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Abstrakt

Sluneéni fyzika zaZiva v poslednich letech strmy nartst kvality i objemu po-
zorovacich dat, jejichZ interpretace je €asto moZna pouze v ramci pomérné
komplikovanych modeli. Kvili nelinearité rovnic modelujicich v riaznych p#i-
bliZenich zkoumané problémy je analytické feSeni obvykle nemoZné a tak jed-
inym moZnym pfistupem ziistavaji numerické simulace. V poéitadovém mode-
lovani musi byt jinak spojité parametry modelovaného prostiedi i €as nahrazeny
jejich diskrétni reprezentaci, kdy veliiny jsou presné definovany pouze v
uréitych €&aso-prostorovych bodech, jejichZz poéet by mél kvili vérohodnosti
simulaci byt co nejvétsi. Tim samoziejmé naraZime na limity dané pouZitou
vypocetni technikou, které se nejmarkantné&ji projevi predevsim v modelovani
dloh s nizkou symetrii, kde je nutny obecny tfirozmérny (3D) popis. ReSenim
tohoto problému je paralelizace algoritmu pro numerickou integraci pfislusnych
(parcialnich) diferencialnich rovnic a jeho spoust&ni na vypod&etnich systémech
s mnoha procesory — superpoéita€ich. Kromé klasickych superpodéita¢i vyuZiva-
jicich pamét sdilenou jednotlivymi procesory (napi. Cray) se od 90. let za&inaji
objevovat i systémy s distribuovanou paméti — tzv. poditatové clustery, které
jsou finanéné dostupné i pro stfedni a malé v&decké instituce. V pfFispévku je
po obecné&jsi iivodni pasaZi tykajici superpoditani (High-Performance Comput-
ing, HPC) podan popis algoritmu pro numerickou integraci soustavy magne-
tohydrodynamickych (MHD) rovnic ve 3D, princip jeho paralelizace metodou
rozloZeni problému do podoblasti (domain decomposition), odhady efektivity
provedené paralelizace, riizna tuskali tykajici se pfedevsim otazek pribézného
vystupu vysledkii a prvni vysledky 3D modelu rekonexe magnetického pole

spoéitaného na loni vybudovaném poéitaéovém clusteru v Ondfejové.

1. UVOD

Fyzikilni modelovani procesi sluneéni aktivity
metodou numerickych simulaci s sebou pfinasi
vysoké néroky na vypocletni zdroje. Pfedeviim
globélni simulace pomérné velkorozmérovych jevi,
jako jsou sluneéni erupce a vyrony koronalni hmoty
— maji-li byt simuloviny alespon ponékud vérné —
vyzaduji velky pocet bodu diskretiza¢ni sité, tzv.
gridi, ve kterych jsou vzorkovany hodnoty stavovych
veli¢in. S poctem gridd ovSem rostou i naroky na
vypodetni ¢as (CPU time) a také na obsazeni paméti.
Vzhledem k tomu, Ze vypocetni moznosti jed-
notlivého procesoru (dnes spiSe procesorového jadra)
budou vzdy limitovany, feSenim vysokych vypodcet-
nich narokd je rozdéleni tlohy na vice vypocetnich
zdroji soucasné, tzv. paralelizace. Principem par-

alelizace je, Ze nezavislé operace, provadéné obvykle
nad riznymi daty, mohou byt vykonany s pouzitim
vice CPU soucasné. Tuto zékladni ideu schemat-
icky ukazuje Obr. 1. Po vykonéni seriové ¢asti kodu
S1 (obvykle inicializace dat) jsou na &tyfech pro-
cesorech soucasné providdény instrukce, které mo-
hou byt paralelizoviny (obvykle hlavni cyklus nu-
merického kodu) néasledované seriovou ¢asti S2 (ko-
rektni ukonéeni programu, ,,aklid” datovych struk-
tur). Ze schematu je patrné, Ze vzhledem k nutné
pfitomnosti seriovych ¢asti nelze program urychlo-
vat do nekonetna zvySovanim poétu CPU, nebot ¢as
straveny v seriovych operacich je na poctu proce-
sort nezavisly. Horni odhad efektivity paralelizace
tak poskytuje Amdahlovo pravidlo (Hlavicka, 1994)
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kde t; a t,, je trvani vypoctu na jednom, resp. n pro-
cesorech a s je celkové trvani seriovych (principialng
neparalelizovatenych) ¢asti.

