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Vorlesung ,, Wissenschaftliches Rechnen und Anwendung in der
Tsunami Modellierung “

In der Klima- und Umweltforschung am AWI werden haufig komplexe Systeme z.B.
gekoppelte globale Ozean-Eis-Atmosphare Modelle oder Risikowarnmodelle
(Tsunami, Hangrutschungen,.. ) hoher algorithmischer Komplexitat numerisch auf
Hochstleistungsrechnern gerechnet. Dies setzt neben dem Verstandnis der
physikalischen Gesetze und Parametrisierungen (z.B. Flachwassergleichung, volle
dynamische Bewegungsgleichung des Ozeans,..) eine intensive Beschaftigung mit
den Methoden des wissenschaftlichen Rechnens und den zugrundeliegenden
Algorithmen und deren Parallelisierung voraus, insbesondere im Bereich effizienter
Loser fur partielle Differentialgleichungen, aber auch den Grundoperationen der
linearen Algebra.

Ziel der Vorlesung soll es sein, Studenten im Hauptstudium der Fachrichtung
Mathematik, Technomathematik oder Informatik einen Uberblick tiber die Methoden
des Wissenschaftlichen Rechnens und speziell auch der Parallelisierung
numerischer Verfahren zu geben. Dabei baut die Vorlesung auf dem Stoff der im
Wechsel gehaltenen Vorlesung Grundlagen des Wissenschaftlichen Rechnens |
"Parallele Algorithmen und Rechnerarchitektur" auf. Dort wurden die Kenntnisse zur
Leistungsbewertung von parallelen Algorithmen sowie die Grundlagen zur
Rechnerarchitektur, Leistungsmodellierung moderner Ho&6chstleistungsrechner und
zugehoérige Programmiermodelle dargestellt. Fur H6rer, welche diese Vorlesung nicht
besucht haben, kann eine Zusammenfassung der wichtigsten Punkte zu Beginn
dieser Vorlesung erfolgen.

In der Vorlesung werden neben einfachen Beispielen paralleler numerischer
Verfahren aus dem Gebiet der Ldésung linearer Gleichungssysteme auch
ausgewahlte parallele numerische Verfahren zur Lésung partieller
Differentialgleichungen vorgestellt, welche Anwendung in einem Tsunami
Simulationsmodell mit nichthydrostatischem Druckterm finden. Die parallele Effizienz
dieser Verfahren sowie die Zeit/Speicherkomplexitat im Vergleich mit der seriellen
Version wird ebenfalls in der Vorlesung analysiert.
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Inhalt:
Einfiihrung in die Thematik und Motivation

- Was ist wissenschaftliches Rechnen?
- Wissenschaftliches Rechnen und parallele numerische Verfahren

Rechnerarchitektur, Leistungsbewertung von Rechnern und Algorithmen und
Konzepte der Parallelisierung

- Zusammenfassung der wichtigsten Punkte aus der im Wechsel gehaltenen Vorlesung
Wissenschaftliches Rechnen | "Parallele Algorithmen und Rechnerarchitektur"

Parallelisierung direkter Verfahren

- Grundoperationen der linearen Algebra
- Vektor,- Matrixmultiplikation

- LU-Zerlegung (left-, right-looking, Crout)
- Optimierte numerische Bibliotheken
- Blockung von Algorithmen
- BLASIlevel 1,2,3
- SCALAPACK
- IMSL und NAG
- GauB-Elimination
- Zyklische Reduktion
- Schur-Komplementmethode
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Parallelisierung iterativer Verfahren

- Relaxationsverfahren (GauB-Seidel-Verfahren, Jacobi -Verfahren)
- CG Verfahren

- Krylov Unterraum: GMRES-Verfahren

- parallele Vorkonditionierung

- geometrische/ algebraische Multigrid Methode

- Schwarzsche Gebietszerlegung

. Bei den in der Vorlesung behandelten parallelen numerischen Verfahren erfolgt stets ein
Vergleich der seriellen Version mit der parallelen Version und ein Vergleich von inharenter
Parallelitat, Speicher- und Zeitkomplexitat und Datenorganisation.



Tsunamimodellierung

AW

2D - Flachwassergleichungen
Massenerhaltungsgleichung:
n+V - -(uH)=0
Impulsgleichung (in horizontaler Richtung):
u+ (u

Viu+fxu+gvVn+F=0

Die Oberflachenauslenkung n(x,y,t) und die

horizontalen Geschwindigkeitskomponenten

u(x,y,t) = (u,,u,) sind unbekannt.

