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Vorwort

Das Verbundprojekt Lattice-Boltzmann-Methoden fiir skalierbare Multi- Physik- Anwendun-
gen (SKALB) wird vom Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (BMBF) im Rah-
men der Initiative HPC' Software fir skalierbare Parallelrechner unter dem Férderkenn-
zeichen 01THO8003 gefordert. Projektstart von SKALB war der 1. Januar 2009. Wahrend
der dreijihrigen Forderung haben sich die Projektpartner das Ziel gesetzt, gemeinsam
die effiziente Implementierung und Weiterentwicklung von Lattice-Boltzmann basierten
Stromungslosern zur Simulation komplexer Multi-Physik-Anwendungen auf Rechnern der
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Petascale-Klasse voranzutreiben. Dieser Bericht fasst wesentliche Aktivitdten und Ergeb-
nisse des dritten Projekthalbjahres zusammen.

Lattice-Boltzmann-Methoden haben sich in den letzten Jahren als Standardverfahren fiir
numerische Stromungssimulationen etabliert. Besonders bemerkenswert ist, dass dieser An-
satz schnell breite Verwendung auch jenseits der klassischen CFD-Anwendungen gefunden
hat und so zum Beispiel in der Verfahrenstechnik oder der Biomedizin eingesetzt wird.
Deutschland konnte sich neben den USA als weltweit fithrend bei der numerischen Umset-
zung der Methode insbesondere im Bereich der Hochleistungsrechner etablieren. Um diese
fithrende Stellung auch bei den nun absehbaren technologischen Verédnderungen erhalten
zu konnen, haben sich fiinf Gruppen aus ganz Deutschland mit ausgewiesener Expertise in
den Bereichen Lattice-Boltzmann-Methoden und Hochstleistungsrechnen fiir das Verbund-
projekt SKALB zusammengeschlossen. Bestehende Lattice-Boltzmann-Verfahren sollen so
zur Losung praxisrelevanter Multi-Physik- Anwendungsfille auf hochskalierenden Parallel-
rechnern erweitert und optimiert werden. Dabei werden alle Schritte vom Preprocessing
iiber die Simulation bis hin zur Visualisierung adressiert. Mit Blick auf neue und sich
abzeichnende (heterogene) Multi-/Many-Core Architekturen sollen schlieklich Potenzia-
le und Programmieranséitze exemplarisch evaluiert werden. Die umfangreiche Beteiligung
assoziierter Unternehmen sichert dem Projekt den Zugriff auf neueste Hardwaretechnolo-
gien sowie den Transfer der methodischen Erkenntnisse und Simulationstechniken in die
Wirtschaft.

1 Organisatorisches

Die Koordination und Kooperation zwischen sechs Partnern an vier verschiedenen Orten
herzustellen und aufrechtzuerhalten, ist von grofer Bedeutung fiir das vorliegende Pro-
jekt.

Am 11./12. Februar fand an der TU Dortmund ein personliches Treffen aller Projektpart-
ner und aktuell involvierten Mitarbeiter mit etwa 25 Teilnehmern statt. Als Vertreter des
assoziierten Partners BASF nahm Herr Dr. Winkler teil. Er stellte den BASF-Showcase de-
tailliert vor, woraus sich eine intensive und fruchtbringende Diskussion mit allen Partnern
entwickelte.

Weitere gemeinsame offentliche Projektprasentationen von verschiedenen Partnern fanden
u.a. im Rahmen eines Minisymposiums auf der ECCOMAS 2010" (Organisation durch
Prof. Turek) und wéhrend des Statusseminars der Gaufk-Allianz im Juni in Schwetzingen
statt.

Dariiber hinaus gab es noch zahlreiche bilaterale Treffen, wobei die thematischen Schwer-
punkte im abgelaufenen Berichtszeitraum auf den Themen “GPU-Programmierung” und
“BASF-Showcase” lagen.

