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1. Einleitung

Das Projekt bvif02 dient der Realisierung der numerischen Aufgaben welche im von
der DFG geforderten Programm “Kleinskalige Instabilitdten als Bausteine der turbulen-
ten Energiekaskade” (Kennung KL 611/10) gestellt wurden. Dabei handelt es sich in
erster Linie um die Erzeugung von zeitlich und r&dumlich sehr hoch aufgelosten Feld-
daten in turbulenten Stromungen via direkte numerische Simulation (DNS). Diese Da-
ten werden in Nachbearbeitungsschritten digitalen Filteroperationen unterzogen. Im ur-
spriinlichen Antrag (Klein & Uhlmann 2000) wurden die wissenschaftlichen Zielsetzun-
gen skizziert, weitere Details sind dem DFG-Antrag auf Gewdhrung einer Sachbeihilfe
(Klein 11998) zu entnehmen. Fortschritte des Projektes in Form von Zwischenberich-
ten und Animationen sind 6ffentlich zugénglich unter der URL: www.pik-potsdam.de/-
~uhlmann/projects.html.

Mit Datum des 18. Februar 2000 hat der Zulassungsausschuf fiir das ZIB fiir den
Zeitraum 2/2000 — 1/2001 insgesamt 8000 ZPL von beantragten 20000 ZPL bewilligt.
Am 30. November 2000 wurden aufgrund eines Erweiterungsantrages zusétzliche 2500
ZPL fiir das Quartal 1/2001 bereitgestellt.

Im vorliegenden Antrag weisen wir die bisherige Verwendung von Ressourcen fiir die
Simulation und Analyse der verschiedenen Stromungsfiille nach (§2Hl). AuBerdem detail-
lieren wir in §8IHZA unser Verfahren zur Simulation homogen-isotroper Turbulenz, da
dieser Fall im urspriinglichen Antrag nicht erwahnt wurde. In §8 préasentieren wir schlief3-
lich den geplanten weiteren Verbrauch, was uns zur Beantragung eines Kontingentes von
10100 ZPL fiir den Zeitraum 2,/2001 — 1/2002 fiihrt.

2. Simulation ebener Kanalstrémung

Der urspriingliche Projektantrag (Klein & Uhlmann 2000) beschreibt ausfiihrlich den
DNS code fiir ebene Kanalstromung: Modell, numerische Methoden, paralleler Losungs-
algorithmus. In der Folge wurden u.a. mit Hilfe von Herrn K. Ketelsen von SGI diverse
T3E-spezifische Optimierungsschritte durchgefiihrt, welche insbesondere die Einzelpro-
zessorleistung verbesserten (Fouriertransformation, Tridiagonalldser, einzelne kritische
Schleifen) aber auch eine gute Skalierung fiir grofie Prozessoranzahlen ermoglichen (asyn-
chrone Ausfithrung der Datentransponierung). Die Summe dieser Modifikationen fiihrte
zu einer Beschleunigung des Programmes um etwa einen Faktor 2 bei relevanten Pro-
blemen . Es sollte erwdhnt werden, dafl bei der grofiten realisierten Problemdimension
(600 x 385 x 600 Freiheitsgrade) jetzt ein speed-up von nahezu 2 erreicht wird wenn
256 PEs gegeniiber 128 PEs verwendet werden.

Tabelle [ gibt eine Ubersicht iiber die bisher durchgefiihrten Rechnungen mit dem
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case PEs Nz Re'r tinit tproduce Z t Nsnap

kim590 128 384 x 257 x 384 590 8 x 150 ZPL  5x 24 ZPL 1320 ZPL 249
kim590fi 200 600 x 385 x 600 590 11 x 150 ZPL 6 x 100 ZPL 2250 ZPL 240
kmmhires 200 600 x 385 x 600 200 16 x 150 ZPL 10 x 113 ZPL 3530 ZPL 250

TABELLE 1. Details der bisher auf berte durchgefiihrten Simulationen ebener Kanalstrémung.
N; bezeichnet die Anzahl der numerischen Fourier/Tschebyscheff-Moden, Re; ist die relevante
Reynoldszahl, t;y;+ die notwendige Rechenzeit zum Erreichen eines statistischen Gleichgewichtes,
tproduce die Rechenzeit zur Generation einer zeitlich hochaufgelosten Serie von ngsnap snapshots.

