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Total-­‐J	
  Overview	
  

Alterna8ve	
  to	
  M-­‐scheme	
  

Large	
  number	
  of	
  low	
  energy	
  states	
  for	
  given	
  J	
  

Applica8ons:	
  

•  	
  inves8ga8ng	
  nuclear	
  level	
  densi8es	
  

•  	
  evalua8ng	
  scaPering	
  amplitudes	
  

	
  



1  Construc8on	
  of	
  the	
  invariant	
  subspace	
  Z	
  

2  Projec8on	
  of	
  the	
  Hamiltonian	
  (H)	
  into	
  Z	
  

3  Sparse	
  matrix	
  diagonaliza8on	
  on	
  the	
  projected	
  H	
  

Major	
  Stages	
  of	
  Total-­‐J	
  Calcula8ons	
  

ZJ2-­‐λI	
  

Diagonalize	
  

H	
   ZZT	
  



Two	
  major	
  considera8ons	
  
• Diagonaliza8on	
  of	
  each	
  sparse	
  J2-­‐λI	
  block	
  
•  Efficient	
  parallel	
  calcula8on	
  

Construc8on	
  of	
  Invariant	
  Subspace	
  

Z	
  

n

k

J2-­‐λI	
  

n

n

Compute	
  the	
  null	
  space	
  of	
  J2-­‐λI,	
  λ	
  =	
  J(J+1)	
  

Block	
  diagonal	
  

Sparse	
  blocks	
  

Task	
  =	
  block	
  

Block	
  diagonal	
  

Dense	
  blocks	
  

Block	
  =	
  basis	
  

Diagonalize	
  



Nonzero	
  pa?ern	
  of	
  J2i	
  	
  

Methods	
  for	
  J2-­‐λI	
  Block	
  Diagonaliza8on	
  	
  

1  Randomized	
  Rank-­‐Revealing	
  QR	
  (RQR)	
  
	
  N	
  =	
  random	
  w/Gaussian	
  
	
  [Q’,	
  R’]	
  =	
  QR(N) 	
   	
  VS. 	
  QR(J2i) 	
  	
  
	
  [Q,	
  R]	
  =	
  QR(J2i	
  Q’T)	
  
	
  	
  

	
  

2  Polynomial	
  Accelerated	
  Subspace	
  Itera8on	
  (PASI)	
  
	
  Subspace	
  itera8ons	
  on	
  p(J2i)	
  
	
  p(w)	
  is	
  a	
  band-­‐pass	
  filter	
  for	
  w=λ	
  

	
  
	
  	
  

3  Shid-­‐Invert	
  Lanczos	
  (SIL)	
  
	
  Lanczos	
  itera8ons	
  on	
  (J2i	
  -­‐	
  σI)-­‐1,	
  σ	
  target	
  shid	
  near	
  λ	
  

observed	
  up	
  to	
  
4x	
  speed-­‐up	
  	
  



Load	
  Balancing	
  Null	
  Space	
  Computa8ons	
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Mul8-­‐level	
  
Greedy	
  Load	
  
Balancing	
  

Level	
  1:	
  	
  
All	
  Procs	
  

P0	
   P1	
  

P2	
   P3	
  

P4	
   P5	
  

Level	
  2:	
  Row	
  
Groups	
  
P0	
   P1	
  

P2	
   P3	
  

P4	
   P5	
  

Level	
  3:	
  
Single	
  Procs	
  

P0	
   P1	
  

P2	
   P3	
  

P4	
   P5	
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Previous	
  implementa8on	
  vs.	
  Mul8-­‐level	
  Greedy	
  Load	
  Balancing	
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RQR	
  vs.	
  PASI	
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12C,	
  Nmax=6	
  Scaling	
  	
  



Subspace	
  Projec8on	
  of	
  the	
  Hamiltonian	
  

Each	
  non-­‐zero	
  Hij	
  block	
  defines	
  a	
  task:	
  	
  
1.  construct	
  Hij	
  
2.  bring	
  the	
  data	
  blocks,	
  Zi	
  and	
  Zj	
  
3.  project	
  block	
  by	
  block:	
  ZiT	
  (Hij	
  Zj)	
  

Hij	
  
Zj	
  

ZiT	
   Hp
ij	
  

	
  	
  	
  	
  	
  	
  :	
  diagonal	
  blocks	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  :	
  diff-­‐1	
  non-­‐zero	
  blocks	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  :	
  diff-­‐2	
  non-­‐zero	
  blocks	
  

H:	
  lower	
  half	
  of	
  
the	
  Hamiltonian	
  

n

n

Z	
  

n

k

ZT	
  

n

k



Problem	
  Decomposi8on	
  

H

P6	
  

P4	
  

P1	
  

P2	
  

P5	
   P3	
  

Z	
  

ZT	
  

column	
  
group1	
  

column	
  
group2	
  

column	
  
group3	
  

row	
  group1	
  

row	
  group2	
  

row	
  group3	
  

Distribute	
  
many-­‐body	
  
groups	
  over	
  
diagonal	
  
processors	
  
	
  
H	
  constructed	
  
on	
  the	
  fly!	
  

Large	
  Z	
  matrix	
  
à Only	
  store	
  Z	
  

Logis(cs	
  for	
  the	
  
data	
  blocks?	
  
	
  



Out-­‐of-­‐core	
  vs.	
  In-­‐Core	
  Approaches	
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grp4	
   grp5	
  
grp5	
  grp5	
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oocore	
  
data	
  blocks	
  
organized	
  into	
  
files	
  à	
  one	
  for	
  
each	
  diag	
  proc	
  
	
  
each	
  proc	
  reads	
  
data	
  blocks	
  from	
  
2	
  files	
  (1	
  if	
  diag)	
  

incore	
  
data	
  blocks	
  
distributed	
  over	
  
row&col	
  groups	
  
	
  
	
  
One-­‐sided	
  MPI	
  
communica8on	
  
with	
  bundling	
  

row	
  group	
  

row	
  group	
  

col	
  group	
  

col	
  group	
  



Out-­‐of-­‐core	
  vs.	
  In-­‐Core	
  Performance	
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6Li,	
  Nmax=12	
  

6Li,	
  Nmax=14	
  
J=3	
  

Much	
  larger	
  
problem,	
  

bigger	
  gain!	
  



Future	
  Work	
  

BePer	
  load	
  models	
  for	
  invariant	
  subspace	
  calcula8ons	
  
	
  

Heuris8cs	
  for	
  load	
  balancing	
  in	
  subspace	
  projec8on	
  

that	
  also	
  minimize	
  communica8on	
  overheads	
  
	
  

Reduce	
  communica8on	
  overheads	
  in	
  sparse	
  matrix	
  

diagonaliza8on	
  stage:	
  both	
  for	
  M-­‐scheme	
  and	
  J-­‐scheme	
  