Kromé toho, i paralelné vykonévané instrukce
musi byt ve vétSiné programd cas od Casu vza-
jemné& koordinovany — obvykle v uréité fazi vypoctu
vyzaduji data, nad kterymi operuje konkurené¢ni pro-
ces bé&zici na druhém CPU. Mechanismy této koordi-
nace jsou ale hardwarové zavislé a je proto tieba se
kratce zminit o dvou koncepcich paralelizace odpovi-
dajicich dvéma hlavnim typim architektur super-
poditaci.

Obr. 1. Schema ukazujici rozdil mezi seriové a par-
alelné spusténym kodem. V paralelnim programu se operace
provddéné nezdvisle (obvykle nad jinymi daty) mohou vykonat
soucasné, coZ prindsi znacné urychleni vypoctu.

2. ARCHITEKTURY SUPERPOCITACU

Komunikace mezi jednotlivymi paralelnimi pro-
cesy jednoho vypoctu se v praxi technicky fesi
dv&ma zptasoby (Obr. 2). Tradi¢ni FeSen{ je zaloZeno
na architektufe se sdilenou paméti (shared memory
systems, téz Symmetric Multi-Processing systems,
SMP) — k vyméné dat dochazi prostfednictvim
paméti, kterou maji k dispozici v8echny procesory,
na nichz béZzi paralelni zpracovani vypoc¢tu. O ko-
ordinaci pfistupu k paméti se stard operacni systém
(semafory, na abstraktngjsi arovni vlakna — threads).
Takovou architekturu maji pomérné nakladné sys-
témy napf. typu Cray, i kdyz dnes s rozvojem mnoha-
jadrovych (multi-core) procesort ceny tohoto typu
pocitaca klesaji — napf. ¢tyf-procesorovy stroj os-
azeny dual-core procesory AMD Opteron (obsahujici
tedy osm vykonnych procesorovych jader) lze pofidit
i pod deset tisic euro. Vyhodou téchto systéma je
pomérné snadné paralelizace jiz dfive vytvofenych
seriovych programi. K té je tifeba — ke stava-
jicimu piekladac¢i pouzitého programovaciho jazyka
— nainstalovat softwarovy balik OMP (Open Multi-
Processing). Vlastni paralelizace je pak u typickych
numerickych tloh realizovana drobnym zasahem do
zdrojového kdédu — v podstaté pouhym oznacéenim za-
¢atku a konce tseku kédu, jenz muze byt zpracovan
paralelné.

V devadesatych letech se s rozvojem rychlého
sitového propojeni mezi pocitaci zacala objevovat al-
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Obr. 2. Dva zdkladni typy architektur superpoéitacu. Vlevo
systém se sdilenou paméti (SMP), vpravo distribuovany systém
(cluster).

Obr. 8. Ondrejov Cluster for Astrophysical Simulations —
OCAS.

