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Software libre y un centro de supercomputación

¿Está presente el Software libre?
¿es importante?¿crítico?
¿está influyendo en el centro de supercomputación?
¿de qué manera?



  

Agenda

I.Sistema operativo del Supercomputador

II.Monitorización del Supercomputador

III.Disco del Supercomputador

IV.Gestión y envío de trabajos

V.Compiladores y herramientas de 

desarrollo en un Supercomputador

VI.Aplicaciones

VII.Soporte a usuarios

Software libre en:



  

Sistema operativo del Supercomputador



  

Sistema operativo del Supercomputador
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Sistema operativo del Supercomputador

http://www.rocksclusters.org

http://www.linuxhpc.org/pages.php?page=Cluster_Software

Soluciones disponibles en las grandes distribuciones



  

Sistema operativo del Supercomputador

CLOUD

Independencia del sistema operativo: Virtualización
Gran flexibilidad:
●Software específico
●Requerimientos de seguridad específicos

¿Posibilidades en software libre?

Virtualización: Xen/KVM/Virtualbox
Gestión Cloud: OpenNebula



  

Sistema operativo del Supercomputador

El software libre (LINUX) claramente 
predomina en el sistema operativo 
de un supercomputador.

El software libre también está 
presente en las nuevas tendencias: 
entornos cloud



  

Monitorización del Supercomputador

http://ganglia.sourceforge.net/

http://www.nagios.org

Monitoring clusters and Grids since the year 2000

● Ganglia es un sistema de monitorizado 
distribuido y escalable para 
clusters/grids.

● Implementación robusta portada a un 
gran conjunto de procesadores/sistemas 
operativos.

● Actualmente usada en miles de clusters 
en todo el mundo.

Con Nagios es posible:
●    Monitorizar una infraestructura entera
●    Localizar problemas antes de que ocurran
●    Conocer los problemas inmediatamente
●    Compartir disponibilidad
●    Detectar problemas de seguridad
●    Planificar actualizaciones



  

Monitorización del Supercomputador



  

Monitorización del Supercomputador



  

Monitorización del Supercomputador

El software libre no sólo predomina 
en la monitorización sino que 
define tendencias y estándares de 
facto



  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido

Situación típica:
●Nodo maestro
●Varios nodos
●Almacenamiento compartido



  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido al viejo estilo

I.Un único servidor de almacenamiento se convierte rápidamente en 

un cuello de botella para el rendimiento

II.Si en el tiempo el cluster crece también crecen los requerimientos 

de almacenamiento (también puede crecer por requerimientos de 

usuarios)

III.Añadir espacio suele ser fácil

IV.Añadir ancho de banda y IOpS es difícil y normalmente involucra 

una actualización cara del hardware

I.Un único servidor de almacenamiento se convierte rápidamente en 

un cuello de botella para el rendimiento

II.Si en el tiempo el cluster crece también crecen los requerimientos 

de almacenamiento (también puede crecer por requerimientos de 

usuarios)

III.Añadir espacio suele ser fácil

IV.Añadir ancho de banda y IOpS es difícil y normalmente involucra 

una actualización cara del hardware

LINUX



  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido al viejo estilo

El ejemplo típico es comenzar con un servidor NFS con cierta 

cantidad de espacio en disco/memoria/procesador y ir añadiendo 

discos a este servidor:

I.Añadir espacio simplemente supone añadir más discos o un nuevo 

controlador con un puerto externo para conectar discos externos

II.Pero si no aumentas el ancho de banda de la red de este servidor 

no te vas a poder beneficiar de un mayor ancho de banda a disco

III.La memoria del servidor se comparte entre más discos

IV.El procesador ser comparte aunque en en el entorno multicore 

actual esto no suele ser un problema.

El ejemplo típico es comenzar con un servidor NFS con cierta 

cantidad de espacio en disco/memoria/procesador y ir añadiendo 

discos a este servidor:

I.Añadir espacio simplemente supone añadir más discos o un nuevo 

controlador con un puerto externo para conectar discos externos

II.Pero si no aumentas el ancho de banda de la red de este servidor 

no te vas a poder beneficiar de un mayor ancho de banda a disco

III.La memoria del servidor se comparte entre más discos

IV.El procesador ser comparte aunque en en el entorno multicore 

actual esto no suele ser un problema.



