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Abstrakt

Tato prace prinasi navrh nové metody pro distribuovany vypocet 3D Fourierovy transformace
s vyuzitim lokalni 3D dekompozice domény, popis jeji implementace a srovnani S dosud bézné
pouzivanou metodou globdlni 1D dekompozice domény. Nova metoda byla navrzena,
implementovana a testovana predevsim pro budouci pouziti v simulaénim programu k-Wave, ale nic
nebrani jejimu pouziti Vv jinych aplikacich. Implementace prokazala svoji efektivitu na superpocitaci
Anselm pfi testovani na az 2048 jadrech, kde je az 3krat rychlejsi nez globalni 1D dekompozice za
cenu nepiesnosti vypoétu v iadu 10, nebot se podafilo vyznamné snizit reZii vypoétu v podobé
komunikace mezi procesy. Na konci prace je diskutovano, jak 1ze s metodou vypoctu Fourierovy
transformace vyuzivajici lokalni dekompozici domén dosédhnout co nejlepsich vysledkt z hlediska
presnosti I rychlosti vypoctu, zaroven jsou zminény i jeji limity.

Abstract

This document introduces a brand new method of the 1D, 2D and 3D decomposition with the use of
local Fourier basis, its implementation and comparison with the currently used global 1D domain
decomposition. The new method was designed, implemented and tested primarily for future use in the
simulation software called The k-Wave toolbox, but it can be applied in many other spectral methods.
Compared to the global 1D domain decomposition, the Local Fourier decomposition is up to 3 times
faster and more efficient thanks to lower inter-process communication, however it is a little
inaccurate. The final part of the thesis discusses the limitations of the new method and also introduces
best practices to use 3D Local Fourier decomposition to achieve both more speed and accuracy.
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1 Uvod

Zijeme Vv dobg, ve které si téméi veskera lidska ¢innost 74d4 ve viech oborech co nejlevngjsi, ale
zaroven nejptesnéjsi a nejrychlejsi feSeni. Jednim z téchto oboru je biofyzika, ktera vynalezla metodu
ni¢eni nadord pomoci ultrazvukovych vin. Zasadni vyhodou této metody je, ze se jedna 0 metodu
neinvazivni, tedy neni potfeba jakkoli zvnéjsku naruSovat fyzickou celistvost pacienta. Bohuzel,
kazda mince ma i odvracenou stranu a tou je piesné zacileni ultrazvukovych vin na spravné misto.
Jelikoz samotny impuls je velmi kratky, pfi Spatném zacileni neni moznost opravy. V tomto ohledu
ma vyhodu chirurg, jenz mtize svym skalpelem kdykoli uhnout jinam.

Pro spravné zacileni ultrazvukovych vin tak, aby ohnisko dopadlo pfesné tam, kam je
pozadovano, je nutné znat strukturu a vlastnosti tkan¢, jiz bude ultrazvukova vlna prochazet a také
parametry této viny. V idealnim ptipadé si miize medik nejdiive nanecisto odsimulovat, jak se bude
uréitd vina chovat v dané tkani a ptipadné jesté upravit parametry ultrazvuku a pozici vysilace tak,
aby bylo dosazeno lepSich vysledkd, a pravé témito simulacemi se zabyva program k-Wave.

Srostoucimi pozadavky na pfesnost azaroven rychlost simulace stavajici implementace
zasadnich funkci tohoto programu prestava t€émto vykonnostnim pozadavkim dostacovat. V soucasné
dob¢ existuje jeho verze pro superpocitacové systémy, ktera je schopna poskytovat presné plany
Vv horizontu 100 hodin, avsak pro klinickou praxi je nutné se dostat pod hranici jednoho dne [1].

1.1 Cil prace

Cilem této prace je navrhnout distribuovanou implementaci Fourierovy transformace tak, aby
nevyuzivala globalni, ale pouze lokalni dekompozici dat, coz by mélo podle predpokladi vést ke
snizeni objemu komunikace, navrzené feSeni implementovat, ovéfit jeho spravnost a porovnat jeho
vykon oproti stavajici globalni dekompozici a v piipadé tispéchu navrhnout mozné zaélenéni nejen do
programu k-Wave. Pro dosazeni tohoto cile bude nutné zaméfit se na hledani silnych a predevsim
slabych stranek sou¢asného feSeni a navrhnout zpisob, jak je eliminovat.

1.2  Struktura dokumentu

Prace je c¢lenéna do osmi hlavnich kapitol. Po uvodni ¢éasti nasleduje kapitola zabyvajici se
simula¢nim programem k-Wave Vv jeho aktualni podob& arozebira jeho ptednosti iomezeni
a problémy. Ve tieti kapitole jsou vyjmenovany a strucné popsany nekteré prostiedky, které stavajici
implementace vyuziva, anejspiSe je bude vyuzivat i nové navrZzena implementace, i kdyZ mozna
mirné odliSnym zplsobem.

Ctvrta &ast popisuje metodu lokalni dekompozice Fourierovy transformace, nejdiive odpovida
na otazku, z jakého divodu problém fesit praveé timto zpisobem, nasledné nastinuje jak, a nakonec
rozebirda moznd omezeni a problémy, kterymi muize tato metoda trpét. Patd cast pojednava
0 implementaci nové navrzené metody, Sestd kapitola popisuje jeji testovani, porovnava ji se
souCasnym feSenim a upozornuje na nékteré faktory majici zasadni vliv na dobu vypoctu. Sedma ¢ast
diskutuje dosazené vysledky a zamysli se nad tim, pro¢ by méla byt nova metoda pouzivana, proc ne,
a pokud ano, jakym zptsobem. Posledni ¢ast, zavér, shrnuje myslenky prezentované v piedeslych
kapitolach.

Tato diplomova prace navazuje na stejnojmenny semestralni projekt, z n€jz byly pievzaty
kapitoly ¢islo dve¢, tfi a Ctyfi.



2 Simulacni program k-Wave

Simula¢ni program k-Wave je sada nastrojii pro Matlab a C++, ktery vyviji panové Dr. Bradley E.
Treeby a Dr. Ben Cox z University College London a Dr. Jifi Jaro$ z Vysokého uceni technického
v Bmé jako otevieny software. Software byl vyvinut pro simulace Sifeni akustickych
a ultrazvukovych vin v daném prostoru a ¢ase. [2]

2.1  Klicové funkce simula¢niho programu k-
Wave

Program k-Wave pouziva pokro¢ily model simulace Sifeni akustickych vin, ktery bere v uvahu
akusticky heterogenni prostfedi i absorpci signalu v materialu (tkani), umoziuje modelovat rizné
zdroje tlaku arychlosti akustickych vin véetné fotoakustickych zdroji nebo terapeutickych ¢&i
diagnostickych ultrazvukovych vysilacd. Rovné€Zz uzivateli nabizi moznost specifikovat detekéni
plochy ¢i body, ve kterych se budou vybrané veli¢iny (akusticky tlak, akusticka rychlost ¢astic
a akustickd intenzita) zaznamenavat pro dal§i zpracovani. Déale umoziiuje pouzit ptivodni model
vreverznim rezimu jako algoritmus pro rekonstrukci obrazkd pro fotoakustickou tomografii.
Samoziejmosti je moznost vizualizace simulace ¢i jen méfenych dat ve formé obrazki nebo videa, na
uzivateli je ponechana moznost, co, jak ajak Casto bude vizualizovano [3]. U takto odborného
software rovnéz nesmi chybét rozsidhla uzivatelska piirucka obsahujici kromé detailniho popisu
veskerych uzivateli dostupnych funkei i nékolik ukazkovych piikladd, na kterych je vysvétleno, jak
software pouzivat [4].

Kromé implementace celého nastroje atedy vSech funkci v Matlabu nabizeji tvlrci
i optimalizovanou verzi kritickych, tedy ¢asové velmi naroénych funkci naprogramovanou V jazyce
C++ a predkompilovanou pro operaéni systémy Linux i Microsoft Windows (oboje pouze 64bitové
architektury) pro kazdou generaci procesort Intel zvlast. Kod mimo jiné vyuziva pro zrychleni béhu
vektorizace instrukci procesoru, tyto techniky se ale s kazdou generaci procesorti meni, pro dosazeni
maximalniho vykonu je tedy nutné kompilovat program pro kazdou generaci procesort zvlast [2].

Voln¢ stazitelnou verzi systému k-Wave je mozné provozovat na béznych domacich ¢i
pracovnich pocitaéich ¢i serverech se sdilenou paméti, na kterych dochazi k paralelizaci vypoétu na
urovni vlaken (vysokotroviiovy paralelismus OpenMP). Jadrem této prace je vSak distribuovana
implementace programu k-Wave pro superpocitacové systémy.

2.2  Distribuovana implementace k-\WWave pro
superpocitacové systémy

Simulacni software k-Wave sice lze uspéSné spoustét na béznych pocitacich, ale pro rozsahlejsi
simulace pouzitelné napiiklad v oboru mediciny jiz bézné pocitae nenabizi dostate¢ny vykon, aby
simulace trvala inosnou dobu. Proto je vyvijena implementace kritickych funkci pro superpocitacové
systémy, na nichz muize byt vypolet paralelizovan mezi vice uzly. V souCasné dobé existuje



implementace vyuZivajici rozhrani pro zasilani zprav MPI'. Nasledujici fadky budou vénovény
popisu této stavajici implementace. Tato podkapitola a i jeji podkapitoly vychazi z [1].

Simulaci v programu k-Wave lze logicky rozd¢lit do tfech samostatnych fazi, jak je znazornéno
na obrazku 2.1. Prvni fazi je inicializace simulace a ptedzpracovani dat. V této fazi se generuji
vstupni data, urcuje se diskretizace domény na zaklad¢ jeji fyzické velikosti 8 maximalni sledované
frekvence (¢im vyssi je frekvence, tim hust&jsi musi byt miizka, aby nedochazelo k podvzorkovani),
definuji se materialové vlastnosti domény a nastavuji se parametry zdroje ultrazvuku. Druhou fazi je
samotna simulace, v niz jsou nejprve nactena vstupni data, nad t€mito daty je proveden dany pocet
simulac¢nich krokd a nakonec jsou vystupni data ulozena. Tteti, posledni fazi je analyza vysledku
a jejich prezentace v ¢lovéku srozumitelné formé. Pro tuto praci je stézejni druha cast, tedy vlastni
simulace vcetné Cteni a zapisu vstupnich a vystupnich dat.

Gener,ovam Nastfwt:m Nactepl parametrii Alokace paméti
vstupnich dat parametrd simulace simulace
Simulaéni Generovani Inicializace Nadteni
smycka konstant knihovny FFTW vstupnich dat
UloZeni Dealokace Zpracovani Vizualizace
vystupnich dat pameti vystupnich dat vystupnich dat

Obrazek 2.1 Orientaéni schéma béhu simulacniho programu k-Wave. Barevné odliSeni odpovida fazim béhu
programu.

2.2.1  Stavajici implementace ¢teni a zapisu dat

K vypoc¢tu simulace je zapotfebi uchovavat znaéné mnozstvi dat. Kazdy bod domény ma definované
vlastnosti (rychlost Siteni zvuku, rovnovazna hustota, absorpce a dalsi), dale se v kazdém bodé
pocitaji a ukladaji veli¢iny ménici se Vv case jako akusticky tlak, akustickd hustota ¢i rychlost
akustické castice. Vzhledem K tomu, Ze nékteré tyto veli¢iny jsou vektorové, tedy maji velikost
i smér, je nutné uchovavat vSechny smérové slozky zvlast. Dale je potfeba mit urcity prostor
k ukladani mezivysledkd. Celkové je pro vypoclet potieba 21 trojrozmérnych matic 0 rozmérech
shodnych s rozmérem domény uchovavajicich realna cisla s jednoduchou ptesnosti, dale tfi matice
pro uchovani komplexnich ¢isel ve Fourierové prostoru. K tomu se pfidava jest¢ 20 jednorozmérnych
vektort riznych délek nesoucich mimo jiné parametry zdroje ultrazvuku a pozice bodu senzoru, kde
bude dochazet ke sbéru vystupnich dat. Nakonec je jesté potfeba zminit dal§ich cca 50 hodnot, které
definuji velikost domény, hustotu mfizky, pocet simulacnich krokidl a dal$i nastaveni souvisejici
s béhem simulace.

Stavajici implementace programu k-Wave, at’ uz ve verzi pro pocitace se sdilenou paméti nebo
pro superpoditade, pouziva pro ukladani dat do soubort otevieny format HDF5°. Pro pouZiti v tomto

! MPI — Message Passing Interface, www.open-mpi.org
2 HDF5 — Hierarchical Data Format, www.hdfgroup.org/HDF5
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programu je stéZejni, Ze knihovna HDF5 je k dispozici jak ve verzi pro jazyk C++, tak i pro Matlab,
dale naptiklad pro jazyk Python nebo Java a dalsi. Knihovna HDF5 nabizi dvé rozhrani — sériové
a paralelni. Sériové rozhrani se pouziva pii generovani vstupnich dat. K nacteni dat pro simulaci
a jejich naslednému uloZeni se pouziva paralelni rozhrani. VSechny procesy tedy nacitaji vstupni data
paralelné, kazdy vSak jen tu ¢ast, kterd mu piislusi. Spolecné data jsou rovnéz ptectena pouze jednou
a pak rozeslana v§em procesim hromadné. Podobnym zptisobem probiha i zapis, tedy kazdy proces
zapisuje svou ¢ast dat.

Data jsou Vv souborech vzdy ulozena jako trojrozmérné matice, jejichz rozméry jsou dany
pomoci trojice (Ny, Ny, N,). Skalary, vektory advourozmérné matice maji nepouzit¢ dimenze
nastaveny na hodnotu 1. Pro zvySeni propustnosti dat atedy vykonnosti jsou data v souborech
rozdélena aulozena po blocich tak, aby bylo mozné pristupovat knim individualng. Velké
trojrozmérné matice jsou déleny tak, Ze jeden blok odpovida jedné desce v matici, tedy
trojrozmérnému  poli, které ma jednu zdimenzi o0 velikosti jedna, tudiz je vlastné pouze
dvojrozmérné. Ostatni data jsou rozdélena do bloki 0 velikosti cca 8 MB. [1]

Navic, ukladani po blocich umoziuje kompresi dat, bohuzel vSak nelze komprimovana data
paralelné zapisovat, to Ize pouze V sériovém rezimu, ale 1ze komprimovana data paralelné ¢ist. Tato
vlastnost je velmi vyhodna, obsahuje-li simulovana doména vétsi homogenni oblasti. Vstupni data se
totiz zapisuji sériove, lze je tedy zapsat vV komprimované podobé a Cist pak paralelné.

2.2.2  Stavajici implementace simula¢niho kroku

Pojmem simulac¢ni krok oznacujeme posloupnost ptikazil, které se provadi stile dokola Vv pribéhu
hlavniho simulaéniho cyklu tolikrat, kolikrat je pozadovano. V ramci simula¢niho kroku v programu
k-Wave probiha nékolikrat vypocet gradientu matice, posloupnost operaci tohoto vypocltu je
naznacena na obrazku 2.2.

Operace s jednotlivymi
elementy matice
ve frekvencni doméné

Vypocet inverzni 3D
FFT nad matici dat

Vypocet 3D FFT
nad matici dat

Obrazek 2.2 Prubéeh vypoctu gradientu.

