-4 und HDF5, einzufithren und zu evaluieren.
Die Evaluation betrachtet den kompletten Datenfluss durch die Speicherhierachie. Da-
bei sollen Probleme und Engpésse bei der praktischen Verwendung von paralleler E/A
gefunden und identifiziert werden.

Diese Arbeit nutzt Lustre als paralleles Dateisystem. Lustre wird von der Arbeits-
gruppe Wissenschaftliches Rechnen bereitgestellt, wo diese Analyse stattfindet. Zudem
ist es unter einer Open Source Lizenz verdffentlicht und wird, nach OpenSFS [Opel6]
auf

2Portable Operating System Interface

13



»[-Jseven of the TOP10 supercomputing sites, and over 70% of TOP100
sites|..]“

»[..Jsieben der TOP10 Supercomputer und iiber 70% der TOP100 Supercom-
puter]|...

eingesetzt. Die signifikante Verbreitung von Lustre macht es sinnvoll ECOHAMS fiir die
Analyse darauf auszufiihren.
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2 Hintergrund

In diesem Kapitel werden die Technologien, die fir diese Arbeit benutzt wurden, erldutert.

2.1 MPI

Wie in Kapitel 1 angefiihrt, nutzt ein typisches HPC-System Nachrichtenaustausch um
zwischen den einzelnen verteilten Prozessen zu kommunizieren. Das Message Passing
Interface (MPI) ist der Standard um portable parallele Programme zu erstellen, die
Nachrichtenaustausch nutzen. MPI definiert dafiir eine Schnittstelle, deren Funktionen
von verschiedenen Hochsprachen, wie C, C++ oder Fortran, genutzt werden koénnen.
Der folgende Abschnitt basiert auf Gropp et al. [WG99]. Nach Gropp et al. [WG99]
wurde MPI in zwei Phasen, von einem offenen Forum aus Herstellern von Supercompu-
tern, Autoren von Bibliotheken und Anwendungsentwicklern entworfen. Dieses Forum
wird MPI-Forum genannt. Die erste Entwurfsphase fand zwischen 1993 und 1994 statt
und ergab die erste Veroffentlichung von MPI, die MPI-1 genannt wird. Eine Reihe von
wichtigen Punkten wurde in MPI-1 bewusst nicht behandelt um die Entwicklung und
Veroffentlichung zu beschleunigen, so Gropp et al. [WG99]. Ab 1995 traf sich das MPI-
Forum erneut um kleiner Korrekturen und Anderungen an MPI-1 vorzunehmen. In 1997
wurde dann MPI-2 veroffentlicht. Die groen Neuerungen in MPI-2 sind parallele E/A
(MPI-IO), Remote Memory Operations und dynamisches Prozessmanagement. Es gibt
mehrere Implementationen von MPI, beispielsweise MPICH [MPI16] oder OpenMPI
[Ope]. Diese Implementationen sind auf einer Vielzahl von Prozessorarchitekturen ver-
fiighbar. Der MPI Standard erlaubt es effiziente Implementierungen auf verschiedenen
Architekturen vorzunehmen, da nur die Logik einer Operation vorgegeben wird und
nicht wie eine Operation ausgefiihrt werden sollte. Zum Beispiel haben manche Archi-
tekturen einen Kommunikations-Coprozessor, auf den eine MPI Implementierung die
Kommunikation verlagern kann.

Wie erwéhnt, ist die Portierbarkeit von Anwendungen eine Kernanforderung an MPI.
Das heift, Anwendungsprogrammierer miissen ihre Programme nicht fiir andere Rechner-
architekturen anpassen. Des weiteren ermoglicht MPI auch das transparente Verwenden
von verschiedenen Rechnerarchitekturen durch ein Programm, etwa wenn Teile des Re-
chensystems auf einer anderen Rechnerarchitektur basieren (vergl. Gropp et al. [WG99]).
Die Implementierung transformiert dann die Nachrichten transparent zwischen den Ar-
chitekturen. MPI fordert von allen Implementierungen ein gewisses Grundverhalten ab.
Dazu zahlt beispielsweise, dass die Nachrichteniibermittlung zuverléssig ist.

Ein MPI Programm ist wihrend der Ausfiihrung eine Menge von einzelnen Prozessen.
Jeder Prozess fithrt das Programm unabhéngig in seiner eigenen Umgebung aus. Die

15



Prozesse kommunizieren iiber die MPI Schnittstelle. Wahrend der Ausfithrung hat jeder
Prozess normalerweise seinen eigenen Adressraum, aber es ist auch moglich mit geteil-
tem Speicher zu arbeiten. Zum Organisieren von Prozessen bietet MPI das Konzept
Group (Gruppe) an. Jeder Prozess hat in seiner Gruppe eine eindeutige Identifizierung,
den Rank (Rang). Communicators werden zur Kommunikation innerhalb einer Grup-
pe (intracommunicator) oder zur Kommunikation mit einer anderen Gruppe genutzt
(intercommunicator). So konnen verschiedene Communicators genutzt werden um Tei-
le eines MPI-Programms voneinander fachlich zu trennen. Bei der Trennung von zwei
Teilen konnen z.B. die Communicators COMM MET und COMM OZEAN definiert
werden, welche die Kommunikation fiir ein meteorologisches Modell und ein ozeano-
graphisches Modell erméglichen. MPI definiert einen standardméfigen Communicator,
MPI_COMM__WORLD, welcher alle Prozesse eines MPI Programms enthélt. Er 16st
auch das Problem, dass fiir die Erzeugung eines Communicators ein Communicator be-
notigt wird.

Die Basis der Kommunikation via Nachrichtenaustausch von MPI bildet die Punkt-
zu-Punkt-Ubertragung. Dabei werden Daten direkt von einem Prozess, dem Sender, an
einen anderen Prozess, den Empfanger, tibertragen. Damit das Anwendungsprogramm
keine manuelle Transformation vornehmen muss, kann die Ubertragung mit Informa-
tionen zur automatischen Transformation von Daten in heterogenen Systemen versehen
werden. Auflerdem kann ein Tag, in Form eines Integer, an die Nachricht angebracht wer-
den. Diese Markierung erlaubt es dem Empfanger die Nachricht individuell einzuordnen.
Die Kommunikationsroutinen von MPI ermoglichen sowohl die Verwendung von blockie-
render als auch nicht-blockierender Kommunikation. Im blockierenden Modus kehrt die
Methode nur nach erfolgreichem Abschluss der Funktion zuriick. Im nicht-blockierenden
Modus kehrt die Routine sofort zurtick. Der Anwender muss dann spédter manuell iiber-
priifen, ob der Funktionsaufruf erfolgreich war. Das Absenden einer Nachricht fiihrt
nicht zwingend zu ihrer Zustellung. Dafiir muss sich der Empfanger im Empfangsmodus
befinden. Um die Koordination zwischen Sender und Empfénger zu vereinfachen, bietet
MPI den synchronen Modus. Dabei koordinieren sich Sender und Empfinger und die
Sendeoperation ist nur erfolgreich, wenn der Empfang vom Empfanger bestatigt wurde.

Als weiteren Kommunikationsmodus stehen in MPI die kollektiven Kommunikations-
operationen (collective communication) zur Verfiigung. Diese ermoglichen die Kommu-
nikation zwischen allen Prozessen, die einer (intracommunicator-)Gruppe angehoren.
Weitere Kommunikationsfunktionen sind Scatter, Gather. Bei Scatter werden Daten
von einem Quellsystem (root) auf alle Prozesse der Gruppe verteilt, dabei erhélt jeder
Prozess einen etwa gleichgrofien Anteil der Daten. Gather ist die umgekehrte Funktion.
MPI erlaubt auch den Broadcast von Daten, wobei eine Nachricht von einem Prozess an
alle anderen Prozesse in der Gruppe gesendet wird. Andere Operationen erlauben die
verteilte Reduktion und Berechnung von Daten. So kénnen z.B. Summen effizient von
mehreren Prozessen berechnet werden. Fiir die Synchronisation zwischen verschiedenen
Prozessen enthalt MPI das Konzept einer Barrier. Der Funktionsaufruf von MPI_Barrier
blockiert, bis alle Prozesse in der Gruppe den Aufruf durchgefithrt haben.
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2.1.1 MPI-IO

MPI-10 ist eine Erweiterung des MPI-Standards, der spezifiziert, wie parallele E/A mit
MPI durchzufithren ist. Wie erwahnt, wurde MPI-IO erst nachtréiglich in MPI-2 einge-
fithrt. MPI-IO bietet dem Entwickler viele Operationen um E/A aus einem parallelen
Programm herraus vorzunehmen. MPI-10 sieht verschiedene Méglichkeiten vor, um par-
allele E/A in einer Anwendung zu benutzten. Im einfachen Fall kann eine Datei mit MPI
parallel geoffnet werden, damit die Anwendung lesend oder schreibend zugreifen kann.
Da bei dieser Art des Zugriffs keine Koordination der E/A durch MPT erfolgt, muss die
Anwendung diese selber 16sen. Wenn jeder Knoten einen bestimmten zusammenhéngen-
den Teil der Daten einliest, handelt es sich um continuous Zugriffe. Als non-contiguous
wird der Zugriff auf nicht zusammenhangende Teile der Datei bezeichnet, wenn ein
Knoten z.B. jeden 10. Datenblock einliest. MPI unterstiitzt auch die Nutzung von non-
contiguous Zugriffen durch Anwendung, in dem es , File Views* unterstiitzt. Dabei kann
ein Knoten nur Teile der Datei sehen und darauf lesend und schreibend zugreifen.

MPI-1O trennt E/A in zwei Modi, Independet und Collective. Im Independet Mo-
dus fithrt jeder Prozess die E/A ohne Koordinierung oder Synchronisierung durch. Im
Collective Modus wird diese Koordinierung durchgefiihrt, wodurch Optimierungen mog-
lich werden, beispielsweise der Einsatz von Two-Phase-1/0.

Wie auch MPI selber ist MPI-IO ein Standard fiir den verschiedene Implementatio-
nen existieren. Die verbreiteste Implementierung ist ROMIO [Lab16]. ROMIO wird von
verschiedenen MPI Implementierungen genutzt, zum Beispiel OpenMPI oder Cray MPI,
es ist aber inzwischen Teil von MPICH. Thakur et al.[TGL99] erlautern die zwei Kern-
optimierungen, die in ROMIO bei E/A-Operationen vorgenommen werden. Die Opti-
mierungen sind Data Sieving und Two-Phase-1/0. Data Sieving nutzt aus, dass mehrere
unabhéangige und zufallige Zugriffe auf eine Festplatte, wegen des Seek-Overheads, auf-
wendiger sind als ein umfassender zusammenhéangender Zugriff. Daher werden viele un-
abhéngige Zugriffe aggregiert und gemeinsam ausgefithrt. Im Zuge dieses zusammenhén-
genden Zugriffs werden auch Bereiche geladen, welche nicht angefordert wurden. Diese
Bereiche werden dann im Client Anwendungspuffer gefiltert (sieving). Die zweite Opti-
mierung Two-Phase-1/0 greift, wenn Collective-1/0O eingesetzt wird. Diese Optimierung
basiert auch auf der Minimierung von kleinen unabhéngigen Zugriffen. Die Optimierung
betrachtet das gesamte Zugriffsmuster und identifiziert die sich tiberschneidenden Zu-
griffe. Fir diese Zugriffe wird die E/A Operation an einen Aggregator delegiert. Dort
werden die Zugriffe zu einem grofien gemeinsamen Zugriff zusammengefasst, wie in Ab-
bildung 2.1 dargestellt. Die Daten werden dann reorganisiert an die einzelnen Client
Prozesse iibertragen, so dass jeder Prozess nur seine Daten erhélt.

2.2 HDF5

Hierarchical Data Format (HDF) bezeichnet eine Sammlung von selbstbeschreibenden
Dateiformaten und Bibliotheken mit einer E/A Schnittstelle um auf diese Dateien zuzu-
greifen. HDF wird von der ,,The HDF Group* vorangetrieben und entwickelt. Die HDF
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Verschrankter Dateizugriff P1

Phase 1: Kontinuierlicher Zugriff P1

Phase 2: Daten im Speicher neu

Anordnen -

Abbildung 2.1: Zwei Phasen E/A

Group unterstitzt derzeit das alte HDF4 Format und das neue HDF5 Format. HDF4
wurde aufgrund seiner Einschrankungen abgelost. Insbesondere die maximale Dateigro-
e von 2 GiB ist fur fast alle Anwendungsbereiche im Hochleistungsrechnen nicht mehr
angemessen. Dieser Abschnitt basiert auf dm HDF User Guide [Grol6].

Implementierungen von HDF5 existieren fiir verschiedene Sprachen, z.B. C, C+4++,
Fortran und Java . HDF5 unterstiitzt heterogene und grofie Daten. Es kann eine un-
begrenzte Anzahl von Daten und Objekten gespeichert werden. Diese kénnen auch aus
einem beliebigen Datenmix bestehen. Komplexe Datentypen, Abhéngigkeiten und Rela-
tionen konnen auch abgebildet werden. Es ist moglich nur einen Teil der Datei einzulesen,
wodurch der Zugriff beschleunigt wird. Die Analyse, Verarbeitung und Verwaltung von
HDF'5 Dateien wird durch viele open-source und proprietaren Programmen ermoglicht.

HDF5 Dateien unterteilen sich in zwei Oberdatentypen, Datasets und Groups. Da-
tasets sind homogene multidimensionale Arrays eines einzigen Datentyps. Sie konnen
mit Dateien im Dateisystem verglichen werden. Die Metadaten eines Datasets werden
in einem Header gesichert. Der Header enthélt den Namen, den Datentyp, Datenlay-
out (Dataspace) und Speicherlayout des Datasets. Jedes Element im Dataset hat den
gleichen Datentyp, dieser kann entweder elementar (Integer, Float, ...) sein oder zusam-
mengesetzt. Das Datenlayout beschreibt die Struktur des Arrays, welche Dimension es
hat, was die maximale Dimension ist und wie grof3 es ist. Die Anzahl von Dimensionen
in einem Dataset ist begrenzt. Eine Dimension kann als unbegrenzt definiert werden.
Das Dataset kann mit einer Collective-I/O Operation bis zur maximalen Grofie der
Dimension vergréflert werden.

Eine Group ist ein hierarchischer Datentyp, welcher Datasets oder andere Groups
enthalt, vergleichbar mit einem Ordner im Dateisystem. Beide Oberdatentypen konnen
mit Attributen versehen werden. Diese erlauben es Metadaten hinzuzufiigen. Mit dieser
hierarchischen Datenstruktur ist es moglich die POSIX Pfadsemantik auf HDF5 zu iiber-
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Metadaten

Dataset Dataset in Datei

Abbildung 2.2: Kontinuierliches Dataset in HDF5-Datei (vergl. [Grol6])

tragen und z.B. per ,,/pfad/zu/daten” auf Ressourcen zuzugreifen. Auf den Groups und
Datasets basierend werden alle komplexeren Datenstrukturen aufgebaut, zum Beispiel
die Schnittstellen fiir Bilder oder Tabellen.

Daten konnen in HDF5 in drei Modi gespeichert werden, entweder kontinuierlich,
kompakt oder in Blocken. Der erste Modus, kontinuierlich, bedeutet, dass das Datenset,
abgesehen vom Header, als ein ununterbrochenes Byte-Array gespeichert wird, wie in
Abbildung 2.2 zu sehen. Mehrdimensionale Datasets werden, wie sie im Arbeitsspeicher
abgelegt sind, zu einem 1-dimensionalen Array serialisiert. Daraus folgt auch, dass die
Daten beispielsweise bei Fortran mit der Spalte zuerst gespeichert werden.

Auch muss das Dataset eine feste Grofie haben, da nicht garantiert werden kann, das
freier Platz hinter dem Array zur Verfiigung steht.! Der zweite Modus, kompakte Da-
tenspeicherung, bedeutet, dass die Daten direkt im Header gespeichert werden. Hierbei
werden die Daten zusammen gespeichert, im Gegensatz zu den anderen Modi. Dies ist
nur sinnvoll moglich, wenn die Datenmengen klein sind. Das Dataset muss auch hierbei
eine feste Grofle haben. In diesem Modus kénnen Header und Daten in einer zusammen-
hangenden E/A Operation geladen werden. Die blockweise Speicherung ist der dritte
Modus. Die Daten werden hierfiir in Blocke aufgeteilt. Blocke sind rechteckige Regionen
des Dataset. Die Blocke werden unabhéngig an beliebige Orte der Datei geschrieben,
wie in Abbildung 2.3 dargestellt.

Blocke konnen aus beliebigen Unter-Dimensionen des Datasets bestehen. So kann
ein 3-dimensionales Dataset in 3-, 2- oder 1-dimensionale Blocke unterteilt werden. Die
Position der Blocke in der HDF5 Datei werden im Header gespeichert. B-Baume werden
genutzt um die Blockpositionen effizient zu speichern und auffindbar zu machen. Der

I Contiguous storage is the simplest model. It has several limitations. First, the dataset must be a fixed-size:
it is not possible to extend the limit of the dataset or to have unlimited dimensions. [Grol6]
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Daten in HDF5 Datei

Daten im Programm

Metadaten

Abbildung 2.3: Chunked Dataset in HDF5-Datei (vergl. [Grol6])

Zugriff auf B-Baume erfolgt in logarithmischer Zeit, sowohl fiir Lesen als auch Verandern.
Solche Bédume werden auch in Dateisystemen wie BTRFS oder in Datenbanken benutzt.

HDF5 verarbeitet Blocke einzeln bei E/A-Operationen. Blocke werden in einem Cache
vorgehalten. Auf Blocke wird immer komplett zugegriffen, auch wenn nur Teile der Daten
angefordert wurden, und dabei in den Cache geladen. Die angeforderten Daten werden in
den Anwendungsspeicher tibertragen. Blocke ermdoglichen die transparente Kompression
in HDF5. Kompression ist nur mit Blocken moglich, da die Kompressionsfunktionen auf
Blocke angewendet werden. Zusétzlich hat auch jedes Dataset einen Cache. Der Cache
wird von der Anwendung kontrolliert und kann abgeschaltet werden. Die Abschaltung
des Caches ist beim Einlesen der gesamten Datei sinnvoll.

