TREBALL FINAL DE GRAU

Desenvolupament de codis

d’'algebra lineal amb
PyCOMPSs

Tutora del projecte Estudiant
Rosa M. BADIA SALA Ramon AMELA MILIAN
Arquitectura de Computadors Grau en Enginyeria Informatica

Especialitat de Computacié

UNIVERSITAT POLITECNICA
DE CATALUNYA
BARCELONATECH

Barcelona

Supercomputing

Center

Centro Nacional de Supercomputacion

17 de gener de 2017




Resum

Arrel de l'interés per ser capag d’utilitzar les llibreries de NumPy amb MKL
en entorns distribuits, va sorgir una col-laboracié entre Intel®) i el departa-
ment de Workflows and distributed computing del BSC.

Aquest treball explora un seguit de possibles linies d’investigacié que tenen
per objectiu millorar el rendiment i facilitar la utilitzacié simultania de MKL
a través de NumPy i PyCOMPSs per a realitzar operacions d’algebra lineal
en entorns distribuits.

Pel que fa als algoritmes matematics utilitzats, en una primera instancia es
busquen solucions per aconseguir un rendiment maxim de I'algoritme de mul-
tiplicaci6 de matrius mitjancant la descomposicié de les mateixes en blocs
quadrats. A continuacid, s’ha adaptat el codi ja present al BSC per calcular
la factoritzaci6 de Cholesky amb inicialitzacié distribuida i augmentar-ne el
paral-lelisme. L’ultima tasca realitzada en aquest apartat consisteix en la im-
plementacié d’un algoritme per al calcul de la descomposicié QR mitjancant
la descomposicié en matrius quadrades i inicialitzacié distribuida.

Tenint en compte la importancia de la planificacié per obtenir un bon rendi-
ment de les aplicacions, a continuaci6é s’ha procedit a fer una refactoritzacié
del planificador per introduir-hi un conjunt de noves politiques. Concreta-
ment, s’han afegit planificadors que segueixen una politica FIFO, una LIFO i
una FIFO modificada per prioritzar la localitat de les dades i minimitzar aixi
la quantitat de transferéncies.

Finalment, s’ha dissenyat i implementat una llibreria que utilitza un sistema
de wrapping sobre la llibreria NumPy que permet la introduccié progressiva
dels algoritmes distribuits sense la necessitat d’implementar-la tota de cop.
En tot moment es garanteix, pero, que 'usuari podra accedir a totes les fun-
cionalitats de la llibreria original.



Abstract

In the wake of the interest in being capable to use MKL through NumPy in
distributed systems, a collaboration between Intel® and the BSC’s Work-
flows and distributed computing department has been created.

This work explores several possible investigation lines that aims to improve
the behaviour and ease the use of NumPy with MKL and PyCOMPSs simul-
taneously to carry out linear algebra operations in distributed systems.
Regarding the used algorithms, first of all some solutions are explored to ac-
hieve a better performance in the blocked matrix multiplication. Next, the
code already present in the center that computes the Cholesky factorisation
has been modified in order to improve his parallelisation level and initialise the
matrix in a distributed way. Finally, an algorithm to compute a QR decompo-
sition through the matrix decomposition in smaller square matrix initialized
in a distributed way has been implemented.

Next, a refactor in the COMPSs scheduler has been done in order to ease
the creation of new scheduling policies. Once this work has been done, some
new schemes has been added. In particular, schedulers with FIFO, LIFO and
FIFO modified to schedule child tasks in the father’s worker to minimize the
amount of data transfers has been added.

Finally, a library that wraps the entire NumPy library has been implemented.
This new environment allows the team to introduce the distributed implemen-
tations progressively assuring that importing it the user will have access to
the full stack of NumPy’s functionalities, even those not still implemented.
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Resumen

A raiz del interés por ser capaces de utilitzar las librerias de NumPy con MKL
en entornos distribuidos, surgié una colaboraciéon entre Intel®) i el departa-
mento de Workflows and distributed computing del BSC.

Este trabajo explora un conjunto de posibles lineas de investigacion que tie-
nen por objetivo mejorar el rendimiento y facilitar la utilizacion simultéanea de
MKL a través de NumPy i PyCOMPSs para realizar operaciones de algebra
lineal en entornos distribuidos.

En lo que afecta a los algoritmos matematicos utilizados, en una primera
instancia se buscan soluciones para conseguir un rendimiento maximo de la
multiplicaciéon de matrices mediante la descomposicion de las mismas en blo-
ques cuadrados. A continuacion, se ha adaptado el codigo ya existente en el
BSC para calcular la factorizacion de Cholesky con la inicializacion distribui-
da i aumentar su grado de paralelismo. La tultima tarea realizada consiste en
la implementacion de un algoritmo para el calculo de la descomposicion QR
mediante la descomposiciéon de la matriz en bloques cuadrados realizando la
inicializacion de forma distribuida.

Considerando el impacto de la planificacion para obtener un buen rendimiento
de las aplicaciones, a continuacion se ha procedido a realizar una refactoriza-
cién del planificador con el objetivo de introducir nuevas politicas. Concreta-
mente, se han anadido planificadores que siguen una politica FIFO, una LIFO
i una FIFO modificada para priorizar la localidad de los datos y evitar asf el
numero de transferencias.

Finalmente, se ha disenado e implementado una libreria que utiliza un sistema
de wrapping sobre la libreria NumPy que permite la introduccién progresiva
de los algoritmos distribuidos sin la necesidad de implementar-la toda de gol-
pe a la vez que el usuario sigue teniendo acceso a todas las funcionalidades de
la libreria original.
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(Glossari

ComputingUnits en aquest context, unitats de comput del worker assigna-
des a una determinada tasca. 24

GPFlops milions d’operacions de coma flotant per segon. 15

graf de dependéncies graf unidireccional aciclic on cada node representa
una tasca i cada aresta representa l’existéncia d’'una dependéncia de
dades entre les dues tasques relacionades. 10

internode referent a una execucié que comprén diversos nodes. 9

intranode referent a una execuci6 dintre d’un sol node. 9

lazy evaluation mecanisme gracies al qual una dada sol es calcula quan es
necessita i que permet seguir el flux de comput tot i que alguna crida a
funci6é no hagi acabat. 9

llenguatge funcionals llenguatge que tracta la programacié com I’avaluacié
de funcions matematiques evitant els canvis d’estat i I'ts dels objectes
mutables. 9

master node encarregat d’orquestrar I’execucioé del programa planificant ’execuciod
de les tasques als diferents workers disponibles aixi com d’organitzar-ne
les transferéncies. 18

mida de bloc en aquest document, nombre de reals per fila/columna dintre
de cada bloc. 27

mida de matriu en aquest document, nombre de blocs per fila/columna. 27

MKLProc en aquest context, quantitat de threads creats per una determi-
nada crida MKL per a realitzar el comput corresponent. 24

node en un sistema distribuit, cadascun dels elements individuals vists per
la xarxa. 13
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overhead temps de calcul afegit durant el proces de paral-lelitzaci6 d’una
determinada execucid. 26

oversubscriving creacié d'un nombre de threads superior al nombre de CPU’s
presents a una determinada maquina. 35

paral-lelitzacié técnica que consisteix en segmentar una execucié amb la
finalitat d’aprofitar tots els recursos disponibles. 9

poténcia en aquest context, es considera que la poténcia es el nombre d’operacions
en coma flotant per segon que pot realitzar un determinat equip. 8

release versio publica d'un programa. 9

sistema distribuit conjunt d’equips que disposen d’una connexi6 de xarxa
que els permet comunicar-se per a realitzar una determinada acci6 de
forma coordinada. 8

speed up en aquest document, temps d’execuci6 amb N workers / temps
d’execuci6é amb 1 worker. 28

strong scaling augment del nombre de recursos sense variar la mida del
problema. 15

tasca unitat minima de calcul en la que es descompon el programa a pa-
ral-lelitzar. 13

thread unitat minima d’execucié que pot gestionar el planificador d'un sis-
tema operatiu. 54

weak scaling augment del nombre de recursos variant proporcionalment la
mida del problema. 15

worker node encarregat de realitzar I'execuci6 de tasques. 18

zoom sincronitzat referent a dues vistes d’una mateixa traca, ampliacio que
engloba el mateix periode de temps amb la mateixa escala. 30
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A T'hora de dissenyar un ordinador, es pot augmentar la poténcia del ma-
teix augmentant la capacitat de calcul de cadascun dels seus processadors o
augmentant el nimero d’unitats de comput. Historicament, I’augment de la
poténcia dels equips s’ha realitzat mitjancant la primera opci6. L’'tas de mul-
tiples processadors per executar una mateixa aplicacié es reservava, doncs, a
aplicacions d’alt rendiment que tot sovint han estat lligades a la recerca i el
desenvolupament.

La llei de Moore prediu que, cada dos anys, el nombre de transistors dintre
d’un processador es duplica, fent possible que, en general, la capacitat de com-
put dels ordinadors es dupliqui cada dos anys. No obstant, darrerament s’ha
comprovat que ja no es podia augmentar el nombre de transistors dintre de
cadascun dels dispositius. Per continuar augmentant la capacitat de calcul,
s’ha procedit a la incorporacié multiples processadors dins d’un mateix equip.
Aquest fenomen es pot apreciar a la figura 1.

A més a més, la popularitzacié de I'Internet i 'augment de la seva velocitat
ha fet créixer 'interés en els sistemes distribuits, que permeten realitzar un
cert comput en maquines deslocalitzades geograficament.

En aquest projecte es presenta una problematica relacionada amb aquesta
tema. L’objectiu del mateix es trobar una estratégia per a resoldre-la i, poste-
riorment, dur-la a terme.
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Figura 1 — Evolucio de les caracteristiques dels ordinadors (1970-2015) [1]

0.1 Estat de ’art

Dintre del moén de la paral-lelitzacio, es pot realitzar, d’entrada, una separacio
molt clara entre paral-lelitzaci6 intranode i internode. En I'actualitat ja hi ha
miultiples estandards que regeixen ja sigui les comunicacions internode (MPI)
[2] com la paral-lelitzacié d’aplicacions intranode (OpenMP)|3].

Aquests dos estandards son el referent per a tots els centres de programacio
d’alt rendiment del moén en el que a paral-lelitzacié de programes que utilitzen
llenguatges imperatius es refereix. Els llenguatges funcionals com el Javas-
cript [4] no necessiten aquest tipus d’eina gracies al fet que siguin paral-lels
de forma implicita gracies a la lazy evaluation.

Tot i que els usuaris especialitzats coneixen perfectament tant MPI com
OpenMP, hi ha llibres i cursos sencers dedicats a la seva completa coneixenca
donada la seva complexitat [5] [6]. Aquest fet implica que per a implementar
un programa sobre una determinada disciplina que s’executi en paral-lel cal,
en el cas general, un ampli coneixement sobre la tematica en qiiesti6 i sobre
els estandards de paral-lelitzacio.

Cal remarcar el fet que fins fa poc la programacié intensiva en sistemes distri-
buits estava reservada a un nombre molt limitat d’empreses privades i centres
de recerca. La manca d’interés general, feia que cada actor implementés la
seva solucié particular. De fet, algunes de les solucions trobades per aquests
actors privats han esdevingut estandards a la llarga i han donat peu a pro-
jectes de programari lliure. En son dos exemples Apache Hadoop |7], que va
llengar la seva primera release estable el 2011[8| i basat en els papers publicats
per Google sobre I'execucio de I'esquema Map-Reduce en sistemes distribuits
i Apache Spark 9], llengat el 2014 i resultat de treballs d’investigacié realit-
zats a la Universitat de California, Berkeley, sobre sistemes distribuits amb
memoria distribuida.