optimierten code. Die Erzeugung eines vollturbulenten Zustandes in statistischem Equi-
librium (¢;,,;¢) beansprucht den Hauptanteil der Rechenzeit. Dieser Anteil schliefit die
notwendige Integrationszeit fiir die Akkumulation von konvergierter Statistik der Mo-
mente zweiter Ordung ein. Dabei ist zu bemerken, dafl der Anteil von t;,;; dennoch
weitaus geringer ausfiillt als die 5/6, die in [Klein & Uhlmann (2000) angenommen wor-
den waren, da nicht — wie urspriinglich geplant — der laminar-turbulente Umschlag be-
rechnet wurde, sondern jede Serie mit interpolierten Feldern von benachbarten Para-
meterpunkten initialisiert wurde. Auf diese Art liegen schon von Beginn “realistisch”
korrelierte Losungsanteile vor, und es stellt sich heraus, daf in einem kiirzerem Zeitraum
ein Gleichgewichtszustand erreicht wird. Die Details dieser Methode sind in [Uhlmann
(20008) dargestellt worden.

Die eigentliche Produktion der nutzbaren Datenfelder wird in [Uhlmann (2000d) aus-
fithrlich beschrieben. In o.g. URL sind auch Visualisierungen der Turbulenzstruktur ab-
rufbar.

Die Datenproduktion zum Problem der ebenen Kanalstrémung ist mit den vorliegen-
den ca. 750 Feldern abgeschlossen.

3. Simulation homogen-isotroper Strémung
3.1. Konfiguration

Der zweite Stromungstyp, welcher im zugrunde liegenden DFG-Projekt untersucht wird,
entwickelt sich in einem dreifach periodischen Integrationsgebiet. Die resultierende tur-
bulente Stromung ist statistisch gesehen homogen und isotrop in der Ortsvariablen. Nach
analytischer Elimination des Drucktermes lauten hierfiir die Impulsgleichungen im Fou-
rierraum (mit " versehene GroBen sind Fourierkoeffizienten):

— k;zk ~
Buis + vki; = {aey), (5 - k) i) (3.1)

wobei u; die Geschwindigkeitskomponenten bezeichnet, v die Viskositédt, k& den Wel-
lenzahlvektor und f eine arbitrédre Volumenkraft. Letzterer Term hat die Aufgabe, die
Stromung—welche keine mittlere Geschwindigkeit besitzt—kiinstlich mit Energie zu ver-
sorgen, um das Erreichen eines etablierten Zustandes zu erméoglichen. Dies wird dadurch
erreicht, dass stédndig in diejenigen Fouriermoden, welche in einem schmalen Frequenz-
band um einen vorgegebenen Wellenzahlmodulus &, liegen, Energie injiziert wird (ent-
sprechend der gesamten Dissipation). Die genaue Form der “Einspeisung” ist weitgehend
ad hoc (siehe auch |Aveliug [1999).
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ABBILDUNG 1. Aufteilung der dreidimensionalen ortsabhingigen Daten auf die beteiligten Pro-
zessoreinheiten (angedeutet durch Ziffern 0-5 fiir den Fall von 6 Prozessoren). Je nach ge-
genwirtigem “Modus” (’x’, ’y’ oder 'z’) befindet sich eine volle Datendimension im lokalen
Speicher.

3.2. Numerische Methode

Das Simulationsprogramm ist uns von A. Wray, NASA Ames, zur Verfiigung gestellten
worden. Darin findet direkt obige Formulierung (Bl) in primitiven Variablen Verwen-
dung. Es handelt sich hierbei um ein Fourier-Pseudospektralverfahren, wobei de-aliasing
mittels der 2/3-Regel durchgefiihrt wird. Die Zeititeration erfolgt durch ein Runge-Kutta
Schema dritter Ordnung. Die durch lineare Analyse ermittelte, maximal erlaubte CFL
Zahl betrégt in diesem Fall 2.

