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Die im Rahmen des Karl-Steinbuch Stipendiums durchgefUhrten Arbeiten zum Thema
.Parallele Simulation von metallischen Materialeigenschaften auf einem Linux Cluster’”
sind unter der Betreuung von Frau Prof. Dr. B. Nestler innerhallb der Forschergruppe Pace3D
(Parallel Algorithmus for Crystal Evolution in 3D) an der Fakultét fur Informatik der Hoch-
schule Karlsruhe entstanden.

Die in der Arbeitsgruppe laufenden Forschungsprojekte umfassen eine Vielzahl von An-
wendungen in der computergestltzten Materialforschung und haben die Entwicklung von
Simulationsprogrammen zur Vorhersage von Eigenschaften metallischer Werkstoffe zum
Ziel. Bei der Beschreibung von industriellen Herstellungs- und Verarbeitungsprozessen me-
tallischer Legierungen mussen zahlreiche prozessrelevante und materialspezifische Sys-
temvariable bertcksichtigt und berechnet werden. Die Prozesse von der Erstarrung der
anfdnglichen Metallschmelze bis zur Vergréberung der kristallinen Kornstruktur laufen auf
verschiedenen Zeit- und Ladngenskalen ab und lassen sich nur durch dreidimensionale Si-
mulationen in moglichst groBen Rechengebieten beschreiben. Die von den Prozessabl&u-
fen vorgegebenen komplexen Anforderungen machen die Entwicklung und Verwendung
paralleler Algorithmen auf Hochleistungsrechnern sowie eine Analyse und Optimierung
der Performance der verwendeten Algorithmen erforderlich.

Allgemeine Beschreibung der Einbindung
der Forschungsthematik:

polykristalliner Kornstrukturen und Phao-
senumwandlungen in  Mehrkomponen-
fen- und Mehrphasensystemen unter
Die charakteristischen Gefugemerkmale Einbeziehung von Massendiffusion, War-
von Mikrostrukturen, die sich wdhrend des mediffusion, Konvektion, Anisotropie und
Erstarrungsprozesses einer metallischen Elastizitdt. Abbildung 1 zeigt exemplarisch
Legierung bilden, spielen fur die mecho- den simulierten Vergroberungsprozess

nischen Eigenschaften des entstehenden einer polykristallinen Kornstruktur.

Werkstoffes eine wichtige Rolle und sind
daher fur die Entwicklung und Herstellung
von Werkstoffen von sehr groBer Wichtig-
keit. Heutzutage gibt der Forschungsbe-
reich der computergestutzten
Modellbildung und numerischen Simulati-
on wertvolle und umfangreiche Méglich-
keiten, um Einsicht in die ablaufenden
Prozesse der Mikrostrukturbildung zu neh-
men sowie Vorhersagen Uber die Erstar-
rungsprozesse und Optimierung der
ProzessfUhrung zu machen. Dadurch wird
die gerzielte Entwicklung von Werkstoffen
mit sperzifischen Eigenschaften fur be-
stimmte Anwendungsbereiche moglich.
Der Schwerpunkt der, von der Pace3D-
Forschungsgruppe entwickelten Simulati-
onsprogramme liegt in der Beschreibung

Die Basis fur die komplexen Simulationen
bildet ein von Frau Prof. Dr. B. Nestler und
Koautoren in (1) entwickeltes, mathema-
fisch-physikalisches Modell, das die Aus-
bildung der Mikrostrukturen durch einen
gekoppelten Satz partieller Differential-
gleichungen beschreibt. Im Verlauf der
umfangreichen Forschungsarbeiten wur-
den durch wissenschaftliche Mitarbeiter
und Studierende der Hochschule Karlsru-
he Simulationsprogramme entwickelt, die
die Evolutionsgleichungen auf der Basis
eines , Finite Differenzen Verfahrens'' imp-
lementiert. Dieses numerische Loésungsver-
fahren ermdglicht die Simulation und
anschlieBende Visualisierung dreidimensi-
onaler Strukturausbildungen und Kristalli-
sationsprozesse.
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Abb. 1. Simulation des Vergrdberungspro-
zess einer polykristallinen Kornstruktur,

Parallelisierung der Software:

Um die Vorgdnge in praxisrelevanten Le-
gierungen mit diesem Modell simulieren
zu kébnnen, wird die Berechnung einer
Vielzahl von Systemvariablen bendtigt.
Die Behandlung der Prozesse ist mit ei-
nem groBen Speicher- und Rechenzeit-
bedarf verbunden. Weiterhin muss das
simulierte Gebiet mdglichst groB sein, um
akkurate Vorhersagen und die erforderli-
che Auflésung der Struktur zu gewdhrleis-
ten. Um die Voraussetzungen erfldllen zu
kébnnen, wird die Verwendung paralleler
Hochleistungsrechner sowohl mit hoher
Rechenleistung als auch groBem Haupt-
speicher unumgdnglich. Auf solchen
Hochleistungsrechnern kann auch ge-
wohnliche, serielle Software ausgefuhrt
werden. Eine solche Softwarelbsung be-
sitzt aber nicht das Potential, die gebote-
nen Kapazitdten und Mobglichkeiten
vollstandig auszunutzen. Um Parallelrech-
ner effektiv einsetzen zu kdnnen, ist es
essentiell, die verwendeten Algorithmen
auf parallele AusfGhrung anzupassen und
zu optimieren. Arbeiten zur Parallelisierung
und Optimierung der numerischen Ver-
fahren wurden im Rahmen einer Diplom-
arbeit (2) und einer Bachelor-Thesis (3)
umgesetzt.

Parallelisierungsverfahren:

Es gibt generell zwei verschiedene Arten
zur Umsefzung von Parallelisierung von
Software-Programmen. Die erste Variante
basiert auf einer Hardware-Architektur,
die mehrere Prozessoren (CPUs) mit ei-
nem gemeinsamen Speicher verbindet
(sieche Abb. 2). Die zweite Variante ver-
wendet komplette, autonome Compu-
tersysteme, die lediglich Uber einen
Kommunikationskanal miteinander ver-
bunden sind (siehe Abb. 3). Da beide
Varianten Vorteile sowie Nachteile besit-
zen, verwenden moderne Hochleistungs-
rechner meist eine hybride Architektur.
Zum Zeitpunkt des Projektbeginns war die
Realisierung beider Ansétze geplant, teil-
weise angegangen, aber noch nicht in
konsequenter und praxistauglicher Weise
umgesetzt.

CPU 2

System Bus

Memory

Abb. 2, Mehrprozessorsysteme
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Abb. 3, Netz aus autonomen Systemen.
Projekiziele

Ziel des durch das Karl-Steinbuch Stipen-
dium geférderten Projektes waren die
Umsetzung der geplanten Parallelisie-
rungskonzepte fUr das gesamte Simulati-
onsprogramm und die umfangreiche
Analyse und Optimierung der Performan-
ce in der Anwendung auf reale Simulati-
onsaufgaben. Im Rahmen der bisherigen
Parallelisierungsansatze wurde zu Test-
zwecken Rechenzeit auf dem Hochleis-
tungsrechner des  Supercomputing-
Centers der Universitat Karlsruhe genutzt.
Wdhrend der Stipendiumslaufzeit wurde
an der Fakultat far Informatik der Hoch-
schule Karlsruhe ein eigener, nur fur die
Forschungsarbeiten der Pace3D Arbeits-
gruppe vorgesehenes Linux-Cluster mit 17
Dual-Prozessor Knoten angeschafft und
installiert, Dieses System stand fur die Pro-
jektbearbeitung und zur Entwicklung der
parallelen Algorithmen zur Verfugung. Zur
Nutzung des Clusters fur parallele Simula-
fionen mit der entwickelten Software und
zur DurchfUhrung der Performance Analy-
se wurde im Rahmen der Stipendiumsar-
beiten die Vorbereitung und
Inbetriebnahme dieses neuen Rechners
unterstUtzend begleitet. Der Einsatz des
17 Knoten Linux Clusters der Arbeitsgrup-

pe ermoglicht eine ausfUhrliche Perfor-
mance-Analyse zur Bewertung und zum
Vergleich der EffektivitGt des parallelisier-
ten Gesamtsystems. Mit der Optimierung
des parallelen Sourcecodes werden die
Simulationsprogramme zu einem zukunfts-
trchtigen Werkzeug fur die virtuelle Ma-
terialherstellung und fur die Anwendung
auf verschiedene Materialsysteme und
Werkstoffklassen.

