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Cesko-anglicky slovnik termint v CFD

Cesky Anglicky Cesky Anglicky
monoliticky / monolithic / segregated dekompozice oblasti domain decomposition
segregovany feSi¢ solver

co . graficka karta graphics processing unit
pamétové naroky memory requirements (GPU)
fidka matice sparse matrix poditadovy cluster computer cluster
primy fesic direct solver poditaé se sdilenou shared-memory computer
iterativni resi¢ iterative solver pameti
Krylovovské metody  Krylov subspace methods vicejadrovy systém multicore system
metoda conjugate gradient method
konjugovanych
gradientu

viceuroviiové metody  multigrid methods

paralelni Skalovani parallel scaling
vypocetni vykon computational power
sdilena pamét shared memory

distribuovana pamét distributed memory
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Reseni linearnich systému a paralelizace v CFD

Typy CFD resicu zalozenych na metodé kone¢nych objemu (1)

Realny Matematicky

problém model Diskretizace

» Newtonovska/ = volba

nenewtonovska numericke
tekutina metody

» Jednofazove / * prostorova
vicefazove diskretizace
proudéni 5 Easova

» stlacitelne / diskretizace
nestlatitelne (integrace)
proudéni

» vazka ! nevazka
tekutina

# model
turbulence

» 2D/ 3D

» okrajové
podminky

1. Pressure-based reSice

1.1 Segregované

1.2 Monolitické (coupled)

2. Density-based resice

& explicitni /
implicitni

£ algoritmus pro
N-5 rovnice

# paralelizace

vypocet
sekundarnich poli
prib&hy v rovinném
fezu, podel pfimky, v
bodé — interpolované
veliciny

vizualizace
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Typy CFD resicl zalozenych na metodé kone¢nych objemu (2)

1. Pressure-based reSice

* puvodné vyvinuté pro nizkorychlostni nestlacitelné proudéni
* rychlostni pole feSenim rovnic pro hybnost

» tlakové pole feSenim Poissonovy tlakové rovnice (divergence rovnice pro hybnost, rovnice
kontinuity)

1.1 Segregované resi¢e — algoritmy PISO, SIMPLE

* segregovaneé (sekvencni) feSeni jednotlivych slozek rychlosti, tlaku, energie, turbulentnich
veliin

* nizké naroky na pamét, rychlé reSeni

* pomala konvergence — iterativni proces

Sekvencni Reeni Update r}fchlosti.,'-.. Reseni rovnic i N
. (segregované) N i % tlaku, \ 5 Droenergi, N » | _ANO
/ Teseni sloZzek krc?:ertclg?ﬂgrl?u #  hmotnostnino S turbulentni jLLILELELZE - -
rychlosti  / toku veli¢iny ap.  / :

1 NE
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Typy CFD resSicl zalozenych na metodé konec¢nych objemu (3)

1.2 Monolitické (coupled) reSice

feSeni vSech slozek rychlosti a tlaku v jediné matici

» VvétSi a hdfe podminéna matice — feSeni jedné iterace je vyrazné vypocetné narocné;si
* silné sdruzeni rychlosti a tlaku — robustné;jsi

» oproti segregovanému pfistupu mensi pocCet iteraci, ale kazda z nich je narocnéjsi

.. SdruZené fe3eni sloZek’ Vypocet Rersoeg:h;?v?m [ 1 ANO
rychlosti a tlaku ———» hmotnostniho ' ; Etlurbulen?nf ' Konvergence? STOP
) (v jedné matici) toku veliciny ap. )

¥y NE
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Typy CFD resicl zalozenych na metodé konec¢nych objemu (4)

2. Density-based reSice

* puvodné vyvinuté pro vysokorychlostni, stlacitelné proudéni
* rychlostni pole feSenim rovnic pro hybnost

* pole hustoty feSenim rovnice kontinuity

» tlakové pole ze stavové rovnice

‘4,/' v



TECHNICKA UNIVERZITA V LIBERCI
Fakulta mechatroniky, informatiky
a mezioborovych studii ]

