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Demande d’allocation de temps de calcul pour 2014

Dossier technique IPSL

Introduction

La plateforme de modélisation climatique de I'lPSL est un ensemble de composantes
modélisant différentes parties du systéme climatique. Ces composantes peuvent étre
utilisées séparément, ou couplées ensemble dans une grande variété de configura-
tions possibles en fonction des besoins scientifiques.

Les composantes sont le modele de circulation atmosphérique LMDZ, le modele de
circulation océanique NEMO incluant la dynamique océanique, la glace de mer et la
biogéochimie marine, le modéle de surfaces continentales ORCHIDEE et le modéle
de chimie atmosphérique troposphérique INCA et stratosphérique REPROBUS. Les
interactions entre les composantes sont décrites dans la Figure 1. Le systéme est
congu pour étre évolutif et intégrer ou activer de nouvelles composantes, par
exemple les calottes de glace. Il inclut également le coupleur OASIS. Il comprend
aussi une bibliothéque d’entrées-sorties basée sur IOIPSL pour sa version historique
et sur XIOS pour sa version massivement paralléle incluant aussi un serveur d’10
débranchable, un ensemble d’outils de gestion des versions (basés sur svn), de
compilation MODIPSL et un ensemble de scripts d’exécution et de post-traitement
liblGCM. Ces outils sont partagés par 'ensemble des composantes.

Le modele couplé "Systeme Terre" de I'IPSL
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Figure 1.Le modeéle systeme climatique de I’IPSL.

Les configurations supportées aujourd’hui sont :
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* |PSLCM5 v5 : le couplé de référence pour les simulations de type CMIP5
incluant I'atmopshére, les surfaces continentales, I'océan, la glace de mer et
le cycle du carbone

* LMDZOR_v5: la version atmosphére-continents correspondante.

* LMDZORINCA_v5 : la version atmosphére-continents-chimie troposphérique
correspondante.

 LMDZREPR v5 : la version atmosphére-chimie stratosphérique
correspondante.

* |PSLCM5CHT_v5 : le couplé de référence avec chimie troposphérique.
* |PSLCM5CHS _v5 : le couplé de référence avec chimie stratosphérique.

* NEMO : la version océanique correspondante incluant la glace de mer et la
biogéochimie marine.

* ORCHIDEE_OL :

o ORCHIDEE_SVN_ AR5 : la version surfaces continentales
correspondante.

o ORCHIDEE_TAG : la version surfaces continentales utilisant la
derniére version de référence d'Orchidee

Depuis 2013, la configuration IPSLCM6 est en chantier et devrait inclure les
développements les plus récents aussi bien techniques que scientifiques.

Algorithmes utilisés

LMDz et NEMO/OPA

Ce sont les composantes dynamiques du systéme. Les deux modéles résolvent les
équations dites primitives des fluides géophysiques :

* Equations de Navier-Stokes en repére tournant pour la vitesse horizontale, avec
diffusion horizontale pour représenter les phénomeénes sous-maille.

* Pour la verticale : approximation hydrostatique et diffusion turbulente verticale
dans la couche limite.

* Conservation de la masse, de I'’énergie, du sel. Conservation de la vorticité pour
I’écoulement horizontal.

e Pour l'atmosphere : équation de conservation de la vapeur d'eau avec
paramétrisation des phénoménes de condensation; également paramétrisations
des transferts radiatifs.

Dans les configurations couplées NEMO/OPA-LMDZ, I'essentiel du temps de calcul
est consommé par LMDZ.

NEMO/PISCES

NEMO/PISCES traite des traceurs océaniques. Il est composé d’'un module de
transport de traceurs océaniques, qui consomme l'essentiel du CPU, et un module
de biogéochimie océanique. La parallélisation de NEMO/PISCES suit celle de la
partie dynamique NEMO/OPA. NEMO/PISCES peut étre utilisé off-line (la dynamique
est lue dans des fichiers) ou in-line (couplé a NEMO/OPA).
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NEMO/LIM

LIM traite de la dynamique (rhéologie et cinématique) et de la thermodynamique de
la glace de mer.