Com es pot veure, es tracta d’una area molt nova que ha despertat molt in-
teres en els darrers anys pero sobre el que hi ha poca bibliografia i molt treball
per fer ja que es troba en els seus estadis inicials.
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0.2 Contextualitzacid

Classicament la programacié d’alt rendiment ha estat utilitzada des de les
previsions meteorologiques al calcul d’interaccions entre proteines per a la in-
dustria farmaceéutica perd sempre en centres d’investigacié o per un nombre
molt reduit d’empreses privades. A mesura que creixien les potencials aplica-
cions d’aquestes tecnologies va anar creixent en el nostre territori un interés
per aquesta tematica, naixent el 2004 el BSC-CNS (Barcelona Supercompu-
ting Center - Centro Nacional de Supercomputacion).

BSC-CNS

Aquesta instituci6 té com a finalitat la investigacio, desenvolupament i gestio
de les tecnologies de la informaci6 per tal de facilitar 'aveng cientific. Amb
aquest objectiu, es realitzen treballs en els camps de les ciéncies de la com-
putacio, ciéncies de la terra, ciéncies de la vida i enginyeria computacional al
voltant del superordinador més potent de 'estat, MareNostrum.

Per tal d’aprofitar al maxim la capacitat de les instal-lacions, un enfoc pluri-
disciplinar es indispensable. Com s’ha explicat a 'estat de I'art, la comunitat
informatica ha desenvolupat dos estandards per a la paral-lelitzacié de pro-
cessos seqiiencials. El problema principal d’aquests estandards és la seva alta
complexitat. Per tant, sol els usuaris experts soén capagos d’aconseguir execu-
tar els seus programes en entorns distribuits. Una vegada detectada aquesta
problematica, el BSC ha desenvolupat dos models de programacié anomenats
OmpSs i COMPSs per facilitar la paral-lelitzacié intranode i internode de
programes als usuaris d’altres disciplines.

COMPSs

COMPSs (COMP Superscalar) es un model de programacio per permet la pa-
ral-lelitzaci6é internode de programes seqiiencials en sistemes distribuits mit-
jancant la definici6 de tasques. Una vegada aquestes han estat definides,
COMPSs s’encarrega de gestionar tot el graf de dependeéncies i les transferén-
cies entre els diferents equips.

Aquest model ha estat programat i actualment mantingut pel grup Workflows
and Distributed Computing|10| del departament Computer Science. Amb
aquesta eina, els departaments ciéncies de la terra, ciéncies de la vida i apli-
cacions informatiques séon capagos d’executar les seves aplicacions en Java,
Python (PyCOMPSs) i C++ en paral-lel amb un esfor¢ molt baix.

Una vegada realitzada la paral-lelitzacié internode, caldra triar quin meca-
nisme s’utilitza per a tractar la paral-lelitzaci6é intranode. En aquest punt es
podria, per exemple, utilitzar OmpSs[11]. No obstant, hi ha certes llibreries
disponibles al mercat que ja incorporen una paral-lelitzacié intranode sub-

10
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jacent. Aquestes, en molts casos, sén més optimes que si s’utilitza OmpSs
o OpenMP ja que han estat optimitzades per a les particularitats de cada
aplicaci6. Es el cas de MKL.

MKL

MKL (Math Kernel Library [12]) és una llibreria C/C++ /Fortran. Degut a
la popularitat d’aquesta llibreria, Intel@®) comercialitza la seva propia versid
amb una optimitzacié multiprocessador de rutines matematiques basada en
OpenMP|13|. La optimitzacio ha estat feta per als processadors de la mateixa
marca. Per tant, el rendiment esperat si s’utilitza el seu maquinari és molt
alt. Aquesta llibreria permet realitzar calculs d’algebra lineal, transformades
de Fourier, analisi vectorial, estadistica i tractament de dades.

Considerant que Intel®) és el lider indiscutible en el mercat de la fabricaci6
de processadors per ordinadors [14] (Samsung fabrica sobretot processadors
per aparells mobils), I'as d’aquesta llibreria es fa quasi imprescindible a I’hora
de paral-lelitzar calculs de tipologia matematica. Aquest és el motiu principal
pel qual NumPy|15], llibreria de calcul numéric de Python, incorpora MKL
[16].

Cal remarcar que l'esfor¢ de la comunitat per optimitzar les rutines cientifi-
ques de Python ha provocat que aquest llenguatge s’utilitzi cada vegada més
com alternativa gratuita a Matlab.

D’aquesta manera, aquesta llibreria és utilitzada des de laboratoris de recerca
cientifica fins a empreses on el calcul numeéric té una especial importancia. En
son un exemple les d’inversi6 financera o analisi de riscos.

Actors

L’objectiu principal d’aquest projecte és explotar la poténcia de PyCOMPSs
per a realitzar la paral-lelitzaci6 internode i MKL per a la intranode per imple-
mentar calculs d’algebra lineal utilitzant Python. D’aquesta manera es busca
que usuaris no experts en paral-lelisme siguin capagos de programar aplica-
cions que continguin calculs d’algebra lineal que seran executats en sistemes
distribuits.

En un primer terme, aquests calculs seran aprofitats pel BSC-CNS. No obs-
tant, el fet que aquesta disciplina sigui tant utilitzada en nombroses aplicaci-
ons, fa pensar que el salt a la seva utilitzacié per part de les empreses privades
no tardara en donar-se. Concretament, I’algebra lineal s’utilitza en ambits tan
diversos com la optimitzacié de rutes o el calcul d’estructures.

11
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0.3 Organitzaci6é del document

Per tal de facilitar la comprensié del treball realitzat, s’ha intentat que el
document segueixi una estructura clara i logica. Concretament, aquest disposa
de les segiients parts:

e Formulacié del problema
A T'inici es fa una descripcié de la problematica abordada, descrivint tant
I'estat actual com els objectius del projecte i la metodologia utilitzada.

e Planificacié
Una vegada presentats els objectius del projecte, es fa una pinzellada
sobre les seves caracteristiques temporals, pressupostaries i de sosteni-
bilitat envers la societat.

e Millora del rendiment de la multiplicacié de matrius
La primera feina realitzada a estat 1’analisi de ’execucié de 1’algoritme
de multiplicacié de matrius per blocs. En aquest capitol es presenten els
resultats obtinguts aixi com les decisions preses per tal de millorar-ne el
comportament al maxim.

e Implementacié de nous algoritmes
Amb els resultats de I'analisi de la multiplicaci6 de matrius, s’ha pro-
cedit a la modificaci6 de 'algoritme de factoritzacié de Cholesky i la
implementacié de la factoritzacié QR.

e Implementacié de nous planificadors
En els capitols anteriors s’ha constatat la importancia d’una bona pla-
nificacié6 per a l'obtencié d’un bon rendiment. En aquest capitol es
presenten les solucions adoptades per dotar I'usuari de més politiques
de planificacio.

e Implementaci6 de la llibreria matematica distribuida
Després de constatar la dificultat a I’hora de programar algoritmes dis-
tribuits eficients, s’han estudiat les possibles alternatives per a facilitar
el treball d’un usuari no expert.

e Conclusions
Finalment s’adjunta un resum dels resultats obtinguts aixi com una se-
rie de propostes de treball futur.
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1.1 Descripcio6 del problema

Tenint en compte que, a priori, MKL realitza la millor paral-lelitzaci6é intra-
node possible en arquitectures Intel®), els desenvolupadors de COMPSs van
decidir comprovar si aquest entorn de treball és completament compatible
amb MKL i aprofita totes els seves funcionalitats a través de la citada llibre-
ria NumPy.

Els resultats obtinguts fan pensar que hi pot haver problemes a I’hora d’assignar
els recursos d’un node de forma que les diferents instancies MKL que s’hi exe-
cuten ho fan sol en els primers N processadors assignats. Aixi, si a un node
de 16 processadors s’assignen M tasques on cada tasca disposa de N/M pro-
cessadors, enlloc de repartir-se els N processadors i aprofitar tota la capacitat
del node, les M tasques s’executen en els N processadors amb un identificador
més baix.

El projecte té com a finalitat principal la confirmacié d’aquesta hipotesi, la
seva soluci6 i I'obertura d’altres linies d’investigacié que permetin augmentar
I'eficiéncia de calcul actual i la facilitat d’utilitzaci6 de la combinacié Py-
COMPSs/ MKL.

1.2 Abast del projecte

El projecte es pot dividir en cicles que continguin els segiients elements:

13
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1. Deteccié del problema
En aquesta fase cal llangar una bateria completa de testos per detectar
les anomalies en I'execucié que fan que aquesta no tingui el comporta-
ment desitjat o, en el cas d’afegir noves funcionalitats, definir correcta-
ment tots els requeriments del que es desitja implementar.

2. Soluci6
En aquesta fase cal trobar una solucioé al problema detectat. Aquesta
solucié pot ser de diferents tipologies:

e Modificaci6 del codi de COMPSs per aconseguir aprofitar tots els
recursos d’un node quan diferents instancies de MKL s’hi estan
executant.

e Implementacié de noves funcionalitats dintre de COMPSs per tal
d’obtenir un millor rendiment.

e Implementacié de noves funcionalitats dintre de PyCOMPSs de
forma que el seu 1s sigui més intuitiu per a un desenvolupador no
expert.

3. Resultats
Aquesta fase consisteix en la repeticié dels testos executats a la primera
fase per comprovar que les anormalitats trobades han desaparegut i els
resultats obtinguts son els esperats. En el cas de funcionalitats noves,
caldra assegurar la robustesa i correctesa de les mateixes.

En aquest projecte es tracten, doncs, totes les fases d’'un procés de recerca.
Des de la detecci6 del problema fins I'avaluacié dels resultats que permet con-
firmar que aquest problema ha estat resolt.

A més a més, es concep el mateix en cicles curts per tal d’anar millorant la
solucié gradualment. D’aquesta manera, es pot revisar la planificacié peri-
odicament per tal d’adaptar-la als resultats obtinguts fins al moment. Fi-
nalment, es fa possible abordar diferents problematiques sense comprometre
I’acabament del projecte.

1.3 Metodologia utilitzada

Com s’ha pogut comprovar, els analisis de rendiment tenen un gran pes en
aquest projecte. Aquests indiquen si els programes es comporten com un po-
dria esperar o si, per contra, existeixen certes anormalitats.

Per tal d’avaluar les solucions implementades, s’utilitzaran testos del tipus
strong scaling en funcié de les unitats de comput assignades. Segons la llei
d’Amdahl[17], en una execuci6 ideal el temps d’execucié és inversament pro-
porcional al nombre d’unitats de comput assignades. No obstant, hi ha una

14
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certa sobrecarrega (temps perdut en tasques de transmissio de dades i sincro-
nitzaci6 entre els diferents nodes i processadors) que és impossible evitar. Per
tant, aquest creixement mai serd perfectament lineal.

L’algoritme utilitzat com referéncia sera la multiplicacié de matrius per blocs.
S’ha pres aquesta decisid ja que és un algoritme molt conegut per la comunitat
cientifica 1 ampliament utilitzat en la valoracié de l'eficiéncia. A més a més,
per confirmar els resultats s’utilitzaran altres algoritmes com la factoritzacio
de Cholesky i la descomposicié QR [18].

