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1 Kurze Darstellung des Projekts

Computersimulationen von atomistischen Systemen spielen in vielen Bereichen der Wis-
senschaft und industriellen Forschung sowie der Anwendung eine wichtige Rolle. Als
komplementédre Verfahren haben sich dabei die Monte Carlo Methode und die moleku-
lardynamischen Simulationen etabliert. Beiden Verfahren liegt zugrunde, dass Teilchen
bzw. atomistische Einheiten durch Kraftfelder miteinander wechselwirken. Die Kraft-
felder beinhalten dabei alle Informationen, die es moglich machen, verschiedene Teil-
chenarten durch unterschiedliche Eigenschaften zu charakterisieren. Wihrend man bei
Monte Carlo Verfahren die Potentiale auswertet, um Akzeptanzwahrscheinlichkeiten fiir
Konfigurationen zu bestimmen, braucht man bei molekulardynamischen Simulationen
die Krifte zwischen Teilchen, um Bewegungen zu beschreiben. Diese Krifte konnen
entweder durch Bindungen innerhalb eines Molekiils oder durch nichtgebundene Wech-
selwirkungen zwischen Molekiilen und Teilchen untereinander hervorgerufen werden.
Besitzen Teilchen Partialladungen oder elektrische Dipole, hat man es mit langreichwei-
tigen Wechselwirkungen zu tun, was einen gegenseitigen Einfluss aller sich im System
befindlichen Teilchen impliziert. Um komplexe Systeme mit Partialladungen effektiv si-
mulieren zu konnen, wurden verschiedene Algorithmen entwickelt, die die numerische
Komplexitit von O(N?) auf O(N log N) oder sogar O(N) reduzieren.

Hier haben sich fiir periodische Teilchensysteme die Particle-Particle Particle-Mesh
Methode (P3M) sowie fiir offene Systeme der Barnes-Hut Algorithmus bzw. die schnelle
Multipol Methode (FMM) etabliert. Allerdings gibt es aufgrund traditioneller Entwick-
lungen noch eine ganze Reihe anderer Methoden, die in aktuellen Simulationsprogram-
men verwendet werden, die teilweise aber weder die Performance noch die numerische
Genauigkeit der erstgenannten Methoden erreichen.

Aufgrund der teilweise enormen Rechenzeitanforderungen zur Bewdltigung der ge-
stellten Probleme ist es unabdingbar effiziente, parallele Programme zu entwickeln und
auf hoch skalierenden Rechnerarchitekturen auszufiihren. Da die Berechnung der inter-
atomaren Wechselwirkungen den grofiten Anteil der numerischen Arbeit einer Simula-
tion darstellt und dabei insbesondere die langreichweitigen Wechselwirkungen eine her-
ausragende Rolle spielen, ist es notwendig, skalierbare Algorithmen zu entwickeln, die in
der Lage sind, auf heutigen und zukiinftigen Rechnerarchitekturen effizient eingesetzt zu
werden. Dies bedeutet insbesondere, parallele Algorithmen mit speziellen Methoden zu
verkniipfen, die das Verhéltnis von Kommunikation und Rechnung minimieren, um auf
Tausenden von Prozessoren effizient eingesetzt werden zu konnen. Erst dies erlaubt zum
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einen eine schnellere Berechnung und zum anderen den Schritt zu grofleren Systemen,
die Zugang zu einer realistischeren Beschreibung liefern und Phianomene beschreiben
konnen, die erst auf groen Lingen- und Zeitskalen auftreten.

1.1 Aufgabenstellung

Ausgangspunkt fiir das vorliegende Projekt war die serielle Version einer Bibliothek fiir
Coulomb-Loser, die am JSC entwickelt wurde und die FMM, den Barnes-Hut Algorith-
mus sowie eine Ewald-Summation beinhaltete. In dem Projekt sollten dann zum einen die
bestehenden Verfahren effizient parallelisiert werden und zum anderen noch weitere Ver-
fahren mit integriert werden. Das Ziel dabei war, durch eine Vielfalt von Methoden, die
fiir verschiedene Simulationsszenarien eingesetzt werden konnen, eine weitest mogliche
Verbreitung der Bibliothek zu erreichen. Die verwendeten Verfahren konnen dabei teil-
weise als komplementér zu einander betrachten werden. So hat das Barnes-Hut Verfahren
Vorteile bei inhomogenen, unstrukturierten Systemen, schnelle Multipol-Verfahren sind
fiir homogene Verteilungen sehr gut anzuwenden und Mehrgitterverfahren konnen bei-
spielsweise bei dielektrischen Diskontinuititen angewendet werden, fiir die es in den
anderen Verfahren keine Entsprechung gibt.

Fiir den Anwender, bzw. das Anwendungsprogramm, sollte die detaillierte parallele
Implementierung der Algorithmen keine Rolle spielen. Die Schnittstelle zwischen Pro-
gramm und Bibliothek sollte dabei soweit ausgebaut werden, da3 es einerseits moglich
sein sollte, dass die verschiedenen Algorithmen sowohl feste als auch optionale Parame-
ter erhalten sollten und zusitzlich alle Erfordernisse einer parallelen Implementierung
abgedeckt sein sollten. Die zugrunde liegenden Algorithmen sollten weitestgehend au-
tonom arbeiten in sofern, als dass Lastbalance, evtl. notwendige Sortierung der Daten
sowie Kommunikation von abhiingigen Daten bzw. Losungsvektoren intern kontrolliert
und verwaltet werden sollten.

Die parallele Zielplattform fiir die Bibliothek sollten massiv parallele Architekturen
sein, wie beispielsweise das System IBM Blue Gene/P in Jiilich mit ~ 300.000 Prozes-
soren. Ein Ziel war es, die Bibliothek fiir Probleme vorzubereiten und bereit zu stellen,
die eine sehr groBe Anzahl von Prozessoren erfordern, d.h. es sollte eine Skalierung auf
Prozessorzahlen O(10°) erreicht werden. Um die Effizienz der Bibliothek in einem rea-
listischen Rahmen zu testen, sollten fiir mehrere existierende Molekulardynamik-Codes
(z.B. IMD|[104]], ESPRESsS0[63, 93]]), die unter anderem im industriellen und akademi-
schen Umfeld verbreitet sind, eine Anbindung an die Bibliothek erstellt und Skalierungs-
messungen durchgefiihrt werden.
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1.2 Randbedingungen und Voraussetzungen

Methoden fiir langreichweitige Wechselwirkungen zwischen Teilchen in komplexen Sys-
temen werden aufgrund ihrer grolen Bedeutung und Verbreitung in verschiedenen inter-
nationalen Gruppen entwickelt. Dabei haben sich die Gruppen zumeist auf bestimmte,
einzelne Verfahren spezialisiert, die fiir verschiedene Systeme angewendet werden und
entsprechend der Aufgabenstellung weiter entwickelt werden. Da der zeitliche Aufwand
zur Entwicklung, Implementierung und Optimierung aber in der Regel sehr grof ist, ist
die Community von Benutzern auf existierende Methoden angewiesen, die hiufig in ein-
zelnen Simulationsprogramme integriert sind. Fiir den flexiblen Gebrauch von verschie-
denen Methoden, die das Skalierungsverhalten und die Fehlertoleranz fiir ein gegebenes
System optimieren oder verschiedene Randbedingungen zulassen, gibt es bisher keine
Losung. Hierfiir bietet sich die Bereitstellung einer Bibliothek an, iiber die verschiedene
Methoden adressiert werden konnen und die dem Benutzer eigene aufwendige Imple-
mentierungsarbeiten erspart.

Das Projekt SCAFACOS hatte daher zum Ziel, eine Bibliothek zu erstellen, die meh-
rere moderne Methoden beinhaltet, die auf verschiedene Simulationsszenarien angewen-
det werden konnen und sich in ihrem Skalierungsverhalten und der erreichbaren Fehler-
schranken unterscheiden konnen. Da aufgrund der erwihnten Implementierungsproble-
me ein systematischer Test zwischen den verschiedenen Methoden noch aussteht, hatte
das Projekt auch zum Ziel, die Voraussetzung fiir einen nahezu objektiven Vergleich zu
schaffen. Hierbei ist natiirlich immer zu beachten, dass die Performance in jedem Fall
abhingig von der jeweiligen Implementierung ist. Bzgl. der schnellen Multipolmethode
existieren z.B. Angaben fiir Teilchenzahlen in der Literatur, fiir die die Methode effizient
einzusetzen ist, zwischen N ~ 102 und N ~ 106.

Die Partner, die in das Projekt involviert waren, brachten Expertise in der Entwick-
lung und Optimierung von den verschiedenen Methoden mit, die in die Bibliothek inte-
griert werden sollten. Dazu kam Expertise fiir parallele Sortierverfahren, die essentiell
fiir die Umsetzung der Bibliothek war, da Teilcheninformationen von einem aufrufenden
Programm innerhalb der Bibliotheksfunktionen teilweise auf die Prozessoren umverteilt
werden miissen. Die Methoden zur Behandlung der langreichweitigen Wechselwirkun-
gen waren iiberwiegend bei den Projektpartnern bereits in serieller Form verfiigbar und
sollten effizient parallelisiert und in eine gemeinsame Bibliothek integriert werden, um
auf die Bediirfnisse der Simulations-Community einzugehen. Zu den Entwicklungsar-
beiten war es daher auch notwendig, ein Interface zwischen Simulationsprogramm und
Bibliothek zu entwickeln, das mit verschiedenen Datentypen, unterschiedlicher Anzahl
von festen und optionalen Parametern und verschiedenen Programmiersprachen umge-
hen konnte.

Das Ziel war daher, eine parallele, skalierbare Bibliothek zu erstellen, die in verschie-
denen Simulations-Szenarien eingesetzt werden kann und auf einfache Weise durch eine
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Schnittstelle in bestehende Simulations-Codes eingebunden werden kann.

1.3 Planung und Ablauf des Vorhabens

Das Projekt SCAFACOS wurde in der Zeit vom 1.1.2009 bis zum 31.12.2011 finanziell
gefordert. Da aufgrund von Besetzungsproblemen bei einigen Partnern wihrend der Pro-
jektphase finanzielle Mittel nicht vollstindig ausgegeben und die Arbeitspakete nicht in
vollem Umfang bearbeitet werden konnten, wurde das Projekt bis 30.04.2012 kostenneu-
tral verlidngert. Die Arbeiten gliederten sich in drei Arbeitspakete:

e WP 1: Entwicklung von Basis-Modulen

e WP 2: Entwicklung von Kern-Modulen fiir lang- und kurzreichweitige Wechsel-
wirkungen

e WP 3: Evaluierung und Benchmarks der Methoden

WP 1 beinhaltete dabei die Erstellung von optimierten Implementierungen fiir die nich-
taquidistante schnelle Fourier-Transformation, sowie die Entwicklung und Implemen-
tierung von schnellen Sortierverfahren. Diese Verfahren werden in mehreren anderen
Methoden verwendet und stellen daher generische Komponenten der Bibliothek dar. In
WP 2 wurden die verschiedenen Verfahren teilweise neu parallelisiert bzw. weiter entwi-
ckelt oder modularisiert. Die Methoden, die dabei bearbeitet wurden, waren die schnelle
Multipol Methode, multipol-basierte Baum-Verfahren, Summationsverfahren, die auf der
schnellen Fourier-Transformation basieren, Mehrgitterverfahren sowie ein lokales gitter-
basiertes Verfahren zur Losung der Maxwell-Gleichungen. In WP 3 wurden die Metho-
den in verschiedenen Szenarien auf Stabilitit, Genauigkeit und Skalierbarkeit getestet.
Ziel war es hier unter anderem einen Vergleich zwischen den Methoden zu ermdglichen,
indem fiir definierte Systeme die Ausfithrungszeit und Skalierbarkeit bei vorgegebener
tolerierbarer Fehlerschranke betrachtet wurde. Durch Einbindung der Bibliothek in beste-
hende Molekulardynamik-Programme konnte die Stabilitdt von System-Trajektorien un-
tersucht werden, indem die Bewegungsgleichungen fiir Teilchensysteme gerechnet wur-
den unter Einbeziehung von langreichweitigen Wechselwirkungen, die mit den verschie-
denen implementierten Methoden bestimmt wurden.

1.4 Wissenschaftlicher und technischer Stand

Das Projekt hatte zum Ziel, mehrere Methoden zur Behandlung langreichweitiger Wech-
selwirkungen in einer gemeinsamen skalierbaren Bibliothek zu integrieren. Basis-Metho-
den, die in mehreren Verfahren eingesetzt werden, sind dabei schnelle Fourier-Transfor-
mationen und die parallele Sortierung. Bei der schnellen Fourier-Transformation stand ei-
ne Version einer nichtdquidistanten schnellen Fourier-Transformation zur Verfiigung, die
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sowohl fiir ein neues schnelles Summationsverfahren, als auch fiir Ewald-Summations-
verfahren eingesetzt werden sollte. Als Verfahren zur Behandlung der langreichweiti-
gen Wechselwirkungen zwischen Teilchen wurden von den Partner-Gruppen die schnelle
Multipol Methode, der Barnes-Hut Baumalgorithmus, Mehrgitterverfahren und Fourier-
basierte Summationsverfahren in das Projekt eingebracht. Ein lokales Gitterverfahren
sollte neu implementiert und parallelisiert werden. Um die Methoden und die Bibliothek
in einer realistischen Simulationsumgebung testen zu konnen, stand der Molekulardy-
namik-Code IMD des Stuttgarter Partners zur Verfiigung. Im folgenden wird die Aus-
gangssituation fiir die einzelnen Komponenten beschrieben, die in dem Projekt bearbeitet
wurden.

1.4.1 Parallele Sortierung

Sowohl fiir sequentielles als auch paralleles Sortieren existierten zu Beginn des Projekts
bereits eine Vielzahl an verschiedenen Sortierverfahren in der Literatur. Des Weiteren
wurden zunehmend Verfahren entwickelt, welche gezielt moderne Multicore-Prozessoren,
beispielsweise in Form von Grafikprozessoren, ausnutzen. Je nach Anwendungsgebiet
und verwendetem Rechnersystem musste eine Auswahl geeigneter Sortierverfahren zu-
meist individuell durchgefiihrt werden. Praktische Ansitze zu hochskalierenden paralle-
len Sortierverfahren waren zudem nur wenig untersucht worden.

In Zusammenarbeit mit dem Partner im Forschungszentrum Jiilich war vor Projektbe-
ginn bereits ein erstes paralleles Sortierverfahren fiir die vorhandene FMM Implementie-
rung realisiert worden. Zwar konnte dies seine Arbeitsweise bereits adaptiv an den jeweils
zur Verfiigung stehenden Hauptspeicher anpassen kann, unterlagt dabei aber gleichzeitig
deutlichen Einschridnkungen hinsichtlich der Verteilung der zu sortierenden Partikelda-
ten vor und nach der parallelen Sortierung. Weiterer Ausgangspunkt fiir die Arbeiten zur
parallelen Sortierung an der TU Chemnitz war ein bereits vorhandener Bibliotheksansatz
fiir parallele Sortierverfahren [74]. Hiermit sollte die Verfiigbarkeit effizienter Implemen-
tierungen paralleler Sortierverfahren fiir Anwendungen im wissenschaftlichen Rechnen
allgemein erreicht werden. Die zum Projektbeginn vorhandene Umsetzung der Sortier-
bibliothek enthielt bereits die verschiedenen Algorithmenteile des parallelen Sortierver-
fahrens der FMM und erlaubte es, diese je nach Einsatzgebiet und Anforderung flexibel
zu konfigurieren und kombinieren. Die geplante Entwicklung hochskalierender Sortier-
verfahren und der erweiterte Einsatz in zusitzlichen Anwendungen sollten durch Wei-
terentwicklung des vorhandenen Bibliotheksansatzes erreicht werden. Auf Grund der
Zusammenarbeit mit dem Partnern im Forschungszentrum Jiilich bestanden zudem bei
Projektbeginn bereits Erfahrungen mit hoch skalierenden Plattformen und den darauf
vorhandenen Kommunikationsoperationen.
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1.4.2 Nichtaquidistante schnelle Fourier-Transformationen

Fiir die Berechnung der schnellen Fourier-Transformation existierten zu Projektbeginn
eine Vielzahl von seriellen und parallelen Implementationen. Allerdings waren nur die
Bibliotheken [80, 199, 100] auf Grund ihrer zwei-dimensionalen Datenaufteilung als Ba-
sis massiv paralleler Algorithmen geeignet. Ein Vergleich dieser Bibliotheken beziiglich
Perfomance und Flexibilitit der Schnittstellen stand nicht zur Verfiigung. Des Weiteren
stand eine detailerte Anforderungsanalyse aus, um festzustellen welche Funktionalitit ei-
ne parallele FFT fiir die effiziente parallele Berechung von Coulomb-Wechselwirkungen
bieten muss.

Mit der an der TU Chemnitz entwickelten NFFT-Softwarebibliothek [[89, 90| stand ei-
ne etablierte serielle Implementation der nichtiquidistanten schnellen Fourier-Transfor-
mation zur Verfiigung. Diese Bibliothek beinhaltete au3erdem eine serielle Implementati-
on der nicht-periodischen schnellen Summation fiir kubische Geometrien. Erweiterungen
der seriellen schnellen Summation auf periodische Randbedingungen und nicht-kubische
Geometrien waren theoretisch unbekannt bzw. praktisch unzureichend erprobt. Erste Er-
fahrungen mit der Parallelisierung der NFFT fiir moderate Prozessorenanzahlen wurden
in der Diplomarbeit [[11]] erarbeitet. Weder fiir die nichtdquidistante Fourier-Transfor-
mation noch fiir die schnelle Summation waren massiv parallele Algorithmen mit ver-
teiltem Speicher untersucht worden. Aufgrund des modularen Aufbaus “FFT—NFFT—
schnelle Summation” sollte die Parallelisierung in abgeschlossenen Teilschritten erfol-
gen. Obwohl die Parallelisierung der schnellen Summation zur schnellen Berechnung
der Coulomb-Wechselwirkungen im Fokus des Projektes stand, sind die parallele FFT
und die parallele NFFT wichtige Grundbausteine vieler weiterer schneller Algorithmen.
Daher wurden als Teilziele die Parallelisierung der FFT und der NFFT und deren Publi-
kation in Form o6ffentlich verfiigbarer Softwarebibliotheken deklariert.

1.4.3 Schnelle Multipol Methode

Im Rahmen des BMBF geforderten Projekts “High-Performance Computing in Chemis-
try” (2001-2004) wurde mit der Entwicklung einer schnellen Multipol Methode (engl.
Fast Multipole Method — FMM) fiir Ladungsverteilungen in der Quantenchemie begon-
nen. Weite Teile des Quellcodes konnten erfolgreich in die Entwicklung einer FMM fiir
Punktladungen iibernommen werden. Die FMM als schneller Coulomb Loser weist eine
optimale Komplexitit O(N) beziiglich der Teilchenanzahl N auf. Durch Verwendung
des rotationsbasierten Ansatzes [[108] skaliert die Methode mit der Anzahl der Multipol-
momente p wie O(p?).

Bei der Entwicklung der sequentiellen Version wurde besonderer Wert auf a-priori
Fehlerkontrolle und automatische Laufzeitminimierung gelegt. Somit ist es moglich, die
FMM-Parameter Baumtiefe, Multipolanzahl und Separationskriterium automatisch ein-
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zustellen [73]. Dafiir muss der Nutzer lediglich den von ihm geforderten absoluten oder
relativen Energiefehler angeben. Der 2-stufige Fehlerschitzer ermittelt dann automa-
tisch die dazu passenden FMM Parameter. Ein aufwendiges und vorallem ungenaues
Einstellen der FMM Parameter von Hand entfillt hierbei vollstindig. Die Reduzierung
der einzustellenden Parameter auf nur eine einzige physikalische Gro8e erlaubt es, eine
FMM fiir verschiedene Genauigkeitsanforderungen bereitzustellen. In der fiir das Pro-
jekt verwendeten FMM ist es moglich, einen relativen Energiefehler bei Verwendung
von doppelt-genauen Gleitkommazahlen von AE,, = 107! bis AE,q = 107! zu nut-
zen. Somit kann die FMM in verschiedenen Forschungsbereichen Anwendung finden.

Weiterhin konnte fiir die sequentielle Implementierung gezeigt werden, dass die Me-
thode fiir homogen verteilte Punktladungen bei einer Fehlerschranke von AFE, = 107°
bereits fiir Teilchenzahlen N > 500 effizienter eingesetzt werden kann als direkte paar-
welise Summation.

Um das Anwendungsfeld zu vergrof3ern, wurde neben den offenen Randbedingungen
auch die Moglichkeit geschaffen periodische Systeme in ein, zwei und drei Dimensionen
zu berechnen. Die Anwendbarkeit der a-priori Fehlerkontrolle und automatischen Lauf-
zeitminimierung, sowie die optimale Komplexitit behalten auch hierbei ihre Giiltigkeit.

Neben diesen anwenderfreundlichen Funktionen besitzt die Implementierung weitere
Merkmale, die fiir die Erstellung einer Softwarebibliothek fiir schnelle Coulomb-Loser
von Vorteil sind:

e Unterstiitzung verschiedener Gleitkomma-Datentypen:
Die FMM erlaubt die Verwendung von einfach-, doppelt- sowie vierfach-genauen
Gleitkommazahlen fiir die Ein- und Ausgabedaten. Hierdurch ergibt sich je nach
Anwendung ein Geschwindigkeits- bzw. Genauigkeitsvorteil.

e Separate Speicherverwaltung:
Besonders fiir inhomogene Teilchenverteilungen kann es vorkommen, dass der
Speicherbedarf der FMM selbst fiir relativ kleine Teilchenzahlen den vorhandenen
Arbeitsspeicher iibersteigt. Daher wurde eine unabhéngige vierstufige Speicher-
verwaltung implementiert, die automatisch, je nach Clusterung der Teilchen, die
passende Datenstruktur zur Speicherung wihlt und somit ineffiziente Speicherzu-
griffe durch Fragmentierung vermeidet.

e Effiziente FMM Baumverwaltung:
Neben einer mallgeschneiderten Speicherverwaltung ist es auerdem unverzicht-
bar, die Verwaltungskosten der Datenstrukturen (Nachbarschaftssuche, Schliisselge-
nerierung) im Nah- und Fernfeld auf ein Minimum zu reduzieren. Durch die Nut-
zung einer raumfiillenden Kurve zur Abbildung der 3d-Partikeldaten auf eine 1d-
Kurve und den daraus resultierenden Eigenschaften ist dieser Aufwand kleiner 1%
beziiglich der Gesamtrechenzeit.
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1.4.4 Barnes-Hut Treecode

Der am JSC entwickelte molekulardynamische parallele Baumalgorithmus PEPC be-
inhaltet als Verfahren fiir langreichweitige Wechselwirkungen ein Barnes-Hut Schema,
dass auf einem Gebietszerlegungsalgorithmus durch Morton-Kurven basiert. Hierdurch
wurde ein gutes Lastbalance-Verhalten ermdglicht, welches das Programm zum Beginn
des Projektes bis zu ca. 4096 Prozessoren skalierbar machte. Der bereits modulare Auf-
bau dieses Codes erlaubte es, die physikalische Anwendung (Versionen fiir einfache
Elektrostatik, Plasmaphysik und Astrophysik waren zu diesem Zeitpunkt verfiigbar) vom
BH-Kernel weitgehend zu trennen. Durch Vorgabe einer Fehlerschranke konnten die Pa-
rameter eingestellt werden, die zwischen Multipolentwicklung und direkter Summation
entscheiden. Mehrere solcher ,,Multipol-Akzeptanzkriterien® wurden im Rahmen einer
Diplomarbeit implementiert und untersucht. Das Verfahren wurde zunéchst fiir offene
Systeme entwickelt. Eine Ewald-Multipol-Summation fiir periodische Systeme wurde im
Rahmen des JSC-Gaststudenten-Programmes ebenfalls provisorisch implementiert, hatte
aber begrenzte Genauigkeit.

