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Resum

Aquest informe neix com a conseqiiencia de la necessitat exposadadurant lareunio
convocada pel director técnic d' Investigacio i Doctorat €l 26 de Gener passat de suplir
part de la poténcia que té actuament la nostra ferramenta de calcul cientific, o siga, €
cluster d’ estacionsde treball ”vents’. D’ aquesta manera el cluster vents quedariadoncs
disponible per a les tasgues que inicialment se li havien reservat, i.e., les de suport a
docéncia, encaraquedurant leshores de no utilitzaci 6 docent, hauriade continuar contri-
buint en I’ execuci6 de certs calculs no pesats. L’ equip informatic que agui se suggereix
guedariareservat, doncs, alstreballsde calcul cientific més exigent des del punt de vista
de recursos informatics.

I ndex

=

Per spectiva historica

Eleccio del sistema ideal

Eleccid dela granjad’estacionsdetreball o maquines SMP
Testgant el sistema ideal

Altresaspectesdel’ eleccid

51 Clustersmixtes. . . . . . . . . . .
52 Capacitat d’interconnexio . . . . . . . ...
53 Software . . . . . ... e

Conclusionsi pressupost necessari

*Centre de Processament de Dades
tDepartament de Ciéncies Experimentals
{Departament de Matemétiques
§Departament d Informética

N ~No o (6]

(o]



1 Perspectivahistorica

Desddl bell comencament, la Universitat Jaume | hadisposat d’ una serie de 14 maquines HP
9000/730 destinades inicialment a suport a practiques docents. Tot i aix0, aquestes maguines
han estat dedicades des d’ un principi fonamentalment acalcul cientific (Ilevat d’ unadeles 14
maguines que ésusadadesdejafadosanys per apractiquesdocents). Aixo haestat aixi degut
fonamentalment a 2 fets basics. El primer és que no mai haexistit alaUniversitat unaferra
mentadestinada “ oficialment” a tasgues de calcul cientific, i com a consequenciadelo qual,
el susuarisvan comencgar ausar aquestes maguinesamb agquests proposits mentre s esperaven
les maguines oficials. El segon factor és que la demanda de maguines per a docencia no ha
superat durant els primers dos anys |’ exigencia d’ una sola maguina.

Aquestasituaci6 hacanviat, pero, radicalment des que un grup detreball delaUniversitat
hademanat I’ Ussimultani de 10 maguines per aimpartir practiquesamb el programade CAD
EUCLID (vegeu informe : “Estudi de I’impacte de lainstal.lacid del paguet de CAD EU-
CLID a cluster vents’, disponible a CPD). Degut ales especials caracteristiques d’ aquestes
practiques, s haarribat alaconclusi 6 de que aguestes son incompatiblesamb |’ execucio d’ una
part important de treballs de calcul cientific, en concret, el's que demanden més recursos per
part de lamaquina. Aquesta mena de treballs son fonamentals per a la tasca investigadora
desenvolupada per diferents grups de treball de la Universitat.

Una mesura que pot contribuir a aleujar I'impacte de les esmentades practiques és el de
I"adquisicio per part delaUniversitat, d’ unafacilitat de calcul que suplisca lapéerduade dis-
ponibilitat, per atreballs amb grans demandes de recursos, que es preveu en les maguines
guefinsaras estan usant atal efecte. Cal insistir en que la solucid que en aquest informe es
presenta no preten en cap manera donar una solucio completa a tema del calcul cientific a
laUniversitat, Sino que s had’ interpretar a sols com una solucio temporal que permeteixca
continuar dignament amb latascad’ investigacio actual, al’ esperad’ aconseguir unasolucio a
mitjao llarg plag més definitiva, i que puga satisfer totes|es necessitats de calcul cientific de
laUniversitat i no com aquestaque simplement vol ser un intent de que el suport queel calcul
numeric esta donant actualment a |’ activitat investigadora, no pateixca, repetim una vegada
més, modificacions substancials a curt termini.

2 Eleccio dd sistemaideal

Lanova ferramentade calcul cientific deuriade complir la caracteristicafonamental de pro-
porcionar la maxima potencia per al pressupost que se li pense assignar. Unes altres carac-
teristigues han de ser lageneralitat (ha d’ adaptar-se a les necessitats de tota la comunitat ci-
entificadelanostraUniversitat), i lastandaritzacio (han de ser maquinesamb €l sistema ope-
ratiu UNIX, per ser el sistema operatiu que nosaltres tenim actualment com a plataformaci-
entifica).

