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A B S T R A C T
P r e p a r a t i o n s f o r e x a s c a l e c o m p u t i n g h a v e l e d t o t h e r e a l i z a -
t i o n t h a t c o m p u t i n g e n v i r o n m e n t s w i l l b e s i g n i fi c a n t l y d i f -
f e r e n t f r o m t h o s e t h a t p r o v i d e p e t a s c a l e c a p a b i l i t i e s . T h i s
c h a n g e i s d r i v e n b y e n e r g y c o n s t r a i n t s , w h i c h h a s c o m p e l l e d
h a r d w a r e a r c h i t e c t s t o d e s i g n s y s t e m s t h a t w i l l r e q u i r e a
s i g n i fi c a n t r e - t h i n k i n g o f h o w a p p l i c a t i o n a l g o r i t h m s a r e s e -
l e c t e d a n d i m p l e m e n t e d . T h e “ c o d e s i g n ” p r i n c i p l e m a y o ff e r
a c o m m o n b a s i s f o r a p p l i c a t i o n a n d s y s t e m d e v e l o p e r s a s
w e l l a s a r c h i t e c t s t o w o r k s y n e r g i s t i c a l l y t o w a r d s a c h i e v i n g
e x a s c a l e c o m p u t i n g . T h i s p a p e r a i m s t o i n t r o d u c e t o t h e
e m b e d d e d s y s t e m d e s i g n c o m m u n i t y t h e u n i q u e c h a l l e n g e s
a n d o p p o r t u n i t i e s a s w e l l a s e x c i t i n g d e v e l o p m e n t s i n e x a s -
c a l e H P C s y s t e m c o d e s i g n . G i v e n t h e s u c c e s s o f a d o p t i n g
c o d e s i g n p r a c t i c e s i n t h e e m b e d d e d s y s t e m d e s i g n a r e a , t h i s
e ff o r t s h o u l d b e m u t u a l l y b e n e fi c i a l t o b o t h c o m m u n i t i e s .

K e y w o r d s
h a r d w a r e / s o f t w a r e c o d e s i g n , s c i e n t i fi c a p p l i c a t i o n s , h i g h p e r -
f o r m a n c e c o m p u t i n g , p a r a l l e l a r c h i t e c t u r e s

1 . I N T R O D U C T I O N
C o m p u t a t i o n a l r e q u i r e m e n t s f o r e n e r g y r e s e a r c h , n a t i o n a l
s e c u r i t y a n d a d v a n c e d s c i e n c e a r e p r e d i c t e d t o r e q u i r e a
t h o u s a n d - f o l d i n c r e a s e i n s u p e r c o m p u t i n g p e r f o r m a n c e d u r -
i n g t h e n e x t d e c a d e [ 1 6 ] . H o w e v e r , t h e t r a n s i t i o n t o e x a s c a l e
h i g h - p e r f o r m a n c e c o m p u t i n g ( H P C ) s y s t e m s t h a t a r e o p e r -
a b l e w i t h i n a ff o r d a b l e p o w e r b u d g e t s w i l l n o t b e p o s s i b l e
b a s e d s o l e l y o n e x i s t i n g c o m p u t e r i n d u s t r y r o a d m a p s [ 4 ] .
T h u s w e m u s t n o t o n l y s u p p o r t a n a c c e l e r a t i o n o f i n d u s -
t r y r o a d m a p s t o d e l i v e r p o w e r e ffi c i e n t a r c h i t e c t u r e s b u t w e
m u s t a l s o a u g m e n t t h i s w i t h m o d i fi c a t i o n s t o , o r i n s o m e

P e r m i s s i o n t o m a k e d i g i t a l o r h a r d c o p i e s o f a l l o r p a r t o f t h i s w o r k f o r
p e r s o n a l o r c l a s s r o o m u s e i s g r a n t e d w i t h o u t f e e p r o v i d e d t h a t c o p i e s a r e
n o t m a d e o r d i s t r i b u t e d f o r p r o fi t o r c o m m e r c i a l a d v a n t a g e a n d t h a t c o p i e s
b e a r t h i s n o t i c e a n d t h e f u l l c i t a t i o n o n t h e fi r s t p a g e . T o c o p y o t h e r w i s e , t o
r e p u b l i s h , t o p o s t o n s e r v e r s o r t o r e d i s t r i b u t e t o l i s t s , r e q u i r e s p r i o r s p e c i fi c
p e r m i s s i o n a n d / o r a f e e .
I E E E / A C M I n t e r n a t i o n a l C o n f e r e n c e o n C o m p u t e r - A i d e d D e s i g n ( I C C A D )
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c a s e s r e w r i t i n g o f , a p p l i c a t i o n s s o t h a t n e w a p p r o a c h e s t o
h a r d w a r e d e s i g n m a y b e u t i l i z e d a t a s i g n i fi c a n t l y i n c r e a s e d
s c a l e [ 1 ] . T h e b e n e fi t s o f d o i n g s o a r e p r o f o u n d i n t h a t
i t i m p a c t s t h e e n t i r e c o m p u t i n g i n d u s t r y , a d d r e s s i n g c r o s s -
c u t t i n g i s s u e s s u c h a s e n e r g y e ffi c i e n c y , c o n c u r r e n c y a n d p r o -
g r a m m a b i l i t y f o r u s e r s o f s i n g l e w o r k s t a t i o n s , d a t a c e n t e r s
a n d l a r g e s u p e r c o m p u t e r s . F o r t h e u s e r s o f e x a s c a l e m a -
c h i n e s , t h e r e w i l l b e a d d i t i o n a l c h a l l e n g e s i n c l u d i n g t h e s c a l -
a b i l i t y a n d r e l i a b i l i t y t h a t a r e b r o u g h t a b o u t b y t h e e x t r e m e
s i z e o f s u c h s y s t e m s .

I t i s w e l l a c c e p t e d t h a t H P C s y s t e m d e v e l o p m e n t p r a c t i c e
r e q u i r e s f u n d a m e n t a l c h a n g e s . T h e “ c o d e s i g n ” p r i n c i p l e m a y
o ff e r a c o m m o n b a s i s f o r a p p l i c a t i o n a n d s y s t e m d e v e l o p e r s
a s w e l l a s c o m p u t e r a r c h i t e c t s t o w o r k s y n e r g i s t i c a l l y t o -
w a r d s a c h i e v i n g e x a s c a l e c o m p u t i n g . C o d e s i g n h a s a l o n g
t r a c k r e c o r d i n t h e e m b e d d e d s y s t e m d e s i g n c o m m u n i t y a n d
p l a y s a k e y r o l e i n d e l i v e r i n g p e r f o r m a n c e a n d e n e r g y e ffi -
c i e n c y f o r c o s t - c o n s c i o u s c o n s u m e r d e v i c e s . H o w e v e r , h o w t o
t r a n s l a t e t h e c o d e s i g n p r i n c i p l e i n t o c o n c r e t e c o d e s i g n p r a c -
t i c e s s t i l l r e p r e s e n t s a f r o n t i e r t o b e e x p l o r e d b y t h e H P C
c o m m u n i t y .

C o n s i d e r a b l e e ff o r t i s b e i n g i n v e s t e d f o r d e v e l o p i n g s y s t e m -
a t i c a p p r o a c h e s f o r a r c h i t e c t u r e a n d a l g o r i t h m c o d e s i g n i n
t h e H P C c o m m u n i t y . F o r e x a m p l e , a s u i t e o f a p p l i c a t i o n
p r o x i e s , c a l l e d `O m i n i a p p s ´O a r e b e i n g d e v e l o p e d t o a i d t h e
e x p l o r a t i o n o f t h e a r c h i t e c t u r a l d e s i g n s p a c e . S i m u l a t i o n
t o o l s u i t e s a r e b e i n g c o n s t r u c t e d t o a l l o w p e r f o r m a n c e / p o w e r
a n a l y s i s f o r d i ff e r e n t a r c h i t e c t u r e s r u n n i n g d i ff e r e n t a l g o -
r i t h m i m p l e m e n t a t i o n s . R e c e n t e ff o r t s h a v e i d e n t i fi e d v a r -
i o u s m e a n s t o r e c o n fi g u r e c o d e f o r e x t r a c t i n g t h e p e r f o r -
m a n c e p o t e n t i a l o f h e t e r o g e n e o u s c o m p u t i n g r e s o u r c e s ( e . g .
G P U - a c c e l e r a t e d m u l t i c o r e n o d e s ) f o r i m p o r t a n t c o m p u t a -
t i o n s s u c h a s s p a r s e m a t r i x o p e r a t i o n s . P r o g r a m m i n g m o d -
e l s a r e e v o l v i n g t o e a s e t h e b u r d e n o n t h e c o d e d e v e l o p e r
w h i l e a t t h e s a m e t i m e f o c u s i n g a t t e n t i o n o n k e y p e r f o r -
m a n c e i s s u e s . A t t h e s a m e t i m e , t h i s w o r k h a s a l s o i d e n t i -
fi e d w a y s i n w h i c h a r c h i t e c t u r e s c o u l d b e m o d i fi e d t o b e t -
t e r s u p p o r t t h e s e t a s k s , i n c l u d i n g w i d e r r e g i s t e r s a n d f a s t e r
m e m o r y s u b s y s t e m s . R e d u c t i o n s i n e n e r g y c o n s u m p t i o n r e -
m a i n a c h a l l e n g i n g i s s u e f o r h a r d w a r e , s y s t e m s o f t w a r e , a n d
a l g o r i t h m a n d a p p l i c a t i o n d e v e l o p e r s . A l l t h e s e e ff o r t s a r e
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e s s e n t i a l f o r a c h i e v i n g m o r e c o s t - e ff e c t i v e a n d e ffi c i e n t H P C
s y s t e m d e s i g n s .

