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Consells avant ecoute...

* Je suis le produit de l'universite francaise d'il y a 25 ans...
* Je ne suis pas diplomé en informatique...

— Mais jutilise les ordinateurs depuis 1/3 de siecle et Linux depuis 22 ans

e Je suis physicien de formation...

— Mais j'ai travaillé sur les calculateurs analogiques durant ma these

* Je suis ingénieur de recherche...
— Mais jaméliore ma connaissance de tout le spectre IT depuis 25 ans
* Mes experiences les plus significatives d'ingenieur ?
— KISS : pour Keep It Simple Stupid
— « SIVOUS ne pouvez pas prouver que vous avez fait le travail, ce n'est pas la

peine de I'entreprendre ! »
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Quelle vue du contexte ?
Point de vue d’'un physicien...

» Approche « systeme » du physicien

— Heéritage des calculateurs analogiques .

I
Device f Device

~ Le « systéme » informatique : i

* Réseau / materiel / OS / librairies / codes / usages / ...

* Approche « Saint Thomas »

— Apprentissage inductif par ma seule mesure

» Approche « pilote d'essai »

— Caracterisation, recherche d’'une exploitation optimale...
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Quel objectif pour ce cours ?

o Offrir une vision « décalée » sur les GPUs

 Présenter un tour d’horizon de leur programmation

* Attester gue le GPU en calcul est incontournable en 2019

» Dégager des « comportements » a l'usage

* Montrer que le « modele en couches » est inadapté

* Avertir gue I'informati

gue est une sci

* Préparer la session ¢

e TP dans que
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Quelques définitions & sigles...

» ALU : Arithmetic & Logic Unit, Unité Arithmétique et Logique

» CPU : Central Processing Unit, Unite de traitement Centrale,

* Flops : Floating Point Operations Per Second, Opérations flottantes par seconde
 (GP)GPU : (General Purpose) Graphical Processing Unit, Circuit graphique

* MPI : Message Passing Interface, Interface de communication par messages

* RAM : Random Access Memory, Memoire a acces aleatoire

* SMP : Shared Memory Processors, Processeurs a mémoire partagee

e TDP : Thermal Design Power, Enveloppe thermique

* Et quelques autres :

- PR : Parallel Rate, taux de parallelisme (NP en MPI, Threads en OpenMP, Blocks, Workltems en GPU)
— ltops : Iterative Operations Per Second

— QPU : Quantum Processing Unit (program exécuté avec PR=1)

— EPU : Equivalent Processing Unit (PR déduit de I'optimal d’exécution du programme paralléle)
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Qu’est-ce le Centre Blaise Pascal ?

Directeur : Pr Ralf Everaers
e Centre Blaise Pascal: « maison de la modélisation »

— Hotel a projets, conférences, formations sur toute l'informatique scientifique
» Hotel a projets :

— Plateaux technigues de plates-formes experimentales pour tout le monde

— Paillasses numeriques pour les laboratoires sur besoins specifiques
* Hotel a formations :

— ATOSIM (Erasmus Mundus)

— Formation continue pour chercheurs, professeurs et ingénieurs
— Formation avancee : M1, M2 en physique, chimie, géologie, biologie, ...
— Ateliers 3IP : « Introduction Inductive a I'Informatique et au Parallélisme »

* Centre d'essai : recycler, detourner, explorer en HPC & HPDA
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Centre Blaise Pascal ~ Dryden FR
Un petit exemple illustratif

* Nasa X-29
 Cellule de F-5
* Moteur de F-18
* Train de F-16
 Etudes

— Plans « canard »

— Incidence >50°

@f Dryden Iigh .ESEEh Center ECB7 0182-14 Photographed 1987 - K Fly'By'ere »
X-29

Recycler, réutiliser, explorer de nouveaux domaines...
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Le but : de I'enveloppe de vol...
... aux enveloppes de parallélisme

@f Dryden Fli ght Resec CntEr ECB? 012- 14 : Photographe'l 937
X-29
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Plateau multi-noauds: 9 clusters
116 noeuds, 4 vitesses IB

64 nodes Dell R410 with Xeon X5550
512 physical cores HT @2666MHz
Interconnection Infiniband QDR 40 Gb/s

s

8 nodes HP SL.230 with Xeon E5-2667
64 physical cores HT @2666MHz
Interconnection Infiniband FDR 56 Gb/s

- -
-
-
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8 nodes Dell R410 with Xeon X5550
64 physical cores HT @2666MHz
Interconnection Infiniband DDR 20 Gb/s

4 nodes Sun X4500 with AMD 285
16 physical cores @2400MHz
Interconnection Infiniband SDR 10 Gb/s

Vit
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Plateau multi-cceurs
De 2 a 28 cceurs:. examples...

