Kapitel 3

Parallelisierung

3.1 Supercomputer-Architekturen

Hochdimensionale quantendynamische Studien stellen enorme Forderungen
an die verwendete Hardware. Aufgrund ihres sehr guten Skalierungsverhal-
tens, wie in Kapitel 2 aufgezeigt, benotigen solche hochdimensionalen Si-
mulationen iiber die erforderliche Rechenleistung hinaus sehr grofie Men-
gen an Speicher. Diese Rechenressourcen sind nur im Rahmen paralleler
Hardware-Architekturen verfiighar. In Abb. 3.1 ist die Struktur verschiede-
ner Supercomputer-Systeme illustriert, die im folgenden mit den zugehorigen
Programmier-Schnittstellen vorgestellt werden.

In Symmetric Multi-Processing (SMP) Systemen greift eine geringe An-
zahl von Prozessoren (P < 64) iiber ein Speicher-Netzwerk auf einen globalen
Speicher zu (shared memory access). Da der gesamte Speicher allen Prozes-
soren zuginglich ist, mufl in der Programmierung von SMP-Systemen nur
der koordinierte Zugriff der einzelnen Prozessoren auf den globalen Speicher
sichergestellt werden. Dies kann durch den Einsatz von multitasking libra-
ries geschehen, deren Routinen numerische Standardaufgaben unter Nut-
zung mehrerer Prozessoren erfiillen. Dieses Vorgehen ist leicht zu realisie-
ren, schopft jedoch die verfiighare Rechenleistung nicht effizient genug aus.
Die professionelle Programmierung von SMP-Systemen erfolgt daher iiber
die Schnittstelle OpenMP [62, 63]. Dabei wird iiber Compiler-Direktiven im
Quelltext die Datenverarbeitung der einzelnen Prozessoren zugewiesen und
synchronisiert. Typische SMP-Systeme erreichen eine Rechenleistung von
10" — 102 GFLOPS (Floating Point Operations Per Second).

Der effiziente Zugriff auf einen globalen Speicher ist fiir eine groflere
Anzahl von Prozessoren (128 < P < 1024) technisch nicht mehr realisier-
bar. Dieser Supercomputer-Bereich wird durch Distributed Memory Parallel
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SMP:

SMP-Knoten

-
Hybrid:

Abbildung 3.1: Strukturdiagramme paralleler Hardware- Architekturen: Sym-
metric Multi-Processing (SMP) mit shared memory access, Distributed Me-

mory Parallel (DMP) mit distributed memory access und Hybride aus DMP
verschalteten SMP-Knoten [64].
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(DMP) Systeme abgedeckt. In dieser Architektur sind separate Knoten, die
processing elements (PEs), bestehend aus einem Prozessor mit lokalem Spei-
cher, durch ein Knoten-Netzwerk verbunden (distributed memory access). Je-
des PE bearbeitet nur die Daten in seinem lokalen Speicher. Die Verteilung
sowohl der Daten als auch der Datenverarbeitung mufl dabei explizit fest-
gelegt werden. Der Datenaustausch zwischen den PEs wird durch Kommu-
nikation via message passing realisiert. Dafiir stellen die konkreten Schnitt-
stellen, wie das Message Passing Interface (MPI) oder die SHMEM library,
diverse Kommunikationsroutinen bereit [65-67]. MPI ist standardisiert und
somit unabhéngig vom Hersteller einsetzbar. Die Kommunikation mit MPI
erfolgt zweiseitig, da sowohl das sendende als auch das empfangende PE an
der Kommunikation teilnehmen. SHMEM-Kommunikation dagegen ist ein-
seitig, da ein PE im/vom Speicher des anderen PE ohne dessen Beteiligung
schreibt/liest. Deshalb bietet SHMEM eine hohere Effizienz als MPI, ist je-
doch an die Hersteller CRAY und SGI gebunden. Mit DMP-Systemen sind
Rechenleistungen von 10? — 103 GFLOPS erreichbar.

Um die Rechenleistung noch weiter zu erhchen, werden in Hybrid-Archi-
tekturen viele SMP-Knoten, die jeweils aus mehreren Prozessoren, globalem
Speicher und entsprechendem Speichernetzwerk bestehen, durch ein Knoten-
Netzwerk verbunden. Mit dieser zweistufigen DMP-SMP-Hierarchie kann ei-
ne sehr grofie Anzahl von Prozessoren (128 < P < 8192) zusammengefaft
werden. In der konsequenten Programmierung von Hybrid-Systemen wird die
Datenverarbeitung der SMP-Knoten mit OpenMP realisiert. Fiir die iiberge-
ordnete Kommunikation zwischen den Knoten wird MPI verwendet. Hybrid-
Systeme markieren mit 102 — 10* GFLOPS das gegenwiirtig erreichbare Ma-
ximum an Rechenleistung.

Die in Kapitel 2 eingefiihrte, hochdimensionale Quantendynamik eines
diatomaren Molekiils auf einer Oberfliche erfordert einen numerischen Auf-
wand, der durch SMP-Systeme nicht bewéltigt werden kann. Nur DMP- oder
Hybrid-Systeme werden diesen Anforderungen beziiglich der Rechenleistung
und des Speicherbedarfs gerecht. In den folgenden Abschnitten wird eine
Strategie zur Parallelisierung der quantendynamischen Simulationsanwen-
dung diskutiert, die auf message passing basiert und somit zuallererst fiir
DMP-Systeme geeignet ist. Da alle gdngigen message passing Schnittstellen
durch Emulation der Kommunikation auch auf SMP-Systemen zur Verfiigung
stehen, ist eine solche Parallelisierung dariiber hinaus allgemein anwend-
bar. Dimensionsreduzierte Simulationen kénnen auf SMP-Systemen durch-
gefiihrt werden. Fiir hochdimensionale Simulationen kénnen neben DMP-
auch Hybrid-Systeme genutzt werden. In der vorliegenden Arbeit wird eine
vierdimensionale Parallelisierung des FORTRAN90 Simulationscodes in den
Koordinaten {X, Z, 9, ¢} mit SHMEM- und MPI-Kommunikation realisiert.
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3.2 Datenzerlegung

In der vorgestellten Quantendynamik werden dynamische Kopplungen voll-
stindig innerhalb des pseudospektralen Algorithmus der HAMILTON-Opera-
tion vermittelt. Die Analyse dieses Algorithmus beziiglich seiner inhérenten
Parallelitdt fithrt auf eine typische Single Program Multiple Data (SPMD)
Struktur: Alle PEs verarbeiten in gleicher Weise #dquivalente Datenobjekte
in ihrem lokalen Speicher, wiahrend der symmetrische Datenaustausch unter
den PEs durch message passing realisiert wird. Die beiden grundlegenden
Operationen sind die Anwendung der verschiedenen diagonalen Anteile des
HAMILTON-Operators in der entsprechenden Darstellung und die FBR-DVR-
Transformationen fiir den Wechsel der Darstellung der Wellenfunktion. Die
Vektor-Vektor-Multiplikationen der Operatoranwendungen sind lokale Ope-
rationen auf jeder Datenverteilung aufgrund ihres elementaren Charakters.
Fiir die FBR-DVR-Transformationen hingegen ist ein globaler Vektor in der
Dimension der zu transformierenden Koordinate und somit Kommunikation
auf der Datenverteilung erforderlich.