(1). Garcke, B. Nestler, B. Stinner, A dif-
fuse interface model for alloys with multi-
ple components and phases, SIAM J.
Appl. Math. 64, 775 ff. (2004)

(2) Go6tz Olbrischewski, Diploma Thesis:
Parallelization and Optimization of the
Numerical Solving Algorithm for Phase
Field Simulations, FH Karlsruhe, July 2004

(3) Tobias Frodl, Bachelor Thesis: Paralleli-
zation of Microstructure Simulations on
Multiprocessor Systems, FH Karlsruhe, Au-
gust 2004

Projekiverlauf

1. Umsetzung der Parallelisierung fiir das
volistiindige 3D Simulationspro-
gramm:

In den Vorarbeiten (2) und (3) wurde das
Simulationsprogramm mit Hilfe der Pro-
grammierstandards OpenMP und MPI fur
die generelle Verwendung auf Hochleis-
tungsrechnern vorbereitet und getestet.
Diese anfdanglichen Arbeiten stellten sich
allerdings fur die in den Simulationspro-
grammen verwendeten numerischen
Lésungsalgorithmen als nicht sehr effektiv
heraus. Aus diesem Grund wurde im
Rahmen dieses Karl-Steinbuch Stipendi-
ums in enger Anlehnung an das For-
schungsteam an einer konzeptionell gut

MFG Stiftung
% Baden-Wirttemberg



dolil Karl-Steinbuch-Stipendium

IT- UND MEDIENOFFENSIVE

BADEN-WURTTEMBERG

strukturierten, fransparenten und Uber
den gesamten Sourcecode konsequen-
ten, einheitlichen Parallelisierung mit Op-
fimierungen wie z.B. dem Einbau von
Komprimierungsverfahren zum Transfer
von Daten im Netz gearbeitet. Der ur-
sprunglich verfolgte Ansatz sah lediglich
eine statische, einmalige Aufteilung des
gesamten Gebietes auf die, zur Verfu-
gung stehenden Rechner vor. Durch die
Tatsache, dass die aufzubringende Re-
chenleistung nicht gleichmdaBig Uber das
Gesamtgebiet verteilt ist und sich im Ver-
laufe der Simulation dndert, war die Imp-
lementierung einer dynamischen
Verteilung des Gebietes unabdinglich.
Eine dynamische Gebietsverteilung auf
Basis von Mehrprozessorrechnern  mit
Neuaufteilung der Teilschichten wahrend
einer laufenden Simulationsrechnung ist
durch die Tatsache, dass alle beteiligten
Recheneinheiten auf den gesamten Spei-
cher zugreifen kébnnen, sehr gut und ho-
mogen zu bewerkstelligen. Im Vergleich
dazu erfordert eine Implementierung auf
Basis von Mehrknotenrechnern die Um-
setzung vieler Subsysteme, da jeder be-
teiligte Knoten nur sein eigenes Teilgebiet
speichert. Neben Kommunikationsfunkti-
onalitdt zum Austausch von Teilgebieten
wird ein zentrales System bendtigt, dass
die Verteilung des Gebietes anhand von
definierten MessgréBen vornimmt.  Die
Analyse der Gesamtarchitektur des Simu-
lationsprogramms  ergab als beste Lo-
sung, ein separates Kontrollsystem zu
implementieren, das als Monitor far die
gesamte Simulation agiert. Neben der
dynamischen Gebietsaufteilung Uber-
nimmt dieses System weitere Aufgaben
wie beispielsweise das Zusammenfugen
des Gesamtgebietes zur weiteren Verar-
beitung durch Visualisierungstools.

Ein wichtiger Aspekt der Parallelisierung
war die Instandhaltung und Einpflegung

von neu entwickelten Modulen, die nicht
direkt mit der Parallelisierung zusammen-
hdngen. Neben den Anforderungen, die
die Mitglieder der Forschungsgruppe an
die Parallelisierung stellen, werden Teilas-
pekte des Systems im Rahmen von zeitlich
beschrdnkten Studienarbeiten implemen-
fiert und verbessert. Um eine hohe Fehler-
freineit zu erreichen, ist es erforderlich,
jedes Teilprojekt vor der endgulfigen
Verwendung auf Fehlerfreiheit und kor-
rekte Implementation sowie Funktfionalitét
auf Parallelrechnern zu testen bzw. ent-
sprechende Anpassungen und Erweite-
rungen vorzunehmen. Dies erforderte
eine moglichst klare und transparente
Umsetzung des Parallelisierungsverfahrens
und der Algorithmen.