T h i s p a p e r a i m s t o i n t r o d u c e t o t h e E l e c t r o n i c D e s i g n A u -
t o m a t i o n ( E D A ) c o m m u n i t y t h e e x c i t i n g d e v e l o p m e n t t o -
w a r d e x a s c a l e H P C s y s t e m c o d e s i g n . W e b e g i n b y d i s c u s s i n g
H P C s y s t e m c o d e s i g n c h a l l e n g e s a n d o p p o r t u n i t i e s , a n d d e -
s c r i b i n g i m p o r t a n t d e s i g n s p a c e c o n s i d e r a t i o n s . W e t h e n
e l a b o r a t e t h e i m p o r t a n c e o f a p p l i c a t i o n p r o x i e s a n d t h e i r e s -
s e n t i a l f e a t u r e s . L a s t l y , w e s h a r e s o m e i n d u s t r y e x p e r i e n c e s
w i t h a p p l y i n g c o d e s i g n p r i n c i p l e s i n t h i s c o n t e x t . W e b e l i e v e
t h a t t h e r e a r e m a n y n e w r e s e a r c h p r o b l e m s t o b e a d d r e s s e d
i n t h i s a r e a a n d t h a t t h e e x p e r t i s e o f E D A r e s e a r c h e r s c a n
b e v a l u a b l e t o t a c k l e s o m e o f t h e s e p r o b l e m s .

2 . C O D E S I G N C H A L L E N G E S A N D O P P O R -
T U N I T I E S

E x a s c a l e c o m p u t i n g w i l l r e q u i r e a r a d i c a l r e d e s i g n o f H P C
n o d e a r c h i t e c t u r e s t o fi t w i t h i n e m e r g i n g c o n s t r a i n t s o n p o w e r ,
t h e i n c r e a s i n g c o s t o f d a t a m o v e m e n t , a n d s t a l l e d p r o c e s s o r
c l o c k r a t e s . A p p l i c a t i o n s a n d a l g o r i t h m s w i l l n e e d t o a d a p t
t o t h e e v o l u t i o n o f n o d e a r c h i t e c t u r e s . T h e c o d e s i g n o f a p p l i -
c a t i o n s , a r c h i t e c t u r e s a n d p r o g r a m m i n g e n v i r o n m e n t s w i l l
e n a b l e n a v i g a t i o n o f t h e i n c r e a s i n g l y d a u n t i n g c o n s t r a i n t
s p a c e f o r f e a s i b l e e x a s c a l e s y s t e m d e s i g n s t o a c h i e v e m o r e
b a l a n c e d , s u p e r i o r s y s t e m s .

C o n v e n t i o n a l H P C s y s t e m d e s i g n i n v o l v e s a p i p e l i n e d c o l -
l a b o r a t i o n p r o c e s s t h a t p r i m a r i l y e n g a g e s i n r e q u i r e m e n t s
g a t h e r i n g a t t h e i n p u t o f t h e d e s i g n p r o c e s s a n d e v a l u a t i o n
o f t h e r e s u l t a f t e r t h e p r o d u c t i s d e l i v e r e d 4 - 6 y e a r s l a t e r .
H o w e v e r , t h e r a p i d a n d d i s r u p t i v e c h a n g e s a n t i c i p a t e d i n
h a r d w a r e d e s i g n o v e r t h i s n e x t d e c a d e n e c e s s i t a t e a m o r e
a g i l e d e v e l o p m e n t p r o c e s s , s u c h a s t h e h a r d w a r e - s o f t w a r e
c o d e s i g n p r o c e s s e s d e v e l o p e d f o r r a p i d p r o d u c t d e v e l o p m e n t
i n t h e e m b e d d e d s p a c e . D e s i g n m e t h o d o l o g i e s o n w h i c h w e
h a v e r e l i e d s o f a r n e v e r h a d t o c o n s i d e r p o w e r c o n s t r a i n t s o r
p a r a l l e l i s m o f t h e s c a l e b e i n g c o n t e m p l a t e d f o r e x a s c a l e s y s -
t e m s . F u r t h e r m o r e , t h e p r o g r a m m i n g m o d e l a n d s o f t w a r e
e n v i r o n m e n t f o r f u t u r e e x t r e m e - s c a l e s y s t e m s i s a n t i c i p a t e d
t o b e s u b s t a n t i a l l y d i ff e r e n t f r o m t h e c u r r e n t p r a c t i c e . T h e
d e s i g n e r s o f H P C h a r d w a r e a n d s o f t w a r e c o m p o n e n t s h a v e
a n u r g e n t n e e d f o r a s y s t e m a t i c d e s i g n m e t h o d o l o g y t h a t
r e fl e c t s f u t u r e d e s i g n c o n c e r n s a n d c o n s t r a i n t s .

T h e c o d e s i g n s t r a t e g y i s b a s e d o n d e v e l o p i n g p a r t n e r s h i p s
w i t h c o m p u t e r v e n d o r s a n d a p p l i c a t i o n s c i e n t i s t s a n d e n g a g -
i n g t h e m t o p a r t i c i p a t e i n a h i g h l y c o l l a b o r a t i v e a n d i t e r a -
t i v e d e s i g n p r o c e s s w e l l b e f o r e a g i v e n s y s t e m i s a v a i l a b l e
f o r c o m m e r c i a l u s e . T h e p r o c e s s i s b u i l t a r o u n d i d e n t i f y i n g
l e a d i n g e d g e , h i g h - i m p a c t s c i e n t i fi c a p p l i c a t i o n s a n d p r o v i d -
i n g c o n c r e t e o p t i m i z a t i o n t a r g e t s r a t h e r t h a n f o c u s i n g o n
s p e e d s a n d f e e d s ( F L O P s a n d b a n d w i d t h ) a n d p e r c e n t o f
p e a k . R a t h e r t h a n a s k i n g “ w h a t k i n d o f s c i e n t i fi c a p p l i c a -
t i o n s c a n r u n o n a n e x a s c a l e s y s t e m ” a f t e r i t a r r i v e s , t h i s
a p p l i c a t i o n - d r i v e n d e s i g n p r o c e s s i n s t e a d a s k s “ w h a t k i n d o f
s y s t e m s h o u l d b e b u i l t t o m e e t t h e n e e d s o f t h e m o s t i m p o r -
t a n t s c i e n c e p r o b l e m s . ” T h i s l e v e r a g e s d e e p u n d e r s t a n d i n g
o f s p e c i fi c a p p l i c a t i o n r e q u i r e m e n t s a n d b r o a d - b a s e d c o m -
p u t a t i o n a l s c i e n c e p o r t f o l i o . P u t t i n g d e l i v e r e d s c i e n t i fi c a p -
p l i c a t i o n p e r f o r m a n c e i n t o t h e d r i v e r ’ s s e a t o f t h e d e s i g n
p r o c e s s i s e s s e n t i a l t o d e fi n e a c o m m o n o p t i m i z a t i o n t a r g e t

f o r a l l o f t h e d e s i g n t e a m s – f r o m h a r d w a r e t o a p p l i c a t i o n s .