  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido con solución paralela

La solución paralela consiste en:

I.Añadir servidores de almacenamiento, no sólo espacio de disco

II.Cada servidor de almacenamiento añade más memoria, más 

procesador y más ancho de banda

III.La complejidad en el software es muy alta

IV.No hay una fácil solución como NFS o CIFS

La solución paralela consiste en:

I.Añadir servidores de almacenamiento, no sólo espacio de disco

II.Cada servidor de almacenamiento añade más memoria, más 

procesador y más ancho de banda

III.La complejidad en el software es muy alta

IV.No hay una fácil solución como NFS o CIFS

Alternativas en 
software libre?



  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido con solución paralela

TOP 500 (June 2010) 100 sistemas primeros: 

59/100 Lustre
22/100 GPFS
3/100 Panasas
1/100 CXFS
15 sin determinar

Open source



  

Disco del Supercomputador

Architectura de Lustre

4 componentes principales:
➔MetaData Server (MDS)
➔Object Storage Servers (OSSs)
➔Object Storage Targets (OSTs)
➔Clientes

MDS
Gestiona el espacio de nombres, 
operaciones de ficheros y directorios
Almacena los metadatos del sistema

OSS
Gestiona los OSTs

OST
Gestiona los dispositivos (discos)
Almacena los ficheros (data stripes)



  

Disco del Supercomputador

● Sistema de almacenamiento paralelo basado en 
Lustre

● Capacidad total de 216 Terabytes, obtenida 
mediante 864 discos SATA de 250 GB

● 18 celdas (servidores Proliand DL380) y 72 cabinas 
de discos HP SFS-20.  

● Proporciona hasta 10 GB/s en lectura y 6 GB/s en 
escritura (real)

● Se accede mediante Infiniband.
● Es visto desde todos los nodos de computación 

como un sistema de ficheros convencional (/sfs)

HP-SFS



  

Disco del Supercomputador

● Sistema de almacenamiento paralelo basado en 
Lustre

● Capacidad total de 216 Terabytes, obtenida 
mediante 864 discos SATA de 250 GB

● 18 celdas (servidores Proliand DL380) y 72 cabinas 
de discos HP SFS-20.  
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Disco del Supercomputador



  

Disco del Supercomputador
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Disco del Supercomputador

 
 El software libre es una alternativa 

clara para sistemas de ficheros 
paralelos.

Muchos productos comerciales han 
fracasado en este área y las 
alternativas basadas en software libre 
predominan.



  

Gestión y envío de trabajos

http://www.clusterresources.com/pages/products/torque-resource-manager.php

https://computing.llnl.gov/linux/slurm

http://gridscheduler.sourceforge.net/



  

Gestión y envío de trabajos



  

Gestión y envío de trabajos

Job Control



  

Gestión y envío de trabajos

Gestión de 
Colas



  

Gestión y envío de trabajos

Envio de 
trabajos



  

Gestión y envío de trabajos

Configuración de:
➔Recursos complejos
➔Hosts
➔Cluster
➔Planificador
➔Calendarios
➔Usuarios
➔Entornos Paralelos
➔Checkpoint
➔Políticas
➔Proyectos
➔Quotas
➔Reservas



  

Gestión y envío de trabajos

Las alternativas en software libre de 
sistemas de colas y planificadores son 
maduras, versátiles y eficientes.

La gran mayoría de los centros de 
supercomputación las usan y adaptan 
deacuerdo a sus necesidades.



  

Compiladores y herramientas de desarrollo

✔En supercomputación se busca la obtención del máximo 
rendimiento de una aplicación en una plataforma determinada. 

✔Los compiladores y las herramientas de desarrollo son 
fundamentales en este objetivo.

Compilación Ejecución Adaptación

¿Software libre disponible?