INCA

INCA traite de la chimie et des aérosols atmosphériques. Il calcule les réactions
chimiques (modele Eulérien 3D, choix entre méthode explicite et/ou implicite), I'effet
des aérosols sur le systéme radiatif ainsi que les émissions, les transformations
photochimiques et les dépbts secs et humides des espéces chimiques et des
aérosols. Il est couplé au module de transport du modéle LMDZ. La parallélisation de
INCA suit celle de la partie dynamique LMDZ. Un niveau de parallélisation
supplémentaire, qui permettra de déporter le transport de traceurs sur des
processeurs dédiés a cette tache, a été étudié par le passé.

REPROBUS

REPROBUS traite de la chimie et des aérosols stratosphériques.

ORCHIDEE

ORCHIDEE rassemble trois composantes : SECHIBA traite des transferts d’eau et
d’énergie entre 'atmosphére, la végétation et le sol ; STOMATE traite du cycle du
carbone dans la végétation et les sols ; LPJ traite de la dynamique de la végétation.
ORCHIDEE consomme peu de temps CPU par rapport aux autres composantes.
ORCHIDEE peut aussi étre utilisé en offline, sur un seul point, sur un ensemble de
points ou sur l'ensemble de la planéte, en étant piloté par des champs
climatologiques précalculés.

XI0OS

XIOS (XML-IO-server) est une nouvelle bibliothéque capable de gérer les entrées-
sorties des modeles climat avec souplesse et performances. Le pilotage des sorties
se fait grace a un fichier XML. Les performances sont atteintes grace aux
processeurs supplémentaires dédiés. Depuis mi-2012 elle est disponible en
production et en cours de déploiement dans les différentes composantes du modéle
IPSL. Voir http://forge.ipsl.jussieu.fr/ioserver

Structure des programmes

Pour les deux modéles dynamiques NEMO et LMDZ, les équations sont discrétisées
en différences finies, sur une grille C (Arakawa 1972) et I'intégration temporelle est
réalisée par un schéma saute-mouton. Pour éviter la divergence des pas de temps
pairs et impairs due au schéma saute-mouton, un filtre Asselin est utilisé dans le cas
de l'océan alors que pour I'atmosphére un schéma Matsuno (avant-arriére) est appli-
qué tous les cing pas de temps. Pour satisfaire le critere de stabilité CFL, le modéle
d'atmosphére a un pas de temps de six minutes et le modéle d'océan de une heure
trente aux résolutions dans sa configuration IPSLCM5A-LR. Dans le modéle
d'atmosphére, les termes de diffusion et de sources d'énergie sont calculés toutes
les trente minutes et toutes les six heures pour le rayonnement.

Parallélisation
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LMDZ

LMDZ est parallélisé par découpage de domaine, chaque partie étant découpée de
facon particuliére.

Dynamique

Le découpage se fait par bande de latitude et par niveaux verticaux. Le découpage
en latitude est une parallélisation en mémoire distribuée, avec l'utilisation de la bi-
bliothéque MPI. Le découpage vertical se fait grace a une parallélisation en mémoire
partagée, avec l'utilisation d’'OpenMP. Une nouvelle version de cette dynamique est
plus économe en mémoire (dyn3dmem, voir performances en annexe). Son
utilisation va se généraliser. Néanmoins, cette parallélisation posséde des limites
intrinséques de I'ordre de la centaine de cceurs de calcul aux résolutions usuelles.

Transport

La méthode est identique a celle de la dynamique, mais les bandes de latitudes sont
réparties de fagon égale entre les processeurs.

