
Argonne	
  Leadership	
  Compu2ng	
  Facility	
  

From	
  Laptops	
  to	
  Petaflops	
  

Portable	
  Produc2vity	
  and	
  Performance	
  
using	
  Open-­‐Source	
  Development	
  Tools	
  
	
  
Jeff	
  Hammond	
  and	
  Katherine	
  Riley	
  
(with	
  plenty	
  of	
  help	
  from	
  our	
  colleages)	
  

1	
  



Mira	
  Out	
  Of	
  The	
  Box	
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Hardware:	
  
•  48	
  racks	
  –	
  10	
  Petaflops	
  peak	
  
•  48k	
  compute	
  nodes	
  /	
  768k	
  cores	
  

• 	
  PowerPC	
  A2	
  with	
  16	
  cores/node	
  at	
  1.6	
  GHz	
  
• 	
  4	
  way	
  mul2-­‐threading	
  
• 	
  Quad	
  FPU	
  –	
  4	
  wide	
  double	
  precision	
  SIMD	
  

•  384	
  IO	
  nodes	
  	
  
•  768	
  TB	
  Memory	
  –	
  16	
  GB/node	
  
•  5D	
  Torus	
  network	
  
•  Login,	
  Service,	
  &	
  Management	
  Nodes	
  

So;ware:	
  
•  Compute	
  Node	
  Kernel	
  OS	
  +	
  IO	
  Node	
  Linux	
  
•  XL	
  Fortran,	
  C,	
  C++	
  Compilers	
  
•  GNU	
  Compilers	
  +	
  GNU	
  Toolchain	
  
•  Messaging	
  Stack	
  –	
  SPI,	
  PAMI,	
  MPI	
  
•  ESSL	
  (BLAS/LAPACK)	
  
•  Control	
  System	
  –	
  MMCS,	
  CIOD,	
  CDTI	
  



What’s	
  not	
  in	
  the	
  box	
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The	
  BG/Q	
  sofware	
  stack	
  is	
  a	
  good	
  start	
  but	
  users	
  want	
  more,	
  including:	
  
	
  

• 	
  Performance	
  Tools:	
  
• 	
  PAPI,	
  TAU,	
  HPCToolkit,	
  mpiP,	
  ….	
  

• 	
  Debuggers:	
  
• 	
  TotalView,	
  DDT	
  

• 	
  Libraries:	
  	
  
• 	
  FFTW,	
  ScaLAPACK,	
  ParMe2s,	
  P3DFFT	
  ….	
  

• 	
  Programming	
  Model:	
  
• 	
  UPC,	
  Charm++,	
  Global	
  Arrays,	
  ...	
  

	
  
	
  
A	
  collabora2ve	
  “Early	
  Sofware”	
  project	
  was	
  ini2ated	
  at	
  Argonne	
  to	
  
make	
  this	
  sofware	
  available	
  when	
  Mira	
  comes	
  online	
  



Building	
  the	
  Blue	
  Gene/Q	
  scienGfic	
  so;ware	
  
ecosystem	
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IBM	
  has	
  provided	
  OSS	
  all	
  the	
  way	
  down:	
  
•  MPI	
  sits	
  on	
  top	
  of	
  PAMI	
  sits	
  on	
  top	
  of	
  SPI,	
  all	
  of	
  which	
  are	
  OSS.	
  
•  CNK,	
  which	
  is	
  Linux-­‐like,	
  is	
  OSS.	
  
•  Python,	
  GCC,	
  glibc,	
  etc.	
  all	
  OSS	
  (obviously,	
  due	
  to	
  GPL	
  for	
  GNU	
  codes).	
  

What	
  IBM	
  does	
  not	
  provide	
  is	
  readily	
  ported	
  by	
  learning	
  from	
  these.	
  
	
  
For	
  example,	
  GASNet	
  was	
  ported	
  by	
  learning	
  PAMI	
  and	
  MPI	
  design	
  and	
  
LLVM	
  by	
  learning	
  from	
  GCC.	
  

We	
  are	
  working	
  to	
  enable	
  a	
  seamless	
  
transi2on	
  between	
  your	
  laptop	
  and	
  Blue	
  
Gene/Q.	
  