ternativa k tradi¢ni SMP architektufe superpodcitaci,
tzv. distribuované systémy neboli pocitacové clus-
tery. Jedna se o sadu nezavislych pocitac¢t, kazdy
z nichz ovladany vlastnim operaénim systémem,
které jsou schopny koordinovaného vypoétu diky
vzajemnému sitovému propojeni. Hlavni vyhodou
clustert oproti stejné vykonnym SMP systémim je
nizka cena vyplyvajici z pouziti standardnich kom-
ponent (PC) vyrabénych ve velkych sériich. Komu-
nikace mezi jednotlivymi procesy je pak zajiSténa
prostfednictvim vzajemného posilani zprav — mes-
sages obsahujicich pozadovana data v elektronickych
obalkich opatienych sluZzebnimi idaji. Posilani zprav
stejné jako koordinovany start a fizeni vypoc¢tu na
v8ech zucastnénych strojich — tzv. uzlech clusteru je
zajisténo v ramci prostfedi MPI — Message Passing
Interface (http://www.mpi.org). Toto feSeni pFinasi
zvy$ené naroky na programatora, nebot vymeéna dat
musi byt specifikovina pifimo ve zdrojovém kédu
pomoci standardnich funkci protokolu MPI (typ-
icky MPI_send() a MPI_recv()). Naro¢n&jsi par-
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Obr. 4. Schema zapojeni siti (vlevo) a pFirazeni logickych disku fyzickym zafizenim (vpravo) u ondriejovského clusteru OCAS.

alelizace muZze byt vniména jako urcitd nevyhoda
oproti jednoduss§imu konceptu OMP pracujiciho ale
na druhé strané na mnohem drazg§ich systémech
SMP.

3. CLUSTER NA ASU AVCR V ONDRE-
JOVE

V druhé poloving roku 2005 byl na AsU v Ondie-
jové realizovan koncept pocitacového clusteru pro
naro¢né védecké vypolty — Ondrejov Cluster for
Astrophysical Simulations, OCAS (Obr. 3). Clus-
ter se sklada z Fidictho uzlu (master node) posky-
tujictho uzivatelské rozhrani pro komunikaci s clus-
terem a zaroven hosticiho servery pro obsluhu clus-
teru (NFS, PVFS2, daemon fronty uloh atd.) a Sest-
nacti identickych pracovnich stanic (working nodes)
SunFire V20z. Kazdi ze stanic je osazena dvéma
64-bitovymi procesory AMD Opteron 252 s taktem
2.6 GHz, 4 GB DDR paméti a 80 GB SCSI diskem.
Dalsi diskové kapacity jsou k dispozici na lokal-
nim harddisku fidictho uzlu a na externim diskovém
poli pfipojeném k Fidicimu uzlu pfes rozhrani SCSI.
Uzly jsou propojeny tiemi typy siti — 1Gb Ether-
net zajistuje obsluhu clusteru a vstupné vystupni
operace, 100Mb Ethernet tvofi sluzebni sif pro
nizkotroviiové Fizeni a kontrolu systému (v této siti
jsou zapojeny i administrativni porty nékterych ob-
sluznych zafizeni, jako UPS), a kone¢n& pro pienos
dat mezi spolupracujicimi procesy v protokolu MPI
je pouZivana vysokorychlostni sit InfiniBand (viz
dale). Schema prositovani a pfifazeni logickych diski
fyzickym zafizenim je na Obr. 4. Co se tyce soft-
waru, na clusteru je kromé standardnich piekladaca

pro C/C++ a Fortran instalovano prostfedi MPI v
implementaci MVAPICH2 podporujici pfenos zprav
pfes rozhrani InfiniBand, a pro spravu uloh a jejich
front sytém Sun Grid Engine (SGE). Vice informaci
o ondfejovském clusteru lze ziskat na strankach s on-
line dokumentaci na http: /wave.asu.cas.cz/ocas.

Sit pro MPI komunikaci Naprosto zasadni kom-
ponentou pro efektivni b&h paralelniho programu na
clusteru je rychlé sitové propojeni zabezpecujici tok
MPI zprav mezi uzly. Rychlost propojeni 1ze charak-
terizovat dvéma parametry — maximélni datovou
propustnosti (maximum bandwidth) bw(oco) udéva-
jici rychlost datového toku (napf. v MB/s) pii lim-
itné nekonecné velké datové velikosti zpravy, kdy se
uZ neuplatiiuje vliv tzv. latence ¢;, — druhého zasad-
niho parametru charakterizujiciho sitové propojeni.
Latence udéava dobu, kterd uplyne od pozadavku na
komunikaci pfes sitové rozhrani do skute¢ného zaha-
jeni této komunikace. Celkovy &as t(s) pro odeslani
zpravy o velikosti s tak muZzeme odhadnout jako
t(s) = tr + s/bw(oco) a rychlost datového pfenosu
bw(s) pfi predavani zprav velikosti s pak je