Physique

Découpage mono-dimensionnel : on répartit les points également sur les proces-
seurs, en mélangeant les parallélisations MPI et OpenMP pour conserver le méme
nombre de tdches MPI et de thread OpenMP que dans les parties dynamique et
transport. Il faut noter que cette partie est embarassingly paralléle et s’adaptera
aisément a toute autre module dynamique comme DYNAMICO.

LMDz et DYNAMICO

Le maillage latitude-longitude utilisé par LMDZ posséde deux points singuliers aux
pbles qui limitent, de fait, la scalabilit¢é du modele. DYNAMICO, le nouveau coeur de
calcul de la dynamique, a été congu en utilisant un maillage icosaédrique sur lequel
les équations de la dynamique ont été discrétisées en utilisant des schémas
numeériques nouveaux conservant ['énergie et la vorticité potentielle. Le
développement du code DYNAMICO a démarré en 2012 et, en 2013, les premiéres
simulations avec DYNAMICO ont été réalisées. Elles ont montré une scalabilité sur
des cas académiques, sans physique et avec une physique simplifice de type
aquaplanéte, a la résolution usuelle (comparable a celle de IPSLCM5A-LR) jusqu’a
3000 ceeurs, la ou LMDZ stagnait a partir de 256 processeurs.

ORCHIDEE

Lorsqu’il est couplé a LMDZ (via une interface Fortran), la parallélisation
d’'ORCHIDEE est identique a celle de la partie physique de LMDZ a I'exception des
taches associées a des domaines sans aucun point de terre qui ne font que
participer aux barriéres globales.

NEMO

NEMO est parallélisé par découpage de domaine dans les directions X et Y. C’est
une parallélisation a mémoire distribuée utilisant la bibliothéque MPI.

Précisions informatiques

Temps CPU, mémoire utilisée et volumes de fichiers
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Voir les performances plus loin.

Sur le serveur de fichiers (gaya et CCCSTOREDIR) une simulation de 150 ans avec
IPSLCMS5A, toutes sorties activées (comme historical) représente 400 Go et 8000
inodes. Les ATLAS représentent également un volume de 20 000 inodes, stockés
sur gaya ou sur CCCWORKDIR.

Langages de programmation utilisés

Tous les modéles sont programmés en Fortran 90. Cependant, pour des raisons de
performances, peu des spécificités nouvelles du Fortran 90 sont utilisées. La
bibliothéque d’entrée-sortie XIOS et son serveur détachable sont écrits en C++.

Bibliothéques et logiciels tiers utilisés

Pour I'éxécution des codes de calculs
* NetCDF

En post-traitement

evince (remplace acroread ou xpdf )
cdo

NetCDF

ferret

Firefox

ghostscript

imagemagick

nco

netpbm

Python 2.6.2, avec les modules NetCDF4 et numpy
* subversion

* tetex-latex

Etat de préparation des programmes

Le modele couplé et toutes ses composantes sont exploités de fagon intensive de-
puis plus de vingt ans sur les différents calculateurs du CEA et du CNRS. lIs ont
régulierement été optimisés sur ces machines.

La production scientifique se fait actuellement en utilisant quelques dizaines a
quelques centaines de cceurs.

Les développements autour du nouveau cceur dynamique DYNAMICO vont
permettre ['utilisation, tout d’abord en développement puis en production, de milliers
de cceurs de calcul.

Checkpoint restart

Tout les codes composant le modéle couplé disposent d’un systéme de checkpoint-
restart. Un ensemble de scripts permet de décomposer les simulations longues (plu-
sieurs dizaines ou centaines d’années). Généralement, 'exécutable est relancé cha-
que année de simulation, avec écriture et sauvegarde d’'un checkpoint. Chaque job
enchaine plusieurs années, de fagon a avoir des travaux en machine environ 24h.
Les jobs sont enchainés sur plusieurs semaines pour atteindre la longueur de
simulation voulue.
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Performances

Performances du modeéle couplé et des configurations
forcées associées sur Curie (TGCC)

Ces chiffres sont issus de programmes en production scientifique, avec en particulier
des conditions réalistes d’entrées/sorties. Les calculs se font sur curie nceuds fins et
les post-traitements se font sur curie nceuds larges. L'expérience de 2013 montre
qu’il faut demander 10% de temps calcul sur nceuds larges pour les post-
traitements.