'http://www.eccomas-cfd2010.org/


http://www.eccomas-cfd2010.org/
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Teilweise basierend auf Arbeiten, die im Rahmen von SKALB durchgefiihrt wurden, sind
diverse Partner in Projektskizzen fiir den zweiten HPC-Call des BMBF involviert. Dabei
setzen insbesondere die Projektskizzen HPC-044 (Koordinator: Dr. Sutmann, IAS, FZ
Jiilich; SKALB-Partner: Prof. Wellein, RRZE) und HPC-067 (Koordinator: Prof. Bastian,
IWR, Uni. Heidelberg; SKALB-Partner: Prof. Turek, TuDo) auf SKALB-Arbeiten auf und

sollen diese fiir andere Communities weiterentwickeln und zugénglich machen.

2 Wissenschaftliche Ergebnisse

2.1 WP1: Untersuchungen an prototypischen Benchmarkkerneln
und Optimierung der LB-Applikationen

Im abgelaufenen Berichtszeitraum beschéftigten sich RRZE und HLRS hier vor allem mit
der Frage, ob und in wie weit eine echte asynchronone MPI-Kommunikation applikations-
seitig (RRZE) und durch die MPI-Basislibrary (HLRS) unterstiitzt werden kann.

2.2 WP2: Weiterentwicklung von LB-Methoden fiir praktische
Anwendungen auf hochskalierenden Systemen

Gebietszerlegung und Lastbalancierung

Die beiden Erlanger Codes verfolgen verschiedene Ansédtze bei der Reprasentation des
Simulationsgebiets:

e WalBerla (LSS): Représentation des gesamten Gebietes durch Patches

e ILBDC (RRZE): Datenhaltung der Fluid-Zellen; Nachbarschaftsbeziehungsliste ent-
hilt notwendige Geometrieeigenschaften

In WaLl.Berla werden Lastunterschiede durch das Verteilen von kleineren Untergebieten
ausgeglichen. Da hierfiir pro Prozess mehrere kleine Untergebiete anstelle eines groferen
vonnéten sind, wurde zunéchst der durch die kleineren Untergebiete entstehende Einfluss
auf die Performance untersucht. Hierbei wurde festgestellt, dass auf aktuellen CPUs der
Einfluss vernachléssigbar ist, bei Simulationen auf GPUs jedoch signifikant ist. Aufserdem
wurden mit Hilfe des in WaL.Berla implementierten Ansatzes heterogene Simulationen auf
GPUs und CPUs erfolgreich statisch lastbalanciert. Die Ergebnisse wurden gemeinsam
vom LSS und RRZE [P1] zur Publikation eingereicht.

Statische Lastbalancierung des Listenansatzes beim ILBDC-Code wird durch Aufteilen der
Liste der Fluidzellen in gleich grofe Stiicke erreicht, deren Anzahl den rechnenden Prozes-
sen entspricht. Dadurch ist die Rechenlast gleichméfig verteilt, allerdings kann durch das
Zerschneiden der Liste die Anzahl der Kommunikationspartner stark variieren, da beim
Zerschneiden keine topologischen Informationen beriicksichtigt werden.
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Das Aufstellen der Liste erfolgt im einfachsten Fall linear, d.h. die Zellen werden in einer
geschachtelten Schleife iiber die Koordinatenrichtungen besucht. Struktur und Nachbar-
schaftsbeziehungen (d.h. Kommunikationsbeziehungen) kénnen iiber ein ,blocking* der
Schleifen mit einem Blocking-Faktor (BF) beeinflusst werden. Alternativ kénnen raumfiil-
lende Kurven, wie die Z-Kurve, zum Einsatz kommen.

Tabelle 1 zeigt das Performanceverhalten verschiedener Blocking-Faktoren und raumfiil-
lender Kurven bei der Simulation der Durchstromung der von BASF bereitgestellten Geo-
metrie einer Zylinderschiittung auf einer Cray XT-6 in Abhéngigkeit von der Anzahl der
Prozesse. Die Verwendung eines Blocking-Faktors oder einer raumfiillenden Kurve ist hin-
sichtlich der Performance immer von Vorteil. ,Optimale* Blocking-Faktoren konnen derzeit
jedoch nur durch Versuche gefunden werden. Ein systematischer Vergleich mit raumfiil-
lenden Kurven steht noch aus, soll aber als néchstes untersucht werden.