Com a suport als testos de tipus strong scaling, s'utilitzaran les traces (infor-
macio del treball realitzat per cada component al llarg de I'execucié) obtin-
gudes amb el paquet Extrae proporcionat pel mateix BSC.

En aquest punt cal afegir que degut a limitacions de memoria, els analisis de
tipus strong scaling no permeten obtenir programes que siguin prou grans com
per escalar amb molts nodes i alhora siguin prou petits per poder-se executar
en un sol node sense deixar al node sense memoria. Aquest fet ha provocat
que també s’incloguin els analisis de tipus weak scaling. Cal remarcar que, en
el cas ideal, el temps d’execucié en aquest tipus de test es manté constant.
Tots els testos seran executats al superordinador MareNostrum per garantir
un entorn aillat i estable que doni credibilitat als resultats obtinguts.

Com a métode de validacidé es comparara el rendiment i la facilitat d’as de
I’aplicacio en el seu estat abans del projecte i el final obtingut.

Pel que fa a les eines de seguiment, es realitza una reunié amb tot el grup
cada divendres a més a més de reunions periodiques cada 1-2 setmanes amb
la tutora del projecte que permetin un intercanvi d’idees i una validaci6 dels
avencos obtinguts. Per a la gestio de les iteracions, s’utilitza la plataforma
Trello, que permet definir objectius aixi com tasques pendents i en curs.

Per a la comunicaci6 del dia a dia entre els components de ’equip, s’'utilitza
el correu electronic, Skype i Slack.

Pel que fa a l'intercanvi de codi i el control de versions, s’utilitza Subversion.

1.4 Entorn d’execucid

Tots els resultats presentats en aquest document han estat obtinguts a Mare-
Nostrum utilitzant matrius emplenades amb nombres de tipus real. D’aquesta
forma, s’obté el rendiment de les aplicacions en GFlops. Els nodes utilitzats
disposen de dos processadors Intel®) Xeon® E5-2670 amb una capacitat total
de calcul de 332 GFlops/s/node [19]. Pel que fa a la memoria, la majoria de
nodes disposen de 32GB de RAM, tot i que hi ha nodes més grans amb 64GB
i 128GB respectivament. Si no s’indica el contrari, en totes les execucions
considerades s’utilitzen nodes amb 32GB de memoria.
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2.1 Planificacié temporal

Tenint en compte la metodologia utilitzada, a I'inici del projecte es va realitzar
una planificacié. En aquesta secci6 es presenten les diferéncies més significa-

tives respecte a la citada planificaci6 inicial.

Planificacio inicial

La durada aproximada del projecte és de 496 hores. A la taula 1 es pot veure
un resum de la durada de cadascuna de les tasques. Aquest desglocament
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Analisi de viabilitat
Planificacié del projecte
Familiaritzacié amb el
codi

Familiaritzacid amb
I'entorn

Disseny dels testos
Familiaritzacio amb MKL
Familiaritzacio amb
COMPSs

Analisi del programa
Resolucié del problema
Tancament del projecte
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e —

Figura 2 — Diagrama de Gantt del projecte

déna com resultat el diagrama de Gantt presentat a la figura 2. En aquest
diagrama es pot apreciar una distribucié temporal de les tasques aixi com una
representacié de les dependéncies existents entre les mateixes.

| Tasca | Estimacio de la durada (hores) | Rol |

Analisi de viabilitat 20 Cap de projecte

Planificacié del projecte 60 Cap de projecte
Familiaritzaci6 amb el codi 16 Programador
Familiaritzaci6 amb 1’entorn 20 Programador
Disseny dels testos 20 Programador
Familiaritzaci6 amb MKL 20 Programador
Familiaritzacio amb COMPSs 20 Programador
Millora de I'aplicacié actual 280 Programador
Tancament del projecte 40 Programador

Total 496

Taula 1 — Taula resum de la planificacié temporal

Planificaci6é seguida

No hi ha cap diferéncia significativa entre la planificacio inicial i la planificacié
seguida. Aquest fet es deu a la llibertat donada en la resolucio del problema.
El fet de realitzar cicles curts d’analisi i resoluci6 a fet possible anar millorant
paulatinament els resultats obtinguts sense tenir que fer modificacions majors
ni posar en risc la correcta finalitzacié del projecte.

Cal esmentar en aquest punt que tot i que la planificaci6 no ha patit cap
modificacid, si que ho han fet les tasques previstes per a realitzar. En un
primer moment es va plantejar la possibilitat de valorar el correcte funciona-
ment de les solucions implementades mitjancant la multiplicacié de matrius i
la descomposicié de Cholesky. Cal esmentar que, a més a més, s’ha afegit una
implementaci6 de la descomposicidé QR.
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A més a més, degut als resultats observats, s’han realitzat modificacions en
el codi de COMPSs per tal d’obtenir un rendiment superior. Aquestes modi-
ficacions afecten la crida utilitzada per llencar les tasques als workers i a la
planificaci6 realitzada per part del master.

Finalment, s’ha programat una llibreria per a connectar numpy i PyCOMPSs
de forma totalment transparent per a l'usuari.

2.2 Pressupost

Una vegada definit el temps necessari per a desenvolupar totes les tasques
relacionades amb el projecte, el seglient pas consisteix en fer una valoracié del
seu cost economic.

A part de 'ordinador necessari per a realitzar el treball i 'adquisicié del su-
perordinador Mare Nostrum, totes les altres despeses estan lligades al nombre
d’hores treballades. Aquest fet es degut a la utilitzacié de programari lliure
al llarg de tot el projecte.

Per tant, en aquest cas el correcte disseny del diagrama de Gantt que permeti
un calcul acurat del nombre d’hores necessaries per al desenvolupament del
projecte tindra un alt impacte en el cost final del mateix.

Recursos humans

S’ha considerat que per a dur a terme aquest projecte caldra un total de 496
hores. D’aquestes hores, 416 corresponen a un sou de programador mentre
que 80 son realitzades per un cap de projectes.

En aquest punt, s’ha considerat que el cost d’un enginyer informatic amb
les capacitats suficients per al correcte desenvolupament de les tasques pro-
gramades és d’aproximadament 15 € /hora per a 'empresa. El cost del cap
de projectes sera de 35 € /hora [20]. Cal notar que aquest sou no és el que
percebra finalment el treballador. En el mateix s’inclouen tots els impostos i
cotitzacions imposades pel marc legal actual.

Donat el preu de I’hora i el nombre d’hores necessaries, es pot arribar a la con-
clusié que el cost en recursos humans d’aquest projecte és d’aproximadament
416 - 15+ 80 - 35 = 9040 €.

Recursos hardware

En el calcul del cost dels equips utilitzats, s’ha tingut en compte que Mare-
Nostrum és de propietat publica. Concretament, el grup de Workflows and
distributed computing té un cert nombre d’hores assignades per a l'execucio
de computs de forma gratuita pel fet de realitzar tasques de recerca dins del
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BSC. El cost que s’ha de pagar per l'accés a la maquina sera de 0 €. Consi-
derant l'exposat anteriorment, els costos d’amortitzacié del mateix séon de 0
€.

Cal considerar en aquest punt que en el cas de que un usuari extern desitgi
accedir a les instal-lacions, les tarifes son de 0.8-1 €/hora/CPU.
Posteriorment, s’han considerat els costos d’amortitzacié de I'ordinador por-
tatil [21]. El temps d’as dels mateixos, pot oscilar entre 3 i 5 anys. Per tant,
s’ha decidit de prendre un temps de servei intermig.

El resultat d’aquest estudi es pot veure a la taula 2.

’ Concepte \ Preu \ Vida util \ Amortitzacio ‘
MareNostrum 22700000 € | 4 anys 0€
Ordinador portatil 900 € 4 anys 56,25 €

Taula 2 — Taula resum del hardware necessari per a desenvolupar el projecte

Recursos software

Com ja s’ha dit anteriorment, tot el programari utilitzat és gratuit. Per tant,
en aquest projecte no hi ha costos associats a aquest apartat.

Pressupost total

Tenint en compte els comentaris fets en les seccions anteriors, es pot concloure
que el cost economic d’aquest projecte és de 9096.25 €. A aquest valor caldra
sumar un 21% d’IVA, obtenint un import de contracte de 11.006,46 €.

2.3 Informe de sostenibilitat

En aquest projecte s’ha tingut molta cura de que aquest sigui sostenible des
del punt de vista ambiental, social i economic. A la taula 3 es mostra una tau-
la resum obtinguda a partir de tots els raonaments fets dintre d’aquest capitol.

Sostenibilitat ambiental

Aquest projecte té per objectiu 1'ts eficient dels recursos disponibles per a re-
alitzar un determinat calcul. Una de les conseqiiéncies del mateix sera, doncs,
la capacitat de realitzar un calcul amb una despesa de recursos inferior. Si es
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] PPP \ Vida util \ Riscos H Total ‘

Ambiental 8 15 0 23
Econoémic 5 10 -10 5)
Social 7 15 -5 17

| Total | 20 | 40 | -15 [ 45 |

Taula 3 — Taula de sostenibilitat

considera que en una situacié qualsevol ja s’hauran comprat els equips, aquest
estalvi afecta sobretot al consum eléctric.

Cal veure aqui que no hi ha cap factor que pugui fer que el projecte augmenti
la seva petjada durant la realitzacié del mateix.

Sostenibilitat social

Com s’ha comentat a la contextualitzacio, aquest projecte té moltes aplicaci-
ons directes a la vida real. L’augment del rendiment a 1’hora de realitzar certs
calculs pot implicar, per exemple, que certes optimitzacions que fins ara no es
podien fer passin a ser viables. Un exemple en podria ser la optimitzacioé de
la distribucié del trafic d’internet a través de la xarxa en temps real. El fet
que aquest calcul hagi de fer-se al moment, implica que el temps de comput
sigui critic. La millora d’aquest temps de comput pot fer que, sense necessi-
tat de canviar la infraestructura fisica, els usuaris vegin com la seva connexio
internet augmenta de velocitat.

Sostenibilitat economica

Com s’ha raonat a la seccié anterior, tot el programari utilitzat és de tipus
gratuit. De fet, els costos es redueixen a la quantitat d’hores treballades
i a 'equip informatic basic per a desenvolupar el projecte. Tenint aquest
fet en compte, I'inica font de sobrecostos que podria aparéixer és la propia
derivada d’un augment de les hores necessaries per a realitzar el treball. Tot i
haver-se considerat periodes de temps que es consideren amplis per a realitzar
cadascuna de les tasques, aquest apartat resta una incognita. El fet de tractar-
se d'un treball de recerca no garanteix la correcta finalitzacié del projecte dins
del terminis. No obstant, cal notar que es pot donar el cas en el que les tasques
descrites es realitzin en un temps inferior a l’especificat.

Donat el context del projecte i les miiltiples repercussions que pot tenir, el cost
del projecte es molt baix en comparaci6 als avantatges que es poden obtenir.
No obstant, com tot projecte de recerca, té el risc de no trobar resultats
concloents. En aquest cas, tota la inversié pot considerar-se inttil des d’un
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punt de vista empresarial. Des d’un punt de vista del coneixement, pero, pot
aportar pistes per a la tria de proximes linies de recerca.
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El primer problema que s’ha abordat en aquest projecte es la millora del rendi-
ment de l'algoritme disponible de multiplicacié de matrius. Aquest considera
matrius quadrades de dimensions idéntiques a l'entrada. La sortida estara
descomposta el mateix nombre de blocs que les matrius d’entrada. El resul-
tat de multiplicar dues matrius A i B es calcula com es mostra a 'equacio
3.1. Cal tenir en compte que 'acumulacié es realitza utilitzant la comanda
Clil [j] += A[i][k] * B[k][j], creant de forma implicita una dependéncia

de dades entre dos sumands consecutius.