1.4.5 Periodische Summationsverfahren
Ewald-Gitter-Summation

In den letzten Jahrzehnten wurden diverse Algorithmen zur Berechnung von elektro-
statischen Wechselwirkungen in periodischen Teilchensystemen entwickelt, die auf der
Ewald-Summe [82]] und der schnellen Fourier-Transformation [101]] eines Gitters be-
ruhen, beispielsweise die Algorithmen P3M [87], PME [75] oder SPME [81], die eine
Komplexitit von O(N log N) aufweisen. Einer dieser Algorithmen kommt in den meis-
ten Simulationsprogrammen zum Einsatz, in denen elektrostatische Wechselwirkungen
eine Rolle spielen.

In den letzten Jahren wurde deutlich, dass alle diese Algorithmen im Wesentlichen als
ein Algorithmus mit verschiedenen Komponenten aufgefasst werden konnen, die prinzi-
piell ausgetauscht werden konnen [76]. Die genaue Wahl der Komponenten beeinflusst
die Genauigkeit, die Geschwindigkeit sowie die Parallelisierbarkeit des Algorithmus.

Die konkrete Auswahl der Komponenten des Algorithmus in verschiedenen Simulati-
onsprogrammen hat in der Regel historische Griinde; eine systematische Untersuchung
der optimalen Kombination von Komponenten insbesondere im Hinblick auf die Ge-
schwindigkeit lag zu Projektbeginn nicht vor.

Der Projektpartner Universitit Stuttgart verfiigte bereits zu Beginn des Projektes iiber
eine Implementierung des P3M-Algorithmus als Teil der Simulationssoftware ESPRES-
So [63,93]]. Diese war parallelisiert, effizient und genau und bereits seit mehreren Jahren
in Gebrauch. Mit Hilfe von approximativen analytischen Fehlerformeln war es moglich,
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die verschiedenen Parameter der Methode automatisch auf die gewiinschte Genauigkeit
zu optimieren.

Dariiberhinaus war der Algorithmus bereits seit Jahren Forschungsthema in der Ar-
beitsgruppe in Stuttgart, und es wurden verschiedene Verbesserungen und Erweiterun-
gen des Algorithmus entwickelt [64, (76} [77]. Insbesondere wurde der Algorithmus um
die Fiahigkeit zur Berechnung von Wechselwirkungen zwischen punktférmigen Dipolen
erweitert [70].

Der Projektpartner TU Chemnitz verfiigte iiber Erfahrung bei der Berechnung nicht-
dquidistanter schneller Fourier-Transformationen in Systemen mit nicht-, teil- und voll-
periodischen Randbedingungen.

Summationsverfahren fiir teilperiodische Systeme

Die Berechnung von elektrostatischen Wechselwirkungen in 1d- und 2d-quasiperiodi-
schen Teilchensystemen stellt eine groBere Herausforderung dar, als die Berechnung in
vollperiodischen oder offenen Systemen. Zu Beginn der Projektlaufzeit waren nur we-
nige, sehr ineffiziente Algorithmen bekannt, die dazu in der Lage sind [109]]. In den
Jahren vor Projektbeginn wurden beim Projektpartner Universitit Stuttgart zwei neuar-
tige Algorithmen dafiir entwickelt: MMM2D [61] fiir 2d- und MMMI1D [62]] fiir 1d-
quasiperiodische Systeme.

Von diesen Algorithmen existierten bereits parallele, effiziente und jahrelang erprobte
Implementierungen in der Simulationssoftware ESPRESSO des Projektpartners Univer-
sitdt Stuttgart [63,93]].

1.4.6 Mehrgitter-Verfahren

Zu Beginn des Vorhabens existierten seitens des Unterprojektpartners Wuppertal in Ko-
operation mit dem Forschungszentrum Jiilich im Rahmen eines Promotionsprojektes ent-
wickelte Mehrgitter- Verfahren, die auf einer Reformulierung des Coulomb-Problems als
partielle Differentialgleichung basieren. Die Diskretisierung dieser partiellen Differenti-
algleichung erfolgt hierbei mittels finiter Differenzen oder finiter Volumina. Die auf der
rechten Seite der Gleichung stehenden Singularititen werden hierbei mittels Ndherung
durch andere Distributionen ersetzt, wodurch die Divergenzen der Potenzialoberfliche
regularisiert werden. Durch Verwendung von Funktionen mit beschrinktem Support kann
dieser Eingriff spéter wieder im Nahfeld korrigiert werden.

Neben einem parallelen Mehrgitter-Verfahren fiir periodische Randbedingungen exis-
tierte zudem ein serieller Code fiir offene Randbedinungen. Die Mehrgitterverfahren
PP3MG waren als C-Code verfiigbar. Den Mehrgittercode galt es zunédchst durch eine
Anbindung an das Bonner Molekiildynamikpaket zu evaluieren und gegebenfalls zu op-
timieren.
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AnschlieBend sollte mit der Implementation einer neuen Mehrgitterbibliothek VMG
begonnen werden, die nicht nur die parallele Behandlung von periodischen, offenen und
quasi-periodischen Strukturen erlaubt, sondern auch die Behandlung von variierenden
Dielektrizititskonstanten gestattet.

Entscheidend ist dabei die Lastbalancierung und Optimierung der Bibliothek, damit
sie auf Rechnersystemen mit sehr vielen Kernen effizient arbeitet.

1.4.7 Lokale Gitterverfahren

Das Konzept des Algorithmus ,,Maxwell Equations Molecular Dynamics* (MEMD) wur-
de 2004 von Diinweg und Pasichnyk entwickelt [97]], basierend auf der Idee von Maggs
[94]. Anstelle eines elektrostatischen Potentials wird hierbei die komplette Elektrodyna-
mik des Systems berechnet. Dabei werden folgende Vereinfachungen vorgenommen:

e Nach dem Vorbild der Car-Parinello-Methode [68] wird die Propagationsgeschwin-
digkeit der Magnetfelder im System stark reduziert. Solange nach wie vor eine aus-
reichende Separation von den Teilchengeschwindigkeiten gegeben ist, erhilt man
identische Resultate im statistischen Mittel.

e Die Zeit wird nicht nur fiir Teilchen-, sondern auch fiir Feldbewegungen diskreti-
siert. Entsprechend ist die Angabe eines Zeitschrittes im Algorithmus notwendig.

e Der Raum wird durch ein Gitter diskretisiert, auf das die Ladungen linear interpo-
liert werden zur Berechnung der induzierten Felder.

Durch diese Vereinfachungen war es moglich, einen an Geschwindigkeit zu herkdmm-
lichen Methoden konkurrenzfihigen Algorithmus zu entwickeln. Die Vorteile des Al-
gorithmus liegen hierbei vor allem in seiner intrinsischen Lokalitit (die Maxwell-Glei-
chungen sind lokal). Dadurch ist eine sehr effiziente Parallelisierung moglich und es bie-
tet sich die Moglichkeit fiir lokal veridnderliche Eigenschaften des Systems. Der Algo-
rithmus war bei Projektbeginn in einer einfachen Art, mit Fehlern behaftet und ohne
lokal verdnderliche dielektrische Eigenschaften im Programmpaket ESPRESSO imple-
mentiert.

Die ,,Induced Charge Compensation* (ICC*, [53]) ist eine Methode, dielektrische
Grenzflichen in einem System zu simulieren. Hierbei induziert jede echte Ladung im
System auf jeder Grenzfliche Bildladungen, die die dielektrische Verschiebung jenseits
der Grenzfliche und ihren Einfluss auf das externe Feld simulieren. Berechnet werden
diese Grenzflichenladungen durch ein iteratives Schema und sie bieten die einzige Mog-
lichkeit, dielektrische Grenzflichen in beliebigen Elektrostatik-Algorithmen einzufiihren.
Durch Implementation dieses Algorithmus wurde die Ausgangssituation geschaffen, um
die Korrektheit der dielektrischen Variationen in MEMD {iberpriifen zu konnen und fiir
bestimmte Spezialfille eine alternative Routine bereitzustellen.
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1.4.8 Molekulardynamik-Code IMD

IMD [[104] ist ein hochskalierbarer, massiv-paralleler Molekulardynamik-Code, welcher
von zahlreichen Gruppen weltweit vorwiegend fiir materialwissenschaftliche Simulatio-
nen eingesetzt wird. Design und Datenstrukturen von IMD sind ganz auf Wechselwirkun-
gen kurzer Reichweite ausgelegt, von denen eine reiche Auswahl zur Verfiigung steht.

Wechselwirkungen langer Reichweite werden dagegen nicht nativ unterstiitzt, obschon
solche bei oxidischen Materialien durchaus eine wichtige Rolle spielen konnen. Als Not-
behelf fiir solche Félle wurde die sogenannte Wolf-Summation [110] implementiert [67]],
welche die langreichweitige Coulomb-Wechselwirkung durch eine effektive Wechselwir-
kung kurzer Reichweite ersetzt. Fiir Systeme mit einer hinreichenden internen Abschir-
mung funktioniert dies recht gut und lédsst sich auch theoretisch begriinden. Wie gut die
effektive Wechselwirkung der Wolf-Summation die Coulomb-Wechselwirkung tatsdch-
lich reproduziert, ist aber oft unklar, und es bleibt eine Frage der physikalischen Intuition,
wann die Wolf-Summation eingesetzt werden kann.

Der Plan war deshalb, die SCAFACO0OS-Bibliothek an IMD anzubinden, um auch in
IMD langreichweitige Coulomb-Wechselwirkungen zur Verfligung zu haben. Damit wird
es moglich, auch Systeme zu simulieren, fiir welche die Wolf-Summation nicht geeignet
ist, oder iiberhaupt zu untersuchen, in welchen Fillen die Wolf-Summation hinreichend
genaue Ergebnisse liefert.

Des Weiteren stellt IMD eine ideale Testumgebung dar, mit dem die SCAFACOS-
Bibliothek an realen Bespielen und mit einem realen, produktiv eingesetzten MD-Code
getestet werden kann. Insbesondere konnen damit auch erste Erfahrungen mit der Anbin-
dung der Bibliothek an einen MD-Code gesammelt werden.

1.5 Zusammenarbeit mit anderen Stellen

Chemnitz und Stuttgart Eine enge Zusammenarbeit der Projektpartner Chemnitz
und Stuttgart ermoglichte neue theoretische Erkenntnisse, welche in Form einer gemein-
samen Publikation [2] 6ffentlich zur Verfiigung gestellt werden.

Chemnitz Die separat veroffentlichten parallelen Softwarebibliotheken der TU Chem-
nitz fiihrten zu Kooperationen mit verschiedenen Nutzergruppen. So miindete z.B. die
Einbindung der parallelen FFT-Module in der OCTOPUS-Softwarebibliothek [60] in ei-
ner gemeinsamen Verdffentlichung [4]]. Die Kooperation mit einer weiteren Nutzergruppe
fiihrte zur Erweiterung des parallelen FFT-Moduls auf allgemeinere Datenaufteilungen
und ermoglichte somit den Einsatz der Bibliothek in Simulationen fiir die Veroffent-
lichung [69].

11
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Jilich Die SCAFACO0S-Bibliothek wurde bereits im Entwicklungsstadium den Teil-
nehmern der beiden Jiilicher Sommerschulen zum Thema “Fast algorithms for long-range
interactions” zur Verfiigung gestellt. So konnten die Teilnehmer der Heraeus Sommer-
schule 2010 und CECAM Sommerschule 2011 friithzeitig die Funktionalitit bereits vor
Veroffentlichung testen. Auf Grund dieser Entwickler—Nutzer Interaktion war es mog-
lich, Wiinsche und Anregungen direkt in den Code einflieBen zu lassen. Neben den
Trainingsmoglichkeiten im Rahmen des Workshops stand die Bibliothek auSerdem den
Nutzern des BlueGene Skalierungsworkshops 2011 zur Verfiigung. Dabei wurde die Bi-
bliothek erstmals vollstindig auf 300k CPUs in der TDDFT Anwendung OCTOPUS ge-
testet.

Speziell fiir die FMM wurde auch zur Verbesserung des Datenaustausches die Kom-
munikationsbibliothek OSPRI entwickelt. Erste Benchmarks mit etablierten Molekular-
dynamik-Codes wie DL_POLY oder GROMACS zeigten vielversprechende Ergebnisse,
so dass fiir die nahe Zukunft eine direkte Anbindung der SCAFACOS-Bibliothek an bei-
de Codes geplant ist.

Der Barnes-Hut Code PEPC bildet auch als Stand-Alone Software die Basis vieler
Kooperationen [25]]. Dadurch sind Entwicklungen und Verbesserungen am Coulombker-
nel entstanden, die spiter in die Bibliotheksversion geflossen sind. Insbesondere sind
folgende Zusammenarbeiten zu erwihnen:

e Institut fiir Energie und Klimaforschung IV (Plasmaphysik), Forschungszentrum
Jiilich: Anwendung auf Plasma-Wand-Wechselwirkungen in Tokamaks [22, [19].

e Helmholtz Allianz EMMI, Gesellschaft fiir Schwerionenforschung (GSI) Darm-
stadt: Transporteigenschaften stark korrelierter Plasmen [46]].

e University of Lugano, Institute of Computational Science: Entwicklung eines git-
terfreien Vortex-Modells zur Modellierung von Strémungsturbulenzen [33, 36].

e Universitdt Alberta, Canada: Modellierung der Kelvin-Helmholtz Instabilitit an
einem Plasma-Vakuum Interface; Vergleich mit Gitter-basierten Rechnungen.

e Institut fiir Physik, Charles University Prague: Entwicklung eines Baumalgorith-
mus fiir magnetisierte Plasmen [31]].

Stuttgart In Zusammenarbeit mit Jens Harting (TU Eindhoven, Niederlande und Uni-
versitit Stuttgart) wurde der SCAFACOS-Code an einen internen Programmcode zur Be-
rechnung von Lattice-Boltzmann-Fliissigkeiten angebunden.

Zu Beginn der Projektlaufzeit waren Dr. Axel Arnold vom Fraunhofer-Institut SCAI
in Skt. Augustin und Dr. Olaf Lenz vom Max-Planck-Institut fiir Polymerforschung in

12
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Mainz in beratender Funktion am Projekt beteiligt. Im Verlauf des Projektes wurde Dr. Ar-
nold zum Juniorprofessor an das Institut fiir Computerphysik der Universitidt Stuttgart
berufen und konnte seine beratende Téatigkeit damit intensivieren. Dr. Olaf Lenz kam als
Postdoc und Nachfolger des verstorbenen Dr. Alexey Neelov als eigener Projektnehmer
ans ICP.

Dr. Franz Giéhler war als Vertreter des ITAP, Universitit Stuttgart, bei der Konzeption
und Planung des Projekts beteiligt. Vor dem Projektstart wechselte er an die Universitét
Bielefeld, fiihrte dort (unbezahlt) die Arbeiten zur Anbindung der Simulationssoftware
IMD an die SCAFACO0S-Bibliothek fort und stand auch weiter als beratender Mitarbeiter
zur Verfiigung.

Bonn In Zusammenarbeit mit Dr. Jan Hamaekers (Fraunhofer SCAI) wurde die Bi-
bliothek an die Software TREMOLO-X angepasst.

Cognis (jetzt BASF) ist Industriepartner in diesem Projekt. Hier erfolgte eine Zusam-
menarbeit mit Dr. Matthias Hloucha zur Simulation von Tensiden in ionenhaltiger, wiss-
riger Losung.

Weiterhin bestand enger Kontakt mit Dr. Alex Bittner (nanoGUNE, Spanien) zur Vali-
dierung der Simulation des Tabakmosaikvirus in Wasser.
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2 Eingehende Darstellung des
Projekts

2.1 Verwendung der Zuwendung und erzielte
Ergebnisse

2.1.1 Entwicklung des gemeinsamen Interfaces

Im Laufe der Entwicklung der Loserbibliothek stellte sich heraus, dass es aufwiéndiger
als urspriinglich angenommen ist, ein gemeinsames Interface zu entwickeln, das eine ein-
heitliche Bedienung aller implementierten Loser ermdglicht. Daher wurde beschlossen,
dass die Entwicklung des Interfaces zentral von einem der Projektpartner iibernommen
wird. Diese Aufgabe fiel dem JSC zu.

WP 0: Interface

Das Interface der SCAFACO0S-Bibliothek sollte es ermdglichen, Parameter fiir verschie-
dene Methoden auf einheitliche Weise zu setzen. Eine weitere Anforderung an das Inter-
face war eine moglichst groe Reduktion der zur Benutzung der Bibliothek notwendigen
Befehle. In der derzeitigen Implementierung des Interface werden, bei Verwendung von
Standardparametern der Loser, nur sechs Befehle zur Berechnung eines gegebenen Cou-
lomb-Problems bendtigt. Diese Standardparameter erlauben es Benutzern der Bibliothek
samtliche Methoden zu verwenden, ohne die Eigenschaften aller methodenspezifischen
Parameter im Detail kennen zu miissen.

Das Interface SCAFACO0S-Bibliothek ist in C programmiert. Ein Fortranwrapper fiir
die Verwendung der Bibliothek in Fortrancodes wird ebenfalls bereitgestellt. Der Fortran-
wrapper verwendet dabei die gleichen Funktionsbezeichnungen wie die C-Implementie-
rung. Sowohl in C als auch in Fortran werden Datentypen und Konstanten zur Verfiigung
gestellt, die zur Benutzung der Bibliothek notwendig sind bzw. diese vereinfachen (z.B.
Riickgabewerte von Funktionen oder Parameterwerte fiir methodenspezifische Parame-
ter).
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Bei den Parametern wird zwischen unabhédngigen Parametern, die von allen Losern
benotigt werden, und solchen, die spezifisch von einzelnen Losern benotigt werden, un-
terschieden. Die unabhiingigen Parameter beschreiben die allgemeinen Eigenschaften des
zu berechnenden Coulomb-Problems, wie Basisvektoren der Box, in der die Ladungen
liegen, oder die Periodizitit dieser Box. Spezifische Parameter einzelner Loser beschrei-
ben beispielsweise die Anzahl der verwendeten Knotenpunkte bei Mehrgitterverfahren.
Die Parameter werden in einer Struktur gespeichert, die durch siamtliche Benutzungs-
schritte der Bibliothek hindurch verwendet wird. So wird es ermoglicht, mehrere Berech-
nungen mit gleichen Parametereinstellungen hintereinander durchzufiihren. Des Weite-
ren konnen somit innerhalb eines Programms auch mehrere Methoden unabhéngig von-
einander genutzt werden.

Das Interface ermoglicht es ebenfalls, die verschiedenen Loser auf einfache Weise mit-
einander zu koppeln oder zu vergleichen. Die Bereitstellung eines Integrators wird hin-
gegen nicht geleistet und war in der Projektplanung auch nicht vorgesehen. Neben dem
gemeinsamen Interface enthilt die Bibliothek noch einen gemeinsamen Nahfeldldser,
welcher zur Berechnung des Nahfeldanteils in verschiedenen Losern der SCAFACOS-
Bibliothek eingesetzt wird.

2.1.2 WP 1 - Entwicklung und Parallelisierung der
Basisbibliotheken

WP 1-1: Parallele schnelle Fourier-Transformation
Implementierung der Methode

Ziel dieses Arbeitspakets war es, eine hochskalierende parallele FFT-Implementation in
Form eines Moduls innerhalb und auBerhalb der Coulomb-Loser-Bibliothek zur Verfii-
gung zu stellen. Es sollte der Ansatz aus [[79] auf seine Skalierbarkeit hin untersucht, par-
allel implementiert und mit bereits vorhandenen parallelen FFT-Bibliotheken verglichen
werden. Dabei sollte das Hauptaugenmerk auf der Ermittlung der FFT-Bibliothek liegen,
welche sich am besten fiir die Parallelisierung der NFFT und der schnellen Summation
eignet. Zu Projektbeginn wurde gemif3 Arbeitspaket 1.2 eine Evaluation bereits beste-
hender paralleler FFT-Implementationen durchgefiihrt. Sie ergab, dass keine der vorhan-
denen FFT-Bibliotheken alle Anforderungen fiir die effiziente Parallelisierung der NFFT
und der schnellen Summation erfiillt. Eine eingehende Untersuchung der Arbeit [79] er-
gab, dass auch die approximative FFT nicht fiir massiv parallele Architekturen geeignet
sein wiirde. Somit war im Hinblick auf die Parallelisierung der NFFT und der schnellen
Summation die Implementation einer geniigend flexiblen und hoch-skalierbaren, paral-
lelen FFT-Bibliothek unumginglich. Die parallele FFT stellt ein wichtiges Kernmodul
der Coulomb-Loser-Bibliothek dar, welches auch von anderen Projektpartnern verwen-
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det wird. Wir entschieden uns daher, an Stelle der approximativen FFT eine hochskalie-
rende parallele FFT zu entwickeln, welche all Voraussetzungen fiir die effiziente Paral-
lelisierung der NFFT und der schnellen Summation erfiillt und dariiber hinaus fiir alle
Anwender des High-Performance-Computings in Form einer frei zugénglichen Biblio-
thek zur Verfiigung steht. Die entstandene Softwarebibliothek [14] zur Berechnung der
parallelen schnellen Fourier-Transformation (PFFT) ist in ihrer Flexibilitit einzigartig.
Sie wurde stetig weiterentwickelt, getestet und 6ffentlich zur Verfiigung gestellt. Algo-
rithmische Details und Performancetests wurden in [[16] publiziert. Das Interface ist an
die weit verbreitete FFT-Softwarebibliothek FFTW [84] angelehnt, nutzerfreundlich ge-
staltet und beinhaltet eine Fortran-Schnittstelle. Die Anpassung der Datenaufteilung an
Nutzerbediirfnisse und die Erweiterung der parallelen Implementation auf reelle Einga-
bedaten erschloss neue Nutzerkreise, wie z.B. durch die Einbindung in der OCTOPUS-
Softwarebibliothek [60] belegt wird. Die Anwendung der parallelen FFT innerhalb der
OcToPUS-Bibliothek wird in der gemeinsamen Ver6dffentlichung [4] beschrieben.

Parallelisierung durch eine Blockzerlegung der Daten

Der parallele FFT-Algorithmus basiert auf einer hochskalierbaren zwei-dimensionalen
Datenaufteilung. Die Datenaufteilung erfolgt in Blocken, welche allerdings nicht fiir alle
Prozesse die gleiche Groe besitzen miissen. Dies ermdglicht eine flexiblere Benutzung
und die Berechnung paralleler FFTs beliebiger Grof3e, d.h. die Gittergrofle der FFT muss
nicht durch die Anzahl der parallelen Prozesse teilbar sein. Innerhalb der lokalen Daten-
blocke werden serielle FFTs entlang der nicht zerteilten, letzten Dimension berechnet.
Anschlieend werden die Datenblocke zweimal umverteilt, um die Berechnung der se-
riellen eindimensionalen FFTs entlang der beiden ersten Dimensionen zu ermdglichen.
Die konsequente Erweiterung dieser Parallelisierungsstrategie fiihrt zu d-dimensionalen
FFTs mit (d — 1)-dimensionaler Datenaufteilung, welche innerhalb unserer parallelen
FFT-Implementation erstmals umgesetzt wurde. Ein Beispiel fiir die Notwendigkeit drei-
dimensionaler Datenaufteilung fiir vier-dimensionale FFTs liefert der Einsatz unserer
FFT-Bibliothek fiir Simulationen in [69]].