s 63081
Machine (3889MB) Machine (3827MB) Machine (47GB) P —
Package P#1 Package P#0 ] -
Package P#0 Package P#0
| L3 (8192KB) | | L3 (8192KB) | i = L n = = -
| L2 (2042KE) | | L2 (E144KE) | | L2 (6144KB) |
| L2 (256KB) || L2 (256KB) | | L2 (256KB) || L2 (256KB) | | L2 (256KB) || L2 (256KB) | | L2 (256KB] || L2 (256KB) | o ! - s P i Epea
- [ ] [ | [
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Core F#0 Core P21 Core P#2 Core F#3 Core F#0 Core P21 Core P#2 Core F#3
Core P#0 Core P#1 Core P#0 Core P#1 Core P#2 Core P#3
PU P20 PUP#L PU P#2 PU P#3 PUP#4 PUP#S PUP#6 PU P#T7
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Package P#0 St e | NUMANGoda F#0 (21GB) | NUMANGde F#1 (32GE) |
L2 (15ME) |
| L3 (B192KE] | | Socket P#0 Sockst P#1
| L2 (256KB) || Lz (256KB) | | L2 (256KB) || L2 (256KB) | | L2 (256KB) || L2 (256KB) | | L3 (1ome) | | L2 (10MB) |
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| L1i (64KB) | | L1i(64KB) || L1i(64KB) || L1i (64KB) |
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| L1d (16KB) | L1d (16KB) | | L1d (16KE) | L1d (16KB) || L1d (16KE) | L1d (16KE) || L1d (16KB) | L1d (16KE) |
| L1 (32¢8) || L1i(32KB) | | L1i (32¢8) || L1i (32¢8) | | L1i(32KB) | | L1i {328} || L1i (32¢8) | | L1i {32B) |
Cora P20 Core P#1 Cora P#2 Core P23 Cora P#4 Cora P#5
SRl T ERE el = EREl EEE ST ) (S S EEE PUPRZD PUP#EL PU P22 PU PR3 PU P24 PUBRES Gore P#0 Gore P#1 GCoreP#2 CoreP#a Gore P#0 Gore P#1 Core P2 Gore P#3
[ eura [ vurer [ [ ruree ] vures [ vures B eoees I comes B -uver | — Wl et e [evewo | {[rorms P [ rores I |[ oo | Couees )| [[oees J| [ eoree [ 2ome |
Machine (31GE total) Machine (504GE total =
—
| NUMARNode F#0 (L6GE) | | NUMANode P#1 (16G8) | NUMANede P#0 (25268) | | NUMANede P#1 (252G8) | =
—— — Packaga F#0 Package P#1
| Lz (15ME) | | Lz (15m8) | = = = = = == > == = = =3 =
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Plateau 3IP (prononcez “Trip”)
“Introduction Inductive a lI'informatiqgue et au Parallélisme”
Computheque

Atelier
* Diagnostics

» Désassemblage

* Tests unitaires

* (Re)Qualification

 Récupération supports
Refuge

 Machines “ouvertes”

 Machines “exotiques”

« Composants obsoletes

Salle de formation
 Ateliers 3IP

* Féte de la science _
- % - Emmanuel Quemener 11/137 I B S
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Plateau multi-shaders (GP)GPU

GPU Gamer : 21

Nvidia GTX 560 Ti
Nvidia GTX 680
Nvidia GTX 690
Nvidia GTX Titan
Nvidia GTX 780
Nvidia GTX 780 Ti
Nvidia GTX 750
Nvidia GTX 750 Ti
Nvidia GTX 960
Nvidia GTX 970
Nvidia GTX 980
Nvidia GTX 980 Ti
Nvidia GTX 1050 Ti
Nvidia GTX 1060
Nvidia GTX 1070
Nvidia GTX 1080
Nvidia GTX 1080 Ti
Nvidia RTX 2080 Ti
Nvidia RTX 2080
Nvidia RTX 2070
Nvidia GTX 1660 Ti

UNIV=RSITE D= Lyon
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GPGPU : 9

* Nvidia Tesla C1060
* Nvidia Tesla M2070
* Nvidia Tesla M2090
* Nvidia Tesla K20m
* Nvidia Tesla K40c

* Nvidia Tesla K40m
* Nvidia Tesla K80

* Nvidia Tesla P100

Emmanuel Quemener
June 6, 2019

{7 modeles différents...

GPU desktop & pro : 28

NVS-290

Nvidia FX 4800

NVS 310

NVS 315

Nvidia Quadro 600
Nvidia-Quadro-2000
Nvidia Quadro 4000
Nvidia Quadro K2000
Nvidia Quadro K4000
Nvidia Quadro K420
Nvidia Quadro P600

Nvidia GT 430

Nvidia GT 620

Nvidia GT 640
i :

Nvidia GT 730

Nvidia GT 1030
idia-Ouadro-200€
idia-Ouiad Yoc
idia-Ouad 06
idia-Ouadre-M2208
i MY 5E

CBi=> 12/137
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HD 7970
FirePro V5900
FirePro-W5000
Kaveri A10-7850K GPU
R7-240

R9 290

R9 295X2
Nano Fury

R9 Fury

R9 380

RX Vegatc4
Radeon VI



Sur les Machines du CBP : SIDUS
Je n’installe pas, je demarre !

e Quoi ?

— Deployer un systeme simplement sur un parc de machines
 Pourquoi ?

— Assurer l'unicité des configurations

— Limiter 'empreinte du systeme sur les disques
— Assurer la reproductibilité dans le temps & I'espace

* Pour qui ?
— Etudiants, enseignants, chercheurs, ingénieurs, ...

e Quand & Ou ?
— Centre Blaise Pascal : depuis 2010, prés de 200 machines
— PSMN : depuis 2011, plus de ~500 nceuds (sa propre instance)

- Laboratoires : Chimie, UMPA, LBMC, IGFL, ISA, CRAL

e Comment ?
— Utiliser un partage en réseau d'une arborescence

— Détourner une astuce de LiveCD
« Deux machines ayant demarre SIDUS ne peuvent pas ne pas avoir le méme systeme ! »

13/137 —— i —
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Comment les représenter ?
Question de fréguences, cceurs, ...

/ N\ GPU
0% (GP)GPUs ‘ _ GPGPU
] g
CPU
Cluster
103 5
L
2
LGJ 102 =
, ~ -
101 -
CPUs .
107 - , A | | _
0 1000 2000 3000 4000 5000
Frequency
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Tous ces plateaux technigues,
Et ca donne quoi en performance ?
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La performance, c’est quol ?

* D'ou ¢a vient ce mot ?

— Cela vient de I'anglais : « accomplir » ou « réaliser »
— C'est également : « maniére de se comporter »
— Mais aussi : « ensemble des possibilites optimales d'un appareil »

 La « performance » :

— c'est d'abord « faire le job »
— c'est ensuite « le faire suivant des criteres (a définir) »
— c’est enfin « le faire le mieux possible », mais quel mieux ?

