

Moderador
Notas de la presentación
Pantalla de espera ... (música Vangelis – Pustar)
Comenzar a la hora exacta:
Cuando me enteré de que ADMINTECH visitaría el sincrotrón ALBA, decidí que no podía faltar a la cita
Mi visita prevista para documentar mi tesis se canceló por la codiv!
Mi ejemplo es una oportunidad para explicar como se liga la HPC con sincrotrón …
Pero hay más ejemplos, de hecho muchos ya que un sincrotrón genera muchos datos en un experimento.

POR CIERTO, EN TOTAL HAY 19 TRANSPARENCIAS, podrán ver el número abajo a la derecha.
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Moderador
Notas de la presentación
WELL, FRIST OF ALL
Why all these logos? (  point to them)
And why INTEL and BSC in the middle?
INTEL: PhD Francesc Guim Principal Engineer at Intel Corporation invite me to do this PhD (2017), when I was doing my Master degree and PhD Harald Servat allow me to participate into the FPGAs research group an BSC.
BSC: PhD Xavier Martorell invite me to be a member of the Programming Models group at BSC (2017).

UB: Because my thesis tutor is PhD Simone Balocco, where academically, I am doing my PhD.
CID-CSIC and IQAC: Because my thesis director is, PhD Ramon Pons, where really, I am doing my PhD.

The structure of logos remains me the small structure of a molecule.




mailto:cesar.Gonzalez@bsc.es
mailto:simone.balocco@ub.edu
mailto:ramon.pons@iqac.csic.es

The
experiment

PRESENT

DO


Moderador
Notas de la presentación
This is the structure of my presentation, where we are going to explain our experiment.
Now What we do?




ENLACE PARA VER EL VIDEO:

http://www.sie.es/wp-content
uploads/2021/05/
multimedial_KcXbZjuf.mp4



http://www.sie.es/wp-content/uploads/2021/05/multimedia1_KcXbZjuf.mp4
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What we do? Determining atomic structures

3GWH
Workgroup

https://www.nature.com/articles/nmeth.1365



Moderador
Notas de la presentación
Were we do our work?
Previous experiences 3GWH, published at Nature.



https://www.nature.com/articles/nmeth.1365
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PAST
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D2 ...


Moderador
Notas de la presentación
Now PAST.




Where we came from? Year 2001, grid



Moderador
Notas de la presentación
We used HTCondor to migrate the single FORTRAN program to the grid computing (13.7 GFlops).




Year 2011, GPUs

__global  void VecAdd(int* A, float*AP, const float* Bl, const float* B2,
const float* B3, const float* B4, const int N, const int ii)

{
int 1 = blockDim.x * blockIdx.x + threadIdx.x;
if ((i1i < i) && (1 < N))
A[i] = 0; AP[i] =0;
A[i] = int(sqrt((B1[ii]-B1[i])*(B1[i1i]-B1[i]) +
(B2[ii]-B2[i])*(B2[ii]-B2[i]) +
(B3[1i]-B3[i]) *(B3[ii]-B3[1i])));
AP[i] = B4[ii]*B4[i];


Moderador
Notas de la presentación
Later on, we translate the FORTRAN code to C-CUDA.
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Moderador
Notas de la presentación
Now PRESENT.




1 Intel FPGA STRATIX 10 Model GX2800

1 GPU NVidia RTX 2070 SUPER™ Blower, 8 GB RAM
The GDDR6 2.560 cores

equipment 2 Processors Xeon Cascade-lake Bronze 3204 de 1,9
GHz, six cores each



Moderador
Notas de la presentación
Now PRESENT.
¿Porqué programamos con FPGAs I OpenCL?
Porqué es más facil un kernel programado en single-work item que no programado en NDRange.
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Runtimes— OmpSs@CUDA & OpenCL

e Evaluation on Intel CPUs, Nvidia GPU and Intel Stratix 10 FPGA

6-core Intel Xeon® Bronze 3204 @1.9GHz, no ht

Nvidia GeForce RTX 2070 SUPER

Intel Stratix 10 FPGA

Performance of Matrix Multiplication (4096x4096)

— Lesson learned: devices similar in performance

contribute better to overall performance

m Gflop/s

® Gflop/s max
Implements
Lt " " il |l || " | | " || |

© Dr. Xavier Martorell, Barcelona Supercomputing Center.
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Moderador
Notas de la presentación
Aunque nosotros no calculamos multiplicaciones de matrices.