Fiir die vereinfachte Anbindung an bestehende Molekiilsimulationssoftware wurde
ebenfalls eine drei-dimensionale Datenaufteilung fiir drei-dimensionale FFTs implemen-
tiert. Die Daten werden dann innerhalb der Bibliothek auf eine passende zweidimen-
sionale Blockzerlegung umverteilt, wihrend auflerhalb der Bibliothek eine fiir Molekiil-
simulationen typische dreidimensionale Blockzerlegung verwendet werden kann.

Entwicklung eines Fehlerschatzers

Der entwickelte parallele FFT-Algorithmus basiert auf der Berechnung serieller, eindi-
mensionaler schneller Fourier-Transformationen. Es ergeben sich daher keine Approxi-
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mationsfehler und die Entwicklung eines neuen Fehlerschitzer ist nicht notwendig.

Performance Analyse und Optimierung

Die Performance der entwickelten FFT-Implementation wurde mehrfach getestet und op-
timiert. Fiir die Bestimmung optimalen Laufzeit wird analog zur FFTW-Softwarebiblio-
thek ein Planungsschritt vor der Berechnung der FFT aufgerufen. Dieser bestimmt in ei-
nem einmaligen Optimierungsschritt die beste Kombination aus seriellen FFTs, seriellen
Datenumverteilungen und parallelen Datenumverteilungen fiir die aktuelle Problemgro-
Be und Hardware. Dabei kann die Zeit, welche fiir die Planung verwendet werden soll,
stufenweise durch Flags ausgewihlt werden.

Performance- und Skalierungs-Tests gegen Standard-FFT Bibliotheken

Die Skalierbarkeit der neuen PFFT Softwarebibliothek wurde wihrend des Scaling Work-
shops 2010 auf bis zu 262144 Prozessen einer BlueGene/P bestitigt. Zum Performance
Vergleich wurde die Standard-FFT Bibliothek P3DFFT [99] verwendet. Ein Vergleich
mit der renommierten FFTW Softwarebibliothek [84] wurde im Zuge eines studenti-
schen Software-Praktikums durchgefiihrt. Die Ergebnisse wurden durch die Publikatio-
nen (12} 13, 16] 6ffentlich zugédnglich gemacht.

WP 1-2: Nichtaquidistante schnelle Fourier-Transformation
Evaluierung geeigneter FFT Implementierungen

Ziel dieses Arbeitspunktes war, vorhandene parallele FFT Standardbibliotheken beziig-
lich ihrer Nutzbarkeit auf hochskalierbaren Rechnern und ihren Schnittstellen zu ver-
gleichen. Insbesondere muss eine hinreichende Flexibilitdt der Bibliothek gewihrleis-
tet sein, um den vielfiltigen Anwendungsmoglichkeiten innerhalb der zu entwickelnden
Coulomb-Solver-Bibliothek gerecht zu werden.

Gegenstand der Untersuchungen waren die FFT Bibliotheken von M. Eleftheriou et
al. [80] und S. Plimpton et al. [100] sowie die FFTW3-Softwarebibliothek [84] und die
P3DFFT-Softwarebibliothek [99]. Um eine direkte Vergleichbarkeit der Bibliotheken zu
ermoglichen, wurden die verschiedenen Schnittstellen und die berechneten FFTs fiir re-
elle bzw. komplexe Eingabedaten angeglichen. Im Zuge von Laufzeitvergleichen der Bi-
bliotheken stellte sich heraus, dass die parallele Performance der P3DFFT allen anderen
Bibliotheken iiberlegen ist.

Des Weiteren wurden die Anforderungen an die Flexibilitit beziiglich der Datenver-
teilungen und berechenbaren Transformationen mit den Moglichkeiten der FFT Biblio-
theken verglichen. Dabei wurden grofle Unterschiede zwischen den Bibliotheken festge-
stellt. Die FFTW3-Softwarebibliothek bietet die grofte Flexibilitdt unter den vergliche-
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nen parallelen FFT-Bibliotheken. Allerdings erfiillte keine der evaluierten FFT-Implemen-
tierungen alle Anforderungen fiir eine effiziente Parallelisierung der NFFT und schnellen
Summation.

Einbindung der PFFT

Fiir die effiziente Berechnung des Fernfeldes wurde erfolgreich die in Arbeitspaket 1
entwickelte parallele FFT Bibliothek in die parallele NFFT integriert. Dabei war die Fle-
xibilitdt PEFT-Softwarebibliothek von entscheidender Bedeutung. Nur durch die Verwen-
dung spezialisierter Datenaufteilungen und die effiziente Implementierung von parallelen
FFTs mit verkiirzten Ein- und Ausgabedaten konnten Lastbalancierung und gleichméBige
Speicheranforderung in der parallelen NFFT erreicht werden.

Parallelisierung der Hin- und Riicktransformation der NFFT

Innerhalb dieses Arbeitspakets wurden Algorithmen zur Berechnung der parallelen nicht-
dquidistanten schnellen Fourier-Transformation (PNFFT) enwickelt und innerhalb einer
offentlichen Softwarebibliothek [15] implementiert. Thre Skalierung wird mafigeblich
von der PFFT Bibliothek aus Arbeitspaket 1.1 bestimmt. Details der angewandten par-
allelen Algorithmen und Performancetests wurden Bestandteil der Publikation [18]]. Ein
grofer Teil dieses Arbeitspunktes wurde bereits durch die Entwicklung einer flexiblen
und skalierbaren FFT-Bibliothek vorweggenommen. Die NFFT Hin- und Riicktransfor-
mation wurden in Form einer offentlich verfiigbaren Software Bibliothek [15] imple-
mentiert. Die Schnittstelle orientiert sich an der bereits weit verbreiteten seriellen NFFT
Biliothek [89]. Damit wird eine einfache Portierung NFFT-basierter serieller Algorith-
men auf parallele Architekturen ermdoglicht. Das Interface wurde analog zur parallelen
FFT sehr flexibel gestaltet, um die Parallelisierung der schnellen Summation problemlos
zu ermoglichen. Besonders Augenmerk lag wiederum auf der Datenaufteilung. Die gute
Skalierbarkeit der parallelen NFFT wurde in [[18] nachgewiesen.

Beriicksichtigung von 1d-, 2d-, 3d-periodischen Daten

Eine Erweiterung der schnellen Summation auf 3d-periodische Randbedingungen wur-
de erfolgreich implementiert und in die SCAFACOS-Bibliothek integriert. Eine Zusam-
menfassung des Algorithmus wurde in [[1'/7] publiziert. In Zusammenarbeit der Projekt-
partner Stuttgart und Chemnitz wurden die theoretischen Zusammenhinge zwischen der
3d-periodischen schnellen Summation und der P3M Methode erarbeitet. Die Ergebnis-
se werden in Form einer gemeinsamen Publikation [2] 6ffentlich zur Verfiigung gestellt.
Fiir die Behandlung von 1d- und 2d-periodischen Randbedingungen wurden innerhalb
der Diplomarbeit [[10] entscheidende Fortschritte erzielt.

19



2.1 VERWENDUNG DER ZUWENDUNG UND ERZIELTE ERGEBNISSE

Schnelle Summation fiir verschiedene Kerne

Die NFFT-basierte schnellen Summation wurde erfolgreich implementiert und an das
Interface der SCAFACOS-Bibliothek angebunden. Sie folgt einem sehr modularen Auf-
bau, so dass durch Austausch einzelner Bausteine viele verschiedene Variationen der
schnellen Summation verglichen werden konnen. Dies beinhaltet unter anderem auch
die Berechnung verschiedener Kernfunktionen. Zur Berechnung des Nahfeldes wurde
das Modul fiir kurzreichweitige Wechselwirkungen (WP 2-6) erfolgreich angebunden.
Fiir die effiziente Berechnung des Fernfeldes wurde die in Arbeitspunkt 3 entwickelte
parallele NFFT Softwarebibliothek verwendet. Durch die Anbindung des parallelen Sor-
tiermoduls aus Arbeitspaket 1.3 ist es gelungen die technischen Details der parallelen
Datenaufteilung vor dem Nutzer der Bibliothek zu verbergen.

WP 1-3: Parallele Sortierung
Anforderungsanalyse anhand verschiedener Coulomb-Loser

Ziel dieses Arbeitspunktes war es, die verschiedenen Anforderungen an parallele Sortier-
und Datenumverteilungsverfahren zu analysieren. Hierfiir wurden die in der Bibliothek
implementierten Loser FMM, P2NFFT, P3M, PEPC und PP3MG sowie zusitzlich die
parallelen Simulationsanwendungen ESPRESSo, IMD, LAMMPS und NAMD unter-
sucht. Innerhalb der Loser haben sich parallele Sortierverfahren hierbei als wesentlich
fiir die effiziente Organisation der Partikeldaten fiir die anschlieBende Verarbeitung her-
ausgestellt. Dies dient der Erhohung der Lokalitdt von Speicherzugriffen und ist ein in-
tegraler Bestandteil der eingesetzten Lastbalancierungsverfahren. Als zusitzliche Anfor-
derung hat sich insbesondere die Speichereffizienz der eingesetzten Verfahren und die
Beriicksichtigung von individuellen Partikelgewichten zur Lastbalancierung herausge-
stellt. Als weitere wichtige Aspekte haben sich der Umfang der Partikeldaten und das
verwendete Abspeicherungsformat ergeben. Neben verschiedenartigen Schliisselwerten
fiir die Sortierung und géngigen Partikeldaten, wie Positionen, Ladungen oder Massen,
miissen oft noch weitere Eigenschaften, wie Geschwindigkeiten oder Krifte, als Teil der
Partikeldaten mit sortiert werden. Die ermittelten Abspeicherungsformate fiir Partikelda-
ten gliedern sich in (1) ein einzelnes Array mit strukturierten Datentypen, (2) separate
Arrays fiir jede Eigenschaft der Partikel (Position, Ladung, Masse, ...) und (3) mehre-
re separate Arrays fiir einzelne dimensionsbehaftete Partikeleigenschaften (Position, Ge-
schwindigkeit, ... ). Ergebnisse der Anforderungsanalysen wurden am Beispiel der Loser
PEPC und FMM in [35] verdffentlicht. Dariiber hinaus wurde speziell fiir Partikelsimu-
lationen eine neue kollektive MPI-Kommunikationsoperation vorgestellt, mit der eine
feingranulare Datenumverteilung realisiert wird und einzelne Partikel gezielt zwischen
Prozessoren ausgetauscht werden konnen [[7]].
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Entwicklung neuartiger, hochskalierender Sortierverfahren

Durch die Kombination verschiedener paralleler Sortierstrategien sollten neue hochska-
lierende Verfahren entwickelt werden. Hierfiir wurde eine Kategorisierung existierender
paralleler Sortierverfahren durchgefiihrt, gemeinsame Bestandteile in verschiedenen Sor-
tierverfahren identifiziert und generisch implementiert, so dass sie je nach Situation und
Einsatzgebiet flexibel kombinierbar sind. Detaillierte Ergebnisse dieser Untersuchungen
sind in [6] dargestellt. In Zusammenarbeit mit dem Projektpartner im Forschungszen-
trum Jiilich wurde fiir den Loser PEPC ein neues paralleles Sortierverfahren entwickelt.
Kern des Verfahrens ist ein paralleler Partitionierungsalgorithmus, welcher lokal sortier-
te Folgen von Elementen so aufteilt, dass daraus eine globale Sortierung der Elemente
resultiert [9]. Durch die Angabe individueller Workloads pro Prozessor sind beliebige
homogene und heterogene Zielverteilungen definierbar, die sowohl hinsichtlich Anzahl
als auch Gewichtung der Partikel spezifiziert werden konnen. Zur Verbesserung des Lauf-
zeitverhaltens bei hohen Prozessoranzahlen wurde eine mehrstufige Realisierung der Par-
titionierung entwickelt. Diese zerlegt das Partitionierungsproblem nacheinander in meh-
rere Teilprobleme, die unabhéngig voneinander auf kleineren Prozessorgruppen gelost
werden konnen. Laufzeitmessungen haben gezeigt, dass sich die Skalierbarkeit der par-
allelen Sortierung dadurch deutlich verbessern kann. Insgesamt konnte der parallele Sor-
tierschritt in PEPC insbesondere fiir hohe Prozessorzahlen deutlich verbessert und so-
mit auch die Gesamtlaufzeit von PEPC verringert werden. Dies wurde sowohl durch die
Laufzeitverbesserung der parallelen Sortierung als auch durch eine gleichmiBigere Last-
verteilung innerhalb der parallelen Berechnungen von PEPC erreicht [S)]. Im weiteren
Projektverlauf wurde das neu entwickelte parallele Sortierverfahren auch fiir die Sortie-
rung gewichteter Partikeldaten im Loser FMM eingesetzt. Weiterhin wurde ein In-place-
Algorithmus zur effizienten Datenumverteilung entwickelt, der den Speicherverbrauch
fiir die Durchfiihrung von Datenumverteilungen deutlich reduziert [8]]. Der Algorithmus
wurde so implementiert, dass er in Form des Interfaces der kollektiven Datenumvertei-
lungsoperation MPI_Alltoallv genutzt werden kann. Im Hinblick auf hochskalier-
bare Plattformen wurde ebenfalls der Speicherverbrauch in Abhéngigkeit von der Pro-
zessoranzahl beriicksichtigt, um auch hierbei eine hohe Skalierbarkeit zu gewéhrleisten.
Innerhalb der SCAFACOS-Bibliothek wird die neu entwickelte In-place-Datenumvertei-
lung dazu verwendet, parallele Sortierverfahren, wie das vorgestellte parallele Sortieren
basierend auf Partitionieren, bei Bedarf auch speichereffizient, d.h. mit nur geringem zu-
satzlichen Speicherbedarf, durchfiihren zu kdnnen.

Implementierungsstrategien fur hochskalierende parallele Plattformen

Die Auswahl und Realisierung der parallelen Sortierverfahren sollte speziell im Hin-
blick auf die Eigenschaften moderner hochskalierender Plattformen durchgefiihrt wer-
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den. Fiir die entwickelte mehrstufige Partitionierung wurden Implementierungsstrategien
realisiert und untersucht, welche gezielt im Hinblick auf die vorhandene Mesh- bzw.
Torus-Topologie des Kommunikationsnetzwerkes der Blue Gene/P Plattform von Vor-
teil sind. Hierdurch konnten jedoch keine weiteren Laufzeitverbesserungen innerhalb des
Partitionierungsalgorithmus erreicht werden. Im Zuge der Integration der parallelen Sor-
tierverfahren in die Loser PEPC und FMM wurden die Funktionsfihigkeit und das Lauf-
zeitverhalten auf der Blue Gene/P Plattform iiberpriift, wobei verschiedene Anpassungen
notwendig waren. Dies betraf im wesentlichen die Hauptspeichernutzung in Abhéngig-
keit von der Anzahl verwendeter Prozessoren bzw. Kerne sowie die eingesetzten Kom-
munikationsoperationen. Mit zufillig generierten Daten wurde die Funktionsfihigkeit
der parallelen Sortierverfahren bis ca. 128.000 Prozessorkerne und innerhalb der Loser
PEPC und FMM von den Projektpartnern im Forschungszentrum Jiilich auf dem gesam-
ten JUGENE System getestet. Weiterer Bedarf fiir gezielte Optimierungsstrategien ergab
sich bei den Alltoall-Datenumverteilungsoperationen innerhalb der MPI-Implementie-
rung der Blue Gene/P Plattform. So konnte der oft benotigte Austausch einzelner Integer-
werte mit einem gednderten Algorithmus gegeniiber der vorhandenen MPI_Alltoall-
Operation bei hohen Prozessoranzahlen signifikant verbessert werden. Dariiber hinaus
konnte durch das gepackte Versenden verschiedener Partikeldaten mit einer einzelnen
MPI_Alltoallv-Operation (anstatt mehrere) insbesondere im Falle weniger Partikel
pro Prozessor eine deutliche Laufzeitverringerung erzielt werden.

Datenmanagement und Sortierstrategien flir unterschiedliche
Datenspezifika

Spezifischen Anforderungen an parallele Sortierverfahren beim Einsatz in Partikelsimu-
lationen wurden insbesondere hinsichtlich der mit umzusortierenden Datenelemente, der
Laufzeitkomplexitit, dem Speicherverbrauch, der Verteilung der Eingabe- und Ausgabe-
daten, anwendungsspezifischer Gewichte, charakteristischer Schliisselwerte und vorhan-
dener Vorsortierungen identifiziert [6]. Diese boten zumeist auch Ansatzpunkte zur Opti-
mierung, welche dann gezielt fiir einzelne Sortierverfahren und Loser ausgenutzt wurden.
Hervorzuheben sind insbesondere Anpassungen hinsichtlich des Speicherverbrauchs fiir
die parallele Sortierung der Partikeldaten innerhalb des Losers FMM. So wird in des-
sen parallele Partikelsortierung nur noch Speicher verwendet, welcher von der FMM
Implementierung selbst bereitgestellt wird und es werden ebenfalls die verschiedenen
Kompressionsmethoden zur Reduzierung des Speicherverbrauchs der FMM unterstiitzt.
Im Ergebnis lassen sich damit insbesondere auch auf Plattformen mit relativ begrenztem
Hauptspeicher deutlich groere Partikelsysteme berechnen als zuvor. In Zusammenar-
beit mit den Projektpartnern aus Chemnitz und Stuttgart wurde die parallele Sortierung
fiir die gitterbasierten Loser P2NFFT, P3M und MEMD realisiert. Dies umfasst die Sor-
tierung der Partikel anhand ihrer dreidimensionalen Koordinaten und die Verteilung der
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Partikeldaten auf ein jeweils bereitgestelltes Prozessorgitter. Grundlage hierfiir ist die
neu entwickelte, feingranulare Datenumverteilungsoperation [7]. Nach der Erweiterung
um eine Duplizierung im Zuge der Datenumverteilung wurde mit der feingranularen Da-
tenumverteilungsoperation auch die Erzeugung von Geisterpartikeln fiir den bibliotheks-
internen Nahfeldloser umgesetzt. Weiterhin besteht auf Grund des Bibliotheksansatzes
fiir alle Loser der SCAFACOS-Bibliothek die Notwendigkeit, die berechneten Ergebnis-
se wieder in die urspriingliche Reihenfolge der Eingabedaten zuriickzusortieren. Hierfiir
wurde ebenfalls ein einheitliches Sortierverfahren entwickelt, welches von mehreren L6-
sern genutzt wird.

Evaluation anhand der Bibliothek schneller Coulomb-Loser

Zur Evaluation der gesamten SCAFACOS-Bibliothek wurde zusammen mit dem Projekt-
partner aus Stuttgart ein generisches Testprogramm entwickelt, welches die zu berech-
nenden Partikelsysteme tiber ein XML-Format einliest und tiber das Bibliotheksinterface
mit dem jeweils ausgewihlten Loser berechnet. Zur Durchfithrung von Benchmarklau-
fen mit hochskalierbaren Plattformen wurden dabei verschiedene Generatoren zur au-
tomatischen Erzeugung groBler Partikelsysteme integriert. Das Basismodul zur paralle-
len Sortierung wird innerhalb des generischen Testprogramms genutzt, um verschiedene
Ausgangsverteilungen der Partikeldaten bereitzustellen und deren Einfluss auf die Lauf-
zeiten der parallelen Loser zu untersuchen. Insgesamt wurden mit dem generischen Test-
programm ein GroBteil der Benchmarkrechnungen innerhalb des Projekts durchgefiihrt.
Dartiiber hinaus wurde es fiir vielfaltige Arbeiten zur Optimierung und Fehlerbehebung
in enger Kooperation zwischen den verschiedenen Partnern des Projekts eingesetzt.

Automatisierte und interaktive Softwareumgebung

Zur weitgehenden Automatisierung von Anpassungen der parallelen Sortierung und der
SCAFACOS-Bibliothek insgesamt an die jeweilige parallel Plattform, sollten Verfahren
zur Selbstadaptierung und zum automatischen Tuning entwickelt werden. Hierfiir wur-
den zum einen verschiedene Benchmarkprogramme innerhalb eines separaten Tuning-
Schritts der Sortierbibliothek realisiert, um plattformabhéngige und performance-kritische
Parameter automatisch zu ermitteln. Zum anderen wurde in Zusammenarbeit mit dem
Projektpartner im Forschungszentrum Jiilich eine integrierte Performancevorhersage fiir
den Loser FMM entwickelt, mit dem die sowohl vom Partikelsystem als auch von der
Hardwareplattform abhédngige Optimierung des Verhiltnisses zwischen Nah- und Fern-
feldberechnungen automatisiert werden kann [3]]. Dariiber hinaus wurden wesentliche
Teile des Buildsystems der SCAFACO0S-Bibliothek inklusive der Integration zusétzlicher
Softwarepakete (z.B. FFTW, ARCMI, OSPRI) beigetragen. Hierdurch wird eine weit-
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gehend automatisierte Ubersetzung und somit eine benutzerfreundliche Verwendung der
ScAFACOS-Bibliothek auf unterschiedlichsten parallelen Plattformen ermoglicht.

2.1.3 WP 2 - Entwicklung und Parallelisierung der Teilmodule
WP 2-1: Die schnelle Multipol Methode

Der algorithmische Aufbau der FMM setzt sich aus fiinf voneinander unabhéngigen Tei-
len zusammen. Fiir die Parallelisierung ergeben sich hiermit verschiedene Herausforde-
rungen. Um eine hohe Effizienz und Skalierbarkeit auf mehr als hunderttausend Prozes-
soren zu erreichen, wurde grof3er Wert auf eine separate Modellierung der einzelnen Teile
(Pass 1 bis Pass 5) gelegt.

Der Parallelisierungsansatz nutzt neben MPI fiir die globale Kommunikation (a11-
reduce, allgather) und Synchronisation (barrier) auch zusitzliche Software-
bibliotheken zur Punkt-zu-Punkt Kommunikation. Die Nutzung von ARMCI [96] er-
moglicht es, einseitige put Sende-Operationen zwischen zwei Prozessoren nicht-blo-
ckierend durchzufiihren. Fiir die Verwendung der SCAFACOS-Bibliothek auf der Blue-
gene Architekturen wurde aus Effizienzgriinden fiir Punkt-zu-Punkt Kommunikation die
OsPRrI [85] Bibliothek gewihlt. Fiir den gesamten Datentransfer zwischen Prozessoren
wurden ausschlieBlich die erwdhnten Kommunikationsfunktionen erlaubt, um auf mo-
dernen Rechnerarchitekturen die hochste Bandbreite und geringste Latenz fiir das Sen-
den von verschiedengrofen Nachrichten (Daten) zu erhalten. Weiterhin ermoglicht dieser
Ansatz die gezielte Kontrolle des verwendeten Speichers in der Kommunikationsbiblio-
thek.

Da bereits fiir die sequenzielle FMM eine raumfiillende Morton-Kurve erfolgreich
fiir die Baumverwaltung im Einsatz ist, wurde dieses Konzept in die parallele Version
ibertragen. Die Abbildung der 3d-verteilten Teilchen auf eine eindimensionale Kurve
erlaubt der FMM eine einfache Aufteilung der Teilchen auf die Prozessoren. Auf die
Nutzung von kartesischen Kommunikatoren und auf Beschrinkung der Prozessorzahlen
P = 2" n > 0 kann somit vollstindig verzichtet werden. Dieses Schema ist zwar we-
sentlich aufwendiger zu implementieren, vermeidet aber automatisch Lastungleichhei-
ten bei homogenen Systemen und erlaubt eine prézise Lastumverteilung bei geclusterten
Teilchensystemen.