_ % _ Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 16/137 S—
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Ou en sommes-nous ?
TOP 500 & les accelérateurs

eeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee

w ol
==« Pourquol : comparer les machines
Accélérateurs ° o I k
depuis 2005 Quol : le « linpack »
Pas seulement
(GP)GPU & Ph * Ou : surle Top 500
Sl * Quand : novembre 2018
—, —
B e 11 IBM PawerXCell W . .
S et e Combien:
s o - ~1/4 avec accelerateurs :
S e MIC (Intel & copies)
» GPGPU (Nvidia, AMD)
e - 7/10 dans le Top 10

UNIV=RSITE D= Lyon Emmanuel Quemener =
z C B P 17/137
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Linpack & le Top 500
Comment retrouver Rpeak :-/ ?

Rank System

United States

, IBM / NVIDIA / Mellanox

United States

. NRCPC

China

Rmax
Cores (TFlop/s)

2,397,824)| 143,500.0

1,572,480|| 94,640.0

10,649,600/ 93,014.6

Rpeak
(TFlop/s)

200,794.9

125,712.0

125,435.9

Power

(kW)

9,783

7,438

15,371

e La chinoise, troisi

— Cores = 40960 SW26010
e 260 cores/SW26010
— Rpeak ~ Cores*1.45e9*8

eme...

— Donc : 8 instructions / cycle

_ ’z _ Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA
UNIV=RSIT§ D= Lyon
§ June 6, 2019

Cores : unités de calcul

Rmax : résultat du HPL

Rpeak : perf’ théorique

Ratio max/peak ~ 73 %

 L'Américaine, premiere...
— Cores = 9216 Power9 + 27648 V100

22 cores/Power9, 80 StreamMultiprocessors/V100
— Rpeak ~ Rpeakp,tRpeakgp,

o Rpeakgp, = 9216*22*3.07€9*64 ~ 20 %

o Rpeakgp, = 27648*80*1.13e9*64 ~ 80 %
— Donc 64 instructions / cycle on CPU&GPU

CENTRE BLAISE PASCAL

18/137 —ar




Linpack & le Top 500
Pmssance des machines hybrides

aaaaaaaaaaaaa

RRRRRRRRR ores [TFlep/s] [TF f][W]

Avec (GP)GPU

Avec accélérateur Xeon Phi

 Novembre 2018 :

— 7/10 sont Hybrides dans le Top 10
— 25 % dans le Top 500

L * Avant 2012 :
- — Hybride : MPI+OpenMP
 Apres 2012 .
- OpenMP+Cuda
— OpenMP+MPI

- OpenMP+Cuda+MPI
— OpenCL+MPI

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 19/137
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Ou en sommes-nous ? Qu’espérer ?
Sur un laptop, benchs (C|G)PU

DEAD o INT32

N INTG4
o " FP32
®FPB4

Pi Dart Dash en C pur
15E+10 PiOpenCL

2 £oc+09

r
ﬂﬂE*m___-L L. .

PartableCL AMD CP el Beignel  GeForce ME150

JOE+1D
L

Y 2.0E+10

Pi Dart Dash en PyOpenCL
PiXPU.py

1.5E+1

3

= B0E+09
g L

0E+0)  — s == L . . I
nnnnnn e{:l_ AMD CPU Intel el Begriet  GeForce MK150
UNIVERST E b= Liyon Emmanuel Quemener
g June 6, 2019

E1% o Fpaz

1.8e+10 WFPG4
- LEE+10
=]
i 14E+10
B N-Corps en PyOpenCL
] Nbody.py
E LOE+10
Z_': 8.0E+09
‘ 6.0E+09
h 4,0E+09

V
e I. I
nnnnnn L AMD CPL Imped GeFonce MX150

. Un « P Dart Dash »

— En C/OpenCL
— En Python OpenCL

* Un « N-Corps » naif

CBP 20/137 E
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L’histoire d’'un grand détournement !
Mais pas le premier...

e La pascaline avec les engrenages d’horloge...

— Mais la machine d'Anticythere disposait de 26 engrenages

 La machine de Jacquart et ses « cartes memoires »

— Et sa ressemblance frappante avec le modele de Von Neumann

* Lalampe (tube a vide) et son amplification de
puissance

— Etles 20000 tubes de la machine Eniac -
e Le transistor et son amplification de courant
.— Et sa loi de Moore encore valable 40 ans aprés... e

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 21/137
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Il'y a une géneration (humaine)...

Un film de série B en 1984
» 1984 : The Last Starfighter

— 27 minutes d'images synthétiques

— ~30.10° operations par image

— Utilisation d’'un Cray X-MP (130 kW)
— 68 jours (en fait, 1 année nécessaire)

» 2018 : RTX 2080Ti (250 W)

— 99 secondes
— Comparaison RTX 2080 Ti/ Cray

e Performance : 59 000 !

« Consommation ~ 30 000 000 ! |
N.VERS:% —Lvor  Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA —
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Pourquol le GPU est « disruptif » ?
Le « grand détournement » en HPC

e Dans une conférence a 'lENS-Cachan en février 2006, ceci...

- x100 en 5 ans 1000 5

—
(=]

1

Millions of Triangles per Second

e Entre 2000 et 2015

100 4

+*
+* * *
+*

/

el

Jan-99 Jan-00 Jan-01 Jan-02 Jan-03 Jan-04

— GeForce 2 Go/GTX 980Ti : de 286 a 2816000 MOperations/s : x10000

Emmanuel Quemener
6/6/19

. Pour un CPU « classique » : x100
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« Let’'s go back to the source ! »

 « Nvidia Launches Tesla Personal Supercomputer »

400.00 B Simple Precision

* Quand : le 19/11/2008 Qui: Nvidia = =owseress

300.00

E5440 x2 Tesla C1060

 Ou:sur Tom's Hardware

(%]
_g-ZO0.00

LL

© 150.00

* Quoi : une carte PCle C1060 PCle avec 240 cores ..,

50.00

» Combien : 933 Gflops SP (mais 78 Gflops DP)

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA
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Position du GPU face aux autres?
| es autres « accélérateurs »

 Accélérateur ou la vieille histoire des coprocesseurs...