T a r g e t a p p l i c a t i o n p r o g r a m s o f t e n c o n s i s t o f a m i l l i o n s o u r c e
l i n e s o f c o d e i n v o l v i n g m u l t i p l e p r o g r a m m i n g l a n g u a g e s , t h i r d
p a r t y l i b r a r y d e p e n d e n c i e s , a n d o t h e r c o m p l e x i t i e s . T o a d -
d r e s s t h i s c o m p l e x i t y , w e a r e c o n s i d e r i n g a s o f t w a r e m o d e l
w h i c h i n c l u d e s a p p l i c a t i o n p r o x i e s , p r o v i d i n g a t r a c t a b l e
m e a n s f o r e x p l o r i n g k e y i s s u e s a s s o c i a t e d w i t h d e s i g n g o a l s .
D i ff e r e n t t y p e s o f p r o x i e s a r e r e q u i r e d t o i m p l e m e n t d i ff e r -
e n t a s p e c t s o f t h e c o d e s i g n p r o c e s s . T a b l e 1 s h o w s s e v e r a l
p r o x i e s a n d t h e i r d e fi n i t i o n s . F i g u r e 1 d e p i c t s t h e i n t e r p l a y
b e t w e e n t h e h i e r a r c h y o f r e d u c e d a p p l i c a t i o n s i n c o d e a n a l -
y s i s f o r c o d e s i g n .

CG, Elliptic Solve, Stencil, PIC particle 
push vs. particle  

Just the communication (halo 
exchange) or per-core compute load  

All Application Kernels, 
but stripped down to essentials 

Hydro, radiation transport, etc… 

Full Workload 

Compact apps 

Composite Tests 

Kernels 

Skeletons 

Full Application 

Coupled Multiphysics Application 
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F i g u r e 1 : D e p i c t i o n o f t h e i n t e r p l a y b e t w e e n t h e h i -
e r a r c h y o f r e d u c e d a p p l i c a t i o n s t h a t w e e m p l o y i n
t h e c o d e s i g n p r o c e s s . K e r n e l s e n a b l e r a p i d e x p l o -
r a t i o n o f n e w l a n g u a g e s a n d a l g o r i t h m s b e c a u s e o f
e a s e o f r e w r i t i n g w h i l e f u l l a p p l i c a t i o n s a r e h a r d e r
t o r e w r i t e , b u t e n s u r e a d h e r e n c e t o o r i g i n a l a p p l i -
c a t i o n r e q u i r e m e n t s .

F i g u r e 2 : M u l t i p l e m o d e l i n g a p p r o a c h e s a r e r e -
q u i r e d t o c o v e r b o t h t h e s c a l e a n d a c c u r a c y r e q u i r e d
t o u n d e r s t a n d s y s t e m d e s i g n t r a d e - o ff s . T h e t w o k e y
a x e s f o r s i m u l a t i o n a n d m o d e l i n g t e c h n i q u e s a r e fi -
d e l i t y o f t h e m o d e l ( h o r i z o n t a l a x i s ) a n d t h e s c a l e o f
s y s t e m y o u c a n s i m u l a t e .
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T a b l e 1 : A p p l i c a t i o n p r o x i e s a n d t h e i r d e fi n i t i o n s .

S u r r o g a t e D e s c r i p t i o n

C o m p a c t a p p . S m a l l a p p . h a v i n g f e w e r f e a t u r e s a n d s i m p l i fi e d b o u n d a r y c o n d i t i o n s
r e l a t i v e t o f u l l a p p s .

M i n i - a p p . S m a l l , s e l f - c o n t a i n e d p r o g r a m t h a t e m b o d i e s e s s e n t i a l p e r f o r m a n c e c h a r -
a c t e r i s t i c s o f k e y a p p l i c a t i o n s .

S k e l e t o n a p p . C a p t u r e s c o n t r o l fl o w a n d c o m m u n i c a t i o n p a t t e r n o f a p p . C a n o n l y b e
r u n i n a s i m u l a t o r .

P r o x y a p p . G e n e r a l t e r m f o r a l l t h e a b o v e “ a p p ” a p p r o a c h e s .

M i n i - d r i v e r S m a l l p r o g r a m s t h a t a c t a s d r i v e r s o f p e r f o r m a n c e - i m p a c t i n g l i b r a r y
p a c k a g e s .

K e r n e l C a p t u r e s n o d e - l e v e l a s p e c t s o f a n a l g o r i t h m

M o d e l i n g , s i m u l a t i o n , a n d c o m p i l e r a n a l y s i s a l l p l a y s y n e r -
g i s t i c r o l e s i n t h e c o d e s i g n p r o c e s s t o c o v e r a b r o a d s p a c e o f
d e s i g n p a r a m e t e r s . F i g u r e 2 s h o w s t h a t a m u l t i - r e s o l u t i o n
a p p r o a c h u s i n g m u l t i p l e m o d e l i n g m e t h o d o l o g i e s s h o u l d b e
e m p l o y e d t o c o v e r b o t h t h e s c a l e o f e x a s c a l e s y s t e m s a n d
t h e fi d e l i t y r e q u i r e d t o h a v e c o n fi d e n c e i n o u r d e s i g n c h o i c e s .
T o o l s s u c h a s c y c l e a c c u r a t e h a r d w a r e s i m u l a t i o n ( t h e p a r a l -
l e l o g r a m i n F i g u r e 2 ) o ff e r e x t r e m e d e t a i l i n t h e i r m o d e l i n g
c a p a b i l i t y , b u t l i m i t t h e s c a l e o f s y s t e m t h a t c a n m o d e l e d
t o n o d e s i z e o r s m a l l c l u s t e r s . C o n s t i t u t i v e m o d e l s ( t h e t r i -
a n g l e i n F i g u r e 2 ) a n d o t h e r e m p i r i c a l m o d e l i n g m e t h o d s
c a n c o v e r m u c h l a r g e r s y s t e m s , b u t b y d e fi n i t i o n o n l y m o d e l
e ff e c t s i n c l u d e d a s p a r a m e t e r s i n t h e m o d e l . T h e m a j o r -
i t y o f m o d e l i n g i s d o n e b y e m p i r i c a l m o d e l s b e c a u s e t h e y
a r e f a s t e r t o c o n s t r u c t a n d e v a l u a t e , b u t t h e s o f t w a r e - b a s e d ,
a n d c y c l e - a c c u r a t e m o d e l s a r e u s e d t o v e r i f y t h a t t h e s i m -
p l e r m o d e l h a s i n c l u d e d a l l i m p o r t a n t e ff e c t s , a n d h a s n o t
n e g l e c t e d a n y t h i n g a n y e s s e n t i a l ( b u t u n a n t i c i p a t e d ) e ff e c t s .

A r c h i t e c t u r e s i m u l a t i o n ( e . g . [ 1 1 , 9 , 6 ] ) p r o v i d e s a n a v e n u e
t o e x p e r i m e n t w i t h h a r d w a r e c o n fi g u r a t i o n s , p r o g r a m m i n g
m o d e l s , a n d a l g o r i t h m s o n e x a s c a l e c l a s s m a c h i n e s b e f o r e
f u l l i m p l e m e n t a t i o n s o f t h e h a r d w a r e a n d s o f t w a r e c o m p o -
n e n t s o f a s y s t e m a r e a v a i l a b l e . M o d e l s o f t h e h a r d w a r e ,
t h e r u n t i m e s y s t e m , a n d t h e a p p l i c a t i o n c a n b e i n t e g r a t e d
i n t o t o t h e s i m u l a t i o n t o e v a l u a t e t h e t r a d e - o ff s b e t w e e n
d e s i g n c h o i c e s i m p o s e d o n e a c h a s p e c t o f t h e i n t e g r a t e d s y s -
t e m . C o a r s e - g r a i n e d s i m u l a t i o n s ( t h e c i r c l e i n F i g u r e 2 ) a l -
l o w l a r g e - s c a l e s y s t e m s t o b e s t u d i e d i n a w a y t h a t c a p t u r e s
t h e c o m p l e x i n t e r a c t i o n s b e t w e e n v a r i o u s h a r d w a r e c o m p o -
n e n t s , i n c l u d i n g t h o s e i n t e r a c t i o n s w h i c h o n l y a r i s e a t t h e
l a r g e s t s c a l e s .