Knoten Kerne Performance [MFLUP/s| Adjazenzliste
Gesamt Knoten — Kern

8 192 600 75,0 3,1 linear
16 384 950 60,0 2,5 linear
32 768 1800 56,2 2,3 linear
64 1536 2733 42,7 1,8 linear
3359 52,5 2,2 linear BF = 10
3295 51,5 2,1 Z-Kurve
3490 54,5 2,3  Z-Kurve 2-Bit
128 3072 6121 47.8 2,0 Z-Kurve 2-Bit
256 6144 8069 31,5 1,3 Z-Kurve 2-Bit

Tabelle 1: Performance des ILBDC-Codes bei der Stromungssimulation der Zylinder-
schiittung der BASF AG (Gebietsdimensionen: 2942x217x220) auf verschie-
denen Cray XT-6 Knotenzahlen. Die Anzahl der Kerne entspricht der Anzahl
der verwendeten Prozesse. Die Adjazenzliste wurde mit verschiedenen Sche-
matas erstellt: linear, Z-Kurve, Z-Kurve 2 Bit.

Parallel zu den Erlanger Arbeiten wurde am iRMB damit begonnen, eine Methode fiir
die dynamische Lastbalancierung in einer massiv parallelen und heterogenen Umgebung
zu implementieren. Der Ansatz basiert auf einem erweiterten verteilten Diffusionsalgorith-
mus. Ein dezentralisierter Einsatz vermeidet bekannte Beschrinkungen fiir massiv parallele
Systeme des sonst oft verwendeten Master-Slave-Prinzips.

Preprocessing und Visualisierung

Das Computational Framework Steereo wurde am HLRS fiir die effiziente Steuerung par-
alleler Simulationen mit parallelen Steuerungsclients wie z.B. Paraview erweitert. Nun
ist es moglich, die Simulationsprozesse fiir die Steuerung in Partitionen aufzuteilen und
die Partitionen einzeln anzusprechen. Damit muss die Kommunikation nicht mehr iiber
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jeweils einen Prozels gehen, sondern es konnen mehrere Wege genutzt werden. Bei Para-
view z.B. kann nun jeder Prozef die fiir ihn benétigten Daten von der entsprechenden
Simulationspartition direkt anfordern. Bei Tests konnten auch merkliche Verbesserungen
in den Kommunikationszeiten bei steigender Anzahl an Simulationspartitionen zwischen
Simulation und Paraview gemessen werden.

2.3 WP3: Verbesserte numerische Ansatze
Entwicklung numerischer Alternativen

Im Bereich der Erweiterung von unkonventionellen LBM konnten am TU-Do mehrere
Fortschritte erzielt werden: Nach dem monolithischen, stationdren Ansatz wurden die
Diskretisierung und die numerischen Tests auf den anspruchsvollen, instationdren Bench-
mark (umstromter Zylinder) mit Reynolds-Zahl 100 ausgedehnt. Zusétzlich dazu wurde
die LBM so erweitert, dass auch nicht-Newtonsche Fluide simuliert werden koénnen. Die-
se Erweiterung besteht im Wesentlichen darin, den Wert der Relaxationszeit 7 lokal so
zu bestimmen, dass der benotigte Wert der lokalen Viskositat erhalten bleibt. Die LBM
ist fiir eine derartige Erweiterung sehr gut geeignet, da der Scherspannungstensor lokal
in jedem Gitterpunkt berechnet werden kann, ohne dass rdumliche Ableitungen des Ge-
schwindigkeitsfeldes notig wéren. Es werden dabei Simulationen fiir scherratenabhingige
Viskositatsmodelle durchgefiihrt, insbesondere auf dem Power-Law basierende Rechnungen
fiir die Benchmark-Félle ,umstromter Zylinder und ,driven cavity*. Das Projekt befindet
sich in der Evaluierung und Ergebnisse werden mit solchen des hochoptimierten Paketes
FEATFLOW verglichen.