— 1980 : 8087 (sur 8086/8088) pour les opérations en virgule flottante
— 1989: 80387 (sur 80386) et son respect du IEEE 754

— 1990 : 80486DX et l'integration du FPU dans le CPU

— 1997 : K6-3DNow ! & Pentium MMX : SIMD dans le CPU

— 1999 : fonctions SSE et le debut d’'une longue serie (SSE4 & AVX)

* Quand les circuits restent hors du CPU

— 1998 : Les DSP de la categorie des TMS320C67x comme outils
— 2008: le Cell dans la PS3, IBM dans le Road Runner & un Topl au Top500
— 2013 : Tianhe-2 a base de Xeon Phi, Top 1 pendant 2 ans

e Travail de compilateurs & forte dépendance au modele
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Du « systeme ouvert »
a Von Neumann : evolutions...

Intel 4004 Archiecture:

0.0 bidirectional
Data Bus

4 Bitintemal Data Bus
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Combien de composants a lI'intérieur ?

Quelle difféerence entre GPU & CPU

Control ALU ALU =
=~

ALU | ALU ~—=
=~

[
[
I
= I
|
|

 Opeérations

— Multiplication de Matrice

I
&
~—l

— Vectorisation
CPU GPU

— « Pipelining »
— Shader (multi)processeur
Programmation : 1993
— OpenGL, Glide, Direct3D, ...
Géneéricité : 2002

: , : ; — CgToolkit, CUDA, OpenCL
. u Emmanuel Quemerer CBP 27/137 ——




Pourquol le GPU est-Il si puissant ?
Pour construire une image 3D |

e 2 approches:
— Raytracing : PovRay (« dimensions » de TUMPA)

- Shadering : 3 opérations i
* « Raytracing » :
— De l'oell vers les contacts de chaque objet

 « Shadering »

— Model2World : objets vectoriels places dans la scene

— World2View : projection des objets dans un plan de vue vectoriel

— View2Projection : pixellisation du plan de vue
UvasRs:éé D= Lyon mmanuel Quemener
- cBP 28/137
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Pourquol le GPU est-Il si puissant ?
Shadering & Calcul matriciel

* Model 2 World : 3 produits de matrice

- Rotation ‘ 8
~ Translation @ ' Y —

— Mise a l'echelle
e World 2 View : 2 produits de matrice

— Positionnement de la cameéra

— Direction de I'endroit pointé

* View 2 Projection 4 1 v2p

— Pixellisation

. Donc, un GPU : c’est un « gros » Multiplicateur de Matrice

_z Emmanuel Quemener 29/137 I—
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Multiplication Matrice Matrice :

Pourguoi aussi « efficace » ?
* Soit 2 matrices A et B de dimensions NxP et PxM

* Le produit matriciel de A par B donne C
» Chaque élementde C,C;pouride1aNetjdelaM:

k=P
C;i= Z Ay By
k=1
» Les C; sont indépendants : parallelisme « gros grain »

» Les A,By; groupables par bloc : vecteurs & unites FMA

_ 2’2 _ Emmanuel Quemener 30/137 I—
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Multiplication Matrice Matrice
Et c’est vraiment le cas ?

1.40E+04 B OpenBLAS SP
B cIBLAS SP
1.20E+04 ' Acisi
Simple Précision [y
1 00E+04 B CuBLAS SP
8.00E+03
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EE E <
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5.00E+02 I | I I r r
1.00E+03
1.50E+03
2.00E+03 B OpenBLAS DP
z B cIBLAS DP
Double Précision
2.50E+03 | 4 ARNI 1 1\ IJ1 i _I.hunklng DP
3.00E+03 E CuBLAS DP
% I . A
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Pourquol le GPU est-Il si puissant ?
Toute la taxonomie de Flynn en «M»

* Vectorielle : SIMD (Simple Instruction Multiple Data)

— Addition de 2 positions (x,y,z) : 1 commande unique

* Parallele : MIMD (Multiple Instructions Multiple Data)

— Plusieurs executions en parallele avec a peu pres les mémes datas

 En fait, SIMT : Simple Instruction Multiple Threads

— Toutes les unites de traitement partagent les Threads

— Chaque unite de traitement peut travailler independamment des autres

» Néecessité de synchroniser les Threads

_ % _ Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 32/137 S—
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Le GPU & I'exéecution en parallele ?
Les différentes approches...

* Pipeliner a grain fin : instr. No. Pipeline Stage
— 5instructions simples @ chaque pas ; i llf lE;{ EM;E e
» Chargement de l'instruction 3 IF | ID | EX [MEM| WE
 Décode de l'instruction 4 IF | ID | EX |[MEM
« Exécution 2 IF | IDJEX
« (Mémorisation) s |1 234|567

« Ecriture en retour
— 2 speécifications des RISC : 1 instruction/cycle, exploitation des registres

Séparer
 Deux approches
— Vectorisation : Fusion/ Séparation
— Distribution : Séparation/ [Fusion

* En fait, paralléliser, c'est plutdt « médianiser »

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA
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Mais pas seulement un MM...
Retour a un traitement géenérique

Dynamic Load Balancing - Fompany ol Heroe &
Dans le GPU B | e

— Des unités spécialisees -
— Une grande utilisation de pipelines

Less Geometry ] More Geometry

Perte d’adaptabilité o
- Pour des scenes changeantes | ﬁ °
. use | e \

— Pour differentes natures de détails

Unified Shader

La solution
Des unités un peu plus généralistes...