3.3. Parallelisierung

Dieses Rechenprogramm wurde von uns fiir die Nutzung auf der T3E angepafit und
schrittweise optimiert. Die Parallelitéit wird via MPI unter FORTRAN durch ein pencil-
Datenmodell realisiert, d.h. es wird zunéichst die Anzahl der Prozessoren moglichst qua-
dratisch in numerop=num cols-num rows faktorisiert und es werden dann in zwei Ko-
ordinatenrichtungen die Daten {iber dieses “Gitter” verteilt. Es ist also jeweils nur in
einer Ortsrichtung die volle Vektorldnge der Daten lokal (d.h. ohne Kommunikation)
zugdnglich. Auf diese Weise wird einerseits mehr Kommunikation zwischen den Prozes-
soreinheiten notwendig, jedoch wird andererseits sichergestellt, dafl lokale Speicherzugrif-
fe ausschlieflich auf benachbarte Addressen erfolgen.

Abbildung [ zeigt schematisch die Aufteilung der Daten auf die zur Verfiigung ste-
henden Prozessoren je nach “Modus” (’x’, 'y’ oder ’z’). Dabei wird zwischen den ein-
zelnen Modi durch geeignete Transponierung entweder der “Spalten” (transpose_cols)
oder der “Zeilen” (transpose_rows)—é&hnlich den Operationen eines Rubik’s cube—
gewechselt. Dieses Umschichten der Daten erfolgt durch nicht blockierende Kommuni-
kation und doppelte temporire Speicher. Auf diese Weise kann das Ver- und Entpacken
der darauffolgenden Nachrichten schon wéhrend der aktuellen Kommunikationszeit er-
folgen. Der nachstehende Algorithmus erldutert—als Beispiel—den Wechsel eines Feldes
u(mzr-num rows,my,mx) vom 'z’ in den 'x’ Modus durch die Funktion transpose _rows.
Dabei sei vorausgesetzt, dafl in einem Initialisierungsschritt die paarweisen Kommu-
nikationspartner ermittelt worden sind und sich in den (lokalen) Zeigern to_row(1:
num_rows-1) und from_row(1:num_rows-1) befinden. Diese Paare sind so errechnet, dafl
sich die messages nicht kreuzen.
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1: ib <0
2: stage «+ 1
3: stages(0:1) <0
4: msg_size < mzr-mx-my
5: row_out(1l:msg size,ib) «
6: u(1l+mzr-to_row(stage) :mzr-(torow(stage)+1),:,:)
7: repeat
8  stages(ib) « stage
9: if (stage < num_rows) then
10: destination « my_col+to row(stage) -num cols
11: call MPI_TRECV(row_in(ib) ,msg _size,...,recv_request)
12: call MPI_ISSEND(row_out(ib) ,msg.size,destination,...,send request)
13:  end if
14:  ib « 1 — ib{toggle between buffers}
15: stage <+ stage + 1
16:  if (stage < num rows) then
17: row_out(1l:msgsize,ib) «
18: u(1l+mzr-to_row(stage) :mzr-(torow(stage)+1),:,:)
19:  end if
20:  if (stages(ib) > 0) then
21: u(l+mzr-from row(stage) :mzr-(torow(stage)+1),:,:) «—
22: row_in(1l:msg_size,ib)
23:  end if
24:  if (stage < num_rows) then
25: call MPI_WAIT(recv._request,...)
26: call MPI_WAIT(send request,...)

27 end if
28: until (stage > num rows)

Hier ist anzumerken, daf} die interne Transponierung, also der Tausch der Laufindizes
des lokalen Feldes, gesondert durch einen expliziten Kopiervorgang erfolgt.
Die Sequenz der verschiedenen Kommunikationsschritte wiahrend der zeitlichen Inte-

gration sei im folgenden angedeutet.