Durch die derzeit begrenzten Speicher-Ressourcen von Bluegene-Architekturen wurde
bei der Parallelisierung darauf geachtet Datenstrukturen, die mit der Anzahl der Prozesso-
ren skalieren zu vermeiden. Dadurch ist es moglich, den begrenzten Speicher effizienter
zu nutzen. Um den durch die FMM benutzten Speicher weiter zu reduzieren, wurden
rechenzeitunkritische Datenstruturen und Felder komprimiert gespeichert. Damit ist es
moglich auch sehr groBe Teilchenzahlen fiir eine Simulation zu nutzen. Der durch die
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Kompression entstandene Mehraufwand (Packen/Entpacken) betrigt weniger als 5% der
Gesamtrechenzeit.

Im folgenden werden die fiinf unabhingigen Teile der FMM mit der jeweiligen Paral-
lelisierungsstrategie beschrieben:

Parallelisierung von Pass 1 (Translation der Multipolentwicklungen)

Um Wechselwirkungsbeitrige im Fernfeld zu berechnen (Pass 2), miissen die Teilchen-
informationen (Position, Ladung) als Multipole dargestellt werden. Mit Hilfe der paralle-
len Sortierung werden zuerst alle Teilchen Boxen auf einem bestimmten Level im FMM
Baum zugeordnet. Diese Zuordnung erlaubt nun eine einfache Erzeugung der Multipol-
Informationen. Dafiir wird jedes Teilchen im Mittelpunkt der zugehdrigen Box entwi-
ckelt. Dieser Schritt beinhaltet keine Kommunikation und skaliert — gleichmifBige Daten-
verteilung vorausgesetzt — ideal mit der Anzahl der Prozessoren. Aus Effizienzgriinden
wird nun jede Box einem Prozessor zugeordnet. D.h. in diesem Schritt findet Kommuni-
kation zwischen benachbarten Prozessoren statt und Multipolentwicklungen fiir geteilte
Boxen werden ausgetauscht. AnschlieBend werden diese Multipole vom untersten Le-
vel bis auf erste Level transferiert auf dem Wechselwirkungen stattfinden konnen. Dieser
Schritt enthélt sowohl lokale Anteile ohne Kommunikation als auch Anteile die durch
Punkt zu Punkt Kommunikation via put zwischen den Prozessoren verteilt werden. Der
Nachrichtenaustausch findet dabei iiber eine eigens geschaffene Sende- und Empfangs-
pufferstruktur statt. Damit ist sichergestellt, dass fiir diese Operationen nur ein kleiner
zusitzlicher Speicher verwendet wird. Der Transfer im Baum findet dabei wie folgt statt:

Anlegen von Empfangspuffern

Ermitteln der Zielprozessoren fiir die put Operation
Nicht-blockierendes Senden mittels put

Berechnung der lokalen Verschiebe-Operationen im Baum
Abschliefen der put Operationen

Ubernehmen der empfangenen Daten in die lokalen Datenstrukturen
Loschen der Empfangspuffer

Durch den nicht-blockierenden Datentransfer findet eine maximale Uberlagerung zwi-
schen lokaler Berechnung und Kommunikation statt.

Parallelisierung von Pass 2 (Fernfeld-Wechselwirkung)

Die Berechnung der Wechselwirkungen im Fernfeld trigt fast 50% zur Gesamtrechen-
zeit der FMM bei. Zusitzlich ist in diesem Pass der Speicherbedarf der FMM maximal.
Aus diesen beiden Griinden ist es besonders wichtig, eine geeignete Parallelisierungs-
strategie umzusetzen. Da sich bereits aus Pass 1 eine Uberlagerung von Rechnung und
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Kommunikation als erfolgreich erwiesen hat, wurde dieses Schema auch hier beibehal-
ten. Durch den bereits hohen Speicherbedarf im sequenziellen Code musste aber darauf
geachtet werden, die Sende- und Empfangspuffer moglichst klein zu halten. Aus diesem
Grund wurden die Sende- und Empfangspuffer fiir jedes Level separat alloziert. Da die zu
sendenden Daten verteilt im Speicher liegen, werden diese vor der Sendeoperation kom-
pakt in einen Sendepuffer geschrieben. Die Parallelisierung erfolgt level-unabhingig und
kann wie folgt beschrieben werden:

Ermitteln der moglichen Sendeprozessoren auf Empfingerseite
Ermitteln der moglichen Empfingerprozessoren auf Senderseite
Ermitteln der zu sendenden Datenpaketgrofe pro Prozessor

Anlegen der Empfangspuffer in der entsprechenden Grofle
Schreiben der zusammenhidngenden Sendepuffer (Multipolmomente)
Nicht-blockierendes Senden mittels put

Berechnung der lokalen Fernfeld-Wechselwirkungen

Abschlielen der put Operationen

Berechnung der verbliebenen Fernfeld-Wechselwirkungen mit Hilfe der empfan-
genen Multipolmomente

Zuriicksenden der berechneten Taylorentwicklungen

e Ubernehmen der empfangenen Daten in die lokalen Datenstrukturen
e Loschen der Empfangspuffer

Durch das hier beschriebene Schema ist es moglich, den Speichermehrbedarf fiir die
parallele Version der FMM auf 14% zu begrenzen.

Parallelisierung von Pass 3 (Translation der Taylorentwicklungen)

Die Parallelisierung der Translation der Taylorentwicklung im Baum erfolgt nach den
gleichen Prinzipien, die bereits fiir Pass 1 angewendet wurden, allerdings in umgekehrter
Reihenfolge. Im Gegensatz zur Translation der Multipole werden hierbei die erzeugten
Taylorentwicklungen aus Pass 2 nun den FMM-Baum bis auf das tiefste Level verscho-
ben. Die Kommunikation findet ausschlieBlich tiber Punkt-zu-Punkt Kommunikation via
put statt. Die Zuordnung auf die Teilchen erfolgt wieder vollstindig lokal. Allerdings
muss, wie bereits im Pass 1, die Information evtl. noch auf geteilte Boxen auf Nachbar-
prozessoren mit einem abschlieBenden Kommunikationsschritt verteilt werden.

Parallelisierung von Pass 4 (Berechnung des Fernfeldanteils)

Die Berechnung des Fernfeldanteils (Potentiale, Krifte) kann durch die vorgestellte Par-
allelisierung von Pass 3 vollstindig lokal, ohne Punkt-zu-Punkt Kommunikatation statt-
finden. Lediglich die Berechnung der Gesamtenergie erfordert eine global Reduktion mit-
tels allreduce.
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Parallelisierung von Pass 5 (Berechnung des Nahfeldanteils)

Die Berechnung der direkten Wechselwirkungen nimmt ebenfalls fast 50% der Gesamt-
rechenzeit in Anspruch.

Der Ablauf der einzelnen Kommunikations- und Rechenschritte findet analog zu dem
in Pass 2 beschriebenen Schema statt. Im Gegensatz zur Fernfeld-Wechselwirkung findet
die Nahfeld-Wechselwirkung nur auf dem untersten Baumlevel statt. Allerdings miis-
sen hier fiir jede Box-Box Wechselwirkung Teilcheninformationen statt Multipol-Infor-
mationen iibertragen werden. Die Datenmenge kann daher bei geclusterten Verteilungen
starke Unterschiede zwischen den Prozessoren aufweisen. Eine Uberlagerung von Rech-
nung und Kommunikation stellt auch hier sicher, dass die Effizienz erhalten bleibt.

Loadbalancing der Passes

Fiir die Lastbalancierung der FMM wurden nur die zwei rechenzeitaufwendigsten Tei-
le (Pass 2 und Pass 5) betrachtet. Diese tragen ca. 95% zur Gesamtrechenzeit bei. Die
Lastbalancierung beider Teile ist dhnlich, erfordert aber unter Umsténden eine erneute
Umsortierung von Teilen der Simulationsdaten (Teilchen oder Multipole). Eine zusitzli-
che Lastbalancierung der Verschiebung von Multipolmomenten und Taylorkoeffizienten
im Baum (Pass 1 und Pass 3) ist nicht notig und wird bereits in ausreichendem Malle
durch die Balancierung des Fernfeldes (Pass 2) erreicht. In den meisten untersuchten
Fillen ist sogar nur der Lastausgleich im Nahfeld (Pass 5) ausreichend, um die Effizienz
zu verbessern.

Durch die Nutzung der raumfiillenden Kurve wurde ein Kostenmodell (Wechselwir-
kungsliste) fiir jedes einzelne Teilchen aufgestellt. Mit Hilfe der parallelen Sortierung
und Partitionierung konnen dann die Gesamtkosten im System gleichmifig auf die Pro-
zessoren verteilt werden. Fiir geclusterte Systeme konnte damit eine Reduzierung der
Rechenzeit um bis zu 50% erreicht werden.

Entwicklung eines Fehlerabschatzers fir 1d- und 2d-periodische Systeme

Bereits die sequenzielle Version der FMM enthielt die Moglichgkeit, periodische Syste-
me in ein und zwei Dimensionen zu berechnen. Im Rahmen dieses Projektes wurde auch
der Fehlerschitzer auf 1d- und 2d-periodische Systeme erweitert. Dabei mussten neben
den zusitzlich auftretenden Fehlertermen aus dem periodischen Gitter auch die Fehler-
terme zwischen Gitter und Simulationsbox einbezogen werden. Der einheitliche Ansatz
fiir alle Periodizititen (Renormalisierung) kommt ohne die Nutzung FFT-basierter Me-
thoden aus, erhilt die lineare Komplexitit O(N), bendtigt keine zusétzlichen Parameter
und hat nur einen geringen Einfluss auf die Rechenzeit. Die so vorberechneten Fehler-
terme wurden wie auch fiir offene und 3d-periodische Systeme als Look-up Tabelle fiir
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Abbildung 2.1: FMM Genauigkeit fiir 1d, 2d und 3d periodische Systeme

die Nutzung in der FMM abgespeichert. Damit ist es jetzt moglich, die Genauigkeit mit
nur einem physikalischen Parameter im Bereich AF,q = 107!...107!® auch fiir teil-
periodische Systeme zu steuern.

Aufstellung eines Minimierungsproblems zur Optimierung der Laufzeit
unter Beriicksichtigung des Fehlers

Neben der a-priori Fehlerkontrolle ist die Laufzeitminimierung ein wichtiger Schliissel-
punkt fiir die Anwendung schneller Coulomb-Loser. Speziell fiir parallele Anwendungen
mit Millionen von Zeitschritten ist es von hoher Bedeutung, eine effiziente Losung fiir
beide Probleme zu finden, ohne die eigentliche Simulation zu beeintrichtigen. Daher
wurde im Rahmen des Projektes ein analytischer Fehlerschitzer und Laufzeitminimierer
fiir homogene Teilchensystem entworfen und implementiert.

Neben dem vorhandenen zweistufigen Fehlerschitzer fiir beliebige Teilchensysteme
wird die analytische Berechnung entweder vorgeschaltet oder ersetzt den komplexen
Fehlerschitzer vollstidndig, falls es sich um ein homogenes System handelt.

Damit erhilt man die Moglichkeit, fiir einen geforderten Fehler die Laufzeit zu mini-
mieren, ohne dass die Laufzeitminimierung signifikant zur Gesamtlaufzeit beitriagt. Die
Funktionalitét, Stabilitdt und Genauigkeit wurde anhand einer Rechnung mit iiber 3 Bil-
lionen Teilchen gezeigt [88].
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WP 2-2: Parallele Baum Algorithmen

Skalierbare Sortierung Wie bereits in WP 1-3 beschrieben, wurde am Anfang des
Projekts eine intensive Zusammenarbeit mit der Chemnitzer Gruppe gefiihrt, um einen
Engpass in der Teilchensortierung aufzugreifen. Mit der Implementierung dieses neuen
Sortierers in PEPC konnte eine signifikante Steigerungen der Effizienz erzielt werden
[35]]. Dariiber hinaus bietet der neue Sortierer die Moglichkeit, eine vorgegebene Lastba-
lance unter Beriicksichtigung der vorhandenen Speicherresourcen einzuhalten.

Gebietszerlegung Zur Erhaltung einer moglichst idealen Lokalitdt der jeweils zu
einem Prozessor gehorigen Teilchen wurde bisher die Morton-Kurve als Projektion der
dreidimensionalen Koordinaten in den eindimensionalen Schliisselraum genutzt. Tatsédch-
lich enthilt sie aber beliebig gro3e Spriinge. Diese resultieren in teilweise fragmentierten
Prozessordomains, was zu einer gro3en branch-Zahl sowie groBem Kommunikations-
bedarf fiihren kann, da die Oberfliche der Domains, die Spriinge in der raumfiillenden
Kurve enthalten im Verhiltnis zu ihrem Volumen unideal grof ist. Im Rahmen einer
Master-Arbeit [29] wurden alternative Kurven (u.a. HILBERT) untersucht. Sie verspre-
chen gegeniiber der Z-Kurve noch bessere Lokalitdtseigenschaften.

Optimierung der Baumstruktur Wihrend des Projekts wurden umfangreiche Ver-
besserungen der Baumstruktur vorgenommen, vor allem um den Speicherbedarf der Mul-
tipolinformation zu minimieren:

Einen wesentlichen Teil des Parallelisierungskonzeptes von PEPC bilden die soge-
nannten branch-Knoten. Diese Knoten kennzeichnen Gebiete im globalen Baum, welche
ausschlieBlich von einem MPI Prozess verwaltet werden. Mit Hilfe der branches werden
prozessiibergreifende Informationen ausgetauscht, wobei die branches aller Prozesse auf
allen Prozessen gespeichert werden. Im Allgemeinen steigt die Anzahl dieser Knoten mit
der Anzahl der verwendeten Prozesse. Daraus resultiert zum einen eine kollektive all-to-
all Kommunikationsstruktur mit wachsendem Volumen und zum anderen ein steigender
Speicherplatzbedarf, welcher a priori nicht abgeschitzt werden kann [34].

Um den Bedarf an Speicherplatz zu reduzieren, welcher bei gegebener Teilchenzahl
letztendlich die maximale Anzahl an verwendbaren Prozessen limitiert, wurde eine Re-
duktion der bendtigten bzw. gespeicherten branch-Knoten entwickelt. Der dabei verwen-
dete Filterungsmechanismus arbeitet auf folgende Weise: Nachdem die branch-Knoten
verschickt werden, wird fiir jeden dieser Knoten anhand einer geometrischen Abschiit-
zung bestimmt, ob er auf der Interaktionsliste stehen wird und falls nicht, welcher fill-
Knoten auf groberen Stufen seine Multipolinformationen benétigt. Dabei richtet sich die
Abschitzung nach dem multipole acceptance criterion (MAC). Es wird durch ein ver-
schirftes Kriterium sichergestellt, dass ein abgelehnter Knoten nicht auf die Wechselwir-
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Abbildung 2.2: Anzahl der Knoten auf jeder Stufe, dargestellt fiir einen MPI Prozes-
ses, Nummer 1000 von 2048, ohne den branch-Filter (links) und mit ein-
geschaltetem Filter (rechts). Unterschieden wird zwischen allen Knoten
(schwarz), Knoten auf der Wechselwirkungsliste (griin), branch-Knoten
(rot) und lokalen Blittern (blau).

kungsliste kommen kann. Durch die Verschiarfung wird die Effektivitit der Filterung nur
minimal reduziert [|32]].

In einem typischen Lauf mit zehn Millionen Teilchen auf 2048 Rechenkernen ergibt
sich eine Reduktion der gespeicherten branches von etwa 60000 auf 1200. Die Effekti-
vitit und AusmaBe der Filterung sind in Abbildung [2.2] visualisiert. Sichtbar wird, dass
nun im Wesentlichen die Wechselwirkungsliste die Anzahl der gesamten gespeicherten
Knoten dominiert. Einzig auf den kleineren Stufen, hier 3 und 4, gibt es Knoten, welche
nicht explizit benotigt werden; deren Anzahl ist jedoch vernachléssigbar.

Eine weitere Optimierung der branch Nodes, basierend auf den bereits nach der Ge-
bietszerlegung auf jedem MPI Rank lokal verfiigbaren Schliisselgrenzen, wurde imple-
mentiert und verifiziert [29]. Hierzu wurde einerseits das branch-Level einstellbar imple-
mentiert und dabei weiter zu kleinerem Level, also in Richtung der Wurzel des Baumes
verschoben werden um ihre Anzahl weiter zu reduzieren. Andererseits wurden Informa-
tionen fiir branches, die aufgrund geometrischer Abschétzungen fiir die Kraftberechnung
auf hoherem Level definitiv benotigt werden, direkt angefordert um latenzbedingte War-
tezeiten wihrend des Baumdurchlaufes zu vermeiden.

Implementierung neuer Tree-Walk Algorithmen: Hybride Parallelisierung mit
POSIX Threads Zur weiteren Optimierung der parallelen Effizienz des Codes wurde
fiir den Baumdurchlauf, der die tatsdchliche Kraftberechnung durchfiihrt und damit der
zeitintensivste Teil des Codes ist, eine hybride Parallelisierung implementiert [46]]. Im
urspriinglichen Ansatz zur Parallelisierung wurde jedem Prozessor ein MPI-Rank und
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damit eigene Verwaltungsstrukturen, die ausserordentlich viel Speicher belegen, zuge-
wiesen. Mit steigender Prozessorzahl und damit sinkender Teilchenzahl je Prozessor ist
der Anteil der Verwaltungsstrukturen am Gesamtspeicherverbrauch pro Teilchen folglich
der beherrschende Anteil.

Der native Ansatz, um den resultierenden Speicherengpass zu umgehen ist also, die
Anzahl der MPI-Ranks moglichst klein zu halten. Dies wurde erreicht, indem beispiels-
weise auf der Blue Gene/P ein MPI-Rank pro Node, der jeweils vier Prozessoren enthilt,
genutzt wird. Die vier Prozessoren eines Nodes teilen sich gemeinsamen Speicher, kon-
nen sich also auch den GroBteil ihrer Verwaltungsstrukturen teilen. Der Baumdurchlauf
wird dann fiir die Teilchen eines Nodes von den vier Prozessoren parallel durchgefiihrt.
Da zukiinftige Supercomputer eine noch deutlich groere Prozessorzahl je Node aufwei-
sen werden (z.B. Blue Gene/Q: 16 Cores pro Node), ist dieser Ansatz auch mit dem Blick
auf die Skalierung auf kommenden Generationen von High-Performance-Computer viel-
versprechend.

An Stelle des sehr einfach nutzbaren OpenMP Frameworks fiir die Parallelisierung in-
nerhalb eines Rechenknotes wurden POSIX Threads genutzt. Sie sind ein standardisiertes
API fiir multithreaded Anwendungen, also solche, die in Programmteile gespalten sind,
die unabhingig voneinander ausgefiihrt werden konnen. Diese Programmteile kénnen im
Gegensatz zum OpenMP Framework sehr einfach verschiedene Aufgaben iibernehmen.
Dies wurde im Sinne einer bei dieser Gelegenheit noch deutlich verbesserten Lastvertei-
lung und Speicherausnutzung getan. Fiir den Baumdurchlauf wird eine wéhlbare Anzahl
and Sub-Threads auf den einzelnen Prozessoren gestartet, wihrend der Haupt-Thread
jegliche Kommuniationsanfragen von und zu anderen Nodes bearbeitet. Hierdurch ist die
Notwendigkeit zur Synchronitét aller MPI-Ranks fiir den Datenaustausch wihrend des
Baumdurchlaufes nicht mehr gegeben. Damit entféllt auch der Bedarf fiir Wechselwir-
kungslisten zur Kraftberechnung nach dem Baumdurchlauf. Stattdessen kann der Aus-
druck fiir die Kraft zwischen Teilchen und Clustern direkt ausgewertet werden nachdem
der Bedarf fiir eine Wechselwirkung festgestellt wurde.

Wie Abbildung [2.3|zeigt, erweist sich der hybride Ansatz zur Parallelisierung als dus-
serst erfolgreich. Der Baumdurchlauf skaliert mit Teilchenzahlen ab ca. 64.000.000 ideal
bis zur vollen JUGENE-Maschine mit 294.912 Prozessoren. Weiterhin wurde es mit der
hybriden Parallelisierung aufgrund der signifikanten Speicherersparnis moglich, Systeme
mit bis zu 2.000.000.000 Teilchen zu simulieren. Solche Simulationen konnen nun mit
dem Code bereits mit 32.768 Prozessoren behandelt werden. Dies stellt einen deutlichen
Fortschritt gegeniiber der vormaligen Beschriankung auf ca. 400.000.000 Teilchen auf bis
zu 16.384 Prozessoren dar.

Erweiterung von PEPC flr astrophysikalische Anwendungen Zur Vorberei-
tung der geplanten SCAFACOS-Anwendung PEPC-G mit SPH (Smooth Particle Hydro-
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Abbildung 2.3: Skalierungsverhalten der Kraftberechnung fiir verschiedene Teilchen-
zahlen bis zur vollen Blue Gene/P Maschine JUGENE mit 294.912

Prozessoren.

dynamics), mit der Simulationen von protostellaren Staubscheiben durchgefiihrt werden
sollen, wurde basierend auf der Baumstruktur des Barnes-Hut Algorithmus eine Nachbar-
schaftssuche fiir die Teilchen implementiert und an ersten Minimalbeispielen (1D Schall-
und Schockwellen) erfolgreich getestet [21]. Derzeit wird fiir die Umsetzung des SPH-
Teiles dieser Simulationen sehr detaillierter Zugriff auf interne methodenspezifische Da-
tenstrukturen and Abldufe benotigt. Dieser kann im Rahmen der Bibliothek noch nicht
zur Verfiigung gestellt werden. Deswegen wird derzeit die Verwendbarkeit des Nahfeld-
algorithmus hierfiir untersucht. Alternativ miisste der Algorithmus zur Berechung des
Gasdynamik-Teiles der PEPC-G Anwendung im Anwendungsprogramm selbst umge-
setzt werden. Beide Varianten erfordern konzeptionelle Modifikationen, die nicht in der
Laufzeit des Projekts durchfiihrbar waren. Dennoch ist das prinzipielle Ziel, den Barnes-
Hut Algorithmus einzubinden und mit einem astrophysikalischen Frontend zu koppeln
nach derzeitigem Stand weiterhin realisierbar.

WP 2-3: Periodische Summations-Verfahren

Anmerkung vom Projektpartner Universitdt Stuttgart: Der plotzliche Tod unseres Mitar-
beiters Dr. Alexey Neelov im August 2009 hat das Projekt schwer getroffen. Fiir nahezu
ein Jahr konnte kein Ersatz fiir ihn gefunden werden. In der darauffolgenden Zeit konn-
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te durch geschickte Verteilung der Arbeiten innerhalb der Arbeitsgruppe der Zeitplan
dennoch eingehalten werden. Die hohe Anzahl an Mitarbeitern im Projekt ist diesem
Umstand geschuldet.

Parallelisierung der Ewald-Summation

Vor allem zu Test- und Validierungszwecken wurde vom Projektpartner Stuttgart auch
das originale Ewald-Summationsverfahren[82] (mit kontinuierlicher Fourier-Transfor-
mation) implementiert, parallelisiert und in die Bibliothek eingebaut. Dabei wurde ein
Schwerpunkt nicht auf die Effizienz gelegt, sondern auf die Lesbarkeit des Codes, da
die Komplexitit des Algorithmus von O(N %) in keinem Fall mit den anderen Methoden
kompetitiv sein kann. Mit geniigend hohem Rechenaufwand kann die Methode Krifte
und Potentiale mit prinzipiell beliebig hoher Genauigkeit berechnen, daher ist sie gut
geeignet zur Erzeugung von Referenzkriften fiir die bibliotheksinterne Testumgebung.

