Introducao a Reprodutibilidade de Experimentos
Computacionais de Alto Desempenho

Vinicius Garcia Pinto, Lucas Leandro Nesi, Lucas Mello Schnorr

Instituto de Informatica, Universidade Federal do Rio Grande do Sul (UFRGS)
Caixa Postal 15.064 — 91.501-970 — Porto Alegre — RS — Brasil

{vgpinto, llnesi, schnorr}@inf.ufrgs.br

Resumo. Este tutorial introduz uma metodologia reprodutivel para realiza¢do
de experimentos na drea de processamento paralelo de alto desempenho. O
objetivo é motivar a ado¢do de boas prdticas experimentais que possibilitem a
coleta de medidas mais representativas e que por consequéncia levem a resul-
tados mais confidveis. A metologia apresentada é organizada em duas fases:
execugdo de experimentos e andlise dos dados. Sdo sugeridas técnicas e ferra-
mentas apropriadas para cada uma das etapas que compoe estas duas fases.

1. Introducao

Reprodutibilidade € um aspecto chave da pesquisa cientifica que possibilita que observa-
coes e experimentos possam ser refeitos de maneira independente. No drea de proces-
samento de alto desempenho, é natural lidar com multiplos computadores que por vezes
também sdo especializados, ou seja, cont€m placas aceleradoras e interfaces de rede com
grande largura de banda e baixa laténcia.

Experimentos computacionais confidveis precisam envolver a coleta de medidas
representativas. Isso implica registrar e, quando possivel, controlar a configuracdo de
hardware e software usada nos testes. Idealmente cada resultado produzido deve ser
acompanhado do respectivo registro da plataforma, permitindo identificar e correlacionar
aqueles aspectos que possam influenciar o experimento em questdo, tais como atualiza-
coes de software ou melhorias no hardware. Manter esse fluxo de trabalho torna os ex-
perimentos naturalmente mais rigorosos, exigindo maior atencdo. Este esforco pode ser
diluido por meio da criagdo de scripts executados automaticamente no momento da exe-
cucdo de cada experimento. Tal disciplina estende-se também ao posterior trabalho nos
dados coletados como obten¢do de medidas de desempenho, tais como médias, minimos,
maximos, dispersdo e na elaboracdo de gréficos e tabelas.

Este minicurso aborda uma introdugdo a reprodutibilidade de experimentos com-
putacionais de alto desempenho. Apresentamos as técnicas e conceitos com o objetivo de
motivar a ado¢do de procedimentos disciplinados, que levem a conclusdes que ndo ape-
nas evidenciem os efeitos observados mas que sejam portaveis no tempo (futuras obser-
vacgdes) e no espaco (outras plataformas computacionais semelhantes). Uma abordagem
aprofundada € discutida em [Pinto et al. 2020]; materiais e referéncias complementares
sdo catalogados em: https://exp-hpc.gitlab.io/.

2. Visao Geral da Metodologia

A metodologia para experimentos reprodutiveis se inspira no trabalho de Jain [Jain 1991].
A Figura|l|ilustra a sua organizacdo em duas fases. A partir dos objetivos estabelecidos
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para investigacdo, define-se o projeto experimental com fatores (de controle) e varia-
veis de resposta. A execucao dos projeto experimental (esquerda da linha pontilhada)
envolve também a coleta automatizada de informacdes da plataforma e da aplicagdo por
meio de scripts. O projeto combina, replica e torna aleatéria a ordem de execucdo para
reduzir o impacto do indeterminismo de anomalias durante os experimentos. Ao final dos
experimentos, os dados coletados compreendem tanto informag¢des constantes da aplica-
cdo e da plataforma registrados, assim como dados de entrada e de saida da execugdo.
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Figura 1. Metologia experimental com enfoque na reprodutibilidade.

A andlise dos dados (direita da linha pontilhada na|l]) coletados € realizada ap6s
a execucdo da bateria experimental. E um processo que se inicia com uma andlise geral
dos resultados observados ao qual se segue um aprofundamento em pontos especificos. E
comum que tais aprofundamentos revelem novos pontos a serem investigados e que, por
consequéncia, novas baterias experimentais surjam a partir de observacdes de experimen-
tos anteriores, fazendo da andlise um processo ciclico. Cabe ressaltar que a automatizagao
por scripts ndo desaparece totalmente, devendo ser aplicada nas etapas de transformagao
dos dados brutos e na geracdo de graficos. Idealmente, tal c6digo deve acompanhar as
reflexdes permitindo que se possa revisitar o fluxo de ideias que levou a uma dada con-

clusio.