Cij= Z Ay - By,
s
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Figura 3 — Graf de dependéncies corresponent a la multiplicacié de matrius

Les consideracions anteriors aplicades a la multiplicacié de dues matrius de
mida 4 donen com resultat el graf de dependéncies presentat a la figura 3.
Els nodes blaus representen les inicialitzacions de les matrius mentre que els
nodes blancs representen la multiplicacié de dos blocs.

3.1 Introduccid

A T'hora d’interpretar les traces obtingudes, cal tenir en compte que actu-
alment Paraver només es capag de capturar els esdeveniments generats pel
thread principal on es troba el codi de la tasca. Entendre bé aquest fenomen
és capital per tal d’analitzar correctament les traces de les execucions que
utilitzen MKL.

A T'apéndix A es realitza una breu descripci6é del funcionament d’aquest pro-
grama i les vistes utilitzades a continuaci6. Esrecomana la lectura del nombrat
apéndix en aquest punt a tots els lectors no familiaritzats amb Paraver i les
vistes utilitzades a continuacio.

Format de les crides

Una tasca tipus tindra l'estructura mostrada a la figura 4. A continuacid es
detalla el significat de cadascuna de les linies:

1. @constraint (ComputingUnits="$ComputingUnits")
Aquesta linia indica el nombre d’unitats de comput del worker que Py-
COMPSs 1i assignara a cadascuna de les tasques d’aquest tipus.

2. @task(returns=list)
Aquesta linia marca la funcié que es trobi a continuaci6é com una tasca.

3. def foo(*args, **kwargs, MKLProc):
Capcalera de la funci6. El nombre de threads que creara la funci6 MKL
invocada en les linies posteriors.
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1 @Qconstraint (ComputingUnits="${ComputingUnits}")

> Q@task (returns=list)

s def foo(xargs, xxkwargs, MKLProc) :

i os.environ ["MKL NUM THREADS"|=str (MKLProc)

5 — instruccions que inclouen una crida a la llibreria MKL
6 return ret

Figura 4 — Exemple de tasca MKL

4. os.environ["MKL NUM _ THREADS"|=str(MKLProc)

Com s’ha dit anteriorment, MKL utilitza OpenMP per a realitzar la pa-
ral-lelitzaci6 intranode. La forma meés tipica de modificar el comporta-
ment dels programes que utilitzen aquest model de programacié és mit-
jancant 1'ts de variables d’entorn. Cal notar en aquest punt que la cri-
da os.environ ["OMP\_NUM\_THREADS"]=str (MKLProc) tindria exacta-
ment el mateix efecte que la instruccié utilitzada. S’ha decidit utilitzar
MKL\_NUM\_THREADS ja que es considera que d’aquesta manera el codi
en aquest context s’entén millor.

5. — instruccions que inclouen una crida a la llibreria MKL
En aquest bloc d’instruccions es realitza la crida a la llibreria MKL que
creara MKLProc threads que realitzaran el comput en paral-lel.

6. return ret
Aquesta linia és opcional i sol apareixera en els casos en els que la funcio6
retorni algun valor de forma explicita. Es important notar que es possi-
ble retornar els parametres mitjancant variables d’entrada-sortida. En
aquest cas, la linia 6 no existira pero la linia 2 sera del tipus @task (c=INOUT),
on c és el parametre d’entrada-sortida.

Graus de paral-lelisme

Com s’ha vist en I'explicacié anterior, hi ha dos parametres que marcaran el
nombre de threads que, en cada moment, s’executaran en cada worker. Es
tracta de ComputingUnits i MKLProc.

Paraver només és capag de capturar els esdeveniments que s’emeten des del
codi de Python. Aquest fet implica que a les traces no hi haura diferéncia
aparent entre dos execucions amb tots els parametres iguals excepte MKLProc,
ja que en cap moment s’emeten esdeveniments des dels threads creats dins de
les rutines MKL. Tenint en compte que I'tinic indicador per extreure conclusi-
ons respecte aquest parametre és el temps d’execucié, han calgut una bateria
d’experiments molt amplia per tal d’arribar a conclusions interessants.

Pel que fa a les ComputingUnits, les figures 5, 6 1 7 mostren les traces resul-
tants d’execucions amb el parametre ComputingUnits de les tasques igual a
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Figura 5 — Vista Compss Tasks amb ComputingUnits = 1

1, 211 4 respectivament. Aparentment, el grau de paral-lelisme és molt diferent
entre elles. Empero, aquesta conclusio és precipitada. Cal tenir en compte que
cadascuna de les crides MKL creara MKLProc threads. Que segons les traces
una unitat de comput estigui inactiva no implica necessariament que aquest
fet sigui veritat com es mostrara en les segilients seccions. Concretament, el
nombre de threads de calcul teoricament presents en un worker es pot calcular
mitjancant la formula 3.2.

N = ve MK LProc
comp
on :
N = total de threads de comput presents al worker (3.2)

comp — ComputingUnits
UC = unitats de calcul al worker
M K LProc = nombre de threads creats per cada crida MKL

En els segiients exemples s’utilitza un sol worker amb 4 unitats de comput.
En un extrem es troba la figura 5, on cada tasca en requereix 1. Es poden
executar, doncs, quatre tasques alhora. D’altra banda, la figura 7 mostra una
execucié on cada tasca requereix 4 unitats de comput. El nombre maxim de
tasques que es poden executar en cada instant és de 1.

Finalment, cal tenir en compte que els threads creats per MKL sol es troba-
ran actiu durant la part taronja de la vista Fvents Inside Tasks. Triar bé la
granularitat té, doncs, un alt impacte en el rendiment de les aplicacions.

Organitzaci6 del capitol

S’ha decidit articular aquest capitol detallant totes les iteracions realitzades.
Per a cada iteraci6 s’indica:
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Figura 6 — Vista Compss Tasks amb ComputingUnits = 2

A Compss Tasks @ matmul_objects_MKL.py_compss_trace_1484221421.prv LA NC VIR 3

Figura 7 — Vista Compss Tasks amb ComputingUnits = 4
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1. Analisi
2. Solucid
3. Resultats

S’ha cregut que era la forma més logica ja que d’aquesta forma s’explica la
ra6 de totes les implementacions. A més a més, el document esta organitzat
segons l'ordre en el que cadascuna de les decisions ha estat presa.

3.2 Primera iteracio

Analisi

L’objectiu d’aquesta fase consisteix en la deteccié de les fonts d’overhead i
la proposicié d’actuacions que milloren el rendiment de la multiplicacié de
matrius. Els resultats a l'inici del projecte es mostren a la taula 4. Després
de realitzar molts tests, es va trobar que el rendiment maxim s’obtenia amb
ComputingUnits=N on N es el nombre d’unitats de comput de cada node i
MKLProc = 1. Aquests resultats inviten a pensar que MKL no es tan eficient
com es podria pensar, ja que els resultats obtinguts sén millors paral-lelitzant
amb PyCOMPSs que amb MKL. Per limitar el nombre de variables analitza-
des, s’utilitza un sol worker, assegurant que no hi haura transferéncies entre
workers durant 1’execucié.

Per calcular el temps d’execuci6é de la multiplicaci6é s’utilitzava la comanda
compss_wait_on(c) de ’API de PyCOMPSs on c és la matriu resultat. Aques-
ta comanda espera la finalitzaci6 del calcul de c i transfereix aquest parametre
al master. No es van executar tests més grans ja que amb matrius més grans
s’obtenia un error indicant que es superava l’espai disponible en el node mas-
ter.

Pel que fa al nombre d’operacions de coma flotant efectuades en cada execu-
cio, considerant que la matrius resultat s’inicialitza a zero i cal acumular-hi el
resultat de la primera multiplicacié de bloc, el nombre total d’operacions es
el mostrat a l'equaci6 3.2, on N és el nombre de blocs presents a cada fila/co-
lumna de la matriu i M és el nombre de reals per fila/columna.

Es important recordar que durant tot el document es tractara amb matrius i
blocs quadrats.

flops =2- (N - M)? (3.3)

'No es té en compte el temps d’inicialitzacié de les matrius
2El rendiment maxim teoric del nodes utilitzats és de 332 GFlops/s
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| Mida de la matriu | Mida dels blocs || Temps de multiplicacié’ (s) | GFlops/s | Eficiéncia® |

8 64 41.04 0.0065 0.0020%
16 64 231.41 0.0093 0.0028%
32 64 1767.46 0.0097 0.0029%
16 128 242.03 0.0710 0.0214%
16 256 245.06 0.5608 0.1689%
16 012 231.43 4.7509 1.4310%

Taula 4 — Rendiment de la multiplicacié de matrius a 'inici del projecte

- 1
s Events inside Tasks @ matmul_objects_MKL py_compss_trace_1484232191.prv <@loginl=> ¥ 8

Ao A A A A A =i
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Figura 8 — Vistes Compss Tasks i Fvents Inside Tasks per a la multiplicacio
de matrius amb mida de matriu 16 i mida de bloc 64

A més a més, es va observar que ’aplicaci6 escalava quasi idealment amb un
estudi de tipus strong scaling, mida de matriu 32 imida de bloc 64.

Per explicar aquest comportament s’utilitza la traca obtinguda per al cas amb
mida de matrius 16 i mida de bloc 64. A la figura 8 es mostra com primer
de tot s’inicialitzen les matrius per a, posteriorment, calcular la multiplicaci6.
Degut a la granularitat de les tasques, la vista Fvents Inside Tasks no resulta
especialment util. Tenint en compte que es tracta del primer analisi, es mos-
tra la vista general de les dues vistes. Als proxims analisis, sol es mostrara si
fent-ho s’aporta alguna informacié addicional.

A la figura 9 es mostra una ampliacié de les traces anteriors. Les dues vistes
es troben sincronitzades, per tant, mostren el mateix lapse de temps a idéntica
escala.

La primera conclusié que podem extreure és que, de tot el temps d’execucio,
es passa molt poc temps realitzant calculs®. Aquesta conclusié explica, alhora,
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I’escalabilitat quasi perfecta trobada. Tenint en compte que els blocs soén tant
petits, el temps de transferéncia entre nodes es quasi negligible. Per tant,
I'inic que estem fent quan augmentem els recursos dels que disposa ’execucié
es paralelitzar el temps d’inicialitzacié de les tasques que, com es pot veure,
ocupa la majoria del temps d’execucié relacionat amb cada tasca.

Aquest primer cas ens indica que cal ser extremadament caut alhora d’utilitzar
la vista Compss Tasks. Un codi que aparentment té un paral-lelisme quasi
perfecte pot tenir en realitat un overhead desproporcionat respecte el temps
d’execuci6 seqiiencial. Aquest fet també indica que cal utilitzar els speed up
amb precauci6. Caldra, primer de tot, verificar que ’aplicaci6 té un rendiment
acceptable amb un sol worker. Quan sigui el cas, es podra parlar de speed
up per assenyalar que l’algoritme és bo. Altrament, no podrem dir res de
I’algoritme ja que existeix la possibilitat de trobar-nos en una situacié analo-
ga a |’anterior.