Reseni linearnich systému

Matematicky

model Diskretizace

Reseni linearnich systému a paralelizace v CFD

» Newtonovska/ = volba

nenewtonovska numericke
tekutina metody

» Jednofazove / * prostorova
vicefazove diskretizace
proudéni 5 Easova

» stlacitelne / diskretizace
nestlatitelne (integrace)
proudéni

» vazka ! nevazka
tekutina

# model
turbulence

» 2D/ 3D

» okrajové
podminky

& explicitni /
implicitni
schéma

# algoritmus pro
N-S [ovnice

» vypocet
sekundarnich poli

* prab&hy v rovinném
fezu, podel pfimky, v
bodé — interpolované
veliciny

* vizualizace

s vyjimkou pIné explicitnich fesicu CFD vypocet vzdy vede na numerické feSeni soustavy

linearnich rovnic

ve vétSiné pfipadu zabira feSeni linearniho systému nejvétsi ¢ast zdroji — CPU ¢asu a RAM
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Linearni systémy v CFD

» v pfipadé CFD problému (MKD, MKO a ¢aste¢né i MKP)
diskrétni rovnice pro dany uzel nebo prvek zavisi pouze na
hodnotach sousednich uzlt / prvku

» matice jsou fidké (sparse) — pocet nenulovych prvku je
fadu O(n), nikoliv O(n?)

SuiteSgarﬁie r.%atrb{nc_ lection

Formerly ﬁ:l"FIbrida S| g& Mafrix Collection
https://sparse.tamu.edu

v/

koeficient — pFispévky
z Casové derivace,
konv. a dif. ¢lenu, lin.
Cast zdroj. ¢lenu

koeficient —
odpovidajici pfispévky
sousednich elementl

3p¢£+23ﬁd¢ﬁ:} = Rp
N

Cleny, které Ize
vypocitat z minulého
Casového kroku

hodnota v daném
prvku

hodnoty v sousednich

prvcich prvku

2D FEM — Navier-Stokes, 3D CFD - Charleston CFD — symmetric presure

square with inlet/outlet harbor matrix


https://sparse.tamu.edu/
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Metody pro reseni (Fidkych) soustav linearnich rovnic v CFD (1)

+ obsahuiji explicitni faktorizaci matice A (napfiklad LU faktorizace .. A= L U)
» spolehlivé, umoznuji v koneéném poctu krokld vypocitat presné feSeni linearniho systému
» pro velké systémy rovnic neunosné vypocetné a pamétove narocné

PFiklady

« (Gaussova eliminace) — husté matice, O(n3)

« TDMA — tridiagonal matrix algorithm: MKD, O(n)

« LU faktorizace

« UMFPACK — multifrontal LU factorization (fidké matice, Matlab)

‘4,/' v
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Metody pro reseni (Fidkych) soustav linearnich rovnic v CFD (2)

2. lteracni reSice

vypocet iteraCni sekvence, ktera postupné konverguje k pfesnému feseni linearniho
systému

vyrazné nizSi pameétova narocnost - pro velké systémy linearnich rovnic obvykle jedina
volba

PFiklady

Jacobiho metoda — prakticky se nevyuziva, pedagogické ucely
Gauss-Seidelova metoda
Relaxacni metody — zrychleni konvergence G-S pomoci relaxacniho parametru
Krylovovské metody (Krylov subspace methods)

» Konjugované gradienty (Conjugate Gradient Method — CG)

» Biconjugate Gradient Stabilized — BICGSTAB

» Generalized Minimum Residual - GMRES

» Minimal Residual — MINRES
Viceuroviiové metody (multigrid methods)

) !
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Vlastnosti klasickych iteraénich metod

Rychlost konvergence iteracnich metod (napf. G-S) -
klesa se zjemnuijici se siti g

Problém: G-S vyhlazuje rychle vysokofrekvenéni chyby, 10~

pomalé tlumeni nizkofrekvencnich chyb

u-velocity residual

40 x 40 grid

20 x 20 grid

1073 |-

10 x 10 grid

Initial error, Physical Space Physical Space, 1 iter(s), Gauss—Seidel.

: | L L . L | L L L L | L 1
400 600 800

Iteration number

104 £ i Y
200

EE)  MULTIGRIDY
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Viceurovinové metody (multigrid methods) s i
, o

Motivace

zrychleni konvergence iteracnich metod
zejména pro velké problémy

Zakladni myslenka

*  bézné iteraCni metody vyhlazuji rychle vysokofrekvencni chyby, pomalé tlumeni
nizkofrekvencnich chyb

»  pouziti nékolika rizné velikych siti (matic) — hruba pro rychlé odstranéni nizkofrekvenénich
chyb, jemna pro detailni FeSeni a odstranéni vysokofrekvencnich chyb