Vypodet Fourierovy transformace je realizovan volanim funkei z knihovny FFTW?. Diky faktu,
Ze v8echna vstupni data jsou realna Cisla, a vysledkem Fourierovy transformace nad timto vstupem by
bylo osové soumérné spektrum, je pouZita transformace typu real to complex, jejiz vystup
neobsahuje redundantni data. Pfi vypo¢tu inverzni Fourierovy transformace implementace analogicky
pouziva inverzni funkci, tedy variantu complex to real, kterd komplexni vstup pfevadi na
realny vystup.

2.2.3  Dekompozice dat pouzita ve stavajici implementaci

Aby bylo mozné dosahnout na superpocitatovém systému co nejvyssiho zrychleni, je nutné zvolit
vhodnou dekompozici neboli rozdéleni dat. Stavajici implementace pouziva takzvanou globalni
dekompozici dat. Doména je rozdélena na desky podle osy z. Tyto desky jsou tedy opét trojrozmérné

* FFTW, www.fftw.org
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matice, jejich rozméry jsou (Ny, Ny, N,/P), kde P je pocet procesii. Minimalni tloustka desky je I,
maximalni N, (pivodni rozmér, pocita se na 1 procesoru). Z toho vyplyva, Zze tato dekompozice
dokaze vyuzit maximalné P = N, procesi, ptipadné tolik, jaky je nejveétsi rozmér domény, pokud
doménu Vv soufadnicovém systému prevratime tak, aby N, byl nejvetsi rozmér.

S dekompozici pocita uz nacitani dat, takze vSechna jadra ¢tou vstupni soubor paralelné, ale
kazdé jen svoji ¢ast dat, tedy svoji desku nebo vice desek. Jak jiz bylo zminéno vySe, vstupni soubor
je rozdélen do blokii tak, Ze jeden blok je pravé jedna deska o rozmérech (N, Ny, 1) (ddle uz jen
deska). Vektory ve sméru osy zjsou rovnéZ rozdéleny arozeslany hromadné vSem procesim
najednou. Vektory ve smérech os x ay akonstanty, které maji byt nacteny vSemi procesy, jsou
rovné€Z nacteny pouze jednou a nasledné rozeslany pomoci HDF5 broadcast. Dekompozice dat je
zndzornéna V obrazku 2.3.

2DD
3D matice esky

| et
{ Vektor v ose X

Data jednoho procesu

@

Vektor vose Y

Yy

X

Obrazek 2.3 Globalni 1D dekompozice dat pouzita ve stavajici implementaci.

Vlivem 1D dekompozice ale vznika problém S vypoctem Fourierovy transformace, ktery ve
trojrozmérné matici probiha tak, Ze se nejprve vypocita Fourierova transformace podle osy x, poté
podle osy y a nakonec podle osy z, pficemz na pofadi téchto tii kroku nezalezi. Kazdy proces tedy
vypocita nad svymi daty (2D deskou) Fourierovu transformaci podle os x ay. Poté je provedena
globalni Z-Y transformace matice, aby mohl kazdy proces vypocitat 1D Fourierovu transformaci
podle ptvodni osy z (Vv transponované matici podle osy y). Nasledné je provedena zpétna transpozice,
tedy transpozice Y-Z. Pak mohou byt kone¢né provedeny operace S jednotlivymi prvky matice ve
frekvencni doméné. Nékteré operace nevyzaduji matici V piivodni podobé, a proto mize byt Y-—Z
transpozice vynechana. Zpétna Fourierova transformace provadi stejné kroky Vv opa¢ném pofadi.
Tento postup je ilustrovan na obrazku 2.4, ktery je zpfesnénim obrazku 2.2, na kterém je vyobrazen
prabéh simula¢niho kroku.
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Vypocet 3D FFT Vypodet inverzni 3D
nad matici dat FFT nad matici dat
Vypocet 2D FFT Vypocet 2D IFFT
na lokalni desce na lokalni desce
Globalni Globalni

Z-Y transpozice Z-Y transpozice
Vypocet 1D FFT Vypocet 1D IFFT
na lokalni desce na lokalni desce

Y A

Globélni Operace s jednotlivymi Globélnf
Y-Z transpozice clementy matice Y-Z transpozice
\ ) ve frekvenéni doméné )

Obrazek 2.4 Pribéh vypoctu gradientu s globalni 1D dekompozici dat. Operace ohrani¢ené teckovanou ¢arou
nemusi byt provedeny, neni-li to operaci mezi nimi vyzadovano.

2.3  Problémy stavajici implementace pro
distribuované systémy

Stavajici implementace programu k-Wave pro distribuované systémy pouzivajici globalni
dekompozici dat bohuzel trpi nékolika problémy, které limituji jeji pouzitelnost pti vétSich simulacich
a zaroven jeji rychlost vypoctu. Tyto problémy budou popsany V nasledujicich podkapitolach, které
vychazi z [1].

2.3.1  Komunikace mezi procesy

Na prvni pohled se miize zdat, Ze komunikace mezi procesy by mohla byt jen otazkou synchronizace
vypoctu, nacitani vstupnich dat ajejich ukladani. Pfi druhém pohledu vSak zjistime, Ze nejvetsi
komunikaéni aktivita nastavd v momenté¢ vypoctu 3D Fourierovy transformace ainverzni 3D
Fourierovy transformace, konkrétné v bodé¢, kdy je nutné provadét Z-Y a Y—Z transpozici matice.

Predani dat mezi procesy je realizovano tak, ze postupné kazdy proces odesle vSem ostatnim
procestum jeden fadek 0 rozméru (N,, 1, 1) ze své desky. Kazdy z ostatnich proces tento fadek prijme
a ulozi na novou pozici tak, aby byla provedena pozadovana transpozice (prohodi indexy y a z). Pti
transpozici je tedy odesldano (N, — 1) * (N, — 1) tadkid. Jeden fadek lezici na diagonale, ktery
zlstava stejnému procesu i pro transpozici bude v dal$im textu zanedban a bude pocitano s poctem
komunikaci Ny, * N,,.

Pro ilustraci objemu komunikace ukazeme na prikladu, kolik dat se pfi jedné transpozici matice
posila. Pro priklad stanovime rozmér transponované matice na 1024 = 1024 * 1024, matice obsahuje
realna cisla s jednoduchou presnosti (datovy typ float), kazdy prvek tedy ma velikost 4 B. Lze
snadno odvodit, Ze kazdy proces, kterych je 1024, odesila vSem ostatnim procesiim jeden tadek své
desky o velikosti 1024 * 4 B = 4 kB. Téchto komunikaci je celkem 1024? (pokud proces posila
i sobg), tedy vice nez jeden milion.



Pti zpétné Fourierové transformaci, pfi niz mame komplexni vstup arealny vystup ma sice
. ., PR . y . N
matice oproti realnému vstupu polovicni velikost (jeden rozmér se zmenSil na St 1), ale vstupem

jsou komplexni ¢isla, celkovy objem komunikace je ve vysledku stejny.

Dale je nutné zminit, Ze tato komunikace ma i ur€itou pamétovou rezii, protoze je nutné mit
pro kazdou point-to-point komunikaci v paméti vyhrazen urcity prostor jako vyrovnavaci pamét
(buffer). Pro komunikaci mezi 1024 jadry mize tento prostor zabirat v paméti RAM az 1 GB mista
pro kazdé jadro, coz by mohlo zpisobit na nekterych systémech znacné potize, protoze by mohla byt
prekrocena kapacita paméti. S dal§im rlistem poctu vypocetnich jader se toto ¢islo bude samoziejmé
dale zvySovat.

Nakonec je nutno dodat, Ze veSkeré komunikace mezi procesy musi byt néjakym zptisobem
synchronizovany, coz vede na dalsi mozné ¢ekani, a tedy i zpomaleni vypoctu.

Dle udajti autor programu zabira komunikace kolem 60 az 70 % Casu vypoctu.

2.3.2  Pocet procesori vici rozméru domény

Jeden ze zékladnich limitd stavajici implementace byl okrajové zminén jiz v Kkapitole 2.2.3
pojednavajici 0 dekompozici dat. Tim limitem je fakt, ze pocet procesu (a tedy i procesorti) miize byt
maximalné tak velky, jak velky je nejvetsi rozmér domény. Toto omezeni vyplyva z faktu, ze na
pocitatich nelze pocitat se spojitymi veli¢inami, které jsou definovany v kazdém bodé. Pro vypocet je
nutné tyto spojité veli¢iny vhodnym zptisobem diskretizovat. V nasem piipad¢ je spojita trojrozmérna
doména prevedena na trojrozmérnou matici — mtizku bodi, ve kterych jsou ulozeny stfedni hodnoty
jejich nejblizsiho okoli. Pokud jiz mame takovouto miizku, v dal$im vypoctu jiz nelze jeji body dale
délit, a tedy proto nemuzeme pocitat s deskami o tloust'ce mensi neZ jedna.
Dalsi omezeni souvisi S Z-Y a Y-Z transpozici matice. Pfed transpozici je doména rozdélena
na N, desek, kazda deska prislusi jednomu procesu, po transpozici bude doména rozd€lena na N,,
desek. Mohou nastat tfi stavy:
1. Ny =N,
V idealnim ptipadé je novy pocet desek stejny, dojde jen K piehozeni indexi y az.
Kazdy procesor pocita stejn¢ velkou desku jako pted tim.
2. N, <N,
V tomto ptipadé je novy pocet desek mensi, nez byl ptivodné. Nekteré procesory tedy
ve Fourierové prostoru nevykonavaji zadnou praci.
3. N,>N,
Takovéto feSeni by vedlo na vyssi pocet procest, nez jaky je kdispozici. Program
uzivatele po spusténi na tuto skute¢nost upozorni, V redlné doméné pak néktera jadra
nepracuji.
V ideélnim piipad¢ tedy plati, ze Ny, = N, pfiCemZ doménu prvotné délime podle osy z. Pak
muze i pocet procesorti byt roven hodnoté N,. V ostatnich ptipadech by mél byt pocet procesort
spoleCnym dé€litelem ¢isel N, a N, aby se ptedeslo stavu, kdy n€které¢ procesory jsou necinné.

Fakt, Ze by pocet procesorti mél byt délitelem cisla N, snad jiz neni nutné vice zdlraziovat.



3 Prostredky pro implementaci lokalni
dekompozice

V této kapitole budou popsany kli¢ové knihovny a programy nutné pro implementaci distribuovaného
vypoctu Fourierovy transformace za pomoci lokdlni dekompozice. Rovnéz bude popsan
superpocitacovy systém, na kterém bude implementace testovana.

3.1  Superpocita¢ Anselm

Superpo¢itadovy systém Anselm (dale jen Anselm) se nachazi v Ceské republice ve mésté Ostrava.
Byl pofizen Vramci projektu IT4Inovations’, ktery je realizovan mimo jiné VSB — Technickou
univerzitou Ostrava®, Ostravskou univerzitou v Ostravé®, Slezskou univerzitou v Opavé’ a Vysokym
uGenim technickym v Brn&® a spolufinancovan Evropskou unii, konkrétn& z fondu regionalniho
rozvoje. Anselm byl uveden do provozu v kvétnu roku 2013.

Anselm je tvotfen z celkem 209 vypocetnich uzli. VSechny uzly pouzivaji procesory Intel Xeon
fady E5-2600 s architekturou Sandy Bridge. Ze vSech uzli je celkem 23 kust vybaveno grafickym
akceleratorem NVIDIA Tesla Kepler K20, ¢tyfi uzly jsou vybaveny koprocesorem Intel Xeon Phi
5110P a dva uzly jsou takzvané tlusté uzly, které maji osazeno 512 GB opera¢ni paméti. Zbylych 180
uzli jsou bézné vypocetni uzly, kazdy se dvéma osmijadrovymi procesory Intel Xeon E5-2665
a 64 GB operaéni paméti, na kazdé jadro tak pfipadaji rovné 4 GB opera¢ni paméti. [5]

Jednotlivé vypocetni uzly jsou mezi sebou propojeny pomoci sité Inifiniband S propustnosti
40 Gb/s. Topologie propojovaci sité je tlusty strom. [6]

O planovani tiloh a pfitazovani zdrojii se stard planovaci software PBS Professional®.

Na superpocita¢i Anselm je piedinstalovano a ptipraveno K pouziti velké mnozstvi rozlicného
software od kompilatorii a interpretd rtznych programovacich jazykd (python, java, ct++) pies
specifické vypocetni i jiné knihovny (openMP, FFTW), aZ po virtualiza¢ni nastroje. Mimo jiné je zde
pfipraven i matematicky software Matlab. VSechen tento software je pfipraven ve formé moduld,
které si uzivatel mize kdykoli libovolné nacist do svého sezeni. [7]

K superpocitaci Anselm se mizeme pfipojit skrze terminalové rozhrani pomoci protokolu ssh
nebo i s grafickym rozranim za pouziti rozhrani X-Window (X11). Dal§i moznosti, jak pouZzivat
Anselm s uzivatelskym rozhranim je ptipojeni pomoci protokolu VNC. [8]

Pro praci na tomto projektu budeme na superpocitaci Anselm vyuzivat vypocetni uzly bez
grafickych akceleratort a koprocesora.

3.2 Matlab

Matlab' je nézev pro matematicky vysokotiroviiovy programovaci jazyk a zarove i pro interaktivni
prostiedi, ve kterém se S timto jazykem pracuje. Je vyvijen spole¢nosti MathWorks, na trh byl uveden

* Projekt IT4Inovations, www.it4i.cz

% V8B - Technické univerzita Ostrava, Www.vsb.cz
® Ostravské univerzita v Ostrave, WWW.0sU.CZ

” Slezska univerzita v Opave, www.slu.cz

8 Vysoké ueni technické v Brn&, www.vutbr.cz

% PBS Works, www.pbsworks.com
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jiz v roce 1984. Aktualni verze nese nazev Matlab 2014a. Je uréen piedev§im pro védecké numerické
vypocty asimulace. Umoziuje pohodlné zpracovani aanalyzu dat, stejné jako vypocCty nad
rozsahlymi maticemi. Obsahuje vestavéné funkce pro vizualizaci vysledki ve formé obrazka (graftr)
nebo i videi. [9]

Pro programovani Vv jazyce Matlab obsahuje vlastni editor, analyzu kodu a dokonce i profiler.
Jednou z mnoha dal$ich funkci je moznost na zakladé¢ zadaného programu Vv jazyce Matlab
vygenerovat program v jazyce C.

Jedné se 0 komercni software. V tomto projektu bude pouzit pro ovétovani spravnosti vypoctu
a generovani vstupnich dat.

3.3 HDF5

HDF neboli Hierarchicky datovy format je sada datovych formatd (HDF4 a HDFS5) navrzenych
k organizaci a ukladani velkého mnozstvi numerickych dat. Jeho vyvoj saha az do roku 1987, v némz
byl Narodnimu centru pro superpoéitatové aplikace pii Univerzité v llinois™ zadan vyvoj nové
softwarové knihovny a formatu, nezavislého na architektuie, ktery by umoznil pfenaset védecka data
mezi riznymi pocitatovymi platformami. V roce 1992 byl tento format vybran i pro jeden z projektt
NASA, coz posunulo jeho vyvoj déale. Nyni je spravovan a dale vyvijen neziskovou organizaci HDF
Group™. [10]

Oficialné jsou podporovana rozhrani pro jazyky C, C++, Java, Fortran a jazyky z rodiny .NET.
Existuji v8ak i rozhrani vyvijena tfetimi stranami, takze lze format HDF pouzivat i v jazycich Python
a Perl, dale pak v matematickém software Wolfram Mathematica a Matlab a mnoha dalsich.

