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O Deucalion em numeros

Particao ARM

1632 nds

ParticOes x86

500 nodes + 33 GPU nodes

Processador Fujitsu A64FX

(48 cores) 2 x AMD EPYC 7742 por né

(128 cores)
32 GB HBM2 RAM (50%

mais rapida) 256 GB RAM

Ainda com disponibilidade Com taxas de utilizacao

mais altas

Particao ARM esta no top 300 dos supercomputadores do mundo e recentemente passou a
barreira dos 4 PFlops*

*Trabalho de Miguel Peixoto, Bernardo Malaca e Fujitsu ‘ |
CNCA ’ = 52 Encontro Computagdo Avangada, 22 Outubro 2025 3



O que mudou?

Otimizacao de software

Simulador quantico

Melhorias infraestrutura
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Aplicacoes mais utilizadas (x86)

Module Usage Without Dependencies (x86)

== GROMACS/2024.4-foss-2023b
== Python/3.12.3-GCCcore-13.3.0
== Anaconda3/2023.07-2

== CMake/3.31.3-GCCcore-14.2.0
== Python/3.10.4-GCCcore-11.3.0
== Python/3.13.1-GCCcore-14.2.0
== CUDA/12.6.0

== EasyBuild/5.1.1

== Julia/1.10.4-linux-x86_64

== QRCA/5.0.4-gompi-2023a

== QpenMPI/5.0.7-GCC-14.2.0
== Python/3.11.3-GCCcore-12.3.0
Autotools/20231222-GCCcore-13.3.0
GCC/13.3.0

GCCcore/11.3.0
GCCcore/13.3.0
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Comparison with x86

All comparisons are made with the same numiber of cores. Even though memory
access is faster with the Ac4FX, the clock speed of the x86 is 70% faster.

X806 is 1.4x faster than ARM (both
are not vectorized)
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DZUCALION

HPC Software Portability:

X86 to ARM
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ARM and x86 have the same
performance

José Coutinho, Universidade Aveiro
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X86 is 2.4x faster than ARM
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ARM 2-10x faster than x86. 1 GPU
is equivalent to 15-20 ARM nodes

e routinely see 2-3x slower per-core performance on the ARM nodes, with
better performances in memory-bound, optimized codes (particularly in Al)
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Otimizacao do GROMACS

(
. Unrolling and interleaving (stride 2) m
. Unrolling and interleaving (stride 3) "
Unrolling and interleaving (stride 4), . .
\. Contacto com o investigador
40
T Pacote de software estava preparado para um
-
9 distribuidor diferente.
°
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o .~ . ~ .
£ Criacdo de configuracao adequada para o sistema de
o 7’ .
i maodulos do Deucalion
3
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20
& Teste em GCC+LLVM
Reproducao em maquinas Nvidia grace de nova
10 geragao
L Y J L Y J
Ewald summation RF summation
GROMACS tests

*Gilles Gouaillardet, https://www.hpci-office.jp/documents/meeting_A64FX/220727/GROMACS_A64fx.pdf
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Resultados A64FX (48 cores)

lignocellulose-rf benchmark performance on fujitsu a64fx
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unrall factor

Speedup 50% face a versao nao otimizada (apenas com LLVM!)

*Obtidos com Miguel Dias Costa
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Testes de escalabilidade

GROMACS ARM - Deucalion
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Diferenca de performance mantém-se em multi-no
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Resultados Nvidia Grace (72 cores)

lignocellulose-rf benchmark performance on nvidia grace

4.0 40%
35
3.0
25
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S 2.0
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1.5 mllvm
1.0
0.5
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unroll factor

Volta-se a observer um fendmeno muito semelhante mesmo num chip completamente diferente

*Obtidos com Miguel Dias Costa
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Comparison with x86

All comparisons are made with the same numiber of cores. Even though memory
access is faster with the Ac4FX, the clock speed of the x86 is 70% faster.
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are not vectorized) performance is equivalent to 15-20 ARM nodes
darat-M Va2t ELV 2] oTo) José Coutinho, Universidade Aveiro

S— \ e routinely see 2-3x slower per-core performance on the ARM nodes, with
"x better performances in memory-bound, optimized codes (particularly in Al)
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Novo modulo ja disseminado

Module Usage Without Dependencies (arm)

== GCC/14.2.0

== GCC/13.3.0
\‘ OpenMPI/5.0.3-GCC-13.3.0
Python/3.12.3-GCCcore-13.3.0
Python/3.13.1-GCCcore-14.2.0
GCC/12.3.0
== [JSVstclanaa/1.0.21.02a
GROMACS/2024.3-Ifoss-2023b19-pmswp3

I 4
| .
=
e

EasyBuild/5.1.1
== HDF5/1.14.0-gompi-2023a
== QOpenBLAS/0.3.23-GCC-12.3.0
OpenMPI/4.1.5-GCC-12.3.0
Python/3.11.3-GCCcore-12.3.0
== CMake/3.26.3-GCCcore-12.3.0
- CMake/3.29.3-GCCcore-13.3.0

