ROMEO
From multi-core to many-core

Directeur ROMEO
Michaél KRAJECKI
michael.krajecki@univ-reims.fr

Chef de projet ROMEO
Arnaud RENARD
arnaud.renard@univ-reims.fr

Enseighant-Chercheur CReSTIC

Christophe JAILLET
christophe.jaillet@univ-reims.fr

http://romeo.univ-reims.fr

O =

Centre de IcuI

R

Champagne-Ardenne




» T ;
"t_'ﬂ- _ “,E':"

e _
Vidéo de présentation

https://romeo.univ-reims.fr/news/139/ROMEO

o "--.I'|. -~ !
Université de Reims Champagne-Ardenne \\


https://romeo.univ-reims.fr/news/139/ROMEO

1998

Historique

AO du ministere sur mésocentre — besoins URCA

romeo romeo2 clovis

2002 - Sun

24 CPU
47 Gflops

24 Go RAM

-9 KW

- 200 Go DD

2006 - Bull
100 coeurs
617 Gflops (x12) - 27 KW
320 Go RAM - 8 To DD
7+ 1+ 1 noeuds

X 4

Interconnexion 10 Gh/s

+ |locaux adaptes
+ ouverture industrielle
+ projet régional

ENSAM

université de technologie Eeole Mefionale Supbrisore drs et

2010 - Bull
500 ceceurs
6 Tflops (x10) - 25 KW
1 To RAM - 16 To DD
37 + 2 noeuds

X5

Interconnexion 40 Gh/s

+ GPU
+ Visualisation Distante
+ hybride Windows / Linux

CHAMPAGNE
RDENNE &
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Environnement

Infrastructure 3 établissements régionaux
» CRI, Renater URCA - UTT - ENSAM CeC
« Consommation électrique utt F
« Climatisation / sty el @})
£ - UNIVERSITE
e 90 dB emis \ ENSAM DE REIMS
D oo davsamsis  CHAMPAGNE-ARDENNE
Personnel

* 2 ingénieurs ETP A

» Appels d'offres, financier / Logiciels

» Technique » 60 logiciels

e Support, animation * Fluent, OpenFoam ; Abaqus

» Astreinte * Intes, Cradle, Matlab, Gridworks

Maintenance industrielle.

Compilateurs, Bibliotheques, ...

Universite de Reims Champagne-Ardenne
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3 domaines scientifiques

p

Recherche opérationnelle, Tournées de lonisation par électronébulisation, Mécanismes d’évaporation,
véhicules, Colonies de Fourmis Modele mésoscopique de gouttelettes chargées, Monté Carlo
P. Delisle, CReSTIC, URCA D. Bonhommeau, GSMA, URCA

0 free protein
5 free ligands
2 complex e

~ imsec

Docking quantique,
Molécules d’intérét thérapeutique

- C. Barberot, E. Henon, ICMR, URCA
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population intiale o ) pulation finale
32 individus superposés meilleur individu par génération rés 500 générations
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Simuler

In’["egratlon / Collaborations / Visibilité / BMQNMAEQQ

Visualiser

Fondamental

|

"t

Accompagnement de larecherche Modéliser
» 28 doctorants, 6 HDR

» Collaboration nationales / internationales
* Plates-formes technologiques de TURCA

Enseignement HPC (100 comptes, machine n-1)

Industriel » Master Chimie Substances Naturelles et Médicaments
EJ * Pole Grand-Est du Réseau Francgais de Chimie Théorique
mn o e Master Informatique et Mathématiques
Coenver:  Animation scientifique
S Expamtion Congrés (IWOMP, ...), journées régionales, Féte de la
1 moveo science, journées ROMEO, Cuda Research Center, formations
CUDA, OpenACC et DDT ...
"A_E*STEMNC Ouverture aux industriels

Universite de Reims Champagne-Ardenne



Relayer au niveau régional : o _ -
Centres regionaux/universitaires

la stratégie nationale HPC portée par GENCI

» renforcer les compétences et les capacités de calcul régionales hzza, |N|T| ATWE

» excellence et proximité (formation, éducation ou calcul) OfQO HPG PME

« complémentarité régionale / nationale B la croissance par
L4 GEﬂU le calcul iman"sif

Laildy ? AET.?TF”;.:.T.IQ cap-digital

I'initiative GENCI / INRIA / OSEO

» doper I'innovation et la compétitivité des PME

» amener les PME & se poser la question de la simulation numérique et leur démontrer le gain de
compétitivité obtenu avec le HPC.