Jako klicové vlastnosti tohoto formatu 1ze zminit jeho ptenositelnost a rozsifitelnost, je vyvijen
a distribuovan jako otevieny software. Format HDF5 nijak neomezuje velikost souborti, neni ani
omezen na konkrétni datové typy (lze uzivatelsky dodefinovat), dale umoziuje napiiklad kompresi
dat.

Format HDF5 podporuje vice variant pfistupu k datim, mimo jiné standardni sériovy, sitovy
nebo paralelni. Vyhoda paralelniho pfistupu spoc¢iva piedevsim ve zrychleni ¢teni ¢i zapisu, protoze
umoziuje pracovat s vice datovymi proudy zaroven. [11]

Knihovna HDFS je distribuovana pod BSD licenci.

34 FFTW

FFTW je knihovna funkci pro jazyk C, které pocitaji diskrétni Fourierovu transformaci (DFT) v jedné
nebo vice dimenzich a libovoln€ velikych realnych ¢i komplexnich vstupnich datech. Aktualni verze
knihovny ma oznaceni 3.3.4.

Knihovna FFTW nabizi rozhrani pro jazyky C a Fortran, existuji vSak aplikace tfetich stran,
které umoziuji ji pouzit i v jinych jazycich (mimo jiné naptiklad C#, Python, Lisp, Ruby a dalsi).

V poslednich verzich podporuje vektorizaci vypoctu pomoci SSE/SSE2 nebo AVX instrukci.
Je optimalizovana pro vstupni data 0 velikosti libovolného nasobku malych prvocisel, idealné vsak
mocnin ¢isla 2.

1% Matlab, www.mathworks.com/products/matlab
! National Center for Supercomputing Applicaticons (NCSA), www.ncsa.illinois.edu
12 The HDF Group, www.hdfgroup.org
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Jak bylo zminéno vySe, knihovna podporuje vypocet DFT nad vicerozmérnymi vstupnimi daty,
nejen nad jednorozmérnymi. Dale lze pti volani vypoctu DFT specifikovat, zda jsou vstupem pouze
realna ¢i komplexni Cisla.

Knihovna FFTW je distribuovana pod licenci GNU-GPL verze 2.0 nebo vyssi. [12]

34.1 FFTW Real-to-Complex a Complex-to-Real

Nasledujici podkapitola vychazi z dokumentace knihovny FFTW. [13]
Provadime-li Fourierovu transformaci nad redlnym vstupem, tj. ¢isly S nulovou komplexni slozkou,
vysledné spektrum je vzdy soumérné podle svého stfedu. Pokud tedy S jistotou vime, Zze vstupni data
jsou pouze realna Cisla, bylo by nehospodarné uchovavat jako vysledek celé spektrum. Vysledkem
transformace je pole hodnot typu fftw complex, ktery mé oproti vstupnim datiim dvojnasobnou
velikost (ukladé zvlast redlnou a komplexni cast).

Provedenim DFT real-to-complex naptiklad nad dvojrozmérnym polem realnych &isel
0 rozmérech (Ny, N,) vznikne pole komplexnich ¢isel 0 rozmérech (Nx,% + 1). Tuto transformaci
lze pouzivat itak, Zze se jedno pole pouze piepisuje V paméti (neni nutné alokovat zvlast' vstupni
a vystupni), Vtom piipad€ je ale nutné pocitat se zarovnanim, je-li rozmér vstupniho pole sudy.
V tomto piikladu by byly rozméry takového pole (Ny, 2 * N, + 2). Uvedeny ptiklad je ilustrovan na
obrazku 3.1.

Provedeme-li nad takto vzniklym polem DFT complex-to-real, dostaneme zpét ptivodni pole
vynasobené poctem prvki, kterd je potfeba normalizovat (vydélit poctem prvkit).

Vypocet DFT real-to-complex acomplex-to-real samoziejmé neni omezeno pouze na
dvojrozmérna pole, jak bylo ukazano na pfedchozim piikladu, lze ho pouzit na libovolny pocet

dimenzi.
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Obrazek 3.1 Ilustrace fungovani implementace knihovny FFTW pii vypoétu DFT nad redlnym vstupem
a inverzni transformace.
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3.5 GCC

GCC" neboli GNU Compiler Collection je sada prekladadti obsahujici piekladate programovacich
jazyki C, C++, Objective-C, Fortran, Java, Ada a Go a knihovny pro tyto jazyky. GCC bylo puvodné
vytvoreno jako ptekladac pro otevieny operacni systém projektu GNU. Pocatek jeho vyvoje se datuje
do roku 1987, aktualni stabilni verze ma oznaceni 4.9.2, verze 5.0 je ve vyvoji. [14] V tomto projektu
budeme pouzivat pteklada¢ GCC pro jazyk C++, Ize ale pouzit i jiny (napf. Intel).

Sada ptekladact GCC je distribuovana pod licenci GNU GPL verze 3.

3.6 Open MPI

Open MPI je oteviena implementace protokolu MPI neboli Message Passing Interface (rozhrani pro
zasilani zprav). Pocéatky vyvoje sahaji do roku 2004, aktualni stabilni verze ma oznaceni 1.8.4. Jedna
se 0 rozhrani pro zasilani zprav mezi vypocetnimi uzly clusteru. Mimo jiné podporuje ptimou point-
to-point komunikaci, hromadné zasilani zprav vSem procesim, hromadné rozptyleni dat ¢i jejich
nasledny sbér a dalsi funkce. [15] Soucasti je i paralelni vstupné-vystupni knihovna MPI-1/O, kterou
vyuziva knihovna HDF5.

Open MPI je vyvijeno komunitou The Open MPI Project jako otevieny software pod BSD
licenci. Mimo Open MPI existuji dalsi implementace protokolu MPI, at’ uz oteviené (MPICH, LAM)
nebo komeréni (Intel, HP, Microsoft).

3.7 OpenMP

OpenMP™ je specifikace mnoziny direktiv pro prekladag, knihovnich funkci a proménnych pro
specifikaci vysokotroviiového paralelismu Vv programech vV jazycich C/C++ aFortran. Vyvoj
OpenMP zacal vroce 1997, aktudlni verze specifikace méa oznaceni 4.0.1. Podpora OpenMP je
zabudovana piimo V ptekladacich, pro jeho pouziti tak uz neni potiebna instalace dodatecného
software nebo knihoven. [16]

Paralelizace pomoci OpenMP probiha tak, Ze hlavni vlakno programu podle potieby vytvari
skupiny paralelnich podvlaken v mistech, v nichz je to pozadovano. Pomoci OpenMP se snadno
paralelizuji smycky ¢i jiné ¢asti programu, U kterych je to vhodné. Oznaceni sekci, které se maji
v programu paralelizovat, a nastaveni riznych parametra (naptiklad prace s proménnymi) se provadi
pomoci direktiv #pragma omp. [17]

Licence OpenMP se lisi podle piekladace. OpenMP je pouZito Vv programu k-Wave pro bé&zné
pocitacCe a stroje se sdilenou paméti, kde zajist'uje paralelizaci vypoctu.

3 GCc, the GNU Compiler Collection, gec.gnu.org
4 Open Muti-Processing, www.openmp.org
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4 Navrh distribuované implementace
s pouzitim lokalni dekompozice dat

V této kapitole bude nejdiive rozebrana motivace, pro¢ by mohlo byt vhodné pouzit lokalni
dekompozici dat. Dale bude rozebrano, jakym zptisobem toho ma byt dosazeno. Nakonec budou
diskutovany mozné problémy, které pfi praci na projektu mohou vzniknout.

4.1 Motivace

V nasledujicich podkapitolach je podrobnéji rozebrano, pro¢ se vibec uvazuje nad lokalni
dekompozici dat u systému, ktery S globalni dekompozici funguje. Rovn€z budou vyzdvihnuty
vyhody lokalni dekompozice oproti globalni.

4.1.1  Vétsi variabilita poctu procesori

Jednim z omezeni stavajiciho feSeni je nemoznost pouzit vice procest (a tedy procesort), nez je
nejdel§i rozmér domény. Toto omezeni je dano faktem, Ze tloustka desky nemiize byt mensi nez
jedna. Kdybychom chtéli desku jednoduse dale rozdélit naptiklad na poloviny, ¢tvrtiny ¢i dokonce
tteba jen tadky (tedy udélat 2D globalni dekompozici), bylo by to mozné, avSak poté uz bychom
museli pocitat tfikrat pouze 1D Fourierovu transformaci a provadét alespon dvé transpozice matice.
Objem komunikovanych dat by se sice ,,pouze* zdvojnésobil, pocet pirendSenych zprav by se ale
Vjedné transpozici vynasobil tolikrat, kolik je rozmér posledni dimenze, kterd se dosud
netransponovala. Tento pocet point-to-point komunikaci, ktery odpovida objemu (soucin vSech tii
rozméril) domény by se musel navzajem synchronizovat a vytvaret pro tyto komunikace buffery.
| kdyby toto feSeni bylo rychlejsi, mélo by mit vyssi naroky na operacni pamét. Skepse ohledné
rychlosti tohoto feSeni prameni z faktu, Ze uz ve stdvajici implementaci zabere vice ¢asu komunikace
mezi procesory nez vypocet Fourierovy transformace.

Pfi hledani nového ptistupu k dekompozici dat ale musime brat ohled i na situace, kdy procest
bude méne€, nez je nejvétsi rozmér domény. Aby byly procesory pii stavajici implementaci
rovnomeérné vytizeny, musi byt alespon dva rozmery domény délitelné poctem procesord.

Jednim z tkolt této prace bude najit algoritmus, jak rozdélit doménu pro libovolny, nebo
alespon takovy pocet procesord, na ktery nebudou kladena takto pfisna omezeni.

4.1.2 DalSi zvétSovani domény a zvySovani poctu procesori

Jiz v ptedchozi kapitole bylo zminéno zvysSeni poctu procesorti, ovSem V kontextu dal$iho déleni
domény na mens$i Casti. Nyni se budeme vénovat zvySeni poctu procesorll V kontextu dalSiho
zvétSovani domény. V tomto ohledu stavajici implementace opét narazi na limity jako maximalni
velikost komunika¢nich MPI buffert,, narGistu poctu zpradv netfeba vice hovofit (pfi zvétSovani
dimenze v jednom sméru roste pocet zprav linearn€, ve dvou smérech kvadraticky atd.). [1] Timto
zpusobem lze doménu zvétSovat a pocet procesord navySovat bud’ do momentu, kdy uz nebude stacit
maximalni velikost MPI bufferu, nebo do okamziku, kdy dojde operac¢ni pamét’ na vypocetnim uzlu.

Cesta tedy musi vést jinudy, napftiklad tak, ze kazdy proces bude komunikovat pouze svymi
sousedy Vv nejblizs§im okoli, téch je pouhych 26, coz je oproti tisicim velmi malé ¢islo.
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Motivaci pro umoznéni zvySeni poétu procesu je fakt, Ze v blizkosti ostravského superpocitace
Anselm bude v roce 2015 uveden do provozu novy superpocita¢ Salomon, ktery bude mit 1008
vypocetnich uzli a tedy zcela jisté vice nez 24 000 procesorovych jader doplnénych 864 kartami Intel
Xeon Phi. [18] Piipadné se nabizi pouziti i na jinych velkych superpoéitacich.

4.1.3  Snizovani pamét’ovych a komunikac¢nich naroki

V piedchozim bod¢ jiz byly zminény pamétové naroky komunikace rostouci umérné S poctem
procesort a velikosti domény. Dalsi motivaci pro jejich snizovani je existence vypocetnich clustert
zalozenych na mobilnich procesorech, které mohou disponovat dostatecnym vykonem, ale pouze
velmi malou operaéni paméti. Jako piiklad takového zafizeni mizeme cluster Jetson TK1, ktery
vznikl vramci projektu Mont-Blanc’ v Barceloné. Jeden uzel tohoto clusteru obsahuje procesor
NVIDIA Tegra K1 (4 x ARM Cortex-A15 + 1 x ARM Cortex-A7) a 2 GB operacni paméti, tedy na
jedno vypocetni jadro pfipada pouhych 512 MB operacni paméti. Dale kazdy uzel obsahuje graficky
akcelerator NVIDIA s architekturou Kepler. Tyto uzly jsou propojeny rozhranim Infiniband
s propustnosti 10 Gb/s. [19]
Pokusit se rozlozit data tak, aby se vesla do takto malé operacni paméti je dalsi vyzvou.

414  Existujici FeSeni
Tento bod je zminén pravé V podkapitole motivace, protoze zadné feSeni feSici 3D Fourierovu
transformaci pomoci 3D dekompozice nejspiSe neexistuje. Existuje vSak nékolik implementaci 3D

Fourierovy transformace za pomoci 2D globalni dekompozice, zminit lze naptiklad knihovny
2DECOMP&FFT"® nebo P3DFFT" a dalsi.

4.2  Lokalni dekompozice

Domnivame se, ze problémy stavajici implementace uvedené v kapitole 2.3 lze feSit pomoci jiné
metody dekompozice, nez je globalni, tedy lokalni dekompozici. Touto metodou bychom radi dosahli
alesponi nékterych cild uvedenych v kapitole 4.1, tedy snizeni pamétovych naroki ¢i objemu
komunikace. V nasledujicich fadcich bude diskutovano nékolik variant, které se nabizeji k porovnani.
Pod pojmem lokalni dekompozice si mizeme ptedstavit takovou dekompozici, pii niz se celd
doména rozdéli na n€kolik mensich ¢asti (subdomén), které pak jiz nebudou muset komunikovat
vSechny navzajem, nybrz pouze se svymi nejbliz§imi sousedy. Fourierova transformace se pii lokalni
dekompozici pocita pouze lokalné nad subdoménami, nikoli nad celou doménou zaroven [20].

15 projekt Mont-Blanc, www.montblanc-project.eu
% 2 DECOMP&FFT, www.2decomp.org
1" P3DFFT, code.google.com/p/p3dfft
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Obrazek 4.1 Nékteré moznosti lokalni dekompozice: 2D dekompozice (fez V osach X a Z), 3D dekompozice
(fez v osach X, Y, a Z). Na jeden proces piipada jeden kvadr (2 * 2 = 6), respektive jedna krychle (23).

Tohoto déleni bychom chtéli dosahnout tak, Ze nebudeme doménu délit pouze Vv jedné, ale ve
vice dimenzich, tedy, pokud jsme dosud doménu dé¢lili na desky, budeme ji nyni délit napiiklad na
kvadry &i krychle. Rezy doménou nebudeme provadét podél jedné, nybrz podle vice os. Nad takto
vzniklymi subdoménami budeme jiz poéitat 3D Fourierovu transformaci lokalng, aniz by bylo nutné
z nich skladat zpét pivodni doménu atu mezi procesy néjak transponovat, jak tomu je nutné ve
stavajici implementaci. Nékteré mozné zplisoby dekompozice ilustruje obrazek 4.1. O problémech,
které timto novym zptsobem dekompozice vzniknou, pojednava kapitola 4.3.