3. Implementacido da Metodologia

A metodologia descrita requer a coleta de informacdes da plataforma e da aplicagdo, o
gerenciamento da pilha de software e o controle da plataforma. Vadrias ferramentas e
configuracOes j4 existem para realizar todos estes processos. NOs propomos listas (ndo
exaustivas) para elas. Todas as ferramentas estdo catalogadas e referenciadas no nosso
companiorﬂ Para a coleta de informagdes da plataforma e da aplicacdo sugerimos as
seguintes ferramentas: Istopo (do pacote hwloc) que mostra a topologia de hardware
do sistema. cpufreq-info (cpufrequtils) que mostra informacdes como frequéncia dos
processadores. nvidia-smi um comando equivalente para aceleradores NVIDIA. Ispci
(Unix) que apresenta informacdes dos dispositivos PCI. ip, ifconfig, ou outra ferramenta
dependendo do gerenciador de rede, para informacdes sobre as interconexdes de rede.

Devido a complexidade da pilha de software das aplicacdes, sugerimos ferramen-
tas para a instalacdo e controle de dependéncias. Um exemplo é a ferramenta spack
[Gamblin et al. 2015]]. Para obter informac¢des da aplicagdao os seguintes comandos po-
dem ser uteis. ldd para listar as bibliotecas compartilhadas utilizadas. env para mostrar
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as varidveis de ambiente do sistema. nm para listar os simbolos da aplicacdo. ompi-info
para mostrar as informacgdes do middleware OpenMPI.

A execuc¢do dos experimentos € vastamente influenciada pela plataforma compu-
tacional utilizada e suas configuragdes. Para diminuir e controlar a variabilidade causada
pela plataforma sugerimos: (i) Controle da Frequéncia dos processadores e acelerado-
res. (ii) Vinculacao (Binding) dos fluxos de execucdo do programa (threads) nas unida-
des de processamento. (iii) Desativar recursos de hardware que podem causar varia-
bilidade como Intel Turboboost, AMD Turbo Core e Simultaneous Multithreading (Intel
HyperThreading). (iv) Considerar o fator NUMA, configurando as threads e dados con-
forme a topologia. (v) Configurar a interface de interconexao, como por exemplo as
configuracdes padroes de TCP/IP. (vi) Configuracoes do Kernel, como Address space
layout randomization (ASLR), escalonadores e prioridades dos processos, e driver dos
recursos.

A metodologia sugere a utilizacdo da filosofia literate programming [Knuth 1984]
que faz o uso de journals e notebooks. Estes documentos contém linguagem natural des-
crevendo as atividades, blocos de cddigo para a programacdo, além de dados e imagens
para as anélises de dados. Ambientes como emacs + ess + org-mode, RStudio, e Jupyter
Notebook sao algumas op¢des. A etapa de data science pode fazer o uso de ferramentas
consagradas como a linguagem de programacdo R, com a biblioteca tidyverse, a lingua-
gem de programacdo Python, com a biblioteca Pandas, ou a linguagem de programacgao
Julia. Para a criagc@o de design de experimentos os seguintes pacotes/bibliotecas podem
ser utilizados: DoE.base (R), FrF2 (R), pyDOE2 (Python) e ExperimentalDesign (Ju-
lia).

4. Conclusao

Este texto apresenta uma breve introdug@o a reprodutibilidade de experimentos compu-
tacionais com objetivo de motivar o emprego de boas praticas pelo publico de proces-
samento paralelo de alto desempenho. A metodologia discutida abrange tanto a etapa
de projeto e coleta de resultados experimentais quanto a posterior andlise dos mesmos.
Para cada etapa destes processos, sao listados, a titulo de exemplo, algumas sugestdes de
procedimentos e ferramentas que podem ser usados para implementa¢cao da metodologia.

Uma vez que experimentos diferentes possuem requisitos e particularidades dis-
tintas, alguns dos pontos aqui discutidos podem ser insuficientes ou inaplicdveis. Espera-
se entretanto que o presente material sirva de motivacdo e como ponto de partida para
adocao de praticas que levem a resultados mais confidveis.
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