1: repeat

2:  Operationen in z-Richtung
— transpose_rows
Operationen in z-Richtung
— transpose._rows
mehr Operationen in z-Richtung
— transpose_cols
Operationen in y-Richtung; Zeitschritt

9: > transpose_cols
10: until (Ende der Zeitintegration)

3.4. Performance

Die Tabelle B gibt Aufschluf {iber die Performance des Simulationsprogrammes auf der
CRAY T3E. Nach unserer Optimierung wird eine globale Rate von 73 Mflop pro PE
erreicht. Die Fouriertransformationen liefern ca. 100 (complez-to-complex) bzw. 160 Mflop
(real-to-complex), wobei das zweifache Kopieren der Daten inbegriffen ist. Diese Werte
liegen etwas hoher als vergleichbare Resultate des Programmes fiir die Kanalstréomung.
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Performance output created by fort_pat T3E- O 8 PEs

Performance / PE

Region_name Av. Time Total average Max Min  Number

[secl Gflop Mflop calls
c-to-c fft 47.64 0.821 102.57 102.96  102.13 25603
r-to-c fft 35.52 1.314 164.24 164.36 163.79 30721
complete code 171.17 0.585 73.11 73.54 72.93 1

TABELLE 2. Performance des Simulationsprogrammes fiir homogen-isotrope Stromung auf der
CRAY T3E. Die Problemdimension ist N =128, es wurden 8 PE’s mit 450 MHz verwendet und
10 Zeitschritte ausgefiihrt.

case PEs N kp kmacv"] Re)\ Lint/Lbom twall tphy.s/tkol 0 tphy.s/TO
512_.a 256 512 8 2 60 0.04 5 x 187 ZPL 100 6
512 b 256 512 2 2.5 150 0.10 7 x 187 ZPL 30 2.5

TABELLE 3. Parameter der bisherigen Simulationen homogen-isotroper Turbulenz: Anzahl der
verwendeten Prozessoreinheiten PEs; Anzahl der Fouriermoden in jeder Koordinatenrichtung
N; grossskalige Wellenzahl kj, in deren Umgebung kiinstlich Energie mittels Volumenkraft hin-
zugefiigt wird; Auflésung der kleinsten Skalen kn,q21, wobei 1 das Kolmogoroff’sche Lingenmafl
ist; Taylor’sche Reynoldszahl Rey; Grofle des Integrationsgebietes im Verhéltnis zum integra-
len LangenmaB Lint /Lyox; Rechenzeit tyqu; physikalische Zeit tphys/tkoro in Kolmogoroff’schen
Zeiteinheiten des Anfangsfeldes; physikalische Zeit tpnys/To in Zeiteinheiten der Grofien Skalen
des Anfangsfeldes. Bei der angegebenen Rechenzeit ist zu beachten, dafi diese Laufe teilweise
vor den letzten in §833 beschriebenen Optimierungsschritten ausgefiihrt wurden.

3.5. Bisheriger Verbrauch

Der bisherige Verbrauch von Rechenzeit fiir die Simulation homogen-isotroper Stromung
umfafit neben der Entwicklungszeit und einigen Testrechnungen kleineren Umfangs (siehe
erste Ergebnisse in [Uhlmann 2000d; weitere Visualisierung und Animationen sind unter
der gleichen URL zugiinglich) den Beginn zweier Simulationsreihen 512_a, 512 b. Die
Tabelle Bl zeigt die jeweils relevanten physikalischen und numerischen Parameter. Dabei
sollte beachtet werden, daf die lineare Dimension N—im Gegensatz zum Fall der Kanal-
stromung—die Anzahl der nicht mit aliasing behafteten Moden angibt, die tatséichliche
Datenlénge also um einen Faktor 3/2 hoher liegt.

Die Rechnungen zum Fall mit hoherer Reynoldszahl (512_b) befinden sich zum ge-
genwirtigen Zeitpunkt noch in der Phase des Aufbaus eines realistischen turbulenten
Zustandes.

4. Wavelet-basierte Filteroperationen

Zwecks Filterung der Daten bei der Nachbearbeitung haben wir uns auf Wavelet-
basierte Methoden konzentriert, da diese gleichzeitig Zugang zu Skalen- und Ortsin-
formationen bieten konnen. Dies ist ein wichtiger Punkt in userem wissenschaftlichen
Programm: Detektion und Extraktion von lokalisierten, kleinskaligen Losungsanteilen
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case ttot tdone T/tkol twall/tkol E twall
512_a 8T 17 85 ZPL 4395 ZPL
s1ob (L 500tk 95T 40 101 ZPL 6868 ZPL