  

Compiladores y herramientas de desarrollo

Compiladores: C/C++/Fortran/Java/Scripting (GNU, ...)
Debuggers: GNU …
Librerías de paralelización: Threads (Linux), OpenMP (GNU,...), MPI 
(MPICH, openMPI, …)
Librerías matemáticas: BLAS/LAPACK, FFT, … (GNU, ...) 



  

Compiladores y herramientas de desarrollo

¿Rendimiento con las últimas tecnologías?

Experiencia en el CESGA
Caso FinisTerrae:
Itanium 2 Montvale/gran cantidad de memoria
Puesta en marcha: Finales 2007

MEDIA/s Intel 11.1 GFortran 4.4
PB05 20.94 50.95
Polyhedron Fortran Benchmarks http://www.polyhedron.com/

FORTRAN (16 benchmarks)



  

FT Intel 11.1 GFortran 4.4 Open64 4.2

AC 11.85 25.58 10.30

AERMOD 57.74 72.69 84.68

AIR 11.92 14.58 9.12

CAPACITA 105.30 138.47 111.62

CHANNEL 3.06 11.85 4.29

DODUC 56.83 80.68 78.70

FATIGUE 18.94 24.94 17.79

GAS_DYN 9.07 48.99 11.92

INDUCT 31.38 68.45 41.72

LINPK 26.58 108.34 32.18

MDBX 15.03 31.73 21.04

NF 18.02 119.01 52.87

PROTEIN 72.08 186.85 98.73

RNFLOW 53.67 143.19 69.62

TEST_FPU 11.07 65.13 13.89

TFFT 5.53 9.64 8.20

MEDIA 20.94 50.95 26.88

http://www.open64.net/

Compiladores y herramientas de desarrollo

INTEL: Ifort -O3 -ipo -ftz -static
GFORTRAN:  -ffast-math -O3 -minline-int-divide-min-latency -minline-float-divide-min-latency -minline-sqrt-max-throughput
OPEN64: -march=auto -Ofast -ipa -ffast-math 



  

Compiladores y herramientas de desarrollo

¿Rendimiento con las últimas tecnologías?

Experiencia en el CESGA
Caso SVG:
AMD opteron 6174 (Magny-Cours)
Puesta en marcha: Marzo 2011

MEDIA/s Intel 12.0 GFortran 4.4 x86 OPEN64 4.2 PGI 11.4 Ekopath4
PB05 14.84 16.86 16.38 17.58 19.06

Polyhedron Fortran Benchmarks http://www.polyhedron.com/

FORTRAN (16 benchmarks)



  

SVG Intel 12.0 GFortran 4.4 Open64 4.2 PGI 11.4 Ekopath4

AC 12.67 13.79 10.58 14.60 11.61

AERMOD 22.97 44.37 34.05 25.45 37.12

AIR 7.17 7.69 6.69 8.82 8.30

CAPACITA 50.57 56.04 47.29 46.52 50.95

CHANNEL 5.44 4.36 5.43 5.41 6.42

DODUC 32.90 38.13 37.32 37.57 37.00

FATIGUE 8.86 9.35 7.66 10.53 8.70

GAS_DYN 4.32 7.18 5.40 7.09 14.09

INDUCT 23.57 23.76 34.63 37.08 61.20

LINPK 15.73 15.85 21.03 15.83 15.92

MDBX 16.99 16.87 17.85 19.00 18.75

NF 17.12 20.40 18.87 19.15 21.91

PROTEIN 45.11 50.41 45.00 52.95 45.39

RNFLOW 26.27 34.58 37.15 43.75 36.34

TEST_FPU 10.15 10.95 11.04 11.54 14.84

TFFT 5.88 5.85 6.22 6.29 5.82

MEDIA 14.84 16.86 16.38 17.58 19.06

Compiladores y herramientas de desarrollo

INTEL: -O3 -msse3 -ipo -no-prec-div -simd -use-intel-optimized-headers -unroll-aggressive -fast-transcendentals
GFORTRAN: -march=native -ffast-math -funroll-loops -O3
x86 OPEN64:  -march=auto -Ofast -ipa
PGI: -O4 -Bstatic -V -fastsse -Munroll=n:4 -Mipa=fast,inline -tp istanbul
EKOPATH: -march=auto -O -OPT:Ofast -ffast-math -ipa



  

Compiladores y herramientas de desarrollo

http://www.pathscale.com/ekopath4-open-source-announcement

PGI Compilers
http://www.pgroup.com/

x86 Open64 Compiler Suite
http://developer.amd.com/tools/open64/pages/default.aspx

GFortran
http://gcc.gnu.org/fortran

Intel Compilers
http://software.intel.com/en-us/articles/intel-composer-xe



  

Compiladores y herramientas de desarrollo

¿Rendimiento con las últimas tecnologías?