Si atenem al principi fonamental d’ unabonarelacio potencia/preu, ens adonarem que les
plataformesideal s son les estacions personals de treball. Aixo és degut a que, encara que no
siguen maguines pensades inicialment per atreballar amb moltsusuaris, € seu preu relativa
ment barat i la seua flexibilitat de configuracio, fan possible la construccio de ferramentesde



calcul facilment escalables (es pot passar amodel s superiors sense més que canviar unaplaca
electronica) d' una banda, i a més amb un ampli espectre de possibles usos.

Per exemple(i a0 jas estaaplicant a cluster vents), espot configurar unadeles maquines
amb més memoriaque les demés i dedicar-la a processos amb grans demandes de memoria,
afegir més disc ad altres, per a processos amb grans requeriments d entrada/eixida, etc...

A més, amb una distribucio racional dels recursos, i amb unes ferramentes adequades
(compugaser e sistemadebatch NQS), espot gjudar al’ usuari anotenir laimpressio d’ enfrontar-
Sseaunavarietat inconnexade maguines, Sino aunaestructurahomogeniapropiad’ unasuper-
magquina englobant-les a totes.

Caldriaadvertir, pero, delairrupcio relativament recent en el mercat de maguines SMP, o
siga, maguines amb processadors multiples (no es frequient que passen dels 16 processadors,
sent un nimero normal 4 o 6) compartint la mateixa memoria atravées d’ un bus d alta velo-
citat, i amb un sistema operatiu preparat per atraure e maxim rendiment de tots el's proces-
sadors. Encaraque d’ aparicio recent i per tant, no se sap encara ben bé el resultat que poden
donar, € que estaclar aprimeravista és que aquestes maquines també suposen unamolt bona
relacio (potencialpreu), i haurien d entrar també en les consideracions sobre |’ €l eccio.

Plataf ormesmés grans com aramai nframes, no son tant flexiblesi laseuarel aci6 poténcial/preu
eix considerablement mésreduida. A méselscostosd’ unapossibleactualitzacid aunamaguina
meés potenta es fan molt elevats. També és prou elevat el preu de manteniment de hardware
i software, i finsi tot el consum d' energia electrica. Com a exemple, podem esmentar €l
superordinador IBM 9021 del Servel d' Informatica de la Universitat de Valéncia. Aquella
maguinafou adquiridaen 1991 i costa 400 milions de pessetes (realment era un upgrade de
I"antigamaquinalBM 3090). El manteniment hardware costa anyalment 30 milions de pes-
setes, i 30 milionsmés en consum d’ energia. Actua ment (Febrer del 94), amb els 60 milions
es podria estar comprant granjes d’ estacions de treball amb una poténcia fins a 25 vegades
superior (en e cas de calcul cientific detipus quimicacomputacional), i tot aixo anyalment!.

L’ atre conjunt de plataformes que ens queda és e de les maquines MPP, ¢o és, maquines
massivament paral.leles, amb molts processadors (tipi cament des d’ unes poques decenes fins
amilers) amb memoria que sol ser distribuida o be amb un paradigma mixte entre memoria
distribuidai compartida. Aquestes maquines a banda de que tenen un preu molt elevat, la
seua dificultat de programacio inherent (programacio paralel.la amb paradigmade memoria
distribuida), fadesaconsell able la seua cons deraci6 com amaquinade cal cul cientific general
alanostraUniversitat.

Com a consequienciade o esmentat anteriorment, lainversid més apropiada per amuntar
unainfraestructura de calcul cientific ha de ser una granja o cluster d’ estacions de treball o
maquines SMP.