FFTW/3.3.10-GCC-12.3.0

Versao disponibilizada para todos os utilizadores (com bom feedback)

Também ha outras maneiras de melhorar performance
52 Encontro Computacdo Avancada, 22 Outubro 20
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GCC or Fujitsu? It depends

A lot of effort has been put into open-source compilers (e.g., GNU’s gcc) so they
can match well with proprietary compilers (Fujitsu's fcc)

BLAS Libraries

numpy.dot using different BLAS Libraries Fuiitsu Optimized BLAS
Small motorbike Conical Diffuser 10y T I P

L B - T T T T]
—— Fujitsu SSL Il {(in Deucalion) -

~ eusessizooe ] Still Outperforms (150%
—— OpenBLAS (EESSI 2023.06) - . .
1 speedup) other libraries

Time per loop [s]
-
o
I
|

= 1 On ab4fx, single-threaded
1 BLIS outperforms
OpenBLAS and is even

GCC grasps of the performance of Fujitsu’s FCC 1 | faster than Fujitsu’s!
lu—l \100 1 1 1 I 111 |101
Cabriel Marcos Magalhies, OpenFOAM lberia (2024) Number of threads Miguel Dias Costa (2024)
DZUCALION
e — We maintain and support

software stacks that benefit from using Fujitsu's toolchain
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Existe diferenca em aplicacoes cientificas

CP2K é um Cdadigo para quimica quantica e fisica do estado
sdlido
Benchmark utilizado era essencialmente composto por
operagoes matriciais

Tempo de execugdo (GCC 12.3.0)
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Comparacoes com outros centros

GROMACS
LUMI MeluXina Vega Karolina MN5 Leonardo Deucalion Discoverer
1 360,16 394,38 398,12 339,05 357,69 371,30
2 372,47 372,89 437,86 395,10 368,07 372,64
4 391,61 487,24 447,42 401,19 383,56
8 414,44 £ 5 563,39 456,98 440,65
16 491,29 568,48 544,05
CP2K
LUMI MeluXina Vega Karolina MNS Leonardo Deucalion Discoverer
1 294,92 ug,osﬁ 291,05
2 294,27 367,40 359,03
4 . 324,76 447,95 421,65
8 408,21 559,47 488,66 571,28
16 716,28 653,16 770,77 588,12 493,50 794,34

Identificar pontos fracos e melhorias para o futuro

CNCA |

]

52 Encontro Computacdo Avancada, 22 Outubro 20




Outras licoes

Nem todos os softwares tém melhoria imediata na passagem de GCC para LLVM, mas vale a
pena experimentar (cuidado com a versao 20 do LLVM!)

No que toca a operagoes matriciais, a biblioteca SSL Il da Fujitsu ainda é a melhor e nota-se

mesmo em aplicagOes cientificas

Aquilo que se verifica no A64FX pode ser benéfico noutros chips ARM mesmo que o fabricante
seja diferente

E possivel trazer os utilizadores para a particio ARM oferecendo propostas diferenciadoras...

CNCAH ‘ 52 Encontro Computagdo Avangada, 22 Outubro 2025
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O que mudou?

Otimizag¢ao de software

Simulador quantico

Melhorias infraestrutura
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Simulador quantico

Be;n;a;"lddac‘tn'
Quantum Com|

as turned on (1) or turned off (O

https://rnca.fccn.pt/acesso/laboratorios/quantumvlab/

https://github.com/andre-sequeirall/HPC-Quantum/
CNCA |
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Ecossistema de simulacao

Il Q)

Otimizado pela Fujitsu para correr
nos A64FX da particdo ARM

APl para Python e C++ (embora a
investigacdo em computacdo quantica
seja feita a 99% Python)

O gold standard da simulagao
(utilizado por mais grupos)

Performance semelhante ao qulacs
em x86, inferior em ARM.

v

Capacidade de utilizar backend
préprio, mas também qulacs ou
giskit.

Integracdo com outros pacotes
Python para aprendizagem
automatica (PyTorch, JAX, etc.)

Qulacs ARM: 40 qubits
com 10 gates de 20 qubits
cada:

7 minutos! (sampling leva
1 segundo)

—e= Qulacs —e= Qulacs
—e— Qulacs with opt —e— Qulacs with opt
1017 .. qiskit y ﬁ' - Qiskit i
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100_ —s— Qibo - —+— Qibo
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—e— qxelerator g —e— qxelerator
— 10-1 o 2]
Z 10 o 0%
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] -2 =
2 10 -
E o 10+
10-3- o
=
[
1074 10
1051 <%
j | . | . 1071 — : ; ; ;
5 10 15 20 25 5 10 15 20 25
CHCR ’ .: # of qubits # of qubits