s bw(oo)s

T e S )

bu(s) t(s)  bw(oco)tr + s

Z této zavislosti je patrné, ze latence ovliviiuje
predevsim oblast asymptoticky malych datovych
velikosti zprav, zatimco maximélni propustnost je
dalezita pro zpravy o velikosti blizici se limitné k
nekoneénu. Jak je vidét na Obr. 5, ktery ukazuje teo-
reticky pribéh zavislosti (2) pro parametry uvadéné
vyrobcem v porovnani se skutefnym testem (pravy
dolni panel), pro oblast velikosti zprav typicky
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Obr. 5. Analyza rychlosti datového prenosu pro sit’ InfiniBand pouZitou v ondiejovském clusteru v zdvislosti na velikosti za-
silanych MPI zprdv. Panel vlevo nahore ukazuje teoreticky priibéh zdvislosti podle vztahu (2) s vyrobcem uddvanymi hodnotami
bw(co) = 800 MB/s, t1, = 5us, panel pod nim pak detail z vyiezu oznacenym obdélnikem. Cdrkované piimky ukazuji asymp-
totickou zdvislost pro malé a velmi velké datové velikosti zprdv. Vpravo nahove je stejnd teoretickd zdvislost jen vyjadrend v
log-lin stupnici (zakreslend vcetné asymptot) a konecné vpravo dole je skuteCné méreni na ondrejovském clusteru za pouZiti
standardniho testu IMB (diive Pallas benchmark) rovnéz v log-lin Skdle.

pouzivanych v numerickych paralelnich kodech (1kB
— 1MB) jsou dulezité oba parametry. Porovnéani
ukazuje, Ze hodnot latence a maximalni propustnosti
uvadénych vyrobcem InfiniBandu bylo na naSem
clusteru plné dosaZeno.

4. MHD KOD PRO MODELOVANi VE
SLUNECNI FYZICE

Dynamika plazmatu a magnetického pole je v
ramci magnetohydrodynamického (MHD) modelu
popséna nésledujici soustavou parcidlnich diferen-
cialnich rovnic:

dp B
EJrV-(pu) =0
ou .
pg TP Vu=-Vp+jxB+pg (3)
86—? =Vx(u x B) — Vx(nj)
oU
EJFV'S—O,

kde tok energie S a pomocné veli¢iny (tlak
plazmatu p a hustota elektrického proudu j) jsou
vyjadFeny pomoci standardnich vztahii (napf. Kliem
et al., 2000). Pro ucely numerického FeSeni musi
byt tato soustava diskretizovana, coZ znamené, Ze
stavové veli¢iny popisujici plazma a magnetické pole
jsou reprezentovany vzorkovymi hodnotami v uzlech

diskretiza¢ni sité a definovany pouze v diskrét-
nich ¢asovych okamzicich. Parcialni derivace v sous-
tavé (3) jsou pak nahrazeny diferencemi podle zv-
oleného numerického schematu.

Numerické schema Numerické schema, které
definuje jakym zptisobem jsou derivace vyskytujici
se v diferenciélni rovnici jez se m& numericky inte-
grovat reprezentoviny piislusnymi diferen¢nimi for-
mulemi byva ureno pro néjakou pomérné Sirokou
t¥idu rovnic. Nejcastéji jsou numerickd schemata
definovana pro rovnice ve formélnim tvaru zdkona
zachovani