T h e u l t i m a t e g o a l o f e m p l o y i n g a c o d e s i g n p r o c e s s i s t o
e x p l o r e r a p i d l y t h e v a s t n u m b e r o f d e s i g n o p t i o n s ( t o b e
d i s c u s s e d m o r e i n t h e n e x t s e c t i o n ) a n d t h u s d r a m a t i c a l l y
a c c e l e r a t e t h e d e s i g n c y c l e . F i g u r e 3 i l l u s t r a t e s t h e p r a c -
t i c e a s o f t o d a y a n d t h e w h a t w e h o p e t o a c h i e v e . T h e
s u c c e s s o f c o d e s i g n d e p e n d s o n ( i ) b u i l d i n g i n t e g r a t e d d e -
s i g n t e a m s t h a t i n c l u d e b o t h a p p l i c a t i o n e x p e r t s w o r k i n g i n
c o n c e r t w i t h c o m p u t e r a r c h i t e c t s a n d a l g o r i t h m d e s i g n e r s ,
a n d ( i i ) d e v e l o p i n g s o p h i s t i c a t e d t o o l s t o a c c e l e r a t e t h e d e -
s i g n c y c l e . T h e o p t i m i z a t i o n t a r g e t f o r t h e p r o c e s s i s t h e
d e l i v e r e d a p p l i c a t i o n p e r f o r m a n c e f o r t h e c o m b i n e d h a r d -

w a r e a n d s o f t w a r e e n v i r o n m e n t . T h e r e f o r e , i t i s e s s e n t i a l t o
c l e a r l y i d e n t i f y t h e a p p l i c a t i o n u p - f r o n t t o a c t a s t h e c o m -
m o n m e t r i c f o r s u c c e s s f o r a l l a s p e c t s o f t h e s y s t e m d e s i g n
d u r i n g t h e i t e r a t i v e c o d e s i g n p r o c e s s .

T h e c o d e s i g n p r o c e s s i n v o l v i n g a c o l l a b o r a t i o n b e t w e e n a n
a p p l i c a t i o n s t e a m , c o d e a n a l y s i s , a n d a r c h i t e c t u r a l s i m u l a -
t i o n h a s b e e n d e m o n s t r a t e d f o r a p p l i c a t i o n s r a n g i n g f r o m
C l i m a t e M o d e l i n g ( G r e e n F l a s h ) [ 5 ] , S e i s m i c I m a g i n g ( G r e e n
W a v e ) [ 1 0 ] , a n d a n a u t o m a t e d c o - t u n i n g p r o c e s s t h a t i n -
c l u d e s b o t h a u t o - t u n i n g o f h a r d w a r e a n d s o f t w a r e i n t h e
s a m e p r o c e s s [ 1 3 ] .

3 . D E S I G N S P A C E E X P L O R A T I O N
G i v e n t h e c o m p l e x i t y o f c o n s t r u c t i n g l a r g e H P C s y s t e m s a n d
t h e p r o b l e m s a s s o c i a t e d w i t h m o d i f y i n g a p p l i c a t i o n s t o r u n
o n t h e m , a d i a l o g n e e d s t o b e e s t a b l i s h e d b e t w e e n c o m p u t e r
c o m p a n i e s a n d a p p l i c a t i o n d e v e l o p e r s w h e r e f e e d b a c k i s a b l e
t o r a p i d l y a s s e s s a n d o p t i m i z e d e s i g n s a s t h e y a r e c r e a t e d .
A s y s t e m a t i c w a y o f s u p p o r t i n g s u c h a d i a l o g i s t h r o u g h a
f o r m a l d e s i g n s p a c e e x p l o r a t i o n p r o c e s s . I n t h i s p r o c e s s , w e
e n v i s a g e a s s e s s m e n t b a s e d o n b a l a n c i n g p e r f o r m a n c e b e n e -
fi t v e r s u s c o s t i n t e r m s o f s o f t w a r e c o m p l e x i t y , p o r t a b i l i t y ,
s i l i c o n a r e a , etc. I n o r d e r f o r t r u s t t o e x i s t i n t h i s d i a l o g , a
n u m b e r o f a p p r o a c h e s m i g h t b e c o n s i d e r e d i n c l u d i n g e x e c u -
t i o n o n p r o t o t y p e o r e a r l y d e s i g n h a r d w a r e , t h e c o n s t r u c t i o n
o f a p p l i c a t i o n m o d e l s i n c l u d i n g s i m u l a t o r s o r a n a l y t i c p e r -
f o r m a n c e m o d e l s a n d a n a t t e n t i o n t o c r e a t i n g s o l u t i o n s t h a t
w o r k a c r o s s a b r o a d r a n g e o f a p p l i c a t i o n s a n d d o n o t b e n e fi t
a s i n g l e p r o b l e m .

O u r m e t h o d o l o g y f o r e x a s c a l e d e s i g n s p a c e e x p l o r a t i o n [ 3 ]
i n c l u d e s m e a s u r e m e n t o n p r o t o t y p e h a r d w a r e , e x p e r i m e n t a -
t i o n i n t h e f o r m o f r e - f a c t o r i n g a n d r e - i m p l e m e n t a t i o n u s i n g
a v a r i e t y o f p r o g r a m m i n g m o d e l s a n d a l g o r i t h m s a n d p r e -
d i c t i o n u s i n g a r c h i t e c t u r a l s i m u l a t o r s . T o t h i s e n d , w e a r e
i n v e s t i g a t i n g s e v e r a l a r c h i t e c t u r a l t e s t b e d s w h i c h a r e r e p -
r e s e n t a t i v e o f i n d u s t r y t r e n d s i n c l u d i n g I n t e l ’ s M a n y I n t e -
g r a t e d C o r e ( M I C ) p r o c e s s o r s , G P U s f r o m N V I D I A , F u s i o n
A P U s f r o m A M D a n d n o d e s f r o m C o n v e y a n d T i l e r a . S u c h
s t u d i e s a r e p r o v i d i n g u s e f u l f e e d b a c k t o c o m p u t e r a r c h i t e c t s ,
a p p l i c a t i o n d e v e l o p e r s a n d a l g o r i t h m r e s e a r c h e r s . O u r e x -
p e r i m e n t a t i o n i s a l s o w i d e r t h a n j u s t h a r d w a r e , i n c l u d i n g
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F i g u r e 3 : C o n v e n t i o n a l d e s i g n c y c l e s l a s t 4 - 6 y e a r s . W i t h r a p i d s y n t h e s i s t o o l s t o g e n e r a t e p r o t o t y p e d e s i g n s ,
F P G A - a c c e l e r a t e d e m u l a t i o n a n d s o f t w a r e a u t o - t u n i n g , w e h o p e t o g e t t h e c o d e s i g n c y c l e t i m e d o w n t o 1 - 2
d a y s .

e v a l u a t i o n o f e x e c u t i o n m o d e l s s u c h a s P a r a l l e X a n d l o w -
l e v e l a c t i v i t i e s s u c h a s d i r e c t m e a s u r e m e n t o f e n e r g y u s e i n
c o n t e x t s s u c h a s t h e v a r i a t i o n o f n e t w o r k i n j e c t i o n b a n d -
w i d t h .

A f u n d a m e n t a l h u r d l e t o d e s i g n s p a c e e x p l o r a t i o n i s t h e s c a l e
o f m o d e r n s c i e n t i fi c a p p l i c a t i o n s , w h i c h i s a l i m i t e r f o r r a p i d
p r o t o t y p e a s s e s s m e n t . A p p l i c a t i o n s a r e t y p i c a l l y m i l l i o n s o f
l i n e s o f s o u r c e a n d a r e w r i t t e n t o u s e c o m p l e x a l g o r i t h m s
a n d d a t a s t r u c t u r e s . W h i l s t o u r e v e n t u a l g o a l i s t o r u n a p -
p l i c a t i o n s o n s u c h l a r g e s y s t e m s , t h e e ff o r t r e q u i r e d t o p o r t
t h e m i s l i k e l y t o b e p r o h i b i t i v e i f m u l t i p l e p l a t f o r m s m u s t
b e a s s e s s e d i n s h o r t t i m e f r a m e s . I t i s i n t h i s c o n t e x t t h a t
t h e n o t i o n o f a mini-application ( o r s i m p l y m i n i a p p ) , i . e . ,
a p p l i c a t i o n p r o x y , h a s b e e n d e v e l o p e d – a m i n i a p p i s a c o n -
d e n s e d i m p l e m e n t a t i o n o f o n e o r m u l t i p l e k e y p e r f o r m a n c e
i s s u e s t h a t a ff e c t p a r e n t c o d e s , w r i t t e n t o b e a m e n a b l e t o r e -
f a c t o r i n g o r c h a n g e b u t r e p r e s e n t a t i v e e n o u g h t o b e u s e f u l
i n t h e s c i e n t i fi c p r o b l e m d o m a i n .