Die gewiinschte Datenverteilung sollte folglich eine perfekten Lastenaus-
gleich fiir die lokalen Operationen sicherstellen und eine symmetrische und
effiziente Kommunikationsstruktur fiir die FBR-DVR-Transformationen im-
plizieren. Deshalb wird eine flexible Datenzerlegung in allen Dimensionen
favorisiert. Die vierdimensionale (4D) Wellenfunktion (X, Z, 9, ¢) der glo-
balen Grofle N = NPVR = Ny x Ny x Ny x N, wird gleichméBig auf
Npp = NYF x NJE x NJE x NPE PEs verteilt. Dabei miissen die lokale
Grofe Nipea = Nieal x Niocal x Nlocal x Néocal = N/Npg der resultieren-
den Wellenfunktionen der einzelnen PEs als auch die lokalen Dimensions-
grofen Nggf%ﬂ’ oy = Nix, 29,0} /NF)?,Z@ o) ganzzahlige Quotienten sein.! Im
folgenden wird die konkrete Charakteristik der Datenverteilung in den Di-
mensionen der kartesischen Koordinaten und der Kugelkoordinaten disku-
tiert.

3.2.1 Kartesische Koordinaten

Da die Datenobjekte in kartesischen Koordinaten die gleiche Struktur in FBR
und DVR haben, wird schon mit einer einfachen Block-Verteilung ein opti-
maler Lastenausgleich fiir die lokalen Operationen erreicht. Abb. 3.2 zeigt
diese Block-Verteilung eines Datenobjektes in den kartesischen Koordina-
ten {X, Z} fiir das einfache Beispiel eines 2 x 2 PE Gitters. Alle PEs verar-
beiten die gleiche Datenmenge in ihrem lokalen Speicher. Die Indexalgebra

LAlle Grundrechenoperationen in den Formeln des Abschnitts 3.2 sind als Integer-
Arithmetik zu verstehen.
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Abbildung 3.2: Datenverteilung fiir ein Datenobjekt in den kartesischen Ko-
ordinaten { X, Z} auf einem 2x2 PE Gitter. Daten, die von einem bestimmten
PE verarbeitet werden, sind durch farbliche Kennzeichnung unterschieden.
Das Farbschema zeigt einen perfekten Lastenausgleich fiir die lokalen Ope-
rationen: Jedes PE verarbeitet die gleiche Datenmenge.

der Zuordnung von globalen und lokalen Datenelementen hat fiir die Block-
verteilung eine einfache Struktur. Ausgehend vom Datenelement mit lokalem
Index z{{o)c(alz} auf dem PE nfgz} ergibt sich der zugehorige, globale Index zu

ixzy = iovs T kg NXD)- (3.1)
In der inversen Zuordnung werden fiir den globalen Index i;x 7} der entspre-
chende, lokale Index und das PE, auf dem sich das Datenelement befindet,
iiber die Beziehungen

z’l{‘;g?lz} = (i{xz — 1) mod N;ggﬁg} +1 (3.2)
PE i{X,Z} —1

n X,z = oca.
o Nz

bestimmt. Diese Datenverteilung kann leicht auf eine 6D Quantendynamik
verallgemeinert werden, indem die resultierenden 3D Datenobjekte in den
kartesischen Koordinaten {X,Y,Z} auch in der dritten Koordinate analog
blockverteilt werden.

3.2.2 Kugelkoordinaten

Fiir die Winkelkoordinaten ist die Struktur der Datenobjekte abhéngig von
der Darstellung. Um auch hier einen perfekten Lastenausgleich der lokalen
Operationen in FBR und DVR zu erreichen, ist eine kompliziertere Daten-
verteilung erforderlich. Abb. 3.3 illustriert beispielhaft die Verteilung eines
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Datenobjektes in den Winkelkoordinaten {1, ¢} auf einem 2 x 2 PE Gitter.
Dabei setzt sich das FBR Datenobjekt aus dem zentralen Dreieck und dem
oberen Rechteck zusammen. Das Dreieck der Region j < my., resultiert aus
der Multiplizitétsrelation m < j der Drehimpulszusténde j und ihrer Projek-
tion m. Das Rechteck der Region j > my,. hingegen wird von der maximalen
Projektion begrenzt und folglich durch die Relation m < my,,, bestimmt. Im
Gegensatz dazu umfafit das DVR Datenobjekt das gesamte Rechteck Ny x N,
einschlieflich des rechten und linken Dreiecks. Ist die maximale Projektion
gleich dem maximalen Drehimpuls: muyax = Jmax, verschwindet das obere
Rechteck, und die Diskussion der Datenobjekte reduziert sich auf das untere
Rechteck aus drei Dreiecken.

1 0 0 1

[ | PE (0,0)
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B PE (1,0
B PE (1,1)

J/Bl

o r B O O B
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Abbildung 3.3: Datenverteilung fiir ein Datenobjekt in den Winkelkoordina-
ten {¥, p} auf einem 2 x 2 PE Gitter. Das FBR Datenobjekt in {j, m} besteht
nur aus dem zentralen Dreieck und dem oberen Rechteck, das DVR Daten-
objekt in {3,~} hingegen beinhaltet das gesamte Rechteck inklusive des lin-
ken und rechten Dreiecks. Daten, die von einem bestimmten PE verarbeitet
werden, sind wiederum durch farbliche Kennzeichnung unterschieden. Das
Farbschema zeigt einen perfekten Lastenausgleich fiir die lokalen Operatio-

nen: Jedes PE verarbeitet die gleiche Datenmenge sowohl in der FBR als
auch in der DVR.

Um die Datenverteilung zu erleichtern, wird durch eine Anpassung der
Darstellungen die Symmetrie der Datenobjekte erhoht: In der DVR des azi-
muthalen Winkels ¢ wird das Gitter um einen Punkt verkleinert. Mit der
somit reduzierten Dimensionsgréfie N, = 2mya wird in der korrespondie-
renden FBR die grofite Projektion 4+my,. durch nur eine Basisfunktion dar-
gestellt. Dieses Vorgehen beschrénkt die Allgemeinheit von konvergierten Si-
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mulationen mit hinreichend grofien Basissétzen nicht. Zudem wird damit die
Wahl der Dimensionsgrofie N, als Zweierpotenz und somit die optimale Ska-
lierung der FFT im azimuthalen Winkel erreicht.