Postup — zakladni V-cyklus

1. pre-smoothing: nékolik kroku iteraéni metody (napf. Gauss-Seidel) na jemné siti pro
vyhlazeni vysokofrekvencnich chyb

restrikce: projekce na hrubou sit
feseni na hrubé siti: nékolik iteraci pro vyhlazeni nizkofrekvencnich chyb
interpolace (prolongace): projekce zpét na jemnou sit

ok~ WD

post-smoothing: nékolik iteraci pro finalni vyhlazeni vysokofrekvencnich chyb
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Viceurovinové metody (multigrid methods)

Varianty

Algebraické multigridy (AMG) — na urovni matice. Univerzalni, bez znalosti geometrie a bez
nutnosti opakované diskretizace. Lze pouzit jako ,blackbox” pro libovolny problém a sit

Geometrické multigridy (GMG) — na urovni sité. Lze dobfe vyuZzit a-priori informaci o
sousednich elementech — zejména vhodné pro strukturované sité. V téchto pfipadech je GMG
vyrazné efektivnéjsi (CPU i RAM)

Vlastnosti

Technické detaily

pro mnoho typu problému (zejména velké ulohy) se jedna o nejefektivnéjsi resic
konvergence téméf nezavisla na velikosti problému, Skaluje linearné s poctem uzlt
algoritmus musi byt pfizpusoben na dany typ problému (zejména GMG)

dobré pro eliptické problémy, pro parabolické V-cycle
a hyperbolické pomalejSi konvergence // / //
level 3

\
NN
\

zakladni iteraCni rfeSi¢ — obvykle Gauss-
Seidelova metoda nebo neuplny LU rozklad : .

(ILV)
: . : i wr oy iy & o
na nejhrubsi urovni Ize pouzit i pfimy resic s

W IN| | =
QO| (N | =
s
( ) "|
i S
{ 5

V-cykly, W-cykly, F-cykly
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0
10 U=2m/s —sm

9

Konvergence iteracnich metod

107 E

Rekapitulace
«  pfimé feSiCe — presny vysledek v kone¢ném poctu kroku

102 |-

u-velocity residual

40 x 40 grid

20 x 20 grid

« iteracni feSiCe .. postupné priblizovani k presnému vysledku
(ktery ale nezname)

1079 |

10 x 10 grid

Dulezita otazka: kdy zastavit iterace?

T NS S S L et T
200 400 600 800

10* I Y- L

Iteration number

Moznosti
» Rozdil dvou nasledujicich iteraci
Problém: rozdil je maly
a) kdyz metoda konverguje k pfesnému rfeSeni
b) kdyz je konvergence pfilis pomala

> Rezidual
— kvantitativni mira, jak dobfe vysledek dané iterace splfiuje diskrétni formu rovnice

— iteracni FeSi€ zastavi ve chvili, kdy rezidual klesne pod pfedem definovanou hodnotu
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Rezidual

1. Diskrétni rovnice pro element P:  ap ®p = — Z ay®y + Rp
N

» finalni zkonvergované feSeni splhuje tuto rovnici pfesné

» iterace Cislo k: mezi pravou a levou stranou rovnice je rozdil ..

. lokalni rezidual ~ F>* = —z ay®T + Rp — ap OB
N

2. Indikator konvergence pfes celou vypocetni oblast

Ly . y Dk
.. globalni rezidual G®* = z Fp
P

3. Normalizace (aby rezidual nezavisel na velikosti veliciny ®)
@,k

.. normalizovany globalni rezidual H®* = —

Volba normaliza¢niho faktoru:
 rezidudl na dané iteraci k,: Z = G®*o
« absolutni hodnota levé strany diskrétni rovnice: Z = Y p|ap OF|

» tok veli€iny @ do oblasti: Z = ((p vP)r-ns 55 )

in
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Konvergence - zavére¢né poznamky Residuals

0h N\
Konvergence metody neznamena, ze
jsme dosli ke spravnému vysledku!! 0.01

0,001 F

le-04 F

1e-05 p

1le-06 F

1e-07

0 50 100 150 200 250 300

Itera¢ni metoda nekonverguje — feSeni dost dobfe nemuze byt spravné
Itera¢ni metoda konverguje — FeSeni muize byt spravné (v souladu s realitou — experimentem)

Priklady konvergujiciho, ale nespravného reseni

« Spatny matematicky model (rovnice, okrajové podminky, model turbulence..)
« Spatny numericky model (nevhodné diskretizaéni schémata, vypocetni sit)
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[&f C\Users\sidlof\AppData\Local\ Temp\scp36770\star...  — - x