T h e a b i l i t y t o p r e d i c t t h e p e r f o r m a n c e , a n d m o r e i m p o r -
t a n t l y t h e p e r f o r m a n c e l i m i t a t i o n s , o f h a r d w a r e w h i c h d o e s
n o t c u r r e n t l y e x i s t o r i s s i g n i fi c a n t l y d i ff e r e n t f r o m c o n t e m -
p o r a r y s y s t e m s i s a k e y f a c e t o f d e s i g n e x p l o r a t i o n . S i n c e
m a n y p r o p o s e d e x a s c a l e p o i n t d e s i g n s a r e c u r r e n t l y p r o p r i -
e t a r y o r e n c u m b e r e d w i t h i n t e l l e c t u a l p r o p e r t y , m a n y o f o u r
e a r l y e v a l u a t i o n s a r e b e i n g c o n d u c t e d u s i n g t h e n o t i o n o f a n
A b s t r a c t M a c h i n e M o d e l ( o r A M M ) w h i c h d e fi n e s t h e k e y
a r c h i t e c t u r a l b u i l d i n g b l o c k s b u t n o s p e c i fi c d e t a i l . W e t h e n
a r e a b l e t o a u g m e n t A M M s w i t h d e t a i l s p r o v i d e d b y p e r -
f o r m a n c e m o d e l s , a r c h i t e c t u r a l s i m u l a t o r s a n d i n f o r m a t i o n
o b t a i n e d f r o m o u r m i n i a p p s r u n n i n g o n t e s t - b e d p l a t f o r m s
t o i n f o r m u s o f p e r f o r m a n c e t r a d e o ff s a n d a v a i l a b l e d e s i g n
d e c i s i o n s .

I n o r d e r t o c o n v e y c o n fi d e n c e i n o u r u s e o f a p p l i c a t i o n p r o x -
i e s , w e h a v e d e v e l o p e d a v a l i d a t i o n m e t h o d o l o g y [ 2 ] f o r d e m o n -
s t r a t i n g t h e a p p l i c a b i l i t y o f m i n i a p p s t o t h e i r p a r e n t c o d e s
e n a b l i n g H P C v e n d o r s a n d r e s e a r c h e r s t o h a v e a h i g h d e -
g r e e o f c o n fi d e n c e i n r e s u l t s o b t a i n e d f r o m s t u d i e s u s i n g
m i n i a p p s . T h i s m e t h o d o l o g y i s g u i d e d b y t h e p r i n c i p l e s
d e v e l o p e d f o r e x p e r i m e n t a l v a l i d a t i o n [ 1 4 ] , w h e r e t h e a p -
p l i c a t i o n i s a n a l o g o u s t o t h e p h y s i c a l o b s e r v a t i o n a n d t h e
m i n i a p p i s t h e e x p e r i m e n t . A m o r e d e t a i l e d d i s c u s s i o n o n

m i n i a p p s w i l l b e g i v e n i n t h e n e x t s e c t i o n . A s i m i l a r e ff o r t
i s b e i n g a p p l i e d t o h a r d w a r e / s o f t w a r e c o - s i m u l a t i o n t o o l s ,
a n d i n i t i a l v a l i d a t i o n r e s u l t s o f S S T a r e e n c o u r a g i n g .

A v a r i e t y o f a d v a n c e d a r c h i t e c t u r e t e s t b e d s a r e b e i n g u s e d
t o s t u d y p e r f o r m a n c e i s s u e s o f k e y a l g o r i t h m s . T h e s e s t u d -
i e s a r e h e l p i n g g u i d e a l g o r i t h m s r e s e a r c h a n d a r e p r o v i d i n g
u s e f u l f e e d b a c k t o c o m p u t e r a r c h i t e c t s . F o r e x a m p l e , e x c e l -
l e n t p e r f o r m a n c e w a s o b t a i n e d f o r a v e r y c h a l l e n g i n g fi n i t e -
e l e m e n t m i n i a p p o n a N v i d i a G P U . R e g i s t e r s p i l l i n g w a s
i d e n t i fi e d a s a k e y i s s u e t h a t m u s t , i n t h e f u t u r e , b e o v e r c o m e
t h r o u g h a r c h i t e c t u r e a n d s y s t e m s o f t w a r e e n h a n c e m e n t s , a s
w e l l a s t h r o u g h a l g o r i t h m s r e s e a r c h . ( S e e S e c t i o n V f o r m o r e
d e t a i l o n t h i s e x a m p l e . )

S i m u l a t o r s l i k e t h e S S T , w h e n c o m b i n e d w i t h a p p l i c a t i o n
p r o x i e s , a l l o w f a s t a n d e ffi c i e n t d e s i g n s p a c e e x p l o r a t i o n .
T h i s p r o c e s s c a n b e u s e d t o m a k e d e c i s i o n s s u c h a s w h i c h
m e m o r y t e c h n o l o g y a n d p r o c e s s o r c o r e i s b e s t s u i t e d t o a
g i v e n p r o b l e m . F o r e x a m p l e , o n e s u c h e x p e r i m e n t l o o k e d a t
t h e i m p a c t o f d i ff e r e n t m e m o r y t e c h n o l o g i e s ( D D R 2 , D D R 3 ,
a n d G D D R 5 ) , a n d p r o c e s s o r c o r e i s s u e w i d t h s ( 1 , 2 , 4 , 8
w i d e i s s u e ) o n t h e p o w e r , p e r f o r m a n c e , a n d c o s t o f a s p a r s e
l i n e a r s y s t e m s o l v e r c a p t u r e d w i t h i n t h e M a n t e v o H P C C G
m i n i a p p a s w e l l a s L u l e s h 1 , a p r o x y f o r a c h a l l e n g i n g s h o c k
h y d r o d y n a m i c s c o d e .

N e t w o r k b a n d w i d t h d e g r a d a t i o n s t u d i e s o n s u p e r c o m p u t e r s
a r e h e l p i n g d e fi n e n e t w o r k r e q u i r e m e n t s f o r f u t u r e s y s t e m s .
T h e s e s t u d i e s a r e a l s o h e l p i n g i d e n t i f y m e t h o d s f o r i m p r o v -
i n g a p p l i c a t i o n p e r f o r m a n c e .

4 . M I N I A P P S : V E H I C L E S F O R C O D E S I G N
A p p l i c a t i o n s p r o g r a m s f o r c o m p u t a t i o n a l s c i e n c e a n d e n g i -
n e e r i n g ( C S E ) d e s i g n e d t o e x e c u t e i n H P C e n v i r o n m e n t s a r e
p r e s e n t l y b a s e d o n a d i s t r i b u t e d m e m o r y p a r a l l e l c o m p u t -
i n g m o d e l u s i n g t h e M e s s a g e P a s s i n g I n t e r f a c e ( M P I ) f o r e x -
c h a n g i n g d a t a b e t w e e n c o m p u t a t i o n a l n o d e s . T h i s g e n e r a l
a p p r o a c h h a s b e e n h i g h l y s u c c e s s f u l f o r a p p l i c a t i o n a r e a s
s u c h a s c l i m a t e m o d e l i n g , m a t e r i a l s c i e n c e , c o m p u t a t i o n a l
m e c h a n i c s a n d m a n y o t h e r a r e a s . F o r m o r e t h a n 1 5 y e a r s

1https://computation.llnl.gov/casc/ShockHydro/
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w e h a v e e n j o y e d a s t a b l e a n d i m p r o v i n g e x e c u t i o n e n v i r o n -
m e n t w h e r e , f r o m g e n e r a t i o n t o g e n e r a t i o n , t h e n u m b e r o f
n o d e s a n d t h e p e r f o r m a n c e o f e a c h c o r e o n a n o d e i n c r e a s e d
r e g u l a r l y a n d s u ffi c i e n t l y t o k e e p p a c e w i t h c o m p u t a t i o n a l
g r o w t h n e e d s .

P r e s e n t l y t h i s m o d e l h a s s t a g n a t e d a n d e v e n d e c l i n e d . N o d e
c o u n t s a r e n o t e x p e c t e d t o i n c r e a s e d r a m a t i c a l l y a n d s i n g l e
c o r e ( s e q u e n t i a l ) p e r f o r m a n c e h a s i n f a c t d e c l i n e d . T h e o n l y
t r u e p a t h t o i n c r e a s e d p e r f o r m a n c e a t t h i s t i m e i s t o e x p l o i t
n e w t r e n d s i n i n t r a - n o d e p a r a l l e l i s m . H o w e v e r , m o s t H P C
a p p l i c a t i o n s h a v e n o e x i s t i n g i n f r a s t r u c t u r e t o e x p l o i t t h i s
p a r a l l e l i s m , a n d n o w e l l - d e fi n e d p a t h t o i t s r e a l i z a t i o n .