Anfangsbedingungen

rI(X,yaO) = r]O(X’y)’ U(X,y,O) = uO(X’y)

Randbedingungen

0 an festen Randern

V(ng/H)

uUu-n

an offenen Randern

Latitude [ °N]

Unstrukturierte Gitter

Mit unstrukturierten Gittern konnen die Kustenlinien
vernunftig dargestellt werden.

Finite Elemente Methode

TsunAWI basiert auf der P,-P," Finite Elemente

Methode und dem Leap-Frog-Zeitschrittverfahren.
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Simulation des Japan-Tsunamis am 11. Marz 2011

Maximum wave height (largest value: 27.2 m)

Erdbeben 38.31 N 142.52 E

Uberflutung

Magnitude: Mw =9.0
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Time: 0.0 minutas




Nichthydrostatischer Ansatz
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Der Druck, p=p, +q
Aufspaltung in hydrostatischen Anteil p,, und
nichthydrostatischen Anteil q. Im Flachwasser-

modell wird q vernachlassigt.

Nichthydrostatischer Ansatz

Zur Steigerung der Genauigkeit werden die

Genauigkeit hat seinen Preis

Zur Bestimmung der zusatzlichen Unbekannten g muss in
jedem Zeitsschritt ein grol3es, dinnbesetztes Gleichungs-
system Aq = b gelost werden. Dies spiegelt sich in erhdhtem

Speicheraufwand und verlangerter Rechendauer wider.
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Gebietszerlegung
- Pattern of Matrix A
MPI-Parallelisierung 0 | oemoreTRR
. . ) ) ;ff',’a Ey2 §E13 Eia
Fir die Parallelisierung wird das Rechengebiet zerlegt A
TN % :
. . iy oy Ll : d : ".‘
und die einzelnen Partitionen den Prozessoren 8oL XS e S o R i
zugewiesen. Die Daten an Partitionsgrenzen werden RN
R ¥
. - B, o
ZWISChen den Prozessoren mlt Hllfe des Message 179 ......... L SO $.. N, ‘,’:::‘*g’@;'ﬁ ........................... 4
R C
. . . § Proh R
Passing Interface (MPI) Gbermittelt. R
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Partition 1: 89 nodes % ‘;‘«“. e o
Partition 2: 90 nodes|; 250 | . e St N
o S o noces 0 89 179 269 359
Matrixstruktur

In der zugehorigen Matrixstruktur stehen in der
Offdiagonalen die Daten, welche mehr als einen

Prozessor betreffen, also Uber die Partitionsgrenzen

hinaus gehen.



Krylov-Unterraumverfahren und Prakonditionierung

Krylov-Unterraumverfahren GMRES

Zum Losen des linearen Gleichungssystems wird in
einem iterativen Verfahren das Residuum r; = b, — Ax;
minimiert. Dabei gilt r; €span{r,, Ary, A%ry, ... A-rg}.
Die Konvergenzrate hangt von der Kondition der
Matrix ab.

Lokale und globale Prakonditionierung

Bei der Prakonditionierung wird A1 durch eine Matrix
mit besserer Kondition approximiert.

Nun fuhrt jeder Prozessor lokal eine unvollstandige
LU-Zerlegung (ILU) auf einen Teil der Matrix aus.
Wie dieser Teil definiert ist, wird durch die globale

Prakonditionierung festgelegt.

~ ~

L U A

Unvollstandige LU-Zerlegung

Da die Dreiecksmatrizen der vollstandigen LU-
Zerlegung einer dunnbesetzten Matrix im Allgemeinen
nicht dunnbesetzt sind, wird diese nur approximiert. Es
gibt verschiedene Ansatze, wie Eintrage ungleich Null
unterdruckt werden. Zum Beispiel:

ILU(2): lj/u; =0, falls a; =0 und &;= 0,

ILUT: Ij/u; =0, falls a; <&,

mit L = (Iij)ij’ U= (uij)ij,’ A= (aij)ij’ A?= (éijz)ij
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Globale Prakonditionierung

. Pattern o.f Matrix A ' Pattern of Matrix A:Xt
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Globale Prakonditionierung

Schur Complement + GMRES

Schurkomplement b T
Mit Hilfe des Schurkomplements kann lokal ein, auf die Interface- - tsetup - tapply
»
B b
Knoten reduziertes Gleichungssystem gelost werden. Die Werte an  —
(]
den inneren Knoten werden anschlielRend explizit berechnet. Das E
Q
O
Schurkomplement erhalt man durch Abbruch der Gauflielimination. ©
®
=
Als Prakonditionierer wird das Schur- s1515
===
2