3 Elecciodelagranjad’estacionsdetreball omaquinesSMP

Avui en dia, e mon de lainformatica continua evolucionant de maneratan espectacular com
sempre. Continuen éssent normal's creiximents exponencials en la potencia de les maguines
(tipicament, es duplicala potencia de les maquines cada any), i €ls preus continuen baixant,
esperonats sens dubte, per la competencia tan forta entre les principals marques de la in-



formatica. Recordem que aquesta competenciaés consequienciaen certamesuradel’ accessibilitat
aunagran potenciacomputacional que haobert lesportesdelainformaticad’ altesprestacions
agrupsde treball amb pressupostos relativament modestos. Com es veu, aixo és un peix que
esmossega lacua, i per tant, cal esperar sorpreses significatives relatives a preu i potencia
dels sistemes en els proxims mesos. Amb tot aixo es pretén dir que és arriscat fer una pre-
diccid sobre quins son el's models que en el moment de la nostra possible adquisicio seran
meés competitius.

Tot i aix0, €l que si que es pot fer és preveure quines hauran d' ésser les caracteristiques
principals de les maquines, les quals haurien de tenir prestacions de gama alta degut a que
no hem de perdre de vista que la nova facilitat de calcul esta enfocada cap a treballs amb
molta exigencia de recursos, recursos que no podra continuar donant I’ actual cluster que es
compartiraamb usos de docencia.

Per tant, les caracteristiques principals hauran de ser : tenir una acceptable capacitat de
memoriacentral (apartir de 128 MB), unminim dedisclocal (2 GB), un busde sistemarapid
(superior als 350 MB/si minim de 64 bits), un bus d’ accés adisc potent ( apartir de 10 MB/s
i 32 bits), i finalment, s es preveu la possibilitat d’ efectuar calcul en paral-lel, un bon ample
de banda en lesinterconnexions entre elles (a partir de 10 MB/s). Per descomptat és clar que
a totes aquestes caracteristiques s ha d afegir la que pot ser és la més important de totes s
parlem d’ aplicacions cientifiques, com és la velocitat de processament de nUmeros en coma
flotant.

Hem de fer emfasi en que & parametre de la velocitat de processament de nUmeros en
comaflotant (o potenciaen MegaFlops) és el hade ser €l decissiu, perque ésla caracteristica
mésnormalment i intensament usada per |es aplicacionscientifiques. Realment aguest parametre
no és unacosa aillada en un sistema de calcul numeéric. Unamesurad’ aquest implicade ma-
neramés o menys directaalabondat detots els demés. Hi ha moltstests (anomenats bench-
marks en | argot informatic) que el mesuren i hauriem d’ usar-los com una guia per a deter-
minar la nostra plataformaideal.

A més ameés, es proposa que I’ eleccio de la plataforma es dirigeixca cap a workstations
(o maguines SMP, que no son més que workstations unides através d’ un bus d’ atavelocitat
per tal de compartir lamemoria) d altes prestacions, per a poder fer front a tots aquells tre-
balls que exigei squen mésrecursos hardware, i que en el nostre cluster actual, compartit entre
les classes practiquesi calcul cientific, serien complicats de ser duts a cap. Evidentment, els
treballs amb menys requeriments es podrien continuar executant-se en el cluster actual, re-
servant la nova ferramenta per als treballs més exigents des del punt de vista de potencia de
cacul.

Pero I elecci6 definitiva ha de tenir, a més, molt en compte |les necessitats concretes de
computaci 6 delanostraUniversitat. Per tant, lamillor manerade determinar |a plataformade
calcul seriaagafar els programes que estan executant actualment els nostres usuaris, provar-
los en diferentes plataformes, traure la relacio potencia/preu i amb agquesta dada en la ma,
decidir.



4 Testgant €l sistema ideal

Per atrobar la millor plataformade calcul cientific per alanostra Universitat, la primera so-
lucid que ens pot venir a cap ésladefer un recull detotsels programesde caire cientific que
elsusuarisfan servir aramateix al nostre cluster, provar-lostotsen les plataformes escollides
com acandidates, traure unamitjade larelacid potencia/preu dels programesen les diferents
plataformes, per tal d’ escollir finalment |a plataf orma que obté una mitjanamillor.

Aquest metode presenta, pero, un incovenient. El fet defer untest d un sol programaen
una sola plataforma és ja de per s unatasca molt costosa per a personal que fales proves:
conseguir plataformaatestejar, resoldre possibles problemes durant lacompilacio i execucio
del programa, fer diverses proves amb diferents inputs del programa, i finalment la, a vega-
des, controvertida interpretaci6 final dels resultats. Per tant, una prova massiva de tots els
programes en les distintes plataformes, pot arribar a ser una tasca inabordable a no ser que
es dispose d’ un equip prou complet de persones dedicades Unicament i exclusiva a aquests
proposits.