HDF5 nutzt verschiedene Strategien um Speicherplatz zu allozieren und mit Fiillda-
ten (fill values) vorzubelegen. Dies ist besonders im parallelen Betrieb notwendig, damit
lesende Prozesse feststellen konnen, ob ein Bereich eines Datasets schon von einem schrei-
benden Prozess geschrieben wurde. Standard bei HDF5 ist ein Fullwert (fill value) von
0, wie in POSIX read():

,1f any portion of a regular file prior to the end-of-file has not been written,
read() shall return bytes with value 0“ [IG13]

Die Schnittstelle erlaubt es eigene Fiillwerte zu setzen. Weiterhin existieren drei Modi
zum Anlegen bzw. Allozieren von Datasets und zur Vorbelegung mit Fillwerten, , Ear-
ly¢, ,Late“ und ,Incremental® [Grol6]. Im Modus ,Early“ wird das Dataset bei der
Erstellung komplett alloziert. Im Modus ,,Late wird das Dataset alloziert, wenn das
Dataset geschrieben wird. Nur mit Blocken ist der Modus ,,Incremental® moglich. Da-
bei wird die Allokation beim Schreiben des Blocks vorgenommen. Wenn kein Modus
gesetzt wird, versucht HDF5 den besten Modus abhéngig von der Speichermethode und
Zugriffsmethode zu wahlen, z.B. abhingig davon, ob Parallele E/A benutzt wird. Das
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Schreiben von Fiillwerten kann auch komplett abgeschaltet werden. Beim Schreiben von
Fillwerten wird die Datei doppelt geschrieben, einmal mit dem Fiillwert und einmal mit
den echten Daten. Die Auswirkungen auf die Performance sind erheblich. Das Verhalten
sollte, wenn moglich, deaktiviert werden.

2.3 NetCDF

Network Common Data Form (NetCDF) ist ein standardisiertes, selbstbeschreibendes
Dateiformat fiir den Austausch von wissenschaftlichen Daten und eine Bibliothek um auf
diese Daten lesend und schreibend zuzugreifen. Dieser Abschnitt basiert auf [RDE16].
Das Format basiert historisch auf dem NASA-Format CDF, ist zu diesem aber nicht
mehr kompatibel. NetCDF wird von der University Corporation for Atmospheric Rese-
arch (UCAR) vorangetrieben, eine alternative Version wird von Unidata entwickelt. Es
handelt sich um ein selbstbeschreibendes binédres Format. Ein Header beschreibt das Lay-
out der Datei, unter anderem um welche Endianess es sich handelt, wie die Data-Arrays
aussehen und diverse Metadaten. NetCDF gibt es in drei Hauptversionen, das klassische
Standartlayout (NetCDF classic), ein erweitertes Layout mit 64bit Offsets (NetCDF
large) und einem neuen Layout, das auf HDF5 basiert, welches mit NetCDF Version 4
(NetCDF-4) eingefithrt wurde. Das neue Layout ermoglicht Dateien, deren Gréfle nur
vom Dateisystem abhéngt und mehrere unbegrenzte Dimensionen in der Datei. Zusétz-
lich gibt es eine Abspaltung von NetCDF, PnetCDF (parallel NetCDF), die als erste
parallele E/A implementiert. PnetCDF hat keine zu NetCDF' vollstandig kompatible
Schnittstellen und schreibt ein eigenes Format.

Diese Arbeit setzt sich mit NetCDF-4 auseinander.

NetCDF wird in den Naturwissenschaften eingesetzt, besonders in den Bereichen Kli-
maforschung, Wetter, und Ozeanographie. Ahnlich zu HDF5 werden die Daten in Ar-
rays gespeichert. In einem Array werden Elemente eines Datentyps gespeichert. Arrays
konnen multidimensional sein. Die Schnittstelle von NetCDF abstrahiert mit abstrakten
Datentypen von der konkreten Datenspeicherung. Die interne Repréasentation von Daten
wird von NetCDF gekapselt, da der Anwender nur iiber die Schnittstelle der Bibliothek
auf die Daten zugreift. Diese Methodik erlaubt es NetCDF portable zu sein und unab-
hangig von der Rechnerarchitektur zu sein. Die Implementierung kann auch getauscht
werden. Es gibt Implementierungen fiir verschiedene Programmiersprachen und Umge-
bungen, wie C, C++, Fortran 77 / 90 oder Java. Des weiteren sind Implementierungen
fir verschiedene BSD/UNIX Systeme und auch Microsoft Windows verfiigbar.

Das klassische Datenmodell von NetCDF basiert auf Datasets. Ein NetCDF-Dataset
besteht aus einer Dimension, Variablen und Attributen. Diese werden sowohl mit einem
Namen als auch einer ID-Nummer versehen. Bei NetCDF-4 wurden Gruppen eingefiihrt.
Jede NetCDF Datei enthélt eine standardméBige (root) Gruppe. Jede Gruppe kann eine
oder mehrere Untergruppen oder konkrete benutzerdefinierte Datentypen enthalten, wie
in Abbildung 2.4 zu sehen. Jede Gruppe bildet dabei ein klassisches NetCDF-Dataset
ab und hat jeweils eigene Attribute, Variablen und Dimensionen. Dimensionen kénnen
bei NetCDF beim Erstellen der Datei oder im ,define“ Modus definiert werden. Seit
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Variables and atiributes have one of

File twelve primitive data types or one of
location: Filename Jfour user-defined types.
create( ), open( ), ... | DataType |

Group L UserDefinedType PrimitiveType
name: String — ) e char
typename: String byte
l A short
-E num int
Dimension .
Attribute : int64
S name: String float
name:

. - length: int Opague double
type: DataType isUnlimited() unsigned byte
values: 1D array =T arng unsigned short

| P | unsigned int
- unsigned int64
Variable .
- | VariableLength | string
name: String
——@| shape: Dimension[] [O——
type: DataType
array: read( ), ...

A file has a top-level unnamed group. Each group may contain one or more
named subgroups, user-defined types, variables, dimensions, and attributes.
Variables also have attributes. Variables may share dimensions, indicating a
common grid. One or more dimensions may be of unlimited length.

Abbildung 2.4: NetCDF-4 Datenmodell nach [RDE*16]

NetCDF-4 kénnen mehrere Dimensionen pro Datei unbegrenzt sein. Die Anzahl an Di-
mensionen pro Gruppe ist unlimitiert, allerdings hat NetCDF ein Soft-Limit bei 1024
Dimensionen, unter anderem um die Entwicklung von Tools zu vereinfachen. Dieses Li-
mit kann durch das Anheben von NC_MAX _DIMS umgangen werden. Die Dimensionen
definieren die Form der Gruppe. Die meisten Daten in NetCDF werden in Variablen ge-
speichert. Eine Variable repriasentiert ein Array von Werten desselben Datentyps. Eine
Variable hat einen Namen, einen Typ und eine Form, welche von den bei der Varia-
blenerstellung angegebenen Dimensionen festgelegt wird. Attribute, die der Variablen
zugeordnet sind, konnen jederzeit hinzugefiigt oder gedindert werden. Variablen, die min-
destens eine unlimitierte Dimension haben, werden als ,record variable® bezeichnet und
sie koénnen eine unbegrenzte Anzahl von Eintragen enthalten. Wenn die Variable keine
Dimension enthalt, kann nur ein Wert gespeichert werden. Solche Variablen werden als
Scalar bezeichnet, Variablen mit einer Dimension als Vektor und Variablen mit zwei
Dimensionen als Matrix. Diese Namenskonventionen gleichen denen von Fortran oder
denen der Mathematik.

Als Koordinaten-Variable (Coordinate Variables) werden Variablen bezeichnet, die
den gleichen Namen wie eine Dimension haben. Auflerdem ist eine solche Variable ein
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Vektor und die Form ist identisch zu der Form der Dimension. Solche Variablen ha-
ben fiir NetCDF keine besondere technische Bedeutung, aber sie sind Teil der NetCDF
Namenkonvention und werden von NetCDF-Tools und Software besonders behandelt.
Analog zum Namen werden solche Variablen benutzt um physikalische Koordinaten
aus einem Koordinatenreferenzsystem in der dazugehorigen Dimension abzubilden. Bei
ECOHAMS5 gibt es beispielsweise die Variablen Latitude, Longitude und Depth. Diese
Variablen sind Teil der Namenkonvention von NetCDF. Die Variable Depth hat zum
Beispiel 31 Ebenen. Jeder dieser Ebenen ist ein bestimmter Tiefenwert, etwa 5 Meter,
zugeordnet. Ein Tool wie ncview kann bei der Visualisierung der Ausgabedatei mit den
entsprechenden zugeordneten Tiefenwerten arbeiten und diese anzeigen.

In NetCDF wird zwischen dem internen und externen Datentyp einer Variable un-
terschieden. Die Datentypen der Programmiersprache des Anwendungsprogramms sind
interne Datentypen. Externe Datentypen sind Typen, die von der NetCDF Schnittstelle
bereitgestellt und innerhalb der NetCDF Datei genutzt werden. Ab NetCDF-4 werden
die Datentypen, sofern notwendig, automatisch umgewandelt. Die Vorteile von externen
Datentypen sind die Portabilitat, da Anwendungsentwickler sich nicht um das Speicher-
system kiimmern missen. Zusatzlich kann NetCDF die Definition der Typen andern
ohne dass Anwendungsprogramme gedndert werden miissen, da die Umwandlung in der
Bibliothek stattfindet.

Attribute werden in NetCDF fiir Metadaten oder andere ergénzende Daten genutzt.
Das System ist vergleichbar zu den Schemadefinitionen in Datenbanken. Attribute, die
Informationen tiber die gesamte Datei bereitstellen, werden globale Attribute genannt.
Die meisten Attribute enthalten Informationen zu Variablen. In NetCDF-4 konnen At-
tribute auch Gruppen zugeordnet werden. NetCDF hat reservierte Attribute, die fiir
die Programmierschnittstelle genutzt werden. Auflerdem gibt es eine Reihe von stan-
dardméfBig genutzten Attributen, beispielsweise das globale Attribut title, das eine
kurze Beschreibung des Datasets enthalten sollte. Da es verschiedene Konventionen fiir
Attribute gibt, ist das Attribut Metadata_Conventions von besonderer Wichtigkeit.
Attribute sollten nur genutzt werden um Metadaten festzuhalten. Es konnen keine At-
tribute fir Attribute definiert werden, daher sollten Werte, die Metadaten benétigen, als
Variablen definiert werden. Attribute konnen nur Skalar- oder Vektordaten enthalten,
keine mehrdimensionalen Daten. Zusétzlich sollten die Daten in einem Attribut klein
genug sein um dauerhaft im Arbeitsspeicher verbleiben zu kénnen.

HDF5 wird, wie oben erldutert, von NetCDF fiir die Datenspeicherung genutzt. Stan-
dardméfBig wird das kontinuierliche Datenlayout fiir Nicht-Record-Variablen genutzt.
Das Block Datenlayout kann vom Anwender ausgewahlt werden. Bei Record Variablen
wird das Blocklayout genutzt, da nur dieses die notwendige Erweiterbarkeit bietet. Das
Schreiben von Fiillwerten kann tiber NetCDF unterbunden werden.

Fir NetCDF gibt es verschieden generische Software-Werkzeuge. Diese kénnen entwe-
der NetCDF-Dateien visualisieren oder verarbeiten. Ein Werkzeug, ncdump, kann eine
NetCDF-Datei einlesen und fiir Menschen lesbar auf der Konsole ausgeben. Das Ge-
genstiick von ncdump ist ncgen. ncgen kann, aus einer fiir Menschen lesbaren Beschrei-
bungssprache, eine bindre NetCDF-Datei erzeugen. Diese Beschreibungssprache heift
CDL (network Common Data form Language). netCDF Operators (NCO) [NCO16] ist
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ein Sammlung von Werkzeugen um, vor allem in geographischen Koordinatensystemen
verortete, NetCDF-Dateien zu analysieren. Beispiele sind das Ermitteln von neuen Da-
ten oder die Berechnung von Mittelwerten. Die Ergebnisse der Analysen konnen als
Text-, Bindr- oder als NetCDF-Datei ausgegeben werden.

2.4 Lustre

Lustre ist ein freies paralleles Dateisystem, das vor allem im wissenschaftlichen Hoch-
leistungsrechnen eingesetzt wird. Es wird tiber eine POSIX kompatible Schnittstelle an-
gesprochen. Die Schnittstelle ermoglicht es auf die verteilten Dateiobjekte parallel zuzu-
greifen. Dieser Abschnitt basiert auf [Int16b]. Lustre speichert Daten objektbasiert. Eine
Datei wird in mehrere Objekte / Streifen aufgeteilt (stripes), welche dann auf unter-
schiedlichen Speicherservern gespeichert werden. Die Verteilung auf verschiedene Server
ermoglicht die Performance des parallelen Dateisystems. Die E/A-Bandbreite des Spei-
chersystems setzt sich aus der Summe der Bandbreiten der Speicherserver zusammen.
Die Bandbreite eines einzelnen Servers wird vom Netzwerk und der Zugriffsbandbreite
der Festplatten begrenzt. Der Gesamtspeicherplatz setzt sich aus dem Speicherplatz der
einzelnen Speicherserver zusammen.

Die Architektur von Lustre besteht aus drei Teilen. Diese Teile sind Lustre Clients,
Metadata Server (MDS) und Object Storage Server (OSS). Abbildung 2.5 zeigt die-
se einzelnen Komponenten. Clients verbinden sich iiber das Netzwerk mit den Lustre
Komponenten fiir Metadaten und Datenspeicher. MDS halten die Metadaten des Da-
teisystems vor, dazu zdhlen Dateinamen, Ordner, Zugriffsrechte und Dateilayout. Diese
Metadaten werden vom MDS auf den Metadata Targets (MDT) gespeichert. Der Da-
teiinhalt wird auf den Object Storage Targets (OST) gespeichert, auf die iiber ein OSS
zugegriffen wird. Dabei wird eine Datei auf mehrere OSS verteilt. Typischerweise wer-
den zwei bis acht OST auf von einem OSS angesprochen und auf diesem OSS-Knoten
ausgefithrt. Clients greifen tiber die POSIX Schnittstelle parallel auf die Dateien zu.

Der parallele Zugriff auf eine Datei kann die Performance steigern. Dazu muss die Ge-
samtbandbreite, die fiir eine Datei zur Verfiigung steht, die Bandbreite eines einzelnen
OSS tibersteigen. Die Grofie eines Streifens ist die Streifengrofe (stripe size). Die Anzahl
der genutzten OSTs je Streifen ist der Parameter Streifenanzahl (stripe count). Wenn
beim Schreiben eines Datenblocks auf einen OST die Streifengrofie iiberschritten wird,
wird der néchste Block in einen neuen Streifen auf einem anderen OST geschrieben.
OSTs werden nach dem Verfahren Round Robin ausgewéhlt. Standardméafig werden
Streifengroffen 1 MiB und eine Streifenanzahl von 1 benutzt, also keine Nutzung von
mehreren Servern je Streifen. Diese Werte konnen pro Datei und pro Verzeichnis ange-
passt werden.

Beim Zugriff auf eine Datei konnen die Clients selbstdndig ermitteln mit welchem
OST zu kommunizieren ist, da die Streifen Round Robin verteilt werden. Es ist keine
Kommunikation mit dem MDS notwendig wenn das Layout einer Datei bekannt ist.

Lustre setzt auf einen Mechanismus von verteilten Sperren um die Integritét einer Da-
tei sicherzustellen. Die verteilten Sperren erlauben es den Clients Daten lokal zwischen-

24



Management Server (MGS)  Management Target (MGT)
Metadata Server (MDS) Metadata Target (WMOT)

@ Co-located MG S and MDS share storage

Ethernet or InfiniBand MNetwaork @
D55 1
®OSS 2

Object Storage Servers
(055s)

Lustre clients

Abbildung 2.5: Lustre Architektur [Int16b]

zuspeichern, da die Sperre parallele Anderungen verhindert. Sperren iiber Dateiinhalte
werden von den OSTs fir ihre Dateiregionen verwaltet. Die Sperren werden fiir byte-
weise spezifizierte Abschnitte verteilt. Sperren tiber Metadaten werden von dem MDT
verwaltet, auf welchem die Inode der Datei liegt.

2.5 Vampir und Score-P

Bei der Entwicklung von parallelen Anwendungen ist es oft notwendig mogliche Performance-
Engpésse und Flaschenhélse zu entdecken. VampirTrace ist ein Werkzeug fir die Analyse
und insbesondere Leistungsmessung von verteilten Programmen. Score-P ist der Nach-
folger von VampirTrace. Die Analyse der gesammelten Daten findet in dem Werkzeug
Vampir statt. Der folgende Abschnitt basiert auf [KHKS08]. Im Allgemeinen kénnen
zwei Arten der Analyse unterschieden werden, Profiling und Tracing. Beim Profiling
werden Informationen iiber Ereignisse (Events) zusammengefasst. Beim Tracing werden
Informationen tiber Ereignisse gespeichert. Tracing ist eine machtigere Analysemethode
als Profiling, da aus den Tracing-Daten Profiling Daten erzeugt werden kénnen, aber
nicht umgekehrt. Der Nachteil von Tracing ist der hohe Overhead, der dabei entsteht,
der die Ergebnisse verfilschen kann. Ubliche Ereignisse, die aufgezeichnet werden, sind:

e Fin- und Austritt in Funktionen bei Funktionsaufrufen
e Punkt zu Punkt Kommunikation mit MPI
e Collective Kommunikation mit MPI

e Messungen von Leistungsmetriken
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Die Anderung der Anwendung um Ereignisse aufzuzeichnen wird als Instrumentierung
bezeichnet. Vampir und Score-P unterstiitzten die Instrumentierung und das Tracing
von Anwendungen. Die Auswertung erfolgt im Vampir-GUIL. Vampir/Score-P arbeitet
dabei in drei Schritten. Im ersten Schritt wird der Programmcode mithilfe des Vampir-
Compilers oder des Score-P Compilers kompiliert. Dieser fligt Instrumentierungs-Code
in das Programm ein und kompiliert es dann mit dem eigentlichen Compiler, z.B.
mpif90. Im zweiten Schritt werden wéihrend der Ausfithrung des Programms mit dem
Instrumentierungs-Code verschiedene Metriken tiber das eigentliche Programm erhoben.
Dabei wird auch die Zeit gemessen, die in den Instrumentierungsfunktionen verbracht
wird. Diese Daten werden in Trace-Dateien geschrieben und kénnen im dritten Schritt
mit dem Vampir GUI-Programm ausgewertet werden. Dabei erzeugt Vampir otf (Open
Tracing Format) Dateien und Score-P otf2 Dateien.