La primera decisi6 que es va prendre va ser, doncs, la d’augmentar el la mida
dels blocs de forma que el temps de calcul fos significatiu enfront 1'overhead
introduit per a paral-lelitzar les tasques.

Solucio

Per a poder modificar la granularitat de les tasques augmentant el temps de
calcul de les mateixes sense trobar ’esmentat error de falta de memoria al no-
de master, els desenvolupadors de COMPSs van afegir una nova crida a I’API
de PyCOMPSs anomenada wait_for_all_tasks(). Quan es troba aquesta
crida, es bloqueja l’execucioé de les instruccions que es troben a continuacié
fins que l'execuci6 de totes les tasques hagi finalitzat. Cal tenir en compte,
pero, que la utilitzacié d’aquesta crida no implica cap tipus de transferéncia
de dades.

Resultats

Després de modificar el codi per a realitzar les esperes mitjancant la crida
wait_for_all_tasks() enlloc d’utilitzar la crida compss_wait_on(c) es va
procedir a la realitzacié d’un estudi de granularitat. Per al disseny d’aquests
tests cal garantir que el potencial paral-lelisme de les aplicacions sigui d’almenys
el nombre d’unitats de comput de cada node. Per aconseguir-ho, es van rea-
litzar les execucions presentades a la taula 5.

Es tracta d’una multiplicacié de dues matrius de mida total 32768x32738. A
més a més, es va decidir que ComputingUnits=2 i MKLProc=2 per garantir que

3Els fragments taronges es indiquen ’execuci6 del codi de la tasca
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AR Events inside Tasks @ matmul_objects_MKL py_compss_trace_1484232191.prv =@loginl=> > o)

THREAD 1.2.17

Figura 9 — Ampliaci6 de les vistes Compss Tasks i Events Inside Tasks per a
la multiplicaci6 de matrius amb mida de matriu 16 i mida de bloc 64
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s’assolis el potencial paral-lelisme del worker.

| Mida de la matriu | Mida dels blocs || Temps de multiplicacié”(s) | GFlops/s | Eficiéncia® |

4 8192 636.59 110.54 33.30%
8 4096 1169.84 60.15 18.12%
16 2048 2540.53 27.70 8.34%

Taula 5 — Rendiment de la multiplicacié de matrius disminuint la granularitat

Com es pot observar, l'eficiéncia de la multiplicacié passa d'un 1.43% a un
33.3%. A més a més, s’'observa que mantenint la mida total de la matrius
constant, dividint per dos la granularitat s’augmenta 'eficiéncia amb un fac-
tor igual. En aquest punt cal tenir en compte que si es divideix per dos la
granularitat es divideix per 8 el nombre de tasques creades. Si es pren la
hipotesi que l'overhead d’inicialitzacié de cada tasca es constant, s’esta divi-
dint I'overhead total per un factor 8. Cal tenir en compte, pero, que aquest
overhead esdevé negligible a partir d’'una certa mida de bloc.

Un analisi de les traces obtingudes permet corroborar que les hipotesi fetes
durant la fase d’analisi eren correctes. Concretament, la figura 10 mostra un
esquema més semblant al que es podria esperar, amb un temps d’inicialitzacio
de blocs molt inferior al temps que s’inverteix en calcular les multiplicacions.
A més a més, realitzant un zoom sincronitzat com el mostrat a la figura 11
es pot comprovar que amb aquesta granularitat quasi la totalitat del temps de
les tasques de multiplicacié s’inverteix realitzant el comput i no en operacions
d’overhead.

A més, s’ha trobat que la mida de bloc minima a partir de la qual el temps de
comput passa a ser significatiu envers 'overhead és de 2048, tot i que es reco-
manable utilitzar una mica de bloc de 4096. Es tracta de mides que permeten
realitzar comparacions valides entre diferents execucions. Si el que es desitja
es obtenir maxima eficiéncia, caldra realitzar tots els calculs amb mida de bloc
de 8192. Es fa aquesta remarca ja que per tal d’evitar execucions massa llar-
gues, al llarg d’aquest projecte s’han realitzat tests amb mida de bloc de 4096.

3.3 Segona iteracio

Analisi
Per comprovar el potencial guany obtingut utilitzant MKL en aquesta fase del

projecte, es va procedir a I'execucié del mateix calcul amb la segiient parella
de parametres:
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ey Compss Tasks @ matmul_objects_MEKL. py_compss_trace_1484241623.prv <@log... v 7~ (X

Figura 10 — Vistes Compss Tasks i Events Inside Tasks per a la multiplicacié
de matrius amb mida de matriu 4 i mida de bloc 8192

389,75 181 178 ns

Figura 11 — Ampliaci6 de les vistes Compss Tasks i Events Inside Tasks per
a la multiplicacié de matrius amb mida de matriu 4 i mida de bloc 8192
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1. MKL seqiiencial
ComputingUnits=1, MKLProc=1

2. Quantitat optima teorica de threads MKL per a l'arquitectura de Ma-
reNostrum
ComputingUnits=16, MKLProc=16

En els dos casos s’utilitza un sol worker. Els resultats obtinguts es mostren a
la taula 6.

‘ ComputingUnits ‘ MKLProc H Mida de la matriu | Mida dels blocs H Temps de multiplicaci6 (s) ‘ GFlops/s ‘ Eficiéncia ‘

1 1 16 1024 468.58 18.7718063558 5.65%
1 1 8 2048 314.64 27.9560546091 8.42%
1 1 4 4096 160.06 54.9549732738 | 16.55%
16 16 16 1024 2688.56 3.2716744362 0.99%
16 16 8 2048 1065.3 8.2569163824 2.49%
16 16 4 4096 297.19 29.5975403688 8.91%

Taula 6 — Rendiment de la multiplicaci6 de matrius amb MKL seqiiencial o
paral-lel

En aquest cas s’observa l'efecte de falsa escalabilitat comentat anteriorment
per a les granularitats altes. Si es realitza la paral-lelitzaci6 amb PyCOMPSs
s’obté un rendiment molt més alt ja que s’esta executant l'overhead en pa-
ral-lel. No obstant, aquest fet no explica perque el rendiment segueix sent
molt millor per a les granularitats baixes.

Per tal d’entendre millor aquest fenomen es va procedir a la lectura acurada de
la documentaci6 tant d’MKL com dels forums oficials per a desenvolupadors.
Aquesta recerca va donar com resultat el fet que quan hi ha més d’un proces-
sador en un node, els threads es queden encapsulats al socket que els crea [22].

Solucio

Per a solucionar aquest problema es van trobar dues alternatives. La pri-
mera consisteix a definir manualment a dintre de cada tasca quins processa-
dors executaran els threads creats per MKL mitjancant la variable d’entorn
KMP_AFFINITY[23|. A la figura 12 es mostra com queda el codi de la tasca
utilitzant aquest solucio6.

Aquesta soluci6 tot i ser la més rapida d’implementar presenta els segiients
problemes:

e Cal que l'usuari la modifiqui manualment

e Es col-loca un codi dintre de la tasca que es depenent de 'arquitectura
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1 @Qconstraint (ComputingUnits="${ComputingUnits}")
@task (c=INOUT)
def multiply(a, b, ¢, MKLProc):
os.environ [ "MKL NUM THREADS"|=str (MKLProc)
5 os.environ ["KMP_ AFFINITY"|="verbose , granularity=thread , proclist
=[0,1,2,3,4,5,6,7,8,9,10,11,12,13,14,15],explicit"
6c+=a *xb

w N

'

Figura 12 — Thread affinity amb la variable d’entorn KMP_AFFINITY

1 tasksetPython .append("taskset —c ");
> if (assignedCoreUnits.length > 8){

3 tasksetPython.append("0—15 ");
4

}
5 elsed
6 if (assignedCoreUnits [0] < 8)
7 tasksetPython .append ("0-7 ");

9 else{
10 tasksetPython .append ("8—15 ");

15 l1Args.add (tasksetPython.toString () );

Figura 13 — Thread affinity amb la crida taskset

Tenint en compte els anteriors inconvenients, es va utilitzar aquesta solucié
per a comprovar que hi havia una diferéncia de rendiment introduint aquesta
modificacié. Una vegada realitzada aquesta comprovacié rapida, es va pro-
cedir a la recerca d’una soluci6 més elegant per integrar-la al codi intern de
COMPSs de forma que es pugui aprofitar per a altres aplicacions.

Com s’ha dit anteriorment, un dels problemes trobats amb granularitats al-
tes és que es paga el temps d’iniciar un intérpret de Python cada vegada
que s’executa una tasca. Aquesta acci6 es realitza des d’un script en bash
de la forma python [nom de 1’script] [pardmetres]. Un analisi de les
funcionalitats proporcionades pel sistema operatiu 1inux va portar al desco-
briment de les comandes taskset i numactl. Aquestes comandes tenen una
altra comanda com parametre. Entre les seves funcionalitats es troba el fet
que permeten definir ’afinitat de tots els threads creats pel procés invocat a
través de la crida. Tenint aquest fet en compte, es va modificar el codi del
I'invocador del worker dintre del codi de COMPSs com es mostra a la figura
13.

Cal remarcar que es tracta d’una implementacié que sol funciona per a les
arquitectures amb dos socket on cadascun dels sockets disposa de 8 CPU’s.
A més a més, es fa la hipotesi de que el nombre de ComputingUnits de cada
tasca serd un divisor del nombre de CPU present a cadascun dels sockets,
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— mida bloc = 4096, Python 2.7.11
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Figura 14 — GFlops/s en funci6 del nombre de threads MKL

assegurant que sempre es possible que una tasca sempre es pugui planificar
dintre d’un sol socket independentment de la planificacié de tasques anterior.

Resultats

Una vegada introduides les modificacions, s’han realitzat diversos tests per
trobar la configuracié que dona un millor rendiment. Primer de tot, s’ha
decidit variar els valors de ComputingUnits i MKLProc de forma que la mul-
tiplicaci6 dels dos fos igual a 16, es a dir, al nombre de CPU’s del node.
D’aquesta manera es pretén crear tants threads de comput com CPU’s dis-
ponibles.

D’altra banda, durant les fases d’analisi i recerca de la soluci6 es va instal-lar
a MareNostrum una versio de IntelPython. Segons Intel ®) aquesta implemen-
taci6 afegeix una capa d’optimitzacio a la ja present dintre de MKL. Segons el
fabricant de processadors, les diferencies més notables es troben, precisament,
en la gestio dels threads.

Els resultats obtinguts es poden consultar a la figura 14. S’han multiplicat
dues matrius de mida total 32768x32768.
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Com es pot veure, per primera vegada s’obté un millor rendiment amb la
utilitzaciéo de MKL. Concretament, amb una mida de bloc de 4096 s’arriba fins
als 73.37 GFlops/s (22.09% d’eficiéncia) enfront els 54.95 GFlops/s (16.55%
d’eficiéncia) obtinguts amb la paral-lelitzacio intranode realitzada integrament
amb PyCOMPSs.

Pel que fa al cas en el que s’utilitza una mida de bloc igual a 8192, s’arriba
fins als 165.05 GFlops/s, es a dir, una eficiéncia del 49.71%.

La darrera conclusié que es pot extreure d’aquesta bateria d’execucions és
que, efectivament, la implementacié IntelPython aconsegueix un rendiment
superior a la implementacié per defecte.