Lasolucio passa doncs per fer unaseleccio deles aplicacions que cadagrup de calculistes
considera com més representativa dels seus treballs. Val a dir que aquesta tasca de recull
d aplicacionsrepresentativesjas hainiciadadinsdels grups que mésGsfan aramateix deles
facilitats de calcul alaUniversitat, i que en el futur es pensa fer extensiva a qualsevol atre
grup o personaque es considere un usuari potencial de lesfacilitats futures.

| al’igual que s hadefer unaseleccio deles aplicacions atestejar, també sen’hadefer e
mateix amb |a selecci6 deles possibles plataformesatestejar. Aci éson han dejugar un paper
decisiu els benchmarks, o serie de tests que un equip de gent elabora per amesurar diferents
aspectes de les prestacions de les maquines. Els nimeros resultants d’ aquests tests després
es publiquen periodicament per entitats que, en principi, son independents de les empreses
fabricants d' ordinadors. Per tant, aquests tests possibiliten unavisio general de les prestaci-
ons de cada plataforma, i extraure' n aixi els possibles candidats. Veure |’ apendix A, per a
un exemple concret d aquestes proves fet a peticio del grup de quimica computaciona dela
Universitat.

Una altre aspecte en I’ elaboracid de les relacions potencia/preu finals haura d’ ésser €
de donar pesos (en €l sentit estadistic del terme) als resultats de les aplicacions concretes.
Aquesta qiiestid no és en cap manera obvia, i sempre sol ser font de fortes discrepancies en-
treelsdiferents grups de treball. Unaprimeraaproximacio a aquest problemapot ser atorgar
ales aplicacions un pes proporcional asrecursos que aquestes han consumit a llarg d’ un pe-
riode llarg de temps, com puga ser, per exemple, els Ultims darrers 12 mesos, de tal manera
gue una aplicacio que s ha usat intensivament pese molt més que no una altra que se'n hgja
fet un Us esporadic. En aguest tema, pero, seria desitjable arribar-hi a un consens entre els
representants dels diferents grups de calculistes. En particular, aquest problemaes torna a
tractar més a sotaen e paragraf Clusters mixtes.

Es podriapensar que aquest hauriade ser e procés millor en ladeterminacio de la plata-
formade calcul adequada, perd ho seranomés s tenim en compte uns altres aspectes impor-
tants del tema.



5 Altresaspectesdel’ eleccio

A mésdetestgar lesaplicacionsen les diferentes plataf ormes per aescollir-nelamillor, hi ha
guetenir present unaserie d’ aspectes que ens hauran de permetre de gaudir d’ un aprofitament
optim de lanovaferramentade calcul.

5.1 Clustersmixtes

Hem parlat anteriorment sobre |’ eleccio del sistemaideal, i sobre e problema de quins tests
han de pesar més en I’ elecci o final .Imaginem-nos, pero, que I’ aplicacid més usada s execute
meéseficientment en plataf ormesque sonrelativament cares, i quelaseuarel acio potencia/preu,
encara que beneficiosa per a€lla, resulte molt desavantajosa per ad’ atres aplicacions no tan
intensament usades, pero s importantsal’ horadeladecisio final. En aguest cas, s adquiriria
unaferramentamolt apta per a tipus de calcul més corrent, &s cert, perd molt ineficient per
aaltramena de calculs també importants.

Es aci on ens podem plantejar la possibilitat d' adquirir el anomenats clusters mixtes. Per
exemple, enel casanterior, espodrienadquirir unaserie de maquines adequadesper alscalculs
Meés usats, pero es podria destinar una part del pressupost a adquirir unes altres maguines
meés adaptades ala part d’ aplicacions que no s adapten bé a cas anterior. D’ aguesta manera
S asseguraria unainversio optima per ales nostres necessitats.