_ 2’2 _ Emmanuel Quemener 34/137
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Dates importantes

* 1992-01 : OpenGL et la naissance d’'un standard
 1998-03 : OpenGL 1.2 et des fonctions interessantes

« 2002-12 : Cg Toolkit (Nvidia) et des extensions de langage

— Des wrappers pour tous les langages (Python)
» 2007-06 : CUDA (Nvidia) ou l'arrivee d’'un premier langage
 2008-06 : Snow Leopard (Apple) integre OpenCL

— La volonté d'utiliser au mieux sa machine ?

» 2008-11 : OpenCL 1.0 et ses premieres specifications
» 2011-04 : WebCL et sa premiere version par Nokia (morts...)
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Développer ou intégrer ?

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA
6/6/19
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Entre developpeur et intégrateur

Que choisir ?
2 approches

— Une approche « intégrateur »

* Le code utilise des librairies génériques
 Le code n'est modifie que pour remplacer ces appels

— Une approche « developpeur »

* Le GPU est un nouveau processeur
* |l exige un apprentissage comme tout nouveau matériel
 Le code doit étre réécrit pour ['utiliser au mieux

* 1 contrainte mais 2 manifestations : le temps

— Le temps de programmation : plutdt intégrateur
— Le temps d'exécution : plutot développeur

_ % _ Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 37/137
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Petit tour d’horizon des modeles
Modeles de programmation parallele

Cluster Nceud CPU Nceud GPU Nceud Nvidia Accelerator
MPI Oui Oui Non Non Oui*
PVM Oui Oui Non Non Oui*
OpenMP Non Oui Non Non Oui*
Pthreads Non Oui Non Non Oui*
OpenCL Non Oui Oui Oui Oui
CUDA Non Non Non Oui Non
TBB Non Oui Non Non Oui*
OpenACC Non Oui Non Oui Oui
Kokkos Non Oui Oui Oui Oui

* OpenCL & Kokkos semblent les plus « universels »
 CUDA n'est seulement utilisable sur les GPUs Nvidia

* Les accelérateurs semblent les plus polyvalents, une illusion...

UNIVERSIT% D= Lyor Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA C B P 38/137 _— : _—
S June 6 2019 CENTRE BLAISE PASCAL - -




Agir comme un intégrateur :
Pour ne pas reinventer la roue !

Librairies de programmation parallele

Cluster Node CPU Node GPU Node Nvidia Accelerator
BLAS BLACS OpenBLAS CcIBLAS CuBLAS OpenBLAS
MKL MKL MKL
LAPACK Scalapack Atlas cIMAGMA MAGMA MagmaMIC
MKL MKL
FFT FFTw3 FFTw3 CIFFT CuFFT FFTw3

* Les librairies classiques utilisables directement sur GPU

— Nvidia fournit plein d'implementations
— OpenCL n’en fournit quelques unes

_ % _ Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 39/137
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Des usages communs...

* De l'algebre linéaire « basigue » ou « avancée »

— Basique avec BLAS
— Avancée avec LAPACK

* De l'algebre linéaire sur des systemes « creux »
- UMFPack

* De l'analyse spectrale avec des TF
- FFTPack

* Des résolutions d'equations différentielles

- PetSC
— Trilinos

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 40/137
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Des adaptations logicielles aux

évolutions technologiques
» En algebre lineaire :
— BLAS avec OpenBLAS, MKL (OpenMP), BLACS (MPI)
— LAPACK avec ACML (OpenMP), Scalapack (MPI)

* En algebre linéaire sur des systemes creux
- MUMPS (OpenMP, MPI) mais dépend de BLAS
 En analyse spectrale :
- FFT avec FFTw3 (OpenMP), FFTw2 (MPI)
Cohérent de voir « apparaitre » des versions GPU !
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Pour 'algebre linéaire : la profusion
* Fonctions BLAS .

— CUBLAS : completes (mais d'efficacité diverses)
— CIBlas : incompletes

e Fonctions « creuses »
- CuSparse

e Fonctions LAPACK :

— Cula: recarrossage de LAPACK avec CuBLAS (mais CUDA 6)
— Magma : encore actif (version 2.3.0 de 2017Q4)

 API Python : tout pour le langage « glue »...

_ % _ Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 42/137 —
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Pour la Transformée de Fourier

e CUFFT : pourle C, C++, Fortran

— Float sur 32, Double sur 64, Complex en 32 et en 64
- 1D, 2D, 3D
— Mixte sur les sorties : S2C, D2Z,

 CIFFT : pourle C, C++
— Float sur 32, Double sur 64, Complex en 32 et en 64
- 1D, 2D, 3D

 Reikna pour Python
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Et mon code « pur » ?
* Approche ACC ;

— Une approche « pragma »tique a la OpenMP
— OpenACC : une initiative (seulement une initiative hors PGl...)
— PGI OpenACC .

* Plutot efficace
« LicenceS (pour PGI ET PGI/Cuda) : a la Matlab/Toolboxes

 Approche KOKKOS :

— Couche C++ et « spécialisation » a la compilation

 Approche PardAll (abandonné mais prometteur) :

— Un préprocesseur analyse et le code et le « transcrit »
— Implementation OpenMP, Cuda (et OpenCL)
— Projet assez « vert » (mais tres pédagogique)

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 44/137
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Accéleration GPU ? Veérité ou mensonge
Prét a prendre la « pilule rouge » ?