Fiir den polaren Winkel ¥ werden die Datenelemente des unteren und
oberen Rechtecks unterschiedlich verteilt. Die zwei entsprechenden Beitrége
NPt = (N, /2) /NG® und Nps* = (Ny — N, /2) /Ng® zur lokalen Dimensi-
onsgrofie NP = NP5 + N5 miissen ganzzahlige Quotienten sein. Im un-
teren Rechteck der Region j < N,/2 werden die obere und untere Hélfte des
globalen Teilvektors paarweise in zunehmender bzw. abnehmender Reihen-
folge der Datenelemente auf die lokalen Vektoren verteilt. Der Einfachheit
halber werden dabei die resultierenden Datenelementpaare auf fortlaufend
ungerade und gerade, lokale Positionen eingeordnet. Im oberen Rechteck der
Region j > N,/2 hingegen wird der globale Teilvektor blockverteilt. Die
Blocke werden in den lokalen Vektoren hinter den Daten vom unteren Recht-
eck abgelegt. Aufgrund der Fallunterscheidungen in dieser Datenverteilung
hat die korrespondierende Indexalgebra eine kompliziertere Struktur. Fiir
das Datenelement mit lokalem Index j° auf dem PE nb¥ folgt der globale
Index j aus der Relation

jlocal S N};;al . (33)

-local

j ungerade :  j = j°/2 4 nkE. (N};ffal/Q) +1

jlocal gerade . ] — N@/Q _ (jlocal/Z + TLSE . (N};j%al/Q)) +1

-local local . -local local PE local
J > Nyit e j= Ny/2+] — Nyt +ny - Nyyo .

Umgekehrt ergeben sich fiir den globalen Index j der zugehorige, lokale In-
dex j'° und das PE nl® auf dem das Datenelement abgelegt ist, durch die
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Gleichungen

J<NG/2: (3.4)
J< Ng/d: gt = 2.(j—1) mod (N /2) + 1

PE __ j -1
N2

j>Np/4: jool= 2.(N,/2—j) mod (Ny5*/2) + 2

PE N<p/2_j

Ny /2
> N, /2 : gt = N+ (j — Ny/2 — 1) mod Nis™ +1
e _ I Ng/2-1
CAE ocal :
Nig

Neben den Forderungen an die Grofen Nyt und N5 der lokalen Teilvek-
toren setzt diese Datenverteilung auflerdem eine durch vier teilbare globale
Dimensionsgréie N, im azimuthalen Winkel voraus. Dies kann aufgrund der
vorab durchgefiihrten Darstellungsanpassung leicht erfiillt werden.

Eine ganz dhnliche Datenverteilung wird fiir den azimuthalen Winkel ¢
verwendet. Die obere und untere Hélfte des globalen Vektors werden paarwei-
se in zunehmender Reihenfolge der Datenelemente auf die lokalen Vektoren
verteilt. Wiederum werden die resultierenden Datenelementpaare auf fortlau-
fend ungerade und gerade, lokale Positionen eingeordnet. In der Indexalgebra
wird dem lokalen Index m'°® auf dem PE ngE durch die Beziehung

m°? ungerade : m = m°?/2 + ny" - (Néoca1/2) +1 (3.5)

m?  gerade: m= N,/2+m"°/2+ niE . (N;oca1/2)

der globale Index m zugeordnet. Im Umkehrschlufl korrespondiert der globale
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Index m durch die Relationen

m< Ng/2: ml = 2. (m—1)mod (N?/2) +1 (3.6)
—1
nPE—
® Ngloocal/Q

m>Ny/2: m = 2.(m—Ny/2—1)mod (N>/2) + 2

pp . M —N,/2—1
® NJ@OC&LI/Q

mit dem lokalen Index m'*® auf dem PE nl¥. Auch diese Datenverteilung
kann leicht auf eine 6D Quantendynamik erweitert werden. Die Struktur der
entsprechenden 3D Datenobjekte in Kugelkoordinaten {r, 9, ¢} ist beziiglich
der zusatzlichen, radialen Koordinate darstellungsunabhéngig. Daher kénnen
die Datenobjekte in der radialen Koordinate einfach blockverteilt werden.
Im Gegensatz zu konventionellen Konzepten werden in der vorgestell-
ten Datenverteilung die Datenobjekte in allen Freiheitsgraden zerlegt, um
sehr grofie Systeme (N > 10°) quantendynamischen Studien zuginglich zu
machen. Gewohnliche Strategien zur Parallelisierung quantendynamischer
Beschreibungen sind auf eine Datenzerlegung in nur einer Koordinate be-
schrinkt [68-71]. Ein solches Vorgehen ist praktikabel fiir die Untersuchung
von Systemen mittlerer Grofe, die nur die Datenverteilung auf eine geringe
Anzahl von PEs erfordert. Sollen hingegen Studien eines sehr grofien Sy-
stems durch die Nutzung von vielen PEs bewiltigt werden, sind die Grenzen
einer Datenverteilung in nur einem Freiheitsgrad erreicht: Die lokale Grofie
der verteilten Dimension wird extrem klein. Folglich sollte diese Dimension
gemif der Speicherstruktur von FORTRAN Feldern? dem letzten Index des
Datenfeldes zugeordnet werden, um einen optimalen, lokalen Datenzugriff
zu gewahrleisten. Fiir den globalen Datenzugriff in der verteilten Dimensi-
on wird dadurch jedoch ein maximaler Umordnungsaufwand notwendig, um
die Kommunikation von nichtzusammenhéngenden Daten zu vermeiden [71].
Durch eine eindimensionale Datenverteilung wird daher entweder der loka-
le oder der globale Zugriff auf nichtzusammenhéngende Daten in besonders
nachteiliger Weise erzwungen. Der Uberlegenheit der eingefiithrten, multidi-
mensionalen Datenzerlegung liegt zum einen im optimalen, lokalen Datenzu-
griff auf Datenobjekte mit ausgeglichenen, lokalen Dimensionsgréfien. Zum

2Die lineare Speicherstruktur eines multidimensionalen FORTRAN Feldes ist von
der ersten zur letzten Dimension geordnet. Vektoren der ersten Dimension sind zusam-
menhéngend, wihrend den Vektoren der weiteren Dimensionen die Datenschrittweite der
vorhergehenden Dimensionen auferlegt ist.
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anderen vereinfacht sich im globalen Datenzugriff das Kommunikationsmu-
ster ganz entscheidend, wie im néchsten Abschnitt aufgezeigt wird.