Am iRMB wurde ein Cascaded-LB-Kollisionsoperator in einem D2Q9-LBM-Code proto-
typisch implementiert. Mit diesem Modell kénnen sehr hohe Re-Zahlen ohne zusétzliches
Turbulenzmodell simuliert werden. Erste Simulationen mit Re-Zahl 100.000 und 1.000.000
wurden bereits durchgefiithrt. Besonders interessant an den Ergebnissen ist die Differenz
des Ablosungswinkels der Wirbel an einem umstrémten Zylinder. Diese Ergebnisse werden
z.Zt. noch im Detail untersucht. Deshalb ist fiir den néchsten Berichtszeitraum geplant,
Testfélle mit Re-Zahlen zwischen 100.000 und 1.000.000 in 10 Stufen zu simulieren und die
auftretenden Drag- und Lift-Werte zu bestimmen. Ziel ist dabei die Uberpriifung der Eig-
nung des neuen Modells zur Reproduktion der bekannten Drag-Crisis, welche im Erfolgsfall
einen grofen Fortschritt im Bereich der LB-Turbulenzmodellierung darstellen wiirde.

Adaptivitit

Am TU-Do konnten auch bei der adaptiven Gitterverfeinerung fiir die beiden eingesetzten
Techniken - Gitterdeformation kombiniert mit konformen, lokalen Verfeinerungen in 2D
bzw. reine Gitterdeformation in 3D — wesentliche Fortschritte erzielt werden. Beispiels-
weise konnte gezeigt werden, wie und bis zu welchem Grad die numerischen Ergebnisse
von Simulationen mit konformen Verfeinerungen des Gitters verbessert werden konnen.
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Abbildung 1: Gitterdeformation: Homogene Gitterverteilung (links) und adaptive Kon-
zentration der Gitterpunkte (rechts)

CPU

CPU Buffers

PCl Express
Transfer

B

=i

GPU Buffers

o =

T
Swap
"—

G &

Local
Communication

Local
Boundary
Condition

GPU - GPU
Copy Operations

GPU Buffers

[EEEE N SRR}

é

iy

GPU - GPU

Copy Operations

’ -

PCI Express
Transfer

CPU

MPI Buffers

MPI_Irecv

MPI_Isend

1]
1%
@
o
e
o
=
£
=
9]
8
i=
2
(9]
z

InfiniBand
Transfer

MPI
Communication

Abbildung 2: Schema der Multi-GPU Implementierung in Wal.Berla.

Abbildung 1 zeigt ein Beispiel fiir eine Gitterdeformation in 3D. Gitterpunkte werden
in der Néhe der interessanten Geometrie konzentriert. Dabei bleiben Zahl und Nachbar-
schaftsbeziehungen der Gitterpunkte bestehen; lediglich die ortliche Konzentration wird

variiert.

2.4 WP4: Hardwarenahe Implementierung auf
Nicht-Standardprozessoren

Im Berichtszeitraum wurden vom LSS und RRZE gemeinsam optimierte GPU-Implemen-
tierungen und deren bestmogliche Integration in das Wal.Berla-Software-Framework ver-

starkt untersucht.