Was Vampir/Score-P zusétzlich von den verbreiteten Tracing-Programmen, wie z.B.
pperf, unterscheidet, ist, dass es Tracing-Daten nicht nur auf einem Knoten zu einem
Prozess sammelt, sondern dass Vampir und Score-P die Tracingdaten von einem gesam-
ten parallelem Programm aufzeichnen. Dazu synchronisiert Vampir/Score-P die Daten
mit hoher zeitlicher Auflésung, damit auch Kommunikationsvorgéange richtig in den Da-
ten abgebildet werden. Die Auflésung ist auf jedem System unterschiedlich und wird in
der Trace-Datei angegeben. Auf dem Forschungscluster wird eine Genauigkeit von 375
Picosekunden angegeben.

Die Trace-Dateien konnen mit dem Tool Vampir gedffnet werden. Es ermoglicht das
Explorieren der Daten tiber Zeitleisten und die Anzeige von statistischen Daten. Vampir
bietet verschiedene Auswertungen an:

¢ Rechenzeit
o Kommunikation

. E/A

Rechenzeit Vampir/Score-P misst die Ausfithrungszeiten von einzelnen Funktionen
innerhalb eines parallelen Programmes. Die Zeiten werden in den verschidenen Charts
dargestellt, gruppiert und summiert. Dadurch kann schnell ein Uberblick verschafft wer-
den, welche Operationen besonders hohe Anteile an der Gesamtausfithrungszeit haben.

Kommunikation Es werden von Vampir/Score-P alle MPI-Kommunkationen zwischen
verschiedenen Rechenknoten aufgezeichnet. Diese werden in der Auswertung als direk-
tionale Pfeile dargestellt, z.B. zeigen bei MPI-Broadcast Pfeile vom Sender an alle Emp-
fénger.

E/A Vampri/Score-P zeichnet standardméfig alle MPI-IO Operationen auf. Optional
konnen auch alle POSIX-E/A Operationen aufgezeichent werden. In Vampir wird dann
die Dauer der Operationen angezeigt und nach Art aufgeschliisselt.
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Abbildung 2.6: Vampir Benutzerinterface

Auswertung Vampir hat ein graphisches Benutzerinterface, welches fiir die Auswer-
tung der Tracing-Daten genutzt wird. Das Tracing erzeugt mehrere komprimierte Datei-
en, die die Tracingdaten enthalten, und eine Beschreibungsdatei mit der Dateiendung
»-otf“ die mit Vampir gedffnet wird. Darauthin ladt Vampir alle Tracingdaten in den
Arbeitsspeicher und zeigt sie in der Form, die in Abbildung 2.6 zu sehen ist. In der
zentralen Zeitachse werden die Prozesse und Threads vertikal dargestellt. Der aktuelle
Zustand des Programms wird iiber Farben kodiert und mit horizontalen Balken, welche
die zu diesem Zeitpunkt aktive Funktionen darstellen, visualisiert. Punkt zu Punkt und
globale Kommunikation wird iiber Pfeile dargestellt.

Nachtragliche Filter Vampir unterstiitzt das Filtern der Tracing-Daten nach verschie-
denen Kriterien. Ein Beispiel ist das Filtern nach Methodenname. Mittels Filter konnen
nur relevante Informationen dargestellt werden. Sie beeinflussen alle Visualisierungen
des Programmablaufs. Dabei werden Informationen, die nicht den Filtern entsprechen,
visuell versteckt und in die Statistiken nicht einberechnet.

2.5.1 Filter

Bei der Instrumentierung und dem Tracing eines kompletten Programms kénnen grofle
Datenmengen anfallen. Diese Analysedaten kénnen zu grofl fiir die weitere Verarbei-
tung sein. Umfassende Analysedaten konnen sehr viel Arbeitsspeicher beanspruchen, so
dass sie nicht mehr mit einem Rechner verarbeitet werden konne. Sehr grole Datensets
konnen alternativ mit VampirServer geladen werden. VampirServer ist ein verteiltes Pro-
gramm, das auf mehreren Rechenknoten gestartet werden kann. Vampir kann dann mit
dem VampirServer verbunden werden. Weiterhin benotigen alle Operationen in Vampir
mehr Zeit auf groflen Datensets. Zusétzlich verfalscht der Overhead das Tracing, auch
wenn Vampir/Score-P versucht diese Einfliisse zu minimieren. Aus diesen Griinden kann
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es sinnvoll sein die Tracing-Daten schon beim Tracing einzuschréanken. Dies kann iiber
Filter erreicht werden. Vampir/Score-P ermoglichen diese Art der Filterung. Nachteil
kann dabei die Verfilschung der relativen Laufzeit der instrumentiert Funktionen im
Vergleich zu nicht instrumentierten Funktion sein. Es besteht die Moglichkeit, das die
Daten nicht mehr reprasentativ fiir einen normalen Programmablauf sind. Dabei gibt
es zwei Ansétze fiir die Wahl der Filter. Inklusive oder exklusive Filter. Fiir inklusi-
ves Filtern gilt, dass nur Methoden oder Subroutinen aufgezeichnet werden, die in der
Filterdatei explizit definiert sind. Beim exklusiven Filtern werden Methoden oder Sub-
routinen, die in der Filterdatei definiert sind, ausgeschlossen. Bei Score-P werden solche
Filter in Filter-Dateien definiert, wie im Quellcode 2.1 zu sehen.

$ cat scorep.filter
SCOREP_REGION NAMES BEGIN
EXCLUDE

foox

bar*
SCOREP_REGION_NAMES_ END

Listing 2.1: Beispiel Score-P Filter Datei

Um die Filter-Datei zu laden, muss diese, wie in Quellcode 2.2 dargestellt, als Umge-
bungsvariable exportiert werden.

setenv SCOREP_FILTERING_FILE scorep.filter

Listing 2.2: Laden der Filter Datei
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Von den Score-P Entwicklern wird empfohlen, erst einen Programmablauf nur mit
Profiling durchzufiihren. Aus diesen Profiling Daten kann dann ein passender Filter
ermittelt werden. Mit diesem Filter kann dann ein Programmablauf mit aktiviertem
Tracing durchgefiihrt werden.

2.6 Tools

Es wurden verschiedene Tools fiir diese Arbeit eingesetzt. Dazu zéhlen ncview, nccmp
und nedump.

2.6.1 ncview

ncview (vergl. [Piel6]) ist ein Tool, mit dem NetCDF Dateien visualisiert werden kénnen.
Die Dateien werden zweidimensional angezeigt, wie in Abbildung 5.7 zu sehen. Weiterhin
konnen die verschiedenen Dimensionen, zum Beispiel die Zeit, der Datei schrittweise
durchgegangen werden.

2.6.2 nccmp

ncemp ist ein Tool um NetCDF Dateien zu vergleichen. Ncecmp beschreibt sich selbst
mit:

y,ncemp compares two NetCDF files bitwise, semantically or with a user
defined tolerance (absolute or relative percentage). Parallel comparisons are
done in local memory without requiring temporary files. Highly recommen-
ded for regression testing scientific models or datasets in a test-driven deve-
lopment environment.“ [Ziel5]

y,ncemp vergleicht zwei NetCDF Dateien bitweise, semantisch oder mit
benutzerdefinierten Toleranzen (absolut oder in Prozenten). Parallele Ver-
gleiche werden, ohne temporare Dateien, im Arbeitsspeicher durchgefiihrt.
Sehr empfehlenswert fiir Regressionstests von wissenschaftlichen Modellen
oder in testgetriebenen Umgebungen.”

ncemp ist vergleichbar mit dem Unix Tool cmp, welches Dateien bitweise tiberpriifen
kann. Wie im Zitat dargestellt, wurde ncemp fiir das Testen der neuen E/A Implemen-
tierung genutzt.

2.6.3 ncdump

ncdump ist ein Tool, das NetCDF Dateien menschenlesbar ausgeben kann. Dafiir kann
ncdump die NetCDF Datei insbesondre im Format cdl ausgeben. Zusétzlich kann es
verschiedene Informationen iiber eine NetCDF Datei anzeigen. Zu diesen Informationen
zéhlen die Version der NetCDF Datei oder z.B. die Metadaten einer NetCDF Datei.
ncdump ist Teil von NetCDF.
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, The ncdump command-line utility converts netCDF data to human-readable
text form. It’s useful for browsing data.“ [Unill]



3 Stand der Wissenschaft

In diesem Kapitel wird auf wissenschaftliche Arbeiten mit Bezug zu dieser Arbeit ein-
gegangen. Viele wissenschaftliche Arbeiten behandeln FEin- und Ausgabeprobleme und
parallele E/A im HPC-Bereich. Dabei wird oft der Fokus auf die Optimierung von
Software-Bibliotheken oder Middleware-Software gelegt.

Bartz et al. [BCK™15]zeigen, wie verschiedene E/A-Muster die Performance beein-
flussen und definieren ,,Best Practices“. Dabei iiberpriifen Bartz et al. NetCDF, Net CDF
mit Alignment-Patch und HDF5 mit folgenden Konfigurationen, auf einem Lustre Da-
teisystem,

1. Verschieden Zugriffsmuster: Disjoint und Interleaved
2. Mit und ohne Alignment

3. Collective- und Independent-1/0O

4. Continous und Chunked Datenlayout

Fir HDF5 empfehlen Bartz et al. Continous Datenlayout, Alignment zu Lustre-Stripes,
Independent-1/0, kein Chunked-I/O. Wenn Chunked-I/O notwendig ist, dann sollte
es im Disjoint-Zugrifssmuster ausgefiihrt werden. Bei NetCDF wird insbesondere das
Alignment hervorgehoben, fiir das Bartz et al. einen Patch fiir NetCDF entwickelt haben,
damit E/A mit Aligment in NetCDF moglich wird. Die Optimierungen iiberpriifen Bartz
et al. auf einem HPC-System mit zehn Client Servern und zehn Storage Serveren. Diese
sind mit einem 1Gbit/s Ethernet vernetzt, so dass eine maximale E/A Bandbreite von
1.125MB/s gegeben ist. Die Ergebnisse werden von Bartz et al. auch auf grofere System
anwendbar angesehen.

Bartz [Barl4] geht in seiner Masterarbeit noch genauer auf die Themen des Papers
[BCKT15] ein. Das Paper basiert auf der Masterarbeit. In der Arbeit werden insbeson-
dere die gewéahlte Methodik und der Hintergrund genauer dargestellt. Dabei wird darauf
eingegangen, wie die Testfille entworfen wurden und welche Anderungen an NetCDF
vorgenommen wurden. Die Ergebnisse sind sonst analog zu dem Paper [BCK™15].
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Howison et al. [How12] zeigen Optimierungen fiir HDF5 auf einem Lustre-Dateisystem
auf. Dabei zeigen sie den Einfluss des Aligments von HDF5-Chunks mit dem darunter-
liegenden Lustre-Dateisystem auf die Gesamtleistung der E/A-Operationen. Neben dem
Aligment, zeigen sie auch auf, das es fiir eine bestmégliche Auslastung des E/A-Systems
notwendig ist, die Metadatenspeicherung auf moglichst wenige E/A-Operationen einzu-
stellen. Dazu zeigen sie zwei Optimierungen. Die erste Optimierung ist das Einpassen
des Metadata B-Trees in eine bestimmte Anzahl von Chunks. Die zweite Optimierung
ist das Vermeiden von unnotigen Metadaten E/A-Operationen zur Laufzeit, indem die
Cache-Eviction der Metadaten in HDF5 von der Anwendung kontrolliert wird. Weiterhin
stellen sie einen verbesserten Algorithmus fir MPI-IO CB2 vor, welcher das Collective-
Buffering von MPI-10 auf das Lustre-Dateisystem anpasst, indem der Algorithmus mog-
lichst ein One-to-One Mapping zwischen Aggregatoren und E/A-Servern nutzt und die
E/A-Operationen zu den Lustre-Stripes alignt. Howison et al. halten zu dem CB2 Algo-
rithmus fest, dass er, wenn viele kleine Datensegmente geschrieben werden, aufgrund des
Kommunikations-Overheads langsamer sein kann, als der originale Algorithmus. Howi-
son et al. iiberpriifen ihre Optimierungen anhand von drei HPC-Anwendungen auf drei
HPC-Systemen, die bis zu 40960-fach parallel sind. Dabei beschleunigt sich die E/A um
das bis zu 33-fache, dabei bleibt die Ausgabedatei eine valide HDF5 Datei.

Isaila et al. [IGCT*14] pladieren fir eine Neuausrichtung des E/A-Stacks in HPC
Anwendungen. Dies machen sie an der steigenden Datenmenge fest, welche fiir wissen-
schaftliche und ingenieurwissenschaftliche Anwendungen benotigt werden, insbesondere
im Kontext von exascale Systemen. Im Rahmen dieser Betrachtung beschreiben Isai-
la et al., dass zukiinftige Systeme im exascale Bereich mehr Sprachenhierarchien als
derzeitige Systeme besitzen werden. Unter diesen Voraussetzungen schreiben sie, dass
es nicht mehr ausreichend sein wird, jeweils eine Schicht der Speicherhierarchie einzeln
zu optimieren, zu skalieren und zu verbessern. Stadtessen schlagen sie vor, das Spei-
chersystem in seiner Gesamtheit zu verbessern. Besonders Technologien wie NVRAM!
werden die Speicherhierarchie vertiefen. Isaila et al. identifizieren drei Problemkatego-
rien: (i) Mangelhafte Programmierbarkeit des Speichersystems bei steigender Tiefe der
Speicherhierarchie (ii) mangelnde Koordinierung im Speichersystem im Fall von uner-
warteten Ereignissen wie Fehlern oder rapiden Anderungen im Datenvolumen (iii) HPC-
Speichersysteme im exascale Bereich machen es notwendig die Lokalitdt von Daten im
System und in den Speicherhierarchien auszunutzen und dem Anwendungsprogramm
aufzuzeigen. Dies ist allerdings bei heutigen Speicherinterfaces wie POSIX nicht mog-
lich. Weitere Verbesserungsmoglichkeiten sehen Isaila et al. beim Energieverbrauch der
Speichersysteme. Sie beobachten dabei, dass der Energieverbrauch fiir das Bewegen der
Daten in einem HPC-System inzwischen den Energieverbrauch fiir die Berechnung tiber-
troffen hat. Insgesamt sprechen sich Isaila et al. fiir neue Ansétze im E/A-System aus,
mit besonderem Augenmerk darauf, dass die Losungen iiber verschiedene Schichten hin-
weg arbeiten. Zudem sollten diese Anderungen baldmoglichst vorgenommen werden, um
den Ubergang zu Exascale-Systemen zu erleichtern.

INonvolatile RAM
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Byna et al. dokumentieren die parallele E/A, die fiir die Simulation von zwei Bil-
lionen Partikeln, die etwa 30 TiB pro Zeitschritt erzeugt, notwendig ist. Dabei zeigen
sie, wie sie diese Datenmenge mithilfe von Optimierungen und einem HDF5 Wrapper,
H5Par, performant behandeln kénnen. Byna et al. zeigen dabei auch, wie sie von ihrem
vorherigen Vorhersagemodell, eine Datei pro MPI Domane zu speichern, auf eine konti-
nuierliche HDF5 Datei gewechselt sind. Laut Byna et al. ist der Vorteil von einer Datei
pro MPI-Doméne, dass ein grofier Teil des maximalen E/A-Durchsatzes des Speicher-
systems einfach erreicht werden kann. Diesen Ansatz bezeichnen sie als file-per-process
(fpp). Mit dem file-per-process-Ansatz werden auch Nachteile in Kauf genommen, so
Byna et al., da bis zu 20.000 Dateien pro Zeitschritt erzeugt werden. Auflerdem werden
die nachfolgenden Schritte der Datenverarbeitung eingeschriankt. Die Daten miissen in
einem postprocessing Schritt verarbeitet werden, um die meisten Analysetools benutzen
zu konnen. Die HDF5 Datei wird von Byna et al. mit H5Par geschrieben, dabei verein-
facht H5Par das Verwalten einer groflen Anzahl an Partikeln. H5Par kapselt dabei, so
Byna et al., viele der Komplexitdt von HDF5 unter Einbufie der Flexibilitat und der
beliebigen Datenmodelle von HDF5. Byna et al. war es einfach moglich ihr Modell VPIC
auf H5Par umzustellen. Der Wrapper offnet die Datei automatisch mit den notwendi-
gen bzw. den optimalen Hints und Einstellungen fiir HDF5 und Lustre. Die Datei wird
von H5Par im Modus ,MPI-IO Collective Buffering” getffnet. Byna et al. beschreiben,
wie dabei das Speichern von Daten in zwei Phasen unterteilt wird. In der ersten Phase
werden die Daten auf einem Subset der MPI-Tasks aggregiert und gepuffert um dann in
der zweiten Phase auf den E/A-Servern gespeichert zu werden. So wird, nach Byna et
al., der Wettstreit reduziert, da weniger Knoten mit den E/A Servern kommunizieren.
Weiterhin halten Byna et al. fest, dass die von ihnen genutzte Cray MPI-IO durch Ali-
gnment das Lustre Dateisystem optimal auslasten kann, wie auch schon von Howison
et al. beschrieben.

Son et al. [SSL*13] demonstrieren einen Mechanismus um die Fluktuationen bei
der Nutzung von verteilten Dateisystemen und Speichersystemen zu reduzieren. Dieser
Mechanismus erlaubt es Son et al. das Subset an Speicher-Server dynamisch zu wéahlen,
welche am geringsten ausgelastet sind, um den bestmoglichen E/A Durchsatz zu errei-
chen. Um dieses Ziel erreichen zu kénnen nutzen Son et al. einen E/A Software Layer, der
es ihnen erlaubt die Datei dynamisch zu partitionieren. Im Zuge dessen demonstrieren
Son et al. das die E/A Performance auf geteilten E/A Ressourcen von Fluktuationen der
E/A Performance betroffen sein konnen, bedingt durch Wettstreit um Ressourcen. Des
weiteren schlagen Son et al. eine dynamische Uberwachung der E/A Bandbreite von ein-
zelnen E/A Servern vor um langsame E/A Server vom File-Striping auszuschliefen. Um
dies zu erreichen schlagen Son et al. zudem eine transparente Datei-Partitionierung und
einen Datei-Layout Transformationsmechanismus vor. Der Mechanismus teilt die Daten
auf die E/A Knoten auf. Mit dieser Losung konnten Son et al. bei bis zu 8.192 Prozessen
signifikante Verbesserungen der E/A Performance zeigen. Der gewédhlte Ansatz kann laut
Son et al. wirksam den Einfluss von langsamen E/A-Servern vermeiden und die Schreib-
Performance steigern. Nach Son et al. wird fiir die dynamische Uberwachung der E/A
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Bandbreite im ersten Schritt eine Dummy-Datei auf alle E/A-Knoten geschrieben um
die Ausschlusskandidaten zu ermitteln. Danach werden im zweiten Schritt die Anwen-
dungsdaten geschrieben. Die gesamte Funktionalitdt wurde von Son et al. in PnetCDF
implementiert ohne die Schnittstelle zu verandern.