3.3 Kommunikationsalgorithmus

Um den Zugriff auf globale Daten in den verschiedenen Dimensionen fiir die
FBR-DVR-Transformationen zu realisieren, wird ein skalierbares Kommu-
nikationsschema entwickelt, das zwei grundsétzliche Probleme in der Par-
allelisierung pseudospektraler Algorithmen auf multidimensionalen Gittern
beriicksichtigt: Zum einen fithrt der schrittweise Zugriff auf nichtzusammen-
héingende Daten (strided data access) zu einer mangelhaften Ausnutzung
des Cache-Speichers auf cache-basierten Architekturen und der verfiigbaren
Speicherbandbreite im allgemeinen. Dieser Nachteil wird bei der Bewdlti-
gung grofler, multidimensionaler Felder in quantendynamischen Studien zu
einem rechentechnisch relevanten Problem. Mit der Datenzerlegung in al-
len Koordinaten wird fiir die lokalen Operationen die ineffiziente Verarbei-
tung nichtzusammenhéngender Daten minimiert. Dementsprechend soll der
Kommunikationsalgorithmus den globalen Zugriff auf Daten in den hinteren
Dimensionen ohne die besonders aufwendige Kommunikation nichtzusam-
menhéngender Daten ermdglichen.

Desweiteren implizieren die FBR-DVR-Transformationen ein komplexes
Kommunikationsmuster. Da die Transformationen alle Datenelemente kop-
peln, wird das globale Datenobjekt auf einmal benétigt. Vor allem die FFTs
kénnen nur mit sehr groflem Aufwand in wiederum gekoppelte Subalgorith-
men zerlegt werden [72]. Diese nichtabbaubare, globale Datenkopplung fiihrt
auf die aufwendigste Kommunikation vom Typ all-to-all: Jedes PE sendet
und empfiangt unterschiedliche Daten zu bzw. von jedem anderen PE. Im Ver-
gleich dazu kann die globale Kopplung einer Matrix-Vektor-Multiplikation
unterteilt und der Datenaustausch auf eine Ringkommunikation reduziert
werden [70]. Auch approximative Finite Difference (FD) Methoden wiirden
infolge der Kopplung néchster Nachbarn in die einfache Ringkommunikation
resultieren [73]. Die optimierten, minimalen Darstellungen, die sehr gut ska-
lierenden Transformationen und die hohe Genauigkeit pseudospektraler Al-
gorithmen haben somit aufgrund der hohen Informationsdichte der Beschrei-
bung die komplexe Kopplung bzw. Kommunikation als Konsequenz. Das aus-
zufithrende Kommunikationsschema soll daher zumindest die unumgéngliche
all-to-all Kommunikationsstruktur bis auf das physikalisch notwendige Kopp-
lungsmuster reduzieren. Im folgenden wird aufgezeigt, dafl diese zwei Zielset-
zungen fiir den Kommunikationsalgorithmus gerade durch die vorteilhafte
Nutzung der Multidimensionalitéit des Systems umgesetzt werden.
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Die erforderliche Kommunikation auf der eingefithrten Datenverteilung
besteht in der Zusammenstellung und Riickverteilung von globalen Daten
vor bzw. nach den FBR-DVR-Transformationen. Um die Wellenfunktion in
einer bestimmten Koordinate zu transformieren, werden globale Vektoren in
der zugehorigen Dimension von allen beteiligten PEs gesammelt (gathering).
Dabei wird die Parallelitdt der Datenverarbeitung durch eine entsprechen-
de, zusétzliche Zerlegung der Wellenfunktion in einer anderen Koordinate
aufrechterhalten. Nach erfolgter Transformation wird die urspriingliche Da-
tenzerlegung durch Verteilen der globalen Vektoren unter den PEs wieder-
hergestellt (scattering).

B kommunizerte Daten
N B erforderliche Daten
< 7] bearbeitet durch PE(0)
[ ] bearbeitet durch PE(1)

N Izocal

79

local
NX

Abbildung 3.4: Kommunikationsalgorithmus fiir FBR-DVR-Transforma-
tionen in den Koordinaten der hinteren Dimensionen: Exemplarisch wird
ein 3D Ausschnitts {Z, X, ¢} der 4D Wellenfunktion ¥ (Z, X, ¢, 1) auf einen
Wiirfel aus 2 x 2 x 2 PEs verteilt.* Das globale Feld der Grofie Nz x Nx X N,
wird in lokale Felder der Grifle Ny<al x Nigeal x N, 300‘7&1 zerlegt. Fiir eine FFT
in der Koordinate X sind kommunizierte und erforderliche Daten sowie die
beteiligten PEs durch ein Farbschema gekennzeichnet. Eine detaillierte Be-
schreibung des Kommunikationsalgorithmus wird im Text gegeben.

Wird dieses Vorgehen auf die Transformation in Koordinaten der hin-
teren Dimensionen angewandt, stellt sich die Frage nach der Vermeidung

4Die Ordnung der Koordinaten in den einzelnen Dimensionen richtet sich nach dem
optimalen, lokalen Datenzugriff auf FORTRAN Felder: Von schnell transformierenden
Koordinaten mit grofier Basisdarstellung in den vorderen Dimensionen zu weniger schnell
transformierenden Koordinaten mit kleiner Basisdarstellung in den hinteren Dimensionen.
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der Kommunikation von nichtzusammenhéngenden Daten. Gewohnlich wird
dieses Problem lokal gelost: Durch Transponierung der lokalen Wellenfunk-
tion wird die entsprechende Dimension in die erste Position gebracht [71].
Diese Methode ist jedoch fiir grole Felder in hochdimensionalen Studien auf-
grund des schrittweisen, lokalen Datenzugriffs vollkommen ungeeignet. Des-
halb werden die Zugriffe auf nichtzusammenhéngende Daten effizient in dufle-
ren Schleifen ,versteckt und die auftretenden Datenschrittweiten durch die
Datenverarbeitung in den inneren Schleifen neutralisiert. Abb. 3.4 illustriert
dieses Konzept anhand eines 3D Auschnittes {Z, X, ¢} der 4D Wellenfunk-
tion ¥(Z, X, ¢,9).* Durch die beispielhafte Verteilung des globalen Feldes
der GroBle Nz x Nx x N, auf einen Wiirfel aus 2 x 2 x 2 PEs resultieren loka-
le Felder der Grofie N2l x Nigeal x N if’cal. Fiir die FF'T in der Koordinate X
ist die Bildung globaler Vektoren in der zweiten Dimension mittels direkter
Kommunikation unvorteilhaft, da die zu kommunizierenden Daten die Daten-
schrittweite der ersten Dimension aufweisen. Deshalb werden 2D Felder, lokal
in Z und global in X, aufgebaut, indem lokale Vektoren der ersten Dimension
kommuniziert werden. Um die Datenverarbeitung gleichméfig zu verteilen,
erzeugt und transformiert jedes PE ein anderes 2D Feld beziiglich der Ko-
ordinate ¢ in der dritten Dimension: Fiir das einfache Beispiel von nur zwei
Kommunikationspartnern bearbeiten PE(0) und PE(1) jeweils 2D Felder mit
ungeradem bzw. geradem Index in ¢. Nachdem die FFTs der 2D Felder in X
abgeschlossen sind, wird die originale Datenverteilung durch entsprechend
inverse Kommunikation wiederhergestellt.