T o a i d i n t h e r a p i d e x p l o r a t i o n o f t h i s n e w d e s i g n s p a c e , w e
h a v e d e v e l o p e d a g r o w i n g c o l l e c t i o n o f “ m i n i - a p p l i c a t i o n s ” ,
o r m i n i a p p s . T h e s e a r e s m a l l s t a n d - a l o n e p r o g r a m s t h a t
e m b o d y s o m e k e y p e r f o r m a n c e - i m p a c t i n g e l e m e n t s o f t h e
l a r g e - s c a l e a p p l i c a t i o n s o f i n t e r e s t s , s u c h t h a t w e c a n r a p i d l y
r e - d e s i g n a n d r e - i m p l e m e n t t h e m i n i a p p s a n d l e a r n a b o u t
t h e p e r f o r m a n c e , p r o g r a m m a b i l i t y a n d s y s t e m d e s i g n t r a d e -
o ff s i n a r a p i d a n d a g i l e c y c l e . U n l i k e a b e n c h m a r k , t h e
r e s u l t o f w h i c h i s a m e t r i c t o b e r a n k e d , t h e o u t p u t o f a
m i n i a p p i s a r i c h e r s e t o f i n f o r m a t i o n , w h i c h m u s t b e i n t e r -
p r e t e d w i t h i n s o m e , o f t e n s u b j e c t i v e , c o n t e x t . W e d i s t i n -
g u i s h t h i s f r o m a c o m p a c t - a p p l i c a t i o n w h o s e p u r p o s e i s t o
r e p l i c a t e a c o m p l e x d o m a i n - s p e c i fi c b e h a v i o r b e i n g u s e d i n
a p a r e n t a p p l i c a t i o n . M i n i a p p s a r e d e s i g n e d s p e c i fi c a l l y t o
c a p t u r e s o m e k e y p e r f o r m a n c e i s s u e i n t h e f u l l a p p l i c a t i o n
b u t t o p r e s e n t i t i n a s i m p l i fi e d s e t t i n g w h i c h i s a m e n a b l e t o
r a p i d m o d i fi c a t i o n a n d t e s t i n g . T h i s i s a l s o d i s t i n c t f r o m a
s k e l e t o n a p p l i c a t i o n , w h i c h i s t y p i c a l l y d e s i g n e d t o f o c u s o n
i n t e r - p r o c e s s c o m m u n i c a t i o n o f t e n p r o d u c i n g a “ f a k e ” c o m -
p u t a t i o n . M i n i a p p s c r e a t e a m e a n i n g f u l c o n t e x t i n w h i c h t o
e x p l o r e t h e k e y p e r f o r m a n c e i s s u e , a r e d e v e l o p e d a n d o w n e d
b y a p p l i c a t i o n c o d e t e a m s , a r e l i m i t e d t o O ( 1 K ) s o u r c e l i n e s
o f c o d e , a n d a r e i n t e n d e d t o b e m o d i fi e d w i t h t h e o n l y c o n -
s t r a i n t b e i n g t h e c o n t i n u e d r e l e v a n c e t o p a r e n t a p p l i c a t i o n s .

M i n i a p p s d i s t i l l f r o m l a r g e - s c a l e a p p l i c a t i o n s t h e m o s t i m -
p o r t a n t d e s i g n c h o i c e s t h a t m u s t b e m a d e , a n d t h e i r r e f a c -
t o r e d v e r s i o n s s e r v e a s e x a m p l e s o f h o w t h e l a r g e - s c a l e a p -
p l i c a t i o n s c a n b e r e w r i t t e n [ 2 ] . F r o m t h e M a n t e v o p r o j e c t
[ 7 ] , f o r e x a m p l e , a fi n i t e - e l e m e n t m i n i a p p , m i n i F E , t r a c k e d
t h e s e n s i t i v i t y t o m e m o r y b a n d w i d t h o f C h a r o n , a n e l e c -
t r o n i c s d e v i c e s i m u l a t i o n a p p l i c a t i o n [ 1 2 ] ; m o l e c u l a r d y n a m -
i c s m i n i a p p i l l u s t r a t e d t h e c o m p u t a t i o n o f a L e n n a r d - J o n e s
f o r c e c a l c u l a t i o n i n L A M M P S [ 1 5 ] ; a n d a fi n i t e d i ff e r e n c e
m i n i a p p i l l u m i n a t e d a n i n t e r - p r o c e s s c o m m u n i c a t i o n s c a l i n g
p r o b l e m , s e e n o n l y a t v e r y l a r g e s c a l e , f o r a m u l t i - m a t e r i a l
E u l e r i a n c o d e [ 8 ] . J u s t a s i m p o r t a n t , t h i s m e t h o d o l o g y a l s o
i l l u s t r a t e s a r e a s i n w h i c h t h e s e m i n i a p p s d i d not a d e q u a t e l y
r e p r e s e n t t h e f u l l a p p l i c a t i o n .

F u r t h e r m o r e , m i n i a p p s p r o v i d e s y s t e m d e s i g n e r s w i t h c o n -
c r e t e e x a m p l e s o f h o w a p p l i c a t i o n s a r e w r i t t e n , s o t h a t d e -
s i g n c h o i c e s c a n b e i n f o r m e d i n a v e r y t a n g i b l e w a y b y a p -
p l i c a t i o n n e e d s . F i n a l l y , m i n i a p p s p r o v i d e a c o n c r e t e f o r u m
f o r d e t a i l e d a n d p r e c i s e c o m m u n i c a t i o n b e t w e e n d e v e l o p -
e r s o f a l l c o m p o n e n t s o f t h e c o m p u t i n g p l a t f o r m : a p p l i c a -
t i o n s , l i b r a r i e s , c o m p i l e r s , r u n t i m e , O S a n d h a r d w a r e . U s e
o f m i n i a p p s h a s s u b s t a n t i a l l y i n c r e a s e d t h e e ff e c t i v e n e s s o f
t h e c o m b i n e d e ff o r t s o f t h e s e t e a m s .

5 . I N D U S T R Y E X P E R I E N C E I N C O D E S I G N
F O R H P C

I n t h i s s e c t i o n , w e d i s c u s s a s a n e x a m p l e a r e c e n t s u c c e s s
i n c o d e s i g n . T h e e x a m p l e i n v o l v e s t h e e x p l o r a t i o n o f i m p l e -
m e n t a t i o n o p t i o n s f o r t h e c o d e M i n i F E f r o m t h e M a n t e v o
s u i t e . T h e c o d e s i g n p r o c e s s f o r t h i s e x a m p l e i s l i m i t e d t o
n o d e - l e v e l d e s i g n w i t h t h e f o c u s o n t h e i n t e r p l a y b e t w e e n
a l g o r i t h m d e v e l o p m e n t a n d a r c h i t e c t u r e e x p l o i t a t i o n . T h e
s p e c i fi c a p p l i c a t i o n s h o w s s e n s i t i v i t y t o m e m o r y b a n d w i d t h
b u t r a t h e r t h a n j u s t a s k i n g f o r b a n d w i d t h w e s o u g h t o u t t o
u n d e r s t a n d w h y i t i s s e n s i t i v e t o b a n d w i d t h a n d t o e x p l o r e
o t h e r o p t i o n s f o r i m p r o v i n g p e r f o r m a n c e .

W e f o c u s e d o n k e y p e r f o r m a n c e l i m i t e r s i n t h e m a t r i x a s -
s e m b l y p h a s e o f t h e a l g o r i t h m o n a n N V I D I A G P U u s i n g
t h e C U D A p r o g r a m m i n g m o d e l . A s t r a i g h t f o r w a r d C U D A
p o r t w a s c r e a t e d t h a t u s e s a s i n g l e t h r e a d p e r e l e m e n t w h i c h
a d d s a l o c a l e l e m e n t c o n t r i b u t i o n i n t o a g l o b a l m a t r i x . T h e
c o m p u t a t i o n o f t h e e l e m e n t o p e r a t o r i n v o l v e s a n u m b e r o f
fl o a t i n g - p o i n t h e a v y o p e r a t i o n s i n c l u d i n g c o m p u t i n g t h e m a -
t r i x d e t e r m i n a n t a n d t h e J a c o b i a n . T h e l a r g e n u m b e r o f
fl o a t i n g p o i n t o p e r a t i o n s s u g g e s t t h a t t h e p e r f o r m a n c e s h o u l d
b e F L O P l i m i t e d b u t a n a l y s i s u s i n g N V I D I A ’ s c o m p u t e p r o -
fi l e r h a s s h o w n t h a t t h e p e r f o r m a n c e i s i n f a c t b a n d w i d t h
b o u n d d u e t o r e g i s t e r s p i l l i n g .