Caldria, pero, preguntar-secom af ectarial’ eleccio d’ aquest cluster mixtealaseuaeficacia
d’ Us per banda de |’ usuari i també de I’ administrador del sistema. Per una banda, es perdria
certafacilitat d administracio de les maquines al no poder compartir totes el mateix sistema
operatiu. Els usuaris també notarien certes incomoditats, com per exemple, les xicotetes di-
ferenciesentre els diferents sabors del sistema operatiu UNIX, laincompatibilitat a nivell de
codi binari executable entre les maguines, etc...

Aquestsinconvenients, pero, espoden esmorteir considerablement. En el casdel’ adminis-
traci6 de les maquines, hi hasolucions adaptades per a aquestamenade clusters mixtes, com
ara comparticio de discos entre maquines amb diferents sistemes operatius (NFS, Network
File System), sistemes de gestio detrebal | en batch adaptats asi stemes mixtes (NQS, Network
Queuing System), etc... En el cas del’ usuari, € fet d enfrontar-se amb un cluster mixte tam-
poc no éstan problematic com podriaparéxer en un principi; alacapi alafi, cadausuari té
normal ment uns requeriments molt concrets queli fan escollir inicialment la plataformamés
adequada per a €ll, laqual cosafaraque I’ usuari treballe normalment en ellai ignorant, per
tant, les demés. InclUs en el cas de que hajen usuaris interessats en correr agoritmes de ma-
nera paraela entre les diferents plataf ormes, aix0 no representa cap problema, perque hi ha
ferramentes d’ accés plblic que permeteixen el calcul en para-lel entre plataf ormes mixtes.
Un exemple d’ aguest software és el PVM (Parale Virtua Machine) que actualment ja esta
disponible a cluster vents.

Considerem doncs, quelasoluci6 d' un cluster mixte, en € casdequeincrementedeforma
apreciablelarelacio potencia/preu global, pot ser considerada com a perfectament possiblei
desitjable.



5.2 Capacitat d’interconnexio

Aquest és un aspecte molt important en unagranjad’ estacions detreball. Per normageneral,
guant més flexiblei rapida sigalainterconnexio6 entre les dif erentes maquines, més sensacio
d homogeneitat, i aix0, alafi, esreflecteix en un increment de la productivitat. No sols aixo,
sind que amb uns bons recursos d’ interconnexio, s obri e camp alaimportant area de la pa-
ralelitzacio d aplicacions, area aquesta que s esta perfilant com una important tecnicaen €
cacul cientific d altes prestacions.

En un primer estadi, es podriapensar a solsen unagranjad’ estacions unides per un cable
ethernet de 10 Mbits/s, amb laqual cosa eslograriaunes interconnexions de prestacions mit-
janes. Caldriapensar, pero, enlapossibilitat d’ augmentar |es prestacionsd’ intercomunicacio.
Les solucions actual s son basicament dues : o bé augmentar I’ample de bandade |’ tnic cami
d’ interconnexi®, o beé mantenir I’ amplede banda pero augmentar el nUmero de canalsd’ interconnexio.
Un exemple del primer cas ja esta tecnol 0gicament resolt, i comercialitzat des de jafa uns
guantsanys: €l FDDI. El FDDI és basicament una solucio analega a Ethernet, sols que amb
un ample de banda 10 vegades superior (100 Mbits/s). Aquesta solucio, pero, és actualment
prou cara. Pel contrari, hi haun exempledel segon casque ésrelativament barat, i que pot ei-
xir prou efectiu. Esel casdelaconfiguracio en estrellade |lesmaguines mijantcant un concen-
trador central, conegudatambé com ethernet commutada. Amb aguestaconfiguracio, I’ample
debanda ef ectiu de comuni caci 6 entreles maqui nes augmentagraci es aque cadascin delsno-
deséscom s disposarad un segment de comunicaci6 particular (no el comparteix com en €l
cas anterior) per ala seua comunicacid amb el's demés nodes.

Per Gltim, es podria esperar ala comercialitzacio de la anomenada Ethernet rapida, que
en la practica resulta igual que la solucio FDDI, encara que presumiblement molt més ba-
rata. Ladisponibilitat comercial de la Ethernet rapida es podria produir, segons les revistes
especialitzades, aprincipisde |’ any 95.