File Edit Search View Enceding Language Settings Macro Run
Plugins  Window 7 X

cHEHBR B s ak e my % % |E
B controlDict lﬂl B fvSchemes X/ [=] FwSolution ml

Reseni linearnich systému a paralelizace v CFD

Priklad - OpenFOAM 4.1 tutorials:
incompressible/pisoFoam/ras/cavity

geometricky-algebraicky multigridni FeSic pro
tlak, absolutni rezidual < le-6, relativni

/ slozky rychlosti

rezidual (aktualni / poCatecCni rezidual) < 0.1

totéZ pro finalni iteraci tlaku v PISO algoritmu
— musi dosahnout abs. rezidualu < 1e-6

fesi¢ na bazi Gauss-Seidel vyhlazovace pro

18 solvers -~
15 H
20 E T
21 = {
22 zolver GLMG ! Sy
23 tolerance le-06;
24 relTol 0.1;
25 smoother GaussSeidel;
26 - 1
27
28 pFinal
28 [ i /
30 fp:
31 tolerance le-06;
32 relTol
33 - 1
34
35 "{Ulklepsilon|onega | RnuTilda) ™
36 H { /
= I solver smoothSolver;
38 smoother GaussSeidel;
38 tolerance le-05;
40 relTol 1
41 - 1
47 -}
43
44 BISC
45 i
48 nCorrectors 2: <=
47 nNonCrthogonalCorrectors 0
8 pRefCell ¥ \
49 pRefValue
S0 }
51 v
£ >

Ln:1 Col:1 Sel:0|0 UM ANSI INS

pocCet iteraci ve smycce PISO

\ pocet iteraci pro neortogonalni korektor
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Priklad - OpenFOAM 4.1 tutorials: incompressible/pisoFoam/ras/cavity

E'r *ChUsers\sidlofAppDatatLocal Ternphscp2 8233 scratchsidlofisklad tute..  — O >
File Edit Search View Encoding Language Settings Macroe  Run Pluging  Window 7
X
cHHER LA Mkl wy @ |BE|51 EE
[& log pisoFoam ml
6045 Time = 10 ~

046
047 Courant Number mean: 0.122822 max: 0.2515908

)]

stfedni a maximalni Courantovo Cislo

a

[a]]

048

()]

T T I O Y

)]

049 smoothSolwver: Solwing for Ux, Initial residual =

3.31586e-05, Finmal residual = 1.72e-06, HNo Iterations 1 Segregovany predlktor pro SIOZky

050 smoothSolwver: Solwing for Uy, Initial residual = I’yChIOSti (GaUSS'SEidel)
3.1944e-05, Final residual = 1.70078e-06, No Iterations 1

4

|
()]

A

051

[ T O
o

052 GAMG: Solving for p, Initial residual = 4.3%803e-05,

Final residual = 3.96878e-06, No Iterations 2 , . ,
prvni korektor — relativni tolerance 0.1

260523 time step continuity errors : sum local = 6.55067e-059, <
glcbal = -7.2791%e-21, cumalative = -8.7311le-18 (multigrid)
26054
26055 GAMG: Solving for p, Imitial residual = 3.B6418e-06,
Final residual = 3.53188e-07, Mo Iterations 2 B druhy korektor —
Zel5e time step continuity errors @ sum local = 6.43833e-10, € ’ . P .
global = 1.26062e-19, cumulative = -8.60504e-18 abSOIUtnI reZIduaI < 19'6 (mUItlgnd)
26057
26058 smoothSolver: Solving for epsilon, Initial residual =
6.839838e-05, Final residual = 4.08276e-06, No Iterations 1
26059
Ze0el smoothSolwver: Solving for k, Initial residual =
0.000133332, Finmal residual = 8.26223e-06, No Iterations 1
Zelel ExecutionTime = 6.31 5 ClockTime = & =
26062
26063 End
oA v

Ienst Ln:26050 Col:1 Sel:0]0 LML AMSI IMNS
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Paralelizace CFD vypocétu