Mesure consommation 10 ans IPSLCM5A Résolution 96x95x39 - ORCA2

Temps a Temps a
demander demander
sur noeuds sur noeuds
fins larges

curie 32 900 s 30 h 1000 h 100 h

machine Nb CPU  Temps réel/mois  Temps réel/10 ans

Mesure consommation 10 ans IPSLCM5A Résolution 144x142x39 - ORCA2
Temps a Temps a
demander demander
sur noeuds sur noeuds
fins larges

curie 64 1200 s 40 h 2500 h 250 h

machine Nb CPU  Temps réel/mois  Temps réel/10 ans

Estimation consommation 10 ans IPSLCM5A Résolution 280x280x39 - ORCA025
machine Temps a demander sur noeuds fins
curie 50000 h

Détail du calcul de I'estimation pour le 280x280x39 - ORCAO025:
Grand challenge (sur CINES/jade) :

e LMD 768x768x39 (2000 coeurs) - ORCA025 (70 coeurs) : équilibre entre temps
océan et atmosphere.

e Atm : temps de restitution : 10 ans en 15 jours sur 2000 CPUs = 700 000 h /10 ans
pour Atm 768x768x39

e 700 000 / (768/280)x(768/280)x(768/280(CFL)) = 35 000 h/10 ans pour Atm
280x280x39

e |PSLCM5A = Atm + Oce = 35 000 h x 2 = 70 000h/10 ans pour Atm 280x280x39 -
ORCA025

10 ans IPSLCM5A Résolution 144x142x39 - ORCAZ2 = 2500h
¢ ORCA2 =10-20 % de IPSLCM5A

2500 h pour 10 ans 144x142x39 = 2500h x ( 280/140) x (280/140) (280 x 140 (CFL))
= 20 000h pour Atm 280x280x39

e |IPSLCM5A = Atm + Oce = 20 000h x 2 = 40 000h/10 ans pour Atm 280x280x39 -
ORCA025

1ere méthode : 70 000h, 2éme méthode : 40 000 h => estimation 50 000 h pour 10 ans.

1 mois configuration forcée LMDZORINCA (LMD 96x95x39—-INCA-NMHC-AER) :
Real time : 6000s sur 32 coeurs

A noter : la nouvelle physique de LMDZ prend 2,5 fois plus de temps.
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Performances du modeéle couplé et des configurations
forcées associées sur IntelSandyBridge (Ada, IDRIS)

Ces chiffres sont issus de programmes en production scientifique, avec en particulier
des conditions réalistes d’entrées/sorties. Les calculs se font sur ada et les post-
traitements se font sur adapp pour laquelle il n’est pasbesoin de demander des
heures de calcul.

Mesure consommation 10 ans IPSLCM5A Résolution 96x95x39 - ORCA2

machine Nb CPU  Temps réel/mois  Temps réel/10 ans Temps a
demander
ada 32 1000 s 36 h 1200 h

Mesure consommation 10 ans IPSLCM5A Résolution 144x142x39 - ORCA2

machine Nb CPU  Temps réel/mois  Temps réel/10 ans Temps a
demander
ada 64 1400 s 48 h 3000 h

Estimation consommation 10 ans IPSLCM5A Résolution 280x280x39 - ORCA025
machine Temps a demander sur noeuds fins
ada 60000 h

Performances du modeéle couplé sur Xeon (Jade, CINES)

1 mois modéle couplé IPSLCM5A (LMD 96x95x39 — ORCAZ2) sur 32 coeurs :
Real time : 1800s obtenu avec la configuration :

* 26 CPUs ATM LMD 96x95x39

* 5 CPUs OCE ORCA2

* 10ASIS

Comparaison des performances
dyn3dpar, Curie -TGCC

dyn3dmem /

Configuration de test : newtonnien 96x95x39, pas d’'10, LMDZ

480 pdt/jour, 5 jours simulés. Tous les runs sont effectués sur des nceuds char-
gés.