34



4 Grundlagen

In diesem Kapitel wird auf die technischen Grundlagen und insbesondere das analysierte
Okosystemmodell ECOHAMS eingegangen.

4.1 ECOHAMb)

4.1.1 Das Okosystemmodell ECOHAM

Fiir die Untersuchung wurde das an der Universitat Hamburg entwickelte biogeochemi-
sche Okosystem-Modell ECOHAMS5 (Ecosystem Model Hamburg, Version 5) verwendet.
Das Modell wird genutzt um Fragen des Kohlenstoffflusses in der Nordsee im Rahmen des
Klimawandels (Lorkowski et al., [LPMK12]; Péatsch und Kiihn, [PK08]) sowie Fragen zur
Auswirkung unterschiedlicher Belastung des Okosystems Nordsee durch Néhrstoffeintri-
ge von Stickstoff und Phosphor (Lenhart et al. [LMBB*10, LDG*13]) zu untersuchen.
Innerhalb von ECOHAM wird die Okologie der Nordsee fiir die unteren trophischen
Stufen bis hin zum tierischen Plankton (z.B. kleine Krebstiere) abgebildet. Dazu wird
die Nordsee in ein dreidimensionales Gitter unterteilt und fiir jede Gitterzelle werden
fiir eine Reihe von Zustandsvariablen numerische Differenzialgleichungen gelost. Die ver-
schiedenen Zustandsvariablen reprasentieren die sogenannten funktionellen Gruppen im
Okosystem und wurden so gewihlt, dass ihr Zusammenspiel die Kreisldufe bestimmter
wichtiger Stoffgruppen abbildet. ECOHAM représentiert die Zyklen von Kohlenstoff (C),
Stickstoff (N), Phosphor (P), Silikat (Si) und Sauerstoff (O2) mittels der berechneten
Zustandsvariablen und den zwischen den Zustandsvariablen agierenden Prozessen. Die
Zustandsvariablen umfassen vier Nahrstoffe, je zwei Gruppen pflanzlichen (Algen bzw.
Phytoplankton) und tierischen Planktons (Zooplankton), langsam und schnell sinken-
den Detritus, labiles und semi-labiles gelostes organisches Material (DOM), Bakterien,
gelosten anorganischen Kohlenstoff (DIC), Gesamtalkalinitat (TA) und Sauerstoff. Das
Phytoplankton sorgt je nach Verfiigbarkeit von Néhrstoffen und Licht fiir den Aufbau
organischer Substanz durch Phytosynthese. Dieses Phytoplankton wird dann vom Zoo-
plankton gefressen, das dann als Nahrung fiir Tiere in den hoheren Stufen des Nahrungs-
netzes dient. Durch das Absterben organischen Materials (Phytoplankton, Zooplankton)
entsteht Detritus, der zu Boden sinkt und dort von Bakterien abgebaut wird. Hierbei
werden auf der einen Seite Néhrstoffe freigesetzt und somit der Néahrstoffkreislauf ge-
schlossen, andererseits verbrauchen die Bakterien beim Abbau Sauerstoff, was bei der
Unterschreitung einer kritischen Konzentration zu Schiden am Okosystem fithren kann,
bis hin zum Absterben bodennah lebender Spezies (Topcu et al,. [TBC09]). Ein weiterer
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Abbildung 4.1: Horizontales  Gitter —und  Bodentopographie des ECOHAM-
Modellgebietes

Fokus der Anwendung von ECOHAMN liegt in die Untersuchung dieser sogenannten
Sauerstoffdefizit-Problematik (Grofe et al., [GGK™16])

4.1.1.1 Modell-Setup und Antriebsdaten

Das Modellgebiet des ECOHAM-Gitters umfasst den Nordwesteuropéaischen Kontinen-
talschelf (NECS) und Teile des angrenzenden Nordostatlantiks (Abbildung 4.1). Das
Modell beinhaltet das Gebiet von 15.25 © West bis 14.083° Ost und von 47.583° bis
63.983° Nord. Die horizontale Auflésung ist 1/5° bei 82 Gitterpunkten in der Breite
und 1/3° bei 88 Gitterpunkten in der Lange. Dies entspricht in etwa einer Auflésung
von 20x20 km pro Gitterzelle. Die vertikale Dimension umfasst 31 Schichten mit einer
Auflésung von 5 m in den oberen Schichten (ausgenommen der Oberflachenschicht mit
10 m) bis 50 m Tiefe. Darunter nimmt die Schichtdicke kontinuierlich zu bis zu einem
Maximalwert von 1000 m fiir die tiefste Schicht mit einer Bodentiefe von 4000 m. ECO-
HAM kann derzeit Simulationen fiir den Zeitraum von 1977 bis 2014 unter Verwendung
realistischer Antriebsdaten liefern. Das Modell lauft im sogenannten Offline-Modus mit
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einem Zeitschritt von 30 Minuten. Die Offline-Kopplung bedeutet, dass das Modell wéh-
rend einer Simulation nicht im direkten Austausch mit einem Stromungsmodell steht,
sondern bereits vorliegende von einem Stromungsmodell erzeugte hydrographische und
hydrodynamische Felder als Antrieb einliest. Dieses Einlesen erfolgt auf einem Zeit-
schritt von einem Tag. Die meteorologischen Antriebe mit 6-stiindigen Informationen
iber Lufttemperatur, Bewolkung, relative Luftfeuchtigkeit, Windgeschwindigkeit und
-richtung werden dem NCEP/NCAR-Reanalysedatensatz entnommen und auf das Mo-
dellgitter interpoliert. Tégliche Frischwasserabflussdaten sowie Nahrstofffrachten fiir 249
Fliisse werden von Cefas (Centre for Environment, Fisheries and Aquaculture Science)
bereitgestellt. Die Daten fiir die atmospharische Stickstoffdeposition repréasentieren die
mittlere Depositionsrate des jeweiligen Jahres.

4.1.2 Implementierung

ECOHAMS5 ist ein in Fortran geschriebenes Okosystemmodell. Es wird mit MPI-2 par-
allelisiert. Das Modell berechnet die Okologie der Nordsee ab dem Jahr 1977. Dafiir
werden mehr als 300 1D, 2D und 3D Variablen berechnet, welche zeitlich und raumlich
aufgelost und mit NetCDF in eine NetCDF-Datei gespeichert werden. Das Modell ist in
Fortran90 geschriebenen und kann auf verschiedenen Architekturen genutzt werden. In
der Vergangenheit wurde es auf einem IBM System genutzt, den ,Blizzard“ des DKRZ
(Deutsches Klimarechenzentrum). Nach der Ausmusterung des Blizzards wird es zur Zeit
auf dem Bull/Intel-System ,,Mistral“ und auf einem Intel-Forschungscluster genutzt. Es
wird von verschiedenen Institutionen eingesetzt und weiterentwickelt. Der Ablauf des
Programms kann grob in drei Phasen unterteilt werden, Start, Simulation, Abschluss.
Beim Start des Modells wird es aus den Eingabedaten initialisiert. Der Schritt Simula-
tion kann in zwei Phasen unterteilt werden, die Berechnungs- und die Ausgabephase.
Beim Abschluss wird das Modell gestoppt und Daten fiir eine moglicherweise folgende
Simulation werden gespeichert.

ECOHAMS5 wurde im Zuge dieser Arbeit auf parallele NetCDF-4 E/A umgestellt,
bisher wurde produktiv nur serielle E/A eingesetzt.

4.1.3 Struktur
Die Struktur von ECOHAMS5 stellt sich folgendermaflen da:

o Compiler-Script CompileJob-cluster.sh

— Stellt statische Variablen fiir das Programm ein und kompiliert das Programm
mit dem eingestellten Compiler.

— Bereitet die Ausfithrung des Programms vor

— Fihrt das Programm aus

e Ordner Input
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— Enthélt Templates welche die zu speichernden Daten konfigurieren: eco -
set.template.nml

— Template, welches die biologischen Vorgange im Modell konfiguriert: eco_-
bio.nml

— enthalt die Warmstart-Dateien um das Modell mit den Daten des Vorjahres
zu starten. warmstart NWCS20D.in und warmstart NWCS20D_D093.in

e Ordner script

— Enthalt das Laufzeitscript, das die Ausfithrung des Modells steuert: RunJob-
cluster.sh

e Ordner src

— Enthéalt den Quellcode des Modells
— Enthélt den Make-Config Ordner mit Konfigurationsdateien fiir verschiedene

Compiler, z.B. den MPI-Compiler mpif90 in mpif90.config

e Ordner extras

— Forcing Dateien

— Grid Definitionen
ECOHAMS5 besteht aus den folgenden Fortran-Modulen:

o Fachliche Module
— eco_biogeo
— eco_boundaries
— eco_chemie
— eco_flux
— eco_meteo
— eco_par
— eco_rivers
— eco_sediment
— eco_silt
— hydro

o Grid Module
— grid_cskc
— grid_NSO03A
— grid_NS20C
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— grid_NWCS20C
— grid_NWCS20D

« Hilfsmodule
— eco_common
— eco_grid
— ecohamb
— eco_init
— eco_main
— eco_mpi_parallel
— eco_restoring
— eco_sections
— eco_var

— utils

« E/A Module
— eco_ncdfout
— eco_output_1D
— eco_output_3D
— eco_output

— eco_output_var

Templates ECOHAMS5 wird tber verschiedene Templates konfiguriert. Fir die E/A
relevant ist insbesondere das Template eco_set.template.nml welches, unter anderem,
die Variablen steuert, die von ECOHAMS5 gespeichert werden sollen. Weiterhin steuert
dieses Template, welche Monate von dem Modell berechnet werden. In dem Auszug 4.1
sind die entsprechenden Variablen aufgefiihrt.

iyl = YYYY ! start year
imil = 01 ! start month
id1l = 01 ! start day
ih1 = 00 ! start hour
iy2 = YYYY ! ending year
im2 = 06 ! ending month
id2 = 30 ! ending day
ih2 = 24 ! ending hour

Listing 4.1: Auszug eco_set.template.nml
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Scripts Von ECHOHAMS5 werden zwei Scipte benutzt, die fiir diese Arbeit relevant
sind: RunJob-cluster.sh und CompileJob-cluster.sh. Fiir die E/A-Analyse von ECO-
HAMS5 wurde dabei im CompileJob-cluster.sh Script der Compiler auf den Score-P
Compiler scorep umgestellt, wenn Ablédufe mit Tracing durchgefiithrt wurden. Weiterhin
wurden im RunJob-cluster.sh Script Umgebungsvariablen fiir Score-P definiert, die da-
zu fithren, dass Score-P weniger oft seinen Tracingpuffer in das Dateisystem schreiben
muss. Weiterhin wurden die Scripte auf die neue Modul-basierte Arbeitsweise umgestellt.
Durch die Anderung konnten aktuelle Versionen von NetCDF, HDF5 und MPI genutzt
werden.

Im RunJob-cluster.sh (vergl. Auszug 4.2) wird auch definiert, welche Jahre berech-
net werden sollen. Die initiale Warmstart-Datei liegt fiir das Jahr 1977 vor. Sollen fiir
ein spéteres Jahr Berechnungen durchgefiihrt werden, so muss das Modell einmal bis
zu dem Jahr laufen, damit eine entsprechende Warmstart-Datei vorhanden ist. Fur je-
des definierte Jahr wird ECOHAMS5 einmal ausgefiithrt. RunJob-cluster. sh steuert die
Ausfithrung. Das Modell beendet sich nach Ablauf eines Jahres und wird vom Script
dann fiir das nachste Jahr erneut mit der Warmstartdatei des Vorjahres gestartet.

set yearStart = 1977
set yearEnd 1977

Listing 4.2: Auszug RunJob-cluster.sh

Compiler-Konfiguration Das CompileJob-cluster.sh Script benutzt die Compiler-
konfigurationen im Ordner src/make-config um daraus die Optionen fiir den einge-
stellten Compiler auszulesen. Auflerdem werden hier Flags definiert, die festlegen, wel-
che Fortran-Module geladen und dass NetCDF-Daten in Double-Precision geschrieben
werden.

if ( ${mpi_job} >= 1 ) then
set FORTRAN_COMPILER = scorep
[...]

else
set FORTRAN_COMPILER = gfortran
[...]

endif

Listing 4.3: Auszug CompileJob-cluster.sh

In diesem Fall werden aus der Datei scorep.config die Einstellungen geladen.

FC = scorep mpif90

### default options:
FFLAGS =-g -p -03 -xf95-cpp-input -fdefault-real-8
— -fsign-zero -fno-f2c

Listing 4.4: Auszug scorep.config
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Wenn ein neuer Compiler fiir die Anwendung benutzt werden soll, so muss erst eine
Konfiguration fiir diesen im Ordner Make-Config angelegt werden und Variable FOR-
TRAN_COMPILER im CompileJob-cluster.sh neu gesetzt werden.

4.1.4 Bibliotheken
ECOHAMS5 setzt verschieden Bibliotheken ein:

« MPI-2
« HDF5

e NetCDF

MPI MPI wird fiir die Kommunikation zwischen den einzelnen Rechenknoten verwen-
det. AuBerdem wird es auch fiir die Parallelisierung auf einem Rechenknoten eingesetzt,
da ECOHAMS5 einen Prozess pro CPU-Core ausfithrt. Dabei kommt MPIs Féahigkeit
zum Tragen, effizient innerhalb eines Knotens iiber geteilten Speicher zu kommunizie-
ren. Aufferdem wird MPI-IO als Bibliothek/Middleware von HDF5 zum Speichern in
das Dateisystem genutzt. Als konkrete Implementierung wird MPICH in der Version 3.2
genutzt. Siehe auch 2.1 und 2.1.1.

HDF5 HDF5 wird als Bibliothek/Middleware zum Speichern der NetCDF-4 Daten
genutzt. HDF5 wird in der Version 1.10.0-patchl genutzt. Siehe auch Abschnitt 2.2.

NetCDF NetCDF-4 wird direkt von ECOHAMS genutzt um die Ausgabedaten zu
speichern. Vor der Parallelisierung wurde NetCDF im Classic-Modus genutzt. Nach
der Parallelisierung und fiir den Vergleich der zwei Versionen wird NetCDF mit dem
NetCDF-4 Dateiformat genutzt. Fir die parallele E/A werden die parallelen E/A Fé-
higkeiten von NetCDF-4, die auf HDF5 basieren, genutzt. PnetCDF wird nicht genutzt.
NetCDF wird in der Version 4.4.1 und der Fortran Wrapper um NetCDF wird in Version
4.4.4 eingesetzt. Siehe auch 2.3.

Score-P  Score-P wird zum Tracing und Instrumentieren von ECOHAMS5 genutzt.
Score-P wird in der Version 2.0.2 eingesetzt.

4.1.5 Ablauf

Kompilieren & Ausfithren Um ECOHAMS5 zu kompilieren muss das CompileJob-
cluster.sh Script aufgerufen werden. Das Script hat zwei Argumente RunID und den
Ausfithrungsmodus. Bei RunID kann eine beliebige Text-ID angegeben werden. Beim
Argument Ausfithrungsmodus kann 0, 1 oder 2 als Wert angegeben werden:

e 0
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— Nur Kompilieren

— Kompilieren und Ausfithrung vorbereiten (kopiert die Daten auf die Rechen-
knoten)

— Kompilieren und Ausfiihren

CompileJob-cluster.sh ruft den konfigurierten Kompilier auf und baut das Modell.
Die ausfiihrbare Datei liegt dabei im wrk Ordner. Das kompilierte Programm wird
fiir die Ausfithrung auf die Rechenknoten kopiert. Auf diesen wird dann das RunJob-
cluster.sh Script gestartet, das dann den weiteren Ablauf steuert. Dabei tiberwacht
das Script welche Jahre schon berechnet wurden und welche noch zu berechnen sind
(vergl. Script 4.2). Das RunJob-cluster.sh startet das Modell fir jedes Jahr mit der
Warmstart-Datei des Vorjahres. Auf jedem Rechenknoten werden je nach Konfiguration
Prozesse gestartet.

Berechnung & E/A  Das Modell von ECOHAMS berechnet die Okologie basierend auf
diskreten Zeitschritten. Wahrend der Berechnung wird die Kommunikation zwischen den
Rechenknoten iiber MPI durchgefiihrt, siche auch Abschnitt 4.1.4. ECOHAMS5 erzeugt
eine NetCDF Datei als Ergebnis der Berechnung. Welche Daten gespeichert werden,
wird iiber das eco_set_template.nml gesteuert (vergl. Abschnitt 4.1.3). Dort kénnen
mehr als 300 Variablen oder Variablengruppen definiert werden. Diese werden dann in
die Ausgabedatei geschrieben.

Von ECOHAMS wird beim Start der Simulation ein Domain-Decomposition/Splitting
vorgenommen. Dabei wird das Simulationsgebiet auf die Rechenknoten verteilt. Im Fal-
le von ECOHAMS5 wird das Berechnungsgebiet in Breitengradrichtung unterteilt. Dafiir
werden 82 Gitterreihen auf die Prozesse aufgeteilt, diese Aufteilung ist in Abbildung
4.1 exemplarisch fir 10 Prozesse gezeigt. Jeder Prozesse bekommt 10% des Gebiets
zugeteilt. Nicht jeder Abschnitt enthélt gleich viele nasse Punkte. Nasse Punkte sind
Schnittpunkte im Gitter, die im Wasser sind. Nur auf diesen Punkten werden Berech-
nungen durchgefiithrt. Ein Beispiel fiir das Ungleichgewicht der Verteilung ist, dass der
unterste Abschnitt in Abbildung 4.1 nur relativ wenige nasse Punkte enthélt. Die An-
zahl der nassen Punkte pro Prozess hat Auswirkungen auf die Berechnungsdauer und
Ausgabegrofie dieses Prozesses. Insgesamt werden 4455 Wassersédulen und 83558 nasse
Punkte berechnet und ausgegeben. Nach dem Aufteilen des Gebiets werden die Warm-
startdateien eingelesen (siehe unten) und ein Restoring wird durchgefiihrt. Dabei werden
die Werte fiir jeden nassen Punkt wiederhergestellt bzw. initial gesetzt.

