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HPC in Fisica Teorica

Roberto De Pietri
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Scaletta. ..

* Che tipo di “calcolo” e al centro delle nostre ricerche.
* Su che tipo di infrastruttura viene eseguito.
* Che attivita di sperimentazione svolgiamo

* Cosa ci aspettiamo/auspichiamo da un centro di calcolo
di ateneo



Ricerche in )CD su reticolo

* Dagli anni ‘80 a Parma si studia la cromodinamica

quantistica su reticolo: le interazioni forti possono g 2®
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essere studiate per mezzo di simulazioni numeriche. — { Yy >
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supercalcolo (in primis APE) messi a disposizione & yonic phase ?
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* La QCD su reticolo ha accesso alla determinazione di oo A 3 £
RN o o ] o Compact Stars Net baryon densityn/ n,
quantita che sfuggono ad analisi condotte con altri ~ No=0.16 fm™3
strumenti teorici, ad es. le masse dei quark (in figura | S s U

una world average per la massa del b: uno dei punti a =
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minore errore fu ottenuto grazie ad un nostro calcolo).
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* Uno degli interessi piu attuali e la determinazione del .
diagramma di fase della QCD (esperimenti ad LHC) .
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A model for QCD at high density and large quark mass
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Ricerche n gravita numerica

DB: rho.xy.hS_ ,
Cycle: 0 ime0 rho [1/Msun ™ 2]

2001 L'INEN decide di installare a Parma il
Cluster ALBER100 dedicato alla simulazione T
numerica del segnale gravitazionale emesso da I
sorgente compatte in relativita generale.

Attivita di calcolo ora e principalmente effettuata
al CINECA sul sistema BlueGene/Q e sulla nuova
macchina Tierl (Galileo)

Il gruppo negli anni a cavallo del 2010 ha fatto le
ricerche sulla GRID dell'INFN e sul server GRID

di calcolo del gruppo IV (INFN) installato a PISA
(tramontana)

Aspetto matematico della ricerca e la simulazione
numerica, su griglia cartesiana 3D, delle
equazioni di Einstein accoppiate alla materia.
Applicazione: DINAMICA DELLE STELLE DI
NEUTRONI (oggetti di massa solare di raggio
dell’ordine della decina di chilometri)

[1] R. De Pietri, A. Feo, L. Franci and F. Loeffler “Neutron star instabilities in full general relativity using a ['=2.75 ideal fluid”

Phys. Rev. D 90, 024034



http://journals.aps.org/prd/abstract/10.1103/PhysRevD.90.024034

Il calcolo per 1 fisici teorici ¢ un complesso di attivita!

+ Oltre ad attivita di ricerca condotte con strumenti
propriamente HPC ce ne sono numerose altre che o
si avviano verso ’'HPC o sono comunque numeriche

Contents lists available at ScienceDirect

Computer Physics Communications

>
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» Simulazioni numeriche di sistemi quantistici non-
I'elatiViStiCi a mOIti COI'pi (ad eS. mOdelli di Bose' Exact numerical methods for a many-body Wannier-Stark system @c,o ssssss

Hubbard).

FI.SEVIER journal homepage: www.elsevier.com/locate/cpc

Carlos A. Parra-Murillo?, Javier Madrofiero®, Sandro Wimberger <"

e s . s : ] Average synaptic activity and neural networks
+ Analisi di dati elettrici cerebrali (problema inverso che topology: a global inverse problem

mira alla riCOStruZione della rete neuronale) Raffaella Burioni, Mario Casartelli, Matteo di Volo, Roberto Livi & Alessandro Vezzani

Affillations ' Contributions ' Corresponding author

>

L)

L)

Scientific Reports 4, Article number: 43368 | doi:10.1038/srep04336

+ Il bagaglio di competenze acquisito e costantemente riversato nelle attivita
didattiche

+ Molti fisici del gruppo INFN hanno dato un costante contributo alla offerta formativa
in ambito calcolo, non solo presso i corsi di Laurea in Fisica.