A partir de les consideracions anteriors, es fixen els segiients parametres per
a les execucions futures:

e ComputingUnits=4
o Utilitzacié d’IntelPython

Des del principi s’ha assumit que el més optim seria crear un thread per CPU.
No obstant, una vegada es comencen a utilitzar matrius grans s’augmenta el
nombre de fallades de cache, el temps de transferéncia entre memoria i disc
i el temps de serialitzacio (entre dues tasques, totes les dades es serialitzen i
es guarden a disc per a ser carregades una altra vegada amb posteritat). A
aquest fet cal sumar la disponibilitat d’IntelPython, que assegura una Optima
gestio dels threads.

A partir de 'exposat al paragraf anterior, es va explorar la idea de provocar
oversubscriving per veure com variava el rendiment de les operacions. Els
resultats es poden veure a la figura 15. S’ha utilitzat una mida de matriu
de 4 per als blocs amb mida 8192 i de 8 per als blocs de mida 4092 (és a
dir, una mida constant de 32768). La mida total de la matrius es manté,
doncs, constant. A més a més, s’ha considerat ComputingUnits=4. Per variar
el grau de I'oversubscriving s’ha fet que el valor de MKLProc vagi de 4 fins a 32.

Com es pot observar, s’arriba a un rendiment de 203 GFlops/s (61,21%
d’eficiéncia) per als blocs de mida 8192 1 de 97.5 GFlops/s (29.37% d’eficiéncia)
per als blocs de mida 4096.

A continuaci6 es va procedir a realitzar ’analisi d’strong scaling. Els resul-
tats es mostren a la figura 16. S’ha utilitzat una mida de matriu igual a 16,
de forma que el grau de paral-lelisme sigui suficient com per a, teoricament,
aprofitar els 64 workers.

Com es pot veure, I'aplicacié escala molt bé fins als 16 workers. Aquest estudi
ha permés extreure conclusions molt interessants. S’ha vist que augmentar
la mida de la matrius fa guanyar rendiment, perd augmentar-la massa en fa
perdre. En el cas d'un sol worker, s’ha realitzat el calcul a un ritme de 76.56
GFlops/s. Aquest fet suposa una davallada notable del rendiment maxim
assolit anteriorment.
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Figura 15 — GFlops/s en funci6 del grau d’oversubscriving
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Figura 16 — GFlops/s en funcié del nombre de workers
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| Mida total de la matriu | Espai utilitzat®(GB) |

8192 8

16384 16
32768 32
65536 64
131072 128

Taula 7 — Espai ocupat per les matrius en funci6é de la seva mida

Analitzant Parquitectura en la qual s’han realitzat els tests (la memoria dels
nodes utilitzats és de 64 o 128 GB) i el comportament del sistema operatiu
utilitzat[24] s’ha arribat a la conclusié que si s’obtenia tan bon rendiment era
gracies al fet que en cap moment es passava per disc per carregar els blocs.
Tot i que COMPSs realitzava l'operacio de llegir de disc, el sistema operatiu
ja tenia els fitxers en memoria. Linux sempre emplena la RAM seguint un
comportament similar al d’una cache per tal d’obtenir el maxim rendiment
possible. Aquest fet fa que si s’utilitza la comanda top en un equip, el més
probable és que la memoria estigui quasi plena. No obstant, aquest fet no su-
posa un problema si una part significativa d’aquest espai es troba en ’apartat
de cached Mem.

En un segon terme, s’ha apreciat que a partir dels 16 workers ’escalabilitat
de 'aplicaci6é deixa de ser tan bona com amb menys workers. S’ha associ-
at aquest fet a I'augment de les col-lisions en la consulta de dades. El grau
maxim de paral-lelisme per a una multiplicacié6 de matriu de mida 16 és de
256 (cada unitat de comput calcula una posicié de la matriu resultat). No
obstant, si es treballa en aquestes condicions hi ha moltes col-lisions de dades.
Aquest fet implica un augment de les comunicacions. A més a més, cal tenir
en compte que cada worker sol té un port de comunicacions. Per tant, si
les 4 unitats de calcul presents (en aquesta bateria d’execucions, s’ha utlitzat
ComputingUnits=4) necessiten cadascun una dada en un moment donat, les
4 transferéncies es realitzaran de forma seqiiencial.

Aquest ultim test ha permés comprovar la importancia de la tria de la mida
dels blocs de forma que sigui optima per a ’arquitectura disponible i de la pla-
nificaci6é per tal d’evitar al maxim el nombre de transferéncies entre workers.

6Es considera que en Python un nombre real ocupa 8 bytes
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Una vegada optimitzat el codi de la multiplicacié de matrius, es passa a ’estudi
de codis més complexos.

4.1 Factoritzaci6 de Cholesky

Introduccio

La factoritzaci6 de Cholesky, inventada pel matematic francés que li dona
nom, es pot aplicar en matrius hermitianes definides positives|[18]. Aquesta
descomposici6 és un cas pas particular de la descomposici6 £ % . Concreta-
ment, es busquen dues matrius de la forma % = £*.

Implementaci6

Per a la implementaci6é es va modificar la versié existent de ’algoritme per
realitzar la inicialitzacié de forma distribuida i es van modificar algunes crides
per augmentar el grau de paral-lelisme. Aquesta versi6 utilitzava el métode
classic|25].
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1 def cholesky blocked(A):

2 n = len (A)
3 bSize = len (A[0][0])
4 cont = 0

5 for k in range(n):

6 # Diagonal block factorization

7 Alk][k] = potrf(A[k][k])

8 # Triangular systems

9 for i in range(k+1, n):

10 Ali][k] = trsm(A[k][k], customTranspose(A[i][k]))
11 Alk]|[i] = np.zeros((bsize , bsize))

13 #Update trailing matrix
14 for i in range(k+1, n):
15 for j in range(i, n):

16 A[JT11] = gemm(—1.0, A[j][k], A[i][k], A[j][i], 1.0)

18 return A

Figura 17 — Algoritme per obtenir la descomposicié de Cholesky per blocs

A la figura 17 es presenta la implementacié resultant de la descomposicid
de Cholesky per blocs. Cal tenir en compte que s’han creat tasques amb el
mateix nom de les funcions NumPy per a que el codi paral-lelitzat sigui el
més semblant possible al codi seqiiencial. Concretament, les segiients crides
generen tasques:

1. potrf: calcula la factoritzaci6 de Cholesky

2. trsm: resol un sistema triangular de la forma A- X = B
3. customTranspose: transposa una matriu

4. gemm: retorna el resultat de 'operaci6 oo+ A - B + 5C

Una analisi acurat de 'algoritme i la consulta de la documentacié oficial de
NumPy permet construir la taula 8'. Aquesta mostra el nombre de crides a
cadascuna de les tasques creades aixi com la seva complexitat interna.

A partir del que es mostra a la taula 8 es mot construir 'equacié 4.1. En
aquesta es mostra el calcul de la complexitat total de I'algoritme. Com es pot
veure, la complexitat respecte a l'algoritme que no utilitza blocs no es veu
augmentada.

'M=mida de la matriu, N=mida de bloc
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Funcio ‘ Crides ‘ Complexitat ‘
N3
potrf M 3
trsm M- (M+1) 9. N3
2
gemm M.M'(]\g_l) 2. N3

Taula 8 — Crides fetes a la llibreria NumPy i la seva complexitat en la des-
composicié de Cholesky per blocs

N3 MM +1 MM -1
Complexitat Cholesky = M? + %2]\[3 + ]\4%2N3
MN3 M3N3 — M2N3  (MN)?

(4.1)

Una execucié d’aquest algoritme utilitzant una mida de matriu igual a 8 ge-
nera el graf de dependéncies presentat a la figura 18. les tasques blaves es
corresponen amb les inicialitzacions de les matrius, les blanques amb potrf,
les vermelles amb trsm i les roses amb gemm.

La figura 19 mostra la traga obtinguda amb una mica de matriu igual a 8 i
una mida de bloc de 4096. A més a més, s’ha utilitzat ComputingUnits=4 i
MKLProc=16, es a dir, un grau d’oversubscriving igual a 4. L’analisi de la ma-
teixa mostra el que ja es podia intuir en el graf de dependéncies: 1’algoritme
té un bon grau de paral-lelisme. A més a més, la granularitat és el suficient-
ment baixa, ja que el temps de calcul és significatiu respecte el temps total
d’execuci6 de la mateixa.
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Figura 18 — Graf de dependéncies corresponent a la factoritzacié de Cholesky

Python Modules import

Figura 19 — Vistes Compss Tasks i Events Inside Tasks per a la factoritzacio
de Cholesky amb mida de matriu 8 i mida de bloc 4096
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4.2 Descomposiciéo QR

Introduccio

La factoritzacid6 QR consisteix en trobar la descomposicié d’una matriu com
producte d’una matriu ortogonal multiplicada per una triangular superior.
Concretament, la descomposici6 sera de la forma A = QR tal que Q'Q =1 i
R triangular superior. S’utilitza sobretot per al calcul dels valors propis d'una
matriu i, posteriorment, els seus vectors propis.

S’ha escollit aquest algoritme ja que és una de les implementacions d’algebra
lineal més complicades. A més a més, les solucions classiques proposen solu-
cions on la matriu es descompon per columnes. Aquesta decisioé es pren per
raons d’eficiéncia. Tenint en compte que tots els algoritmes van transformant
la matriu d’origen per posar-hi zeros sota la diagonal, el fet de treballar per
columnes fa que cadascuna de les transformacions aplicades s’apliqui sol a
elements que interessi. Aquest és el cas de 'algoritme de Householder|26],
utilitzat en la implementacié interna de MKL.

En aquest cas, hi ha un gran interés per emmagatzemar la matriu per blocs
quadrats per a integrar-la més facilment amb les altres operacions ja progra-
mades.

Implementacié

Per a implementar aquesta solucié es va realitzar una recerca bibliografica.
Com s’ha assenyalat a la introduccio, en general tots els algoritmes distribuits
utilitzen la descomposicié mitjangant columnes enlloc de blocs quadrats. Te-
nint en compte el posterior interés d’integrar aquesta funcié en una llibreria
matematica, el més interessant és utilitzar un sol tipus de descomposicié per
evitar conversions innecessaries. S’ha decidit d’emmagatzemar les matrius en
blocs quadrats.

La solucié trobada realitza una série de rotacions de Givens a nivell de bloc
fins a obtenir una matriu triangular superior|27]. A continuaci6 es mostra una
iteraci6o completa de ’algoritme:

1. Descomposicié de la matriu en blocs?

MO’O MO,l o MO’N

Ml,O Ml,l L Ml’N
A= . . .

MNO NNI NN

2N=mida de la matriu
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2. Calcul de la descomposicio QR del bloc situat a la fila i columna amb
indexs més baixos

(Q0,0)t 0 0 MO’O MO,I MO N
M QR s 0 I of [ arre MW
1l 2,1 z,l_> — ) )

6 0 [ M'NVO M'NV1 M}V7N

0, ~r0, “r0,N

Ry Mt ... My

MY MM MUY

MNO NNI NN

3. Canvi de tots els blocs de la mateixa fila per zeros
Per cadascun dels valors de la columna, caldra seguir el segiient proce-
diment:

(a) Construcci6 de la matriu rotacié mitjangant una descomposicioé par-

cial QR
R 30,0 0.1 R
()~ G2 ) (%)
i t t ii
Ry _ (Z20)" (1) ~Rj
0 (Fo,1)t (Em)t MitLi
(b) Afegir la rotaci6 a la matriu ) parcial per a introduir un nou zero

a la matriu R parcial Seguint el procediment anterior, es realitza
la segiient operacio:

(4.3)

(EO’O)t (F1,0>t 0 (QO,O)t 0 ... 0 MO0 pg0t
| @ ey 0 0 I ol | o as
0 0 ... 1 0 0 ... 1) \mNo pni
ROt
0o MY MN
MNO M:N,l MNN

(c) Repetir el pas anterior per a tots els elements de la fila

Aplicant els passos anterior, s’obté una expressié com la segiient:
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o
- 0 MY .. M RO [MO]
N): 0 — == ~
A @A : Pt ([O] Ao) (45)
0 MmN MNN

Posteriorment, caldra aplicar I’algoritme de forma recursiva a totes les 4; fins
obtenir una matriu triangular superior.