Uber das Templat eco_set_template.nml kann eingestellt werden, welche Tage und
Monate berechnet werden sollen (vergl. Abschnitt 4.1.3). Im Script RunJob-cluster.sh
kénnen die zu berechnenden Jahre definiert werden (vergl. Abschnitt 4.1.3). ECOHAMb5
wird dann von dem Script jahresweise ausgefiihrt. Nach jedem Jahr wird eine Warmstart-
datei geschrieben und die Prozesse beendet. Fiir das nachste Jahr werden neue Prozesse
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auf allen beteiligten Knoten vom RunJob-cluster.sh gestartet. Diese lesen dann die
Warmstartdatei ein und berechnen das nachste Jahr. Das Modell erlaubt es auch die
Monate einzustellen, die berechnet werden. Dies ist sinnvoll, wenn weniger als ein Jahr
berechnet werden soll.

Die Ausgabedatei bildet einen kompletten 3D-Quader des Berechnungsgebiets von
ECOHAMS. Die Produkte der biogeochemischen Simulationen mit ECOHAM werden
als tégliche Werte, sowohl an kumulierten Prozessen als auch als Momentaufnahme der
Zustandsvariablen, fiir das gesamte Modellgitter und den gesamten Simulationszeitraum
gespeichert.

4.1.6 Initiale E/A Methodik

ECOHAMS5 hat drei E/A Phasen, die simultan zu den Programmphasen Start, Simu-
lation und Abschluss stattfinden. Beim Start werden Daten aus der Warmstartdatei
eingelesen und damit das Modell initialisiert. In der Simulationsphase werden die Er-
gebnisse in eine NetCDF Datei gespeichert. Beim Abschluss eines Ablaufs werden die
Daten fiir einen Warmstart in die Warmstartdatei geschrieben. Den Hauptanteil der
E/A Operationen wird beim Speichern der Simulationsergebnisse ausgefiihrt. In der
Start- und der Abschlussphase werden nur geringe Mengen, jeweils etwa 71 MiB, an
Daten gelesen bzw. geschrieben. Wie bei Abschnitt 5.2.2 zu sehen, ist die Differenz zwi-
schen Gesamtzeit und CPU-Zeit etwa 10 bis 20 Sekunden. Die CPU-Zeit ist die Zeit, die
in der Simulationsphase aufgewendet wird. Die Warmstartdateien sind im Verhéltnis zu
der NetCDF Ausgabedatei der Simulationsphase auch in der Groflie klein. Wie erwéhnt,
ist die Warmstartdatei etwa 71 MiB grof. Dazu kommen die Forceing-Daten, die fiir
1977 insgesamt etwa 1,2 GiB grof sind. Da bei einem Referenzlauf (vergl. Abschnitt 5.1)
6 Monate berechnet werden und dabei etwa 97 GiB in die Ausgabedatei geschrieben
werden, sind die Warmstart- und Forcing-Daten im Verhéltnis klein. Aufgrund dieses
geringen Einflusses auf die Gesamtzeit und die geringe Dateigrofien wird im Folgenden
nur auf die E/A der Simulationsphase eingegangen.

Im urspriinglichen ECOHAMS5 wurde nur serielle E/A, wie in Abbildung 4.2 dar-
gestellt, genutzt. Das Modell fithrte auf n-Knoten die Berechnungen durch. Die dabei
anfallenden Daten wurden dann von allen Knoten via MPI iiber das Netzwerk auf den
Master-Knoten tibertragen, wenn mehr als ein Knoten beteiligt war. Der Master-Knoten
nutzte dann die serielle NetCDF/HDF5-POSIX Funktionalitdt um die Daten, wieder-
um iiber das Netzwerk, in das Lustre-Dateisystem zu schreiben. Insgesamt miissen bei
dieser Art der E/A fast alle Daten doppelt tiber das Netzwerk tibertragen werden. Eine
Ubertragung findet statt um die Daten aus den einzelnen Knoten zum Master zu bewe-
gen, eine zweite um die gleichen Daten in das Lustre-Dateisystem zu speichern. Diese
Ineffizienz ist in Abbildung 4.2 verdeutlicht, jeder schwarze Pfeil zeigt eine Operation
auf, die iiber das Netzwerk geht

In ECOHAMS5 werden alle berechneten Daten in eine NetCDF-Datei gespeichert. Da-
bei werden fiir einen simulierten Monat, mit allen Variablen, etwa 16 GiB an Daten
erzeugt. Zusétzlich wird noch eine Warmstartdatei eingelesen und eine neue ausgegeben.
Diese Dateien sind aber im Vergleich zur Ausgabedatei mit einer Groéfie von 71 MiB
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Abbildung 4.2: Sequentielle E/A aus ECOHAMb5

klein.

Wie schon oben beschrieben, ist die Ausgabe von ECOHAMS5 voll konfigurierbar. Es
konnen verschiedene 1D, 2D und 3D Variablen ausgegeben werden. Davon sind die meis-
ten auch zeitlich aufgelost. Die meisten 1D Variablen sind Abflussvolumen von wichtigen
Fliissen. 2D und 3D Variablen sind tiber das gesamte Berechnungsgebiet aufgelost. 2D
Variablen sind Variablen die fiir einen Gitterpunkt spezifiziert sind. 3D Variablen werden
zusétzlich noch in die Tiefe aufgelost.

Diese Daten werden von ECOHAMS5 immer am Ende eines simulierten Tages geschrie-
ben. Jeder Tag ist in 48 Zeitschritte unterteilt. Nach den 48 Zeitschritten werden, in der
originalen Version, alle Daten auf den Master-Rechenknoten tibertragen und dann in die
NetCDF Datei geschrieben.

Wie in Abbildung 4.2 zu sehen, werden beim urspriinglichen ECOHAMS5 alle E/A-
Operationen vom Masterknoten ausgefiihrt. Dazu werden die Ausgabevariablen in der
Ausgabemethode von z.B. dem Modul eco_output_3D an den Masterknoten tibertragen.
Dafiir wird MPI eingesetzt. Die Implementierung ist wie im Quellcode 4.5 angegeben.
Der Masterknoten ruft MPI RECYV auf, wihrend alle anderen Prozesse mit MPI _SEND
alle Daten an den Master tibertragen.

'Aufruf
call mpi_parallel_gather (area _master(:,:),1,ierr_mpi)

!Implementierung
if (myID.eq.0) then
do r = 1, worldsize-1
rowoffset = rowoffset+domainrows (r-1)
call MPI_RECV(array(l,1,rowoffset),
< domainrows (r)*jMax*kDim, &
MPI_REAL8, r, 0, MPI_COMM_ECOHAM,

— status, ierr_mpi)
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enddo
else
call MPI_SEND(array(1l,1,iStart),
— domainrows (myID)* jMax*kDim, &
MPI_ REAL8, 0, 0O, MPI_COMM_ECOHAM,
— ierr _mpi)
endif

Listing 4.5: ECOHAMSJ5 parallel Gather

4.2 Analyse mit Vampir / Score-P

In diesem Abschnitt wird der Einsatz der Analysetools Vampir und Score-P beschrieben.
Vampir bzw. Score-P (vergl. Abschnitt 2.5) wurde in dieser Arbeit eingesetzt um das
Verhalten des parallelen Programms zu erfassen. (vergl. Abschnitt 2.5) Vampir/Score-
P wurde wie in Abschnitt 4.1.3 beschrieben fir ECOHAMS5 konfiguriert. Es werden
die Daten fiir einen Lauf von einem Monat betrachtet, der sonst wie der Referenzlauf
konfiguriert ist (siehe auch Abschnitt 5.1).

4.2.1 Tracing und Analyse

Tracing Die Benutzung von Vampir und Score-P unterteilt sich in zwei Phasen, Tra-
cing und Analyse (vergl. Abschnitt 2.5). Fir einen ECOHAMS5 Durchlauf von einem
Monat fallen etwa 11 GiB komprimierte Daten an. Um diese dann zu verarbeiten und
auszuwerten wird der Datensatz komplett in den Arbeitsspeicher geladen, was bei 11
GiB Ausgangsdaten zu etwa 50 GiB Arbeitsspeicherauslastung fithrt. Zusétzlich zu den
Standard Tracing-Daten wurden Tracing-Daten fir die POISX-E/A aufgezeichnet. Im
seriellen Modus wird von ECOHAMS5 und NetCDF-4/HDF5 nur iiber POSIX-E/A di-
rekt ins Dateisystem geschrieben. Fiir den parallelen Modus wird NetCDF-4 und HDF5
zusammen mit MPI-IO genutzt, was von Vampir/Score-P standardméBig aufgezeichnet
wird.

Analyse Nachdem die Tracing-Daten, wie in Abschnitt 2.5 beschrieben, gesammelt
wurden, folgt die Analyse der Daten. Die Auswertung findet im Vampir Benutzerinter-
face statt. Es werden die von Vampir bereitgestellten Metriken betrachtet. Dazu zahlen
Laufzeit in Echtzeit, CPU-Zeit und E/A-Zeit. Weiterhin wird die Filterfunktion auf
die verschiedenen E/A-Funktionen und Module angewendet. Dazu zdhlen die Module
eco_output_3D und eco_ncdfout und die Funktionen init_output und do_output aus
diesen Modulen.

Insbesondere der Vergleich der verschiedenen Programmversionen, mit und ohne par-
alleler E/A, ist fiir diese Arbeit im Fokus. Fiir den Vergleich von zwei Tracing-Dateien
erlaubt Vampir es Daten im Vergleichsmodus zu laden. Dafiir werden zwei Dateien
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Abbildung 4.3: Ubersicht mit Vampir

gleichzeitig geoffnet und ihre Daten zusammen in der Oberfliche angezeigt. Die Frage-
stellungen fiir die Analyse sind:

o Gibt es Unterschiede in den Ergebnissen? Liefern die Versionen die gleichen Simu-
lationsergebnisse?

o Was passiert bei der Ausgabe der NetCDF-Datei?

o Welche Unterschiede im Verhalten, insbesondere beim Schreiben der Ausgabe, gibt
es zwischen den Versionen?

o Wie stellen sich die Kommunikationsmuster in der Programmversion mit paralleler
E/A dar?

o Gibt es Unterschiede bzw. Ungleichgewichte zwischen den einzelnen Knoten?

Die Analyse wird auf einem Knoten mit extra Arbeitsspeicher durchgefiihrt, magnyl.
Dieser Knoten hat 110 GiB an Arbeitsspeicher verfiigbar. Die Tracing-Daten werden
aus dem Lustre-Dateisystem geladen.

Auf den Abbildungen 4.3, 4.5 und 4.6 sind die Details der Analyse dargestellt. In
Abbildung 4.3 ist der komplette Ablauf von ECOHAMS5 mit serieller E/A zu sehen. In
Abbildung 4.4 werden die aufsummierten Zeiten der verschiedenen Funktionsarten dar-
gestellt. Aus diesen beiden Abbildungen wird deutlich, dass fast gleichviel Zeit mit MPI
und Anwendungscode verbracht wird. AuBerdem sind in der Ubersicht (Abbildung 4.3)
auf dem Masterknoten griine Blocke abgebildet, die nur dort stattfinden. Dies sind die
Speichervorgiange, die nur auf dem Masterknoten ausgefiihrt werden. Im Detail ist dies in
den Abbildungen 4.5 und 4.6 zu sehen. Dort sind jeweils im linken Teil der Abbildungen
die Pfeile der MPI-Kommunikation zu sehen, mit denen die Daten auf den Masterknoten
iibertragen werden, wie in Abschnitt 4.1.6 beschrieben. Im Detail sind in Abbildung 4.6
die Aufrufe von MPI_Send und MPI_Recive dargestellt. Auf diese Kommunikation folgt
beim Masterknoten ein durchgehender Teil von Anwendungsaktivitat. Dabei werden die
Daten im Modul eco_ncdfout mit der Funktion storedata mit NetCDF gespeichert,
wie in Abbildung 4.6 dargestellt.
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5 Evaluation

In diesem Kapitel wird die E/A von ECOHAMY betrachtet.

5.1 Referenzlauf

Fiir die Vergleichbarkeit der verschiedenen Ablaufe von ECOHAMS5 wurde ein Referenz-
lauf definiert, der im Folgenden beschrieben werden soll. Dieser kann auch in anderen
Arbeiten iiber ECOHAMS5 genutzt werden. Die grundlegenden Anforderungen fiir den
Referenzlauf waren:

Verteilung
— Wahl zwischen einem und mehreren Rechenknoten
« E/A

— Genaue Kontrolle, wie viele Variablen ausgegeben werden
— Single oder Double Precision

— Abschéatzbarkeit der Datenmenge

Wiederholbarkeit

Représentative Laufzeit

VampirTrace/Score-P an- und ausschaltbar

5.1.1 Grundlegende Einstellungen

Laufzeit Der Referenzlauf definiert einen Standardzeitraum fiir die Berechnung. Dies
sind die sechs Monate Januar 1977 bis inklusive Juni 1977. Dieser Zeitraum wurde ge-
wahlt um eine gute Balance zwischen Laufzeit und einem repriasentativen Querschnitt
der Berechnungsdauer abzudecken. Das berechnete halbe Jahr deckt sowohl den 6kolo-
gisch inaktivieren Winter als auch das 6kologisch aktivere Friithjahr ab. (vergl. Quellcode
4.1) Fiir den Referenzlauf werden daher 181 Tage berechnet.
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Verteilung Fiir die Verteilung kann in RunJob-cluster.sh, die Knotenanzahl iiber
SBATCH gesteuert werden, wie im Quellcode 5.1 beschrieben. Fir den Referenzlauf
werden ein bis zehn Knoten benutzt. Dabei bleibt die Gesamtzahl der Prozesse gleich.
Es werden insgesamt 10 Prozesse eingesetzt. Fiir die Berechnung werden die zehn Haupt-
rechenknoten des Forschungsclusters genutzt. Die Hardware wird in Abschnitt 1.1 be-
schrieben.

#SBATCH --nodes=1
#SBATCH --ntasks-per-node=10

Listing 5.1: Auszug RunJob-cluster.sh

E/A Um vergleichbare und konfigurierbare E/A zu erhalten, werden im Referenz-
lauf nur 3D-Variablen mit Double-Precision gespeichert. Auf diese wird sich auch kon-
zentriert um den Umfang klein zu halten. Es werden alle Variablen einzeln in eco_-
set.template.nml angegeben und keine Variablengruppen eingesetzt. Alle 3D-Variablen
erzeugen dann gleichviel Daten, pro Variable und Zeitschritt 64 Bit also 8 Byte. Mit den
3D-Variablen kann quasi linear zwischen keiner 3D E/A und der maximalen E/A von
320 ausgegebenen Variablen gewéhlt werden. Die Double-Precision der Ausgabe wird,
wie beim Quellcode 5.2 zu sehen, im makefile konfiguriert.

DEFINES += -DNETCDF_DOUBLE# # double precision output
— for netcdf file

Listing 5.2: Auszug makefile

Fiir jede Variable, wenn sie zeitlich und rdumlich aufgelost ist, werden an jedem
Gitterpunkt fiir jede definierte Tiefe, ein Datenpunkt mit 8 Byte Nutzdaten gespeichert.
Fiir eine Variable wird bis zu 1,8 MiB! gespeichert.

Wiederholbarkeit Der Referenzlauf erzeugt immer gleiche Daten, solange alle Berech-
nungen auf der gleichen Prozessorarchitektur ausgefithrt werden. Berechnungsergebnisse
in ECOHAMS5 sind abhéngig von der prozessorinternen Reihenfolge. Fiir diese Arbeit
werden alle Berechnungen auf Intel x86-64 Systemen durchgefiihrt. (vergl. 1.1) Das Mo-
del nutzt keine Zufallszahlen fiir die Berechnungen, da es ein numerisches Modell, ist in
dem die Differenzialgleichungen immer gleich berechnet werden.

Einschrankungen ECOHAMS)5 gibt standardméfig fiinf Variablen aus, die nicht kon-
figuriert werden koénnen. Diese Variablen enthalten grundsétzliche Basisinformationen.
Dazu zéhlen die zwei 2D-Variablen bathymetry und area und die 3D-Variable vol0, wel-
che nicht temporal aufgelost sind. Auflerdem zéhlen dazu auch die 2D-Variable dz und
die 3D-Variable vol, welche temporal aufgelost sind. Aulerdem werden die Koordinaten-
Variablen gespeichert, die das Gitter auf Lingen- und Breitengrade abbilden. Diese Va-
riablen kénnen die E/A Skalierbarkeit verzerren. Im Detail bilden die Variablen einen
Sockel, unter den die E/A nicht abgesenkt werden kann.

188*82*31*8 byte = 1789568 byte
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5.2 Basisperformance

Die Grundperformance von ECOHAMS ist durch die Infrastruktur begrenzt. Da die E/A
seriell durchgefiihrt wird, ist die maximale Bandbreite in das Lustre Dateisystem auf
100MiB/s begrenzt (vergl. 1.1), da nur ein Rechenknoten in das Dateisystem schreibt.
Weiterhin ist die E/A Leistung eingeschriankt, da vor dem Speichern alle Daten erst zum
Master-Rechenknoten iibertragen werden miissen. Insbesondere bei der Berechnung mit
mehreren Rechenknoten ist dies eine Einschrankung. Die Performance wird erstens tiber
die Ausgaben von ECOHAMS5 gemessen. Dazu zihlen die Ausgabe von CPU-Zeit und
Realzeit, die vergangen sind. Auch die Grole der Ausgabedatei geht in die Messung ein.
Zweitens wird die Performance tiber das Tracingtool Vampir/Score-P gemessen, wie es
in Abschnitt 2.5 beschrieben ist. Die Instrumentierung beeinflusst die Gesamtlaufzeit,
das Tool versucht diese Einfliisse auf die Messungen zu minimieren und rechnet die
Einfliisse aus der Messung herraus.