Pfi pohledu na obrazek 4.1 se mizeme ptat, proc je vlastn¢ potieba komunikaci mezi procesy?
Bohuzel nelze jednotlivé subdomény zcela izolovat, v ¢ase se budou akustické vlny Sifit z jedné
subdomény do druhé. Bude tedy nutné fesit pravé tyto komunikace mezi subdoménami. Tento
problém bude feSen pomoci uréitych piesahti (overlap) na hranicich kazdé subdomény. Kazda
subdoména tak bude mit okolo sebe obal dané tloustky, jenz se bude aktualizovat podle okolnich
subdomén. Vzhledem K periodicit¢ FFT bude topologie propojeni subdomén tvofit torus. Tim je
vyfeSen i potencialni problém se subdoménami na okrajich domény, kdy se do poli uréenych pro
prekryvné Casti zaSlou data z opacné Casti domény. Princip rozdéleni domény mezi procesy ilustruje
obrazek 4.2.

Doméns (T [ [ ([ [FEFCELET L]
ProcesO| IR [ [ LI T [TTOLITTTITIITITD
Procest| | | [ [ [ @I PELTTEILLITTTIILTTT]
Proces2| [ [ | | [ [ [ [ [ || [ P [ [ [ 117D
Proces3| | [ [ [ [ I [T IITIT T HETTELTT P

Obrazek 4.2 Ukazka rozdéleni jednoduché 1D domény na 4 subdomény a znazornéni piekryvi subdomén.

Vypocet FFT a IFFT pomoci lokalni dekompozice probéhne tak, Zze na Gplném zadatku bude
doména rozdélena do néjakého poctu stejnych subdomén, v idedlnim piipadé ve tvaru krychle.
V kazdém kroku vypoctu pak proces vlastnici danou subdoménu rozesle okrajové casti sousednim
procesiim, zaroven piijima okrajové ¢asti od nich. Poté provede vypocet Fourierovy transformace nad
takto zvétSenou subdoménou, nasledné operace ve Fourierové spektralni doméné a nakonec inverzni
Fourierovu transformaci.
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4.2.1  MPI varianta lokalni dekompozice

Reseni lokalni dekompozice domény pouze s pomoci MPI by bylo velmi podobné tomu, jaké je
pouzito ve stavajici implementaci, tedy doména se rozdé€li na tolik subdomén, kolik mame k dispozici
procesorovych jader. Toto feSeni povede na velky pocet subdomén. S tim by mohla byt spojena vyssi
rezie vypoctu ikomunikace, protoze vétsi pocet mensich subdomén implikuje vétsi mnozstvi
ptrekryvajicich se casti.

4.2.2  Hybridni varianta lokalni dekompozice

Druhou moznosti je kromé komunikace pomoci MPI pouzit i vldkna OpenMP. Tato varianta ma
oproti pfedchozimu feSeni tu vyhodu, Ze se doména deli na méné Casti, ¢imz logicky ubyde znacna
¢ast prekryvajicich se oblasti a tedy i komunikace.

Doména se tak nebude délit na tolik ¢asti, kolik je procesorovych jader, nybrzZ jen na tolik ¢asti,
kolik je vypocetnich uzli, ptipadné procesorovych patic. Na kazdém vypocetnim uzlu pak pobézi
pouze jeden MPI proces, ktery bude zajistovat vyménu dat se sousednimi procesy, pro narocné
vypocty spusti paralelni OpenMP vlékna na zbylych procesorovych jadrech vypocetniho uzlu.

Pro porovnani uvedeme piiklad srovnani této hybridni metody vypoctu lokalni dekompozice
a globalni dekompozice. Pfi velikosti domény 10243 je pro globalni dekompozici nutné v kazdém
kroku zaslat celkem vice nez 1 milion zprav o velikosti 4 kB (viz kapitola 2.3.1), tedy celkem 4 GB
dat. Pro hybridni metodu piedpokladejme, Ze mame K dispozici 16jadrové stroje, piesah jednotlivych
subdomén je rovnéz 16 bodi. Pak tedy délime doménu na pouhych 64 = 43 subdomén, komunikaci
bude maximalné 64 * 26 (26 je pocet sousedti subdomény) a komunikovat s kazdym sousedem se
bude maximaln& 4 MB dat, celkovy objem komunikace nebude vétsi nez 1,8 GB'® dat.

4.3  Omezeni lokalni dekompozice

S rozdélenim domény na trojrozmérné subdomény a s pocitdnim Fourierovy transformace pouze nad

Vv

4.3.1 Nedostate¢na presnost vypoctu

Pfi implementaci vypoctu Fourierovy transformace pomoci lokalni dekompozice se zcela jisté
setkame S problémem, Ze vypocet nebude tak piesny, jako pti pouziti globalni dekompozice. Tento
fakt je zplusoben tim, ze se Fourierova transformace nebude pocitat nad celou doménou naraz, ale
bude se skladat z drobnéjsich ¢asti. Pokud bude doména rozdélena na moc malé Casti, nemusi se
v takto malych samostatnych ¢astech projevit vSechny frekvence a nepromitnou se do vysledku. Proto
bude nutné urcit takovou minimalni velikost pfekryvu subdomén, aby celkova odchylka od spravnych
hodnot neptekrocila pfedem danou mez.

18 ((256 +2 % 16)3 — 256%) x 64 x4 B = 1820327936 B = 1,8 GB
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Obrazek 4.3 Vliv velikosti pfekryvu na celkovou chybu vypoétu. 1D doména 0 velikosti 512, rozdéleni na 2
subdomény.

Piedpokladame, Ze chyba se bude zmensovat pii zvétSovani piekryvu, jak je patrné z grafu na
obrazku 4.3, ktery zobrazuje velikost chyby pro tfi rizné funkce Bell. Se zvétSovanim piekryvu ale
naopak nartista vypocetni rezie a objem pienasenych dat. Je tedy nutné najit vhodny kompromis mezi
velikosti chyby a velikosti piekryvu. Chyba se bude naopak mirné zmenSovat S narustajici velikosti
subdomén (tedy pro pfesnost vypoctu je lepSim feSenim mensi pocet vétsich subdomén), viz graf na
obrazku 4.4.
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Obrazek 4.4 Vliv velikosti domény na velikost chyby vypoc¢tu. 1D doména rozdélena na 2 subdomény, velikost
prekryvu: 16

4.3.2  Vysoka redundance vypoctu

Vzhledem k nutnosti piekryvu ur€itych oblasti musime vzit v Givahu i timto vzniklou redundanci
vypocétu, tedy fakt, ze se Fourierova transformace bude pro nékteré (konkrétné prekryvajici se) ¢asti
domény pocitat vicekrat, nez pouze jednou. Jedinou moznosti je poéitat béZznou 3D Fourierovu
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transformaci pies danou subdoménu rozsitenou 0 piekryv tak, Ze celkova oblast bude opét kvadr ¢i
krychle, jak je naznaceno Vv obrazku 4.5. Vysledek takovéto transformace bude mit stejny rozmér jako
subdoména vcetné piekryvu.

Subdoména + piekryv
o L

Obrazek 4.5 Rez subdoménou (vnittek) véetnd piekryvu (okraj). FFT se poéitaji ve sméru Sipek.

Za redundantni vypocet povazujeme takovy, kdy se Fourierova transformace po¢ita v néjakém
bodé vicekrat, tedy veskeré vypocty V ptekryvnych oblastech. V tivahu je nutné vzit i fakt, ze nékteré
oblasti mohou byt soucasti vice prekryvt, vypocet FFT nad nimi tedy neprobéhne pouze jednou
navic, ale i vicekrat, pokazdé pro jiného souseda. Bez znalosti konkrétniho rozdéleni na domény na
subdomény nelze specifikovat obecny vzorec pro vypocet velikosti prekryvnych oblasti.

Graf na obrazku 4.6 ukazuje, jaky je podil redundantnich oblasti vii¢i celé pocitané oblasti pii
ruzné velikosti pfekryvu. Nutno poznamenat, ze podil vétsi nez 50 % znamend, Ze suma piekryvnych
Casti je vetsi nez celd doména a naptiklad hodnota 80 % znamena, ze suma piekryvajicich se oblasti
je ¢tytikrat vétsi nez ptivodni doména.
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Podil pfekryvu na celém vypoétu [%]

Velikost prekryvu

Obrazek 4.6 Vliv velikosti ptekryvu na redundanci vypoctu.

Samostatnou otazkou zlstava, jaka bude skute¢nd doba vypoctu, protoze knihovna FFTW
pouziva implementaci Fourierovy transformace optimalizovanou pro domény, jejichz rozmér je roven
soucinu mocnin malych prvocisel, v idealnim ptipadé pouze dvojky. Mize tedy velmi zalezet na
rozmérech vstupni domény, poctu (tim i velikosti) subdomén a velikosti piekryvu.
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4.3.3  Cteni a zapis soboru, pribézné vizualizace

Nova implementace dekompozice dat by méla fungovat i se stavajicimi vstupnimi soubory, které jsou
optimalizovany pro globalni dekompozici, tedy ukladany po deskach. Protoze pii lokalni
dekompozici mohou byt subdomény vzdy prakticky libovolné wvelké, nelze takto piimocate
optimalizovat strukturu soubort pro lokalni dekompozici, ponechame je tedy tak, jak jsou.

Dotazovani se na hodnoty konkrétnich bodii bude probihat tak, Zze se ze soutradnic bodu
vypocita, ve které ze subdomén se bod nachézi. Po zjisténi pozice subdomény v miiZzce dekompozice
se zjisti ¢islo (rank) procesu, ktery subdoménu spravuje. Tento proces pozadovanou hodnotu rozesle
ostatnim.

4.4  Omezeny pristup K vypocfetnim prostiedkiim

Vyvoj paralelnich programti pro pouziti na superpocitacich ma jista specifika, jednim z nich je fakt,
ze prakticky nelze rozumnym zplsobem testovat vykonnost na béznych domacich pocitacich
a noteboocich. Pro ladéni vykonu, ale nékdy i bézné testovani ¢i hledani chyb v kodu bude nutné mit
ptistup K superpocitaci, coz vyzaduje splnéni dvou podminek: mit stabilni pfipojeni K internetu
a volnou vypocetni kapacitu superpocitace. Testovani vykonnosti na vétSim poctu procesorovych
jader je tak nutné planovat del$i ¢asovou rezervou, protoze pozadovana kapacita mize byt Casto
obsazena i na nékolik dni.

Kromé toho, Ze kapacita superpocitate mize byt obsazena jinymi uzivateli, mize dojit jeste
K situaci, Zze vyvoj tohoto projektu vyéerpa pocet jednotek (procesorovych hodin), které mu byly
spravcem superpocitace pridéleny. Bude tedy nutné stémito prostiedky zachazet obezietné
a neplytvat. Kromé superpocitate Anselm bude vhodné mit v zaloze jesté néjaky dalsi cluster, ktery
bude mozné pouzit, pokud bude primarni superpocita¢ moc vytizeny. Tuto ulohu zastane projekt
MetaCentrum"® provozovany sdruzenim CESNET?.

¥ Narodni Gridové Infrastruktura MetaCentrum, www.metacentrum.cz
20 CESNET, www.cesnet.cz
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3) Implementace

V minulé kapitole bylo nastinéno, ze vzniknou dvé implementacni verze Fourierovy transformace
vyuzivajici lokalni dekompozici, jedna vyuzivajici jen a pouze zasilani zprav MPI, druha — hybridni —
kombinujici zasilani zprav MPI s paralelizaci pomoci vlaken OpenMP. Zakladem pro obé tyto verze
je prvni z nich, hybridni verze je pouze jejim rozsifenim, proto nediive budou popsany spolecné casti
implementace a az nasledné ty, ve kterych se obé¢ varianty 1isi.

V prub¢hu implementace jsme dosli K zavéru, ze tato prace fesi relativné obecny problém
a mohla by byt pouzita i jinde nez jen pouze V simulaénim programu k-Wave, metoda byla proto
implementovana jako tfida, kterou bude mozné libovolné pouzit v jakémkoli programu. Bude tedy
nutné mit moznost srovnani se soucasné hojné pouzivanou metodou globalni dekompozice i mimo
simula¢ni program k-Wave. Proto byla naprogramovana tfeti varianta — globalni dekompozice. | jeji
implementace vychazi pfevazné z prvni zminéné varianty, proto budou opét vysvétleny pouze rozdily
oproti prvnim dvéma variantam.

Samostatnym implementa¢nim problémem spoleénym pro vSechny tfi varianty bylo Cteni
a zapis soubort ve formatu HDF5, které je spole¢né pro vSechny tii varianty.

Jako ukézka pouziti a zaroven pro testovani byl pro kazdou z verzi vytvofen program pocitajici
Laplacidn (druhou derivaci podle x, y a z) vstupni matice. Poslednim spustitelnym programem, ktery
vznikne piekladem ptiloZzenych zdrojovych soubort, je test propustnosti MPI komunikace — jedna se
prakticky o totozny program jako vypocet Laplacianu, ale dochazi pouze K vyméné dat a zadnému
vypoctu.

Pro dalsi podporu testovani bylo vytvofeno nékolik kratkych skriptii pro linuxovy piikazovy
fadek a rovnéz nékolik programu v jazyce Matlab. | ty jsou popsany v této kapitole.

5.1 Implementace lokalni dekompozice

Princip lokalni dekompozice, navrh feSeni i motivace, pro¢ se ji viibec pokousSet implementovat byl
vysvétlen jiz v kapitole 4, niZe bude rozebrano, jak toho bylo implementa¢né dosazeno.

Pro lokalni dekompozici Fourierovy transformace je nutné rozdélit ptivodni doménu na dany
pocet subdomén. Aby byl vypocet piesny a pii pfipadné simulaci se mohly tyto subdomény navzajem
ovliviiovat, zada uzivatel programu velikost této pfekryvné oblasti. Samotny vypocet Fourierovy
transformace nad takto zvétSenou subdoménou je jiz trivialni zalezitost, jednd se 0 bézny vypocet
FFT nad 3D matici. V této podkapitole se tedy budeme zabyvat pfedev§im komunikaci mezi
subdoménami.

Pro ulozeni dat subdomény, operace nad ni a komunikaci s ostatnimi subdoménami byla
vytvofena tfida PartialMatrix dédici rozhrani IMatrix. Nejdiive ze vSeho je nutné urcit
kazdému procesu, jaka je jeho pozice v miizce dekompozice. Topologii této miizky uréuje uzivatel
pii spusténi programu a soucin délek vSech dimenzi musi byt roven po¢tu MPI procest. Pro vytvoreni
miizky je vytvofen novy MPI komunikator — 3D kartézska miizka, v niz mé& kazdy proces danou
pozici. Podle své pozice pak kazdy proces nacita data ze vstupniho souboru. Nikoli v§echna, nybrz
Ny Ny N

pouze subdoménu 0 velikosti (P o PZ), kde N; a P;,i € x,y, z jsou rozmér domény V daném sméru
x y z
(ose) apocet procesi Vmiizce Vdaném sméru (ose). Vice informaci 0 nacitani Casti datovych

soubori najdete v kapitole 5.2.6.4.
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V hlavni smy¢ce programu, v niz probiha simulace, se pak opakuje nasledujici trojice operaci:
nejdiive se vyméni okrajové oblasti ptivodnich subdomén, poté se celd subdoména vcetné okraju
vynasobi specialni matici Bell (nacita se ze vstupnich souborti), ktera vyhladi okraje, a kone¢né, jako
treti se provede Fourierova transformace nad celou doménou véetné rozsifenych okrajt.