Kombination von paralleler Ewald-Summation und paralleler NFFT

Die NFFT-basierte schnelle Ewald-Summation gemal [86] wurde vom Projektpartner
Chemnitz erfolgreich parallelisiert, implementiert und in die SCAFACOS-Bibliothek in-
tegriert. Fiir die Anbindung der parallelen NFFT an die parallele Ewald-Summation war
eine Anpassung der parallelen Datenaufteilung notwendig. Zusitzlich wurde die periodi-
sche schnelle Summation auf nichtkubische Boxen erweitert.

Modularisierung der elektrostatischen Methoden aus dem Programmpaket
ESPREsSSO

Die in der Simulationssoftware ESPRESSO des Projektpartners Stuttgart enthaltenen
Methoden P3M, MMM 1D und MMM2D wurden modularisiert, aus der Software heraus-
gelost und in die Bibliothek integriert. Zur besseren Lesbarkeit und Modularitit wurde
der Code refaktorisiert. Die Parallelisierung der Methoden wurde verallgemeinert und an
die Vorgaben der Bibliothek angepasst.

Wihrend der Projektlaufzeit stellte sich heraus, dass die Methoden MMMI1D und
MMM2D beziiglich ihrer Komplexitidt und Effizienz nicht mit den anderen Methoden
des Projektes konkurrieren konnen. Daher wurde der Fokus der Weiterentwicklung auf
die Methode P3M gelegt.

Weiterentwicklungen der P3M-Methode

Zu Beginn der Projektlaufzeit war der in ESPRESSO enthaltene P3M-Algorithmus nur
in der Lage, Krifte und Potentiale in kubischen Geometrien zu berechnen. Um die An-
wendung des Algorithmus in mehr Systemen zu ermdoglichen, wurde der Algorithmus
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auf nichtkubische Geometrien erweitert. Dies erforderte nicht nur die Anpassung des ei-
gentlichen Algorithmus, sondern auch die Entwicklung der entsprechenden analytischen
approximativen Fehlerformel und die Anpassung des Algorithmus zum automatischen
Tuning der Parameter.

Wihrend der Projektlaufzeit implementierte und untersuchte Dr. Alexey Neelov die
Wechselmethode fiir den P3M-Algorithmus [52], die erstmals von Hockney und East-
wood [87] beschrieben wurde, jedoch nirgends verwendet wurde. Durch diese Methode
wird mit exakt doppeltem Arbeitsaufwand eine um einen Faktor 8 erhohte Genauigkeit
der Methode erzielt. Man kann also fiir eine vorgegebene Prizision die Rechenzeit signi-
fikant verbessern.

Neben dem P3M-Algorithmus gibt es weitere, eng verwandte Methoden mit der glei-
chen Komplexitit O(N log N) die auf der Ewald-Summe [82] und der schnellen Fourier-
Transformation [101], beispielsweise PME [75] oder SPME [81]. In den letzten Jah-
ren wurde deutlich, dass alle diese Algorithmen im Wesentlichen als ein Algorithmus
mit verschiedenen Komponenten (Funktion zur Ladungsverschmierung, Wechselmetho-
de, Influenzfunktion und Methode der Ableitung der Krifte) aufgefasst werden konnen,
die prinzipiell ausgetauscht werden konnen [76]]. Die genaue Wahl der Komponenten
beeinflusst die Genauigkeit, die Geschwindigkeit sowie die Parallelisierbarkeit des Algo-
rithmus. Die Auswahl der Komponenten in den Varianten P3M, PME und SPME hat in
der Regel historische Griinde; eine systematische Untersuchung der optimalen Kombina-
tion von Komponenten insbesondere im Hinblick auf die Geschwindigkeit lag zu Projekt-
beginn nicht vor. Eine solche systematische Untersuchung wurde an einer eigenstiandigen
sequentiellen Implementation der Methoden durchgefiihrt [S4]. Als optimale Kombinati-
on im Hinblick auf Geschwindigkeit und Genauigkeit stellte sich die P3AM-Methode mit
Wechselmethode und analytischer Ableitung (P3M-ad-1) heraus, die einen Geschwin-
digkeitszuwachs von bis zu Faktor 3 bringen kann (sieche Abbildung [2.4). Obwohl die
Untersuchung an einem sequentiellen Code durchgefiihrt wurde, so ist sie auf den paral-
lelen Fall iibertragbar, da die Parallelitit des Algorithmus vollstindig in der Umsetzung
der schnellen Fourier-Transformationen zu sehen ist. Die gefundene optimale Methode
verwendet weniger Fourier-Transformationen als die traditionelle P3M-Methode, daher
ist die parallele Skalierung mindestens so gut. Ergiinzend zur Verbesserung des eigent-
lichen Algorithmus war es notwendig, die analytische approximative Fehlerformel und
den Algorithmus zum automatischen Tuning entsprechend anzupassen.

Der neue, optimierte Algorithmus wurde in die SCAFACOS-Bibliothek eingefiigt. Da-
mit verfiigt die Bibliothek iiber die Implementation der modernsten und schnellsten Va-
riante eines Ewald-Gitter-Algorithmus.

In der Zusammenarbeit zwischen den Projektpartnern TU Chemnitz und Universitit
Stuttgart wurde festgestellt, dass die in Chemnitz entwickelte Methode der Ewald-Sum-
mation mit Hilfe der nichtiquidistanten schnellen Fourier-Transformation im vollperi-
odischen Fall mathematisch dquivalent ist zur P3M-Methode [2]].
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Abbildung 2.4: Speedup der verschiedenen P3M-Algorithmen mit unterschiedlichen
Komponenten im Vergleich zum ,.traditionellen* P3M mit ik-Ableitung
fiir verschiedene Teilchenanzahlen V.

Des Weiteren wurde festgestellt, dass die softwaretechnisch ungiinstig gestaltete paral-
lele Implementation der schnellen Fourier-Transformation, die im P3M-Algorithmus des
Projektpartners Universitét Stuttgart verwendet wird, algorithmisch dquivalent ist zur ef-
fizient parallelisierte und lastbalancierte Bibliothek PFFT des Projektpartners TU Chem-
nitz. Dies ermoglichte es dem Projektpartner Universitidt Stuttgart, seine Implementati-
on gegen die Chemnitzer Implementation auszutauschen. Da die Fourier-Transformation
der einzige Teil des Algorithmus ist, der kritisch in Bezug auf die Parallelisierung und
Lastbalancierung sein kann, verschwand damit die Notwendigkeit fiir den Projektpartner
Stuttgart, sich mit der Lastbalancierung des Algorithmus zu beschiftigen. Dies erlaubte
dem Projektpartner Stuttgart, die oben genannten Verbesserungen am P3M-Algorithmus
(Wechselmethode und Optimierung der Komponenten) vorzunehmen, die nicht Teil des
urspriinglichen Projektantrages waren, sondern deutlich dariiber hinausgehen.

P3M-Methode fur Systeme mit punktformigen Dipolen in allgemeinen
periodischen Geometrien

Auch die sequentielle Implementation des P3M-Algorithmus fiir punktformige Dipole
wurde vom Projektpartner Universitét Stuttgart aus dem Simulationsprogramm ESPRES-
SO herausgelost und nach dem Vorbild der P3AM-Methode fiir Monopole modularisiert
und refaktorisiert. Mit Hilfe der Testfélle in ESPRESSO wurde die Implementation vali-
diert.
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Auf einem Projekttreffen wurde diskutiert, wie der Algorithmus in die SCAFACOS-
Bibliothek eingefiigt werden konne. Das Interface der Bibliothek ist nur fiir Teilchen-
systeme mit (Monopol-)Ladungen ausgelegt. Die Methode zur Berechnung von Wech-
selwirkungen zwischen punktformigen Dipolen erfordert ein anderes Interface als alle
anderen Methoden, da neben den Ladungen fiir die Teilchen auch die Dipolmomente
benotigt werden, und neben den Kriften auch das Drehmoment zuriickgegeben werden
muss. Eine entsprechende Erweiterung des Interfaces wiirde es schwieriger zu benutzen
machen, ohne die Hauptfunktionalitéit der Bibliothek wesentlich zu erweitern.

Daher wurde beschlossen, den dipolaren P3M-Algorithmus nicht zum integralen Be-
standteil der SCAFACOS-Bibliothek zu machen, sondern ihn stattdessen in einer ei-
genstindigen Bibliothek zu veroffentlichen, deren Interface jedoch an die SCAFACOS-
Bibliothek angelehnt ist.

Parallelisierung der P3M Methode flir dipolare Systeme

In Stuttgart wurde die dipolare P3AM-Methode analog zur P3M-Methode fiir Punktladun-
gen mit Hilfe der beim Projektpartner Chemnitz entwickelten PFFT-Bibliothek paralleli-
siert.

Lastbalancierung der Methoden

Ein besonderes Problem der nicht-periodischen schnellen Summation liegt in der un-
gleichmifigen Verteilung der Stiitzstellen in Bezug auf die Simulationsbox. Bedingt
durch Skalierungen der Teilchendaten konzentrieren sich die Stiitzstellen auf weniger
als ein Achtel der Box. Daher werden in typischen Simulationen lediglich etwa 3% der
FFT-Ausgabedaten fiir die weitere Berechnung benotigt, siehe [18]. Dies bedeutet eine
stark ungleichméBige Verteilung des Speicher- und Berechnungsbedarfs bei Verwendung
einer herkdbmmlichen Blockzerlegung der Daten. Durch gezielte Erweiterung der paral-
lelen FFT- und NFFT-Algorithmen auf abgeschnittene Ein- und Ausgabedaten konnte
beim Projektpartner TU Chemnitz dennoch nahezu eine Gleichverteilung des Speicher-
und Berechnungsaufwandes auf alle Prozesse erreicht werden.

Wegen der Entwicklung der parallelen FFT-Bibliothek in Chemnitz hat sich Projekt-
partner Stuttgart nicht mit der Lastbalancierung der Methode auseinandergesetzt. Statt-
dessen wurden in Stuttgart die oben genannten Verbesserungen am P3M-Algorithmus fiir
Punktladungen gemacht.
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WP 2-4: Mehrgitter-Verfahren

Optimierung des geometrischen parallelen MG fiir offene und
3d-periodische Systeme

Zunichst wurde der bestehende parallele Mehrgitter-Code PP3MG des Kooperations-
partners in Wuppertal in das Bonner Molekiildynamiksoftwarepaket integriert, um ein
optimales Interface zwischen Molekiildynamik-Software und Mehrgitter-Loser zu ent-
wickeln und auch die grundsitzlichen Skalierungseigenschaften des Mehrgitter-Losers
bei Einsatz in einer fremden Software zu untersuchen.

Danach wurde diese Ankopplung an die Molekiilsoftware im Hinblick auf parallele
Datenverteilung der einzelnen Programmkomponenten und auf Wiederverwendung von
Losungen vorheriger Zeitschritte im iterativen Mehrgitter-Loser optimiert.

Der parallele Mehrgitter-Code selbst wurde als eigenstdndiges Modul PP3MG in die
gemeinsame Bibliothek SCAFACOS des Projekts integriert. Die darin schon enthaltene
Behandlung des kurzreichweitigen Anteils konnte extrahiert und verallgemeinert werden.
Sie wird dadurch auch den anderen Modulen zur Verfiigung gestellt, da einige ebenfalls
auf dem Splitting-Ansatz der getrennten Berechnung von Nah- und Fernfeld basieren.
AuBerdem wurde der Mehrgitter-Code auf die Behandlung von Gebieten beliebiger Gro-
Be und auch von quaderformigen, nicht-kubischen Gebieten erweitert. Schlie8lich wurde
die Behandlung offener Randbedingungen, welche im parallelen Mehrgitter-Code soweit
nur seriell implementiert war, erfolgreich parallelisiert.

Eine Moglichkeit fiir eine genauere Berechnung der Krifte, welche sich als negativer
Gradient des Potentials auf dem Gitter ergeben, ergibt sich aus der Verwendung von ver-
setzter Gitter (interlaced grid, staggered mesh), die im Rahmen der P3AM-Methode vom
Projektpartner in Stuttgart untersucht worden sind. Hierbei kann der Diskretisierungs-
fehler in der Kraftauswertung, der durch das diskrete, ortsfeste Gitter entsteht, durch
Berechnung auf zwei, zueinander um eine halbe Gittermaschenweite versetzten Gittern
gedampft werden. Dies entspricht der Elimination des Fehlerterms hochster Ordnung
mittels Extrapolation.

Dazu wurde die interlaced grid Methode fiir das in dem Bonner Molekiildynamikpa-
ket vorhandenen SPME-Verfahren zum StME (Staggered Mesh Ewald) [71] Verfahren
implementiert. Die Reduktion des Fehlers in der Kraftauswertung ist dabei iiber einen
weiten Bereich des Splittings vorhanden.

Erweiterung des geometrischen parallelen Mehrgitterverfahrens fiir offene
und 3d-periodische Systeme auf 1d- und 2d-periodische Systeme

Es wurde ein geometrisches paralleles Mehrgitter-Verfahren zunéchst fiir periodische
Systeme entwickelt, sowie die existierenden Verfahren fiir offene und quasi-periodische
Systeme in der Literatur evaluiert.
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Anschlieend wurde die Implementation in Tests auf groen Prozessorzahlen verbes-
sert und auf hohe Effizienz optimiert.

In PP3MG existiert bereits eine sequentielle Implementierung der Behandlung von of-
fenen Randbedingungen. Diese basiert urspriinglich auf der Methode von Washio und
Osterlee [[107]], einer systematischen Vergroberung des Diskretisierungsgitters nach au-
Ben bis auf ein gegebenes Level und der Anwendung von Dirichlet-Null-Randwerten. Da
bei dieser Methode der numerische Fehler stark von der Zahl der Vergroberungsschrit-
te abhéngt und nicht gut beschriankt werden kann, wurde stattdessen eine Modifikation
vorgeschlagen, die am Rand des vergroberten Gitters die Werte der Losung annimmt.
Diese werden mit Hilfe einer Greens-Funktionsentwicklung berechnet [65]. Desweiteren
wurde von Bolten gezeigt, dass sich die Zahl der Freiheitsgrade der vergroberten Gitter
optimal beschrinken lédsst [66]].

Fiir die Behandlung von 1d- und 2d-periodischen Systemen lief3 sich diese Methode
iibertragen, da dort eine analoge schnelle Berechnung der entsprechenden Greensfunktio-
nen fiir quasiperiodische Gebiete gelingt. Diese wurden in [93]] realisiert. Im Rahmen des
neuen Mehrgitter-Verfahrens wurde nun eine effiziente parallele Implementierung dieser
Verfahren entwickelt.

Die Greens-Funktionsentwicklung wurde in MatLab auf den Abfall ihrer Reihendar-
stellung untersucht. AnschlieBend wurde dieses Mehrgitter-Verfahren nach C++ iibertra-
gen.

Formulierung von Mehrgitterverfahren fur variierende dielektrische
Konstanten in 1d-, 2d- und 3d-periodischen Systemen

Grundsitzlich ist die Behandlung von auf dem Gesamtgitter ausreichend glatten variie-
renden dielektrischen Konstanten unproblematisch, da diese Konstanten einfach in das
Aufstellen der rechten Seite des Poisson-Problems integriert werden konnen. Schwierig,
aber in der Anwendung wesentlich bedeutsamer, sind springende Dielektrizititskonstan-
ten.

Die Schwierigkeit besteht darin, dass verschiedene Mehrgitter-Komponenten die Ste-
tigkeit des des Gradienten des Potenzials verlangen, siehe [106]. Grundétzlich ist be-
kannt, dass sich Unstetigkeiten in der Dielektrizititskonstante und in dem Gradienten des
Potentials sich genau wegheben, so dass der resultierende Fluss stetig ist. Die betroffe-
nen Komponenten sind einerseits die Interpolation auf das feinere Gitter und andererseits
die Darstellung des Problems auf dem groberen Gitter. Sie miissen beide so modifiziert
werden, dass sie auf dem stetigen Fluss operieren. Aufgrund des verspiteten Projektbe-
ginns seitens der Universitit Bonn, des Weggangs von Herrn Ralf Wildenhues und der
nicht vollstiandig erteilten Restfinanzierung wurde die Planung fiir diesen Arbeitspunkt
entsprechend reduziert werden.
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Optimierung und Lastbalancierung des parallelen MG zur Behandlung von
inhomogenen Verteilungen

Zur Behandlung inhomogener Partikelverteilungen sollte untersucht werden, inwiefern
sich adaptive Gitterverfeinerungen effizient parallelisieren lassen. Hierfiir stehen mittler-
weile baum-artige Verfahren in der Bibliothek zur Veriigung, die fiir imhomogene Pro-
blemstellungen gut geeignet sind und deren Verwendung sich als positiv auf die Gesamt-
effizienz des Codes herausgestellt hat.

Weiterhin wurden verschiedene Optimierungen vorgenommen. So wurden lokale Spli-
ne-Funktionen zur Interpolation der Punktladungen auf das Gitter verwendet, so dass
der Aufwand hier aufgrund des kompakten Trigers unabhingig von der GittergroBe ist.
Weiterhin wurde das Mehrstellenverfahren nach Collatz zusitzlich zum Standard-Diffe-
renzenstern integriert, welcher mit einem groberen Gitter eine vergleichbare Genauigkeit
erreicht, so dass sich so auch Inhomogenititen effizienter berechnen lassen.

WP 2-5: Lokale Gitterverfahren

Entwicklung eines Randelementverfahrens zur iterativen Behandlung der
elektrostatischen Randbedingungen fiir Systeme mit dielektrischen
Einschliissen

Da die Theorie zu diesem Verfahren bereits vorhanden und ausformuliert zur Verfiigung
stand, verlief die Implementierung relativ problemlos. Eine Parallelisierung war hierbei
unnotig, da die Kraftberechnung selber in einem bereits vorhandenen Algorithmus (in un-
serem Fall P3M) durchgefiihrt wird. Die iterative Berechnung der Randladungen ist zwar
im Prinzip parallelisierbar, nimmt aber einen sehr kleinen Teil der gesamten Rechenzeit
ein.

Zur leichteren Benutzung wurde auflerdem ein Interface entwickelt, um mit einfachen
Kommandos Ebenen, Kugeln, Poren und andere geometrische Objekte zu erzeugen.

Herleitung des Formalismus einer Coulomb-Wechselwirkung mit raumlich
variierender Dielektrizitatskonstanten

Die Herleitung fiir den dynamischen Teil des Algorithmus wurde vollstindig durchge-
fiihrt. Sie verlief in weiten Abschnitten analog zur Herleitung mit konstantem dielektri-
schen Hintergrund, mit einigen wenigen Anpassungen in der Zustandssumme des Sys-
tems.

Als Herausforderung erwiesen sich die statische Initiallosung des Systems, da es bis-
her noch keine implementierten Methoden gab, dieses Problem zu 16sen. Und die Korrek-
tur der Selbstenergie-Wechselwirkung, die iiber keine der bekannten Methoden (Gitter-
Greens-Funktion oder Yukawa-Potentiale) fiir lokal variierende Dielektrika angewandt
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werden kann. Fiir beide Probleme mussten Theorien und Herleitungen entwickelt wer-
den. Eine Publikation mit allen Herleitungen befindet sich in Arbeit.

Implementierung und Validierung der Methode

Die Methode wurde zuerst im Programmpaket ESPRESSO implementiert, da die SCA-
FACo0S-Bibliothek zu diesem Zeitpunkt noch nicht funktionsfdahig war, und um die Va-
lidierung zu vereinfachen. Anschlieend wurde die Methode modularisiert und in die
Bibliothek iibertragen.

Zur Validierung wurden fiir die Initiallosung und den dynamischen Teil des Algo-
rithmus jeweils zwei analytisch 16sbare Probleme und eine Vergleichsrechnung mit dem
Randelement Verfahren verwendet. Als Beispiel: Ein geladenes Teilchen zwischen zwei
dielektrischen Winden wurde simuliert und das Ergebnis mit der theoretischen Vorher-
sage verglichen. Die Permittivitdt um das Teilchen betrug hierbei 80 (Wasser), au3erhalb
der Winde wurde sie auf 1 (Vakuum) gesetzt. Das Ergebnis und der theoretische Verlauf
sind in Abbildung 2.5|gezeigt und zeigen sehr gute Ubereinstimmung.
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Abbildung 2.5: Der Graph zeigt die Kraft auf das Teilchen an den Positionen 0 < z < 10
zwischen zwei dielektrischen Winden an den Positionen z = 0 und z =
20. Die theoretische Vorhersage als Vergleich wurde mit der Methode der
Spiegelladungen berechnet.
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Optimierung der freien Parameter und Formalismus flir Fehlerabschatzung

Fiir den Algorithmus gibt es 2 frei wihlbare Parameter: Den Vorfaktor 1/c?, der in der
vollen Elektrodynamik durch die Lichtgeschwindigkeit c festgelegt ist, und die GroBe
des interpolierenden Gitters. Das Stabilitédtskriterium fiir den Algorithmus, dass die Aus-
breitungsgeschwindigkeit der magnetischen Felder und damit der genannte Vorfaktor die
Geschwindigkeit der Teilchen signifikant iibersteigen miissen, liefert einen Zusammen-
hang zwischen diesen beiden Parametern.

Fiir hohere Lichtgeschwindigkeiten wird der algorithmische Fehler kleiner, aber es ist
ein groberes Gitter notwendig um die magnetischen Felder mit dieser Geschwindigkeit
zu propagieren. Damit wird der Fehler der linearen Interpolation grof3er. Die Fehler sind
gegenliufig und es existiert folglich ein Minimum. In unserer Herleitung zeigten wir, dass
das Minimum fiir ein typisches System darin liegt, die Gitterkonstante so zu wihlen, dass
der kleinste Teilchenabstand im System gerade der Grobheit des Gitters entspricht.

Diesem Ansatz folgend wurde ein auf der Anfangskonfiguration basierender Schitz-
algorithmus implementiert, der die optimalen Parameter wihlt. Bei genauerem Wissen
tiber das zu simulierende System und dessen Dynamik konnen jedoch durch manuelle
Parameterwahl noch exaktere oder schnellere Ergebnisse erzielt werden.

Parallelisierung und Loadbalancing

Die Parallelisierung eines lokalen Algorithmus ist eindeutig. Das System wird in Teilge-
biete zerlegt (domain decomposition) und diese werden auf unterschiedlichen Prozesso-
ren berechnet. Fiir die Kommunikation wurde ein neuer MPI-Datenaustauschtyp erstellt,
der die gesamte Beriihrungsfliche der beiden Regionen enthilt. So wird die Latenzzeit
der Kommunikation minimiert, da jeden Zeitschritt nur ein grofes Paket ausgetauscht
werden muss.

Die Kommunikation findest asynchron statt. Wéhrend des Informationsaustausches
wird bereits die Feldpropagation im Inneren jedes Teilgebietes durchgefiihrt.

Loadbalancing ist fiir diesen Algorithmus automatisch gegeben, da eine gleichméfige
Gebietsaufteilung des Systems beinhaltet, dass jeder Prozessor gleich viele Zellen be-
rechnet. Durch die einfache lineare Interpolation und Riickinterpolation findet der Gro83-
teil der Berechnungen als Propagationen auf dem Gitter statt und ist damit weitgehend
unabhiéngig von der Anzahl der Teilchen im Teilgebiet. Dies bestitigt sich in Laufzeit-
versuchen.

Vergleich der Effizienz des Algorithmus mit anderen Methoden

Durch die unumgéngliche lineare Interpolation auf ein Gitter ist mit diesem Algorithmus
nur die Kraftberechnung mit einem mittleren relativen Fehler von 10~3 méglich. In die-
sem Bereich schneidet der Algorithmus bei weitgehend homogenen Ladungsverteilungen
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verhiltnisméBig gut ab und zeigt sich sogar effizienter als die meisten anderen Metho-
den, mit Ausnahme der Schnellen Multipolmethode. Bei inhomogen verteilten Systemen
leidet die Effizienz darunter, dass die Propagation der lokalen Felder auch durch vollstén-
dig leere Bereiche sehr viel Rechenzeit kostet, und die Geschwindigkeit des Algorithmus
erreicht die Werte der anderen Methoden nicht mehr.