» créer un démonstration et coordonner les partenaires pour Qualifier, Expertiser, Financer, Equiper, ....

Universite de Reims Champagne-Ardenne \
,



Centre de Calcyl «
Champagne-Ardenne

Plateforme de
Modélisation
Moléculaire
Multi-échelle

Centre Image

Outils et technologies
de visualisation

Theses
Informatique
* Biophysique
* Chimie
* Biologie Cellulaire

Logiciels scientifiques

Matéeriel
Amber _
Schrodinger | Expertise
VMD \\‘,))
Matlab :
Gromacs UNIVERSITE NVIRIA.

CHAMPAGNE-ARDENNE

. Expertise pour les PME
Projet Structurant URCA P P

INITIATIVE -
HPC-PME

la croissance par
le calcul intensif

Recherche en informatique

ANR déposeée Mardi : Portage multi-
GPU de VASP (calcul ab initio de
structure électronique)

/’

—

n\IIDIA

—> Programme de certification

beginner CUDA
intermediate Multi-GPU  OpenACC
expert Profiling / OpenCL
Debugging

Machlne Hybride 2013



Theses en lien avec les GPU
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E!Fheses en lienavec les GPU

" " ¥e o pe

P3M + |CMR / S|rMa ulu—i::—l:—nu+ulﬂ—il:—c—nn—p HIN—L—!CI—T—il:—c—uH-I-HnH

*  Eric HENON

. ICMR - Institut de Chimie Moléculaire de
Reims

e  Chimie quantique — Thomas HASHKA
- Niveaux d 'énergie quantique

- Conformations moléculaires
Exemple : Trombospine
-~ |térations => calcul

- Amber/ ... =>GPU

* Manu DAUCHEZ

* SirMa - Signalisation des Récepteurs
Matriciels

 Docking moléculaire — Romain VASSEUR
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Theses en lienavec les GPU

ROMEO + CReSTIC Nourriture Nourriture Nourriture
¥
e Audrey DELEVACQ h *
- Pierre DELISLE M %
Michaél KRAJECKI s ¥
 Meétaheuristiques pour l'optimisation * 4
combinatoire sur GPU x|z
« Pb: optimisation (TSP /...) 1 ¥
. Objectifs : &
- tirer profit des GPU Nid Nid

- proposer des métaheuristiques
spécifiques qui puissent en tirer

profit , - . :
* Metaheuristiques a population

*  OCF - Optimisation par Colonies de Fourmis
* Classification

- metaH// -~ 1 colonie => les fourmis
-  metaH // GPU ) -~ Plusieurs colonies => les colonies
«  proposition de nouvelles stratégies “~-____ KM\// —  Plusieurs colonies => 1/ GPU

de parallélisation
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Theses en lien-avec les GPU

ROMEO + CReSTIC

e Gabriel NOAJE
-~ Christophe JAILLET, Michaél .
KRAJECKI REGION

*  OpenMP pour Cartes Graphiques g‘l MPAGNE
RDENNE @&

Modele haut niveau mem. Partagee =>
bas niveau pour exploiter les GPU

1. transformation OpenMP => CUDA

Universite de Reims Champagne-Ardenne \
\

2. exploitation des nceuds multiGPU



ﬂ_fheses en llenavec les GPU

STATEMENTLIST

ROMEO + CReSTIC -
FUNCDEF

u.declaration
.decl

body u.declaration

spec
COMPOUND continued

body

STATEMENTLIST

OMPSTMT

e Gabriel NOAJE
-~ Christophe JAILLET, Michaél
KRAJECKI

e OpenMP pour Cartes Graphiques

u.omp

DCPARFOR

clauses

OCLIST

u.list
i*\
OCPRIVA

u.varlist .
 .Grammaire
DIDENT

Modele haut niveau mem. Partagee =>

bas niveau pour exploiter les GPU .Transformation boucle FOR PARALLEL :