5.1.1 Definice MPI datovych typi

Abychom mohli zasilat okrajové oblasti subdomény sousednim subdoménam pomoci zprav MPI,
muizeme zvolit dva piistupy. Bud mtzeme data posilat vzdy jako bézné 1D pole cisel typu float
rozdilné délky, nebo definovat nové MPI datové typy pro urCité trojrozmérné casti subdomény
aposilat ptimo je. Vzhledem Kktomu, ze prvni varianta vy vyzadovala slozité presuny casti
subdomény do pomocnych poli, a zvysila by se tak vypocetni i pamétova narocnost, bylo zvoleno
druhé feseni.

Vzhledem Kktomu, Ze se pohybujeme ve trojrozmérném prostoru asubdoména véetné
okrajovych oblasti ma vzdy tvar kvadru (¢i krychle), musime z kazdé subdomény odesilat data 26
sousedim, stejné tak musime data od vSech 26 sousedu piijimat. To vyZaduje definici 26 novych MPI
datovych typit pro odesiland data a 26 novych MPI typli pro pfijimana data, pfiCemz oblasti pro
odesilani se ptekryvaji, oblasti pro piijem nikoli. U kazdého typu (subpole) je nutné urcit jeho
rozméry, rozméry puvodniho pole a pozici v pivodnim poli, coz je divod tak velkého mnozstvi typa.
Nova subpole Ize rozdélit do tiech zékladnich skupin: stény, hrany a rohy. Rozmeéry téchto subpoli
jsou dany velikosti subdomény (bez pickryvné oblasti) a velikosti piekryvné oblasti. Pozice
a rozméry typt pro odesilani a pfijimani ilustruje obrazek.

p ===

Obrazek 5.1 llustrace pozice a rozméri MPI datovych typt pro odesilani (vlevo) a ptijimani (vpravo) dat na
doméné 63, piekryv 1. U odesilani dat je od kazdého druhu (roh, hrana, sténa) vyobrazen pouze jeden zastupce.

5.1.2 Zasilani dat

Jak bylo zminéno vyse, k pfenosu dat mezi subdoménami dochazi vzdypied samotnym vypoctem
Fourierovy transformace.

Ktera data a v jakém mnozstvi se budou zasilat je urceno topologii kartézské miizky (uzivatel
muze pozadovat napiiklad d€leni pouze podle osy Z) a velikosti piekryvu (overlap). Je-li doména
rozdélena pouze V jednom sméru, subdomény si navzajem vyménuji pouze dveé své stény (doména ma
pouze dva sousedy). Pfi rozdéleni ve dvou smérech se vyméiuji stény Ctyfi arovnéz Ctyfi hrany
(doména ma osm sousedl1). Pii 3D dekompozici se zasila vSech 6 stén, 12 hran a 8 rohil (doména ma
26 sousedit).
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Vsechny vySe uvedené komunikace jsou implementovany jako neblokujici MPI komunikace
Z bodu do bodu pomoci funkci MPI_Isend21 aMPI I recv?®. Pro piipad, ze si dvé subdomény
budou mezi sebou zasilat vice nez jednu polozku (tato situace nastava zcela jisté pii rozdéleni
2 x 2 x 2), musela byt kazdému paru pfifazena unikatni znacka (TAG), aby nedochézelo ke vzajemné
zameéné dat. Komunikace jsou implementovany jako neblokujici, aby bylo mozné v dobé zasilani dat
provadét néjaky dalSi vypocet nad jinymi daty, ¢imz miize byt dosazeno kratSiho celkového Casu
vypoctu.

Bylo zvazovéano pouziti hromadnych sousedskych komunikaci MPT Neigbor alltoall?,
ale nakonec bylo od této myslenky ze dvou divodl upusténo. Prvnim diivodem je nutné pouziti
n¢jakych docasnych poli, kam by bylo nutné data vzdy preskladat a az poté rozeslat, druhym
divodem je mozna rozdilna velikost samotnych komunikovanych polozek — v nejhor$im piipadé by
totiz bylo mozné zasilané polozky sluc¢ovat pouze po dvou (stény) a po ¢tyfech (hrany), pro rohy
subdomény by se musela vytvofit zvlastni virtualni topologie, ve které by mél jeden bod osm
sousedul.

5.2  Pouzité tridy

Vstupnim bodem celého feSeni je hlavickovy soubor Matrix.h obsahujici deklarace tiid
Marix a PartialMatrix. Tyto dvé tfidy implementuji spolecné rozhrani IMatrix, které dédi
ze stejnojmenné tfidy. Hlavni odlisnost tfid Matrix aPartialMatrix je Vtom, ze druha
zminéna je uréena pro matice, nad kterymi dané vlakno provadi vypocet ne jako nad celky, ale pouze
nad jejich Casti. Lisi se tedy Vv piistupu K praci se vstupnimi a vystupnimi soubory a hlavné v t¥idé
PartialMatrix je naprogramovana nezbytna MPI komunikace mezi sousednimi procesy
(rozuméj procesy, které provadéji vypocet nad ¢astmi matice, jez spolu sousedi). Spole¢né metody,
jako maticové séitani, nasobeni (po prvku), Fourierova transformace a dalsi jsou implementovany ve
spole¢né tiidé TMatrix.

Samostatnou tfidou je tfida HDF5Manipulator starajici se 0 pfistup K souborim ve formatu
HDFS5. Ttidou naprosto nezbytnou pro fungovani celého feseni je mala tiida T3D, ktera implementuje
reprezentaci bodu v prostoru pomoci jeho soufadnic. Posledni tfidou nezbytnou pro fungovani
popisovaného feseni je tiida MyEx, kterd neni nic vic, nez jakysi obal nad standardni tfidou
Exception.

Nakonec je nutné zminit tfidu Params, ktera se stard pouze 0 zpracovani parametrti ptikazové
fadky a slouzi az v testovacich programech, vySe jmenované tfidy tuto nijak nevyuzivaji.

1 MPI_lsend(3) man page, https://www.open-mpi.org/doc/v1.8/man3/MPI_lIsend.3.php
2 MPI_Irecv(3) man page, http://www.open-mpi.org/doc/v1.3/man3/MPI_lrecv.3.php
2 MPI_Neighbor_alltoall(3) man page, https://www.open-mpi.org/doc/v1.8/man3/MPI_Neighbor_alltoall.3.php
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IMatrix

PartialMatrix
# c2r,r2c fitwf_plan Matrix X - -
# comm: MFI_Comm 4 - comersize_xyz: int {[MATRI3D])
# complex_slloc s, flost_slloc s: long +  Matriz{MPI_Comm, MPI_Info} - edgesize (3): int ((IMATRIX3D])
+ complex_data: complex<float=* 3 :}\:Erlsp_:l.lmms.: T.ED -
+ data: float™ - padded_size: int {[MATRIX2D])
- domain_dims, MPI_position: T2D N AF_Datatype
# info: MPI_Info MPI_Datatype
# MPI_rank, MPI|_size: int : MPI_Datatype _
=<1 MP|_Request ([52])
+ complex_add, complex_mult_el{IMatrix®) : void - |_Datatype
+ complex_alloc, real_allod]) : void exception MPI_Datatype
+ complex_fill_const, complex_mult_constjcomplex<fleat>) : void MyEx "-"F_|__BS‘5W'F5
+ FFT. IFFT{) : void - {1=22])
+ FFT_oeate plans{) : void - message: siring ey G 1 T
+ H5 get dats, H5 write_dsta(ztring, =tring) - void — - owallsize (3): int ([MATRIX2D])
+  IMstrix[MPI_Comm, MPI_Info) 3 fvh'Ex:stlrmg.- - —
+ real_add, real_mult_el{IMatrix*) : void + ~MyEx) i mmm'—'”“}!t?{! : void .
+ real_fiishift, resl_ifftshift() : void Bl oi1))- char® fquery} = Cuiy slghbdau rs() : void
. - s + init_amays(} : voi
: iiﬂ!}ﬁ?,—"iﬁfi';ﬁ T '“P?"—"Etf'_d_""m/ + PartialMatriz(T2D, T2D, MPI_Comm, MFI_Info)
= -overlap_dimms + wait_until_dene() : void
HDF5Manipulator #MP| posit T3D
-d:msin_dims‘&
file: hid_t R ong Params
- filespace, memspace: hid_t + y long
+ =z long + bell, kgrid, domain size: T3D
+ HE_oeste_dstaset{string) +egrid_size + emor, help: bool
+ H5_geate filespace(T3D) : void + in{T2D&) : bool +domain + in, out, bell, kgrid file: std:string
+ HE_oeate write collect +  print() : void +bell_size + overlap, ogy: T2D
+ HE-::}pEn_m“Ec;\"E:st[in + set{int, int, int) : void +overlap + repeats: long
+ HE_read_float{string, float®) : voi + sizef): long +opology
+ H5_read_longistring. long®) : void + to_string() : string + Params()
+ H5_select hyperslabistring, T2D, T3D, T3D) : void + Params{int, char®, string)
+ H5_write floatfstring, float”) : void

Obrazek 5.2 Generalizovany diagram tiid, piivodni podoba se nachazi v Ptiloze 5 tohoto dokumentu

521 Trida T3D

Tfida T3D implementuje reprezentaci kartézskych soufadnic V trojrozmérném prostoru, jeji
implementace se nachazi v hlavickovém souboru utils.h.

52.1.1 Proménné tridy

Ttida T3D obsahuje vefejné proménné reprezentujici jednotlivé slozky, tedy x, v a z.

5.2.1.2 Metody

Tiida T3D ma dva konstruktory, implicitni nastavi soufadnice do pocatku soustavy soufadnic
(bod [0,0,0]), druhy pfijima tii celoCiselné parametry x, y a Z a Nastavi pfimo zadané soufadnice.
Soufadnice je mozné nastavit i pozd€ji bud’ pfimo zapisem do proménnych, nebo naraz volanim
metody set (x, vy, z).Metoda size () vraci soudin &isel x, y a z (tedy objem kvadru, jehoz
strany maji délky %, y a z). Metoda in () bere jako parametr rozméry domény a fika nam, jestli
aktualni bod lezi v této doméng.

Metoda to_string () slouzi k pfevedeni soufadnic na fetézec pro snazsi pouziti pii vypisu
na terminal, metoda print () rovnou vypisuje.

5.2.2 Trida MyEx

Tiida MyEx obaluje standardni tfidu exception tak, aby bylo mozné pii vyvolani vyjimky predat
vlastni fetézec s chybovym hla§enim. Upraven je tedy konstruktor, ktery pfijima fetézec jako svij
jediny parametr a metoda what (), ktera tento fetézec vraci.

5.2.3 Trida (rozhrani) IMatrix

Ttida IMatrix deklaruje metody a datové proménné pro tfidy Matrix a PartialMatrix, které
ji dédi. Vétsinu z deklarovanych metod tato tfida zaroveri implementuje, jedna se predevS§im
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0 operace s maticemi. Deklarace se nachazi v souboru IMatrix.h, implementace podle varianty
v souborech IMatrix[ varianta] .cpp.

5231 Proménné tridy

Ttida IMatrix obsahuje dve€ vefejné proménné, jsou to ukazatele na pole dat, jeden na realnou matici
(data, datovy typ float), druhy na komplexni matici (complex data, datovy typ
complex<float>?*). Tato dvé pole slouzi pro uloZeni vstupni matice a naslednych mezivysledki
a vysledkti. Bylo by mozné je sloucit do pole jediného, jehoz polozky by mély datovy typ
complex<float>. Po strance velikosti obsazené paméti jsou ob& feeni stejna®, pii uloZeni dvou
poli je z toho komplexniho uloZena pouze polovina (viz kapitola 3.4.1 FFTW Real-to-Complex
a Complex-to-Real). Pro lepsi piehlednost a mozna i uzivatelskou piivétivost (subjektivni) bylo
zvoleno feseni pouZzivajici dvé pole. Nelze nezminit, Ze pti pouziti jediného komplexniho pole by se
pak pfi MPI komunikaci musela pfenaset komplexni ¢isla namisto redlnych, i kdyZ je pro vypocet
nutna pouze redlna ¢ast, nebo by se muselo pouzivat néjaké docasné pole.

Nasleduje n€kolik chranénych proménnych, ke kterym lze pfistupovat pouze ve tidach, které
tuto dédi. V nich je ulozen MPI komunikator (vlastni pro kazdou matici) a Snim souvisejici
informace jako pozice v kartézské mftizce, ¢islo procesu a celkovy pocet procesi. Dale se uklada
velikost realné i komplexni matice pro alokaci (pouziva se jen pii globalni transpozici, kdy nemusi
odpovidat skute¢né velikosti) a plany pro Fourierovu transformaci.

Jedinou privatni proménnou jsou rozméry domény domain dims, ty mohou byt jinymi
tfidami pouze Cteny, abychom ptedesli chybam pfistupu do paméti.

5.2.3.2 Konstruktor a destruktor

Implicitni konstruktor (bez parametru) je chranény, nesmi byt volan z jinych tfid, nastavuje rozmér
matice (domény) na nulu, inicializuje pole a FFTW plany na hodnotu NULL.
Vetejny konstruktor vyZaduje dva parametry, a to MPI komunikator a MPI info. Konstruktor vytvoii
duplikdt komunikatoru, ktery mu byl pfedan, a ulozi ho do proménné. Kazdd matice ma tak sviij
vlastni komunikator, pii pfekryvani komunikace tak nemtize dojit k pomichani dat, a ani neni potieba
generovat velké mnozstvi znacek (tag) pro odliSeni komunikaci.

Destruktor uvoliluje pamét alokovanou pro realnou akomplexni matici (pokud probehla
alokace) a likviduje plany FFTW (pokud byly naplanovany).

5233 Metody pro prFistup K privatnim proménnym

Aby bylo umoZznéno uzivateli (programatorovi) Cist a pouzivat nékteré privatni proménné, ale zaroven
mu bylo zabranéno do nich pfimo zapisovat, byly implementovany vefejné metody pro ziskavani
hodnot téchto privatnich proménnych. Takto lze ziskat velikost domény (domain ()), velikost
subdomény (subdomain (), v€etné ohraniCeni sub_ padded ()), velikost matice komplexnich
¢isel (complex dim()) adalsi. VétSina téchto metod je virtudlnich, protoZze napiiklad vypocet
velikosti subdomény se lisi U matice, ktera je rozdélend mezi jednotlivé procesy a u takové, kterou
kazdy proces vlastni celou.