* Nel corso degli anni numerosissimi studenti hanno discusso tesi di laurea connesse al
calcolo (simulazioni numeriche, reti, utilizzo di architetture di calcolo innovative)



Scontro di due stelle di neutroni

+ Simulazione della fase finale dell’unione di due stelle di Neutroni

di massa diversa : Una stella di 1.3 e I'altra di 1.5 masse solari che
si uniscono per formare un unica stella. L’evoluzione copre gli
ultimi 10 ms prima dello scontro e prosegue per altri 15 ms.

+ Sono mostrati:

+ Segnale gravitazionale nel piano xz
+ densita di materia nel piano zy

* Visualizzazione 3D del profilo di densita
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HPC - INEN - Relativita Numerica

* Evoluzione nel corso degli anni dei sistemi di calcolo

Accordo collaborazione
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Soluzione nel tempo delle equazioni di Einstein + materia +
campo magnetico su griglia tridimensionale (con raffinamento)

1
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pitt di 100 moduli di calcolo per Cactus
thorns per la relativita numerica
computszionalc selofissocstionessaidelle
simulazioni e la visualizzazione.

|- SMIULAZIONI SUALBERT2 2004):  SSENGIoY=
. CaIPEti struttura per la gestione « Griglia cartesiane 3D com | livelli di raffinamento :

delle griglie raffinate

3 i +campi magnetici

- * Risoluzione di: 0.50 Mo ~ 0.78 km (97x97x49) b + 4 livelli raffinamento

* Evoluzione delle equazioni di Einstein in | ‘ 3 &5
formulazione di equazioni differenziali alle
derivate parziali (PDE) iperboliche.

» Evoluzione della equazione della materia e
dei campi magnetici con metodi in grado
di catturare gli “Shock”



Perche mai la QCD ¢ calcolabile numericamente?

» Per quanto possiamo provare a pensare ad un protone come uno stato legato di quark un po” come un
atomo di H e uno stato legato di elettrone e protone ...

.. dobbiamo alla fine arrenderci alla evidenza che nel protone c’e molta energia di legame in piu (la massa del
composto e MOLTO maggiore della massa dei costituenti!)

+ ]I contenuto della QCD come teoria quantistica dei campi € proprio questo: una complessita di interazioni
che (pittoricamente) descriviamo dicendo che ci sono virtualmente molti piti stati in interazione (mare) di
quelli che riconosciamo come costituenti elementari (valenza, nel caso del protone 3 soli quarks)
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+ Le teorie di campo come la QCD sono semplici perche locali: esiste una

discretizzazione dello spazio-tempo in cui vivono campi elementari che
vettori (quarks) e matrici (gluoni) che interagiscono a primi vicini!

# La comunita di LatticeQCD ha avuto, col crescere della potenza di calcolo, la

possibilita di simulare reticoli sufficientemente grandi da non essere troppo
limitati nell’infrarosso IR (effetti di volume finito) e sufficientemente fini da
non essere troppo limitati nell’ultravioletto UV (effetti di discretizzazione
reticolare)

» Un calcolo di LQCD e tanto migliore quanto meglio descrivere il complesso

delle interazioni (effetti di mare). Considerando il calcolo della massa del quark
b, con APE100 non eravamo sensibili a tutti gli effetti di mare, con APEmille
tali effetti diventano sensibili.



HPC - INFN - QCD su reticolo
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Il progetto APE

Negli anni "80 la potenza di calcolo in virgola
mobile di ogni sistema commerciale era
inadeguata per le esigenze della QCD su
reticolo.

Per ovviare a questa situazione I'INFN si e
impegnata nel progetto APE (Array Processor
Experiment) che mirava alla progettazione e
realizzazione di (super) calcolatori paralleli
dedicati.

Nel corso degli anni si sono succedute
generazioni di macchine APE, mentre (per
nostra fortuna) il parallelismo degli elaboratori
si ¢ affermato in modo pervasivo (ad es. ogni
smartphone € ormai basato su processori multi-
core): possiamo in sostanza acquistare cio che fa
per noi.

Negli USA l’analogo progetto QCDOC avviato
da Columbia University con la collaborazione di

IBM avrebbe dato origine negli anni 2000 alla
tamiglia Blue Gene di IBM.