Com es pot comprovar en 1'operacié anterior, el procediment per arribar a la
matriu R final consisteix a realitzar una série de canvis de base ortogonals
sobre la matriu original. Al final del proces, es tindra una expressi6 com la
presentada a ’equacié ntimero 4.6.

R=0QYQ""...Q'Q°4 (4.6)
A partir de 'expressio 4.6 i considerant que el producte de transformacions
ortogonals és una transformaci6é ortogonal, es pot seguir el raonament pre-
sentat a l'expressio 4.7. Segons el mateix, el procediment anterior obté una
descomposicio de la matriu original en el producte d’una matriu ortogonal per
un altra de triangular superior.

Q=0Q"Q" 1. Q'Q° - R=QA—=?*A=Q'R—Q=Q" (4.7)
En base a 'explicat en aquesta seccio, queda perfectament definit 1’algoritme

per obtenir les matrius ) i R a partir d’'una matriu donada. La implementaci6
del mateix es pot veure a la figura 20.

3@ ortogonal
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-

def qr blocked (A, MKLProc, overwrite a=False):

Q = genldentity (MSIZE, BSIZE , MKLProc)

5 if not overwrite a:

6 R = copyBlocked (A)

7 else:

8 R=A

o for i in range(MSIZE):

12 actQ, R[i]|[i] = qr(R[i][i], MKLProc, transpose=True)

14 for j in range(MSIZE) :
15 Qljl[i] = dot(Q[j][i], actQ, MKLProc, transposeB=True)

17 for j in range(i+1,MSIZE):

18 R[i][j] = dot(actQ ,R[i][j], MKLProc)

19

20 #Update values of the respective column

21 for j in range(i+1,MSIZE):

22 subQ = [[np.matrix(np.array ([0])), np.matrix (np.array ([0]))],

23 [np. matrix (np.array ([0]) ), np.matrix(np.array ([0]))]]

subQ[0][0] , subQ 0] [1] ,subQ [1][0] ,subQ [1][1] ,R[1][i],R[j][i] =

25 littleQR (R[1][i],R[j][1],MKLProc,BSIZE, transpose=True)

26

27 #Update values of the row for the value updated in the column

28 for k in range(i+1,MSIZE):

20 [[RIP][K]][R[GTK]T] =

30 multiplyBlocked (subQ, [[R[i][k]],[R[j][k]]], BSIZE,
MKLProc)

31

32 for k in range (MSIZE) :

[QIk] ], QlkI[i]]] =

34 multiplyBlocked ([[Q[k][i], Q[k][j]]], subQ,

35 BSIZE, MKLProc, transposeB=True)

36 return Q,R

Figura 20 — Algoritme per obtenir la factoritzacié QR per blocs
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Com en el cas de la descomposicié de Cholesky, s’han creat tasques amb el
mateix nom de les funcions NumPy per a que el codi paral-lelitzat sigui el
més semblant possible al codi seqiiencial. Concretament, les segiients crides
generen tasques:

1. gr: calcula la factoritzacio QR d’un bloc de mida Nz N
2. dot: retorna el resultat de multiplicar dos blocs de mida Nz N
3. littleQR: calcula la factoritzaci6 QR d’un bloc de mida 2Nx N

4. multiplyBlocked: retorna el resultat de multiplicar una matriu de mida
2 blocs x 2 blocs i una altra de 2 blocs x 1 bloc

S’ha consultat la documentaci6 oficial de NumPy per tal de conéixer les im-
plementacions internes de les funcions utilitzades i poder construir la taula
9* que mostra les crides a cadascuna de les tasques creades aixi com la seva
complexitat computacional.

’ Funcio ‘ Crides ‘ Complexitat
qr M 2. N3
dot Mﬁ.%_l) 2. N3

littleQR w 4. N3
2 2
multiplyBlocked M (]‘g —1 + M- (2M 6_3M +1) 8. N3

Taula 9 — Crides fetes a la llibreria NumPy i la seva complexitat en la des-
composicié de QR per blocs

A partir de la taula 9, es pot construir 'equacié 4.8 trobant I'expressio de la
complexitat computacional de I'algoritme.

4M=mida de la matriu, N=mida de bloc
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2 2

_ . 2 _
+8(M2(M2 D), M-(2M : 3M+1))N3

=2MN? +2M?*N® + M*N® — MN? +2M*N® — 2M N*?

Complexitat QR = 2M N® 4 2 (M2 + w) N3 44 <_M (M - 1)) N

MP O M*2MP 3M%: M
N3 [ - - =
8 ( > "2 "% 6 6 )
MN®  _M2N3  M2N®  MN® _M2N3 _MN3
=12 12 6 —6 12 — 12
6 6 "6 6 6 6
MB3N3 M2N®  MSN® _ M2N3  MN3
24 —24 16 — 24 8
T 6 % 6 %6
33 3 3As3
_ 200N s Mé\f N 20N3M _ ?(ng

(4.8)

Com s’ha vist, en aquest cas el cost de l'algoritme augmenta notablement.
Aquest fet es deu a dos factors combinats:

e No s’ha utilitzat la versi6 més optima
El calcul de la descomposici6 QR mitjancant les reflexions de House-
holder té una complexitat de 2N3M3 mentre que el mateix calcul amb
rotacions de Givens comporta 3N3M? operacions de coma flotant.

e No s’han gestionat les matrius iguals a zero no les identitats
Si s’analitza ’algoritme en profunditat, es poden detectar dos aspectes
molt remarcables:

— A Tequaci6 4.3 els termes I'! i 1! no s™utilitzen en el calcul. Per
tant, es podria prescindir de la informacié que contenen aplicant
directament la transformacié de Householder corresponent.

— A lequaci6 4.4 es mostren els primers dos components de la matriu
resultat ). Com es pot veure, la majoria dels blocs son iguals a [0]
o a la identitat. Sempre que un bloc prengui un dels dos valors, es
podria obtenir el resultat sense realitzar cap calcul.

Tenint en compte els dos punts anteriors, s’aconsegueix que la comple-
xitat de l'algoritme caigui fins als 2N3M?3.

Una execuci6 d’aquest algoritme utilitzant una mida de matriu igual a 4 genera
el graf de dependéncies presentat a la figura 21. Les tasques blaves es correspo-
nen amb les inicialitzacions de les matrius, les blanques amb qr, les vermelles
amb dot, les roses amb 1ittleQR i les marrons amb multiplySingleBlock.
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Figura 21 — Graf de dependéncies corresponent a la factoritzaciéo QR

Aquest graf mostra que tot i que s’ha de pagar un alt preu pel que a nombre
de calculs es refereix, el grau de paral-lelisme assolit és molt bo.

La figura 22 mostra la traca obtinguda amb una mica de matriu igual a 4.
L’analisi de la mateixa mostra el que ja es podia intuir en el graf de depen-
déncies: l'algoritme té un bon grau de paral-lelisme. Com es pot veure, es
confirma el grau de paral-lelisme esperat observant del graf de dependéncies.
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Python Modules import

Figura 22 — Vista Compss Tasks per a la factoritzaci6 QR amb mida de matriu
4

4.3 Llibreria matematica distribuida

Com s’ha pogut comprovar, la implementacié d’algoritmes per a l’execucid
d’operacions d’algebra lineal no es trivial. Aquest fet provoca que la imple-
mentacié d’una llibreria distribuida requereixi un quantitat de treball molt
alta, ja que caldria implementar un nombre minim d’operacions per a fer-la
interessant.

Tenint aquest fet en compte es va realitzar un estudi d’alternatives. Es va
arribar a la conclusié que la millor opcié era aprofitar les llibreries ja disponi-
bles. Concretament, es va pensar en aprofitar les llibreries que donin un millor
rendiment, escollint NumPy per poder aprofitar les seves crides a MKL.

La solucié adoptada, mostrada a ’apéndix B, intercepta totes les crides a un
determinat modul i tots els seus submoduls, podem modificar les crides com
es desitgi. D’aquesta manera, es permet cridar les funcions distribuides en el
cas que aquestes estiguin implementades. En cas contrari, es crida les fun-
cions normals de NumPy. Aquest comportament s’aconsegueix simplement
canviant 'import numpy as np per import matlib as np.

L’existéncia d’aquesta nova implementacié fa possible afegir els algoritmes
existents de forma gradual garantint a I'usuari que tindra accés a la llibreria
de NumPy complerta.
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Implementacié dels nous
planificadors
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Durant 'execuci6 dels algoritmes matematics més complexos, es van detectar
certes anomalies en la planificacié de les tasques. Tenint aquest fet en compte,
es va procedir a 'estudi de la implementacié dels planificadors.

5.1 Introduccid

En aquesta fase, es va procedir a la comprensio, estudi i posterior modificacié
del codi actual.

Una vegada entés el funcionament dels mateixos, es va detectar una tipologia
clara de planificador. Concretament, aquest document estudia els casos en el
que sol es tenen en compte les tasques llestes per executar. Es a dir, ja sigui
aquelles lliures de dependéncies com aquelles I'execucio dels predecessors de
les quals ja ha acabat.

Tenint en compte que aquest conjunt de planificadors té una mida notable,
es va introduir una classe abstracta que servis d’interficie per a les posteriors
implementacions. Aquesta classe hereta del planificador original, conservant
el maxim nombre possible de funcions ja implementades.

Per a fer més facil la interpretacié de les traces, s’han executat tots els exem-
ples amb ComputingUnits=1.

o1



TFG Desenvolupament de codis d’algebra lineal amb PyCOMPSs

Finalment, cal tenir en compte el comportament esperat del planificador ac-
tual per entendre el procediment seguit a continuaci6. Primer de tot, es
planifiquen les tasques disponibles per a emplenar tots els workers. A partir
d’aqui, cada vegada que un recurs queda lliure s’hi intenta col-locar la tasca
que capag d’executar-se en l’espai alliberat que utilitza el maxim nombre de
dades presents en aquell worker. Després de detectar certs problemes amb el
seu comportament, es va decidir implementar planificadors el més basics pero
robustos alhora per anar complicant la seva politica gradualment.

Com es pot veure, I'taltim planificador presentat té un comportament que, tot
i que més simple que 'exposat al paragraf anterior, aconsegueix un compor-
tament similar.

5.2 FIFO

En aquesta implementaci6é, quan un determinat worker alliberant recursos
per a una nova execucio, es planifica la tasca amb l'identificador més baix.
L’identificador de les tasques és un enter que s’assigna de forma estrictament
creixent a mesura que les tasques s’enregistren.

Aquest planificador ha estat dissenyat per assegurar que un graf de dependén-
cies s’explorara amb la maxima amplitud possible.