Matematicky

model Diskretizace

Reseni linearnich systému a paralelizace v CFD

» Newtonovska/ = volba

nenewtonovska numericke
tekutina metody

» Jednofazove / * prostorova
vicefazove diskretizace
proudéni 5 Easova

» stlacitelne / diskretizace
nestlatitelne (integrace)
proudéni

» vazka ! nevazka
tekutina

# model
turbulence

» 2D/ 3D

» okrajové
podminky

& explicitni /
implicitni
schéma

# algoritmus pro
N-5 rovnice

nearnr e
# paralelizace

» diskretizace PDR vede na soustavu linearnich rovnic

» vypocet
sekundarnich poli

* prab&hy v rovinném
fezu, podel pfimky, v
bodé — interpolované
veliciny

* vizualizace

* presnéjSi a detailnéjSi feSeni — jemné&jSi sit' — vétsi linearni systém

« problémy o velikosti >1M elementt neni praktické fesit na jediném CPU

— nutnost paralelizace
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Paralelizace CFD vypo¢tu - motivace

Mooreuv zakon: pocet tranzistor v procesoru se

kazdé 1.5 — 2 roky zdvojnasobi

Nikoliv ovSsem sériovy vykon procesoru!

Poznamka

Na urovni HW uz v dnesni dobé neni
limitujici rychlost zpracovani aritmetickych
operaci (FLOPS), ale rychlost pfistupu k
paméti

Reseni linearnich systém( a paralelizace v CFD

Single-Threaded Floating-Point Performance

"+21%

per year

u [ntel Xeon

= |ntel Core
Intel Pentium

& |ntel ltanium
Intel Celeron
AMD FX

u AMD Opteron
AMD Phenom

* AMD Athlon
IBM PCWER

= PowerPC
Fujitsu SPARC
Sun SPARC

bl ™ DEC Alpha

MIPS
* HP PA-RISC

Single thread performance of x86 CPUs over time

Ryzen 7 5800X
3500 [
Core i7-10700K
[ ]
3000 Core i7;-9700K
Core i7-7700K  Ryzen 7 3800X
Core i7-6700K Core i7-8700K
o 2500 Core i7-4790Ke Ryzen 7 2700X
g Core 7-5775C ¥
N Core i7-4770K
] Core i7-3770Ke Ryzen.7 1700X
= 2000 - Core i7-2600K
] L ]
o
()
A10-9700
Core i7-970 Fx.8300 AL0-7850K
1500 Core i7-870® * ©
Core2 Puo E8400e Phenom Il X4 955
Core2 Duo E6700 e Athlon Il X2 250
1000 e  Athlon 64 X2 5800+ FX-8100
Athlon 64 2(2 5000+e Phenom 9600
Pentjum 4
Athlon 64 3100+
500

T T T T T T T T T T T T T T T T 1
2005 2006 2007 2008 2009 2010 2011 2012 2013 2014 2015 2016 2017 2018 2019 2020 2021
Year

) !


http://preshing.com/20120208/a-look-back-at-single-threaded-cpu-performance/
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Amdahliv zakon

Ne vSechny Casti algoritmu Ize paralelizovat. Zrychleni algoritmu S pfi pouziti n CPU:

P .. paralelizovatelna ¢ast algoritmu

S(n) = >
(1-P)+ - n .. poCet procesor(
Priklad Pocet CPU Celkovy ¢as Zrychleni
> sériova Cast 30s 1 30 +300+30=360s 1.0x
» paralelizovatelna ¢ast 300s > 30 + 150 + 30 = 2105 1.7x
» seériova Cast 30s
10 30 + 30 + 30 = 90s 4.0x
100 30+ 3+30=63s 5.7x

00 30+ 0+ 30=60s 6.0x
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Paralelizace CFD vypoctu - pristupy

« distribuovana pamét — MPI (dekompozice oblasti)
« GPGPU - CUDA (nVidia), OpenCL, ...

Single-Core Era

Enabled by:

v Moore's Law Power

v Voltage Complexity
Scaling

Assembly » C/C++ ®» Java ...
M

="
|

-o

T
we are
hers

Constrained by:

https://mwww.extremetech.com/computing/116561-the-death-of-cpu-scalin

Multi-Core Era

Enabled by: Constrained by:
v Moore’s Law Power
v SMP Parallel SW

architecture Scalability

pthreads » OpenMP / TBB ...

f

Time (# of processors)

sdilena pamét — OpenMP (nizkourovhovy paralelismus na urovni smy¢ek), TBB (Intel)

Heterogeneous
Systems Era

Temporarily

Constrained by:
Programming
models
Comm.overhead

Enabled by:

¥v" Abundant data
parallelism

v Power efficient
GPUs

Shader » CUDA® OpenCL# !!!