TABELLE 4. Details zu den fiir 2/2001-1/2002 geplanten Simulationen homogen-isotroper Turbu-
lenz: gesamte physikalische Simulationszeit t;o¢; bisher simulierte physikalische Zeit tgone (Uber-
trag aus Tabelle [); Verhiltnis des grossskaligen zum kleinskaligen Zeitmafl T'/tro; Simulati-
onsdauer pro Zeitmafl tyqi/tkor bei Verwendung von 256 PEs; verbleibende Simulationsdauer
> twai- Es ist zu beachten, dafl die Effizienz des Simulationsprogrammes durch weitere Opti-
misierung nicht mit derjenigen der Tabelle B iibereinstimmt.

im turbulenten Feld. Unsere bisherige Arbeit umfafit daher die Implementierung einer
diskret-orthogonalen Wavelettransformation auf Multiprozessormaschinen mit distribu-
ted memory. Dieses Programm ist fiir die Ausfithrung auf der T3E angepafit worden.
Uhlmann (2000d) gibt einen genauen Einblick in den Algorithmus sowie einige beispiel-
hafte Ergebnisse. Auch zu diesem Teilbereich sind unter der URL weitere Animationen
und Darstellungen zur Filterung und Kompression der Stromungsfelder erhéltlich.

Obwohl die Motiviation fiir die Parallelisierung im Speicheraufwand begriindet war,
hat es sich herausgestellt, da} auch die fiir die Transformation notwendige Rechenzeit
gut skaliert.

5. Plan der weiteren Rechnungen
5.1. Simulation homogen-isotroper Stromung

Wir planen, weitere Rechnungen mit 5122 Freiheitsgraden und den Reynoldszahlen von
Rey = {80,150}. Dazu sollen die oben erwihnten Félle 512_a, 512 b in folgender Weise
fortgefithrt werden. Nach Beendigung der initialen Phase (¢;nit +tstqt) werden realistische
Stromungsfelder in statistischem Gleichgewicht vorliegen. Im Anschlufl werden wir Da-
tenfelder iiber einen Zeitraum von tproduce produzieren, und zwar sowohl (i) bei weiterer
Injektion von Energie in die grofilen Skalen, als auch (ii) nach Abschalten der Energiezu-
fuhr (abklingende Turbulenz) und einer kurzen Anpassungszeit ¢qqjust. Somit wiirde sich
in beiden Féllen eine Gesamtzeit von

ttot = tinit + tstat + tadjust +2 tp'roduce (5]-)

ergeben.

Basierend auf Erfahrungswerten (siehe auch liménez ef all [1993) schitzen wir ¢;p: +
tstat =~ 61", wobei T ein charakteristisches Zeitmafl der groflen Skalen ist. Auf dhnliche
Weise gelangen wir zu teqjust = 1. Datenfelder sollen jeweils tiber ein Zeitfenster von
tproduce = 250 tgo; generiert werden (to; ist ein Zeitmafl der kleinsten relevanten Skalen).

Tabelle @l zeigt die Details der Berechnung von Formel (BI) mittels der Werte fiir das
Verhéltnis der beiden Zeitmafle und unter Beriicksichtigung der notwendigen Rechenzeit
pro Zeitmaf bei Ausfithrung auf 256 PEs. Insgesamt stehen damit 11263 ZPL aus.

5.2. Wavelet-basierte Filteroperationen

Die geplanten Filteroperationen miissen aufgrund des Datenvolumens ebenfalls auf berte
ausgefiithrt werden. Die notwendige Rechenzeit ist gering. Ein Beispiel: die diskrete Wa-
velettransformation und inverse -transformation eines 5123 Feldes kostet 0.025 ZPL bei
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Ausfithrung auf 128 PEs. Wir werden eine Vielzahl O(1000) von Feldern bearbeiten und
dennoch bleibt die gesamte zu erwartende Rechenzeit unter dieser Rubrik klein.

6. Beantragtes Kontingent fiir die Fortfithrung

Die Summe aus bisher verbrauchter und geplanter Rechenzeit betragt 20607 ZPL. Nach
Abzug der bisher gewahrten 10500 ZPL beantragen wir demnach ein neues Kontingent

von

fiir das Projektjahr 2/2001-1/2002.
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