Com es pot apreciar a la figura 23, el resultat obtingut és 'esperat. El gra-
dient de colors és perfecte, cosa que indica que la planificacié s’ha realitzat
en l'ordre esperat. A més a més, es comprova que el grau de paral-lelisme és
bo. Es poden apreciar, periodicament, breus lapses de temps. Aquest fet es
despreén del graf de dependéncies presentat a la figura 18. Les tasques de tipus
potrf (en color blanc) creen punts de sincronisme.

5.3 LIFO

En aquest cas, la planificaci6 es realitza triant les tasques amb un identificador
el més alt possible.

Considerant el mecanisme d’assignacio dels identificadors, aquest planificador
tendira a l'exploracié del graf de dependéncies en profunditat.

Com es pot apreciar a la figura 24, en aquest cas el resultat obtingut també és
I’esperat. El gradient de colors es troba invertit en la mesura del possible, es a
dir, sense sobrepassar els punts de sincronisme creats per les tasques de tipus
potrf. Aquest fet demostra que el planificador funciona tenint en compte el
criteri introduir pero assegurant que cap dependéncia es viola en cap moment.

52



TFG Desenvolupament de codis d’algebra lineal amb PyCOMPSs

Figura 23 — Vistes Compss Tasks i Task Number per a la factoritzacié de
Cholesky amb mida de matriu 16 amb planificacié FIFO
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createBlock

A Task Number @ cholesky py_compss_trace_1484436182.prv

Figura 24 — Vistes Compss Tasks i Task Number per a la factoritzacio de
Cholesky amb mida de matriu 16 amb planificacié LIFO
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5.4 FIFO amb localitat de dades

Aquest planificador suposa un hibrid entre els dos anteriors.

En un moment de tria lliure, es triaran sempre les tasques amb un identificador
més baix. D’aquesta manera, I'exploracié del graf es realitzara en amplitud.
No obstant, quan una determinada tasca acaba, es comprova si allibera les
dependeéncies d’alguna altra. En cas afirmatiu, enlloc de planificar la tasca
amb un identificador més baix, es planifica alguna de les tasques alliberades
en el mateix recurs que acaba de quedar lliure. D’aquesta manera, s’obté una
exploraci6 per amplitud que, quan pot, aprofita la localitat de les dades d’una
tasca que ha acabat en aquell mateix moment.

A la figura 25 es mostren les vistes corresponents a la traga obtinguda en
I’execuci6 realitzada per mostrar el comportament d’aquest planificador. Com
es pot observar, el resultat obtingut esta entre les dues implementacions ante-
riors. Les inversions en el gradient no séon tan clares com en el cas LIFO pero
la seva existéncia es pot apreciar clarament. Aquestes es corresponen amb els
casos en els que es decideix planificar les tasques pel criteri de localitat de

dades.
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A Compss Tasks @ cholesky py_compss_trace_1484436880.prv &) S K

genn

Figura 25 — Vistes Compss Tasks i Task Number per a la factoritzacié de
Cholesky amb mida de matriu 16 amb planificacié FIFO amb localitat de
dades
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Conclusions

En aquest projecte s’ha abordat una tematica dintre del domini de la recerca
relacionada amb un tema d’actualitat. En aquesta seccié es resumeixen els
resultats obtinguts, els aspectes a millorar i els possibles treballs futurs deri-
vats del treball realitzat.

6.1 Resultats obtinguts

Els resultats obtinguts més destacables son els segiients:

1. Augment del rendiment de la multiplicacié de matrius en un factor su-
perior a 40 (de 4.75 GFlops/s a 203 GFlops/s en computs amb un sol
worker)

2. Implementacié de dos nous algoritmes d’algebra lineal per a realitzar el
calcul de forma distribuida

3. Implementacié d'una llibreria matematica per a incloure-hi els algorit-
mes distribuits de forma gradual

4. Introducci6 de 3 noves politiques de planificaci6 a COMPSs

6.2 Aspectes a millorar

Els aspectes a millorar més importants son els segiients:

1. Integraci6é de forma genérica de l'afinitat dels threads per socket con-
siderant qualsevol arquitectura Com s’ha explicat a 'apartat correspo-
nent, la implementaci6é actual només funciona a MareNostrum i caldria
modificar-la per executar-la en un entorn diferent
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2. Revisio del codi dels planificadors La nova implementaci6 dels planifica-
dors es va fer pensant en els exemples presentats en aquest document.
Caldra revisar aquesta implementacio per fer-la més general i fer possible
la introduccié de politiques més complexes.

6.3 Treball futur

Com a treball futur, es consideren els segiients punts:

1. Prova en profunditat del rendiment de les factoritzacions de Cholesky i

QR
2. Implementaci6 del contingut de la llibreria matematica

3. Millora de les classes abstractes del planificador per facilitar la imple-
mentacié de politiques més complicades

4. Implementacié d’un planificador per a minimitzar el nombre de transfe-
réncies

5. Millora de la multiplicaci6é per blocs per evitar multiplicar els blocs que
siguin igual a zero o la identitat
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Apéndix A
Paraver

Paraver|28] es una eina de visualitzacio i analisi basada en traces que per a
I’estudi de les execucions en sistemes distribuits. S’ha cregut apropiat la in-
clusi6 en aquest document d’un apéndix que n’expliqui el funcionament basic
donada la seva importancia en l’analisi de I’execucié de la multiplicaci6 de
matrius.

Aquest programa funciona a base de vistes. Cada vista proporciona una de-
terminada informaci6 relacionada amb ’execuci6é del programa.

A.1 Descripcio6 general de les vistes

A la figura 26 es mostra una vista general del programa Paraver. Concreta-
ment, a la part esquerra (figura 27) es mostra un index dels threads instru-
mentats pel programa al llarg d’'una determinada execuci6. El segon index fa
referencia al node instrumentat. El tercer index indica la unitat de comput
que realitza una determinada tasca. A la part central (figura 28) es mostra la
informaci6 corresponent a la vista seleccionada.

En aquest exemple concret, 'execucié disposa de cinc nodes: 1 master i 4
workers. Cada worker disposa de 4 threads de comput i un de gesti6. L’escala
de colors present al master i als threads de gestié de cada worker fan referéncia
a informacions relacionades amb la planificaci6 i transferéncia de dades. Les
variacions mostrades als threads de comput dels workers mostren el temps
d’execucié de les tasques. Concretament, en aquest cas es mostra la traca
obtinguda en l’execucié d’una multiplicacié entre dos matrius de 4 blocs x 4
blocs.
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Ao Compss Runtime @ matmul_objects_MKL py_compss_trace_1484157764.prv v o) (X

THREAD 1.1.1
THREAD 1 1 Hinmn. B0 l——

THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
)| THREAD 1.4.
THREAD 1.4.
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1
THREAD 1

Figura 26 — Vista general d’una vista del programa Paraver

THREAD 1.1.1
THREAD 1.1.2
THREAD 3
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD 1.4
THREAD 1.4
THREAD 1.4
THREAD 1.4
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD
THREAD

Figura 27 — Conjunt de threads instrumentats en una determinada traga

Task Running

Figura 28 — Informaci6 lligada a una determinada vista
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A.2 Vistes utilitzades

A continuaci6 es fa una breu descripcié de les vistes utilitzades en el projecte.
S’utilitzara la traca presentada a la secci6 anterior. Concretament, la vista
que s’ha presentat és Compss Runtime. Es considera que ja s’ha descrit sufi-
cientment.

Compss Tasks

L’objectiu d’aquesta tasca es mostrar I’execucio de les diferents tasques. Cada
tipologia de tasca és d’un color diferent. Concretament, a la vista presentada
a la figura 29 les inicialitzacions dels blocs es mostren en blau mentre que les
tasques de multiplicacié es mostren en blanc.

Task Number

L’objectiu d’aquesta vista es veure l'ordre d’execucié de les tasques. Les tas-
ques que han estat registrades abans es mostren en color verd clar. Les tltimes
tasques en ser introduides en el sistema es mostren en blau fosc. Les tasques
intermitges es mostren amb colors degradats entre les dues tonalitats esmen-
tades. A la figura 30 es mostra un exemple d’aquesta vista. Cal remarcar que,
si es desitja, es pot marcar 'inici i el final de les tasques amb una bandera
verda. Si dues tasques consecutives es troben molt juntes, es podria pensar
que una determinada linia fa referéncia a una sola traga quan, en realitat,
n’engloba l’execucié de més d'una.

A Compss Tasks @ matmul_objects_MKL. py _compss_trace_1484157764. prv & & &

THREAD 1.1.1

I multiply

Figura 29 — Exemple de vista Compss Tasks
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Task Number @ matrmul_objects_MKL py_compss_trace_1484157764.prv ~

Figura 30 — Exemple de vista Compss Number

Events Inside Tasks

L’objectiu d’aquesta vista es comprovar en que s’ha invertit el temps d’execucio
dintre d’una tasca. Aquesta vista és propia de PyCOMPSs i a la figura 31 es
mostra la vista general amb ’execucié que ha servit de referéncia durant tot
I’apéndix.

El més important en aquest cas és adonar-se que en taronja es mostra el temps
d’execucié del codi de la tasca. El colors a 'esquerra i a la dreta dels frag-
ments taronges indiquen el temps que s’ha invertit en aixecar l'intérpret de
Python, la transferéncia de dades i altres operacions realitzades per COMPSs.
A la figura 32 es mostren de costat dues tasques, una d’inicialitzacié i una
de multiplicaci6. Com es pot veure, 'overhead de les tasques d’inicialitzacié
es desproporcionat respecte al temps de comput. En canvi, a les tasques de
multiplicacio, el temps de comput es molt més gran que el temps invertit en
realitzar operacions auxiliars.

Events inside Tasks @ matmul_objects_MKL py_compss_trace_1484157764.prv ¥ 2

Figura 31 — Exemple de vista Events Inside Tasks

|

Figura 32 — Amplicaci6 de la vista Events Inside Tasks
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Apéndix B
Implementacié de matlib

La figura 33 mostra la implementaci6é del modul matlzb.
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import sys
import numpy

class Wrapper(object):
def _ init _ (self , wrapped module, end module):
self .wrapped module = wrapped module
self .end module = end module

def _ getattribute  (self , item):
return object.  getattribute  (self ,item)

def _ getattr _ (self |, attr):
try:
orig attr = self.wrapped module. getattribute  (attr)
except (AttributeError ,TypeError) as e:
print ("The following function or module doesn’t exist %s" % e)
else:
if callable (orig attr):
def hooked (xargs, xxkwargs):
self.pre(xargs, sxkwargs)
result = orig attr(sxargs, sxkwargs)
self.post ()
return result
return hooked
else:
try:
from types import ModuleType
import sys
if type(orig attr) is ModuleType:

orig = orig attr. name
if self.wrapped module. name  in orig:
dest = orig attr. name .replace(self.wrapped module. name |
self.end module)
subModule = sys.modules[orig attr. name |
wrap = type(self)(subModule, dest)
sys.modules|[dest]| = wrap

return wrap
return orig attr
except (AttributeError , TypeError) as e:
print ("%s error creating wrapper to module %s" % (e, orig attr.
__name__))
return self.handleError ()
return getattr (self ,"handleError")

def pre(self ,xargs,xxkwargs):
print (">> pre")

def post(self):
print ("<< post")

def handleError(self):
print ("Error handler")

sys.modules| name | = Wrapper (numpy, __ name )

Figura 33 — Modul principal de la llibreria matlib
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