¿Software libre y programación en GPGPUs?

Inicialmente ligado a los SDKs propietarios de los fabricante: NVIDIA/ATI

OpenCL como estándar probablemente 
ayude a la aparición de drivers/SDKs libres 



  

Compiladores y herramientas de desarrollo

Herramientas de desarrollo:

En software libre existen una gran cantidad de herramientas 
para el desarrollo en HPC:

Debuggers: GDB
Debuggers de memoria: Valgrind/Electric Fence
Debuggers paralelos: GDB/Helgrind (Threads), GDB/Valgrind, 
Marmot (MPI)...

Análisis de rendimiento: gprof,PAPI,Oprofile,TAU,scalasca ... 

En el CESGA un tanto ligados a las herramientas INTEL … 



  

Compiladores y herramientas de desarrollo

Desarrollar enteramente usando software libre es una 
realidad.

La limitación principal es el soporte de hardware específico:

Aunque los fabricantes apoyan cada vez más proyectos de 
software libre 



  

Aplicaciones

Desde el Dpto de aplicaciones del CESGA compilamos y 
adaptamos aplicaciones demandadas por nuestros usuarios 
para su ejecución eficiente en nuestros servidores.

Actualmente el CESGA da soporte a más de 200 
aplicaciones y librerías científicas demandadas por sus 
usuarios 



  

Aplicaciones

Consumo relativo de CPU por aplicación durante el 2010



  

Aplicaciones

CPU time (sys+user)
g98/03/09 2071233
VASP 1187066
LAMMPS 817379
amber 793094
SIESTA 772761
Gromacs 767408
Xmipp 632104
NAMD 535246
CHARMM 451844
parsec 388708
Q 386512
Venus 307067
DYCI 278516
waccm 247049
WRF 158028

Open source

Comercial



  

Aplicaciones



  

Aplicaciones

El software libre está muy presente en software científico.

En general aparecen 3 grupos de licencias:

●Código abierto (open source)
●Comercial (cobro por uso / facilidades para uso académico-
investigación)
●Licencia específica: generalmente gratuito para uso académico-
investigación pero con uso de código fuente restringido 



  

Soporte a Usuarios

Adicionalmente al software de administración y desarrollo en un 
supercomputador, un centro de supercomputación necesita 
herramientas administrativas y de gestión de usuarios.

¿Cómo dar un buen soporte?
¿Cómo crear una buena base de conocimiento? ¿FAQs?



  

This message has been automatically generated in response to the
creation of a trouble ticket regarding:

"Problem about ...", 
a summary of which appears below.

There is no need to reply to this message right now.  Your ticket has been
assigned an ID of [cesga.es #16767].

Please include the string:

         [cesga.es #16767]

in the subject line of all future correspondence about this issue. To do so, 
you may reply to this message.

                        Thank you,
                        helpdesk_sistemas@cesga.es

Soporte a Usuarios



  

Request Tracker: software libre para 
seguimiento de “bugs”, soporte de usuarios, 
procesos de workflows...

http://bestpractical.com/rt/

Soporte a Usuarios



  

Soporte a Usuarios

En el CESGA también existe una intranet de gestión con 
desarrollos propios basados enteramente en software libre:

Desarrollos web: LAMP
●Linux
●Apache
●Mysql/PostgreSQL
●PHP
 



  

Software libre y un centro de supercomputación

¿Está presente el Software libre? SI

¿es importante?¿crítico? SI

¿está influyendo en el centro de supercomputación? SI



  

Software libre y un centro de supercomputación

¿de qué manera?