2. Inbetriebnahme des Lésungspro-
gramms auf einem Hochleistungs-
rechner

Neben der eigentlichen Parallelisierung
des Lésungsprogramms waren die Konfi-
guration und Inbetriebnahme eines pro-
jekteigenen und far die Arbeiten zu
Verfugung stehenden Hochleistungs-
rechners der Hochschule Karlsruhe Teil-
aufgaben wdhrend des Stipendiums-
zeitraums. Die Inbetriebnahme des Rech-
ners erforderte die Planung eines, den
Anforderungen angepassten Softwaresys-
tems. Neben der Auswahl eines Betriebs-
systems und den, far das
Forschungsprojekt wichtigen Software-
komponenten, war es nétig, das System
auf einfache Wartbarkeit hin zu optimie-
ren. Bei Rechnern, die aus mehreren Kno-
ten bestehen, erfordert dies die
Implementierung von Mechanismen, die
dafur sorgen, dass sémtliche Knoten mit
identischer Software arbeiten sowie An-
derungen an der Software moglichst effi-
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zient auf alle Teilsysteme Ubertragbar
sind.

Neben der Einrichtung des Rechners war
es notwendig, das Lésungsprogramm fur
die Verwendung auf dem Rechner vor-
zubereiten. Da vorhandene Linux-basierte
Compiler bisher parallele Software nur
sehr beschrdnkt unterstutzen, wurden ver-
schiedene kommerzielle Produkte auf
dem Hochleistungsrechner auf Verwend-
barkeit und Kosteneffektivitat untersucht.
Neben der technischen Funktfionalitét
stand hier auch das verwendete Lizenzie-
rungsmodell im Vordergrund. Rechtliche
Fragestellungen, wie beispielsweise die
zeitlich beschrdnkte Verwendung durch
Studierende sowie die Benutzung auf
mehreren Systemen durch eine einzige
Person. Ein weiterer technischer Aspekt
war die Mdglichkeit, sowohl 32-bit Ma-
schinencode fUr die Benutzung auf weni-
ger leistungsfahigen Desktoprechnern zu
Debug- und Testzwecken als auch 64-bit
Code zur Durchfdhrung von praxisrele-
vanten Simulationen auf dem Hochleis-
tungsrechner erzeugen zu kdnnen.

Ergebnisse
Aktueller Stand des Lésungsprogramms:

Seit dem Beginn des Karl-Steinbuch-
Stipendiums wurden im Gesamtprojekt
zahlreiche Erweiterungen und Anpassun-
gen vorgenommen. Durch die FortfUh-
rung der Arbeit an der Parallelisierung
und der Integration verschiedener Stu-
dienarbeiten, existiert nun eine funktions-
fahige, parallelisierte  Version  des
Loésungsprogramms  unter  BerUcksichti-
gung aller Module und Funktionalitaten,
das auf mehreren Architekturen lauffahig
ist. Neben gewdhnlichen Intel-basierten
Desktop-Rechnern wird die x86-64 Archi-
tektur unterstutzt, die u.a. von Prozessoren

des Herstellers AMD verwendet wird. Zu-
satzlich wurde die Kompatibilitdt mit dem
Hochleistungsrechenzentrum der Universi-
tat Karlsrune und dem dort verwendeten
IBM AIX Betriebssystem sowie der Rech-
nerarchitektur beibehalten und neue
eingebundene Programmteile entspre-
chend angepasst. Um eine hdchstmogli-
che Kompatibilitdt mit anderen, bisher
noch nicht beachteten Plattformen und
Computersystemen zu  gewdhrleisten,
wurde bei der Entwicklung darauf geach-
tet, dass sémtlicher Source-Code, der fur
die parallele Ausfuhrung notwendig ist,
optional aktivierbar ist. Dies ermdglicht
dem Forschungsteam, abhdngig vom
Zielsystem eine Auswahl der bendtigten
Funktfionalitat in beliebiger Kombination
zu treffen. Weiterhin vereinfacht die Ver-
wendung einer einzigen Quelle die Ent-
wicklung neuer Programmteile und
reduziert die Anzahl der Softwarefehler.
Dieser Punkt ist besonders im Hinblick auf
die Einbindung eines umfangreichen
Moduls zur Simulation von Strébmungen
nicht zu unterschétzen. In den folgenden
Abschnitten wird die grobe Funktionalit&t
der einzelnen, parallelisierten Module er-
|Gutert:

Optimierung fir Mehrknotenrechner

Mehrknotenrechner werden durch An-
wendung des 'Message Passing Inter-
face" (MPIl) unterstUtzt. MPI implementiert
Funkfionen, die eine standardisierte
Kommunikation zwischen den einzelnen
Knoten ermdglichen. Bei Aktivierung die-
ser Funktionalitdt wird das dreidimensio-
nale Simulationsgebiet parallel zur XY-
Ebene in mehrere Segmente aufgeteilt
und gleichmdBig auf die teiinehmenden
Rechner verteilt. Der Kern der Parallelisie-
rung liegt hierbei im Randaustausch, der
nach jedem Rechenschritt durchgefuhrt
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wird, um die modelltechnischen Auswir-
kungen eines Gebietsteiles auf seine un-
mittelbaren Nachbarn Zu imple-
mentieren. Neben dem einfachen Aus-
tausch der Rander werden bestimmte
Sonderbedingungen berlcksichtigt. Ein
Beispiel ist die benutzerinitierte Gebiets-
verschiebung bei der Simulation eines, in
eine einzige Richtung wachsenden Kris-
talls eines gerichteten Erstarrungsprozes-
ses.

Weiterhin konnte ein Konzept fUr die dy-
namischen Gebietsverschiebung entwi-
ckelt und deren Implementierung erreicht
werden. Sowohl die Neuverteilung des
Gebietes wdhrend der Simulation als
auch die Konsolidierung der einzelnen
Teilergebnisse wird nun automatisch im
Verlauf der Simulation durchgefuhrt. Ne-
ben der Verbesserung der Laufzeit des
Algorithmus wird dadurch auch eine effi-
ziente Nutzung des Programms auf a-
symmetrischen  Rechnerkonfigurationen
wie beispielsweise Computer-Poolrlumen
ermaoglicht.

Optimierung fir Mehrprozessorrechner

Die Funktionalitdt fur Mehrprozessorrech-
ner basiert auf OpenMP, einem offenen
Standard mit dem Ziel, ein genormtes
Interface fUr die von verschiedenen Be-
friebssystemen implementierten Mehrpro-
zessorfunktionen sowie weiterer Algo-
rithmen zur Lastverteilung und Synchroni-
sation bereitzustellen. Der Aufbau von
OpenMP als Spracherweiterung erleich-
tert sowohl die Anpassung existierender
Programme als auch die Entwicklung
neuer Anwendungen.

In dem momentanen Stand des Losungs-
programms ist eine Parallelisierung auf
Ebene einzelner Zellen des simulierten
Gebiets implementiert,

Ausblick

Auf der Basis der Simulationsprogramme
und der Parallelisierung werden innerhalb
der PacedD Forschungsgruppe und unter
Mitwirkung  von  Studierenden  For-
schungsprojekte in vielerlei Richtungen
fortgefuhrt und die FunkfionalitGt der
Source-Codes erweitert. Die Parallelisie-
rung ist ein Thema, das sich stdndig wei-
terentwickelt und mit dem Source-Code
und den Anforderungen wdachst und
kann daher zu keinem Zeitpunkt als voll-
stdndig angesehen werden. Es ist folglich
zu erwarten, dass sich in diesem Bereich
weitere Arbeiten anschlieBen. Nach der
im Rahmen des Karl-Steinbuch Stipendi-
um erreichten Optimierungen der paral-
lelen Algorithmen wird insbesondere eine
umfangreiche Performance-Analyse ab-
hdangig von der Komplexitdt der System-
variablen, GebietsgréBen und Rechen-
umfang angestrebt. Im Jahr 2006 ist eine
weitere Verdffentlichung der Ergebnisse
in Form eines Beitrages einer Fachzeit-
schrift oder als Prdsentation auf einer
Fachtagung vorgesehen.

Veréffentlichungen des Stipendiaten
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Uber das Stipendiumprogramm

Mit dem Karl-Steinbuch-Stipendium férdert die MFG Stiftung
Baden-Wurttemberg innovative wissenschaftliche und
kunstlerische IT- und Medienprojekte, die Studierende aus
Baden-Wurttemberg zusatzlich zu Ihrem Studium durchfuhren.
Die Projekte dauern 6-12 Monate und werden mit bis zu
9.600 € gefdrdert.

Weitere Informationen:
http://www.karl-steinbuch-stipendium.de/
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