ou(x,t) OF(u(z,t))
ot oz @

kde u je obecné n-rozmérny stavovy vektor zavisly
na pozici a ¢ase. Druhy ¢len forméalné predstavuje
divergenci toku F' veli¢iny w. Pro tento typ rovnice
je konstruovano nejen Lax-Wendroffovo (LW) num-
erické schema pouzité v rozebiraném MHD kédu, ale
i fada modernéjsich integratort MHD rovnic. Aby
bylo mozno LW schema aplikovat na sadu rovnic (3),
musi tato byt nejprve pievedena do tvaru (4). Prvni a
¢tvrta rovnice soustavy, vyjadfujici zakon zachovani
hmoty (rovnice kontinuity), resp. energie jiz v tomto
tvaru jsou. Druhy a tfeti fadek (pohybovou a in-
dukéni rovnici) lze na tento tvar pfevést algebraickou
manipulaci, napf. pohybovi rovnice muZe byt s
vyuzitim rovnice kontinuity a Maxwellovy rovnice
V - B = 0 pfevedena na tvar

=0
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Obr. 6. Dvoustupiiové Lax-Wendroffovo numerické schema
pro integraci parcidlnich diferencidlnich rovnic ve tvaru (4).
V prvnim kroku jsou spocteny pomocné ,interpolované”
veli¢iny v bodech mezi uzly diskretizacni sit¢ a v poloviné
casového kroku. Tyto pomocné veliciny jsou vyuZity jen pro
vypocet nového stavu v druhém kroku a pak mohou byt za-
pomenuty.

B;B; B2

i + (o +p>) 5)

5 = —V;. (puiuj —

a podobné upravime i indukéni rovnici s vyuzitim
vztahu pro proudovou hustotu v kvazistaciondrnim
pfiblizeni V X B = pu,j. Takto je cel4 soustava (3)
vyjadfena ve tvaru (4) se stavovym vektorem

p
Pz
PUy

a tokem F' slozenym z odpovidajicich ¢lent pravych
stran soustavy (3) vyjadfenych pomoci komponent
vektoru (6).

Samotné schema pro feSeni diskretizované rovnice
ve tvaru (4) spociva ve vypodtu stavového vektoru
ve zvoleném bodé prostoru v j nasledujicim ¢asovém
okamziku (n + 1) z hodnot stavovych vektori v
tomto bodé a jeho okoli (j 1) ve dvou krocich pop-
sanych (pro zjednoduseni v 1D p¥ipadg€) diferenénimi
rovnicemi (Press et al., 1992, viz téZ Obr.6)

1 At
+1/2
Wl = e ) = S (Fl — F) - (7)
pro vypocet pomocnych ,mezistavovych” veli¢in v
prvnim kroku a

At
n+l1 _ . n n+1/2 n+1/2
/U,J 7’U/J 7A_;C(FJ+1/2 7F]—1/2) (8)

pro vyéisleni nového stavu v ¢ase n + 1.

Hodnoty wuj,; v sousednich bodech nutné pro
vypolet nového stavu u}’“ dle vztaht (7) a (8)
nejsou definovany, dospéjeme-li k hranici oblasti v

niz providime vypocet. U ,klasického”’ neparalel-
niho kédu je zpusob prodlouzeni stavovych veli¢in
z oblasti vypo¢étu do oblasti hranice dan diskrétni
reprezentaci zvolené hrani¢ni podminky (Obr. 7, na-
hofe) — nap#¥. von Neumanovu hrani¢ni podminku
dp/On = 0 pro hustotu numericky implementujeme
tak, Ze Ze hodnotu hustoty v hraniénim bodé do-
plnime hodnotou v nejbliz§im (ve sméru kolmém k
hranici) vnitfnim bodg.
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Obr. 7. Paralelizace metodou rozloZeni do podoblasti (domain
decomposition).