Pas d’équilibrage de charge (bande équi-réparties).

dyn3dmem dyn3dpar Gain
#icore | #MPI | #HOMP

Temps (s) | accélération | Temps (s) | accélération | (dyn3dpar/dyn3dmem)
1 1 1 386 1,00 386 1,00 1,00
2 2 1 197 1,96 197 1,96 1,00
4 4 1 98,18 3,93 102 3,78 1,04
8 8 1 50,7 7,61 56,13 6,88 1,11
16 16 1 27,33 14,12 29,74 12,98 1,09
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8 2 24,43 15,80 29,76 12,97 1,22
4 4 23,43 16,47 28,12 13,73 1,20
2 8 23,73 16,27 28,71 13,44 1,21
32 1 17,54 22,01 23,75 16,25 1,35
16 2 13,86 27,85 19,83 19,47 1,43
- 8 4 12,68 30,44 18,29 21,10 1,44
4 8 12,57 30,71 18,35 21,04 1,46
32 2 8,59 44,94 14,7 26,26 1,71
64 16 4 7,15 53,99 13,48 28,64 1,89
8 8 7,04 54,83 13,65 28,28 1,94
32 4 4,74 81,43 11,47 33,65 2,42
128 16 8 4,75 81,26 11,9 32,44 2,51
256 32 8 3,95 97,72 11 35,09 2,78

= Les performances de dyn3dmem par rapport a dyn3dpar sont nettement amélio-
rées au niveau du parallélisme.

= Le mixte MPI/OpenMP est toujours préférable au MPI seul a nombre de coeur
constant.

= Le mixte MPI/OpenMP permet d’obtenir des gains appréciables au-dela de 32
ceeurs, limite maximum pour le MPI seul.

= On continue de gagner en temps de restitution jusqu’a 256 cceurs (accélération
d’un facteur 98).

Influence de la charge des noeuds sur les

performances :

Comparatif d’'un nceud avec 16 cores running (plusieurs jobs LMDZ par nceuds)
Vs non chargé (1 job LMDZ par nceud).

Newtonien 96x95x93 480pdt/j, 5 jours, dyn3dmem, MPI seul (= 1 thread
openmp)

#core Nceuds chargés Nceuds non chargé
1 386 205

2 197 110

4 98.18 72

8 50.70 54

= L’influence de la charge du nceud est importante notamment lorsqu’on a peu de
ceeurs running par nceud : presque un facteur pour une charge a %, équivalent a
une charge a %.

8/12




Dossier technique IPSL

9/12

= La limitation des performances est essentiellement liée a la bande passante mé-
moire du nceud de calcul.

Filtre FFT Vs filtre classique
Configuration 96x95x39 : 16 processus MPI
Filtre FFT : 31.96s, colt du filtre 2.87 s
Filtre classique : 32.37s, cot du filtre : 4.11 s
= Colt du filtre assez marginal a cette résolution, les progres en performance des
SandyBridge (AVX) on nettement amélioré les performances de la MKL (FFT et
BLAS) alors que LMDZ n’a pas profité du méme gain.

Configuration 360x180x39 : 40 processus MPI
Filtre FFT : 92.54 s, cott du filtre 22 s
Filtre classique : 132s, colit du filtre : 62 s

= Le poids du filtre augmente avec la résolution.