24 <complex>, http://www.cplusplus.com/reference/complex/
% float = 4 B, complex<float> =2 * 4 B, (Matice + zarovnani) * 8 B ~ Matice * 4 B + (Matice/2 + 1) * 8 B
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5.2.3.4 Metody pro aritmetické operace nad matici

Nad matici (¢i submatici) byly implementovany i nékteré zakladni operace. Jedna se ptedevsim
0 s¢itani dvou matic (realnych ikomplexnich), pfi¢itani konstanty, nasobeni matic po prvcich,
nasobeni konstantou, vyplnéni konstantou. Nazvy téchto metod zainaji slovem real nebo
complex, pokraCuji ndzvem operace (mult, add, £i11) ali§i se datovym typem parametru
(float, complex<float>a IMatrix).

Z implementa¢niho hlediska jde 0 jednoduchou smycku ¢i soustavu smycek for a vykonani
ptislusné aritmetické operace. Tyto metody jsou uréeny pouze pro jednoduché operace, pozaduje-li se
provedeni vice operaci nad jednim prvkem, doporucujeme pro lepsi vyuziti vyrovnavaci paméti tyto
operace zietézit a provadét pouze jeden prichod matici, pouziti zde uvedenych metod by vedlo na
vice prachodi.

Specialni operaci je funkce bsxfun times (), kterd umoziiuje vynasobit matici vektorem
po prvcich tak, ze se dany vektor rozkopiruje tak, aby vyplnil celou matici. Tato metoda ma sviij vzor
ve funkci bsxfun® pro Matlab.

5.2.35 Metody pro FFT

Nad matici ¢i submatici tfidy IMatrix lze samoziejmé provadét Fourierovu transformaci, k ¢emuz
slouzi metoda FFT (), ktera pouze spusti FFT real-to-complex z knihovny FFTW podle planu, ktery
byl pred tim vytvofen. Pro zpétnou Fourierovu transformaci je tu metoda IFFT (), kterd spusti
knihovni funkci pro FFT complex-to-real ajesté provede normalizaci vysledku (vydéleni kazdé
buiiky celkovym poctem prvki, nad kterymi byla transformace provadéna).

Vytvareni planti Fourierovy transformace se déje Vv metodé FFT create plans (), ve které
jsou nejprve alokovana pole pro FFT anasledné knihovni funkce vybere nejvhodnéjsi algoritmus
vypo¢tu FFT. Protoze proces planovani je relativné Casové narocny, je mozné se plany pokusit
zkopirovat z jiné matice pomoci metody FFT copy plans (), coZ se povede, maji-li ob& matice
stejné rozméry. V opacném piipadé se misto kopirovani plant vytvori plany nové. K nacteni
vstupnich dat musi dojit az po provedeni planovani, protoze planovani by V polich nactend vstupni
data ptepsalo.

5.2.3.6 Metody pro praci s daty a jejich pFesun

Vzhledem Kk tomu, Ze je pro uloZeni matic vzdy potiebné mit alokovana pole konkrétnich rozméru,
byly vytvofeny metody complex alloc() areal alloc(), které alokaci obaluji, aby se
snizilo riziko vzniku chyby zadanim nespravné velikosti pole. Protoze uzivatel mize potiebovat
nacist matici realnych ¢isel (tfida HDF5Manipulator pracuje pouze s realnymi Cisly) atu pak
prevést na komplexni, byla implementovina metoda copy real to complex (), kterd
zkopiruje redlnou matici (resp. jeji polovinu) v poli data do pole complex data.

Déle byly implementovany metody real fftshift() areal ifftshift (), které,
stejné jako jejich vzory v Matlabu®’, provadgji prehozeni poloprostorii podle os x, y az. Pii této
operaci je vytvoreno docasné pole, do né&jz jsou vlozeny odpovidajici prvky z pole ptivodniho po
piepocitani indext. Funkce FFTShift nebo IFFTShift se zpravidla provadi nad matici pouze jednou,
doba jejich provadéni proto neni kriticka, ale jist€ by bylo mozné nalézt efektivnéjsi feSeni. Tyto dve
metody nejsou implementovany Vv globalni verzi dekompozice.

2 MATLAB bsxfun, http://mww.mathworks.com/help/matlab/ref/bsxfun.html
2T MATLAB fftshift, http://ww.mathworks.com/help/matlab/ref/fftshift.html
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5.2.3.7 Virtualni a ostatni metody

Specialni metodou ve tfidé IMatrix je metoda MPI barrier (), kterd obaluje volani
stejnojmenné MPI funkce nad tou kopii komunikatoru, kterou pouzivd dana matice. Tuto metodu lze
pouzit naptiklad pro synchronizaci potencialnich kontrolnich vypist pii vypoctu.

Nakonec musime zminit jesté tfi metody, které jsou Cisté virtualni a kazda ze tiid, které tuto
tfidu dédi, si je musi implementovat samy. Jde 0 metody pro Cteni a zapis datasetu z/do HDF5
souboru s nazvy H5 get data() aH5 write data ()a metodu pro ziskani hodnoty bodu dle
zadanych soufadnic real point (), jejiZ implementace bude V nerozdélené matici trivialni, ale
Vv rozdélené vyzaduje blizsi popis.

524 Trida Matrix

Matrix je implementaci tfidy pro takovou matici, kterou ma proces nactenou celou, nikoli pouze jeji
¢ast, konkrétné tedy slouzi pro ulozeni matic KGrid a Bell. Ttida Matrix dédi tiidu TMatrix
anavic implementuje metody pro Cteni a zdpis datasetu z/do HDF5 souboru. Deklarace tiidy se
nachazi v souboru Matrix.h, implementace v souboru Matrix.cpp.

5241 Metody pro piistup k HDF5 souborim

Metody H5 get data() aH5 write data () obaluji volani metod tiidy HDFManipulator tak,
aby dany proces vzdy Cetl nebo zapisoval celou matici ze zvoleného datasetu. Vstupni i vystupni
soubory jsou otevirany kolektivné, 1ze k nim tedy piistupovat ze vSech procest zarovefi. Nadtena data
ze souboru se ulozi do pole data (pokud se podafi ho alokovat), matice obsazena v tomto poli se
rovnéz do souboru zapisuje. Obé metody vyzaduji pravé dva parametry: cestu k souboru a cestu
k datasetu v ramci souboru.

5.25 Trida PartialMatrix

PartialMatrix je implementaci tfidy pro uloZeni takové matice, ze které ma kazdy proces
ulozenou pouze ¢ast, tedy Vv kontextu celé doménu ma pouze jednu subdoménu plus prekryvajici se
¢asti Sjinymi subdoménami (overlap). Tiida PartialMatrix dédi tfidu IMatrix, pricemz
nekteré jeji proménné piedefinuje. Navic piidava metody pro komunikaci mezi procesy, aby si mohly
vyméiiovat okrajové ¢asti subdomén. Deklarace tiidy je v souboru Matrix.h, implementovana je
v souboru PartialMatrix.cpp.

5.25.1 Konstruktor

Konstruktor tfidy PartialMatrix inicializuje nékteré privatni proménné (pole, FFTW plany) na
hodnotu NULL, vytvaii novy MPI komunikator — kartézskou mfizku, konkrétné¢ tedy 3D torus
a ziskava a uklada své vlastni soufadnice V ramci této mfizky.

5.25.2 Privatni proménné

Jelikoz tfida PartialMatrix implementuje vyménu dat mezi procesy, pfidava oproti bézné matici
tfidy Matrix znaéné mnozstvi privatnich proménnych spojenych pravé s MPI komunikaci. Jsou to
predev§im proménné typu MPI Datatype pro ulozeni novych MPI datovych typi, kterymi
vymezime V ramci subdomény ty oblasti, které¢ budeme posilat a pfijimat.

Déle je zde pole requests pro uloZeni polozek typu MPI Request, ve kterém pak budeme
kontrolovat, zda jiz probéhly vSechny pozadované komunikace. Dal§im polem stejné velikosti je pole
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targets, kde jsou v piislusnych polozkach pole ulozeny cile ¢i zdroje jednotlivych komunikaci
(komu posilame, od koho pfijimame) ve formé Cisla cilového procesu.

Nakonec jsou zde i pole pro uloZeni vypoétené velikosti jednotlivych posilanych polozZek, tedy
rozméry stén, hran a rohd.

5.25.3 Vypocet velikosti a inicializace MPI datovych typiu

Dftive, nez mohou procesy zacit mezi sebou vyménovat okrajové €asti svych subdomén, je nutné
inicializovat nové MPI datové typy pro posilani stén, hran a rohii. Tento vypocet probihd v metodé
init arrays (). Nejdiive se vypocitaji velikosti posilanych oblasti, které se ulozi do pomocnych
poli. Nasledné jsou pomoci funkce MPI Type create subarray () vytvafena nova pole pro
MPI1 komunikaci mezi procesy. Jako parametry do této funkce vstupuji: pocet dimenzi, rozmér
puvodniho pole, rozmér nového pole, odsazeni od pocatku soustavy soutadnic a zptisob uloZeni prvki
v paméti. Mimo velikosti poli je tak potieba pro kazdou polozku zvlast vypocitat odsazeni od bodu
[0,0,0].
Nové datové typy (Ci pole, chcete-li) jsou vytvareny pouze ty, které jsou pro aktualni spusténi
programu potiebné — zvolil-li uzivatel dekompozici napiiklad pouze podle osy Z, vibec se
nevytvaieji pole pro hrany a rohy, stejné tak pole pro stény pii dekompozici podle os X aY. Pro
zjednoduseni by mohly byt vytvareny, ale bohuzel nelze vytvotit datovy typ pole, jehoz jedna délka je
nulova, atedy celkova velikost pole je nulova. Na fakt, ze jsou vytvafena jen nékterd pole,
anevsechna, je nutné brat zietel pii ruseni MPI datovych typt apoli ve funkci
destroy arrays().

S inicializaci poli uzce souvisi i vyhledani cili jednotlivych komunikaci, kdy proces zjistuje
MPI rank kazdého ze svych 26 sousedt a uklada si tato Cisla do pole targets, coz zajist'uje metoda

compute neighbours().

5254 Metody pro MPI komunikaci mezi sousednimi procesy

Stézejni metodou pro komunikaci a vyménu dat mezi procesy je metoda communicate (), ktera
zah4ji odesilani dat ostatnim procesiim a zaroven také zahaji ¢ekani na piijeti dat od ostatnich
procesu. Stejn¢ jako pfi vytvafeni inicializaci poli pro zasilani dat ani zde nejsou posilana zadna
zbyteCna data, ostatné ani neni kam, protoze pro né€ nejsou vytvorena pole. Lze tak opét posilat
napiiklad pouze dve stény, €i pouze Ctyfi stény a Ctyfi hrany.

Samotné posilani a pfijimani dat je realizovano funkcemi MPI Isend aMPI Irecv.
Na konci metody communicate () se necekd na dokonceni ptenosu dat, aby mohlo byt mozné
komunikaci prekryt n&jakym uziteénym vypoétem. Cekani na dokondeni komunikace se provede
volanim metody wait until done (), kterd zastavi program do doby, nez vSechny komunikace
zaregistrované vV poli requests dobéhnou do konce.

Nakonec je nutné zminit i metodu communicate blocking (), kterd obaluje volani dvou
vySe zminénych, ¢imz svym zplsobem simuluje blokujici pfenos, ale pofadd se nejedna piimo
0 pouziti blokujicich funkci MPT sendaMPI_ recv.

5.255 Metody pro piistup kK HDF5 souborim

Implementace metod H5 get data() aH5 write data() je téméf stejnd jako ve tfidé
Matrix, ale nyni neni ¢tena matice celd, nybrz jen jeji ¢ast podle zvolené topologie déleni domény
apozice procesu V kartézské miizce. Cela implementace se tak liSi pouze volanim metody
HDF5Manipulator::H5 select hyperslab s patfinymi parametry.
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5.25.6 Metoda pro ¢teni hodnoty konkrétniho bodu domény

Uzivatel programu muze chtit ¢ist jeden (¢i vice) konkrétni bod, jehoz pozici zadd pomoci jeho
soufadnic. Tuto funk¢nost implementuje metoda real point (), jejimZ parametrem jsou pravé
soufadnice bodu, navratovou hodnotou hodnota ulozena praveé v tomto bodu. Zdanlivé jednoduchy
implementacni ukol narazi na fakt, ze kazdy proces vlastni pouze cast celé matice a aby vSechny
procesy dokazaly vratit korektni hodnotu, je nejprve nutné najit konkrétni subdoménu, ve které se bod
nachazi a poté jeho hodnotu pomoci funkce MPI Bcast () rozeslat vSem ostatnim.

5.2.6 Trida HDF5Manipulator

Tfida HDF5manipulator obsluhuje ¢teni a zapis souborii ve formatu HDFS5, v nichz jsou ulozena
vstupni data ado nichz se wukladaji vystupni data. Deklarace je uvedena v souboru
HDF5Manipulator.h, definice v souboru HDF5Manipulator.cpp. Metody této téidy obaluji
nekteré z funkci paralelni verze knihovny HDFS5 tak, aby bylo uzivateli usnadnéno jejich pouziti,
pfedev§im aby nemusel vzdy nastavovat nékteré piiznaky a pfipadn€ pocitat pozice submatic
v souboru. Pokud by uzivateli-programatorovi nékteré z funkci chybély, mize nadale ptimo pouzivat
funkce z knihovny HDF5.

NizZe je uveden popis metod a proménnych tfidy HDF5SManipulator, pro stru¢nost jsou podobné
metody slouceny do jedné podkapitoly.

5.2.6.1 Proménné tridy

Tiida HDF5Manipulator obsahuje nasledujici proménné:

e file —uklada popisovac oteviené¢ho souboru

e filespace — uklada informaci 0 pozici dat v HDF5 souboru

e memspace — uklada informaci 0 rozlozeni dat v paméti pocitace

e comm, info — MPI komunikator
Vsechny proménné tfidy HDF5Manipulator jsou Vtéto tfidé privatni anelze knim zvenci
pristupovat jinak, nez ptes metody této tiidy.

5.2.6.2 Otevieni a zavieni souboru

Pfi otevirani souboru rozliSujeme, zda soubor otevirame pro ¢teni nebo zapis. Pokud se nepodaii
soubor otevtit, je vyvolana vyjimka tfidy MyEx obsahujici hlaSeni ptislusné této chybe.

Otevieni souboru pro cteni zajistuji metody H5 open single ()
aH5 open collective(), Zapis H5 write single() aH5 write collective(),
jedinym parametrem téchto metod je cesta k souboru piedana jako fetézec. Otevieni souboru pro
zapis zpusobi ztratu jiz existujiciho souboru. Metody obsahujici v nazvu slovo ,,single” jsou uréeny
predevsim pro ty ptipady pouziti, ve kterych kazdy proces cte/zapisuje z/do jiného souboru, ptipadné
¢te/zapisuje pouze jeden proces. Pokud je metoda vykonana uspésné, je dany soubor otevien a jeho
popisovac uloZen V privatni proménné.

Zavieni souboru se provadi volanim metody H5 close (), kterd korektné zavie soubor
a smaze popisovac.

5.2.6.3 Cteni a z4pis dat

Pro cteni azapis dat jsou pfipraveny metody H5 read long(), H5 read float(),
H5 write float() aH5 write float single(), které pozaduji pravé dva vstupni
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parametry — lokaci dat (cestu k datasetu v ramci souboru) a odkaz na pole v paméti, odkud se budou
data zapisovat do souboru, ¢i kam se budou ¢ist. Jako vstupni ¢i vystupni soubor je pouZzit ten
otevieny soubor, jehoZ popisovac je ulozen V privatni proménné £ile. Pokud chceme &ist/zapisovat
jen Cast datasetu €i pouzit jen urcitou cast pole, je nutné pfed ¢tenim nebo zapisem volat metodu
H5 select hyperslab ().V implicitnim nastaveni je pouzit cely dataset a celé datové pole.