Dieser vollstdndig symmetrische Kommunikationsalgorithmus garantiert
einen perfekten Lastenausgleich fiir die FBR-DVR-Transformationen: Alle
PEs bewiiltigen den gleichen Kommunikationsaufwand und verarbeiten die
gleiche Datenmenge. Unter Nutzung der Multidimensionalitdt der Daten-
objekte wird beim Zugriff auf globale Daten in den hinteren Dimensionen
die Kommunikation von nichtzusammenhéngenden Daten vermieden. Die ge-
samte Kommunikation erfolgt in der ersten Dimension, die globalen Daten
werden in der benétigten Dimension aufgebaut, und die Datenverarbeitung
wird in einer weiteren Dimension verteilt. Die schrittweisen, lokalen Datenzu-
griffe werden auf die Transponierung der temporér erzeugten 2D Felder vor
und nach der Transformation reduziert. Desweiteren kénnen in dem Kom-
munikationsschema Winkelkoordinaten mit ihrer komplizierten Datenvertei-
lung leicht in den hinteren Dimensionen beriicksichtigt werden. Die aus der
verwickelten, lokalen Anordnung der Datenelemente resultierenden Daten-
schrittweiten treten dann nur in den dufleren Schleifen auf. Der Kommunika-
tionsalgorithmus gestaltet sich fiir den globalen Datenzugriff in den anderen
Dimensionen dhnlich. Im Falle der Koordinate Z in der ersten Dimension
fallen kommunizierte und erforderliche Dimension zusammen. Fiir die Win-
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kelkoordinaten ¢ und ¥ in den hinteren Dimensionen &dndern sich entspre-
chend die bendétigte Dimension und die Dimension, in der die Datenverar-
beitung verteilt wird. Dabei werden in der angeforderten Dimension nur die
relevanten FBR Datenelenente beriicksichtigt. Analog kann das Kommuni-
kationsschema durch Hinzufiigen der Koordinaten Y und r in zwei weiteren
Dimensionen auf eine 6D Quantendynamik verallgemeinert werden.

Im Vergleich mit der Kommunikation infolge einer konventionellen, ein-
dimensionalen Datenzerlegung realisiert der vorgestellte Kommunikationsal-
gorithmus ein reduziertes Kommunikationsmuster auf der Datenverteilung
in allen Freiheitsgraden: Fiir eine Datenzerlegung in nur einer Koordina-
te sind die FBR-DVR-Transformationen in den nichtverteilten Koordinaten
lokale Operationen. Die gesamte all-to-all Kommunikation wird jedoch fiir
die Transformation in der verteilten Koordinate notwendig. Folglich besteht
das nachteilige all-to-all Kommunikationsmuster fiir die triviale Prozessgrup-
pe mit allen PEs [68,69, 71]. Dabei erfordert die HAMILTON-Operation zwei
Kommunikationszyklen, in denen die Wellenfunktion jeweils einmal kommu-
niziert wird. Die Transformationen in den nichtverteilten Koordinaten wer-
den im voraus durchgefiihrt. Danach erfolgt der erste Kommunikationszyklus
und die Transformation in der verteilten Koordinate. Die lokalen Operatio-
nen in der korrespondierenden Darstellung werden sofort auf der gednderten
Datenverteilung ausgefiihrt. Nach der Riicktransformation in der verteilten
Koordinate stellt der zweite Kommunikationszyklus die anfédngliche Daten-
verteilung wieder her. Schliellich folgt mit den Riicktransformationen in den
nichtverteilten Koordinaten der Wechsel in die urspriingliche Darstellung.

Das Kommunikationsschema auf der Datenverteilung in allen Dimensio-
nen reduziert dagegen die all-to-all Kommunikationsstruktur auf die Kopp-
lungen der FBR-DVR-Transformationen in den verschiedenen Dimensionen:
Die Transformation in der Koordinate X erfordert all-to-all Kommunikation
zwischen nur NP PEs, die in jeweils einer von NJ¥ x Ng E x NJF dquiva-
lenten Prozessgruppen zusammengefafit sind. Da diese Prozessgruppen dis-
junkt sind, werden die korrespondierenden all-to-all Kommunikationen par-
allel ausgefiihrt. In analoger Weise gestaltet sich die Transformation in den
anderen Koordinaten. Folglich resultieren aus der Datenzerlegung in allen
Freiheitsgraden stark verkleinerte, parallele Kommunikationsrdume. Fiir ein
d-dimensionales System erhoht sich dadurch die zu kommunizierende Da-
tenmenge um den Faktor 2d im Vergleich zur Kommunikation auf der ein-
dimensionalen Datenverteilung. Die 4D HAMILTON-Operation erfordert bei
einer vollstdndigen Datenzerlegung sechzehn Kommunikationszyklen. Vier
Kommunikationszyklen werden in der Datenverarbeitung einer Koordinate
durchgefiihrt, da die originale Datenverteilung sofort nach der Transformati-
on und der Riicktransformation wiederhergestellt werden muf}. Dieser Mehr-
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aufwand an Kommunikation wird jedoch durch die Dimensionalitéit des Sy-
stems fixiert. Deshalb iiberwiegen in hochdimensionalen Studien mit grofien
Basisdarstellungen klar die Vorteile des reduzierten Kommunikationsmusters,
durch das der Kommunikationsalgorithmus ein extrem gutes Skalierungsver-
halten zeigt (siehe Abschnitt 3.4).