Modern Application
Performance

>

-from-one-core-to-man



https://www.extremetech.com/computing/116561-the-death-of-cpu-scaling-from-one-core-to-many-and-why-were-still-stuck/3
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Hardware pro
paralelni CFD

Memory

B § =
Caches

CPUs
E 1 3

/L9,

Memory

- =HlE
Caches

CPUs
e p—

i/49)

Network

Memory

e J -
Caches

CPUs
——

I/49)

pocitaCovy cluster

GPU (Graphics processing unit)

* CPU - rychlé sekvenéni zpracovani dat

* GPU — masivné paralelni zpracovani dat — velky

pocCet ALU

Reseni linearnich systému a paralelizace v CFD

Caches
CPUs

Caches
CPUs

superpocitac€ se sdilenou paméti (SMP)
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Nejvykonnéjsi pocitace svéta (06/2017)

Rank Site

1

78

Mational Supercomputing Centerin

Wuxi

China

MNational Super Computer Center in
Guangzhou

China

Swiss Mational Supercomputing
Centre [CSCS]
Switzerland

DOE/SC/0ak Ridge National
Laboratory
United States

DOE/NNSA/LLNL
United States

IT4lnnovations National
Supercomputing Center, V5B-
Technical University of Ostrava
Czech Republic

Reseni linearnich systému a paralelizace v CFD

https://www.top500.org/lists/2017/06/

System Cores

Sunway TaihuLight - Sunway MPP, 10,649,400
Sunway SW256010 260C 1.45GHz,

Sunway

MRCPC

Tianhe-2 [MilkyWay-2] - TH-IVB- 3,120,000
FEP Cluster, Intel Xeon E5-246%2

12C 2.200GHz, TH Express-2, Intel

Xeon Phi 3151P

NUDOT

Piz Daint - Cray XC50, Xeon Eb- 361,760
2690v3 12C 2.6GHz, Aries

nterconnect , NVIDIA Tesla P100

Cray Inc.

Titan - Cray XK7, Opteron 6274 560,640
16C 2.200GHz, Cray Gemini
nterconnect, NVIDIA K20x

Cray Inc.

Sequoia - BlueGene/Q, Power 1,572,864
BAC 146C 1.60 GHz, Custom

[BM

Salomon - 5G| ICE X, Xeon E5- 76,894

2680v3 12C 2.5GHz, Infiniband
FDR, Intel Xeon Phi 7120P
HPE

Rmax

Rpeak

Power

(TFlop/s] (TFlop/s] (kW)

73.014.6

33,8627

19.5%0.0

17,590.0

17.173.2

1,457.7

125,435.9 15,371

54,902.4

25,3263

27,1125

20,132.7

2,011.4

17,808

2,272

8,209

7,850

1,538


https://www.top500.org/lists/2017/06/
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Nejvykonnéjsi
pocitace svéta
(09/2019)

Reseni lineérnich systém a paralelizace v CFD

Rank System

1

375

Summit - IEM Power System AC?22, IBM POWER? 22C 3.07GHz, NVIDIA

Volta GV100, Dual-rail Mellanox EDR Infiniband , IBM
DOE/SC/0ak Ridge National Laboratory
United States

Sierra - IBM Power System AC922, IBM POWER? 22C 3.1GHz, NVIDIA Volta

GV100, Dual-rail Mellanox EDR Infiniband , IBM / NVIDIA / Mellanox
DOE/NNSA/LLNL
United States

Sunway TaihuLight - Sunway MPP, Sunway SW24010 260C 1.45GHz,
Sunway , NRCPC

National Supercomputing Center in Wuxi
China

Tianhe-2A - TH-IVB-FEP Cluster, Intel Xeon E5-2692v2 12C 2.2GHz, TH
Express-2, Matrix-2000 , NUDT

Mational Super Computer Center in Guangzhou
China

Frontera - Dell C6420, Xeon Platinum 8280 28C 2 7GHz, Mellanox
InfiniBand HOR , Dell EMC

Texas Advanced Computing Center/Univ. of Texas

United States

Piz Daint - Cray XC50, Xeon E5-2690v3 12C 2.6GHz, Aries interconnect ,

NVIDIA Tesla P100 , Cray/HPE
Swiss National Supercomputing Centre [CSCS]
Switzerland