5.2.6.4 Vybér oblasti dat v ramci datasetu i paméti
Aby bylo mozné nacitat ¢i zapisovat z matice kazdym MPI procesem jen uréitou ¢ast dat, je nutné
tuto cast néjak vymezit. Stejné¢ tak mulze byt velmi pfinosné urcit naptiklad odsazeni
¢tenych/zapisovanych dat v ramci pole. Tyto dvé informace se nastavuji nardz pomoci metody
H5 select hyperslab (), kterd piijima jako parametry (i) cestu K datasetu (ii) pozici MPI
procesu Vv ramci kartézské miizky (iii) rozméry submatice a (iv) rozméry submatice vcetné prekryvii
¢i odsazeni. Metoda vypocita vSe potiebné a informace o pozici dat v souboru a rozlozeni vV paméti
ulozi do privatnich proménnych filespace amemspace. Pokud né€ktera z operaci selze, je
vyvolana vyjimka MyEx S odpovidajicim chybovym hlaSenim.

Po pouziti je vhodné zvoleny datovy prostor zaviit volanim  funkce
H5 close hyperslab (), kterd nema zadné parametry (operuje nad privatnimi proménnymi).

HDFS5 File, /data

PartialMatrix::data

T—
/
[t

-
i\\ /'l/

Obrazek 5.3 Ukazka pouziti metody HS_select hyperslab, doména [16,12,1], topologie [4,4,1], piekryv 1.
Odpovidajici volani: H5 select hyperslab("/data", T3D(2,3,0), T3D(6,5,1), T3D(4,3,1))

5.2.6.5 Zjednodu$ené metody pro ¢teni a zapis
Pro absolutni jednoduchost pouziti byly navic implementovany metody takové, aby se dal provést
zapis ¢i Cteni napsanim jednoho fadku kédu. Tyto metody pouze obaluji vyse zminéné metody.
Zjednodusena metoda pro zapis ma tu nevyhodu, Ze pomoci ni Ize zapsat do souboru pouze
prave jeden dataset. Jeji nazev je rovnéZ HS write float (), ale musi byt volana pravé se ¢tyfmi
parametry, z nichZ prvni je cesta K souboru, druhy cesta k datasetu v ramci souboru, tieti je rozmér
zapisované matice a Ctvrty ukazatel na data. VySe zminénd nevyhoda této metody je zpiisobena tim,
ze dany soubor je ihned po zapisu zavien. Dal§im otevienim by pak byl vymazan.
Metoda H5 read float () je voldna se tfemi parametry, prvni je cesta K souboru, druhy
cesta k datim v ramci souboru a tfetim ukazatel na pole dat, kam maji byt data ze souboru naétena.
Posledni metoda H5 get 3D () bere jako vstupni parametry cestu k souboru atii cesty
k datasetiim (jejich ndzvy), vraci objekt tiidy T3D. Obaluje tfi volani H5 read long () had polem
0 velikosti jedna. Slouzi k naéteni soufadnic, naptiklad rozméru domény.
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5.2.7 Trida Params

Ttida Params slouzi ke zpracovani a uchovani argumentii prikazové fadky. Ttida je implementovana
v souboru Params . h. Objekt této tiidy uchovava jaké své vetrejné proménné nasledujici argumenty:
e Vstupni (-1) a vystupni soubor (-0)
e  Vstupni soubory s maticemi kGrid (-k) a Bell (-b)
e Velikost vstupni domény (-X -Y -2)
e Velikost pfesahu (-0)
e Velikost matic kGrid a Bell (vypocitava)
e Pocet opakovani hlavni smycky (-r)
e Rozdéleni domény — topologii (-x -y -z)
e Napovéda (-h)
e Chyba zpracovani paramertil
Zpracovani je implementovano pomoci knihovny Getopt®®. Kde je o¢ekavan nézev souboru,
argumentem je fetézec, jinak jsou argumenty ciselné, napoveéda zadnou dalsi hodnotu nevyzaduje.
Zpracovani argumentl ptikazové fadky se vyvola volanim konstruktoru tfidy Params se tiemi
parametry — prvnim je pocet argumentli (argc), druhym fetézec argumentti a jako tieti se predava
fetézec povolenych argumentd, ktery je nasledné ptedan rovnéz jako tfeti parametr funkci getopt.
Toto feSeni bylo zvoleno pro svoji variabilitu, protoze kazda ze tii variant dekompozice vyzaduje
riuzné argumenty ptikazové radky.

5.3 Implementacni rozdily jednotlivych variant

Vychazejme z toho, ze jako zakladni verzi budeme povazovat Fourierovu transformaci vyuZzivajici
lokalni dekompozici dat, tedy ¢isté MPI program bez pouZziti vlaken OpenMP. VSechny tfi varianty se
lisi jen apouze vimplementaci tfidy IMatrix, byly proto vytvofeny tfi implementacni verze:
IMatrix.cpp, IMatrix OMP.cpp a IMatrix global.cpp. Jako zisadni rozdil musime
uvést fakt, ze ptimo FFT pocitd pouze globalni varianta dekompozice, vSe ostatni jsou pouze
aproximace, i kdyz se mohou pavodnimu vysledku velmi blizit.

5.3.1 Hybridni varianta

Hybridni varianta pouZzivajici vladkna OpenMP se od té zakladni lisi jen a pouze pouzitim #pragma
omp parallel for uvSech smycek, u nichz to bylo mozné ataké tim, Ze knihovna FFTW je
Kk programu ptipojena ve verzi pro vlakna OpenMP a pii vytvaieni plant pro FFT je planovaci funkei
predana informace, pro kolik vlaken ma transformaci provadet.

Pokud jde o rozdil mezi hybridni variantou takovou, pfi které jeden MPI proces pobézi na
jedné procesorové patici spousti 8 vlaken a druhou variantou, pfi niz je jeden MPI proces navazan na
cely vypocetni uzel aspousti 16 vlaken, tak zde se jedna pouze 0rozdil ve spusténi programu
a pridélovani procesorovych jader pro MPI nebo OpenMP.

28 GNU.org: Parsing program options using getopt,
http://www.gnu.org/software/libc/manual/html_node/Getopt.html
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5.3.2  Globalni varianta

Globalni varianta dekompozice se od t¢ lokalni 1isi predev$im tim, ze nepouzivd komunikaci mezi
procesy implementovanou ve tfid¢ PartialMatrix, tuto tfidu vyuziva pouze pro uloZeni Casti
vstupnich dat. Globalni varianta nema zadné piekryvné plochy adiky tomu neprovadi zadny
redundantni vypocet. K zakladni dekompozici na desky pfistupujeme tak, ze délime doménu podle
osy Z.

Dalsi rozdil je opét ve vytvareni plant pro FFT, kdy se musi nejdiive vypocitat, jak velka se
musi alokovat pole, aby bylo mozné provést transpozici matice. Nasledné se vytvoti plany pro FFT
volanim mirné jiné funkce nez v minulém piipade, stejné tak vykonavani FFT a IFFT (). Funkcni
rozdil byl popsan vyse v kapitole 4.

5.4 Testovani

Pro testovani nové vzniklého feSeni Fourierovy transformace vyuzivajici lokalni dekompozici dat
bylo nutné vytvorit spustitelné programy, pomoci kterych by bylo mozné ovéfit spravnost vypoctu,
ale také zméfit vykonnost a porovnat ji smetodou globalni dekompozice. Vznikly proto &tyfi
spustitelné programy, nékolik funkci a skriptd pro Matlab a také nékolik skriptd pro linuxovy shell.

541 Testovaci programy

Pro testovani byl zvolen vypocet Laplacianu pomoci spektralni metody. Jako vzor poslouzila
implementace v Matlabu, zdrojovy kod je k dispozici v piiloze 3 tohoto dokumentu. Zpasob vypoctu
pomoci lokalni dekompozice na jedné subdoméné ilustruje vynatek kodu na obrazku 5.5, pro srovnani
je na obrazku 5.4 uveden zptsob vypoctu globalni dekompozice.

Pak byl stejny vypocet implementovan V jazyce C++ svyuzitim lokalni Fourierovy
dekompozice spektralnich metod. Zakladni implementace vyuzivajici pouze komunikaci pomoci MPI
se nachdzi vsouboru main localmpi.cpp, po piekladu pomoci make Vznikne spustitelny
soubor LocalMPI. Ovéfeni spravnosti vypoctu probihalo tak, ze byl nad pfislusnymi vstupnimi daty
spoustén program LocalMPI sparametrem -r 1 (pouze jedno opakovani smycky obsahujici
vypocet Laplacianu) a vystupy byly porovnany s vysledky stejného kodu v Matlabu.

dfdx = real (ifftn( fftshift(li*kgrid_full.kx).* fftn(f) ));
dfdy = real(ifftn( fftshift(li*kgrid_full.ky).* fftn(f) ));
dfdz = real(ifftn( fftshift(li*kgrid_full.kz).* fftn(f) ));

Obrazek 5.4 Ilustrace vypoctu Fourierovy transformace vyuzivajici globalni dekompozici dat.

dfdx_sub{x, y, z} real (ifftn( ifftshift(li*kgrid.kx).*

fftn(bsxfun(@times, bell_x, f_sub{x, y, z})) ));

real (ifftn( ifftshift(li*kgrid.ky).*
fftn(bsxfun(@times, bell_y, f_sub{x, y, z})) ));

dfdz_sub{x, y, z} = real (ifftn( ifftshift(li*kgrid.kz).*
fftn(bsxfun(@times, bell_z, f_sub{x, y, z})) ));

dfdy_sub{x, y, z}

Obrazek 5.5 Ilustrace vypoctu Fourierovy transformace vyuzivajici lokalni dekompozici dat pro jednu
subdoménu.

Po ovéfeni spravnosti vypoctu zakladni verze byla implementovana hybridni verze vypoctu
Laplacianu vyuzivajici paralelni vlakna OpenMP. Implementace této verze se nachazi v souboru
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main localhybrid.cpp, po pfekladu vznikne spustitelny program LocalHybrid. Pro tuto
verzi byla rovnéz ovéfena spravnost vypoctu ato stejnym zplsobem jako V piedchozim piipade¢.
V obou vyse zminénych variantach je vyuzito piekryti komunikace a vypoctu.

Pro porovnani vykonu lokalni a globalni dekompozice musela byt implementovana i samotna
globalni dekompozice, aby bylo mozné testovat stejny vypocet nad stejnymi daty, predev§im co se
tyCe narocnosti vypoctu, prace S poli atd. Implementace globalni dekompozice se nachazi v souboru
main globalmpi.cpp, po pfekladu vznikne spustitelny program GlobalMPI. Tato verze slouzi
pouze pro srovnani vykonu a neni U ni ovéfena korektnost vypoctu.

Pro otestovani propustnosti a vibec doby komunikace pifi vyméné dat mezi procesy byl
vytvofen soubor main benchmark.cpp, ktery je obdobou zikladni varianty metody lokalni
dekompozice, ale v hlavni smyc¢ce neprobiha viibec zadny vypocet, pouze vyména dat mezi procesy.

Testovani vykonnosti se provadi vicenasobnym spusténim smycky, ve které je provadeéna
komunikace a vypocet Fourierovy transformace. Pocet opakovani je urCen argumentem —-r. Pro
pohodlné meéteni vykonnosti je mozné obejit nacitdni vstupnich souborti a vstupni matice naplnit
vygenerovanymi daty. To se provede prostym nezadanim vstupnich soubort.

54.2 Funkce pro Matlab

Aby bylo mozné testovat vypocet nad realnymi daty prakticky libovolné velikosti domén a rGzné
topologie dekompozice, je nutné mit pripravené matice KGrid a Bell ptislusnych velikosti, stejné tak
i vstupni matice. Aby nebylo nutné je generovat ru¢né, byly vytvofeny funkce pro Matlab, které
generuji HDF5 soubory S pozadovanymi maticemi pozadovanych rozméru. Tyto funkce maji nazvy
H5SaveBell, H5SavelInput aH5SaveKGrid jsou implementovany V pfislusnych *.m
souborech. Tyto funkce piijimaji jako vstupni parametry pozadované rozméry matic a piipadné
velikost ptekryvné oblasti. Vystupem je soubor S pozadovanou matici, cesta K nému je piedana jako
navratova hodnota.

Funkce jsou implementovany tak, ze pokud jiz existuje soubor, ktery ma obsahovat matici
pozadované velikosti, matice se negeneruje ani neukladd znovu. Toto chovani bylo implementovano
proto, aby se pii vicenasobném spusténi negenerovala stejna data vicekrat a usetfil se tak Cas.

Vsechny vyse zminéné funkce vyuzivaji funkce z baliku k-Wave pro Matlab, je tedy nutné, aby
byla cesta k adresafi s k-Wave uloZena v proménné Path v programu Matlab.

V budoucich verzich by mély tyto funkce (generovani matic KGrid a Bell) sou¢ésti zdrojového
kédu programu, aby nebylo nutné generovat vstupni matice externé, ¢imz by se zvysila variabilita
programu.

54.3  Skripty pro shell

Pro jednodussi testovani vzniklo také nckolik skriptd pro linuxovy shell. Samoziejmosti jsou skripty
pro planova¢ uloh PBS. Skripty pro PBS nespoustéji pfimo konkrétni binarni soubory, ale volaji je
pomoci pripravenych skriptl. Tim je dosaZzeno jejich lepsi piehlednosti. Ukazky téchto skriptu je
mozné nalézt ve slozce pbs.

Protoze spustitelné soubory vyzaduji velké mnoZzstvi riznych argumentii z ptikazové radky,
byly vytvofeny skripty, jejichz nazev obsahuje klicové slovo run (napfiklad h run.sh). Tyto
skripty prepocitaji vstupni parametry, zadaji vytvotreni vstupnich matic spravnych velikosti (pokud je
pozadovano) a toto vSe piedaji jako argumenty spustitelnému souboru. Voliteln¢ Ize vSechny skripty
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spoustét i se zapnutym profilerem Allinea®. Pokud nazev skriptu za¢ina slovem gen, skript nevytvaii
zadna vstupni data a ani nejsou ukladana vystupni data, program pouze vypise informace 0 béhu, casy
a ptipadna chybova hlaseni.

Skript create inputs.sh slouzi pro generovani redlnych vstupnich dat do soubortt HDFS5.
Jako parametry jsou mu zaddny pozadované rozméry domény, topologie mtizky a velikost prekryvné
oblasti. Podle zadanych parametri pak skript vytvoii ve sloZzce indata ajejich podslozkach
ptislusné soubory S maticemi. Data jsou vytvafena pomoci funkci pro Matlab zminénych v kapitole
5.4.2.