In diesem Abschnitt soll die Basisperformance von ECOHAMS5 festgestellt werden,
damit die Version mit paralleler E/A mit diesen Werten verglichen werden kann.

5.2.1 Vorgehen

Fir die Ermittlung der Performance wird das folgende Vorgehen gewédhlt. ECOHAMb
wird in zwei verschiedenen Knotenkonfigurationen gestartet. Bei der ersten Konfigurati-
on wird ein Rechenknoten aus dem Forschungscluster gewahlt und auf diesem wird das
Programm mit zehn Prozessen (Tasks) gestartet. So werden insgesamt zehn Prozesse von
ECOHAMS5 ausgefithrt. Fiir die zweite Konfiguration werden zehn gleiche Rechenkno-
ten aus dem Forschungscluster gewéahlt und auf jedem Rechenknoten wird ein Prozess
gestartet. So werden auch in dieser Konfiguration zehn Prozesse von ECOHAMS5 ausge-
fiihrt.

Als zweite GroBe wird die Anzahl der ausgegebenen Variablen von ECOHAMS5 ver-
andert. Da im Referenzlauf nur 3D Variablen ausgegebn werden, kann die Anzahl der
Variablen tiber ein Feld in der eco_set.template.nml definiert werden, wie in Quell-
code 5.3 zu sehen.

n_str3D_out = 320 ! number of 3D
— output-strings (var3D_name) to be read

Listing 5.3: Anzahl der Ausgabevariablen definieren

Es werden drei Ablaufe des Referenzlaufs mit jeweils verschiedener Anzahl an Varia-
blen durchgefithrt. Referenzlaufe werden mit keiner Variable (0%), mit 160 Variabeln
(50%) und mit allen 320 Variablen (100%) durchgefiihrt. Die Ablaufe werden zusétzlich
einmal mit Score-P durchgefithrt. Insgesamt werden zwolf verschiedene Ablaufe durch-
gefiihrt.

Im Quellcode von ECOHAMS wurden vier Anderungen vorgenommen um das Messen
der E/A Zeiten zu ermoglichen. Dafiir wurde in den Modulen eco_output_3D und eco_-
ncdfout die Laufzeit von jeweils der init und der do_output Subroutinen gemessen.
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Diese Zeiten werden beim Beenden von ECOHAMS fiir jeden Rechenknoten in das Log
geschrieben, wie im Quellcode 5.4 zu sehen.

[eco_ncdfout.f90]

call CPU _Time(ncdf_ts)

[...]

call CPU_Time(ncdf_te)

ncdf total = ncdf total + (ncdf _te - ncdf _ts)

[eco_main.f90]

write(log_out, *) "rank", myID, "I/0 Zeit", io_total,
<~ "NetCDF Zeit", ncdf_total

call write_log_message(log_out)

Listing 5.4: Zeitmessung in E/A Code

Cluster Setup  Diese Arbeit wurde auf einem Forschungscluster der Universitat Ham-
burg durchgefiihrt. Der Cluster besteht aus homogenen Knoten:

e 11 Knoten: 1 Login, 10 Compute

o Compute Knoten:

— 2 Prozessoren (Intel Xeon Westmere 5650 @ 2.67GHz) mit jeweils 6 physi-
schen / 12 logischen Kernen

— 12 GiB DDR3 / PC1333 Hauptspeicher (System taktet mit 1333 MHz)
— 2 x Gigabit-Ethernet

Lustre Dateisystem

Slurm-Jobverwaltung
Standardbibliotheken
* OpenMPI
* NetCDF-4
* HDF5

Pro Benutzer kénnen maximal 100 MB/s iiber das Netzwerk iibertragen werden. Diese
schlieft Dateisystem-E/A iiber Lustre mit ein.

5.2.2 Performance

Wie oben erwéahnt, werden die Gesamtlaufzeit, die CPU-Zeit und die Grofle der Ausgabe
festgehalten. Zuséatzlich wird die Zeit, die ECOHAMS mit den Modulen eco_output_3D
und eco_ncdfout verbringt, gemessen. Diese Werte werden in Tabelle 5.1 dargestellt.
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eco - ~
Lauf | Zeit* Gesamt CPU | Dateigrofle out- eco_
ncdfout
put_3D
‘ 1 Knoten & 10 Tasks
mpifo0 0% Variablen | 2055 | 96925 | 034 MiB | 425 3
161 min
mpifo0 50% Variablen | 22005 | 9955 | 49 GiB | 247 s 96 s
166 min
mpifo0 100% Variablen | 2295 [ 105335 | 97 GiB 434 s 188 s
175 min
10 Knoten & 1 Task ‘
mpif90 0% Variablen | 0075 | 62045 | 034 MiB | 38 155
105 min
mpif90 50% Variablen | 0220 S | 6868s | 49 GiB | 521s 845
115 min
. : 7472 s ]
mpif90 100% Variablen . 7408 s 97 GiB 1168 s 168 s
124 min

*Wenn anwendbar

Tabelle 5.1: Performancedaten ECOHAMS5

Da bei ECOHAMS, wie bei Abschnitt 5.1.1 dargestellt, die Ausgabe von bestimmten
Variablen nicht abgestellt werden kann, bezeichnet 0% hier die minimal mogliche An-
zahl an Variablen. Die Prozentwerte, 0%, 50% und 100%, beziehen sich auf die 320 3D
Variablen, die im Referenzlauf definiert sind.

Gesamtzeit Die Gesamtzeit beschreibt die Zeit die insgesamt mit der Ausfiihrung von
ECOHAMS5 auf dem oder den Rechenknoten verbracht wurde. Die Gesamtzeiten auf
einem Knoten liegen nahe beieinander. Sie beginnen fiir den Programmlauf mit 0%
Variablen bei 161 Minuten steigern sich bei 50% der Variablen auf 166 Minuten und
enden dann bei 100% der Variablen mit 174 Minuten, wie in Tabelle 5.1 zu sehen. Die
Programmpzeiten fiir die Programmlaufe auf zehn Rechenknoten variieren deutlich stér-
ker. Auerdem ist die Berechnung insgesamt auf zehn Rechenknoten, unabhéngig von
der Variablen Konfiguration, etwa 50 Minuten schneller, was einer Steigerung von 30%
entspricht. Der Grund fiir die Beschleunigung liegt an der insgesamt geringeren Auslas-
tung der einzelnen Rechennoten, wodurch beispielsweise die Prozessoren mehr Zeit im
Turbo-Modus verbringen kénnen und weniger aufgrund der Warme gedrosselt werden.
Die Verwendeten CPUs haben einen Turbo-Modus mit 15% Steigerung des CPU-Takts
(vergl Intel [Int16a]). Fur die jeweiligen Konfigurationen sind die zeitlichen Abstdnden
zwischen den Programmlaufen, gleich geblieben. So ist der Abstand zwischen den 50%
und 100% Programmlaufen sowohl bei zehn Rechenknoten als auch bei einem Rechen-
knoten mit 9 Minuten gleich geblieben. Unter der Annahme, dass diese zusétzliche Zeit-
spanne mit der Ausgabe der um 48 GiB grofleren Datenmenge belegt ist, erreichte das
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Programm dabei etwa 88 MiB/s.

CPU-Zeit Die CPU-Zeit ist die Zeit, die mit der Simulation verbracht wurde. Sie
unterscheidet sich bei ECOHAMS5 mit serieller E/A kaum von der Gesamtzeit.

DateigroBen Die Dateigrole bezeichnet die Gréfle der NetCDF Datei die von ECO-
HAMS5 als Ergebnis ausgegeben wird. Die Betrachtung der Dateigrofien zeigt, dass der
Ansatz zum Skalieren der Ausgabedaten funktioniert. Auch die Ausgabemenge der nicht
vermeidbaren Variablen ist, mit unter 1 GiB, aufgefiithrt. Rechnet man diesen Sockel aus
den Daten heraus, so werden bei dem Lauf mit 50% der Variablen 48 GiB an Daten ge-
schrieben. Bei dem Programmlauf mit 100% der Variablen wird exakt das doppelte mit
96GiB ausgegeben. Die Konstanz der Dateigrofien zwischen den Konfigurationen mit
zehn Rechenknoten und mit einem Rechenknoten ist erwartungskonform.

eco_output_3D-Zeit Sie beschreibt die Zeit die in dem Modul eco_output_3D ver-
gangen ist, und die Zeit, die insgesamt mit E/A-Aktivitaten verbracht wurde. Dazu
zahlt auch die Zeit die mit der Ubertragung der Ausgabedaten an den Masterknoten
verbracht wurde.

eco_ncdfout-Zeit Sie beschreibt die Zeit die in dem Modul eco_ncdfout vergangen
ist.

5.2.3 Skalierung

In Bezug auf die Performance ist die Skalierung von ECOHAMS5 zu beachten. Dabei
werden Daten zum E/A Verhalten des Modells ermittelt. Zum ermitteln der Skalierung
wird das folgende Vorgehen gewahlt. ECOHAMS5 wird in verschiedenen Konfigurationen
ausgefithrt. Alle Konfigurationen nutzen zehn Prozesse. Es werden in allen Konfigura-
tionen 202 3D Variablen ausgegeben. Der Simulationszeitraum und andere Werte sind
wie im Referenzlauf (vergl. Abschnitt 5.1) definiert. Fiir den Test wird die Anzahl der
Rechenknoten variiert. Es werden zwischen einem und zehn Knoten genutzt. Fiir jede
Zahl an Rechenknoten wird ECOHAMS einmal ausgefithrt. Bei einem solche Lauf wird
eine NetCDF Ausgabedatei mit 62 GiB erzeugt.

Die Prozesse werden fiir diesen Test mit Slurm auf die Rechenknoten verteilt. Slurm
wird als Job-Verwaltungsprogramm auf dem Cluster eingesetzt (siehe auch Abschnitt
5.2.1). Slurm verteilt die Prozesse automatisch auf die Rechenknoten. Slurm unterstiitzt
mehrere Methoden um die Verteilung vorzunehmen. Es wurde die standardméfige Ver-
teilung eingesetzt, die ,cyclic® Verteilung. Bei dieser Verteilungsart werden die Prozesse
reihum auf die Rechenknoten verteilt.

Die Ergebnisse sind in Abbildung 5.1 visuell aufbereitet. Die Daten aus dem Skalie-
rungstest zeigen, dass einerseits die Gesamtlaufzeit sinkt, aber die Laufzeit der E/A
steigt. Insbesondere gibt es einen groflen Sprung zwischen einem und zwei Knoten. Da-
bei sinkt die Gesamtzeit um etwa 2500 Sekunden bzw. 40 Minuten. Allerdings steigt
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eco - eco -
- - eco_-—
Knotenanzahl | Gesamt-Zeit outpu1'3_3D— outqu_SD— ncdfout-
Zeit Zeit T it
(master) (gemittelt)
1 10318 s 328 s 235 s 121 s
2 7770 s 651 s 559 s 105 s
3 7092 s 715 s 582 s 109 s
4 6997 s 735 s 568 s 106 s
5 7031 s 737 s 525 8 111 s
6 7064 s 754 s 544 s 113 s
7 7077 s 743 s 530 s 112 s
8 7090 s 744 s 535 s 111 s
9 7016 s 666 s 455 s 115 s
10 7065 s 701 s 455 s 112 s

Tabelle 5.2: Skalierung von ECOHAMS5 mit serieller E/A

die Zeit die im Modul eco_output_3D aufgewendet wird um das doppelte. Die Laufzeit
des Moduls eco_output_3D steigt von etwa 5 Minuten auf {iber 10 Minuten. Die Zeiten
von eco_output_3D enthalten die Ubertragungszeiten zwischen den einzelnen Prozessen.
Die Zeit, die im Modul eco_ncdfout aufgewendet wird, sinkt von zwei auf einen Knoten
um etwa 13%. Allerdings absolut nur um 16 Sekunden. Die Zeit, die mit dem konkreten
Speichern in die NetCDF-Datei verbracht wird, ist relativ konstant bei rund 2 Minuten.

Nach Amdahl ist die maximale Beschleunigung mit Hilfe von Parallelisierung durch
den seriellen Anteil des Programms begrenzt, siehe auch Abschnitt 1.1. Bei einem Knoten
ist die maximale Beschleunigung von ECOHAMS5 auf etwa Faktor 32 beschrankt. Bei 10
Knoten schrumpft dieser Faktor auf 10.

5.2.4 Annahmen iiber das E/A-Verhalten

ECOHAMS5 schreibt die Ausgabedatei nur auf dem Master-Rechenknoten, wie in Ab-
schnitt 4.1.6 beschrieben. Das fithrt zu theoretischen Ineffizienzen bei der Ausgabe. Die
Ausgabe muss zweimal ibertragen werden, einmal zum Master-Rechenknoten und dann
in das Dateisystem. Dieses Vorgehen ist insbesondere bei der Berechnung auf mehreren
Rechenknoten moglicherweise ineffizient. Auf nur einem Rechenknoten wird die Uber-
tragung von MPI im Hauptspeicher des Knotens durchgefiihrt. Das Kopieren von Daten
im Hauptspeicher ist Groflenordnungen schneller als das Netzwerk, daher wird in dieser
Konfiguration keine Verbesserung erwartet. Eine geringe Steigerung kann theoretisch
erreicht werden, wenn die indirekte Barriere, welche durch das Senden der Daten an
den Master-Rechenknoten geschaffen wird, im parallelen Fall vermiede werden kann.
Bei der Berechnung auf einer grofleren Anzahl von Knoten sind theoretisch groflere
Steigerungen moglich. In dieser Konfiguration ist die Ubertragung der Daten auf den
Master-Rechenknoten tiber das Netzwerk eine groflere Einschrankung. Daten werden
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Abbildung 5.1: Skalierung von ECOHAMS5 mit serieller E/A

von ECOHAMS pro simuliertem Tag ausgegeben. Ein Referenzlauf mit allen Variablen
von ECOHAMS5 erzeugt 97 GiB an Daten, wie in Tabelle 5.1 aufgeschliisselt. Ein Monat
erzeugt etwa 16 GiB an Daten, somit etwa 540 MiB pro Tag. Da jeder Rechenknoten
mit 100 MiB/s an das Netzwerk angeschlossen ist, dauert das Speichern, von der Aus-
gabedatei eines simulierten Monats auf einem Knoten im Idealfall 160 Sekunden. Das
Speichern eines Tages dauert etwa 5 bis 6 Sekunden. Da die Berechnung von einem
Tag bei 10 Prozessen auf einem Knoten etwa eine Minute dauert, nimmt das Speichern
davon unter idealen Bedingungen etwa 8% bis 10% ein. Bei der Berechnung auf meh-
reren Knoten steigern sich jetzt diese theoretischen Werte auf das Doppelte, aufgrund
der doppelten Ubertragung. In der fiir diese Arbeit benutzen parallelen Konfiguration
von 10 Rechenknoten mit jeweils einem Task kann durch die Vermeidung der doppelten
Ubertragung etwa 8% bis 10% der Rechenzeit eingespart werden. Diese Betrachtungen
basieren auf der theoretischen Ubertragungsgeschwindigkeit / E/A-Bandbreite des Sys-
tems. Ob diese Werte erreicht werden kénnen und ob diese Annahmen korrekt sind, wird
in Abschnitt 6 genauer betrachtet.

5.3 Parallelisierung ECOHAMS

In diesem Abschnitt wird die Parallelisierung des E/A-Systems des Okosystemmodells
ECOHAMS5 dargestellt. Durch die Einfithrung von paralleler E/A in ECOHAMS5 kann
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die in Abschnitt 5.2 und in Abschnitt 1.1 beschriebene Limitierung der E/A Bandbreite
des Speichersystems auf 100MB /s umgangen werden. Auf dem Forschungscluster ist mit
10 Knoten eine maximale Bandbreite in das Lustre-Dateisystem von 1000 MB /s méglich.
Damit kénnte die E/A Bandbreite theoretisch um den Faktor zehn gesteigert werden.
Um diese theoretischen Verbesserungen nutzen zu koénnen muss das E/A System von
ECOHAMS5 auf parallele E/A umgestellt werden. Die Hoffnung an die Parallelisierung
ist die Senkung der gesamten Laufzeit von ECOHAMbS.

5.3.1 Grundlagen und Implementierung

Fiir die Parallelisierung des E/A-Systems von ECOHAMS5 werden die parallelen E/A-
Funktionen von NetCDF-4 genutzt. Wie in Abschnitt 2.3 dargestellt, setzt NetCDF fiir
die parallele E/A auf HDF5 und MPI auf. NetCDF nutzt die gleichen Schnittstellen fiir
die parallele E/A wie fir die serielle E/A. Dies macht vereinfacht die Implementierung
von paralleler E/A. NetCDF ermoglicht es die Ausgabedatei parallel zu 6ffnen. Dafiir
muss entweder die Erzeugungsfunktion ,,Create” oder die Offnenfunktion ,,Open® mit
einem MPI-Kommunikator ergénzt werden. Bei ECOHAMS5 wird die Funktion nf90_ -
create parallelisiert. Dazu wird der MPI-Kommunikator MPI_COMM _NETCDF an
die Funktion tibergeben (vergl. Quellcode 5.5). AuBlerdem ist es erforderlich, dass die
NetCDF-Datei als NetCDF-4 Datei erzeugt wird und somit auf HDF5 aufbaut, um
die parallele E/A nutzen zu konnen. Dafiir muss das Flag NF90_NETCDF4 bei der
Erstellung an der Funktion gesetzt werden.

Iseriell
call check( nf90 create(ncfile, NF90 NETCDF4, ncid), iret );
< ierr=ierr+iret

!parallel

mode_flag = ior (NF9O MPIIO, NF90_NETCDF4)

call check(nf90_create(ncfile, mode_flag, ncid, comm =
<» MPI_COMM_NETCDF, info = MPI_INFO NULL), iret);
— lerr=ierr+iret

Listing 5.5: NetCDF nf90_create seriell und parallel

Bei ECOHAMS5 ist diese Anderung allein nicht ausreichend. In den Modulen eco_-
output bzw. eco_output_3D wurde sichergestellt, dass nur der Master-Rechenknoten
E/A durchfiihrt.