●Los centros de supercomputación intervienen 
o inician desarrollos
●Software personalizado
●Reducción de costes



  

Muchas gracias ¿Preguntas?
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Sistema operativo del Supercomputador



  

 

  

Sistema operativo del Supercomputador
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Sistema operativo del Supercomputador

http://www.rocksclusters.org

http://www.linuxhpc.org/pages.php?page=Cluster_Software

Soluciones disponibles en las grandes distribuciones



  

 

  

Sistema operativo del Supercomputador

CLOUD

Independencia del sistema operativo: Virtualización
Gran flexibilidad:
●Software específico
●Requerimientos de seguridad específicos

¿Posibilidades en software libre?

Virtualización: Xen/KVM/Virtualbox
Gestión Cloud: OpenNebula



  

 

  

Sistema operativo del Supercomputador

El software libre (LINUX) claramente 
predomina en el sistema operativo 
de un supercomputador.

El software libre también está 
presente en las nuevas tendencias: 
entornos cloud



  

 

  

Monitorización del Supercomputador

http://ganglia.sourceforge.net/

http://www.nagios.org

Monitoring clusters and Grids since the year 2000

● Ganglia es un sistema de monitorizado 
distribuido y escalable para 
clusters/grids.

● Implementación robusta portada a un 
gran conjunto de procesadores/sistemas 
operativos.

● Actualmente usada en miles de clusters 
en todo el mundo.

Con Nagios es posible:
●    Monitorizar una infraestructura entera
●    Localizar problemas antes de que ocurran
●    Conocer los problemas inmediatamente
●    Compartir disponibilidad
●    Detectar problemas de seguridad
●    Planificar actualizaciones



  

 

  

Monitorización del Supercomputador



  

 

  

Monitorización del Supercomputador



  

 

  

Monitorización del Supercomputador

El software libre no sólo predomina 
en la monitorización sino que 
define tendencias y estándares de 
facto



  

 

  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido

Situación típica:
●Nodo maestro
●Varios nodos
●Almacenamiento compartido



  

 

  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido al viejo estilo

I.Un único servidor de almacenamiento se convierte rápidamente en 

un cuello de botella para el rendimiento

II.Si en el tiempo el cluster crece también crecen los requerimientos 

de almacenamiento (también puede crecer por requerimientos de 

usuarios)

III.Añadir espacio suele ser fácil

IV.Añadir ancho de banda y IOpS es difícil y normalmente involucra 

una actualización cara del hardware

I.Un único servidor de almacenamiento se convierte rápidamente en 

un cuello de botella para el rendimiento

II.Si en el tiempo el cluster crece también crecen los requerimientos 

de almacenamiento (también puede crecer por requerimientos de 

usuarios)

III.Añadir espacio suele ser fácil

IV.Añadir ancho de banda y IOpS es difícil y normalmente involucra 

una actualización cara del hardware

LINUX



  

 

  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido al viejo estilo

El ejemplo típico es comenzar con un servidor NFS con cierta 

cantidad de espacio en disco/memoria/procesador y ir añadiendo 

discos a este servidor:

I.Añadir espacio simplemente supone añadir más discos o un nuevo 

controlador con un puerto externo para conectar discos externos

II.Pero si no aumentas el ancho de banda de la red de este servidor 

no te vas a poder beneficiar de un mayor ancho de banda a disco

III.La memoria del servidor se comparte entre más discos

IV.El procesador ser comparte aunque en en el entorno multicore 

actual esto no suele ser un problema.

El ejemplo típico es comenzar con un servidor NFS con cierta 

cantidad de espacio en disco/memoria/procesador y ir añadiendo 

discos a este servidor:

I.Añadir espacio simplemente supone añadir más discos o un nuevo 

controlador con un puerto externo para conectar discos externos

II.Pero si no aumentas el ancho de banda de la red de este servidor 

no te vas a poder beneficiar de un mayor ancho de banda a disco

III.La memoria del servidor se comparte entre más discos

IV.El procesador ser comparte aunque en en el entorno multicore 

actual esto no suele ser un problema.