AbschlieBend werden die numerischen Umsetzungen des présentierten
Parallelisierungskonzeptes mit SHMEM und MPI auf einer CRAY T3E ver-
glichen. Die in Abschnitt 3.2 dargelegte Indexalgebra der Datenzerlegung
wird in beiden Implementationen mittels schneller FORTRAN90 Modul-
funktionen ausgefiihrt. In der SHMEM-Umsetzung erfolgt die Kommunika-
tion zwischen zwei PEs mit GET/PUT Routinen. Dabei sind lokale Vektoren
der ersten Dimension als kommunizierte Datenobjekte vollkommen ausrei-
chend, da die verfiighare Kommunikationsbandbreite schon mit vergleichs-
weise kleinen Datenlingen ausgeschopft wird. Im Gegensatz dazu werden
in der MPI-Implementation effiziente, kollektive GATHER/SCATTER Routinen
fiir die Kommunikation in den Prozessgruppen verwendet. Um die optimale
Kommunikationsbandbreite zu erreichen, sind lokale 2D Felder in den ersten
zwei Dimensionen als kommunizierte Datenobjekte erforderlich. Dazu wird
der vorgestellte Kommunikationsalgorithmus von drei auf vier Dimensionen
erweitert: Die global benotigte Dimension wird durch Kommunikation von
lokalen 2D Feldern der ersten beiden Dimensionen aufgebaut, wihrend die
Datenverarbeitung in einer weiteren Dimension verteilt wird. Diese Anpas-
sung unterstreicht die Flexibilitéit einer multidimensionalen Parallelisierung
beziiglich der Anforderungen der Kommunikationsschnittstelle sowie der ver-
wendeten Hardware. Die FFTs werden in beiden Implementationen mit der
CRAY spezifischen Routine CCFFT fiir eine komplexe 1D FF'T realisiert. Die
Matrix-Vektor-Multiplikation der GLT wird wegen der starken Verkniipfung
von Kommunikation und Datenverarbeitung direkt ausgefiihrt, da sich die
Nutzung von BLAS Routinen wegen der zusétzlichen Aufbereitung der Da-
tenobjekte als ineffizient erweist.

3.4 Speedup und Skalierung

Um die Leistungsfahigkeit der umgesetzten Parallelisierung zu untersuchen,
wird die Implementation einer Laufzeitanalyse auf Massively Parallel Proces-
sing (MPP) Systemen unterzogen. Diese DMP-Systeme zeichnen sich durch
sehr schnelle Knoten-Netzwerke hoher Verfiigharkeit und Kommunikations-
bandbreite aus, auf denen die komplexe Kommunikationsstruktur der Imple-
mentation besonders gut bewiltigt werden kann. Fiir die Rechnungen wer-
den die Ressourcen des Rechenzentrums der Max-Planck-Gesellschaft Gar-
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ching, eine CRAY T3E 600 mit 512 PEs, und des Zentralinstitutes fiir An-
gewandte Mathematik am Forschungszentrum Jiilich, eine CrRAY T3E 1200
mit 512 PEs, genutzt. Jedes PE der MPP-Systeme CrAY T3E 600/1200 be-
steht aus einem DEC Alpha EV5(21164) Prozessor mit 300/600 MHz Takt-
frequenz und 128/512 MB lokalem Speicher.

In der Analyse wird die Propagation einer gegebenen Wellenfunktion un-
terschiedlicher Grofle auf einer variierenden Anzahl von PEs ausgefiihrt. Die
Wellenfunktion wird dabei in der Splitndherung propagiert. Da sowohl der
signifikante Rechenaufwand als auch die gesamte Kommunikation auf die
FBR-DVR-Transformationen der HAMILTON-Operation entfallen, sind die
Ergebnisse dieser Splitpropagation auch charakteristisch fiir andere Propa-
gationsschemen mit iterativer Anwendung des HAMILTON-Operators wie bei-
spielsweise die CHEBYSHEV-Propagation. Die Abhéngigkeit der resultieren-
den Ausfiihrungszeit t,,,(N, Npg) von der globalen Gréle N und der Anzahl
der verwendeten PEs Npg wird durch sogenannte speedups beschrieben [74].
Der (fized size) speedup

S — trun<N> 1)
trun<N7 NPE)

ist das Verhéltnis der Laufzeiten auf einem PE und Npg PEs bei fester Pro-
blemgrofe N. Im idealen Fall folgt eine lineare Abhéngigkeit S(Npg) = Npg:
Die Losung desselben Problems benétigt auf der verdoppelten Anzahl der ge-
nutzten PEs die halbe Laufzeit, da der anfallende Kommunikationsaufwand
vernachlassigbar klein ist. Neben dieser Charakterisierung der Kommunika-
tionseffizienz wird im scaled speedup

NPE trun(Na 1)
trun(NpEN, Npg)

(3.7)

Sscale =

(3.8)

noch das Skalierungsverhalten der Implementation mit der Problemgrofle ein-
bezogen. Unter Beriicksichtigung der Komplexitéit des parallelisierten Algo-
rithmus wird dabei die Ausfithrungszeit fiir ein Problem der Grofle N auf
einem PE zur Laufzeit fiir ein Npg-mal grofleres Problem auf Npg PEs ins
Verhéltnis gesetzt. Die Gl. (3.8) unterstellt aufgrund des Faktors Npg im
Zéhler einen linear skalierenden Algorithmus. Die ideale Umsetzung reali-
siert diese lineare Skalierung mit vernachléssigharem Kommunikationsauf-
wand, was erneut auf die lineare Abhéngigkeit Sgcae(Npg) = Npg fiihrt.

Die Implementation der parallelisierten 4D Quantendynamik wird auf der
CrAY T3E 600 analysiert. Eine Betrachtung des scaled speedup beziiglich der
gesamten Systemgrofle erweist sich als nicht sinnvoll, da der pseudospektra-
le Algorithmus der HAMILTON-Operation kein einheitliches Skalierungsver-
halten zeigt: Die FFTs in Z, X und ¢ skalieren semilinear, die GLT in o
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Abbildung 3.5: Speedup fiir ein 4D System Z x X x ¢ x 9 der festen, glo-
balen GroBle N = 128 x 128 x 64 x 32. Die parallele Leistung der SHMEM-
(durchgezogen) und MPI- (gestrichelt) Implementation wird mit dem idealen
speedup (gepunktet) verglichen.