Desweiteren wurden erste Arbeiten fiir heterogenen Simulationen auf GPUs und CPUs
durchgefiihrt. Skizzen der resultierenden Implementierungen in Wal.Berla sind in Abb. 2
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Abbildung 3: Heterogene Simulationen auf GPUs und CPUs. Die gezeigte Simulation
wird auf einer CPU und einer GPU ausgefiihrt. Hierbei dient der MPI-
Puffer als Schnittstelle zwischen beiden Architekturen. Somit miissen le-
diglich entsprechende Funktionen ausgewahlt werden, um die zu senden-
den Daten aus den jeweiligen architektur-spezifischen Datenstrukturen zu
kopieren und im spezifizierten Layout in die MPI-Puffer einzufiigen.

und 3 zu sehen. Ein weiteres Hauptaugenmerk lag auf dem Vergleich der GPU-Implemen-
tierung mit Multi-Core-CPU-Implementierungen. Hierbei wurde besonderer Wert auf einen
“fairen Vergleich von GPUs und CPUs gelegt, um real nutzbare Vorhersagen treffen zu
kénnen, d.h. eine Einschiatzung und erste Tests, wie sich GPU-Cluster verhalten. Erste Er-
gebnisse wurden bereits international prasentiert [16] und zur Veréffentlichung eingereicht
[P1].

Hinsichtlich Optimierungsstrategien fiir GPUs hat sich ein reger Austausch zwischen den
beiden Erlanger Partnern und der Braunschweiger Gruppe etabliert, der weiter ausgebaut
werden soll.

2.5 WP5: Industriekontakte und Definition von Showcases
BASF Showcase

Der Schwierigkeitsgrad des von BASF vorgeschlagenen Showcases (Reaktionsrohr) kann
durch Hinzunahme von physikalischen Effekten, z.B. Warme- und Stoffaustausch, sukzes-
sive gesteigert werden. Es wurde bereits jetzt mit den ersten Arbeiten zur Berechnung
der reinen Hydrodynamik begonnen, wobei der von BASF vorgegebene Fluiddurchsatz
bereits herrausfordernd ist. Verschiedene Geometriebeschreibungen des Rohres und der
darin enthaltenen Schiittung wurden von Herrn Dr. Winkler (BASF) in Form von STL-
Dateien bereit gestellt. Diese wurden von TANUS zusammen mit einer Fallbeschreibung
tiber die interne Kommunikationsplattform (BSCW) den Partnern zugénglich gemacht.
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BASF fiithrt auch selbst Simulationen mit (teilweise angepassten) kommerziellen Codes
durch und vergleicht diese mit den Ergebnissen umfangreicher Versuchsreihen im eigenen
Technikum. Diese Daten eigenen sich sehr gut zum spéateren Vergleich von Genauigkeit
und Performance der innerhalb von SKALB verwendeten Methoden. Die BASF-Ergebnisse
sind den SKALB-Partnern noch nicht zugénglich, um ergebnisorientierten Modifikationen
in den numerischen Berechnungen vorzubeugen.

Das HLRS hat fiir Gruppen, die keinen eigenen STL-Konverter haben, die Voxelisierung
der Geometriedaten fiir den BASF-Showcase tibernommen und stellt die Daten allen Part-
nern bereit.

Es haben bereits alle Partner mit ihren Codes (soweit vorhanden) erste Testrechnungen
durchgefiihrt. Umfangreichere Produktionsrechnungen sind fiir den néchsten Berichtszeit-
raum vorgesehen.

2.6 Zusammenfassung des Projektfortschritts

Das Projekt liegt bei den wesentlichen Arbeitspaketen innerhalb des Projektplans.

Die Arbeiten im Bereich des AP4.a (GPUs) wurden im Vergleich zum Antrag verstérkt.
Dies liegt zunéchst an den in den vorangegangenen Zwischenberichten genannten (zu Pro-
jektbeginn nicht absehbaren) technologischen Verdnderungen (Abkiindigung IBM-Cell-
Prozessor und NEC-Vektorrechner), wodurch entsprechende Ressourcen in AP1.d und
AP4.b freigesetzt wurden. Verstarkt wird dies durch den bisher sehr erfolgreichen Ver-
lauf der Arbeiten in AP4.a. Bei der effizienten parallelen Nutzung von GPU-Clustern fiir
LBM-basierte Strémungsloser sind die Partner international fithrend und sehr sichtbar.