Die Ausgabe von ECOHAMS5 lauft tiber die Module eco_output, eco_output_1D
bzw. eco_output_3D, aus welchen dann das Modul eco_ncdfout aufgerufen wird. Dabei
ist die Ausgabe in zwei Schritte unterteilt. Im ersten Schritt wird die Ausgabe vorberei-
tet. Dabei werden in den Modulen die jeweiligen Init-Subroutinen aufgerufen. Diese Be-
schreibung betrachtet die Module eco_output_3D und eco_ncdfout. In der Init-Phase
wird konfiguriert, welche Variablen ausgegeben werden. Auch wird die NetCDF-Datei
erzeugt. Fir die Ausgabe werden zwei mehrdimensionale Arrays vorbereitet, full2D und
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full3D, welche spéater die konkreten Daten zu allen ausgegebenen Variablen fiir einen Zeit-
schritt enthalten werden. Uber MPI werden die Abmessungen der Arrays an alle Knoten
iibermittelt. Im Modul eco_ncdfout wird fiir jede Variable, die ausgegeben wird, eine
Variable in der NetCDF Datei erzeugt, wie beispielhaft im Quellcode 5.6 dargestellt.
Auch werden die Dimensionen fiir Breiten-, Langengrad, Tiefe unter Normal-Null und
Zeit definiert. Weiterhin werden in der Init-Subroutine von eco_ncdfout die ersten Da-
ten geschrieben. Dazu zéhlen das konkrete Gebiet, die konkreten Tiefen-Informationen,
die Langen- und Breitengrade des Gebiets und die Grid-Informationen.

call check( nf90 _def dim(ncid, LAT_NAME, NLATS, lat_dimid),
— iret )

call check( nf90_def var(ncid, LAT_NAME, NF90_REAL,
— lat_dimid, lat_varid), iret )

Listing 5.6: NetCDF anlegen einer Dimension & Variable

Im zweiten Schritt werden die Daten in die NetCDF-Datei geschrieben. In eco_out-
put_3D werden in der Subroutine do_output_3D alle Daten des einzelnen Knotens in
die Arrays full2D und full3D kopiert. Jeder Knoten tbertragt dann seine Kopie von
full2D und full3D an den Master-Rechenknoten. Dort werden die Arrays im full2D/3D
des Master-Rechenknotens zusammengefiithrt. Dann wird die Subroutine do_ncdf out
im Modul eco_ncdfout auf dem Master-Rechenknoten aufgerufen. In diesem Modul wer-
den die Daten mit nf90_ put_var in die NetCDF Datei geschrieben. Vor der Ausgabe
miissen die Daten noch anhand des Breitengrads invertiert werden, da das Modell und
die Ausgabe von NetcDF fiir die Visualisierung verschiedene Nullpunkte fiir Breitengra-
de haben. Die Ausgabedatei bildet ihren Nullpunkt parallel zu den Geokoordinaten in
Richtung Aquator. Der Nullpunkt des Rechengitters liegt Richtung Nordpol. Fiir diese
Invertierung werden die Daten aus den full2D/3D Arrays in temporare Arrays invertiert
iiberfithrt. Der Quellcode 5.7 zeigt diese Operation.

do k = 1, NLVLS

I~

do j = 1, NLATS
data_out3D(:,j,k) = buffer3D(:,k,NLATS-j+1)
enddo
enddo

Listing 5.7: Rotieren der Ausgabe

Anderungen fiir parallele E/A Wie oben erwihnt, mussten die Module eco_output_-
3D und eco_ncdfout fir die parallele E/A angepasst werden, da die E/A Funktionalitét
nur auf dem Master-Rechenknoten ausgefithrt wurde. Auch die Konfigurationsdatei, die
die Information, welche der Variablen ausgegeben werden, enthélt, wurde nur auf dem
Master-Rechenknoten eingelesen und verarbeitet. Diese Einschrankungen wurden ent-
fernt, so dass diese Operationen von allen Prozessen durchgefiihrt werden. Alle Daten
wurden per MPI an den Master-Rechenknoten iibertragen. Diese Ubertragung ist bei
paralleler E/A nicht mehr notwendig und wurde ausgebaut. Das Modul eco_ncdfout
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Abbildung 5.2: Parallele E/A

wird dadurch nicht mehr nur auf dem Master, sondern auf allen Prozessen ausgefiihrt. In
diesem Modul wird die NetCDF Datei erstellt und die NetCDF-E/A durchgefiithrt. Wie
oben im Quellcode 5.5 gezeigt, wurde der Aufruf der nf90_create Funktion angepasst.
Weiterhin mussten die in Arrays vorgehaltenen Daten fiir die Ausgabe angepasst werden.
Das neue Vorgehen wird in Abbildung 5.2 aufgezeigt. Dabei ist jeder Pfeil die Ausgabe
mit NetCDF.

Zuschneiden der Ausgabe-Arrays Das urspriingliche Vorgehen in ECOHAMS war,
wie oben erldutert, alle Daten fiir einen Zeitschritt in die full2D und full3D Arrays zu-
sammenzufithren. Diese Sammeloperation ist mit der parallelen Ausgabe nicht mehr
notwendig, da jeder Knoten seine Daten selber speichert. Um die Seiteneffekte der
Implementierung niedrig zu halten, wurde das Vorgehen fiir in eco_output_3D nicht
umfassend gedndert. Die Daten des Knotens werden weiterhin in diesen zwei Arrays
gesammelt bevor sie an das Modul eco_ncdfout tlibergeben werden. Dort werden die
Daten nach der oben erwdhnten Invertierung auf das Rechengebiet (local Domain) des
Knotens zugeschnitten.

tmp_arr 2D(:,:) = data_out2D(:,NLATS-iEndD+1:NLATS-iStartD+1)

Listing 5.8: Beispiel: Zuschneiden der Ausgabe

Beispielhaft wird das im Quellcode 5.8 gezeigt. Das Array tmp_arr 2D wird spater
in die NetCDF Datei gespeichert. Das Array data_out2D bildet von der Grofie her das
komplette Gitter der Simulation ab. Es enthélt aber nur Daten eines einzelnen Knotens.
Der erste Index des Arrays beschreibt die Gitterlinien nach Léngengraden. Die Varia-
ble NLATS beschreibt die Gesamtzahl der Gitterlinien nach Breitengraden. iStartD und
iEndD enthalten die Start- und Endwerte fiir das Rechengebiet eines Knotens nach Brei-
tengraden. Wie bei Abschnitt 4.1 erwéhnt, wird das Rechengebiet an den Breitengraden
entlang auf die Rechenknoten verteilt. Das erste Gebiet an den ersten Knoten usw. Der
Zuschnitt von den Ausgabearrays kann nicht von iStartD bis iEndD erfolgen, da die
Arrays, wie oben erwahnt, invertiert wurden. Nach der Invertierung ist das erste Gebiet
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nun am Ende des Arrays. In den Arrays wie tmp arr 2D sind nach dem Zuschneiden
nur noch die Daten eines Rechenknotens enthalten. Diese Daten kénnen dann in die
NetCDF Datei gespeichert werden. Wie in Quellcode 5.9 zu sehen, werden beim Schrei-
ben von Daten in eine Variable die Werte start und count tibergeben. Mit start kann
gesteuert werden, an welcher Position in der Variable die Daten gespeichert werden. Mit
count kann die Menge der zu speichernden Daten begrenzt werden.

nc_start = (/ diml, NLATS-iEndD+1, diml, dimil /)
nc_count = (/ NLONS, iEndD-iStartD+1, NLVLS, diml /)
[...]

call check( nf90_put_var(ncid, id, r4_3d, start=nc_start,
— count=nc_count), iret )

Listing 5.9: NetCDF Daten in Variable speichern

Die meisten Variablen von ECOHAMS5 werden im Collective Modus ausgegeben. Im
Collective Modus ist der Aufruf von NetCDF-E/A-Operationen mit einer Barrier an die-
sem Aufruf verbunden. Dadurch rufen alle Rechenknoten die E/A Operation gleichzeitig
auf. Die Nutzung des Independet Modus ist bei ECOHAMS5 derzeit nicht moglich, da
NetCDF das parallele Vergrofiern von ungebundenen Dimensionen (unbound dimensi-
ons) im Independent Modus nicht unterstitzt. Der Modus kann, wie bei Quellcode 5.10
gezeigt, fiir jede Variable einzeln gesetzt werden.

call check(nf90 _var_par_access(ncid, rec_varid,
— nf90 collective), iret)

Listing 5.10: Setzen des parallelen Zugriffsmodus

Implementierungsprobleme Wie in Abschnitt 1.1 erwdhnt nutzt der Forschungsclus-
ter standardméflig OpenMPI als MPI Implementierung. Die auf dem System installierte
Version der Bibliothek lief nicht fehlerfrei mit NetCDF zusammen. Die parallelen E/A
Operationen von NetCDF konnten keinen MPI Kommunikator von OpenMPI verwen-
den. Der Aufruf von NetCDF mit einem OpenMPI Kommunikator fithrt zum Absturz
der Anwendung. Als Losung stellte sich nur der Wechsel der MPI Implementierung auf
MPICH dar. Daraufhin mussten auch NetCDF und HDF5 neu fiir MPICH kompiliert
werden. Dieser Wechsel auf eine andere MPI Implementierung machte auch den Wechsel
des Tracingtools notwendig. Nur der Vampir Nachfolger Score-P kann fehlerfrei mit der
neuesten Version von MPICH operieren. Weiterhin gibt es einen Bug in NetCDF /HDF5,
welcher die Ausgaben von mehr als 202 Variablen nach 3 GiB an Daten pro Prozess mit
einem Fehler abbricht.

Laufzeitverhalten Das Laufzeitverhalten von ECOHAMS5 mit paralleler E/A wurde
mit Vampir analysiert (vergl. 4.2). In Abbildung 5.3 ist die Ubersicht iiber den komplet-
ten Ablauf zu sehen. In Abbildung 5.4 werden die aufsummierten Zeiten der verschieden
Funktionsarten dargstellt. In diesen beiden Abbildungen zeigt sich, dass mehr Zeit mit
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Abbildung 5.3: Ubersicht mit Vampir
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Abbildung 5.4: Aufschliisselung Zeiten

MPT als mit dem Anwendungscode verbracht wird. Da diese Version MPI-IO via Net-
CDF einsetzt, werden MPI-IO Funktionen jetzt eingesetzt, wie in den Abbildungen 5.5
und 5.6 abgebildet. Dabei ist Abbildung 5.5 die Ubersicht iiber eine komplette Ausga-
bephase. Die diinnen griinen Striche sind die Subroutine eco_ncdfout und eine weitere
Subroutine, die direkt NetCDF aufruft. Wie in Abbildung 5.6 zu sehen, werden von Net-
CDF bzw. HDF5 drei Funktionen aus MPI und MPI-1IO aufgerufen. Diese Methoden
sind MPI_Allreduce, MPI File write at all und MPI set view. Die weiflen Blocke
in Abbildung 5.5 sind Zeiten, die fiir Score-P aufgewendet wurden.

Validierung Die Ausgabedateien von ECOHAMS5 wurden verglichen. In der Validie-
rung soll gezeigt werden, dass die Ausgabedatei gleich ist. Dafiir wurden zwei Tools
eingesetzt, ncview [Piel6] und ncemp [Ziel5]. Neview erlaubt es NetCDF-Dateien an-
zuzeigen, siehe auch Abbildung 5.7. Es konnen in ncview alle Variabeln einer NetCDF-
Datei untersucht und angezeigt werden. Zum Vergleichen von zwei NetCDF-Dateien
konnen diese gleichzeitig in eine Instanz von ncview geladen werden. Operationen kon-
nen dann gleichzeitig auf den Daten von beiden Dateien durchgefiihrt werden. Die Daten
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Neview 2.1.5@cluster

Heview 2,1.5 David H, Pierce 18 Har 2015
displaying TOTAL ALKALINITY
frane 1/6 1-Jan-1977 00:00:00
displayed range: 2274 to 2491,55 -
Current: (i=2, j=38) 2373 (x=-14,41667, y=55,28333)

Quit 31 4 4 n P M Edit 2 Delay: | Opts

3gauss Inv P Inv C H X4 Linear RAxes Range Bi-lin Print

2400 2450
bathynetry area alk
Nane: in: Current: Hax: Units:
tine 0 1-Jan-1977 00 5 days since 19
depth 5 5 3500 neters
latitude 47,6833 63,8833 degrees_north

longitude -15,0833 13,9167 degrees_east

Abbildung 5.7: Screenshot von ncview

werden untereinander im selben Fenster dargestellt. Diese Funktion wurde genutzt um
die Ergebnisse von ECOHAMS5 mit paralleler E/A mit der Version mit serieller E/A
optisch und stichprobenartig zu vergleichen. Die Ausgaben von paralleler und serieller
E/A sind visuell nicht zu unterscheiden.

Die Ausgaben wurden mit nccmp verglichen. Dabei wurden sowohl die Metadaten als
auch die Daten der NetCDF-Dateien verglichen. Die Ausgabedateien sind laut ncemp
identisch, wie in Ausschnitt 5.11 zu sehen.

% ./nccmp -mds seriell.nc parallel.nc #vergleiche Metadaten
— und Daten
Files "seriell.nc" and "parallel.nc" are identical.

Listing 5.11: nccmp Ausgabe

5.3.2 Vorgehen

Fiir die Version von ECOHAMS5 mit paralleler E/A wird das gleiche Vorgehen gewéhlt
wie fiir die Version mit serieller E/A. Das Vorgehen ist in Abschnitt 5.2.1 dokumentiert.
Insgesamt werden auch von ECOHAMS mit paralleler E/A sechs Abldufe mit verschie-
denen Variablenzahlen durchgefiihrt.

5.3.3 Neue Performance-Daten

In diesem Abschnitt werden die Performancedaten aus Abschnitt 5.2 wieder aufgegriffen
und die Messungen mit der Version von ECOHAMS5 mit paralleler E/A wiederholt.
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Lauf | Zeit* Gesamt CPU | Dateigrofie eco_output_—| e€co_~
3D ncdfout
’ 1 Knoten & 10 Task
mpif90 0% Variablen 1%%911; 9380 s | 934 MiB 64 s 63 s
. . 9953 s .
mpif90 50% Variablen 165 min 9939 s 49 GiB 1133 s 1103 s
. . 10881 s .
mpif90 100% Variablen | 181 min 10826 s | 97 GiB 2396 s 1942 s
10 Knoten & 1 Task ‘
mpif90 0% Variablen | 0 ® | 6351 | 934 MiB 97 s 05 5
. . 8122 s .
mpif90 50% Variablen 135 min 8057 s 49 GiB 2319 s 2307 s
. . 9912 s .
mpif90 100% Variablen | 165 min 9680 s 97 GiB 4675 s 4652 s

* Wenn anwendbar
1 Hochrechnung von 60 Tagen

Tabelle 5.3: Performancedaten ECOHAMS mit paralleler E/A

Die Werte fiir den Programmlauf mit 100% bzw. 320 Variablen miissen aufgrund eines
Fehlers in der Implementierung von 60 Tagen hochgerechnet werden. Diese Werte konnen
daher nicht voll vergleichbar sein.

Gesamtzeit Die Gesamtzeit beschreibt die Zeit, die insgesamt mit der Ausfithrung von
ECOHAMS5 auf dem oder den Rechenknoten verbracht wurde. Die Gesamtzeit steigt auf
einem Rechenknoten von 0 Variablen auf 160 Variablen um 9 Minuten an. Von 160 auf
320 Variablen steigt die Laufzeit um 16 Minuten. Bei zehn Rechenknoten steigen die
Zeiten um 28 Minuten von 0% auf 50% und um 30 Minuten von 50% auf 100% an.

CPU-Zeit Die CPU-Zeit, ist die Zeit, die mit der Simulation verbracht wurde. Sie
unterscheidet sich bei ECOHAMS5 mit paralleler E/A kaum von der Gesamtzeit.

DateigroBe Die Dateigroe bezeichnet die Grofie der NetCDF Datei, die von ECO-
HAMS5 als Ergebnis ausgegeben wird. Die Grofe zeigt, wie viele Daten geschrieben wur-
den. Sie zeigt auch, dass sowohl mit serieller E/A als auch mit paralleler E/A die gleiche
Datenmenge geschrieben wird.

Zeit in eco_output_3D Sie beschreibt die Zeit, die in dem Modul eco_output_3D
angefallen ist und die insgesamt mit E/A verbracht wurde. Bei paralleler E/A wird wenig
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Knoten-| Gesamt- | eco_output_-| eco_ncdfout- eco_output_— eco_ncdfout-
anzahl Zeit 3D-Zeit Zeit SD-Zeit Zeit(gesamt)
(gesamt)

1 9980 s 1307 s 1268 s 13073 s 12682 s

2 7879 s 2177 s 2160 s 21772 s 21599 s

3 8388 s 3004 s 2989 s 30040 s 29889 s

4 8512 s 3155 s 3141 s 315564 s 31412 s

D 8959 s 3488 s 3474 s 34884 s 34742 s

6 9071 s 3396 s 3381 s 33956 s 33812 s

7 9141 s 3442 s 3428 s 34423 s 34281 s

8 8538 s 2925 s 2911 s 29248 s 29106 s

9 8354 s 2810 s 2796 s 28103 s 27964 s

10 9198 s 2913 s 2899 s 29125 s 28993 s

Tabelle 5.4: Skalierung von ECOHAMS5 mit paralleler E/A

Zeit fiir eco_output_3D aufgewendet, sondern die meiste Zeit wird in eco_ncdfout mit
der Ausgabe iiber NetCDF verbracht.

Zeit in eco_ncdfout Sie beschreibt, wie viel Zeit in den Subroutinen von eco_ncdfout
vergangen ist. Dies ist primér die Zeit, die mit der Ausgabe tiber NetCDF verbracht wird.
In diesem Modul wird bei paralleler E/A der Grofiteil der E/A Zeit aufgewendet.