T h e c a u s e o f t h i s r e g i s t e r s p i l l i n g w a s i d e n t i fi e d a s t h e e l e -
m e n t o p e r a t o r w h i c h r e q u i r e s a l a r g e t h r e a d s t a t e - 7 0 4 b y t e s
t o t a l f o r n o d e - I D s , n o d e c o o r d i n a t e s , t h e d i ff u s i o n m a t r i x ,
a n d t h e s o u r c e v e c t o r , p l u s a d d i t i o n a l f o r t e m p o r a r y d a t a
a n d p o i n t e r s . T h e F e r m i G P U a r c h i t e c t u r e s u p p o r t s u p t o
6 3 3 2 - b y t e r e g i s t e r s p e r t h r e a d l i m i t i n g t h e t o t a l r e g i s t e r
s t o r a g e t o 2 5 2 b y t e s . A s a r e s u l t o f t h i s l i m i t , a n y a d d i t i o n a l
s t a t e m u s t b e s p i l l e d t o L 1 a n d L 2 c a c h e s b u t w i t h 8 1 9 2
s i m u l t a n e o u s a c t i v e t h r e a d s , m o s t o f t h e s p i l l s a r e n o t c o n -
t a i n e d b y t h e s e c a c h e s . C o n s e q u e n t l y , r e g i s t e r s a r e s p i l l e d
t o g l o b a l m e m o r y c a u s i n g t h e c o m p u t a t i o n t o b e c o m e b a n d -
w i d t h b o u n d .

A s a n a l t e r n a t i v e d e s i g n , w e t u n e d t h e k e r n e l t o r e d u c e
r e g i s t e r u s a g e , i n c l u d i n g a l g o r i t h m i c c h a n g e s t h a t e x p l o i t
s y m m e t r y i n t h e d i ff u s i o n o p e r a t o r a n d r e o r d e r c o m p u t a -
t i o n s s o t h a t d a t a i s l o a d e d i m m e d i a t e l y p r i o r t o b e i n g u s e d .
W e h a v e a l s o a p p l i e d s e v e r a l t r a d i t i o n a l o p t i m i z a t i o n t e c h -
n i q u e s i n c l u d i n g p o i n t e r r e s t r i c t i o n , i n l i n i n g o f f u n c t i o n s ,
a n d u n r o l l i n g o f l o o p s . F i n a l l y , w e a l s o p o s i t i o n a p o r t i o n
o f t h e s t a t e i n s h a r e d m e m o r y a n d e x p e r i m e n t e d w i t h L 1
c a c h e s i z e s . W h i l s t t h e s e o p t i m i z a t i o n g r e a t l y r e d u c e r e g -
i s t e r s p i l l i n g , 5 1 2 b y t e s o f s t a t e i s s t i l l s p i l l e d p e r t h r e a d .
T o e n s u r e f a i r c o m p a r i s o n , a l l o p t i m i z a t i o n s t h a t w e r e a p -
p l i c a b l e t o t h e o r i g i n a l C P U c o d e w e r e b a c k p o r t e d a l s o
i m p r o v i n g t h e C P U p e r f o r m a n c e .

T h e p e r f o r m a n c e o f t h e C U D A v e r s i o n o f m i n i F E w a s c o m -
p a r e d t o t h e M P I - p a r a l l e l v e r s i o n o f m i n i F E , w i t h b o t h v e r -
s i o n s r u n n i n g o n a T e s l a M 2 0 9 0 a n d a h e x - c o r e I n t e l X e o n
2 . 7 G H z E 5 - 2 6 8 0 . W e t e s t e d f o r v a r i o u s p r o b l e m s i z e s o f N
h e x a h e d r a l e l e m e n t s . T h e s p e e d u p f o r e a c h o f t h e p h a s e s
o f t h e m i n i F E i s r e p o r t e d i n F i g u r e 4 . T h e d a t a s h o w t h a t
a l g o r i t h m - a r c h i t e c t u r e c o d e s i g n p r o v i d e s d i ff e r e n t s p e e d u p s
f o r d i ff e r e n t p h a s e s o f t h e p r o g r a m , a n d a c o m p r e h e n s i v e
d e s i g n s p a c e e x p l o r a t i o n i s n e e d e d .
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F i g u r e 4 : S p e e d u p o f C U D A v e r s i o n o f m i n i F E o v e r t h e M P I - p a r a l l e l v e r s i o n o f m i n i F E . B o t h i m p l e m e n t a t i o n s
a r e r u n o n a s y s t e m c o n s i s t i n g o f a T e s l a M 2 0 9 0 a n d a h e x - c o r e I n t e l X e o n 2 . 7 G H z E 5 - 2 6 8 0 .

F u t u r e g e n e r a t i o n s o f N V I D I A G P U s a r e e x p e c t e d t o a d -
d r e s s s o m e o f t h e fi n d i n g s f r o m t h e a b o v e e x a m p l e s t u d y ,
i n c l u d i n g a n i n c r e a s e d n u m b e r o f r e g i s t e r s p e r t h r e a d a n d
i n c r e a s e s i n t h e s i z e o f L 1 a n d L 2 m e m o r i e s . I m p r o v e m e n t s
i n t h e C U D A c o m p i l e r m a y a l s o l e a d t o a r e d u c t i o n i n t h e
n u m b e r o f r e g i s t e r s p i l l s o r t h e i m p a c t t h a t r e g i s t e r s p i l l s w i l l
h a v e o n e x e c u t i o n t i m e . N o n e t h e l e s s , t h e a p p l i c a t i o n i m -
p r o v e m e n t s a r e s t i l l l i k e l y t o b e b e n e fi c i a l . W e e x p e c t t h a t
t h e s e i n v e s t i g a t i o n s w i l l a l s o f e e d f o r w a r d i n t o s u b s e q u e n t
G P U d e s i g n c y c l e s , t h u s c o m p l e t i n g t h e c o d e s i g n f e e d b a c k
l o o p .

6 . S U M M A R Y
T h e a c c e l e r a t e d p u s h t o e x a s c a l e , d r i v e n b y m i s s i o n r e q u i r e -
m e n t s s p a n n i n g a b r e a d t h o f a r e a s , h a s c o m p e l l e d t h e d e -
v e l o p m e n t o f a n e w m e a n s t o d e v e l o p H P C e n v i r o n m e n t s
f o r a p p l i c a t i o n s c i e n t i s t s a n d e n g i n e e r s . T h e c o d e s i g n a p -
p r o a c h , i n s p i r e d b y t h e e m b e d d e d s y s t e m d e s i g n c o m m u -
n i t y , i s p r o v i d i n g t h e H P C c o m m u n i t y w i t h a n o p p o r t u n i t y
t o s t r e n g t h e n i t s c o l l a b o r a t i v e i n t e r a c t i o n s i n t e r n a l l y a n d
e x t e r n a l l y .

I n t h i s p a p e r w e h a v e d e s c r i b e d v a r i o u s c h a l l e n g e s a n d o p -
p o r t u n i t i e s t h r o u g h o u t t h e H P C c o d e s i g n s p a c e , a n d h a v e
d i s c u s s e d t h e d e v e l o p m e n t e ff o r t f o r e n a b l i n g t h i s c o d e s i g n
p r a c t i c e . W e b e l i e v e t h a t t h e r e a r e m a n y n e w r e s e a r c h p r o b -
l e m s t o b e a d d r e s s e d i n t h i s a r e a a n d t h a t t h e e x p e r t i s e o f
E D A r e s e a r c h e r s c a n b e v a l u a b l e t o t a c k l e t h e s e p r o b l e m s .

A c k n o w l e d g e m e n t s
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D e p a r t m e n t o f E n e r g y ˜O s O ffi c e o f A d v a n c e d S c i e n t i fi c C o m -
p u t i n g R e s e a r c h . L a w r e n c e B e r k e l e y N a t i o n a l L a b o r a t o r y i s
s u p p o r t e d b y t h e D o E O ffi c e o f A d v a n c e d S c i e n t i fi c C o m -
p u t i n g R e s e a r c h u n d e r c o n t r a c t D E - A C 0 2 - 0 5 C H 1 1 2 3 1 .

