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Gerekli DFT bilgisi

e YUk yogunlugu fonksiyoneli teorisi (DFT) cok parcacikli Schrodinger
denkleminin ¢ozulmesini mumkudn kilan bir hesaplamali yontemdir.

e DFT, odagi dalga fonksiyonundan yuk yogunluguna cevirir.

e Cok parcacikli Schrodinger denklemi su sekilde yazilir:
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Gerekli DFT bilgisi

e Elektronik enerji, yuk yogunlugu cinsinden yazilir.
e Kohn-Sham orbitalleri cinsinden yuk yogunlugu:
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e Bu durumda Schrodinger denklemi yerine gecen Kohn-Sham denklemleri su sekilde yazilir:
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Gerekli DFT bilgisi

e Bu denklem sistemini gercek uzayda ¢ozmek zor oldugu icin Kohn-Sham
orbitalleri duzlem dalgalar cinsinden acilirlar.
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e Bloch teoremi kullanilarak yeniden yazilan Kohn-Sham orbitalleri
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e Burada k ve G vektorleri sirasiyla Fourier aciliminda kullanilan k noktalari ve
ters orgu (reciprocal lattice) vektorleridir.



Gerekli DFT bilgisi

e Bu acilimla Kohn-Sham denklemleri basit bir lineer cebir problemine donusdur.
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e Her k icin Kohn-Sham denklemleri bir kez ¢ozulur.
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Gerekli DFT bilgisi

Kucuk noktalar: k noktalari

Buvuk noktalar: G vektorleri

k noktalari Monkhorst-Pack orgusunden
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G noktalarinin sayisi esik enerjisinden
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Parallestirme

e Bir kodun paralellestiriimesi, yapmasi gereken hesaplarin daha kuguk
parcgalara bolunup, birgok islemci Uzerinde ayni anda yapilmasidir.

e Basit bir ornek olarak iki vektor toplami verilebilir.
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DFT kodlarinda paralelizasyon kanallari

e Paralellestirme neden gerekli?
o Yapilacak iglemlerin hacmi ve suresi ¢cok uzun oldugu igin is yukunu dagitma gerekliligi dogar.

e Hangi tirde paralellestirme yapilir?
o MPI (Message-Passing Interface): isin kiigiik parcalarinin bircok islemcide ayni anda
yapiimasi
o OpenMP: Bir islemcide gesitli thread’ler kullanarak ekstra bir paralellestirme yapilmasi

band group 1

e Periodik DFT kodlarinda genelde en az ug e o

seviyede paralellestirme mevcuttur:
o Bandlar uzerinden
o k noktalari Uzerinden
o Fourier Transform gridi uzerinden (FFT)




DFT kodlarinda paralelizasyon kanallari

b-initio
)
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e VVASP (INCAR dosyasinda) e QE (mpirun komutu opsiyonlari) :

-Ni - ls. - _ i
LREAL = Auto nimage, -npools, -nband, -ntg, -ndiag

NCORE = 55 mpirun -np 4096 ./neb.x -ni
LSCALAPACK = .FALSE. 8 -nk 2 -nt 4 -nd 144 -1

KPAR = 1 my .input



DFT kodlarinda paralellestirme

e Bandlar Uzerinden paralellestirme:
o  Verilen bir k-noktasi icin mevcut olan tim Kohn-Sham orbitallerinin islemciler Uzerinde

dagitilmasi seklinde gergeklesir - veri paralellestirmesi
o Bandlar sistemdeki valans elektronlari sayisi (spin acik olan sistemlerde yarisi) seklinde

tanimlanir.
o Metallerde hesaba otomatik olarak ekstra bandlar da eklenebilir.

e Herislemciye az sayida (2-8 arasi) band gelmesi genelde tercih edilen

dagilimdir.
e VASP kodundaki anahtar kelime
o NBANDS
e QE kodundaki anahtar kelime
o -nb



DFT kodlarinda paralellestirme

e k-noktalari uzerinden paralellestirme
o Monkhorst-Pack o6rgusu ile alinan k-noktalarinin islemcilere dagitilmasi seklinde gerceklesir.

e Ideali, yeteri kadar hafiza varsa, her islemciye bir tane k-noktasiI dusmesidir.
o Pratikte, azaltilamaz (irreducible) k-noktasi sayisinin bir boleni olarak alinmasinda yarar
vardir.

e VASP kodunda anahtar kelime
o KPAR: Kag tane k-noktasi grubu olacak?

o  Ornek: Eger 24 adet indirgenemez k-noktasi varsa ve KPAR 12 ise, her grupta 2 adet knoktasi
vardir.
e QE kodunda anahtar kelime
o -nk