  

 

  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido con solución paralela

La solución paralela consiste en:

I.Añadir servidores de almacenamiento, no sólo espacio de disco

II.Cada servidor de almacenamiento añade más memoria, más 

procesador y más ancho de banda

III.La complejidad en el software es muy alta

IV.No hay una fácil solución como NFS o CIFS

La solución paralela consiste en:

I.Añadir servidores de almacenamiento, no sólo espacio de disco

II.Cada servidor de almacenamiento añade más memoria, más 

procesador y más ancho de banda

III.La complejidad en el software es muy alta

IV.No hay una fácil solución como NFS o CIFS

Alternativas en 
software libre?



  

 

  

Disco del Supercomputador

Clusters y Almacenamiento compartido con solución paralela

TOP 500 (June 2010) 100 sistemas primeros: 

59/100 Lustre
22/100 GPFS
3/100 Panasas
1/100 CXFS
15 sin determinar

Open source



  

 

  

Disco del Supercomputador

Architectura de Lustre

4 componentes principales:
➔MetaData Server (MDS)
➔Object Storage Servers (OSSs)
➔Object Storage Targets (OSTs)
➔Clientes

MDS
Gestiona el espacio de nombres, 
operaciones de ficheros y directorios
Almacena los metadatos del sistema

OSS
Gestiona los OSTs

OST
Gestiona los dispositivos (discos)
Almacena los ficheros (data stripes)



  

 

  

Disco del Supercomputador

● Sistema de almacenamiento paralelo basado en 
Lustre

● Capacidad total de 216 Terabytes, obtenida 
mediante 864 discos SATA de 250 GB

● 18 celdas (servidores Proliand DL380) y 72 cabinas 
de discos HP SFS-20.  

● Proporciona hasta 10 GB/s en lectura y 6 GB/s en 
escritura (real)

● Se accede mediante Infiniband.
● Es visto desde todos los nodos de computación 

como un sistema de ficheros convencional (/sfs)

HP-SFS
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Disco del Supercomputador



  

 

  

Disco del Supercomputador
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Disco del Supercomputador

 
 El software libre es una alternativa 

clara para sistemas de ficheros 
paralelos.

Muchos productos comerciales han 
fracasado en este área y las 
alternativas basadas en software libre 
predominan.



  

 

  

Gestión y envío de trabajos

http://www.clusterresources.com/pages/products/torque-resource-manager.php

https://computing.llnl.gov/linux/slurm

http://gridscheduler.sourceforge.net/



  

 

  

Gestión y envío de trabajos



  

 

  

Gestión y envío de trabajos

Job Control



  

 

  

Gestión y envío de trabajos

Gestión de 
Colas



  

 

  

Gestión y envío de trabajos

Envio de 
trabajos



  

 

  

Gestión y envío de trabajos

Configuración de:
➔Recursos complejos
➔Hosts
➔Cluster
➔Planificador
➔Calendarios
➔Usuarios
➔Entornos Paralelos
➔Checkpoint
➔Políticas
➔Proyectos
➔Quotas
➔Reservas



  

 

  

Gestión y envío de trabajos

Las alternativas en software libre de 
sistemas de colas y planificadores son 
maduras, versátiles y eficientes.

La gran mayoría de los centros de 
supercomputación las usan y adaptan 
deacuerdo a sus necesidades.



  

 

  

Compiladores y herramientas de desarrollo

✔En supercomputación se busca la obtención del máximo 
rendimiento de una aplicación en una plataforma determinada. 

✔Los compiladores y las herramientas de desarrollo son 
fundamentales en este objetivo.

Compilación Ejecución Adaptación

¿Software libre disponible?



  

 

  

Compiladores y herramientas de desarrollo

Compiladores: C/C++/Fortran/Java/Scripting (GNU, ...)
Debuggers: GNU …
Librerías de paralelización: Threads (Linux), OpenMP (GNU,...), MPI 
(MPICH, openMPI, …)
Librerías matemáticas: BLAS/LAPACK, FFT, … (GNU, ...) 



  

 

  

Compiladores y herramientas de desarrollo

¿Rendimiento con las últimas tecnologías?