- w. —~ S R e s oA P e A R e

IT4lnnovations National Salomon - SGI ICE X, Xeon E5-2680v3 12C
Supercomputing Center, 2 5GHz, Infiniband FOR, Intel Xeon Phi 7120P

VSB-Technical University of  HPE
Ostrava
Czech Republic

Cores

2,614,592

1,572,480

10,649,600

4,981,760

448,448

387,872

e

76,896

|
—
M/‘

Rmax Rpeak Power
(TFlop/s) (TFlop/s] (kW)

148,600.0 200,794.9 10,096
74,640.0 125712.0 7,438
93,014.6 125,435.9 15,371
614445 100,678.7 18,482
235164 387459

21,2300 27,1543 2,384

] ra sra s omoems

1,457.7 20116 4,806
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Nejvykonnéjsi
pocitace svéta
(12/2023)

https://www.top500.org/lists/2019/09/

Rank

Reseni linearnich systému a paralelizace v CFD

System

Frontier - HPE Cray EX235a, AMD Optimized 3rd
Generation EPYC 64C 2GHz, AMD Instinct MI250X,
Slingshot-11, HPE

DOE/SC/0ak Ridge National Laboratory

United States

Aurora - HPE Cray EX - Intel Exascale Compute Blade,
Xeon CPU Max 9470 52C 2.4GHz, Intel Data Center GPU
Max, Slingshot-11, Intel

DOE/SC/Argonne National Laboratory

Unitad States

Eagle - Microsoft NOvh, Xeon Platinum 8480C 48C 2GHz,
NVIDIA H100, NVIDIA Infiniband NDR, Microsoft
Microsoft Azure

United States

Supercomputer Fugaku - Supercomputer Fugaku,
AL4FX 48C 2.2GHz, Tofu interconnect D, Fujitsu
RIKEN Center for Computational Science

Japan

LUMI - HPE Cray EX235a, AMD Optimized 3rd Generation
EPYC 64C 2GHz, AMD Instinct MI250X, Slingshot-11, HPE
EuroHPC/CSC

Finland

AN

Rmax Rpeak Power
Cores (PFlop/s] (PFlop/s] (kW]
8,699,904 1,194.00 1,679.82 22,703
4,742 808 585 34 1,059.33 24,687
1,123,200 561.20 846.84
7,630,848 442 01 B37.21 29899
2,752,704 379.70 531.51 7,107


https://www.top500.org/lists/2017/06/
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Paralelni poéitace dostupné na NTI FM (12/2023)

charon
« vlastni vypocCetni cluster NTI FM (pofizen 09/2017), fyzicky v budové A

* 24 uzll s konfiguraci 2x10-core Intel Xeon Silver 4114 2.2GHz, 96GB DDR4 2400 ECC, SSD
480 GB, Intel Omnipath. Frontend s diskovym polem 64TB

« zafazeno do infrastruktury Metacentrum

metacentrum
«  virtualni sdruzeni akademickych vypoé&etnich zdrojii CR —
desitky superpoditacl, cca 20000 CPU jader

« centralni instalace aplikaci, centralni planovac uloh pbs-pro
* volné dostupné pro akademické pouziti

Karolina = 1T4l
« 3.8 PFlop/s

« CPU c¢ast: 720x 2x AMD 7H12 (64 cores), celkem 92 160 jader
« GPU c&ast: 72x 2x AMD 7763 + 8x Nvidia A100 GPU
* Inifiniband HDR
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OpenMP (Open Multiprocessing)

» specifikace direktiv prekladace, knihoven a
proménnych prostfedi pro paralelizaci s
vyuzitim sdilené paméti

Shared

Memory

* komunikace pouze pres sdilenou pamét —
nelze pouzit na clusterech (IT4l,
metacentrum — charon), pouze na
vicejadrové architekture nebo superpocitaci
se sdilenou paméti

Reseni lineérnich systémi a paralelizace v CFD |

d |

In this =simple example, the master thread forks
a parallel region.

411 threads in the team obtain their unigue
thread number and print it.