Single-node LJ benchmark - double precision
45 ; ; ; .
—@—CPU (1 core)

(
40 —@— CPU (12 cores)
(

2 | “*GPU (1 GPU, double)
g 95 GPU (2 GPUs, double)
1000 §30,+CUDA(1GPU,doubIe) |
o —®—CUDA (2 GPUs, double)
® 25F 1
E
£ 201 i
F2]
[
5 15} :
o o
NI Il |
100 =
OTNOVDOTNODOITNODVDOTNOOOSTTAN =
ANNMETTOOOMNMNOVDOOOANANMSTLL O ONOO® 57 4
TAA A A A A A A A A A A
0

Comparaison sur Pi Monte Carlo en OpenCL.
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Cadre pose...
Quels codes a étudier ?

* Code « lkea » : a compiler soi-méme
— PKDGRAV3 : astrophysique
— Gromacs : chimie

* Code « a dependances » :

— Approche « intégrateur » :
e BLAS avec XxGEMM et les autres
— Approche « developpeur » :
 PiDart Dash, Nbody, Splutter...
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PKDGRAV3 : un client prometteur
. et une bonne exposmon medla |
» Caractéristiques :

— Open Source

— Hybride : MPI, OpenMP, Cuda
» Compilation « facile »

— Dans la doc (README) :

 Quickstart : ./configure ; make

 Pour le support CUDA

— [configure --with-fftw --enable-integer-positions --with-cuda
— make -] 16
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PKDGRAV3 : compilation facile ?

Un peu plus compliqué sur Debian 9
* Pas de configure (donc nécessite de le generer) : .Jautogen.sh

 Nécessite de compiler avec fPIC (donc necessité de modifier) :

— sed -i 's/compute_35/compute 35\ \-Xcompilen\ \-fPIC/g' configure.ac

 Donc en fait, compiler PKDGRAV3 avec le support CUDA, c'est :

— cd /local ; git clone https://bitbucket.org/dpotter/pkdgrav3.git

— PKDGRAV3=/local/pkdgrav3-$(date "+%Y%m%d") ; mv pkdgrav3 SPKDGRAV3
- cd $PKDGRAV3

— sed -i 's/compute_35/compute 35\ \-Xcompilen\ \-fPIC/g' configure.ac

— .Jautogen.sh

— .Jconfigure --with-fftw —enable-integer-positions --with-cuda

- make -| 16
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PKDGRAVS3 : on veut comparer !
Donc, pour une pure « MPI »

* On ajoute aux commandes precedentes :
— mv pkdgrav3_mpi pkdgrav3_mpi_cuda
— make distclean-recursive
— ./autogen.sh
— ./configure --with-fftw --enable-integer-positions
— make -] 16

e Et comme test ?

— cosmology.par dans examples...
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PKDGRAV3 en FP64
Comparaison cPU & @GP
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Gromacs :
le bon « client » de la chimie

» Socle matériel : les plates-formes du CBP
- 51 GPU differents, 20 types de CPU

 Socle logiciel : Debian 9.4 dite « stretch » en AMD64
« Caracteéristiques :

— Open Source

— Hybride : multi-nceuds, multi-coeurs, multi-shaders
— Possibilite d’exécution CPU (MPI1+OpenMP), CPU+GPU
— Parametrage facile du parallélisme et du choix du GPU
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Gromacs . phase préparatoire
En lisant la documentation

 Expansion archive, déplacement, création dossier, déplacement
— tar xfz gromacs-2018.1.tar.gz ; cd gromacs-2018.1 ; mkdir build ; cd build

» Paramétrage compilation avec options :
~ cmake .. -DGMX_BUILD_OWN_FFTW=ON -DREGRESSIONTEST_DOWNLOAD=ON

» Compilation et installation

— make : make check ; sudo make install

» Chargement de I'environnement :

— source /ust/local/gromacs/bin/lGMXRC
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Gromacs : phase préparatoire
Nos contraintes & nos 1** deéboires

* Plusieurs contextes : a chaque processeur/GPU, sa compilation

— Plusieurs dossiers d'installation des exécutables

« Compilateurs standards Stretch : gcc, g++ version 6.3
 Lancement cmake : KO

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 53/137
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Gromacs : phase préparatoire

Les déboires continuent
 Passage sur clang version 3.8, mais...

— Exécution degradeée (pas de OpenMP)
— Phases cmake & compilation effroyablement lente (plus de 10x)
— Finalement crash a la compilation... :-(

 Passage sur compilateur plus ancien 4.9

2 Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 54/137 —
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Gromacs : phase préparatoire

Importation d’un vieux compilateur

* Exploitation des « snapshots » : tout le script d'installation...

wget http://snapshot.debian.org/package/gcc-4.9/4.9.4-2/
mkdir gcc-4.9.4
cd gcc-4.9.4

wget -O DebianSnapshot-gcc-4.9.4.html http://snapshot.debian.org/package/gcc-
4.9/4.9.4-2]

egrep '(_amdo64.deb|_all.deb)' DebianSnapshot-gcc-4.9.4.html | awk -F\" { print $2 }' |
grep -v kfreebsd | grep -v lib32 | grep -v libx32 | sort -u | grep -v multilib | xargs -1 '{}
wget http://snapshot.debian.org/{}

sudo dpkg -1 *deb
sudo apt-get -f install

e Cayest!Un vieux compilateur prét pour la route...