Why	
  not	
  just	
  build	
  an	
  x86	
  supercomputer?	
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There	
  is	
  no	
  such	
  thing	
  as	
  an	
  x86	
  supercomputer	
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Power	
  is	
  the	
  limi2ng	
  factor	
  and	
  tradi2onal	
  machines	
  like	
  Jaguar	
  are	
  10	
  
2mes	
  less	
  power	
  efficient	
  than	
  Blue	
  Gene/Q.	
  
	
  
Intel	
  is	
  moving	
  towards	
  x86+MIC.	
  	
  MIC	
  has	
  the	
  x86	
  toolchain	
  but	
  it	
  is	
  s2ll	
  
an	
  aoached	
  coprocessor	
  and	
  is	
  not	
  binary	
  compa2ble	
  with	
  x86	
  CPUs.	
  
	
  
AMD	
  is	
  moving	
  towards	
  CPU+APU.	
  	
  No	
  one	
  uses	
  this	
  hardware	
  in	
  HPC…	
  
	
  
NVIDIA	
  provides	
  a	
  disrup2ve	
  sofware	
  development	
  environment	
  and	
  
has	
  all	
  the	
  issues	
  associated	
  with	
  a	
  heterogeneous	
  system.	
  
	
  
Even	
  when	
  plaporms	
  resemble	
  commodity	
  hardware,	
  they	
  s2ll	
  require	
  
extensive	
  custom	
  engineering	
  to	
  scale.	
  	
  Cray	
  Gemini	
  is	
  substan2ally	
  
more	
  scalable	
  than	
  Infiniband,	
  for	
  example.	
  
	
  
IBM	
  PERCS	
  (formerly	
  Blue	
  Waters),	
  is	
  much	
  less	
  efficient	
  than	
  BG/Q…	
  



What	
  do	
  you	
  want	
  for	
  development?	
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The	
  same:	
  
•  Compilers	
  
•  MPI	
  
•  Performance	
  tools	
  
•  IDE	
  
•  Languages	
  
•  What	
  else?	
  

We	
  have:	
  
•  GCC,	
  LLVM	
  
•  MPICH2	
  
•  TAU,	
  HPCToolkit,	
  PAPI	
  
•  Eclipse	
  
•  Fortran,	
  C/C++,	
  Python	
  

Do	
  you	
  take	
  it	
  for	
  granted	
  that	
  you	
  can	
  use	
  Python?	
  
	
  
Do	
  the	
  portable	
  compilers	
  –	
  i.e.	
  not	
  IBM	
  XL	
  or	
  Cray	
  –	
  support	
  the	
  features?	
  



OSS	
  Compilers	
  on	
  BG/Q	
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ALCF	
  has	
  been	
  frustrated	
  by	
  the	
  compiler	
  op2ons	
  on	
  Blue	
  Gene/P.	
  
	
  
LLVM	
  is	
  an	
  OSS	
  compiler	
  project	
  driven	
  by	
  Apple	
  and	
  used	
  by	
  NVIDIA,	
  Cray,	
  
Google,	
  etc.	
  
	
  
Hal	
  Finkel	
  (CSGF@ALCF)	
  ported	
  LLVM	
  to	
  Blue	
  Gene/P	
  and	
  Blue	
  Gene/Q	
  and	
  it	
  
supports	
  features	
  previously	
  only	
  available	
  from	
  the	
  IBM	
  compiler	
  (auto	
  and	
  
manual	
  vectoriza2on).	
  
	
  
Collaborators	
  are	
  working	
  on	
  transac2onal	
  memory	
  in	
  LLVM.	
  	
  We	
  are	
  
exploring	
  how	
  to	
  realize	
  OpenMP	
  and	
  PGAS	
  in	
  LLVM.	
  
	
  
We	
  want	
  to	
  have	
  TM	
  and	
  SE	
  support	
  in	
  GCC	
  (since	
  these	
  are	
  OpenMP	
  
oriented),	
  which	
  will	
  likely	
  happen	
  afer	
  the	
  LLVM	
  implementa2on.	
  