5.3.4 Skalierung

Die Skalierung der Version von ECOHAMS5 mit paralleler E/A wird so wie in Abschnitt
5.2.3 beschrieben durchgefiihrt. Tabelle 5.4 zeigt die Gesamtlaufzeit von ECOHAMS
und die Zeiten, welche in den Modulen eco_output_3D und eco_ncdfout gemessen
wurden. Diese werden fiir die Vergleichbarkeit mit Tabelle 5.2 als Gesamtzeit und als
Durchschnittszeit angegeben. Die Messungen der Programmléufe von ECOHAMS mit
paralleler E/A zeigen, das es eine Leistungssteigerung mit mehreren Rechenknoten gibt,
wie in Abbildung 5.8 dargestellt. Die Gesamtlaufzeit erreicht ihren niedrigsten Stand
bei zwei Rechenknoten. Ab drei Rechenknoten steigt die Laufzeit wieder auf iiber 8000
Sekunden an. Die Laufzeit steigt fiir die meisten Knotenzahlen auf etwa 9000 Sekunden,
allerdings gibt es bei 8 und 9 Knoten einen Abfall der Gesamtlaufzeit auf 8500 bzw. 8300
Sekunden. Die Zeit, die ECOHAMS mit E/A Operationen verbringt, steigt allerdings
von 1270 Sekunden bei einem Rechenknoten auf 2180 Sekunden fiir zwei Rechenknoten
auf tiber 3000 Sekunden bei drei oder mehr Rechenknoten. Bei mehr als 8 Rechenknoten
fallt die E/A Zeit auf knapp unter 3000 Sekunden. Das Modul eco_ncdfout ruft NetCDF
auf und zeigt die Zeiten, die direkt mit E/A Operationen verbracht werden. Insgesamt
wird wenig Zeit fiir die Vorbereitung der E/A in eco_output_3D aufgewendet, sondern
der grofite Anteil wird in eco_ncdfout aufgewendet. Die Zeiten fir eco_ncdfout sind,
bei mehr als zwei Rechenknoten, relativ stabil bei rund 3000 Sekunden.
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Abbildung 5.8: Skalierung von ECOHAMS5 mit paralleler E/A

5.3.5 Probleme mit paralleler E/A

Fiir diese Arbeit wurde die parallele E/A mit der Schnittstelle von NetCDF implemen-
tiert. Diese erlaubt nur eingeschrankte Kontrolle tiber das Verhalten der darunterliegen-
den Bibliotheken. Wie schon von Bartz et al. [Bar14] gezeigt wurde, hat das Aligment
der Ausgabeblocke mit den Lustre-Stripes einen starken Einfluss auf die E/A Perfor-
mance von NetCDF im Collective Modus. Dieses Alignment lésst sich nicht tiber die
NetCDEF Schnittstelle festlegen, auch wenn diese Fahigkeit in der HDF5-Bibliothek und
MPI-IO vorhanden ist. Durch das Fehlen des Alignments wird zusétzlicher Aufwand
beim Schreiben der Daten ausgelost. Das Lustre Dateisystem muss dann auf aufwendige-
re Operationen und exklusive Sperren zurtickgreifen, um die E/A-Vorgéinge voneinander
zu isolieren.

In ECOHAMS ist es fiir die meisten Variablen nicht moglich, die Ausgabe im Independet-
Modus vorzunehmen. Dadurch wird jeder Schreibvorgang zu einer Barriere. Aus den
Barrieren konnen Wartezeiten fiir Prozesse entstehen, die schneller mit der Berechnung
fertig waren. Weitere Nachteile bei paralleler E/A in ECOHAMS5 kénnen die héufigen
und kleinen Speichervorgiange sein. Da in ECOHAMS5 nach jedem simuliertem Tag die
Daten in die Ausgabe geschrieben werden, sind die Datenmengen, die pro Speichervor-
gang anfallen, eher gering. Bartz et al. [Barl4] zeigen allerdings, dass erst grofiere
Datenmengen zu einer hohen Datenrate fiihren. Dabei fiihren sie den Idealwert von 512
MiB Datenvolumen pro Prozess an. Dieser Wert kann von ECOHAMS5 nicht erreicht
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werden, es werden fir jeden simulierten Tag nur etwa 54 MiB an Daten pro Prozess (Bei
zehn Prozessen) geschrieben.
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6 Analyse

In diesem Kapitel werden die gesammelten Messergebnisse evaluiert und analysiert.

Dieses Kapitel unterteilt sich in drei Abschnitte. In den Abschnitten 6.1 und 6.2
werden die Ergebnisse der beiden Versionen von ECOHAMS5 besprochen. Im Abschnitt
6.3 werden die beiden Versionen miteinander verglichen.

6.1 Serielle E/A

Die Version von ECOHAMS5 mit serieller E/A ist die originale Version. Die Messdaten
sind in Abschnitt 5.2 dargestellt, insbesondere in Tabelle 5.1 und Abbildung 4.2. Erst
werden die Laufzeiten und Messwerte der Programmlaufe mit unterschiedlicher Varia-
blenzahlen betrachtet. An den Werten ist zu ermitteln, dass ECOHAMS5 generell davon
profitiert auf mehreren Rechenknoten ausgefithrt zu werden, auch wenn dabei die Anzahl
der Prozesse nicht steigt. Bei der Berechnung auf zehn Rechenknoten erreicht es in jeder
Variablenkonfiguration eine Geschwindigkeitssteigerung von rund 50 Minuten. Das ist
eine Steigerung von fast 30%. Als Grund fiir diese Reduzierung der Laufzeit konnen ver-
schiedene Faktoren herangezogen werden. Die Steigerung kann zum Teil, wie auch schon
in Abschnitt 5.2.2 dargestellt, aus der besseren Ausnutzung des Turbo-Modus der CPUs
folgen. Auch die bessere Ausnutzung des Caches des CPUs spielt eine Rolle. Weiterhin
tritt insgesamt keine héhere Gesamtlaufzeit durch die Ubertragung der Ergebnisse auf
den Masterknoten ein. Diese Ubertragung wurde in der theoretischen Betrachtung in
Abschnitt 5.2.4 als ein Engpass wahrgenommen, der sich auf die Gesamtlaufzeit aus-
wirken wiirde. Die Steigerungsraten zwischen den jeweiligen Konfigurationen auf einem
Rechenknoten und 10 Rechenknoten sind sehr konstant. Bei der Steigerung von 50%
der Variablen auf 100% der Variablen steigt sowohl bei einem als auch bei zehn Re-
chenknoten die Gesamtzeit um zehn Minuten an. Unterschiede gibt es allerdings bei der
Steigerung von 0% der Variablen auf 50% der Variablen. Bei diesen Konfigurationen
steigt auf nur einem Rechenknoten die Gesamtzeit um fiinf Minuten an. Fir den Pro-
grammablauf mit zehn Rechenknoten gibt es eine Steigerung von zehn Minuten. Dass
es diese Steigerung gibt, deutet darauf hin, dass der Engpass doch Auswirkungen hat.
Diese Auswirkung tritt bei der Konfiguration mit 100% der Variablen auch im Vergleich
mit der 0% Konfiguration auf. Der Einfluss der Datenmenge auf diesen Engpass ist al-
lerdings nicht linear, was die gleichbleibende Steigerung von der 50% Konfiguration auf
die 100% Konfiguration zeigt. Die E/A Zeiten zeigen, dass das Netzwerk doch einen
Engpass bildet, auch wenn dies in den Gesamtlaufzeiten von der allgemein kiirzeren
Laufzeit verborgen wird. Dies stellt sich so auch in Abbildung 6.1 dar, da die Laufzeiten
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Abbildung 6.1: Verhéltnis der E/A Zeit an der Gesamtzeit bei serieller E/A

der E/A auf einem Rechenknoten deutlich langsamer steigen als auf 10 Rechenknoten.
Der Anteil der E/A Zeit an der Gesamtzeit verdreifacht sich bei 160 Variablen und ver-
vierfacht sich bei 320 Variablen. Die Ergebnisse der Skalierungsmessungen zeigen, dass
die kiirzeste Laufzeit bei drei oder vier Rechenknoten erreicht wird. Fiir alle Messungen
wurden 10 Prozesse auf die Knoten verteilt. Die Gesamtlaufzeit sinkt ab dieser Anzahl
von Rechenknoten nicht mehr ab. Es kann davon ausgegangen werden, dass die Berech-
nungszeit weiter sinkt, allerdings werden diese Gewinne von den steigenden E/A Zeiten
wettgemacht.

6.2 Parallele E/A

Die Version von ECOHAMbS mit paralleler E/A ist die modifizierte Version. Die Mess-
daten sind in Abschnitt 5.3.3 und in Abschnitt 5.3.4 dargestellt. Die Werte zeigen, dass
ECOHAMS auch mit paralleler E/A von mehr Rechenknoten profitiert. Dabei schrumpft
der Laufzeitvorteil von 50 Minuten bei 0 Variablen, auf 30 Minuten bei 160 Variablen
und auf 16 Minuten bei 320 Variablen. Gleichzeitig zeigt sich, wie in Abbildung 6.2 dar-
gestellt, dass es bei einem Rechenknoten eine lineare Steigerung im Verhéltnis zwischen
E/A Zeit und Gesamtzeit gibt. Je mehr Daten ausgegeben desto mehr Zeit wird auch
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Abbildung 6.2: Verhéltnis der E/A Zeit an der Gesamtzeit bei paralleler E/A

anteilig fiir die E/A aufgewendet. Bei doppelter E/A verdoppelt sich auch der Anteil an
der Gesamtzeit. Bei 10 Rechenknoten ergibt sich ein dhnliches Bild, auch wenn dabei die
Kurve bei 320 Variablen leicht abflacht. Die Steigung der Kurve ist bei 10 Rechenknoten
hoher als bei einem Rechenknoten. Wie in Abbildung 6.2 dargestellt ist, steigt der An-
teil der E/A Zeit an der Gesamtzeit von einem auf 10 Rechenknoten an. Sowohl bei 160
Variablen als auch bei 320 Variablen ist der Anteil etwa das Zweifache oder das Zweiein-
halbfache des Anteils auf einem Rechenknoten. Die Daten aus der Skalierungsmessung
mit paralleler E/A (vergl. Abschnitt 5.3.4) zeigen, dass ECOHAMSD bei gleichbleibender
Prozessanzahl auch mit paralleler E/A von einer steigenden Anzahl von Rechenknoten
profitiert. Gleichzeitig steigt die Laufzeit der E/A bei mehr als einem Rechenknoten an.
Die E/A Zeiten stabilisieren sich ab drei Rechenknoten, bei etwa 50 Minuten pro Pro-
zess. Diese Stabilisierung zeigt, dass die parallele E/A einen hohen fixen Zeitanteil pro
Prozess hat, dieser aber nicht von der Anzahl der Rechenknoten beeinflusst wird. Die
Zeit, die in mit der Ausgabe in NetCDF verbracht wird, steigt von einem Rechenknoten
auf zwei Rechenknoten stark an. Bei der weiteren Steigerung der Zahl der Rechenknoten
stabilisiert sich auch diese Zeit um 3000 Sekunden.
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6.3 Serielle und Parallele E/A

Im Vergleich der Gesamtzeit zwischen den zwei Versionen von ECOHAMS, lasst sich
erkennen, dass die Version mit paralleler E/A sich nicht zu der Version mit serieller E/A
verbessern kann. Nur auf einem Rechenknoten, ist, wie in Abbildung 6.3 zu sehen, die
Laufzeit etwa gleich mit der Version mit paralleler E/A. Beim Vergleich der jeweiligen
Konfigurationen mit 0% der Variablen lasst sich erkennen, dass es keine Verlangsamung
des sonstigen Ablaufs durch das Einfithren der parallelen E/A gab. Beide Versionen
haben eine sehr &hnliche Gesamtlaufzeit. Bei der Betrachtung der Skalierungsmessungen
zeigt sich, dass die Zeit fiir die parallelen E/A Operationen stark zunimmt. Insbesondere
die Zeit, die konkret mit dem Schreiben der NetCDF Datei verbracht wird, steigt im
Vergleich zwischen serieller und paralleler E/A stark an. Bei einem Knoten und 10
Prozessen steigt dieser Wert von 121 Sekunden auf 1268 Sekunden. Bei der parallelen
E/A steigt dieser Wert auf tiber 3000 Sekunden an, was dem 30-Fachen der seriellen
E/A entspricht. Gleichzeitig sinkt die Zeit, die nur in eco_output_3D verbracht wird.
Bei der Version mit serieller E/A wurden auf 10 Rechenknoten 500 Sekunden in nur
eco_output_3D verbracht, da hier die Ubertragung auf den Masterknoten stattfindet.
Bei der Version von ECOHAMS mit paralleler E/A sinkt dieser Wert bei der gleichen
Konfiguration auf 14 Sekunden ab, da in dieser Version keine Ubertragung in eco_-
output_3D stattfindet.

Der Vergleich der Gesamtlaufzeiten, die in Abbildung 6.3 dargestellt sind, und der E/A
Zeiten, welche in Abbildung 6.4 zu sehen sind, zeigt ein unterschiedliches Verhalten der
zwei Versionen von ECOHAMS5 auf. Wie erwahnt, ist nur die Gesamtlaufzeit auf einem
Rechenknoten vergleichbar, bei zwei Knoten setzt sich die Version mit serieller E/A vor
die Version mit paralleler E/A. Bei den E/A Zeiten wird deutlich, dass die parallele
E/A deutlich mehr Zeit benétigt als die serielle E/A. Dabei liegt die Zeiten der beiden
Versionen etwa um den Faktor 4 auseinander. Bei der seriellen E/A verdoppelt sich
die Laufzeit der E/A von einem Knoten auf zwei Knoten und bleibt dann stabil bei
diesem Faktor. Bei der parallelen E/A verdoppelt sich die Zeit von einem Knoten auf
drei Knoten, danach bleibt sie nicht stabil und erreicht in der Spitze einen Faktor von
2,5 um dann wieder auf etwa Faktor 2 abzusinken. Insgesamt hat die parallele E/A eine
hohe Ausfithrungszeit und dadurch einen deutlich hoheren Anteil an der Gesamtlaufzeit.
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7 Fazit

Das Ziel dieser Arbeit war die Analyse der Ein- und Ausgabe (E/A) des Okosystemmo-
dells ECOHAMb5. ECOHAMS ist ein paralleles HPC-Programm, das mit MPI paralleli-
siert ist. Es werden NetCDF Dateien als Ergebnis der Simulation ausgegeben. Wie bei
vielen Erdsystem- und Klimamodelle wird bei ECOHAMSD5 nur serielle E/A durchgefiihrt,
was die Skalierung stark einschréankt. Diese Einschrénkung wird auf zukiinftigen HPC-
Systemen zunehmen. Fiir die Analyse wurde ECOHAMS5 fiir parallele E/A erweitert
und es wurde die Performance gemessen und analysiert. Zudem wurde parallele E/A in
ECOHAMS5 implementiert.

Grundlagen ECOHAMS ist ein Erdsystemmodell, das die Okologie der Nordsee si-
muliert. Das Modell wird genutzt um Fragen des Kohlenstoffflusses in der Nordsee im
Rahmen des Klimawandels (Lorkowski et al., [LPMK12]; Patsch und Kiihn, [PKO08]) so-
wie Fragen zur Auswirkung unterschiedlicher Belastung des Okosystems Nordsee durch
Néhrstoffeintrage von Stickstoff und Phosphor (Lenhart et al. [LMBB*10, LDG'13])
zu untersuchen. Dazu wird die Nordsee in ein dreidimensionales Gitter unterteilt und
fiir jede Gitterzelle werden fiir eine Reihe von Zustandsvariable numerische Differenzi-
algleichungen gelost. Das Modellgebiet des ECOHAM-Gitters umfasst den Nordwest-
européischen Kontinentalschelf (NECS) und Teile des angrenzenden Nordostatlantiks
(Abbildung 4.1). ECOHAMS ist in Fortran implementiert und nutzt MPI fiir die paral-
lele Ausfithrung mit mehreren Prozesseen. Jeder dieser Prozesse ist an der Berechnung
der Simulation beteiligt. Die Simulationsergebnisse werden in der urspriinglichen Versi-
on von ECOHAMS5 von einem Prozess/Rechenknoten dem Masterknoten mit NetCDF
gespeichert. Diese serielle E/A wurde in dieser Arbeit verschiedentlich untersucht. Die
Implementierung wurde statisch anhand des Quellcodes analysiert. Die Ausfithrung wur-
de gemessen und mithilfe des Tracingprogramms Vampir/Score-P ausgewertet. Fiir die
E/A nutzt ECOHAMS5 die Bibliotheken MPI, MPI-I0O, HDF5 und NetCDF.

Evaluation Fiir die Evaluation wurde ein Referenzlauf definiert. Dieser definiert, dass
nur 3D-Variablen ausgegeben werden und dass ein Programmablauf 6 Monate simuliert.
Bei der Analyse der Messdaten zur seriellen E/A wurde ein moglicher Engpass in der
Ausgabe festgestellt. Alle Daten werden doppelt iibertragen, einmal auf den Master-
knoten und dann in das verteilte Dateisystem Lustre. Als mogliche Optimierung wurde
parallele E/A in ECOHAMS fiir die Ausgabe der Simulationsergebnisse eingefiihrt. Die
Implementierung der parallelen E/A nutzt NetCDF-4 Funktionalitit um die parallele
E/A zu ermoglichen. Parallele E/A in NetCDF-4 ist mit HDF5 umgesetzt, welches wie-
derum MPI-IO nutzt. Die Gesamtlaufzeit von ECOHAMS mit paralleler E/A ist nicht
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schneller als die urspriingliche Version. Die Performance der parallelen E/A sind absolut
bis zu Faktor 3 langsamer als die serielle E/A. In der Konfiguration mit zehn Rechen-
knoten werden etwa 45% der Zeit mit paralleler E/A verbracht, bei der seriellen E/A
werden im vergleichbaren Programmablauf nur etwa 16% der Zeit fiir E/A aufgewendet.
Gleichzeitig zeigt sich bei der doppelt so grolen Ausgabedateien, dass sich die Laufzeit
der parallelen E/A dabei weniger als verdoppelt. Im Vergleichsszenario mit serieller E/A
ist die Steigerung der Laufzeit mehr als Faktor 2. Insgesamt kann aber kein Vorteil fiir
die parallele E/A in ECOHAMS5 festgestellt werden.

Ausblick Die in dieser Arbeit untersuchte Implementierung von ECOHAMS nutzt
Collective-1/O fiur die parallele E/A. Eine Untersuchung einer Implementierung mit
Independet-1/O koénnte interessant sein, da hierbei moglicherweise parallele E/A mit we-
niger Overhead durchgefiithrt werden kann. Eine weitere Moglichkeit fiir Folgearbeiten
konnte eine Betrachtung von ECOHAMS mit mehr Prozessen und mehr Rechenknoten
sein. Um dies zu unterstiitzen miisste ECOHAMS5 fiir mehr Prozesse erweitert werden.
Auch koénnte es sinnvoll sein, das E/A Muster von ECOHAMS5 in einem Bechmarktool
wie IOR nachzustellen um damit einfacher Tests durchfithren zu kénnen.
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