UNIV=RSITE D= Lyon
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Gromacs : enfin la compilation !
Tout le script, pour un CUDA

 mkdir -p /local/Gromacs/ ; cd /local/Gromacs/

* wget ftp://ftp.gromacs.org/pub/gromacs/gromacs-2018.1.tar.gz

* export GPU=GTX1080Ti

e export CC=/usr/bin/gcc-4.9 ; export CXX=/usr/bin/g++-4.9

 export GMXINSTALL=/scratch/Gromacs/2018.1

« export GMXSRC=/local/Gromacs/gromacs-2018.1

e tar xzf gromacs-2018.1.tar.gz ; cd gromacs-2018.1

 mkdir -p $(dirname $GMXINSTALL) ; mkdir SGMXSRC/build_${GPU}
 cd $GMXSRC/build_${GPU}

« cmake .. -DGMX_BUILD OWN_FFTW=ON -DGMX_GPU=on
-DREGRESSIONTEST DOWNLOAD=ON -DCMAKE_INSTALL PREFIX=${GMXINSTALL} $
{GPU}

» make -| 16 ; make check ; make install

Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 56/137
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ftp://ftp.gromacs.org/pub/gromacs/gromacs-2018.1.tar.gz

Gromacs : cas d’usage Nvidia
Parametres d’execution

 Tache codteuse (et parallélisee) : mdrun

— -ntmpi : contr6le du nombre de processus MPI concurrents

— -ntomp : contr6le du nombre de processus OpenMP concurrents

— -gpu_id : contrdle I'exécution sur un (ou plusieurs) GPU

— -nb cpu : controle I'execution sur uniqguement le CPU
 Si aucun parametre donné : mdrun explore la machine

— Autant de processus OpenMP que de coeurs détectés (si aucun OMP_NUM_THREADS)

— Autant de processus MPI que de cceurs détectes (si OMP_NUM_THREADS mis a 1)
 Dans une execution multigpu : -gpu_id 01 active le O etle 1

— Pour les Nvidia, préférez la variable d'environnement : CUDA VISIBLE DEVICES
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Le banc de test...
D’abord les 9 (GP)GPUSs

e GPU de gamer Nvidia : pilote 375.82

— GTX 1080Ti : architecture Pascal, 3584 cudacores, 1582 GHz
— GTX 980Ti : architecture Maxwell, 2816 cudacores, 1075 MHz
— GTX 780Ti : architecture Kepler, 2880 cudacores, 875 MHz

- GPGPU de Nvidia ; pilote 375.82

— Tesla P100 : architecture Pascal, 3584 cudacores, 1126 GHz
— Tesla K80 : architecture Kepler, 2x 2496 cudacores, 560 MHz
— Tesla K40m : architecture Kepler, 2880 cudacores, 745 MHz

* GPU de gamer AMD : pilote 17.40 (2482.3)

— Vega 64 : architecture GFX900, 4096 streamprocessors, 1406 GHz
— R9-Fury : architecture Fiji, 3584 streamprocessors, 1000 GHz
— R9-295X2 : architecture Hawal, 2x 2816 streamprocessors, 1018 GHz
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Le banc de Test ;
Ensuite leur socle, les 7 CPU

* Ryzen7 1800 : 8 cceurs, 16HT, 3.6 GHz
- Socle du R9 Fury

 Skylake i7-6700K : 4 coeurs, 8HT, 4 GHz
— Socle du Vega64 et du R9-295X2

e E5-2637v4 : 2x4 cceurs, 16HT, 3.5 GHz
~ Socle du GTX1080 Ti

e E5-2640v4 : 10 cceurs virtualisés, 2.4 GHz
— Socle du Tesla P100

e E5-2637v2 : 4 coeurs virtualises, 3.5 GHz
— Socle du Tesla K40m

e E5-2607v2 : 2x4 cceurs, 2.5 GHz
— Socle du GTX980Ti

e £5-2620:6 coeurs, 12 HT, 2 GHz
— Socle du GTX 780Ti
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Gromacs : cas d'usage #1
« Test » Nvidia

* Configuration des chemins et dossiers d'execution
— export GPU=GTX1080Ti

— mkdir -p /scratch/Gromacs/Test/$(hostname) ${GPU}
— cd /scratch/Gromacs/Test/$(hostname) ${GPU}

— GRODIR=/scratch/Gromacs/2018.1_${GPU}

— source $GRODIR/bin/GMXRC

 Chargement & expansion de 'archive de parametres d’entrée

— wget ftp://ftp.gromacs.org/pub/benchmarks/water GMX50 bare.tar.gz
— [-d water-cutl.0_GMX50 bare | && rm -r water-cutl.0_GMX50 bare
— tar -zxvf water_ GMX50_bare.tar.gz ; cd water-cutl.0_GMX50 bare/1536

e Exécution des taches

— $GRODIR/bin/gmx grompp -f pme.mdp
— Jusr/bin/time $GRODIR/bin/gmx mdrun -resethway -noconfout -nsteps 4000 -v -gpu_id 0

s
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Gromacs : cas d'usage #1
« Test » Nvidia : sortie « time »

e TIME Command being timed: "/scratch/Gromacs/2018.1_GTX980Ti_OpenCL/bin/gmx
mdrun -resethway -noconfout -nsteps 4000 -v -gpu_id 0"

* TIME User time (seconds): 2767.16 « TIME Minor (reclaiming a frame) page faults: 1248968

* TIME System time (seconds): 25.98 » TIME Voluntary context switches: 288413
* TIME Elapsed (wall clock) time : 452.90 * TIME Involuntary context switches: 447953
 TIME Percent of CPU this job got: 616% * TIME Swaps: 0

» TIME Average shared text size (kbytes): 0 * TIME File system inputs: 191072

* TIME Average unshared data size (kbytes): 0 * TIME File system outputs: 0

» TIME Average stack size (kbytes): 0 * TIME Socket messages sent: 0

» TIME Average total size (kbytes): 0 » TIME Socket messages received: 0

: 4820892 e TIME Signals deliverEd: 0
» TIME Page size (bytes): 4096
* TIME Exit status: 0

» TIME Maximum resident set size (kbytes)
 TIME Average resident set size (kbytes): 0
IME Major (requiring 1/0) page faults: 39

-
Z
=
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Cas d’'usage #1 : test Nvidia
D’abord pour les GPU...