S a n d i a N a t i o n a l L a b o r a t o r i e s i s a m u l t i - p r o g r a m l a b o r a t o r y
m a n a g e d a n d o p e r a t e d b y S a n d i a C o r p o r a t i o n , a w h o l l y
o w n e d s u b s i d i a r y o f L o c k h e e d M a r t i n C o r p o r a t i o n , f o r t h e
U . S . D e p a r t m e n t o f E n e r g y ’ s N a t i o n a l N u c l e a r S e c u r i t y A d -
m i n i s t r a t i o n u n d e r c o n t r a c t D E - A C 0 4 - 9 4 A L 8 5 0 0 0 .

X . S h a r o n H u w o u l d l i k e t o a c k n o w l e d g e t h e s u p p o r t f r o m
S a n d i a N a t i o n a l L a b o r a t o r i e s f o r t h i s w o r k .

7 . R E F E R E N C E S
[ 1 ] J . A n g e t a l . High Performance Computing: From

Grids and Clouds to Exascale, c h a p t e r E x a s c a l e
C o m p u t i n g a n d t h e R o l e o f C o - d e s i g n . I O S P r e s s I n c ,
2 0 1 1 .

[ 2 ] R . F . B a r r e t t , P . S . C r o z i e r , S . D . H a m m o n d , M . A .
H e r o u x , P . T . L i n , T . G . T r u c a n o , a n d C . V a u g h a n .
A s s e s s i n g t h e V a l i d i t y o f t h e R o l e o f M i n i - A p p l i c a t i o n s
i n P r e d i c t i n g K e y P e r f o r m a n c e C h a r a c t e r i s t i c s o f
S c i e n t i fi c a n d E n g i n e e r i n g A p p l i c a t i o n s . T e c h n i c a l
R e p o r t S A N D 2 0 1 2 - T B D , S a n d i a N a t i o n a l
L a b o r a t o r i e s , 2 0 1 2 . I n p r e p a r a t i o n .

[ 3 ] R . F . B a r r e t t , D . W . D o e r fl e r , S . S . D o s a n j h , S . D .
H a m m o n d , K . S . H e m m e r t , M . A . H e r o u x , P . T . L i n ,
J . P . L u t j i e n s , K . T . P e d r e t t i , A . F . R o d r i g u e s , , a n d
T . G . T r u c a n o . E x a s c a l e D e s i g n S p a c e E x p l o r a t i o n a n d

448



C o - d e s i g n . Under review, 2 0 1 2 .
[ 4 ] I T R S I n t e r n a t i o n a l R o a d m a p C o m m i t t e e .

I n t e r n a t i o n a l T e c h n o l o g y R o a d m a p f o r
S e m i c o n d u c t o r s , 2 0 1 1 .

[ 5 ] D a v i d D o n o f r i o , L e o n i d O l i k e r , J o h n S h a l f , M i c h a e l F .
W e h n e r , C h r i s R o w e n , J e n s K r u e g e r , S h o a i b K a m i l ,
a n d M a r g h o o b M o h i y u d d i n . E n e r g y - e ffi c i e n t
c o m p u t i n g f o r e x t r e m e - s c a l e s c i e n c e . Computer ,
4 2 : 6 2 – 7 1 , 2 0 0 9 .

[ 6 ] S . D . H a m m o n d , G . R . M u d a l i g e , J . A . S m i t h , S . A .
J a r v i s , J . A . H e r d m a n , a n d A . V a d g a m a . W A R P P : a
t o o l k i t f o r s i m u l a t i n g h i g h - p e r f o r m a n c e p a r a l l e l
s c i e n t i fi c c o d e s . I n Proceedings of the 2nd
International Conference on Simulation Tools and
Techniques, S i m u t o o l s ’ 0 9 , p a g e s 1 9 : 1 – 1 9 : 1 0 , I C S T ,
B r u s s e l s , B e l g i u m , B e l g i u m , 2 0 0 9 . I C S T ( I n s t i t u t e f o r
C o m p u t e r S c i e n c e s , S o c i a l - I n f o r m a t i c s a n d
T e l e c o m m u n i c a t i o n s E n g i n e e r i n g ) .

[ 7 ] M . A . H e r o u x e t a l . I m p r o v i n g P e r f o r m a n c e v i a
M i n i - a p p l i c a t i o n s . T e c h n i c a l R e p o r t S A N D 2 0 0 9 - 5 5 7 4 ,
S a n d i a N a t i o n a l L a b o r a t o r i e s , S e p t e m b e r 2 0 0 9 .
https://software.sandia.gov/mantevo/.

[ 8 ] E . S . H e r t e l , J r . , R . L . B e l l , M . G . E l r i c k , A . V .
F a r n s w o r t h , G . I . K e r l e y , J . M . M c G l a u n , S . V . P e t n e y ,
S . A . S i l l i n g , P . A . T a y l o r , a n d L . Y a r r i n g t o n . C T H : A
S o f t w a r e F a m i l y f o r M u l t i - D i m e n s i o n a l S h o c k P h y s i c s
A n a l y s i s . I n Proceedings, 19th International
Symposium on Shock Waves, 1 9 9 3 .

[ 9 ] C u r t i s L . J a n s s e n , H e l g i A d a l s t e i n s s o n , S c o t t
C r a n f o r d , J o s e p h P . K e n n y , A l i P i n a r , D a v i d A .
E v e n s k y , a n d J a c k s o n M a y o . A s i m u l a t o r f o r
l a r g e - s c a l e p a r a l l e l a r c h i t e c t u r e s . International Journal
of Paral lel and Distr ibuted Systems, 1 ( 2 ) : 5 7 – 7 3 , 2 0 1 0 .

[ 1 0 ] J e n s K r u e g e r , D a v i d D o n o f r i o , J o h n S h a l f , M a r g h o o b
M o h i y u d d i n , S a m u a l W i l l i a m s , L e o n i d O l i k e r , a n d
F r a n z - J o s e f P f r e u n d t . H a r d w a r e / s o f t w a r e c o d e s i g n f o r
e n e r g y - e ffi c i e n t s e i s m i c m o d e l i n g . I n Proceedings of
SC2011, 2 0 1 1 .

[ 1 1 ] S a n d i a N a t i o n a l L a b o r a t i r i e s . S t r u c t u r a l S i m u l a t i o n
T o o l k i t ( S S T ) . http://www.cs.sandia.gov/sst/.

[ 1 2 ] P a u l T . L i n , J o h n N . S h a d i d , M a r z i o S a l a ,
R a y m o n d S . T u m i n a r o , G a r y L . H e n n i g a n , a n d
R o b e r t J . H o e k s t r a . P e r f o r m a n c e o f a P a r a l l e l
A l g e b r a i c M u l t i l e v e l P r e c o n d i t i o n e r f o r S t a b i l i z e d
F i n i t e E l e m e n t S e m i c o n d u c t o r D e v i c e M o d e l i n g .
Journal of Computational Physics, 2 2 8 ( 1 7 ) , 2 0 0 9 .

[ 1 3 ] M a r g h o o b M o h i y u d d i n , M a r k M u r p h y , L e o n i d O l i k e r ,
J o h n S h a l f , J o h n W a w r z y n e k , a n d S a m u e l W i l l i a m s . A
d e s i g n m e t h o d o l o g y f o r d o m a i n - o p t i m i z e d
p o w e r - e ffi c i e n t s u p e r c o m p u t i n g . I n SC ’09:
Proceedings of the Conference on High Performance
Computing Networking, Storage and Analysis, p a g e s
1 – 1 2 , N e w Y o r k , N Y , U S A , 2 0 0 9 . A C M .

[ 1 4 ] W . L . O b e r k a m p f , T . G . T r u c a n o , a n d C . H i r s c h .
V e r i fi c a t i o n , V a l i d a t i o n a n d P r e d i c t i v e C a p a b i l i t y i n
C o m p u t a t i o n a l E n g i n e e r i n g a n d P h y s i c s . I n Hopkins
University, p a g e s 3 4 5 – 3 8 4 , 2 0 0 2 .

[ 1 5 ] S . J . P l i m p t o n , R . P o l l o c k , a n d M . S t e v e n s .
P a r t i c l e - m e s h e w a l d a n d r r e s p a f o r p a r a l l e l m o l e c u l a r
d y n a m i c s s i m u l a t i o n s . I n Proceedings of the Eighth
SIAM Conference on Paral lel Processing for Scientific
Computing, M a r c h 1 9 9 7 .

[ 1 6 ] R . S t e v e n s , A . W h i t e , S . D o s a n j h , e t a l . S c i e n t i fi c
G r a n d C h a l l e n g e s : A r c h i t e c t u r e s a n d T e c h n o l o g y f o r
E x t r e m e - s c a l e C o m p u t i n g R e p o r t . T e c h n i c a l r e p o r t ,
2 0 1 1 .

449