Experiencia en el CESGA
Caso FinisTerrae:
Itanium 2 Montvale/gran cantidad de memoria
Puesta en marcha: Finales 2007

MEDIA/s Intel 11.1 GFortran 4.4
PB05 20.94 50.95
Polyhedron Fortran Benchmarks http://www.polyhedron.com/

FORTRAN (16 benchmarks)



  

 

  

FT Intel 11.1 GFortran 4.4 Open64 4.2

AC 11.85 25.58 10.30

AERMOD 57.74 72.69 84.68

AIR 11.92 14.58 9.12

CAPACITA 105.30 138.47 111.62

CHANNEL 3.06 11.85 4.29

DODUC 56.83 80.68 78.70

FATIGUE 18.94 24.94 17.79

GAS_DYN 9.07 48.99 11.92

INDUCT 31.38 68.45 41.72

LINPK 26.58 108.34 32.18

MDBX 15.03 31.73 21.04

NF 18.02 119.01 52.87

PROTEIN 72.08 186.85 98.73

RNFLOW 53.67 143.19 69.62

TEST_FPU 11.07 65.13 13.89

TFFT 5.53 9.64 8.20

MEDIA 20.94 50.95 26.88

http://www.open64.net/

Compiladores y herramientas de desarrollo

INTEL: Ifort -O3 -ipo -ftz -static
GFORTRAN:  -ffast-math -O3 -minline-int-divide-min-latency -minline-float-divide-min-latency -minline-sqrt-max-throughput
OPEN64: -march=auto -Ofast -ipa -ffast-math 



  

 

  

Compiladores y herramientas de desarrollo

¿Rendimiento con las últimas tecnologías?

Experiencia en el CESGA
Caso SVG:
AMD opteron 6174 (Magny-Cours)
Puesta en marcha: Marzo 2011

MEDIA/s Intel 12.0 GFortran 4.4 x86 OPEN64 4.2 PGI 11.4 Ekopath4
PB05 14.84 16.86 16.38 17.58 19.06

Polyhedron Fortran Benchmarks http://www.polyhedron.com/

FORTRAN (16 benchmarks)



  

 

  

SVG Intel 12.0 GFortran 4.4 Open64 4.2 PGI 11.4 Ekopath4

AC 12.67 13.79 10.58 14.60 11.61

AERMOD 22.97 44.37 34.05 25.45 37.12

AIR 7.17 7.69 6.69 8.82 8.30

CAPACITA 50.57 56.04 47.29 46.52 50.95

CHANNEL 5.44 4.36 5.43 5.41 6.42

DODUC 32.90 38.13 37.32 37.57 37.00

FATIGUE 8.86 9.35 7.66 10.53 8.70

GAS_DYN 4.32 7.18 5.40 7.09 14.09

INDUCT 23.57 23.76 34.63 37.08 61.20

LINPK 15.73 15.85 21.03 15.83 15.92

MDBX 16.99 16.87 17.85 19.00 18.75

NF 17.12 20.40 18.87 19.15 21.91

PROTEIN 45.11 50.41 45.00 52.95 45.39

RNFLOW 26.27 34.58 37.15 43.75 36.34

TEST_FPU 10.15 10.95 11.04 11.54 14.84

TFFT 5.88 5.85 6.22 6.29 5.82

MEDIA 14.84 16.86 16.38 17.58 19.06

Compiladores y herramientas de desarrollo

INTEL: -O3 -msse3 -ipo -no-prec-div -simd -use-intel-optimized-headers -unroll-aggressive -fast-transcendentals
GFORTRAN: -march=native -ffast-math -funroll-loops -O3
x86 OPEN64:  -march=auto -Ofast -ipa
PGI: -O4 -Bstatic -V -fastsse -Munroll=n:4 -Mipa=fast,inline -tp istanbul
EKOPATH: -march=auto -O -OPT:Ofast -ffast-math -ipa



  

 

  

Compiladores y herramientas de desarrollo

http://www.pathscale.com/ekopath4-open-source-announcement

PGI Compilers
http://www.pgroup.com/

x86 Open64 Compiler Suite
http://developer.amd.com/tools/open64/pages/default.aspx

GFortran
http://gcc.gnu.org/fortran

Intel Compilers
http://software.intel.com/en-us/articles/intel-composer-xe



  

 

  

Compiladores y herramientas de desarrollo

¿Rendimiento con las últimas tecnologías?