2 Computer Physics
}g Communications

ELSEVIER Computer Physics Communications 147 (2002) 402-409

www.elsevier.com/locate/cpc

APE computers — past, present and future

F. Bodin?, Ph. Boucaud®, N. Cabibbo ¢, G. Cascino ¢, F. Calvayrac ¢, M. Della Morte
A.Del Re¢,R. De Pietri g, P. Deriso", F. Di Carlo ¢, F. Di Renzo ¢, W. Errico!,

R. Frezzotti®, U. Gensch¥, T. Giorgino*, M. Guagnelli", N. Hervé *, K. Jansen’*,
H. Kaldass®!, A. Lonardo ¢, M. Lukyanov *?, G. Magazzi ', J. Micheli®, V. Morénas ',
L. Mori ¢, F. Palombi", N. Paschedag®, J. Pech™, O. Péne®, R. Petronzio ", D. Pleiter’,

F. Rapuano ¢, D. Rossetti ¢, C. Roiesnel ", L. Sartori !, H. Simma¥*, F. Schifano,
R. Tripiccione >*, P. Vicini ¢, W. Wegner*
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Non solo uso ma anche sperimentazione tecnologica

« Progetto AURORA [https:/ /web.infn.it/
aurorascience/ ] (2009-2012) ha rappresentato un
progetto di ricerca tecnologica per la progettazione e la
realizzazione di un calcolatore HPC sviluppato
dall’INFN di Ferrara, Parma e Milano in collaborazione
con la societa Eurotech. La macchina, raffreddata a
liquido, e’ stato installata presso 'FBK di Trento ed ha
rappresentato una delle principali risorse HPC
dell’INEN in anni recenti. L'installazione e la gestione e
stata realizzata dal personale dell’ LCA in collaborazione
con Eutotech e con personale assunto a progetto.

« Progetto SUMA [https:/ /web2.infn.it/SUMA /] si tratta
di un progetto premiale MIUR (2011-2014) per lo studio,
la progettazione e l'installazione di un calcolatore HPC
per la ricerca scientifica. L'INFN di Parma ha
partecipato allo studio delle prestazioni dei nuovi
processori Many-cores e alle problematiche di porting di
applicazioni scientifiche. Il progetto ha finanziato
diversi assegni di ricerca per le attivita di Parma.

Coordinatore Nazionale: Francesco Di Renzo



https://web.infn.it/aurorascience/
https://web2.infn.it/SUMA/%5D

Grid e Cloud Computing

» GRID (2004-2014) L'INFN di Parma ha
partecipato prima allo studio e poi
all'implementazione di una infrastruttura di

calcolo internazionale basata su tecnologie Grid.
In ambito Grid:

» Ha contribuito allo studio e progettazione di
un componente VOMS (Virtual
Organization Membership Service,

2004-2005) dell’architettura Grid.

» Si e occupata dello studio dell'integrazione
del calcolo HPC nell’infrastruttura Grid
(2010-2014).

» Si e’ realizzato (2006-2015) un una sito di
produzione (INFN-Parma) che fornisce
servizi di calcolo seriale e HPC sia per gli
utenti locali che per la comunita nazionale
di Fisica Teorica (Theophys)

» Si gestisce il sito nazionale di Storage per
configurazioni LQCD del progetto
internazionale ILDG:

J Grid Computing
DOI 10.1007/s10723-012-9223-6

HPC on the Grid: The Theophys Experience

Roberto Alfieri - Silvia Arezzini - Alberto Ciampa -
Roberto De Pietri - Enrico Mazzoni

€ 1LDG

The International Lattice Data Grid (ILDG) is an
international organization which provides standards,
services, methods and tools that facilitates the sharing
and interchange of lattice QCD gauge configurations
among scientific collaborations, by uniting their regional
data grids.- [http://www.usqcd.org/ildg/].



http://www.usqcd.org/ildg/%5D

Non solo uso ma anche sperimentazione tecnologica

Coordinatore Locale: Roberto Alfieri

+ Progetto COKA: COmputing on Knights Architectures
(2013-214) Il progetto ha avuto lo scopo di investigare
le performance delle architetture di calcolo basate sugli
acceleratori Manycore, valutandone i problemi di
portabilita dei programmi comunemente usati per il
calcolo scientifico. Il particolare sono stati presi in
esame gli acceleratori MIC dell’Intel e GPGPU
dell’NVIDIA attraverso l'installazione di esemplari per
test e pre-produzione a Parma, Ferrara e al CNAF di
Bologna.