U
L | S

Gilt LU = A, dann gilt

automatisch LU, = S.

komplement nur approximiert und das

4 8 16
number of processors p [-]

reduzierte Gleichungssystem mit einem Matrix Pattern of S
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Losen des Gleichungssystems Ag=Db
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Die Werte des Gleichungssystems, der rechten Seite
und des Losungsvektors sind auf die verschiedenen
Prozessoren verteilt. Somit berechnet der Prozessor P,

Verteilte Daten /

Ablauf (Pseudocode)

CALL PCSetType ( pc, BJ )
CALL PCSetILUType (pc, ILUT)

CALL PCSetup(pc, A) I

CALL SolverApply (A, b, Qq) j_
Loser: GMRES
r, = b - Aqg

DO WHILE ( norm(r,) > ¢ )

'1$ z = Klv, mit K1~ AL
CALL PCApply(pc, v, z)

o oy

L
\ /

Globaler Prakonditionierer: Block Jacobi

Der lokale Prakonditionierer wird auf den Diagonalblock A,
angewendet.

Lokaler Prakonditionierer: ILU Threshold
ILU-Regel: a;<e = 1I;/u; =0

LU-Zerlegung per Gaul-Elimination. Werte ungleich Null
werden gemal der ILU-Regel erlaubt oder unterdruckt.

CALL PCILU(pc, A;) iYi i
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Losen des Gleichungssystems Ag=Db

Ablauf Il (Pseudocode)

CALL PCSetType ( pc, RAS )
CALL PCSetILUType (pc, ILU2)

CALL PCSetup (pc, A) HE)

CALL SolverApply (A, b, q)

Loser: GMRES 1

ro, = b - Aq
DO WHILE ( norm(r,) > € )

''s z = Klv, mit Kt =» AL
CALL PCApply(pc, v, 2z)

ro= _

END DO

Globaler Prakonditionierer: restricted Additive Schwarz

Der lokale Prakonditionierer wird auf die Blockmatrix A

i,ext

angewendet. Dabei besteht A, ,,; aus dem Diagonalblock A,
und den Werten der Interface-Knoten angrenzender
Partitionen.

Lokaler Prakonditionierer: ILU(2)

— A2
ilij = A

LU-Zerlegung per Gaul-Elimination. Werte ungleich Null
werden gemal der ILU-Regel erlaubt oder unterdruckt.

CALL MatExtend(A;, A; ...)

CALL PCILU ( pc, Aj_,ext) Li,extUi,ext = Ai,ext

1) Erweiterung von v,und z;, entsprechend A
2) Berechnungvon z;,;:
Zi,ext = Ui,ext-1|—i,ext-1vi,ext
3) Beschrankung des Vektors z .., auf die Werte der
eigenen Partition: Z; = (Z; ex)l;

i,ext-
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Losen des Gleichungssystems Ag=Db

Ablauf Il (Pseudocode)

CALL PCSetType ( pc, SCHUR)
CALL PCSetILUType (pc, ILUT )

CALL PCSetup (pc, A) HE)

CALL SolverApply (A, b, q)

Loser: GMRES

ro, = b - Aq
DO WHILE ( norm(r,) > € )

''s z = Klv, mit Kt =» AL

CALL PCApply(pc, v, 2z) _

e = ...

END DO

Globaler Prakonditionierer: Schurkomplement

Der lokale Prakonditionierer wird auf den Diagonalblock A,
angewendet. Die ILU-Zerlegung des lokalen Schur-
komplements S;ist Teil der Zerlegung von A,.

Lokaler Prakonditionierer: ILUT
LU-Zerlegung per Gaul3-Elimination. Werte ungleich Null
werden gemalf der ILU-Regel erlaubt oder unterdrickt.

CALL PCILU(pc, A,) LU, =A,

1

CALL PCRestrict(pc, pc®) I—iSUiS = (I—iUi)linterfacez Si

1) Losen des Gleichungssystems auf dem Interface mit
Hilfe des lokalen Prakonditionierers LSU S.

CALL VecRestrict(z, z?) zS = (Z) |interface
CALL VecSchurRHS (v, v®) vS = .
CALL SolverApply(pc®, vS, z%)

2) Explizite Berechnung der tbrigen Werte von z,
ausgehend von den Werten zS auf dem Interface.
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