¿Software libre y programación en GPGPUs?

Inicialmente ligado a los SDKs propietarios de los fabricante: NVIDIA/ATI

OpenCL como estándar probablemente 
ayude a la aparición de drivers/SDKs libres 



  

 

  

Compiladores y herramientas de desarrollo

Herramientas de desarrollo:

En software libre existen una gran cantidad de herramientas 
para el desarrollo en HPC:

Debuggers: GDB
Debuggers de memoria: Valgrind/Electric Fence
Debuggers paralelos: GDB/Helgrind (Threads), GDB/Valgrind, 
Marmot (MPI)...

Análisis de rendimiento: gprof,PAPI,Oprofile,TAU,scalasca ... 

En el CESGA un tanto ligados a las herramientas INTEL … 



  

 

  

Compiladores y herramientas de desarrollo

Desarrollar enteramente usando software libre es una 
realidad.

La limitación principal es el soporte de hardware específico:

Aunque los fabricantes apoyan cada vez más proyectos de 
software libre 



  

 

  

Aplicaciones

Desde el Dpto de aplicaciones del CESGA compilamos y 
adaptamos aplicaciones demandadas por nuestros usuarios 
para su ejecución eficiente en nuestros servidores.

Actualmente el CESGA da soporte a más de 200 
aplicaciones y librerías científicas demandadas por sus 
usuarios 



  

 

  

Aplicaciones

Consumo relativo de CPU por aplicación durante el 2010



  

 

  

Aplicaciones

CPU time (sys+user)
g98/03/09 2071233
VASP 1187066
LAMMPS 817379
amber 793094
SIESTA 772761
Gromacs 767408
Xmipp 632104
NAMD 535246
CHARMM 451844
parsec 388708
Q 386512
Venus 307067
DYCI 278516
waccm 247049
WRF 158028

Open source

Comercial



  

 

  

Aplicaciones



  

 

  

Aplicaciones

El software libre está muy presente en software científico.

En general aparecen 3 grupos de licencias:

●Código abierto (open source)
●Comercial (cobro por uso / facilidades para uso académico-
investigación)
●Licencia específica: generalmente gratuito para uso académico-
investigación pero con uso de código fuente restringido 



  

 

  

Soporte a Usuarios

Adicionalmente al software de administración y desarrollo en un 
supercomputador, un centro de supercomputación necesita 
herramientas administrativas y de gestión de usuarios.

¿Cómo dar un buen soporte?
¿Cómo crear una buena base de conocimiento? ¿FAQs?



  

 

  

This message has been automatically generated in response to the
creation of a trouble ticket regarding:

"Problem about ...", 
a summary of which appears below.

There is no need to reply to this message right now.  Your ticket has been
assigned an ID of [cesga.es #16767].

Please include the string:

         [cesga.es #16767]

in the subject line of all future correspondence about this issue. To do so, 
you may reply to this message.

                        Thank you,
                        helpdesk_sistemas@cesga.es

Soporte a Usuarios



  

 

  

Request Tracker: software libre para 
seguimiento de “bugs”, soporte de usuarios, 
procesos de workflows...

http://bestpractical.com/rt/

Soporte a Usuarios



  

 

  

Soporte a Usuarios

En el CESGA también existe una intranet de gestión con 
desarrollos propios basados enteramente en software libre:

Desarrollos web: LAMP
●Linux
●Apache
●Mysql/PostgreSQL
●PHP
 



  

 

  

Software libre y un centro de supercomputación

¿Está presente el Software libre? SI

¿es importante?¿crítico? SI

¿está influyendo en el centro de supercomputación? SI



  

 

  

Software libre y un centro de supercomputación

¿de qué manera?

●Los centros de supercomputación intervienen 
o inician desarrollos
●Software personalizado
●Reducción de costes



  

 

  

Muchas gracias ¿Preguntas?
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