DFT kodlarinda paralellestirme

e Fast Fourier Transformu (FFT) orgusu Uzerinden paralellestirme
o Kk uzayi ve gercek uzay arasindaki transformun islemcilere bolinmesidir.

e k gruplarini band gruplarina ayirir ve her band grubu icin transformun diazlem
dalga katsayilarini belli sayida islemciye boler.
e VASP kodunda anahtar kelime

o NCORE: Elimizde olan igslemci sayisinin bir tam boleni
o Birden fazla dugum kullanildigi zaman ya da dugumler arasindaki veri aktarimi yavas

oldugunda daha etkili olur.
e (QE kodunda anahtar kelime
o -nt



DFT kodlarinda paralellestirme

Yukaridaki parallesme seviyeleri diginda baska seviyeler de mevcuttur:

e Goriuntiler (images) Uzerinden paralellestrime
o Nudged elastic bands (NEB) benzeri, tamamen birbirinden bagimsiz hesaplarin ayri iglemci
gruplarinda yapilmasidir.
e Lineer Cebir Paralellestirmesi

o Kohn-Sham denklemleri lineer cebir denklemleri seklinde yazildiktan sonra, matris denklemleri
de paralellestirilebilir.
o Orn: LSCALAPACK (VASP), -nd (QE)

e Elektronik optimizasyon paralellesmesi

o VASP’ta NSIM parametresi optimizasyon sirasinda bir seferinde kag tane k noktasinin
optimize edilecegini belirler.



Oneriler

e Genelde en verimli hesaplar birden fazla paralellesme seviyesini birlestirerek
elde edilir.
e Sonug itibariyla toplam rank sayisi

N = bandlari paralellestiren rank’ler X NCORE X KPAR
seklinde belirlenir.

e Buradaki parametrelerin se¢imi hesabin hizini etkiler.

e Her mimari ve her sistem icin ayri bir parametre tablosu uygun olacaktir.

e Cok sayida ve uzun hesaplar yapmadan once muhakkak gercekte
kullanacaginiz her sistem igin bir is dagitim on calismasi yapmakta yarar
vardir.



Oneriler

e On hesabi yaptiktan sonra (tek bir elektronik adim bile olabilir) hangi alt
kKisimlarda en cok zaman harcadiginin dokumune bakmak faydali olur.

POTLOK:
SETDIJ:
EDDIAG:
RMM-DIIS:

ORTHCH:
DOS:
CHARGE:
MIXING:
LOOP:




Ornek 1: TRUBA ARF kiimesinde FFC Si

e FCC Si- birim hucrede
dort atom
e MP orgusu Uzerinde k

noktalari: 11 x 11 x 11
e ENCUT: 520 eV CA.




Ornek 1: TRUBA ARF kiimesinde FFC Si
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NCORE paralellestirmesi
Kullanilan orfoz kimesindeki dugumlerde ikiser thread’li 56 islemci mevcuttur.

Ancak sadece 55 tanesi kullanilabilir (2 tanesi I/O igin ayriimis).
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Ornek 1: TRUBA ARF kiimesinde FFC Si

e KPAR paralellestirmesi
e NCORE=55, buyuk ihtimalle hafiza probleminden dolayi, hata vermistir.

KPAR Optimization on ARF
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Ornek 1: TRUBA ARF kiimesinde FFC Si

e NSIM optimizasyonu

NSIM Optimization on ARF
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Ornek 2: MareNostrum 5'te likit metal alagimi

Bi

Particle types

Ni

Cu

Bi, Ni, Cu alasimi

200 atom

MP Orgusu: 2x2x2

MNS sistemi: 112 islemcili sistem
ENCUT: 520 eV



Ornek 2: MareNostrum 5'te likit metal alagimi

NCORE parallestirmesi

2 dugum (node), 1 ve 3’ten daha
hizli calismaktadir.

Bunun sebebi parallesmeden
kazanilan hizlanmanin dugumler
arasindaki iletisime kaybedilmesi
olabilir.

NCORE'un da optimal bir degeri
bulunmaktadir.
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Ornek 2: MareNostrum 5'te likit metal alagimi

e KPAR ve NSIM optimizasyonu
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Kaynaklar

e https://www.vasp.at/wiki/index.php/Optimizing the parallelization
e https://www.vasp.at/wiki/index.php/Cateqgory:Parallelization
e https://www.quantum-espresso.ora/Doc/user quide/node20.html



https://www.vasp.at/wiki/index.php/Optimizing_the_parallelization
https://www.vasp.at/wiki/index.php/Category:Parallelization
https://www.quantum-espresso.org/Doc/user_guide/node20.html