5.3 Software

Naturalment, tanta potencia de calcul no ens val deres s no tenim les ferramentes software
necessaries per ausar-la. En un camp com el del calcul d’ altes prestacions, sbn necessaries
aquestes tres ferramentes basiques :

1. Sistemaoperatiu : Ve normament en cadamaqguina, i s inclou normament en el preu.

2. Compilador de FORTRAN i accessoris : Aguesta pega no s inclou normalment en
el preu delamaquina, i s hade comprar abanda. Es essencial perqué gairebétotesles
aplicacions cientifiques estan escritesen FORTRAN. No menys importants son els ac-
cessoriscom araun depurador de codi, un preprocessador que pugamillorar I’ eficiencia
del codi i, s esconsideraimportant lapossibilitat d’ unafuturaactivitat en calcul paral-l€l,
unaferramentaquefacilite laprogramacio i depuracio d’ algoritmes paral-lels. Aques-
tes Ultimes ferramentes, encara que no molt comunes, ja estan apareixent de manera
comercial, entre les que poden destacar €l paquet anomenat Forge 90 de Applied Para-
Ilel Research.



3. Sistema de gestio de treballs en batch : Existeixen moltes ferramentes d’ Us public
(i.e. gratis) atal efecte (NQS, DQS, BQS, Condor, ViennaQueuing System, etc..) que
son suficientment potents com per afer latasca. Tot i aix0, existeixen també productes
comercials que permeteixen meés flexibilitat en lagestio delstreballs, com arael Load-
Leveler de IBM (disponible per adiverses plataformes, no sols per alBM).

6 Conclusionsi pressupost necessari

L’ adquisicio d’ aguestes eines de calcul cientific delaUniversitat s hadefer tenint en compte
lesnecessitats delanostracomunitat cientifica. S han deprovar lesplataformesque el sbench-
marks ens suggereixen com a millors amb una selecci6 d' aplicacions usades ala Universi-
tat. Les plataformes més adequades es considera que son les granjes d’ estacions de treball
en contraposicio als superordinadors. L’ elecci6 de la plataformano hade ser necessariament
maguines del mateix fabricant, Sind que s ha que tenir en compte que una plataforma mixta
podriadur auna millor satisfaccio de les necessitats.

Per afer unaestimacio del pressupost necessari per asuplir lapotenciade calcul, hem de
calcular aproximadament |a potéencia disponible amb una unitat de mesura (benchmark) que
sigarepresentativade la potenciade calcul cientific i alhora, ampliament disponible sobretot
per amaguines actuals. Considerem que un dels millorsbenchmarks que acompleix aquestes
condicions es el Specfp92.

Lapotenciadecalcul actual disponiblealaUniversitat ésd’ aproximadament 1400 Specfp92
(14x100=1400). Per suplir aquesta potenciaamb maquinesactual s, podem aprofitar I’ experiencia
recent d’ adquisicio de hardware de calcul cientific per part del grup de quimica computacio-
nal, on s han testglat maquines de marques punteres, i es pot dir (veure appendix A) que 35
milions de pessetes seriaunaquantitat suficient per alasubstitucio d’ unapart important dels
1400 Specfp92 actuals.

Cal afegir que es podriaintentar fer revertir ala Universitat el 15% d’' VA corresponent
als 35 milions (uns 4,5 milions de pessetes) i aprofitar aquesta quantitat per a adquisicio del
software necessari per atraure el maxim rendiment al sistema (Sistema operatiu amb sufici-
ents licencies, compilador de Fortran, paquets de paral.lelitzacid de codi, sistemes de gestio
detreballs en batch, etc...).

Naturalment, hem de ser conscients de que aguesta adquisici6 també hade comportar as-
pectes addicionals com arael manteniment de les maquines el qual es pot xifrar aproximada-
ment en un 7% anyal sobre el cost total. També s han de tenir en compte les despeses en la
infraestructuranecessariaper alainstal.lacid delanovafacilitat, com arael canvi d’ acomeses
per alaaimentacio, lapossibleinstal .|acio d unamampara que separe les noves maquines de
I"actual cluster, adequacio del sistema d’ aire condicionat, etc... També hem de recordar que
el personal encarregat delssistemesfisicsdel CPD jaesta suficientment saturat (cosaques ha
fet constar repetidament) com per afer-se carrec d una manera eficient de la nova facilitat,
recomanant-se fortament el reforcament del personal d’ una manera addient.