900
B CUDA+CPU
800 B OpenCL+CPU
700 ' .
Less is Better :

600
500
400
300
200
100

0

GTX1080Ti GTX980Ti  GTX780Ti Tesla P100 Tesla K80 Tesla K40m Vega 64 R9 Fury R9-295X2

* Les implementations OpenCL sont 2x plus lentes
 Les GPU AMD sont au moins 4x plus lentes
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Cas d’usage #1 : test Nvidia
Ensuite on rajoute les CPU

B OpenCL+CPU
CPU

2500

2000

 Lessis Better:

1500

y
y.
/,,/
1000 ,,
y'
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/£
y
500 y I I I
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S S N @ S fzf’b( <<‘§\ G > SIS l all é\g/ &
S 3 A ] N & o) N A J g 2 S ¥
<Y & A v Vv
¢ < & W & &

— Les processeurs sont 10x plus lents que le GPU le plus raplde
— Les GPU sont au pire 2x plus rapide que le CPU le plus rapide

. Escroquene | Le programme est hybride (CPU/GPU)
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Cas d’'usage #1 : test Nvidia
Renormaliser : GPU sur 1 coeur...

 Less is Better :

2500

2000

v m CPU
// H CUDA 1c
1500 / OpenCL 1c
1000 | 4
!/
500
0 I I I I I
Q Q Q o S S
S S S $ S
S: 9 > & r A ©

— Le GPU le plus puissant sur 1 coeur CPU est 4x plus rapide que le CPU

— Les GPU sont dans tous les cas plus rapides que les assemblages de CPU

* Donc, utiliser des GPU pour Gromacs, c’est pertinent...
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Gromacs : la conclusion

e GPU efficaces, MAIS dans un BON environnement

— Le nombre de cceurs & la vitesse de la memoire importants

* Implémentation CUDA toujours plus efficace

* Implémentation OpenCL en progres

— Mais 2x moins performante que la CUDA

 Exploitation de cartes de Gamer pertinente

— Mais dans le cas de calculs en simple precision

* En gros, sans expérimentation, pas d'utilisation optimale...
Mais ou est passe le facteur 100 de la pub ?

_ % _ Emmanuel QUEMENER CC BY-NC-SA 65/137 S—
UNIVERSITE D= Lyon I
. § 6/6/19 CS: BP —

RE BLAISE PASCAL




Pour les applications « métier »
Modele « Ikea » ou « Crozatier »

o Attention !

— Aujourd’hui n'est pas demain : récupérer le contexte complet
» Matériel : Ishw, Iscpu, nvidia-smi, ... & logiciel : systeme, pilotes, etc...
— Achaque usage (ou preparation) son contexte optimal

 Une préparation, c’est I'assemblage entre recette, ustenciles et ingrédients
 Mais rassurez vous !

— Clest aussi le cas pour les CPU ;-)

e Retournons aux autres codes :

— Approche « intégrateur » ou approche « développeur »
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Premiere « intégration » bas niveau
A |la découverte de BLAS

e Fonctions BLAS

— 3 niveaux de fonctions :

 Niveau 1 : rotations, normes, échanges, copies, produits scalaires, ...

— Exemple : XSWAP pour échanger 2 vecteurs
 Niveau 2 : produit matrice-vecteur, résolution systeme triangulaire,

— Exemple : XTSRV pour resolution de systeme triangulaire
 Niveau 3 : opérations simples sur les matrices

— Exemple : XxGEMM pour le produit de matrice

* Les fonctions de toutes nos attentions :
— SGEMM & dGEMM pour les produits simple & double precision

UNIV=RSITE D= Lyon
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Remise en perspective avec le matériel
XGEMM pour 9 (GPU)GPU et 7 processeurs...

10000.00
500,00 ,,::iiﬁ,/ More |S Better I\/IOI‘e |S Better J B CUBLAS SP M CIBLAS SP OpenBLAS SP M CuBLAS DP
« / ~ ECIBLASDP ' OpenBLAS DP
8000.00
70 _
" apmemens
6000.00 50
5000.00 40
4000.00 30
20
3000.00
10
2000.00 I \ \ . . .
Ryzen7 1800 Skylake i7-6700K  E5-2640v4 E5-2637v4 X2 E5-2609v2 X2 E5-2637\V2 E5-2620
1000.00 L
- L ia 11 P P PP
& & & » N ~L— & a q ¢ S
C,@%Q A A A & &L
e E5- 2680V4 2X GTXlOSOTI x14 en SP Tesla PlOO X16
. OUI la puissance MxM est |a, mais pour toute taille ?
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Déja en 2010, étrange...
Le comportement Tesla C1060...
 Uniguement produit matriciel : xGEMM

* Propriété : Transposé (A * B)=Transposé(A) * Transpose(B)
 Résultats (en Gflops) : Yesss !

- SP:FBLAS/CBLAS : 12, CuBLAS : 350/327 : x27 !I

~ DP: FBLAS/CBLAS : 6, CUuBLAS : 73/70 : x11 !
e Surprise : Ah ! CUBLAS prefere les x16 !

- SP: 160002, 350, mais 159992 ou 160012, 97 : x3,6 !
— DP : 100002, 73, mais 99992 ou 100012, 31 : x2,35
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Ce que Nvidia ne précise jamais...
XGEMM sur des tailles difféerentes...

Performance

*GEMM cn Tesla P100 using CUBLAS
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Estimated GFlops (More is Better)

Et pour 'ancienne « bombe » Nvidia
GTX 1080Ti, un max pour 2688

XGEMM for a Nvidia GTX 1080Ti: implementations cuBLAS and cIBLAS

Estimated GFlops (More is Better)
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« Un facteur entre 20 et 30 entre simple & double précision

 Une implementation cIBLAS autour de la moitié pour les petites tailles, équivalente apres

* Des effets de seuil (>2688 par exemple)
* Des effets arithmetiques (nombres premiers, par exemple 2671 ou 2713)

e
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Et pour la « tres chere » Nvidia
Tesla P100, un max pour 8320

XGEMM for a Nvidia Tesla P100: implementations cuBLAS and cIBLAS
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