Zudem mussten bei Skalierungstests festgestellt werden, dass die Implementation be-
reits bei geringeren Prozessorzahlen als die Methoden der Partner in der Skalierung ein-
knickt. Dies scheint jedoch ein Problem der Implementation und nicht des Algorithmus
selber zu sein und steht damit zukiinftigen Optimierungen offen.

Zusammenfassend ist die Methode fiir homogene Systeme durchaus konkurrenztihig
in der Effizienz, wenn der Benutzer sich mit dem minimal zu erreichenden Fehler zufrie-
den geben kann. Fiir inhomogene Systeme bleibt das Alleinstellungsmerkmal der lokal
variierenden Dielektrika bestehen, auch wenn es fiir konstante dielektrische Hintergriinde
deutlich schnellere Methoden gibt.

WP 2-6: Kurzreichweitige Wechselwirkungen
Vergleich bestehender Implementierungen

Der kritische Teil bei der Evaluierung der paarweisen kurzreichweitigen Wechselwirkun-
gen ist die Bestimmung der gegenseitigen Abstinde zwischen Teilchenpaaren. Hierzu
existieren verschiedene Implementierungen von Listentechniken. Die Linked-Cell Me-
thode ist dabei eine Basistechnik, da sie sowohl O(NV) Speicherbedarf als auch O(N)
Rechenbedarf zur Erstellung der Listen hat. Zusétzlich hierzu kann ein Verlet-Listen
Verfahren implementiert werden, das einen erheblich groeren Speicherbedarf hat, der
abhédngig von dem gewihlten EinfluB-Radius kubisch steigt. Um Speicherkonflikte in
der Bibliothek zu vermeiden, wurde daher die Linked-Cell Methode bevorzugt. Hier-
bei wurden verschiedene Varianten miteinander verglichen und implementiert, wobei die
Adressierung der Nachbarzellen und das Auslesen dieser Zellen mithilfe eines binédren
Schliissels die schnellste Variante darstellte.

Definition und Implementierung einer allgemeinen Schnittstelle

Im Zusammenhang mit kurzreichweitigen Wechselwirkungen wurde eine allgemeine
Schnittstelle entwickelt, da einige Methoden einen Loser fiir kurzreichweitige Wechsel-
wirkungen bendtigen. Entsprechende Methoden sind beispielsweise P3M und P2NFFT,
da sie Korrekturen ihrer Losung durchfiihren miissen, die auf dem Nahfeld der Ladungen
basieren. Fiir diese Methoden wurde ein Nahfeldloser implementiert, der in der Lage ist
diese Korrekturen durchzufiihren. Als Alternative wird es dem Benutzer der Bibliothek
ermoglicht, diese Nahfeldkorrektur an sein Programm zu delegieren, damit er die Kor-
rektur von seinem (MD-)Programm berechnen lassen kann.
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Der Nahfeldloser ist vollstandig parallel, verwendet die parallelen Sortiermethoden der
TU Chemnitz, basiert auf dem Linked-Cell Algorithmus, der dafiir sorgt, dass die Kom-
plexitit der Suche nach den nédchsten Nachbaren der Ladungen nicht mehr quadratisch
zur Ladungsanzahl ist, sondern sich linear zu dieser verhélt. Bei der Implementierung die-
ses Algorithmus wurden kleinere Optimierungen durchgefiihrt, die im folgenden Absatz
beschrieben werden. Der Nahfeldloser berechnet Systeme mit iibergebenen Potentialen,
fiir die jeweils ein Cut-Off-Radius mitangegeben werden muss.

Parallelisierung und Loadbalancing

Die Parallelisierung des Nahfeldloser wurde durch die Verwendung der parallelen Sor-
tiermethoden erzielt. Mit Hilfe der Sortiermethoden werden die Ladungen auf die Pro-
zesse des verwendeten MPI-Kommunikators verteilt und dann dort in Linked Cells ein-
sortiert. Da der Nahfeldloser somit auf einer Gebietszerlegung basiert, wurden auch Un-
tersuchungen zum verbesserten Ausgleich von Arbeit zwischen den Prozessen angestellt.
Im Rahmen dieser Untersuchungen wurde ein Verfahren entwickelt, dass Loadbalancing
durch das Anpassen von lokalen Gebietsgrenzen ermoglicht[27, 28]]. Das Loadbalancing-
verfahren wurde in dieser Form allerdings nicht in den Loser iibernommen, da fiir das
Verfahren es garantiert sein muss, dass die Gebietszerlegung des Verfahrens weiter ver-
wendet wird. Da allerdings die Ladungen in jedem Simulationsschritt aus dem Programm
des Benutzers neu iibertragen werden und dort eventuell einem eigenen Loadbalancing-
Verfahren unterliegen, das die Teilchen umsortiert, ist die Verwendung eines lokalen
Loadbalancingverfahrens ungeeignet.

Optimierte Linked-Cell-Methode

Um die Speichernutzung des verwendeten Linked-Cell Verfahrens zu optimieren wur-
de darauf verzichtet simtliche Zellen eines Prozessorgebietes auf einmal zu allokieren.
Durch die dynamische Allokation von verwendeten Zellen wird nicht nur der Speicher-
aufwand reduziert, auch der Aufwand die Zellen zu verwalten wird verkleinert. Auf3er-
dem entfillt die Suche nach Nachbarteilchen in leeren Nachbarzellen, da diese Zellen gar
nicht angelegt wurden.

Implementierung verschiedener Potentiale

Da sich die Korrekturen der beiden Methoden P3M und P2NFFT unterscheiden, wurde
der Nahfeldloser so angelegt, dass es moglich ist, ihm ein externes Potential, das er be-
rechnen soll, mitzugeben. Auf diese Weise ist es auch moglich in Zukunft weitere Loser
zur Bibliothek hinzuzufiigen, die ebenfalls Nahfeldkorreturen benotigen. Theoretisch wi-
re es auch moglich, durch Ubergabe von Parametern eines kurzreichweitigen Potentials,
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z.B. Lennard-Jones, die Nahfeldberechnungen eines MD-Programmes zu ersetzen, wo-
bei ein externer Integrator hinzugefiigt werden miisste. Diese Moglichkeit ist allerdings
noch nicht weiter verfolgt oder getestet worden.

2.1.4 WP 3 — Benchmark und Evaluierung
Benchmarks

Die in der SCAFACOS Bibliothek vereinten Methoden lassen sich in vier Klassen unter-
teilen — (1) Gittermethoden, (2) FFT-basierte Methoden, (3) Multipolmethoden und (4)
lokale Gittermethoden. Historisch bedingt stammen die Methoden aus unterschiedlichen
Forschungsbereichen, so dass ein direkter Vergleich nicht moglich war. Die zugrunde-
liegenden Algorithmen weisen auB3erdem eine unterschiedliche Laufzeit- und Speicher-
komplexitit auf, so dass ein rein theoretischer Vergleich der Algorithmen unabhingig
von der Implementierung wenig Riickschliisse auf die tatsdchliche Verwendbarkeit im
Forschungsalltag ziehen ldsst. Daher ist ein fairer Vergleich der Implementierungen be-
ziiglich Rechenzeit und Genauigkeitsanforderungen unverzichtbar. Die SCAFACOS Bi-
bliothek ermoglicht erstmals diesen Vergleich, da durch die Bereitstellung eines gemein-
samen Interfaces, die Benutzung stark vereinfacht wurde und so auflerdem einheitliche
Voraussetzungen (Datenstrukturen, Parameteriibergabe) fiir alle Methoden geschaffen
worden sind.

Fiir die hier dargestellten Benchmarks wurden exemplarisch zwei Teilchensysteme
ausgewdhlt, die durch ihre Eigenschaften, wie z.B. ein dominanter Coulomb-Anteil fiir
solche Vergleiche zu bevorzugen sind. Beide Systeme sind ladungsneutral und erfordern
3d-periodische Randbedingungen mit einer kubischen Einheitsbox. System A beschreibt
geladene Wiinde aus Partikeln mit umgebenden Ladungswolken (siehe Abbildung [2.6).
Die Systemgrofle wurde von 8.100 tiber 9.830.400 bis 102.900.000 Partikel variiert (Set
Al, A2, A3). System B zeigt die Partikelverteilung einer Silica-Schmelze (siehe Ab-
bildung [2.6), Die Systemgrofle wurde hier von 12.960 iiber 9.447.840 bis 103.680.000
Partikel variert (Set B1, B2, B3). Die Referenzdaten wurden mit hochgenauen Ewald
und FMM Rechnungen erzeugt. Neben der Systemgrofle wurde auch die Genauigkeits-
anforderung mit in die Benchmarks einbezogen. Als Genauigkeitsmal} wurde der mittlere
quadratische Fehler der Potentiale A®,,,,; gewihlt. Die in Abbildung und [2.8| darge-
stellten Kurven zeigen in der jeweils linken Spalte die Ergebnisse der Berechnung mit
A®,« = 1073 und in der jeweils rechten Spalte die Ergebnisse mit A®,,, = 107°.

Aus den Eingabedaten (Koordinaten, Ladungen) wurden die zugehorigen Potentia-
le und elektrischen Felder berechnet. Die Zeitmessung erfolgte fiir jeweils einen MD-
Schritt. Die methodenabhingigen Parameter wurden so eingestellt, dass die jeweils ge-
forderte Fehlerschranke A®,,,; = 1072 und A®,,; = 107° eingehalten wurde. Die
Skalierungstests wurden auf Blue Gene System JUGENE in Jiilich durchgefiihrt.
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Abbildung 2.6: Fiir die Benchmarks wurde zwei unterschiedliche Systeme mit 3d pe-
riodischen Randbedingungen ausgewihlt. System A (links) erlaubt eine
gute Genauigkeitskontrolle durch den hohen langreichweitigen Anteil.
System B (rechts) enthdlt Simulationsdaten aus einer Silica-Schmelze,
welche auch zur Stabilitéitspriifung der Methoden verwendet wurden.

Die MEMD Implementierung ist aufgrund algorithmischer Beschrinkungen nur fiir
geringe Genauigkeiten geeignet. Allerdings erzielt die Methode im Gegenzug eine dhn-
liche Performance wie die Implementierungen P3M oder P2NFFT. Weiter bleibt zu be-
achten, dass die hier gezeigten MEMD Laufzeiten sich auf den dynamischen Anteil des
Algorithmus beziehen. Fiir die Initialisierung und auch bei groBeren Anderungen im Sys-
tem muss eine anfdngliche numerische Relaxation durchgefiihrt werden, die nicht nur
schlechter skaliert, sondern auch sehr viel zeitaufwendiger ist.

Die beiden Multigrid Loser PP3MG und VMG sind in ihrem algorithmischen Aufbau
und der eigentlichen Implementierung sehr dhnlich. Aus diesem Grund ist teilweise nur
ein Multigrid Loser im Benchmark vertreten. Fiir die beiden FFT-basierten Loser P3M
und P2NFFT gilt dies analog. Da beide die FFT als Kernalgorithmus nutzen, ergibt sich
ein vergleichbares Skalierungsverhalten bei hohen Prozessorzahlen. Aus diesem Grund
wurde bei entsprechend groBer Prozessoranzahl nur noch die P2NFFT im Benchmark
aufgenommen.

Anbindung an die Simulationssoftware IMD als Testumgebung

Die SCAFACO0S-Bibliothek wurde in einem frithen Stadium in den Molekulardynamik-
Code IMD [[104] eingebunden, um einerseites die ZweckmiBigkeit des Interface anhand
der Erfordernisse eines realen MD-Codes zu iiberpriifen, und andererseits, um die ver-
schiedenen Methoden iiber das einheitliche Interface miteinander vergleichen und deren
Implementation auf Korrektheit und Vollstdndigkeit tiberpriifen zu konnen.
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Abbildung 2.7: Benchmark fiir einen MD Zeitschritt im System A mit 8100, 9830400
und 102900000 Teilchen. Als obere Fehlerschranke wurde A®,,, =
1072 (links) und A®,,; = 1075 (rechts) gewiihlt.
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Abbildung 2.8: Benchmark fiir einen MD Zeitschritt im System B mit 12960, 9447840
und 103680000 Teilchen. Als obere Fehlerschranke wurde ebenfalls
A®,.c = 1073 (links) und AP,,,; = 107> (rechts) gewiihlt.
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Der SCAFAC0S-Methodenaufruf war im Falle von IMD mit wenigen Zeilen Code zu
implementieren, und dies diirfte bei den meisten MD-Codes nicht anders sein. Positio-
nen und Ladungen der Teilchen miissen auf jedem Prozessor in einer flachen Liste an die
Bibliothek iibergeben werden. Da IMD andere Datenstrukturen aufweist, miissen die-
se Listen erst zusammenkopiert, und die berechneten Krifte anschlieBend entsprechend
wieder verteilt werden. Solche Interface-Routinen zu schreiben ist jedoch sehr einfach,
und die Rechenzeit dafiir ist vernachlidBigbar gegeniiber der Kraftberechnung. Der Vorteil
ist, dass die Teilchen in einer beliebigen Verteilung an die Bibliothek {ibergeben werden
konnen, und die Krifte und Potenziale in derselben Verteilung und derselben Reihenfolge
der Teilchen wieder an den aufrufenden Code zuriickgegeben werden. Da die Teilchen in
einer beliebigen Verteilung an die Bibliothek iibergeben werden kénnen, kiimmert sich
die Bibliothek gegebenenfalls um eine passende Umverteilung auf die Prozessoren, je
nach Anforderungen der aufgerufenen Methode.

Es ist im Prinzip moglich, iiber Parameter Hinweise iiber die Teichenverteilung an
die Bibliothek zu iibergeben, welche die aufgerufene Methode ausnutzen, und deshalb
eventuell auf eine Umsortierung der Teilchen verzichten kann. Aktuell wird dies von den
Methoden noch nicht implementiert, es kann (und soll) aber noch nachgeriistet werden.
Es gibt jedoch zwei Methoden (P3M und P2NFFT), welche die Berechnung des Nahfel-
des an den MD-Code delegieren konnen, falls der MD-Code dies unterstiitzt (bei IMD
ist dies der Fall). Der Vorteil davon ist, dass das Nahfeld dann zusammen mit weiteren
kurzreichweitigen Wechselwirkungen berechnet werden kann, und somit nur ein einziger
Durchlauf iiber die Teilchenpaare notwendig ist. IMD zum Beispiel berechnet alle kurz-
reichweitigen Krifte gemeinsam, mit einem einzigen tabellierten Potenzial, weshalb das
ScAFACO0S-Nahfeld ohne zusitzlichen Aufwand mitberechnet wird. Dadurch kann eine
Zeitersparnis von rund 30% erzielt werden.

Das gemeinsame Interface erwies sich als sehr hilfreich, um die verschiedenen Me-
thoden beziiglich der Ergebnisse und der Performance miteinander zu vergleichen. Auf
diese Weise konnten Fehler in einem frithen Stadium eliminiert werden.

Numerische Stabilitat

Die Langzeitstabilitit einer MD-Simulation ist ein guter Test fiir die Korrektheit der be-
rechneten Krifte. Zu diesem Zwecke wurden MD-Simulationen einer Silica-Schmelze
von 12.960 Atomen bei etwa 2.950° C iiber 100.000 Zeitschritte von je 0.2 Femtose-
kunden durchgefiihrt. Dies ist ein sehr konservativer, kleiner Zeitschritt, der Diskretisie-
rungsfehler in der Zeitintegration ausschlieBen lidsst. Zudem verwendet IMD einen sym-
plektischen Integrator vom leap-frog Typ, welcher eine hervorragende Langzeitstabilitit
aufweist.

Die Erhaltung der Gesamtenergie ist in Abbildung[2.9ersichtlich, jeweils bei einer re-
lativen Genauigkeit der Energieberechnung von 10~° (oben) bzw. 10~ (unten). Es zeigt
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Gesamtenergieerhaltung der verschiedenen Methoden bei einer relativen
Genauigkeit von 107° (oben) bzw. 10~ (unten). Bei der niedrigen Ge-
nauigkeit zeigt sich bei den Mehrgitter-Verfahren PP3MG und VMG ein
deutlicher Drift. Die Kurven wurden leicht verschoben, um sie besser
auseinander halten zu konnen. Die Methode PEPC wurde nur bei der
kleinen Genauigkeit verwendet, da sie bei hoherer Genauigkeit zu lang-

sam wird.
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sich, dass bei der groBeren Genauigkeit alle Methoden eine hervorragende Energieerhal-
tung aufweisen, was der Genauigkeit der Kréfte ein sehr gutes Zeugnis ausstellt. Bei einer
relativen Genauigkeit von 10~3 muss man dagegen differenzieren. Wihrend die meisten
Methoden gut damit zurecht kommen, tritt bei den Mehrgitter-Verfahren (PP3MG und
VMG) ein deutlicher bis starker Energiedrift auf, was auf systematische Ungenauigkeiten
in den Kriften hinweist. Diese Methoden erfordern deshalb eine hohere Genauigkeitsvor-
gabe, um fiir eine MD-Simulation eingesetzt werden zu konnen, was natiirlich mit einer
erhohten Rechenzeit verbunden ist.

Ebenfalls gepriift wurde die Impulserhaltung wéhrend der Simulation. Um diese zu
illustrieren, zeigen wir in Abbildung [2.10] die kinetische Energie der Schwerpunktsbe-
wegung pro Atom, wiederum fiir eine relative Genauigkeit von 1075 (oben) bzw. 1073
(unten). Es zeigt sich, dass die Methoden FMM, P3M und VMG die Schwerpunktsbe-
wegung perfekt erhalten, wohl aufgrund von Symmetrien im Algorithmus. Die iibrigen
Methoden weisen Fluktuationen in der Schwerpunktsbewegung auf, wobei diese aber,
verglichen mit der totalen kinetischen Energie, in einem akzeptablen Rahmen bleiben.
Einzig bei PP3MG und Genauigkeit 10~ kommt man in einen kritischen Bereich, wobei
diese Methode bei niedriger Genauigkeitsvorgabe aber schon aufgrund der unzureichen-
den Energieerhaltung ausfillt.

Anbindung an die Simulationssoftware ESPRESS0

Nach der Integration der verschiedenen Algorithmen in die SCAFACOS-Bibliothek wur-
de die Bibliothek wiederrum an die ESPRESSO-Software angebunden[51]], welche welt-
weit zur Simulation von vergroberten Modellen weicher Materie verwendet wird [93,163]].

Durch diese Anbindung wurden sdmtliche Losermethoden in ESPRESSO verfiigbar.
ESPRESSO hat einen Schwerpunkt auf elektrostatischen Algorithmen, und verfiigt daher
iiber eine Reihe von Testsystemen mit bekannten Ergebnissen. Diese Testsysteme wurden
erfolgreich mit den verschiedenen Losern gerechnet. Damit konnten die Methoden erneut
validiert werden. Die Ergebnisse sind konsistent mit den Ergebnissen der Validierung
durch IMD und sollen daher hier nicht weiter vertieft werden.

Durch die Anbindung der Bibliothek an ESPRESSO werden zahlreiche neue Metho-
den zur Berechnung elektrostatischer Wechselwirkungen in der Software verfiigbar, und
die Moglichkeiten der Software steigen.

Die verschiedenen Loser sind Forschungsgegenstand beim Projektpartner Stuttgart.
Neuentwicklungen und Verbesserungen wurden bislang in die Simulationssoftware ES-
PRESSO eingebaut, getestet und validiert. Die Integration der Algorithmen in die Bi-
bliothek hat daher den Vorteil, das zukiinftige Entwicklungen direkt in der SCAFACOS-
Bibliothek stattfinden werden. Dadurch kommen diese Verbesserungen unmittelbar an-
deren Nutzern der Bibliothek zu Gute.
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Abbildung 2.10: Kinetische Energie der Schwerpunktsbewegung pro Atom, bei einer re-
lativen Genauigkeit von 10~ (oben) bzw. 10~2 (unten). Die Methoden
FMM, P3M und VMG erhalten die Schwerpunktsbewegung perfekt,
wogegen die anderen Methoden leichte Fluktuationen aufweisen.
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Anbindung an die Simulationssoftware MP2C

MP2C, das am JSC entwickelt wird [83]], ist ein massiv paralleles Programm, das auf
> 10° Rechenkerne skaliert [103]. Es koppelt ein mesoskopisches Losungsmittelmo-
dell an eine Molekulardynamik-Simulation und wird fiir Simulationen im Bereich der
weichen Materie angewendet. Das Losungsmittel wird durch das Multi Particle Collision
Dynamics (MPC) Verfahren beschrieben, das ein stochastisches, rein lokales und Partikel
basiertes Verfahren darstellt. Die Teilchen, die iiber Kraftfelder miteinander wechselwir-
ken, werden im Rahmen der Molekulardynamik beschrieben und an das MPC Modell
gekoppelt.

Durch Anbindung der SCAFACOS-Bibliothek konnte der funktionelle Umfang von
MP2C auf die Klasse von elektrostatischen Wechselwirkungen erweitert werden, wo-
durch die Beschreibung von Elektrolytlosungen ermoglicht wurde. Als Testsysteme wur-
den Polymerketten mit Partialladungen gerechnet, was auch fiir grole Systeme noch sehr
gute Skalierungseigenschaften zeigte.

Anwendung: Tabakmosaikvirus

In der Biophysik kommt durch das Losungsmittel Wasser statischen Dipolkriften und
damit der langreichweitigen Coulomb-Wechselwirkung eine grof3e Bedeutung zu.

Obwohl Methoden existieren, um das Losungmittel nicht explizit in die Molekiildyna-
miksimulation aufnehmen zu miissen, gibt es immer noch viele Fille, wo eine explizite
Betrachtung unabdingbar ist. Um die Komplexitit der Berechnungen dennoch reduzieren
zu konnen, werden Periodizititen der Strukturen ausgenutzt.

1D-periodische Strukturen existieren in der Biophysik beispielsweise bei dem Tabak-
mosaikvirus (TMV). Zur Modellierung ist hierbei die explizite Modellierung des Wassers
essentiell, da Diffusionsprozesse von hydratisierten Ionen im Innern der TMV-Rohre,
aber auch auf der Oberfliche des TMV untersucht werden, siehe [1]. Beispiele fiir 2D-
periodische Strukturen sind Biomembranen. Sie bestehen typischerweise aus einer weni-
ge Nanometer dicken Doppelschicht von Lipiden, in die verschiedene Proteine eingebet-
tet sind.

Nach der Einbindung der SCAFACO0S-Bibliothek an die Bonner Molekiildynamiksoft-
ware konnten nun TM Vs unter Einbeziehung des langreichweitigen Anteils der Coulomb-
Wechselwirkung effizient berechnet werden.

Im Folgenden wurde untersucht, inwieweit sich in der Software bereits vorhandene,
interne Coulomb-Methoden wie SPME gegen solche aus der Bibliothek in Bezug auf
die Skalierung verhalten. In Abbildung finden sich die Laufzeitverhalten der ein-
zelnen Methoden iiber einen Zeitraum von zehn Zeitschritten. Hierbei wurde ein peri-
odisches Segment des Tabakmosaikvirus in Wasser gelost gerechnet. Das Rechengebiet
mal 22,6 nm, beinhaltete ca. 900.000 Atome und wurde iiber 10 Zeitschritte simuliert.
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Das System wurde auf 64 Prozesse unterteilt auf einem Cluster fiir all jene Loser der Bi-
bliothek gerechnet, welche wie die interne SPME-Methode ebenfalls nach dem Splitting-
Verfahren arbeiten. Der nullte Zeitschritt gibt jeweils die Zeit fiir das Finden optimaler
Loser-spezifischer Parameter an.
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Abbildung 2.11: (a) Laufzeitverhalten pro Zeitschritt der internen Methode SPME gegen
gitterbasierte Methoden aus der SCAFACOS-Bibliothek. Schritt Null
entspricht der Initialisierung. (b) Mizelle aus 200 SLES-Molekiilen in
Wasser gelost.