- séparation PARALLEL + FOR

1. transformation OpenMP => CUDA _  visibilité des variables

2. exploitation des nceuds multiGPU - kernel : création + exécution



ROMEO + CReSTIC

e Gabriel NOAJE
-~ Christophe JAILLET,
Michaél KRAJECKI

e  OpenMP pour Cartes
Graphiques

Modele haut niveau mém. Partagée
bas niveau pour exploiter les GPU

1. transformation OpenMP => CUDA

2. exploitation des nceuds multiGPU

43 :
heses en lienavec les GPU

o Problématique :
\9)\?) ﬁ ﬁ . auseindu
_ _ noceud,
@@ g g contextes GPU

'

ulticore multiGPU 2 modeles :
gestion MPI
.Cas pratique : prod. matriciel . gestion OpenMP

partition des données

distribution (communication) B1(1)

Transfert des données selon les
types de mémoire (pinned mem)

=> . Recouvrement transfert calcul

Ay Py




Défis pour I'exascale
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- Recherche fondamentale

- Cosmologie
(Kilometric Square Array)

- Big-bang

Médecine
- Médicaments individualisés

- Création de génes
anticancéreux

- Météorologie et climatologie

- Prédiction a 1 mois et au dela
- Evolution du climat

Sources : Jean-Marc Denis - Bulk

Défis pMexascale

- Sécurité environnementale

Prédiction des séismes et des
tsunamis

Prediction des inondations et
des sécheresses

- Sécurité des populations

Réagir plus vite aux menaces
terroristes

Ouvrir de nouveaux champs
a la science

De nouveaux outils = des
découvertes inattendues (bruit
de fond de l'univers découvert
grace a la radio)

=
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Lota : 10"24
Zetta : 10721

P AN = 1

1 TeraFlops

- nz-unp

171 1 Sagil)

- gT-ung
_iT-unp
_ gT-ung
_gT-ung
| $T-ung
- gT-ung
ZT-ung
- TT-ung
- OT-ung
_ g0-ung

- 20-UNT

_ f0-ung
_ gp-ung
| So-ung
L g-ung
- go-ung
_ zo-unr
_ To-ung
- no-ung
| gE-ung
- mE-ung

— - 5N

- g5-unf
- gg-unfp
L t5-ung

£g-unf

10 000 00a oo

10/\18 1000000 000

Exa :

100 000 aao

-> 2020

10 000 oad

10/\16 1 000 oo

Peta :

100 a0oa

10 000

10712 1 000

Tera:

100

10

Giga :

1

1079

Mega : 1076
Sources : top500.org



‘exascale

e Intel, 1972

Frequences

Caches (L1, L2,L3...)
Coprocesseurs Mathematiques
Multi-core : dual, tri, quadro, octo

CPU :I@
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exascale

Amdahl

Faralléle
Farallelisme parfait

Scalabilité

>

lLInités de calcul

_)| !

Temps de
calcul
paralléle

Sources : Jean-Marc Denis - ‘Bulk




. Défis pmexascale

Al
,4 Amdanl

> temps
guentiel | Paralléle
A Farallélisme parfait
W
W SGS
€ 1S
e ol
R@P .Ga\_\o
2P
- — >
T o . . nités de calcul
] Ca ne sert a rien d’avoir plein de CPU

Temps de Le modele MIMD n’est pas le bon
calcul
el SIMD - SIMT

Sources : Jean-Marc Denis - Bulk



Augmenter les performances d’interconnexion

56Gb/s ... > 1Tb/s 6)/ (
. \)6
Z \)(\\0\

' -‘ b a;mumll 11 L\
m.nhun.,l.fl | IR
nnumnrll 'I \
Universite de Reims Champagne-Ardenne \

Sources : Jean-Marc Denis - Bulk 3
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Augmenter la puissances des unités de calcul
GFlops ...TFlops par unité

Densifier les transistors
28nm ... < 20nm

Réduire latences mémoires
Stacking 3D (cf modeles des unités de calcul)

Universite de Reims Char

Sources : Jean-Marc Denis - Bulk



MW f Exaflops

1000 000

100 000

10 00a

1 oo

100

10

1

10 to 20 MW f BxaFlops?

1935 2000 2005

Sources : Jean-Marc Denis - ‘Bulk

2010 2015

2020



5kw

Disgue

Camm

Memaire

Autre

Sources : Jean-Marc Denis - Bulk

Défis pﬂexascale

Projection pour
1 TFlops en 2013

100w

100w

100w

100w

1 Exa =20 Mw

Compute x40

~ 3w
~Sw e 20w Disque/stockage x33

2w
B Communications x20
Mémoire X75
Autre X900

Il est fondamental de résoudre
les problemes posés par la

consommation électrique des
composants de calcul
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