hingegen skaliert quadratisch mit der Dimensionsgrofie. Deshalb wird der
speedup fiir die Propagation eines 4D Systems Z x X x ¢ x ¢ der festen,
globalen Grofle N = 128 x 128 x 64 x 32 = 512 MB bestimmt, um die Kom-
munikationseffizienz der Implementation zu untersuchen. Abb. 3.5 zeigt den
Verlauf dieses speedups ausgehend von 16 bis hin zu 512 genutzten PEs in
doppelt logarithmischer Darstellung. Die Speicheranforderung fiir die gew&hl-
te Systemgrofle kann erst von 16 PEs der CRAY T3E 600 bewiltigt werden,
wiahrend die maximal mogliche Verteilung auf 512 PEs in noch nicht zu
kleine, lokale Datenobjekte resultiert. Unabhéngig von der benutzten Kom-
munikationsschnittstelle wird ein nahezu linearer speedup beobachtet, der ein
sehr hohes Verhéltnis der erbrachten Rechenleistung zum bewéltigten Kom-
munikationsaufwand dokumentiert. Ein nichtlinearer Fit f(x) = z°¢ fiihrt
fiir die SHMEM- und MPI-Implementation auf den Exponenten e = 0.98
bzw. e = 0.95. Die maximal verfiigharen 512 PEs werden mit einer paral-
lelen Effizienz von 89% mittels SHMEM-Kommunikation genutzt, via MPI-
Kommunikation werden nur 74% erreicht. Diese ausgezeichnete Kommunika-
tionseffizienz demonstriert das Potential der entwickelten Parallelisierungs-
strategie, eine sehr grofie Anzahl von PEs fiir hochdimensionale Studien zu
nutzen. Die leicht geringere parallele Leistung der MPI-Umsetzung ist auf
den zusitzlichen Aufwand durch den Ubergang von einseitiger SHMEM- zu
zweiseitiger MPI-Kommunikation zuriickzufiihren.
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Desweiteren wird das Skalierungsverhalten der Implementation mit der
Bestimmung eines scaled speedup in den verschiedenen Dimensionen charak-
terisiert. Ausgehend von der Propagation eines 4D Systems der festen, lokalen
GroBie Nigeal = 64 x 64 x 32 x 16 = 32 MB werden die Anzahl der verwendeten
PEs und die Grofle der betreffenden Dimensionen fortlaufend verdoppelt. Der
entsprechende scaled speedup wird mit der Gl. (3.8) gebildet. Folglich wird fiir
die semilinear skalierende HAMILTON-Operation ein Algorithmus mit streng
linearer Skalierung vorausgesetzt (vgl. Abschnitt 2.4.3). In Abb. 3.6 ist die
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Abbildung 3.6:  Scaled speedup in den kartesischen Koordinaten Z (links)
und X (rechts) fiir ein 4D System Z x X x ¢ x o der festen, lokalen
GrofBe Nigea = 64 x 64 x 32 x 16. Die Grofle der betreffenden Dimension wird
von 64 auf 1024 Datenelemente skaliert. Die parallele Leistung der SHMEM-
(durchgezogen) und MPI- (gestrichelt) Implementation wird mit dem idealen
scaled speedup (gepunktet) verglichen.

resultierende Abhéngigkeit des scaled speedup von der Anzahl der genutz-
ten PEs fiir die kartesischen Koordinaten Z und X doppelt logarithmisch
illustriert. Dabei wird die Dimensionsgrofie zwischen 64 und 1024 Datenele-
menten variiert. Alle Kurven zeigen ein fast lineares Verhalten entsprechend
dem semilinearen Skalierungsgesetz der FFTs in den kartesischen Koordi-
naten. Die parallele Leistung in Z (Abb. 3.6, links) ist dem idealen scaled
speedup am néachsten aufgrund des optimalen, lokalen Zugriffs auf zusam-
menhéngende Daten in der ersten Dimension. Der leicht geringere Anstieg
fiir die MPI-Implementation wird durch die Umordnung von lokalen Vektoren
der ersten Dimension in den temporédren 2D Feldern verursacht. Im Vergleich
dazu wird fiir die Koordinate X in der zweiten Dimension (Abb. 3.6, rechts)
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wegen der Transponierung der temporédren 2D /3D Felder eine etwas gerin-
gere parallele Leistung erreicht. Da dieser Umordnungsaufwand unabhéngig
von der eingesetzten Kommunikationsschnittstelle ist, liefern die SHMEM-
und MPI-Implementation nahezu gleiche Ergebnisse.
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Abbildung 3.7:  Scaled speedup in den Winkelkoordinaten {p,d} fiir ein
4D System Z x X x ¢ x 19 der festen, lokalen Grole Njgea = 64 X 64 x 32 X 16.
Die Grofe der betreffenden Dimensionen wird von 32 x 16 auf 128 x 64 Daten-
elemente skaliert. Die parallele Leistung der SHMEM- (durchgezogen) und
MPI- (gestrichelt) Implementation wird mit dem idealen scaled speedup (ge-
punktet) verglichen.

Bei den Winkelkoordinaten sind die FFT in ¢ und die GLT in ¢ durch
die Darstellung in einem nichtdirekten Produkt sehr eng miteinander ver-
bunden. Dariiber hinaus haben die beiden Transformationen verschiedene
Skalierungsgesetze. Um die entsprechende Konkurrenz von semilinearer und
quadratischer Skalierung darzustellen, wird ein gemeinsamer scaled speedup
in den Winkelkoordinaten {¢, 9} betrachtet. Die GréBe der Dimensionen va-
riiert dabei zwischen 32 x 16 und 128 x 64 Datenelementen. Abb. 3.7 zeigt dop-
pelt logarithmisch den Verlauf des so bestimmten scaled speedup in Abhéangig-
keit von der Anzahl der verwendeten PEs. Fiir beide Implementationen wird
ein ganz dhnliches Verhalten beobachtet. Der anféngliche, fast lineare scaled
speedup wird durch die semilinear skalierende FFT bestimmt. Mit steigender
Anzahl der PEs und zunehmenden Dimensionsgrofien konkurriert die qua-
dratisch skalierende GLT stérker. Dies fiihrt zu einem langsamen Abfall der
Kurve von dem idealen scaled speedup des vorausgesetzten, linear skalierenden
Algorithmus. Im Vergleich der Implementationen ist der geringfiigig kleinere
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scaled speedup der MPI-Umsetzung fiir zwei bzw. acht PEs auf die unter-
schiedliche Ausfiihrung der Kommunikation fiir die GLT zuriickzufiithren. In
der SHMEM-Kommunikation werden mit den GET/PUT Routinen nur die fiir
das FBR Datenobjekt relevanten Datenelemente beriicksichtigt. Mit den kol-
lektiven GATHER/SCATTER Routinen hingegen wird das gesamte DVR Daten-
objekt kommuniziert, auch wenn die unnétig kommunizierten Datenelemente
nicht weiterverarbeitet werden. Die kollektive Kommunikation wirkt sich da-
bei fiir zwei bzw. acht PEs nachteilig aus, da die entsprechenden Datenlédngen
keine Potenzen von Zwei sind. In der Perspektive kann dieser Mehraufwand
durch eine ausschlieflliche Kommunikation mit SEND/RECV Routinen vermie-
den werden. Der numerische Aufwand der GLT erreicht den der FFT erst fiir
die Dimensionsgréfien 128 x 64. Somit dominiert die quadratische Skalierung
der GLT fiir typische Basisentwicklungen (Ny o< 10%) nicht einmal die Trans-
formation der Winkelkoordinaten, und die gesamte 4D HAMILTON-Operation
folgt dem in Abschnitt 2.4.3 vorweggenommenen, semilinearen Skalierungs-
gesetz.