Dabei ist zu erkennen, dass die von der Bibliothek zur Verfiigung gestellten Loser nur
wenig gegeniiber der internen und sehr stark optimierten SPME-Methode verlieren. Die
Mehrarbeit, welche durch das zuséitzliche Kopieren, bedingt durch das Interface, ent-
steht, féllt also nicht entscheidend ins Gewicht. Demgegeniiber steht die Ersparnis in der
Implementation, welche besonders gewichtig wird, wenn auf Systemen mit sehr vielen
Kernen noch effizient gerechnet werden soll. Dabei hitte die Arbeit fiir dieses kleinere
Tabakmosaikvirussystem schon auf bis zu 4096 Kernen unterteilt werden konnen.

Anwendung: Tenside

Tenside spielen eine wichtige Rolle in den Geschiftsfeldern des Industrie-Partners Co-
gnis (jetzt BASF). Sie werden in zahlreichen Produkten eingesetzt. Die Strukturen und
die Dynamik der Tenside in wissriger Losung und an Phasengrenzen zu Luft bestim-
men mafigeblich die praxisrelevanten Eigenschaften dieser Produkte, daher sind nume-
rische Simulationen zum besseren Verstidndnis dieser Systeme relevant. Es ist bekannt,
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dass Tenside iiber einer bestimmten Konzentration sogenannte Mizellen bilden, die sich
allerdings in Form, Grofe und Austauschdynamik abhidngig vom Tensidtyp, der Konzen-
tration und, bei ionischen Tensiden, von der Salzmenge unterscheiden.

Im Rahmen dieses Arbeitspakets wurde zunichst ein geeignetes kurzreichweitiges Po-
tential gesucht, welches das Tensid-Molekiil des Projektpartners beschreiben kann. Die
Wahl fiel auf eine Parametrisierung mittels der CHARMM-Potentiale. In einer Reihe von
Treffen mit Dr. Matthias Hloucha (Cognis) wurden diese Simulationsergebnisse bespro-
chen. Zunichst wurde untersucht, ob sich in der Simulation aus einer wahllosen Anord-
nung von Tensid-Molekiilen eine stabilen Mizellen-Konfiguration von selbst bildet. Die
mit der Molekiildynamik moglichen Zeitskalen auf mittleren HPC-Systemen im Bereich
von einigen Nanosekunden sind jedoch nicht ausreichend. Deswegen wurden anschlie-
Bend Programme geschrieben, um solche Mizellen-Strukturen direkt zu erzeugen. Diese
konstruierte Struktur wurden dann auf ihre Stabilitdt in der Simulation {iber einen ge-
wissen Zeitraum gepriift. Beispielhaft sei in Abbildung die Visualisierung einer
Konfiguration bestehend aus 200 Sodium Laureth Sulphate (SLES)-Molekiilen in Was-
ser gezeigt. Mit den verwendeten CHARMM-Potentialen zerfiel die Mizellen-Struktur
jedoch nach sehr kurzer Zeit, unabhiingig von der Anwesenheit des Losungsmittels Was-
ser. Grundsitzliches Problem scheint eine auf diesen Anwendungsfall nicht tibertragbare
Parametrisierung der van der Waals-Wechselwirkungen zwischen den langen Kohlen-
wasserstoffketten der Tensiden zu sein. Eine sinnvolle Rechnung lésst sich hier nur mit
einem wirksamen Potential durchfiihren. Dies ist unabhingig von der langreichweitigen
Wechselwirkung, deren Berechnung mit der SCAFACOS-Bibliothek sich fiir diesen Fall
als genauso effizient erwies wie fiir den TMV.

2.1.5 Erzielte Fortschritte in der entwickelten Loser-Bibliothek

Fortschritt Interface

e Entwicklung eines einheitlichen Interfaces fiir alle Methoden

e Bereitstellung des Interfaces in C und Fortran 2003

e Moglichkeit der Verwendung von Standardparametern fiir alle Methoden, die eine
einfache Nutzung erlauben

e Interner Nahfeldloser zur Berechnung von Nahfeldanteilen (benotigt von einigen
Methoden)

e Berechnung einer gegebenenfalls notigen Dipolkorrektur moglich

e Einfache Nutzung durch Reduktion der bendtigten Befehle auf ein Minimum (6
notwendige Befehle zur Verwendung der Bibliothek bei Benutzung der Standard-
parameter)
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Fortschritt Parallele Sortierung

e Anforderungsanalyse von Coulomb-Solvern und Partikelanwendungen
e Neuer Partitionierungsalgorithmus fiir paralleles Sortieren basierend auf Partitio-

nieren

e Neuer In-place-Algorithmus fiir MPT_Alltoallv

e Neue MPI-Operation zur feingranularen Datenumverteilung in Partikelcodes
e Parallele Partikelsortierung in FMM, P3M, P2NFFT, PEPC, MEMD und Nahfeld-

loser
Adaptives Tuning fiir Sortierbibliothek und FMM

Fortschritt P2NFFT

Neue Implementation einer hochskalierenden, flexiblen, parallelen FFT-Software-
bibliothek (PFFT) [[14]

e Erste In-place-Implementation einer hochskalierenden parallelen FFT

e Erste offentlich verfiigbare FFT-Softwarebibliothek zur Berechnung vier- und mehr

dimensionaler FFTs mit zwei-dimensionaler Datenaufteilung

Erstmalige Implementation einer hochskalierenden parallelen NFFT-Softwarebi-
bliothek (PNFFT) [[15]

Erstmalige parallele Implementation der schnellen Summation (P2NFFT) fiir nicht-
periodische Bandbedingungen

Erweiterung der schnellen Summation auf periodische Randbedinungen und nicht-
kubische Boxen

Erstmalige modularisierte Implementation einer parallelen Gradienten-NFFT lie-
fert optimierte Berechnung der Krifte in der schnellen Summation

Verbessertes Loadbalancing in der parallelen NFFT und der schnellen Summation
durch Anpassung der parallelen FFT

Neuartige Regularisierung liefert verbesserte Genauigkeit der nicht-periodischen
schnellen Summation

Einheitliche Schnittstelle innerhalb der SCAFACO0S-Bibliothek

Fortschritt P3M

Die Implementation des Algorithmus in der Simulationssoftware ESPRESSO wur-
de modularisiert und als Bibliotheksfunktion aus der Software herausgeldst.

Die Implementation wurde in die Bibliothek eingefiigt.

Die Implementation wurde zum besseren Lesbarkeit und Modularitit refaktorisiert.
Die Parallelisierung wurde iiberarbeitet und an die Bibliothek angepasst.

Die Implementation wurde auf nicht-kubische Geometrien erweitert.
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e Die Methode der Wechseltechnik wurde wiederentdeckt, die den Algorithmus be-
schleunigt.

e Die verschiedenen Komponenten des Algorithmus (Funktion zur Ladungsverschmie-
rung, Influenzfunktion, Wechseltechnik, Typ der Kraftberechnung) wurden syste-
matisch im Hinblick auf Genauigkeit und Geschwindigkeit untersucht. Die opti-
male Kombination ist ein Algorithmus mit P3M-Influenzfunktion, Wechseltechnik
und analytischer Ableitung (P3M-ad-i).

e Die analytischen approximativen Fehlerformeln fiir das neue Verfahren P3M-ad-i
wurden hergeleitet.

e Die P3M-Implementation in der Bibliothek wurde auf das neue Verfahren P3M-
ad-i umgestellt.

e Jegliche Weiterentwicklung des Algorithmus und der Implementation findet in Zu-
kunft direkt in der Bibliothek statt.

e In Zusammenarbeit mit dem Projektpartner in Chemnitz wurde festgestellt, dass
der P3M-Algorithmus und die vollperiodische Ewald-Summation mit Hilfe der
nichtiquidistanten schnellen Fourier-Transformation mathematisch dquivalent sind [2].

Fortschritt Dipolarer P3M

e Die Implementation des Algorithmus in der Simulationssoftware ESPRESSO wur-
de modularisiert und als Bibliotheksfunktion aus der Software herausgeldst.

e Die Implementation wurde zum besseren Lesbarkeit und Modularitit refaktorisiert.

e Die bisher sequentielle Implementation wurde nach dem Vorbild des P3M fiir Mo-
nopole parallelisiert.

e Da die Methode ein anderes Interface erfordert, als alle anderen Methoden, wird
sie in einer eigenstindigen Bibliothek verdffentlicht, deren Interface jedoch an die
ScAFACo0S-Bibliothek angelehnt ist.

Fortschritt MMM1D und MMM2D

e Die Implementationen des Algorithmen in der Simulationssoftware ESPRESSO
wurden modularisiert und als Bibliotheksfunktionen aus der Software herausgelost.

e Die Implementationen wurde zum besseren Lesbarkeit und Modularitét refaktori-
siert.

e Die Implementationen wurden in die Bibliothek eingefiigt.

e Die Parallelisierungen wurde iiberarbeitet und an die Bibliothek angepasst.

Fortschritt FMM

e Vollstindige einseitige, nicht-blockierende Parallelisierung der FMM
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Lastbalancierung mittels raumfiillender Kurven zur Partitionierung

Erweiterung der FMM auf 1d- und 2d-periodische Randbedingungen

Erweiterung ded Fehlerschitzers auf 1d- und 2d-periodische Randbedingungen
Reduzierung des Speicherbedarfs auf bis zu 43 Bytes pro Teilchen bei 300k Pro-
zessoren

Implementierung eines zusétzlichen analytischen Fehlerschitzer

Erweiterung des analytischen Fehlerschitzers auf 1d- und 2d-periodische Systeme
Skalierung auf bis zu 300k BG/P Prozessoren mit bis zu 3 Billionen Teilchen
Einbindung der FMM in eine einheitliche Schnittstelle innerhalb der SCAFACOS
Bibliothek

Fortschritt PEPC

Implementierung einer skalierbare Teilchensortierung mit dynamischer Lastvertei-
lung

Erweiterung der Gebietszerlegung auf verschiedenden raumfiillenden Kurven mit
verbesserter Lokalitdtseigenschaften

Erweiterung des Barnes-Hut Algorithmus auf nicht kubische, periodische Randbe-
dingungen

Reduzierung des Speicherbedarfs mit Hilfe von Zusammenlegung von Endknoten
bei der Gebietszerlegung

e Minimierung von Branchknoten mit Hilfe eines Filteralgorithmus
e Implementierung eines hybriden, voll asynchronen MPI-POSIX threads Baum-

durchlaufs

e Lastbalancierte Skalierung bis 300k BG/P Kernen
e Vollstandige Umstrukturierung des PEPC-Frameworks, der nun aus dem Biblio-

thekskernel, unabhingigen Anwendungen und wechselwirkungs-spezifischen Mul-
tipolstrukturen (Coulomb, Gravitation, Fluid-Vortex) besteht
Anwendungen in den Bereichen Plasmaphysik und Astrophysik

Fortschritt VMG

Neue Implementation einer hochskalierenden, flexiblen, parallelen geometrischen
Mehrgitter-Bibliothek (VMG)

Objekt-orientierte und stark modularisierte Implementation der Mehrgitter-Biblio-
thek (VMG):

— Vollstindige Abstraktion des Parallelisierungsmodells, des Gebietszerlegungs-
modells und des Mehrgitterzyklus

— Speicherverwaltung/Garbage Collection mittels Registry und Singleton-Pattern

— Verschiedene Grobgitterloser: LAPACK und alternativ Givens-Rotation
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— Verschiedene Glitter: Gauss-Seidel, Gauss-Seidel Red/Black, Jacobi

e Visualisierung von rechter Seite, Zwischenschritten und finaler Losung mittels
VTK

e Optimierung der Routinen mittels Loop-Unrolling und Perfect Forwarding

e Verwendung von asynchroner Kommunikation, u. a. im Gauss-Seidel Red/Black-
Glatter

e Testsuite zur Uberpriifung einzelner Komponenten

e Implementation von hochskalierenden Verfahren zur Behandlung von offenen und
quasi-periodischen Systemen mit Finite-Volumen-Diskretisierung mittels Full Ap-
proximation Scheme (FAS)

e Anbindung an ab-initio-Verfahren zur Losung des langreichweitigen Teils der elek-
tronischen Schrodingergleichung

Fortschritt PP3MG

e Das vorhandene Verfahren wurde komplett nach C portiert.

e Das Verfahren fiir periodische Randbedingungen wurde zu Bibliotheksreife entwi-
ckelt und in die SCAFACOS-Bibliothek eingebunden.

e Ein Lastverteilungsalgorithmus wurde im Rahmen einer Masterarbeit entwickelt
[S7].

e Erweiterungen fiir 1D- und 2D-periodische Systeme wurden gemeinsam mit der
Universitidt Bonn entworfen und diskutiert, dies diente als Grundlage fiir die Ar-
beiten an VMG.

e Im Rahmen einer Masterarbeit [57] wurden Diskretisierungen mittels finiter Ele-
mente und die dazugehorigen Fehlerschranken untersucht.

e Zwei verschiedene Parallelisierungsansitze fiir den Loser fiir offene Randbedinun-
gen wurden in einer Masterarbeit [58]] konzeptuell untersucht und der erfolgver-
sprechendere Ansatz wurde im Rahmen dieser Arbeit implementiert.

Fortschritt MEMD

e Das Randelementverfahren durch Berechnung von dielektrischen Einschliissen wur-
de im Programmpaket ESPRESSO implementiert und verifiziert.

e Der dynamische Teil des MEMD Algorithmus wurde auf lokal variierende dielek-
trische Konstanten erweitert.

e Die statische Initiallosung des Algorithmus wurde durch eine Methode der nume-
rischen Relaxation ersetzt, um lokale Permittivititen einzubinden.

e Eine Methode der direkten Substraktion wurde entwickelt, um die Selbstenergie-
Wechselwirkung im Algorithmus zu korrigieren.
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Der Algorithmus wurde im Programmpaket ESPRESSO vollstindig neu imple-
mentiert.

e Der Algorithmus wurde mit einer gleichmiBigen Gebietszerlegung parallelisiert.

e Mit Hilfe des Randelementverfahrens und einiger theoretischer Beispiele wurde
die Korrektheit des statischen Initiallosers und des dynamischen Teiles verifiziert.
Es wurde eine Fehlerabschitzung fiir den Algorithmus entwickelt und auf ihr auf-
bauend eine Tuningroutine geschrieben.

Der Code wurde modularisiert und auf das inzwischen fertige SCAFACOS-Interface
portiert.
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2.2 Wichtigste Positionen des zahlenmaBigen

Nachweises

2.2.1 Nachweis Universitat Bonn

Unterprojektpartner

Die Bergische Universitidt Wuppertal war als Unterauftragnehmer der Rheinischen Fried-
rich-Wilhelms-Universitdt Bonn titig.

Projektbearbeiter

1.

(98]

Ralf Wildenhues: 20 Monate x 100% = 20 FTE (Build-System der SCAFACOS-
Bibliothek, Optimierung von PP3MG und Einbau in Bibliothek, Entwicklung Mehr-
gitterverfahren fiir quasiperiodische Systeme)

. Frederik Heber: 8 Monate x 100% = 8 FTE (Anbindung SCAFACOS an Bon-

ner Molekiilldynamiksoftware, Implementation zur Mizellengeometrieerstellung,
Simulationen mit Tensiden und Tabakmosaikvirus)

. Daniel Wissel: 3 Monate x 100% = 3 FTE (Tensidpotenziale und erste Tests)

Michael Ankele: 2 Monate x 50% = 1 FTE (Implementation zur Mizellengeome-
trieerstellung)

Julian Iseringhausen: HiWi-Stelle (Build-System und Implementation VMG, Im-
plementation und Optimierung Mehrgitterverfahren fiir quasiperiodische Systeme)

. Thomas Miiller: HiWi-Stelle (Interlaced Grid Method, Optimierung der Daten-

strukturen)

. Gregor Bollerhey: HiWi-Stelle (Anbindung SCAFACOS an Bonner Molekiildyna-

miksoftware)

. Daniel Alm: HiWi-Stelle (Test der Greensfunktion bei quasiperiodischen Systemen

in MatLab)

. Nadine Pastuzka: HiWi-Stelle (Durchfiihrung von Tensidsimulationen)

Reisemittel

e Projektbesprechungen in Jiilich, Stuttgart, Chemnitz, Bonn (Ralf Wildenhues, Da-

niel Wissel, Frederik Heber, Julian Iseringhausen)

e BMBF-Statustagung, Berlin, 2010 (Ralf Wildenhues)
e BMBF-Statustagung, Darmstadt, 2011 (Frederik Heber)
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2.2.2 Nachweis Universitat Chemnitz

Projektbearbeiter

1. Michael Pippig: 35 Monate x 100% + 2 Monate x 50 % = 36 FTE (parallele FFT,
parallele NFFT, parallele schnelle Summation fiir nicht-periodische Daten)

2. Michael Hofmann: 16 Monate x 100 % = 16 FTE (parallele Sortier- und Datenum-
verteilungsoperationen, Sortierbibliothekskonzept)

3. Jens Lang: 25 Monate x 75% = 18,75 FTE (Buildsystem der SCAFACOS-Biblio-
thek, generisches Testprogramm, Nahfeldloser, adaptives Tuning fiir Sortierbiblio-
thek und FMM)

4. Lutz Kdmmerer: 9 Monate x 75% = 6,75 FTE (Buildsystem der PFFT und PNFFT-
Bibliothek)

5. Toni Volkmer: 1 Monat x 75% = 0,75 FTE (Buildsystem der PFFT und PNFFT-
Bibliothek)

6. Sebastian Banert: HiWi-Stelle (Evaluation der parallelen FFT, Parallele schnelle
Summation fiir 3d-periodische Daten)

7. Alexander Kowitsch: HiWi-Stelle (Erweiterung der P2NFFT auf nicht-kubische
Geometrien)

8. Franziska Nestler: HiWi-Stelle (Approximationsverfahren zur schnellen Energie-
berechnung in Partikelsystemen)

Reisemittel
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HPC-Statuskonferenz der GauB3-Allianz e.V., Schwetzingen, 2010, Vortrag (Micha-
el Pippig)

WE Heraeus Sommerschule: Fast Methods for Long-Range Interactions in Com-
plex Systems, Jiilich, 2010, Vortridge (Michael Pippig, Daniel Potts)
BMBEF-Statuskonferenz, Berlin, 2010, Zuarbeiten durch Michael Hofmann und
Michael Pippig zum Projektvortrag (gehalten von Godehard Sutmann)

e Arbeitstreffen, Stuttgart, 2011, Vortrag (Michael Pippig)
e SIAM Conference on Computational Science and Engineering, Reno, Nevada, 2011,

Vortrag (Michael Pippig)
CECAM Sommerschule: Fast Methods for Long-Range Interactions in Complex
Systems, Jiilich, 2011, Vortrage (Michael Hofmann, Michael Pippig, Daniel Potts)

e DMV Jahrestagung 2011, Koln, 2011, Vortrag (Michael Pippig)
e HPC-Statuskonferenz, Darmstadt, 2011, Zuarbeiten durch Michael Hofmann und

Michael Pippig zum Projektvortrag (gehalten von Godehard Sutmann)

e 22. Rhein-Ruhr-Workshop, Bestwig, 2012, Vortrag (Michael Pippig)

e 83.Jahrestagung der Gesellschaft fiir Angewandte Mathematik und Mechanik (GAMM

2012), Darmstadt, 2012, Vortrag (Michael Pippig)
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2012 SIAM Conference on Applied Linear Algebra, Valencia, Spanien, 2012, Vor-
trag (Michael Pippig)

7th International Workshop on Parallel Matrix Algorithms and Applications (PMAA
2012), London, UK, 2012, Vortrag (Michael Pippig)

e Arbeitstreffen in Stuttgart, 2012 (Michael Pippig)
e SCAFACOS-Meetings (Michael Hofmann, Michael Pippig, Daniel Potts, Gudula

Riinger):

Kickoff-Meeting, Jiilich, Februar 2009
Projektbesprechung, Jiilich, Juni 2009
Projektbesprechung, Bonn, Januar 2009
Projektbesprechung, Stuttgart, Februar 2011
Projektbesprechung, Jiilich, Mai 2011
Projektbesprechung, Stuttgart, Juli 2011
Scaling-Workshop, Jiilich, Februar 2012
Projektbesprechung, Jiilich, Juni 2012

2.2.3 Nachweis Jiilich Supercomputing Centre

Projektbearbeiter

1. Rene Halver: 28 x 100 % FTE (Interface, Nahfeldloser, Benchmarks und Anwen-
dungen, Integration in MD-Codes)

2. Ivo Kabadshow: 25 x 100 % FTE (Koordination, FMM)

3. Lidia Westphal: 16 x 100 % FTE (Interface, Baum-Algorithmus, Nahfeldloser,
Dokumentation)

4. Lukas Arnold: 5 x 100 % FTE (Baum-Algorithmus)

5. Robert Speck: eigene Doktorandenstelle (Baum-Algorithmus, Vortex-Anwendung)

6. Mathias Winkel: eigene Doktorandenstelle (hybrider Baum-Algorithmus)

7. Andreas Breslau: HiWi-Stelle (Gravitation PEPC)

8. Helge Hiibner: HiWi-Stelle (Raumfiillende Kurven im Baum-Algorithmus)

Reisemittel

e SIAM Conference on Computational Science and Engineering, Reno, 2011, Vor-

trag (Ivo Kabadshow, Holger Dachsel)

e ScicomP 17, Paris, 2011, Vortrag (Ivo Kabadshow)
e CECAM Workshop, Lausanne, 2011, Vortrag (Ivo Kabadshow)
e SIAM Conference on Computational Science and Engineering, Miami, 2009, Vor-

trag (Ivo Kabadshow)
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Conference on Computational Physics (CCP), Trondheim, 2010, Poster (Rene Hal-
ver)

e Arbeitstreffen in Chemnitz, 2011 (Rene Halver)
e SCAFACOS-Meetings (Holger Dachsel, Lidia Westphal, Rene Halver, Ivo Kabad-

show, Godehard Sutmann)

Projektbesprechung, Bonn, 2009
Projektbesprechung, Chemnitz, 2010
Projektbesprechung, Stuttgart, 2010
Projektbesprechung, Chemnitz, 2011
Projektbesprechung, Stuttgart, 2011

e BMBF-Statustagung, Berlin, 2010 (Godehard Sutmann)
e BMBF-Statustagung, Darmstadt, 2011 (Godehard Sutmann, Rene Halver)

2.2.4 Nachweis Universitat Stuttgart

Projektbearbeiter

1.

Alexey Neelov: 7 Monate x 100% =7 FTE (Entwicklung der Wechselmethode)

2. Florian Fahrenberger (geb. Riihle): 35 Monate x 75% = 26,25 FTE (Entwicklung,

12.

13.
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Implementation und Parallelisierung der lokalen Gittermethode MEMD)

. Owen Hickey: 10 Monate x 10% = 1 FTE (Programmierunterstiitzung fiir Alexey

Neelov)

. Olaf Lenz: 17 Monate x 100% = 17 FTE (Modularisierung, Portierung und Paral-

lelisierung der Teilchen-Gitter-Methode P3M)

. Florian Dommert: 7 Monate x 100% = 7 FTE (Implementation der Randelement-

Methode ICC*)

. Pedro Sanchez: 4 Monate x 75% = 3 FTE (Modularisierung und Portierung der

zusitzlichen Methoden MMM*D aus ESPRESS0)

. Philipp Beck: 6 Monate x 100% = 6 FTE (Anbindung der SCAFACOS-Bibliothek

an die Simulationstool IMD und ESPRESS0)

. Marcello Sega: 1 Monat x 100% = 1 FTE (Verifizierung der portierten Elektrostatik-

Algorithmen aus ESPRESSO)

. Florian HauBermann: HiWi-Stelle (Drucktensor fiir P3M implementiert)
10.
11.