= Le filtre FFT (~ n log n) est 3x plus efficace que le filtre classique (~n2)
= Gains de 'ordre de 40%

Post-traitement

La chaine de calcul climat est composé de nombreux travaux qui s’enchainent. Pour
une simulation d’'une centaine d’années, il y a quelques dizaines de jobs de calcul et
prés d’un millier de jobs de post-traitement. Un audit de cette chaine de calcul a été
réalisé en 2012-2013 et est disponible la
http://forge.ipsl.jussieu.frliigecmg/attachment/wiki/BasculeCCRTTGCC/Prestation CC
RT_TGCC/Audit chaine calcul IPSL.pdf

A noter : I'utilisation de XIOS va simplifier et fiabiliser cette chaine en supprimant les
travaux de rebuild/mask puisque les fichiers seront directement générés depuis les
jobs de calcul. Cela supprime 150 jobs de post-traitement, soit 15%.

TGCC

Les jobs de calcul utilisent les nceuds fins. Le passage des jobs se fait selon une
priorité dont le calcul tient compte de I'ancienneté du job, de la consommation
récente et du type de projet (PRACE 80 % ou GENCI 20%). Il n’est pas possible de
prévenir qu’'un job appartient a une longue chaine de calcul qui va rester plusieurs
semaines en machine. Dans certains cas, nous serons amenés a demander des
priorités afin de garantir des temps de passage compatibles avec les échéances des
projets. Préciser, si c’est le cas, dans vos demandes.

Les jobs de post-traitement utilisent les nceuds larges. Il faut penser a demander des
heures pour cela.

Les fichiers intermédiaires sont stockés en SCRATCHDIR dont le quota a 20 To s’est
avére suffisant, sauf exception.

Les fichiers résultats sont stockés sur CCCWORKDIR et sur CCCSTOREDIR.
Attention aux quotas, par utilisateur, sur ces espaces. Il est possible de demander
des extensions. Elles sont en général accordées sur CCCWORKDIR. En revance sur
CCCSTOREDIR elles ne sont accordées que si les criteres d'utilisation de cet
espace sont scrupuleusement respectés. Voir commande ccc_quota.
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Certains fichiers sont également visibles depuis les serveurs dods
http://dods.extra.cea.fr/work/login et http://dods.extra.cea.fr/store/login/

IDRIS

Les jobs de calcul utilisent ada. Les jobs de post-traitements utilisent adapp.

Les fichiers intermédiaires sont stockés WORKDIR. Il faut demander, par projet une
extension de quotas. 20 To s’est avéré utile.

Les fichiers résultats sont stockés sur gaya.

Certains fichiers sont également \visibles depuis le serveur dods
http://dodsp.idris.fr/login

Logiciels de post-traitements nécessaires

evince (remplace acroread ou xpdf )
cdo

NetCDF

ferret

Firefox

ghostscript

imagemagick

nco

netpbm

Python 2.6.2 au moins, avec les modules NetCDF4 et numpy
* subversion

* tetex-latex

Comparaison de simulations réalisées sur 5 calculateurs
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Convergence en fonction de la longueur de la periode

(a) Temperature at 2m
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Figure 2. Cette figure montre la convergence de quelques variables sur 5 simulations de type piControl2 (200
ans) réalisées sur 5 machines : SX9, titane, vargas, curie et ada. La 6éme courbe provient d'une simulation de

type historical.

Le principe, pour chaque variable, a été de calculer la distance quadratique entre piControl2 sur SX9 et sur les
autres machines , en fonction de la longueur de la période que l'on considére. Pour tester la "normalité” de ces
distances, j'ai estimé la distribution de la distance pour chaque longueur de période (en gros, j'ai tiré aléatoire-
ment des couples de périodes dans piControl2, et j'ai calculé la distance). C'est ce qu'on voit en grisé en arriére-

plan:

* e gris le plus clair montre les contours des ler et 99eme quantiles de la distribution (pour chaque lon-

gueur de période)

*  le gris un peu plus foncé montre les contours des Seme et 95eme quantile

* e gris le plus foncé les contours des 25eme et 75eme quantiles..
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