Um abschlieBend das gesamte Skalierungsverhalten zu charakterisieren,
wird die Parallelisierungsstrategie auf ein quantendynamisches 6D Modellsy-
stem aus allgemeinen FOURIER-Koordinaten angewandt. Der korrespondie-
rende HAMILTON-Operator

6 2
A~ A~ . N p A~
H=T(p)+V(q) = Q—W‘,id +V(q) (3.9)
d=1

ist die Summe der Operatoren der kinetischen Energie T(f)) und der po-
tentiellen Energie V(q), die von den kanonisch konjugierten Impulsoperato-
ren p = {ps} bzw. Ortskoordinaten q = {q,} abhingen. Die zeitabhéngige
Wellenfunktion dieses Modellsystems kann analog zum Abschnitt 2.4.1 in ei-
ner F'BR Basis aus ebenen Wellen bzw. DVR Basis aus diskreten DIRACschen
0-Funktionen dargestellt werden. Wiederum sind die konjugierten Darstel-
lungen, FBR und DVR, durch FFTs miteinander verbunden. Folglich zeigt
die Anwendung des 6D HAMILTON-Operators auf die Wellenfunktion eine
einheitliche, semilineare Skalierung mit der gesamten Systemgrofie. Auf der
Basis von SHMEM-Kommunikation wird in Analogie zum Abschnitt 3.2.1
das Parallelisierungskonzept mit einer blockweisen Datenverteilung in allen
Freiheitsgraden realisiert. Die so erhaltene Implementation der parallelisier-
ten 6D Quantendynamik wird auf der CrRAY T3E 1200 analysiert. Wegen
des uniformen, semilinearen Skalierungsgesetzes der HAMILTON-Operation
kann nun ein gesamter scaled speedup geméf Gl. (3.8) bestimmt werden. Die
Anzahl der PEs, auf denen die Propagation des 6D Systems erfolgt, wird
fortlaufend von 1 bis auf 512 verdoppelt, wihrend die globale Grolie N von
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32x16x16x16x 16 x 8 = 256 MB bis 128 x 64 x 64 x 32 x 32 x 16 = 128 GB
entsprechend skaliert wird. Das resultierende Verhalten des so ermittelten
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Abbildung 3.8: Scaled speedup fiir ein 6D System H?l:l qq aus FOURIER-
Koordinaten. Die globale Grofle N wird zwischen 32 x 16 x 16 x 16 x 16 x 8
und 128 x 64 x 64 x 32 x 32 x 16 Datenelementen skaliert. Die parallele
Leistung der SHMEM-Implementation (durchgezogen) wird mit dem idealen
scaled speedup (gepunktet) verglichen.

scaled speedup ist in Abb. 3.8 doppelt logarithmisch gezeigt. Der nahezu li-
neare Abhéngigkeit von der Anzahl der verwendeten PEs beweist eindeutig
die Uberlegenheit der multidimensionalen gegeniiber der eindimensionalen
Parallelisierungsstrategie: Obwohl das kommunizierte Datenvolumen bei ei-
ner vollstdndigen Datenzerlegung ab 64 PEs im Vergleich zur Kommunikation
auf einer eindimensionalen Datenverteilung 2d = 12 mal so grof ist, realisiert
die Implementation die semilineare Skalierung der HAMILTON-Operation fast
ideal: Der nichtlineare Fit f(z) = x° ergibt einen Exponenten e = 0.98,
und die maximal verfiigbaren 512 PEs werden mit einer parallelen Effizienz
von 89% genutzt. Somit wird auch fiir sehr grofle Systeme eine ausgezeichnete
Kommunikationseffizienz erreicht. Diese hevorragende Skalierbarkeit prade-
stiniert das multidimensionale Parallelisierungskonzept fiir den Einsatz in
hochdimensionalen Studien mit groflen Basisdarstellungen.

Durch das einheitliche Skalierungsgesetz der 6D HAMILTON-Operation
kann schlieflich mit der Bestimmung des dimensionsaufgelosten scaled speed-
up die Charakteristik des globalen Datenzugriffs in den einzelnen Dimen-
sionen analysiert werden. Bei der Propagation eines 6D Systems der festen,
lokalen Grofie Nigea = 16 X 16 X 16 x 16 x 16 x 16 = 256 MB werden da-
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Abbildung 3.9: Scaled speedup in den einzelnen FOURIER-Koordinaten {qq}
fiir ein 6D System H2=1 qq der festen, lokalen Grofle Nigea = 16 X 16 X 16 X
16 x 16 x 16. Die Grofle der betreffenden Dimension wird von 16 auf 256 Da-
tenelementen skaliert. Die parallele Leistung der SHMEM-Implementation in
der ersten Dimension (gestrichelt) und den hinteren Dimensionen (durchge-
zogen) wird mit dem idealen scaled speedup (gepunktet) verglichen.

zu wiederum sowohl die Anzahl der genutzten PEs als auch die Grofle der
betrachteten Dimension fortlaufend verdoppelt. Dabei wird die Dimensions-
grofle zwischen 16 und 256 Datenelementen variiert. Abb. 3.9 illustriert die
erhaltene Abhéngigkeit des scaled speedup von der Anzahl der verwendeten
PEs fiir die verschiedenen Dimensionen. Im Gegensatz zu den vorherigen
Abbildungen wird auf eine doppelt logarithmische Darstellung verzichtet, da
hier nicht die folgerichtige Realisierung des semilinearen Skalierungesetzes
diskutiert werden soll. Stattdessen wird eine lineare Darstellung gewéhlt, um
in dem fast linearen Verhalten des scaled speedup die sehr geringen Unter-
schiede beziiglich der einzelnen Dimensionen aufzultsen. Erwartungsgeméf
kommt die parallele Leistung in der ersten Dimension dem idealen Verlauf
am néchsten wegen des optimalen, lokalen Datenzugriffs. Das wichtige Er-
gebnis dieser Analyse ist jedoch die ausgezeichnete, parallele Leistung in al-
len hinteren Dimensionen: Der Kommunikationsalgorithmus realisiert einen
einheitlich schnellen, globalen Zugriff selbst auf lokal nichtzusammenhéngen-
de Daten in den hinteren Dimensionen ungeachtet der auftretenden Daten-
schrittweiten. Der geringfiigig kleinere Anstieg des scaled speedup in den hin-
teren Dimensionen ist auf die zusétzliche Transponierung der temporéren
2D Felder zuriickzufiihren.
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