The master thread only prints the total number
of threads. Two OpenMP

library routines are used to obtain the number
of threads and each

thread's number.
# LUOTHOR: Blaise Barney 5799

#include <omp.h>
#include <stdio.h>
#include <stdlib.h>

int main (int argc, char *argv[])
=

int nthreads, tid:;

f* Fork a team of threads giving them their own
copies of wariables */f

#pragma omp parallel private (nthreads, tid)
(=

f* Obtain thread number */f

tid = omp get_ thread num()
printf{"Hello World from thread =

Fd\n",

tid) ;

S* Only master thread does this #fF

if (tid = 1)
= {
nthreads = omp get num threads() !
pIintft“H:rie:_: ;h:egda = %d\n", nthreads);
- 1
B } /% Rl1l threads join master thread and disband */
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MPI (Message Passing Interface)

» standard pro komunikaci pomoci posilani

Zprav Send Recv

Messages

+ komunikace pomoci sité (ethernet,
infiniband) — Ize pouzit na po€itaCovych
clusterech

* implementace MPI: MPICH, Open MPI, MPT
(SGIMPI), ...

55\/55
\6/

broadcast

o e
o e

gather reduction

06\/5/6
\ﬁ

scatter

Reseni lineérnich systémi a paralelizace v CFD |
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#include "mpi.h"
#include <stdio.h>

int main{ int argc, char *argv[] }
=
int numprocs, myrank, namelen, i;
char processor_name [MPT MAX PROCESSOR NWAME] ;
char greeting[MPI MAX PROCESSOR NAME + 30];
MPTI Status sStatus;

MPT Init( &argc, &argv }):

MPT Comm size( MPI COMM WORLD, &numprocs )7
MPT Comm rank({ MPI COMM WORLD, &myrank }:;
MPTI Get processor name ( processor name, &
namelen ) ;

sprintf{ greeting, "Hello,
rocess ¥d of %d on %s",
myrank, numprocs, ProcessSOor_name ) ;

world, from

= if ( myrank ST |
printf({ "%=z\n", greeting };
= for ( i = 1; i < namprocs; i++ ) {

MPTI Recv( greeting, sizeof( greeting
), MPFI CHRE,

i, 1, MPI COMM WORLD, &
status ) ;
printf{ "%='\n", greeting };
- 1
1
= else {
MPTI Send{ greeting, strlen( greeting ) +
1, MPT CHAR,
2y L, MPI CCMM WORLD ) ;
- 1

MPTI Finalize( )
return O
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MPI vs OpenMP — shrnuti

MPI OpenMP

distribuovana pamét sdilena pamét
pocitatové clustery vicejadrové systémy / SMP superpocitace
MPI zpravy direktivy prekladace

flexibilni, univerzalni jednodussi na programovani a debugging
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OpenFOAM

« paralelizace: domain decomposition
(simple, metis, scotch)

 komunikace: MPI

» pocet procesorld: omezeno vypocetnimi
zdroji a Skalovatelnosti algoritmu

Min/max cells per processor ratio  Max / total processor faces

Subdomains  Scotch Metis Scotch Metis
2 0.988 0.999 3326/ 3326 3881/ 3881
4 0.981 0.998 6642/9859 7929/ 11841
8  0.963 0.942 378 /21177  7914/25194
16 0954 0.959 5384 /34569 6634/ 39620
32 0.953 0.943 4946 / 56953 56(]p/64718
e s ., . 100] @ aar !
Paralelni $kalovani 5 mesh: 120k (1core) up to s Mesh: 2.4M elements
g 8o, 6.2M mesh (52 cores)
fox: SGI Altix UV 100 (shared-memory) — & . °
. L] r r o d O b4 o
Centrum intenzivnich vypocCta CVUT g . ; N
g o 1 °
. Y g
« cc-NUMA architektura g &
= B
12 6-core Intel Xeon Nehalem CPU oL, e — — s 2
0 4 8 12 16 20 24 28 32 36 40 44 48 52 [2)

° 8GB RAM na Jédro (576GB Number of cores
alokovatelnych kterymkoliv jadrem)

« SGI NUMAIINKS interconnect (15GB/s)

O Il 1 1 1 Il 1 Il 1
0 4 8 12 16 20 24 28 32 36 40 44

Number of cores
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ANSYS Fluent

« paralelizace: domain decomposition, moznost akcelerace AMG na GPGPU
« komunikace: MPI

« pocet procesorl: omezeno licenci

Zavereéné poznamky
» podstatna vyhoda vlastnich kédi a GNU/GPL baliku — nulové naklady na licenci SW
(u komerénich platba roste s poétem jader)
* pro dobré paralelni Skalovani je nutné mit vzdy na paméti:
» load balance
» Cas na vypocet vs. €as na komunikaci
» optimalni programovaci model a knihovny pro dany hardware

) !