Sehr erfreulich entwickeln sich derzeit auch die Arbeiten in den verschiedenen Gruppen
zu den Themen Gebietszerlegung, Lastbalancierung und Adaptivitdt (AP2). Hier konn-
te zwischenzeitlich bei vielen Ansétzen gezeigt werden, dass die im Antrag formulierten
Zugénge effizient umsetzbar sind. Auch in diesem Themengebiet profitiert der Projekt-
fortschritt von der urspriinglichen Entscheidung, die Entwicklung mehrerer spezialisierter
Programmpakete weiterzufithren. Nur so war es moglich, einfache, effiziente und auf LBM-
Applikationsfelder spezialisierte Strategien zu implementieren, die den bekannten und breit
verfiigharen Tools (wie etwa Metis/ParMetis) im jeweils gegebenen Anwendungsfall deut-
lich iiberlegen sind.

Erfreulich ist auch, dass fiir den im Februar von BASF vorgestellten Showcase von allen
Partnern erste Rechnungen durchgefiihrt wurden, die die Basis fiir weitere Arbeiten in den
kommenden Quartalen bilden.
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3 Stand des Vorhabens, Erreichbarkeit der Ziele,
Zielsetzung und Verwertungsplan

Gegeniiber dem Antrag haben sich hinsichtlich der Ziele und Zielsetzung keine nennens-
werten Verdnderungen ergeben.

Einzig auf die oben genannte Verschiebung der Ressourcen, weg von der Optimierung
fiir Vektorrechner und IBM-Cell-Systeme, hin zur Programmierung und Nutzung (hoch)
paralleler GPU-Cluster, sei an dieser Stelle nochmals hingewiesen.

Im abgelaufenen Berichtszeitraum wurde von allen Partnern wieder auf zahlreichen inter-
nationalen Konferenzen iiber Ergebnisse aus dem Projekt vorgetragen. Insbesondere die
genannten parallelen GPU-Arbeiten stieffen auf grofses Interesse. Eine komplette Liste der
(eingereichten) Publikationen, Vortrédge und Tutorials fiir den Berichtszeitraum ist dem
Anhang beigefiigt und auch auf der Webseite wuw.skalb.de verfiigbar.

Exemplarisch sollen an dieser Stelle auf Veranstaltungen hingewiesen werden die aus dem
Projekt heraus organisiert wurden oder bei denen mehrere Partner Arbeiten des Projektes
vorstellten:

e Minisymposium auf der ECCOMAS CFD 2010 Konferenz im Juni in Lissabon [T2,
T6, T13]. Organisation durch Prof. Turek.

e Beitriage zum HPC Statusseminar der Gauk-Allianz [T5, T8, T10, T21] im Juni in
Schwetzingen.
e Vortrage [T'1, T7, T11, T14, T22] mehrerer aktuell in SKALB geforderter Mitarbeiter

bei der Konferenz “Facing the Multicore-Challenge” im Marz in Heidelberg.

Im Rahmen des Kurzlehrgang ,Numerische Methoden zur Berechnung von Strémungs-
und Wérmetibertragungsproblemen® am Lehrstuhl fiir Stromungsmechanik (LSTM) in
Erlangen konnten Arbeiten aus SKALB auch zahlreichen Teilnehmern aus Industrie und
Wirtschaft vorgestellt werden [T'15, T19, T24].

Die beiden Erlangener Codes wal.Berla und ILBDC sind Teil der Benchmark-Suite fiir die
derzeit laufende Ausschreibung des Petascale-Rechners (SuperMUC) des LRZ Miinchen.
Leistungszusagen fiir beide Codes auf bis zu 8.000 Prozessoren sind von den Anbietern zu
liefern.

Die Firma IANUS betreut und koordiniert derzeit die Arbeiten fiir den industriellen Show-
case des assoziierten Partners BASF. Wie den Teilprojektberichten zu entnehmen ist,
haben alle Gruppen ziigig mit einer Bearbeitung des Testfalls begonnen, so dass wir zu-
versichtlich sind, dem assoziierten Partner tragfdhige Resultate liefern zu konnen.


www.skalb.de
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