Metoda paralelizace Metoda  paralelizace
spoliva v rozdéleni vypoctové oblasti do mnoha
podoblasti, z nichz kazda je feSena jednim proce-
sorem (Obr. 7, dole). Tim ovSem dostdvame dva typy
hranic: vnitini mezi oblastmi feSenymi jednotlivymi
procesy, a vnéjsi — skute¢né hranice tlohy. S vnéjsimi
hranicemi zachézime stejné jako u sekvenéniho kodu,
zatimco prodlouZeni dat v jedné podoblasti za jeji
vnitfni hranici je ddno stavem ve vnit¥ni vypoctové
oblasti sousedniho procesu. Potfebnéd data ziskdme
ze sousedniho procesu pomoci funkci protokolu MPI.

Prvni vysledky Kromé 2D a 2.5D verzi MHD
kédu, jimiz dosazené vysledky jiz byly publikoviny
byly provadény i prvni testy 3D kédu. Prvni vysledky
téchto testovacich vypodti jsou na Obr. 8, ktery
ukazuje simulaci 3D rekonexe st¥izného (sheared)
magnetického pole.
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Obr. 8. Prvnivysledky 3D MHD paralelniho kiodu aplikovaného na problém rekonexe ve stiiZném (sheared) magnetickém poli.
Silo¢dry magnetického pole v poédtecnim stavu (vlevo) a po ubéhnuti 150 ¢asovych jednotek simulace (vpravo).

Efektivita paralelizace Dilezitou otazkou je,
zda se paralelizace pro danou tulohu vibec vyplati
— (ili pfinasi rozdéleni vypoctu na mnoho proce-
sord (kromé netrivialni vyhody vétsi thrnné kapac-
ity paméti — mnoho tloh je na PC nefeSitelnych
pravé z divodi pamé&tovych limitt) podstatné urych-
leni vypoétu? Méfeni pro 3D MHD kod spustény
na rizném podctu procesori ondiejovského clusteru
OCAS ukazuje Tab. 1.

pocet CPU | ¢as vypottu |
1 8516
2 4867
4
8

2496
1273
16 629
24 415

Tab. 1. Efektivita paralelizace mérend pomoci casu (v
sekunddch) nutného pro vypocet standardizované iilohy (3D
MHD simulace 500 x 100 x 20 gridu, 50 éasovych vypocet-
nich jednotek).

Je vidét, Ze i pro 24 pouZitych procesort se doba
vypoctu zkrétila témér 21x.

Béhem testi 3D MHD kédu bylo zjisténo, ze
efektivita paralelizace miZe byt silné degradovina
pouzitim nevhodnych metod pro vystup diléich
vysledkt na disk spole¢né sdileny jednotlivymi pro-
cesory — diky konkurenénimu pfistupu mnoha pro-
cest ke stejnému zdroji dochéazi ke konflikttim, je-
jichz feSeni vyzaduje mnoho rezijntho ¢asu. Nastésti
— MPI verze 2 poskytuje prostifedky pro paralelni
zapis dat, ktery tuto degradaci plné odstrahuje —
vice o této specidlni problematice naleznete napf. na
http: / www.mpi-forum.org.

5. ZAVER

Implementace numerického feSeni MHD rovnic do
pocitacového kodu umozituje modelovani mnoha jevi
sluneéni aktivity (erupce, CME, protuberance). Nu-
mericka integrace systému MHD rovnic v realistick-
ych p¥ipadech (rozsdhlé 2D nebo 3D geometrie) je
vEak vypotetné velice naro¢na (obsazeni paméti, pro-
cesorovy ¢as) a na standardnim hardwaru (PC) prak-
ticky nerealizovatelné. ReSenim je rozdéleni alohy na
mnoho procesord — paralelizace. Pro 3D MHD model
rekonexe bylo zji§téno, Ze pfi jejim rozdéleni na 24
procesorti dojde k urychleni vypocétu téméf 21x, ob-
sazeni paméti na jeden procesor je téméf 24x mensi.
Paralelizace MHD algoritmu je tedy velice efektivni
néstroj umoziujici numerické feSeni i pomérné kom-
plikovanych iloh na dostupném hardwaru — podi-
tacovém clusteru.
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