« Progetto COSA: COmputing on SoC Architectures
(2015-2016) [http:/ / www.cosa-project.it/] Il progetto
ha lo scopo di investigare prestazioni, costi di gestioni
ed ambiti di utilizzo nel calcolo basato su Hardware
commodity a basso consumo di tipo SoC (System On
Chip). Le sedi coinvolte sono Parma, Ferrara, CNAF di
Bologna, Romal e Pisa. Il progetto prevede per il 2016
l'installazione alcuni cluster per sperimentazione e
produzione basati su processori Tegra K1 a 64 bit.

i7-4930K Tesla K20X Xeon-Phi 7120P

#physical cores 6
“#logical cores 12
Frequency (GHz) 3.4
GFLOPS (DP) 163.2
SIMD AVX 64-bit
cache (MB) 12
Mem BW (GB/s) 59.7
Power (W) 130
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Dal 2004 al 2015 da Albert2 a galileo

2004 ALBERT?2: Sistema finanzianto dal MIUR in 2004

Architettura: Linux Infiniband Cluster con 16 nodi
Processori: 2 per nodo con 1-core AMD Opteron 2.00 GHz
RAM: 4 GB/node, 2 GB/core

Rete Interna: Infiniband

Prestazioni di picco 100 GFlop/s (32 core di tipo x86)

Same speed and architecture but

+Cores +RAM +ACCELERATOR

2015 CINECA GALILEO: IBM NeXtScale

Architettura: Linux Infiniband Cluster con 516 nodi
Processori: 2 per nodo con 8-cores Intel Haswell 2.40 GHz

Opteron FMA: 2 operazioni floating point per ciclo

. Potenza teorica massima dei core x86 GPU: 2 Intel Phi 7120p per node on 384 nodes (768 in total)
(16x2x2x2) = 128 GFlops RAM: 128 GB/node, 8 GB/core

AVX2: 16 operazioni floating point per ciclo Rete In.terr.la:. In.ﬁnlband with 4x QDR SWltChe.S .

- Potenza teorica massima dei core x86 Prestazioni di picco 1.000 TFlop/s (8256 core di tipo x86)

(516x16x16x2.6) = 310 TFlops (vettorizzazione+acceleratori)



2015 anno di transizione

* Necessita di cambiare 1 paradigmi di programmazione

+ I computer HPC saranno dotati di: Acceleratori dedicati, Vettorizzazione spinta
delle operazioni in virgola mobile, multi-many core di esecuzione nello stesso chip

* Annotazione del codice per permettere la distribuzione al compilatore di trarre
beneficio dalla presenza di unita di VETTORIZZAZIONE o di ACCELERATORI

# OpenACC [http: / /www.openacc-standard.org],

+ OpenMP 4.0 [http:/ / www.openmp.org/]

* (many core e distribuzione tra nodi gia affrontata con successo attraverso i
paradigmi MPI e OpenMP)

« Per le ricerche di Fisica teorica sarebbe auspicabile avere un centro di ateneo:
+ Sviluppi di competenze e capacita di programmare le nuove architetture
+ Piloti ed aiuti nella fase di transizione del codice

+ Fornisca prototipi hardware locali per lo sviluppo e la sperimentazione


http://www.openacc-standard.org]

Conclusioni

« Il calcolo scientifico ad alte prestazioni svolge un ruolo essenziale nelle ricerche
di Fisica Teorica attive presso il dipartimento di Fisica e Scienze della Terra.

+ Negli anni si sono sviluppate delle competenze ed un patrimonio di esperienze
che possono e devono essere messe a disposizione dell’intera comunita
dell’universita che si occupa di calcolo scientifico.

« Il gruppo collegato INFN di Parma auspica che, nella riorganizzazione dei
servizi informatici di Ateneo, le risorse di calcolo scientifico possano essere
fortemente legati alle ricerche del DiFeST, per consentire la sperimentazione di
nuove tecnologie e favorire lo sviluppo armonico di una comunita di utenti. In
questo modo le competenze acquisite negli ultimi anni non solo non andranno
disperse, ma possono diventare, all'interno della nuova organizzazione dei
servizi, un patrimonio per tutto 1’Ateneo.