Marco Klinkigt: HiWi-Stelle (Theorie zu Dipolen in P3M entwickelt)

Tetyana Kromer-Vovk: HiWi-Stelle (Vergleichsrechnungen der Bibliothek mit an-
deren Implementationen)

Dominic Rohm: HiWi-Stelle (Optimierung der Kommunikation von lokalen Git-
termethoden)

Konrad Breitsprecher: HiWi-Stelle (Implementationsdetails iiberpriifen)
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14.
15.
16.
17.
18.

Tobias Eipperle: HiWi-Stelle (Vergleichsrechnungen mit ESPRESS0)

Wojciech Miiller: HiWi-Stelle (Optimierung und Korrektur des ICC* Algorithmus)
Georg Rempfer: HiWi-Stelle (Theorie zu lokalen Gittermethoden)

Florian Weik: HiWi-Stelle (Tuningroutine fiir P3M optimiert)

Alexander Schlaich: HiWi-Stelle (Vergleich der Methoden mit theoretischen Vor-
aussagen)

Reisemittel

e MolSim, Amsterdam, 2010, Poster (Florian Fahrenberger)
e SIAM Conference on Computational Science and Engineering, Reno, 2011, Vor-

trag (Florian Fahrenberger)

Summer School for Long-range Interactions, Jiilich, 2010-2011, Vortrige (Axel
Arnold, Olaf Lenz, Florian Fahrenberger, Florian Weik, Nadya Grivoba, Alexander
Schlaich, Christian Holm)

ScAFACOS-Projekttreffen, verschiedene Stiadte, 2009-2012 (Axel Arnold, Olaf
Lenz, Florian Fahrenberger, Alexey Neelov, Franz Gihler, Andreas Michel, Pedro
Sanchez, Philipp Beck)

Vortrag und Hilfe mit Implementation der Algorithmen, Stuttgart, 2010 (Vincent
Ballenegger)

e Nanopores Conference, Arrefice/Lanzarote, 2012 (Stefan Kesselheim)
e Vortrag ,,Electostatics in systems with dielectric contrasts®, Wien 2011 (Marcello

Sega)

e SimBioMa, Konstanz 2011 (Christian Holm)
e DPG Friihjahrstagung, Dresden 2011 (Alexander Schlaich, Marco Klinkigt, Axel

Arnold)

e DUNE-Kurs, Heidelberg 2011 (Alexander Schlaich)
e Molecular Modelling of Thermophysical Properties, Dortmund 2011 (Christian

Holm)

e Meeting on Scalable Coulomb Solvers, Stuttgart 2011 (Vincent Ballenegger)
e HPC Challenges in Computational Sciences, Catania 2010 (Dominic R6hm)
e BMBF Statustagung "HPC-Software fiir skalierbare Parallelrechner", Berlin 2010

(Christian Holm, Olaf Lenz)
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2.3 Notwendigkeit und Angemessenheit der
geleisteten Arbeit

Partneriibergreifend musste fiir die Bibliothek ein gemeinsames Interface entwickelt wer-
den. Hierfiir fand ausfiihrliche Kommunikation zwischen den einzelnen Projektpartnern
statt und es wurde sich auf eine Struktur geeinigt. Hierfiir war im Projektantrag kei-
ne Arbeitszeit vorgesehen, das Unterfangen erwies sich jedoch als weitreichender als
erwartet. Nicht nur musste das Interface fiir alle Methoden und verschiedene Program-
miersprachen entwickelt werden, was federfithrend von den Partnern Jiilich (Interface),
Bonn (Build system), Chemnitz (gemeinsame Funktionen) und Stuttgart (Testsystem)
vorangetrieben wurde. Alle einzelnen Methoden mussten zudem ihre Schnittstelle, ihre
Datenstrukturen und ihre Parallelisierung an das Interface anpassen. Das erzeugte fiir alle
Projektpartner zusitzliche Arbeit und ist einer der Griinde fiir die beantragte kostenneu-
trale Verldngerung des Projektes.

Die Arbeit der Universitit Bonn wurde zunichst von einem Doktoranden im Be-
zug auf die Umwandlung des vorhandenen Mehrgitter-Losers und die Entwicklung der
Behandlung von quasi-periodischen Randbedingungen durchgefiihrt und in Teilen von
Hilfskriften ausgefiihrt. Durch den nicht vorhersehbaren Weggang des Doktoranden in
die freie Wirtschaft wurde eine Liicke geschlagen, die im Anschluss iiberbriickt wer-
den musste. Eine Hilfskraft war weiterhin mit der Implementation des neuen Mehrgitter-
Losers betraut. Der nachfolgende Doktorand kiimmerte sich vorallem um die Fertigstel-
lung dieses neuen Mehrgitterlosers und die damit verbundene Koordination der Hilfs-
krifte. Da ein Teil des Arbeitspakets auch die Simulation in industrienahen Problemfel-
der war, wurde vorallem auch die Anbindung an die Bonner Molekiildynamiksoftware
weiter vorangetrieben und getestet. Bei diesen gro3en Problemstellungen ergaben sich
jedoch besondere Schwierigkeiten, stabile Ausgangsgeometrien aufzusetzen, womit eine
wissenschaftliche Hilfskraft beauftragt wurde.

An der TU Chemnitz hat ein Doktorand durchgéngig an der Entwicklung und Imple-
mentierung paralleler hochskalierbarer Algorithmen fiir die schnelle Fourier-Transforma-
tion, die nichtiquidistante schnelle Fourier-Transformation und die schnelle Summation
gearbeitet. Neben der Entwicklung der parallelen Software-Module wurden zudem wich-
tige theoretische Fortschritte, z.B. verbesserte Approximationsgiite und Erweiterung der
schnellen Summation auf periodische Randbedingungen, erzielt. Die beiden parallelen
Software-Module fiir schnelle Fourier-Transformationen wurden zusitzlich als selbst-
standige Bibliotheken veroffentlicht. Fiir die Entwicklung und Verbesserung des Biblio-
thekskonzeptes wurden zeitweilig zwei weitere Doktoranden beschiftigt. Der grofe Im-
plementierungsaufwand konnte nur durch die Auslagerung kleiner Arbeitspakete an drei
zeitweilig beschiftigte studentische Hilfskrifte geleistet werden. Die Arbeiten zur paral-
lelen Sortierung innerhalb der SCAFACOS-Bibliothek und ihrer Loser wurde von zwei
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weiteren Doktoranden durchgefiihrt. Eine thematische und arbeitsteilige Gliederung er-
gab sich dabei wie folgt: Zum einen wurde die Entwicklung und Umsetzung von neuen
Algorithmen zur parallelen Sortierung und Datenumverteilung sowie deren Integration in
ein weiterentwickeltes Sortierbibliothekskonzept gebiindelt. Zum anderen wurden die in
enger Zusammenarbeit mit den anderen Projektpartnern durchgefiihrten Arbeiten (Build-
system der SCAFACOS-Bibliothek, generisches Testprogramm, Nahfeldldser) sowie alle
Arbeiten hinsichtlich des adaptiven Tunings von Implementierungen zur Performance-
steigerung zusammengefasst.

Zur Parallelisierung und Erweiterung der FMM haben zwei Mitarbeiter des JSC und
ein Master-Student beigetragen.

An der Entwicklung des Jiilicher Baumalgorithmus PEPC haben wihrend der Projekt-
laufzeit insgesamt drei Doktoranden, zwei Master-Studenten und zwei JSC-Mitarbeiter
beigetragen, finanziert iiberwiegend aus anderen Drittmittelquellen. Hierbei konnte die
starke Synergie zwischen diesen Anwendungsorientierten Projekten und dem SCAFA-
CoS-Projekt optimal genutzt werden.

An der Universitit Stuttgart wurden einerseits die Implementationen der Methoden
P3M, MMM1D, MMM2D und ELC aus der Simulationssoftware ESPRESS0O modula-
risiert, herausgelost, refaktorisiert und an die neue Bibliothek angepasst. Neben der An-
passung der Methoden an das gemeinsame Interface erforderte dies zusitzlich auch die
Anpassung der Parallelisierungsmethode. SchlieBlich mussten Benchmarktests fiir die
verschiedenen Methoden durchgefiihrt werden.

Damit die Simulationssoftware ESPRESSO selbst auch die verschiedenen Verfahren
der SCAFACOS-Bibliothek verwenden konnte, wurde sie an die Software angebunden.
Mit Hilfe der verschiedenen Testsysteme wurde die Effizienz und Genauigkeit der Me-
thoden tiberpriift.

Dariiberhinaus wurde insbesondere die P3M-Methode algorithmisch weiterentwickelt.
Beim Wechselverfahren handelt es sich um eine neue Idee zur Beschleunigung des Al-
gorithmus, welches in einer internationalen Fachzeitschrift veroffentlich wurde. Die Im-
plementation des Algorithmus im Rahmen der Bibliothek ist die erste Implementation,
die dieses Verfahren verwendet. Desweiteren wurden die einzelnen Komponenten des
Algorithmus systematisch im Hinblick auf die Genauigkeit und Geschwindigkeit unter-
sucht, und damit die beste Kombination der Komponenten bestimmt (P3M-ad-i). Dieser
neue, optimierte Algorithmus wurde in die Bibliothek aufgenommen. Neben der eigent-
lichen Implementation des Algorithmus war es dazu auch notwendig, die dazugehorigen
approximative analytischen Fehlerformeln zu entwickeln und das automatische Tuning
anzupassen.

Obwohl die Implementation des P3M-Algorithmus aus der Simulationssoftware ES-
PRESSO zur Berechnung von Wechselwirkungen zwischen punktférmigen Dipolen nicht
in die Bibliothek mit aufgenommen wurde, so wurden dennoch sdmtliche dafiir notwen-
digen Arbeiten durchgefiihrt: Modularisierung, Herauslosung und Refaktorisierung. Des-
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weiteren wurde die Implementation parallelisiert. Die Implementation eignet sich daher
fiir eine eigenstdndige Bibliothek, und wird auch als solche veroffentlicht.

SchlieBlich wurde ein lokales Gitterverfahren entwickelt. Die besonderen Vorteile von
lokalen Gitterverfahren und insbesondere der ,,Maxwell Equations Molecular Dynamics
(MEMD) sind zum einen die gute Parallelisierungsmoglichkeit, zum anderen die Option,
lokal variierende dielektrische Eigenschaften festzulegen. Da uns zum damaligen und
auch jetzigen Zeitpunkt aber keine implementierte Methode zur Verfiigung stand, die
Vergleichsrechnungen zu solchen Systemen anstellen konnte, wurde das iterative Rand-
elementverfahren im Programmpaket ESPRESSO implementiert. Fiir wissenschaftliche
Arbeit ist die Uberpriifung neuer Algorithmen und damit verkniipft die Moglichkeit, Ver-
gleichsrechnungen durchzufiihren, unabdingbar und trigt maB3geblich zum Vertrauen in
den Algorithmus und damit zu seiner Nutzbarkeit bei.

Gleichsam sind eine Fehlerabschitzung und eine Tuning-Methode bei nicht besonder
weit verbreiteten Verfahren sehr hilfreich, um die Anwendbarkeit zu erleichtern und vor-
anzutreiben. Dementsprechend wurde beides fiir den Algorithmus MEMD entwickelt.

Die Entwicklung des Algorithmus selber gestaltete sich schlieBlich schwieriger als
erwartet, da sowohl die Initiallosung als auch die Selbstenergie-Wechselwirkung der ur-
spriinglichen Methode fiir variierende Permittivitdten nicht mehr zu verwenden waren
und neu entwickelt werden mussten. Dies war aber fiir einen Erfolg des Algorithmus
notwendig, um den wissenschaftlichen Vorsprung und eine breitestmogliche Anwend-
barkeit zu gewdhrleisten. Die statische Initiallosung und eine Korrektur des Selbstwech-
selwirkung wurden dementsprechend entwickelt und implementiert.
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2.4 Voraussichtlicher Nutzen, insbesondere
Verwertbarkeit der Ergebnisse im Sinne des
fortgeschriebenen Verwertungsplans

Neue Rechnerarchitekturen werden in Zukunft eine stetig wachsende Zahl von Rechen-
kernen aufweisen. Eine effiziente Nutzung dieser Architekturen wird daher nur durch
angepasste Programme und numerische Bibliotheken moglich sein. Das Projekt hat in
dieser Richtung einen wichtigen Meilenstein gesetzt, insofern es im Bereich der Teil-
chensimulationen, die einen sehr groen Anteil an Rechenkapazititen verbrauchen, die
langreichweitigen Wechselwirkungen als eine wesentliche Komponente fiir realistische,
atomistische Simulationsszenarien identifiziert hat und eine hochskalierbare Bibliothek
mit verschiedenen Methoden der Benutzer-Community zur Verfiigung stellt. Die nach-
haltige (Weiter-)Entwicklung dieser Bibliothek wird dabei durch eine Open-Source Dis-
tribution gewihrleistet, die unter der LGPL-Lizenz (Teile davon unter einer GPL-Lizenz)
vertrieben wird. Dies sichert z.B. auch Industrie-Partnern zu, die Bibliothek in kommer-
zielle Software-Pakete zu integrieren.

Der Nutzen der Bibliothek fiir Anwender der HPC Architekturen in Jiilich liegt in
threm breiten Einsatzspektrum in Bereichen der klassischen Molekulardynamik und ato-
mistischen Simulationen, in denen elektrostatische Wechselwirkungen zwischen Punkt-
zentren ausgewertet werden miissen. Durch Verwendung der Bibliothek kdnnen hier lan-
ge Implementierungszeiten deutlich verringert bzw. vermieden werden.

Durch die ausgewéihlten Implementierungen sind sowohl Basis-Methoden fiir die par-
allele Sortierung und nichtiquidistante schnelle Fourier-Transformationen als auch Me-
thoden zur Behandlung langreichweitiger Wechselwirkungen implementiert worden. Die
Verbreitung wird zunichst iiber einen Jiilicher Server erfolgen. Zielgruppen sind dabei
vor allem die Nutzer von hochskalierenden Architekturen, wie sie z.B. in den Tier-O
Zentren installiert sind, aber auch Gruppen, die auf kleineren Architekturen und lokalen
Clustern arbeiten. Erste Installationen sind bereits in verschiedenen Gruppen in Europa
vorgenommen worden bzw. sind in Planung. So wurde SCAFACOS in das OCTOPUS
DFT Paket integriert. Anfragen und erste Anpassungen gibt es fiir das in Daresbury ent-
wickelte Molekulardynamik-Programm DL_POLY und das weit verbreitete Programm
GROMACS.

Das bestehende Konsortium aus dem BMBF-Projekt wird auch in Zukunft in engem
Kontakt stehen und weiter an der Entwicklung und dem Ausbau der Bibliothek arbeiten.
In Zukunft sollen dabei auch weitere Methoden aufgenommen werden, die andere Si-
mulationsszenarien abdecken und es sollen die bestehenden Methoden auf allgemeinere
Geometrien erweitert werden.

Die Verbreitung und Anwendung der Bibliothek wird durch gezielte Kurse sowie Do-
kumentationen gewihrleistet. Wiahrend der Projektphase wurden bereits zwei interna-
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tionale Schulen im Rahmen einer Heraeus-Sommerschule sowie eines CECAM Tuto-
rials durchgefiihrt. Im September 2013 wird ein weiteres CECAM Tutorial durchge-
fiihrt. Weiterhin wird die Bibliothek im Rahmen der Ausbildungsveranstaltungen des
JSC (Gaststudentenprogramm, Winterschulen, Workshops, Einfiihrungsveranstaltungen)
eingesetzt, wobei in die Arbeitsweise der verwendeten Algorithmen und die Nutzung der
Bibliothek eingefiihrt sowie einzelne Module weiterentwickelt und auf aktuelle moderne
Rechnerarchitekturen angepasst werden.

Die generischen Verfahren der TU Chemnitz fiir das parallele Sortieren und die schnel-
len Fourier-Transformationen finden Einsatz im gesamten wissenschaftlich technischen
Umfeld. Durch die Bereitstellung als eigenstindige und quelloffene Softwarekomponen-
ten sind alle entwickelten Verfahren auch iiber Projektende hinaus einem weit gefassten
Nutzerkreis zugédnglich. Das modulare Konzept der entwickelten Softwarekomponenten
ermoglicht die flexible Kombination mit anderen Softwarekomponenten und damit einen
einfachen Transfer der geleisteten Entwicklungsarbeit auf andere Produkte. Die entwi-
ckelten Module bieten somit eine indirekte wirtschaftliche Verwertbarkeit durch die effi-
zientere Parallelisierung sowohl bereits vorhandener als auch neuer Software. Die tech-
nischen Erfolgsaussichten dieser Losungen werden sowohl durch ihre generische Reali-
sierung als auch durch die Nutzung von bzw. Orientierung an etablierten Standards (wie
z.B. MPI) unterstiitzt.

An der Universitit Stuttgart wurde einerseits einer der im Umfeld von Molekular-
dynamiksimulationen gebrauchlichsten Standardalgorithmen zur Berechnung elektrosta-
tischer Wechselwirkungen in die Bibliothek eingefiigt (P3M). Da dieser Algorithmus in
vielen Anwendergruppen bekannt sein diirfte, ist er fiir die Bibliothek von zentraler Be-
deutung zur Schaffung von Vertrauen, und zur Vergleichbarkeit.

Obwohl die Methoden MMM 1D, MMM2D und die reine Ewald-Summation iiber eine
hohe Komplexitit verfiigen und damit fiir groBe Systeme ungeeignet sind, so konnen sie
bei kleinen Systemen zur Berechnung von hochgenauen Referenzkriften dienen.

AuBerdem wurde das lokale Gitterverfahren MEMD entwickelt und implementiert.
Die groBe Stirke dieses Verfahrens liegt in seiner Lokalitdt. Dadurch ist nicht nur eine
sehr effiziente Parallelisierung moglich, sondern es eroffnet sich auch die Moglichkeit, lo-
kal variierende dielektrische Eigenschaften in ein System zu integrieren. Diese Moglich-
keit ist auf dem Gebiet der Simulation mit elektrostatischen Wechselwirkungen kaum
verbreitet und spielt doch in vielen Anwendungen eine entscheidende Rolle. Die Integra-
tion dieses lokalen Gitteralgorithmus in die Bibliothek ist ein Alleinstellungsmerkmal.

Desweiteren wurde die Loserbibliothek an das Molekulardynamikprogramm ESPRES-
SO angebunden, welches weltweit zur Simulation von vergroberten Modellen weicher
Materie verwendet wird. Da ESPRESSO einen Schwerpunkt auf elektrostatischen Al-
gorithmen hat, konnten verschiedene Testsysteme mit bekannten Ergebnissen gerechnet
werden. Dies diente zur Validierung der verschiedenen Loser. Die Ergebnisse sind kon-
sistent mit den Benchmarktests und den Ergebnissen der Validierung mit IMD.
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Durch die Anbindung der Bibliothek an ESPRESSO werden zahlreiche neue Metho-
den zur Berechnung elektrostatischer Wechselwirkungen in der Software verfiigbar, und
die Moglichkeiten der Software steigen.

Die verschiedenen Loser sind Forschungsgegenstand beim Projektpartner Stuttgart.
Neuentwicklungen und Verbesserungen wurden bislang in die Simulationssoftware ES-
PRESSO eingebaut, getestet und validiert. Die Integration der Algorithmen in die Bi-
bliothek hat daher den Vorteil, das zukiinftige Entwicklungen direkt in der SCAFACOS-
Bibliothek stattfinden werden. Dadurch kommen diese Verbesserungen unmittelbar an-
deren Nutzern der Bibliothek zu Gute.

An der Universitat Bonn konnte die SCAFACOS-Bibliothek erfolgreich in die Bon-
ner Molekiildynamiksoftware integriert werden. Weiterhin steht die parallele Mehrgitter-
Bibliothek VMG als eigenstindiges Open-Source-Modul zur Verfiigung und wurde be-
reits erfolgreich als langreichweitiger Poisson-Loser in einem Code zur approximativen
ab-initio Berechnung der Elektronenstruktur eingesetzt.
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2.5 Wahrend der Durchfihrung des Vorhabens
bekannt gewordene Fortschritte bei anderen
Stellen

Arbeiten an anderen Stellen, die die Entwicklung einer skalierbaren Bibliothek fiir lang-
reichweitige Wechselwirkungen in atomistischen Systemen zum Ziel haben, sind den
Konsortial-Partnern nicht bekannt. Das hier vorgestellte Konzept, die Zielrichtung und
die Implementierung der Bibliothek konnen daher als Alleinstellungsmerkmal betrach-
tet werden. Lediglich fiir einzelne Komponenten, die in die Bibliothek integriert worden
sind, hat es wéhrend der Projektlaufzeit an anderen Stellen Weiterentwicklungen gege-
ben.

Neben der an der TU Chemnitz entwickelten parallelen Softwarebibliothek fiir die
schnelle Fourier-Transformation sind weitere Bibliotheken bereits seit Beginn des Pro-
jekts verfiigbar [80, 99, [100] oder wurden wihrend der Projektlaufzeit publiziert [92].
Obwohl die grundlegende Datenaufteilung der verwendeten parallelen Algorithmen gleich
ist, besitzt die parallele FFT-Bibliothek der TU Chemnitz entscheidende Alleinstellungs-
merkmale. So eignet sich keine der anderen Bibliotheken fiir effiziente Parallelisierung
der nichtdquidistanten schnellen Fourier-Transformation und der schnellen Summation.
Auch die Verwendung innerhalb der Simulationen fiir [69] war nur durch die bisher ein-
zigartige Anpassung der parallelen FFT-Algorithmen an hoher-dimensionale Datenauf-
teilungen moglich.

Durch die Verfiigbarkeit gro8erer Computersysteme mit mehr Prozessoren riickt die
Parallelisierung bestehender Algorithmen mehr und mehr in den Mittelpunkt. Aus die-
sem Grund ist es auch nicht verwunderlich, dass eine ganze Reihe anderer FMM Imple-
mentierungen [72, 91, [111] zur Losung des Coulomb Problems verfiigbar sind. Aller-
dings beschrinken sich diese Implementierungen meist nur auf einen kleinen Genauig-
keitsbereich, eine bestimmte Rechner-Architektur oder eine bestimmte Zielgruppe. Die
Moglichkeit die Fehlerschranke und die Laufzeit a-priori mit einem einzigen Parameter
einzustellen, ermoglicht es, die FMM einem groeren Anwenderfeld zur Verfiigung zu
stellen. Durch das gemeinsame, einheitliche Interface ist es somit auch neuen Nutzer-
gruppen leicht moglich die FMM ohne aufwendige Parametersuche zu verwenden.

Lokale Gittermethoden sind weiterhin eine eher exotische Art, Elektrostatik zu berech-
nen. Dementsprechend gab es hier wenig Veroffentlichungen von dritter Seite, die fiir das
Projekt von Bedeutung waren. Zu erwihnen sind die Arbeiten von Pasquali und Maggs
[98] sowie Rottler und Krayenhoff [102]. Beide beschiftigen sich auch mit Algorithmen,
die auf der Idee von Maggs [94] basieren, bewegen sich aber in andere Forschungsrich-
tungen.
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2.6 Erfolgte oder geplante Veroffentlichungen der
Ergebnisse
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