Exemplo: algoritmo de Grover

PIPITOIPE

8y 7% 1@

CCCCC



ARM apresenta melhor performance

Madulo de qulacs disponivel para todos os
utilizadores:

module load qulacs

Limites sao dependentes da memdria de

cada maquina

Todos os modulos disponibilizados
permitem a utilizacao de varias maquinas

em simultaneo

*Resultados obtidos por André Sequeira

CNCA | =

Qulacs - Grover (10 its) - ARM (48 threads) vs x86 (128 threads)

120 A
—8— Qulacs ARM (48 threads)
Qulacs x86 (128 threads)
100 A
80 -
@
YV 60
£
=
40 +
20 -
‘ a /
20 22 24 26 28 30

Number of Qubits
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Varios codigos disponiveis no Deucalion

Grover w/ 10 iterations

Madulo de giskit disponivel para todos os  ggo - ,
—&— Qulacs single-node ARM
——

Qulacs multinode [2,4,8] ARM

700 1 Qulacs multinode [4,8,16] ARM

Qiskit single-node x86

600 1 —@— PennylLane-kokkos single-node ARM
PennyLane-kokkos multinode [2,4,8,16] ARM
500 4 ——-= Single node memory Limit ARM

Single node memory Limit x86

utilizadores:
module load Qiskit

Maddulo de pennylane ainda em preparagﬁ@

@ 400 -
£
P 3001
Qiskit aparenta ter pior performance

- . 100 -
sempre que se utiliza mais do que uma /
|
maquina o1 ® r = i :

20 22 24 26 28 30 31 32 33
Number of Qubits
*Resultados obtidos por André Sequeira
CNCA ‘ 52 Encontro Computagdo Avangada, 22 Outubro 2025 = 35
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O que mudou?

Otimizag¢ao de software

Simulador quantico

Melhorias infraestrutura
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Problemas no arrefecimento

Problemas

Alteracdes repentinas na rede

elétrica levavam os chillers a

desligar-se

Esforco de toda a equipa*™, fora do

horario de trabalho

Falta de estabilidade

Solugoes

Maxima prioridade: alocar membro

da equipa (Rui Silva)

Reconfiguracao por parte do

fabricante

*Agradecimento especial ao Francisco Ferraz e Miguel Peixoto

CNCAH ’ - 52 Encontro Computacdo Avancada, 22 Outubro 2025
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O que mudou?

Otimizag¢ao de software

Simulador quantico

Melhorias infraestrutura
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Dar mais controlo aos responsaveis

Como fazer para integrar um membro de um projecto que nunca
utilizou uma maquina destas?

Tenho de verificar o billing todos os dias para garantir que ha um
certo equilibrio entre todos os membros?

PROJECT USAGE

ARM X86 GPU
D Username Used (% of allocation) Limit (%) Used (% of allocation) Limit (%) Used (% of allocation) Limit (%)
D alsousa 0] 1 0] 1 0 1
D ampereira 0] 1 0] 1 0] 1

*Trabalho de Guilherme Fernandes e Diogo Pires

-
o
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[testmalaca3@In01 ~]S billing
KHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHPHHHHHHHHHH
PHHHHHHHHHHHPHHHHHHHHHHL

H Account H Used (h) H Limit (h) H Used (%) H
NHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHTHHHHHHHHHHAT
HHHHHHHHHHTHHHHHHHHHHO

| f202500010hpcvlabuminhoa | 508 | 1000000 | 0.05 |

| f202500010hpcviabuminhog | O| 1000| 0.00 |

[testmalaca3@In01 ~]S billing -a f202500010hpcvliabuminhoa
KHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHPHHHHHHHHHH

PHHHHHHHHHHHPHHHHHHHHHHL

H Account H Used (h) H Limit (h) H Used (%) H
NHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHTHHHHHHHHHHAT
HHHHHHHHHHTHHHHHHHHHHO

| f202500010hpcvlabuminhoa | 508 | 1000000 | 0.05 |

| P P

KHHHHHHHHHHHHHHPHHHHHHHHHHPHHHHHHHHHHH
PHHHHHHHHHHL

H User H Used (h) H Limit (h) H Used (%) H
NHHHHHHHHHHHHHHTHHHHHHHHHHTHHHHHHHHHHHT




[malaca@In04 ~]S get_energy -a f202500001hpcvlabepicurea | jq
{

: "JOB",
:{
: 4476,
: 1746534217,
: 1760980650,
A
: 3316836603.575545,
: 921.3435009932115,
: 0,
: 0,
: 3641647336.611277,
: 1011.5687046142455,
: 5460536560.330105,
: 1516.8157112028052,
: 0




Muitas pequenas coisas

Open OnDemand

0 miflow

@ RStudio Server
1," TensorBoard

<} VS Code

Permitir alocar apenas uma GPU
Containers mais rapidos

*Trabalho de Rui Silva e Bernardo Malaca
CNCAH ’ =y 52 Encontro Computacdo Avancada, 22 Outubro 2025

—
o




O Deucalion é dos utilizadores

Quase todas as novas ferramentas decorreram de conversas com utilizadores

Nao hesitem em falar connosco se tiverem alguma sugestao!

4
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