Electrons ‘ . Dz
Spectra results (OpenCL comparison)

Spectra Performance
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© Dr. Carlos Alvarez, Barcelona Supercomputing Center. Results submitted for publication, under review.


Moderador
Notas de la presentación
En el caso de pseudo-electrones (teoria quántica):
Histograma
TF en el seno
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Fourier
Transform result

il il


Moderador
Notas de la presentación
En el caso de átomos:
Los atòmic form factors
La fórmula de Debye (premio Novel)



Comparison

pseudo-electrons/atoms/experimental
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Moderador
Notas de la presentación
Note that spectrum from the ALBA synchrotron is not normalized to be able how the peaks match.

Con pseudo-electrones
La intensidad en q = 0 es proporcional a la cantidad de electrones, al cuadrado del número de electrones. i.e 2M 4 * 10 ^ 12 

Con Debye 
A q = 0 el factor de estructura de cada átomo es proporcional al número de electrones.

Normalización.
Tomamos todo el espectro y lo divido por el sumatorio del número de electrones al cuadrado espectro.

En los espectros reales 
A la q = 0 no se puede acceder, es proporcional al número de electrones que tiene la muestra, pero desconocemos ese número.
Lo que hay es hacer converger los picos.
No hay una escala absoluta y hay factores que intervienen y que son necesarios para calcular (el # de electrones) i.e .: 
- saber la intensidad del polvo (la muestra del Béhenato de plata que hemos utilizado)
- en el caso del sincrotrón Alba, tener el espectro del vidrio utilizado, que ha contenido la muestra. 



Comparison
and more ...
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© PhD Ramon Pons Pons, Cesar Gonzalez et al, IQAC-CSIC. Results submitted for publication, under review.


Moderador
Notas de la presentación
Gel from the ALBA synchrotron.


Explainning the results
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Moderador
Notas de la presentación
Explicación latencia con cartulinas.
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FUTURE
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D1


Moderador
Notas de la presentación
Now FUTURE.




Road map to the structures

1. Model the real structure of ??? with atoms and try to
converge a random model to its spectrum with pseudo-

electons.

2. Try to converge a random model to the BSA real spectrum.

3. Try to converge a random model to an unknown structure.


Moderador
Notas de la presentación
Step 2 run more examples.
Step 3 try with unknown structure.
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THE END: Performance summary

Before 2001 Week |IQAC-CSIC lab
2001 Grio Weekend CID-CSIC
2011 GPU 10,000 CID-CSIC lab

seconds

2021 FPGA 30 seconds BSC

18


Moderador
Notas de la presentación
Our results.
I am involved since 2001.




C-CUDA Bpps seg.

Breaking K40 14 142,86
news [/ GTX 1060 50 40,00
GTX 1670 116 17,24
GTX 1080 188 10,64
RTX 2070 218 9,17

GPU (pseudo-electrons)
RDF F vector affect performance: x10 =2 time x2

: : . .. 19
© Juan Miguel de Haro, Barcelona Supercomputing Center. Results submitted for publication, under review.


Moderador
Notas de la presentación
Con FPGAs el vector F no afecta al performance. Así pues, temenos un empate técnico entre GPU y FPGAs.



Sheet1

		C-CUDA		Bpps		seg.

		K40		14		142.86

		GTX 1060		50		40.00

		GTX 1670		116		17.24

		GTX 1080		188		10.64

		RTX 2070		218		9.17






FORTRAN

La industria ha estado tomando un
camino tecnologico en el que el
escalado tradicional esta llegando a
su fin y el rendimiento de las
aplicaciones y la eficiencia
energética varian mas de 2 ordenes
de magnitud dependiendo de su
paralelismo, heterogeneidad y
localidad.

Dr. Wen — Mei Hwu, Senior
Distinguished Research Scientist en
NVIDIA ...

11 de mayo de 2021

C-CUDA
PC-CUDA

OpenCL@0mpSs
Server-FPGA

116

C-OpenCL
Server-FPGA

OpenCL@0OmpSS

Server-FPGA

C-CUDA
Server-CUDA

Moore’s law

20


Moderador
Notas de la presentación
Ley de Moore, cada 2 años se duplica el #transistores.



“You can dream, but you can never go back
the way you came.”

Jackson Browne, 9-JUN-1977

pA



Moderador
Notas de la presentación
Any questions, please?
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