Protoze lze z prikazové tadky spoustét pouze skripty pro Matlab, nikoli vSak piimo volat
funkce, byl vytvofen skript matlab batch.sh, ktery pifijimd dva parametry. Prvnim je jméno
funkce, druhym je fetézec vstupnich parametrt, které chceme pti volani funkce predat. Skript pak
vytvoii doCasny soubor tmp matlab command.m, ktery obsahuje pouze volani pozadované
funkce s prislusnymi parametry. Tento soubor uz miZe byt spustén programem Matlab piimo
z ptikazové tadky. Po pouziti je docCasny soubor smazan. V tomto skriptu je dobré nastavit cestu
Kk baliku k-Wave pro Matlab, aby mohly byt pouzity i funkce z k-Wave.

# Allinea Performance Reports http://www.allinea.com/products/allinea-performance-reports
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6 Experimentalni ovéreni a méreni

Dulezitou soucasti této prace je nejen implementace Fourierovy transformace vyuzivajici lokalni
dekompozici dat, ale i ovéfeni jeji spravnosti a srovnani se soucasné pouzivanou metodou globalni
dekompozice. ProtoZze bylo implementovano vice variant, bude uvedeno srovnani vSech. Pred
samotnym srovnanim vykonu jednotlivych variant budou zminény nékteré faktory, které maji na dobu
vypoctu znacny vliv.

Pro lepsi prehlednost pouzivaji vSechny grafy porovnavajici jednotlivé varianty dekompozice
jednotné barevné znageni. Cervené aslovem Global je znatena globalni dekompozice, modie
aslovem MPT je znacena lokalni dekompozice pouze s vyuzitim MPI, zelené a slovem Socket je
znacena hybridni lokalni dekompozice (pouzivajici vldkna OpenMP) takova, kdy kazdd subdoména
ptipada na jednu procesorovou patici (8 jader), a zlutou barvou a slovem je znacena hybridni
lokalni dekompozice, kdy kazda subdoména piipada na jeden vypocetni uzel (16 jader).

Pokud nebude pifimo uvedeno jinak, vSechny vykonnostni testy byly provadény nad
programem implementujicim vypocet Laplacianu a kvuli tspofe Casu (tedy i vypocetnich prostiedki)
nebyla pouzivana redlna vstupni data, nybrz vygenerované hodnoty, stejn€ tak nebyly ukladany zadné
vystupni matice. Pii v§ech méfenich uvedenych v této praci byly funkce pro vytvareni planti volany
S ptiznakem FFTW MEASURE.

6.1  Ovéreni korektnosti vypoctu

Aby byla nova metoda Vv praxi pouzitelna, musi poskytovat korektni vysledky. U této metody piesnost
uzce souvisi S velikosti jednotlivych subdomén a velikosti prekryvné oblasti. Obecné plati, Ze ¢im
vétsi, tim piesnéjsi vypocet. Grafy podkladajici toto tvrzeni jsou uvedeny uz v kapitole 4.3.1. VIiv na
presnost vypoétu ma i matice Be 11, jejiz co nejpiesnéjsi vypocet je stale pfedmétem vyzkumu tvirct
programu k-Wave.

Pii implementaci byla korektnost vysledkii kontrolovdna porovnanim vystup programu po
jedné iteraci vypoCtu Sreferenénim feSenim v Matlabu abyla sledovana maximalni relativni
odchylka® obou feSeni. P¥i testovani na mensich doménach (rozmér 256%) byla jako piipustna
stanovena hodnota odchylky 10~* a mensi. Pokud bychom chtéli dosdhnout vétsi presnosti, mohli
bychom zvétsit velikost domény ¢i piekryvné oblasti.

o N __er 5 __ s
6.2  Faktory ovliviiujici vykon

V prubé¢hu méfeni bylo zjisténo, ze doba vypocltu nenartsta piimo GUmérné K rostouci velikosti
domény, stejné jako neklesd pfimo iumérné K poétu vypocetnich jader. Nékteré faktory zptsobujici
tento jev byly nalezeny ajejich vliv zméfen, nékteré méfit nelze (napiiklad vliv zatizeni stroje
systémovymi tlohami).

6.2.1 Redundance vypoctu

V kapitole 4.3.2 je uveden graf redundance vypoctu Vv zavislosti na velikosti pfekryvu, na tento
problém se ale mizeme podivat i z druhé strany, tedy jaka je redundance vypoctu pii ménicim se

maximalni hodnota odchylky

%0 Linfinity = maximalni relativni odchylka = —— ——————
maximalni hodnota v referentnim reSeni
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poctu vypocetnich jader akonstantni velikosti piekryvu. Zohlednén je i fakt, Zze pfi hybridni
dekompozici jedna subdoména piipada bud’ na procesorovou patici, nebo vypocetni uzel.
Pro nasledujici hodnoty plati, Ze niZsi je lepsi.

280% 10243

230%

180%

Work done [%]

130%

80%
1 2 4 8 16 32 64 128 256 512 1024 2048

Cores [n]

Global MPI Socket Node

Obrazek 6.1 Redundance vypoétu pii riznych dekompozicich domény o velikosti 1024*1024*1024.
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Obrazek 6.2 Redundance vypoctu pii riznych dekompozicich domény o velikosti 2048*2048*2048.
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Obrazek 6.3 Redundance vypoctu pii riznych dekompozicich domény o velikosti 2048*2048*4096.



6.2.2  Optimalizace knihovny FFTW

Jak uvadi dokumentace knihovny FFTW, nejrychleji se pocitd Fourierova transformace nad
doménami 0 velikosti nasobku mocnin malych prvocisel [21]. Bylo tedy provedeno méfeni, jehoz
ucelem bylo zjistit, jak dlouho trva jednomu jadru, patici nebo uzlu vypocitat FFT nad doménami
ruznych velikosti. Pouzit byl opét vypocet Laplacianu, neprobihaly zadné MPI komunikace.
Vysledky prezentuje graf na obrazku 6.4. Tabulka zdrojovych dat k tomuto grafu je uvedena jako
ptiloha ¢islo 4 tohoto dokumentu.

Z grafu je jasné patrné, ze doba vypoctu FFT knihovnou FFTW pro 3D doménu opravdu velmi
kolisa, v extrémnich ptipadech je ¢as vypoctu pro doménu o velikosti (n + 1)3 klidng a7 15krat delsi,
neZ pro doménu o velikosti n3, kdy absolutng nejhorsich hodnot je dosahovano pro velka prvo&isla.

Vzhledem k faktu, Ze knihovna FFTW vybira nejvhodngjsi algoritmus vypoctu znovu pii
kazdém spusténi, mohou se dosazené vysledky lisit i pfi nékolikanasobném spusténi stejné ulohy,
vysledky téchto méfeni je tak nutné brat v potaz s jistou rezervou.

FFTW vs. domain
256
128
64
32

16

| W"'M P )

2

il
_ 1 | "
w 05 S
§ i 1 Core
= 0,25 {1} | HH ——1 Socket
0,125 | ‘AJ 1 Node
0,0625 W m
0,03125 4‘ /‘
0,015625 ‘\ ,”
|
0,0078125 ,“
0,0039063 r
0,0019531
0,0009766
Q‘OU)N0°<f'OKDNwﬂ'OLDNwﬂ'OKDNwQ'OLQNwQ'OKDNwVO
O o0 OO A N < ONOOO NS ININOOANM O 0 O 01 M <T O 0 O J N < O
HHHHHﬂNNNNNNmmmmme’###Q‘Q’ﬂ'l—nmmm

Domain edge [n]

Obrazek 6.4 Doba vypoétu FFT na riiznych velikostech domény. Casova osa (svisla) je logaritmicka.
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6.2.3  Rychlost MPI komunikace vii¢i velikosti subdomény

Cilem tohoto méfeni bylo zjistit, jak roste doba MPI komunikace s rostouci velikosti subdomény. Pro
testovani byla zvolena nejmensi moznd pouzitelna topologie, tedy 2*2*2, kazdy proces dostal stejné
velkou subdoménu (plus prekryv 0 konstantni velikosti 16). Testovana subdoména (bez prekryvu) se
pro kazdy krok meéteni zvétsila dvojnasobné, se zvétSujici se subdoménou klesa pomer velikosti
subdomény vcetné ohraniceni vic¢i samotné subdoméné (rezie vypoctu). Pro toto méfeni byl pouzit
program LocalMPIBenchmark. Vysledky prezentuje obrazek 6.5.

Communication time vs. subdomain
1
05 643 12813 25613 51243 10243
0,25
o 0,125
£

= 0,0625
0,03125
0,015625
0,0078125

Subdomain size [n]

=@=|\IP| ==@=Socket Node

Obrazek 6.5 Doba vymény dat mezi subdoménami rtizné velikosti, Casova osa (svisla) je logaritmicka.

6.2.4  Vliv tvaru subdomény na rychlost vypoctu

Toto méfeni mélo potvrdit ¢i vyvratit domneénku, Ze idealni tvar subdomény ptipadajici na jeden
vypocetni proces by mél byt idealné krychle, protoze vtom ptipadé je mezi jednotlivymi
subdoménami nejmens$i sty¢nd plocha atedy je inejmensi objem pienaSenych dat pfi vyméné
ptrekryvnych oblasti a nejmensi redundance vypoétu FFT. Zakladni mozZna rozdéleni domény ilustruje
obrazek 6.6

VA

V7
a
y
VA
V7
R 71
77 7 7 7 7 7 7

6.6 Lokalni 1D (z), 2D (X, z) a 3D (X, Y, z) dekompozice domény 0 velikosti 8*8*8 na 8 subdomén.

Meéieni byla provedena dvé, jedno nad doménou o velikosti 10243 rozd&lenou mezi 64
vypodetnich jader tfemi riznymi zptisoby, druhé nad doménou 20483 rozdélenou mezi 512
vypocetnich jader sedmi riznymi zptisoby. Objem subdomény (bez piekryvu) v ramci méteni je vzdy
stejny, meni se sty¢na plocha s okolim.
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Grafy na obrazcich 6.7 a 6.8 zobrazuji vysledky tohoto méfeni a potvrzuji ptivodni domnénku,
ze idedlnim tvarem subdomény je tvar co nejblizsi krychli. Jak se zvétSuje stycna plocha s okolnimi
subdoménami, narGsta i doba vypoétu. V grafech je na vodorovné ose vynesen povrch kvadru (bez
piekryvu), jez subdoména tvofi, nejnizsi hodnoty se tedy nejvice blizi krychli, nejvyssi odpovidaji
tenké desce. Méfeni probihala pro kazdy rozmér tfikrat, protoZze mize zalezet i na otoCeni kvadru
Vv prostoru. Zobrazeny jsou vSechny tii vysledky i primérna hodnota (AVG).
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computation time (20483,

cores) 512 cores)
7 12
6 10
5 — 8
L,
24 Q 6
v £
£E 3 -
'_
2 2
1 0
© v © \) > 2
0 S & S S
RS U RN I N
393216 557056 2162688 N

Touching area [n?] Touching area [n?]

Longest is X (and Y) Longestis Y (and Z) Longest is X (and Y) Longestis Y (and Z)

Longest is Z (and X) e AVG Longest is Z (and X) e AVG

Obrézek 6.7 Vliv tvaru subdomény na dobu vypoctu — doména o velikosti 1024°, 64 vypocetnich jader.

Obréazek 6.8 Vliv tvaru subdomény na dobu vypoétu — doména o velikosti 20483, 512 vypogetnich jader.

6.2.5

V kapitole 4.3.1 byl uveden graf vlivu velikosti ptekryvné oblasti na piesnost vypoctu. Nyni se jiz
muzZeme zabyvat i druhou strankou tohoto problému, tedy vlivem velikosti pfekryvné oblasti na dobu
vypoctu. Na vysledcich se sice zna¢né projevuje vliv optimalizace knihovny FFTW, ale z graft 6.9
a 6.10 lze vyd¢ist jisty stoupajici trend.

Vliv velikosti prekryvu na dobu vypoctu
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Obrazek 6.9 Vliv velikosti piekryvu na dobu vypoétu, 64 jader, vétsi velikosti domény.

Obrazek 6.10 Vliv velikosti piekryvu na dobu vypoctu, 64 jader, mensi velikosti domény.

6.3  Srovnani vykonnosti

Po vysvétleni si nékterych faktorti ovliviiujicich dobu vypoctu se kone¢né dostavame K samotnému
srovnani, kterému tak mizeme 1épe porozumét.

6.3.1  Weak scaling

Prvnim ze srovnani, kterd budou na nésledujicich strandch prezentovana, je tzv. slabé Skalovani.
Sledovanym parametrem je zde jiz tradiné ¢as, méfena byla doba vypoétu problému na 2™
vypocetnich jadrech, ptic¢emz velikost problému roste linearné s po¢tem vypocetnich jader (velikost
podproblému piipadajiciho na jedno jadro je tedy fixni).

Pro toto méfeni byla jako zdkladni velikost problému piipadajici na jedno jadro zvolena
hodnota 1283 a velikost prekryvu (overlap) 16. Méfeni bylo provadéno na 1 az 128 vypocetnich
uzlech (tedy 16 az 2048 jadrech), pocet jader byl vzdy mocnina ¢isla 2. Topologie dekompozice byla
vzdy takova, aby tvar subdomény byl co nejblizsi idealnimu tvaru — krychli (viz kapitola 6.2.4), ¢ehoz
bohuzel nelze vzdy dosahnout jen jednim zptisobem, Casto tedy bylo provadéno vice méfeni, kdy byla
subdoména stejné velikosti vZzdy oto¢ena podle jiné osy. Vysledky téchto vice méfeni byly ve
vysledku pro kazdou velikost zprimérovany.

Bohuzel se nepodatilo zmétit dobu vypoctu metody globalni transpozice pro vice nez 512
vypocetnich jader, protoze pii vysSich poétech se program zasekl na volani funkce z knihovny FFTW
pro vypocet velikosti poli, jeZ je nutno alokovat.

Srovnani délky vypoctu jedné iterace ukazuje graf na obrazku 6.11. Je-li velikost problému
prepoctend na jedno jadro fixni, dalo by se ocekavat, ze i doba vypoctu bude fixni, coz spliuje MPI
varianta lokalni dekompozice ahybridni varianta lokalni dekompozice, pifi niz je subdoména
navazana na patici (socket). Lepsi hodnoty pii nizkém poctu jader u obou hybridnich variant jsou
zpisobeny tim, ze MPI komunikace do vSech smért zde probihd az od poctu 64, respektive 128 jader.
Spatné vysledky druhé hybridni varianty (Node) mizeme pfisoudit nerovnomérnému pfistupu
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do opera¢ni paméti nebo také optimalizaci FFTW. Horsi vysledek globalni varianty byl o¢ekavan,
protoze zde dochazi ke vétsimu mnozstvi komunikace — musi se pfeposlat cela doména tam i zpét.

Time (fixed load: 1283 per CPU)

16 32 64 128 256 512 1024 2048

Cores [n]

e GlObal MP| = AVG MP| e AVG Socket AVG Node

Obrazek 6.11 Weak scaling — srovnani doby vypoctu.

Kromé doby vypoctu miuze byt zajimavy i graf efektivity vypoétu. Vychozi hodnotou pro
kazdé srovnani Vvtomto grafu je vzdy takovy nejmensi pocet jader, na kterych lze provést
dekompozici s takovou topologii, aby probihala MPI komunikace v§emi moznymi sméry (topologie
[2,2,2]), piipadné nejmensi zmeteny pocet jader.

Jak ukazuje graf na obrazku 6.12 efektivita vypoctu lokalni MPI verze a lokalni hybridni verze
(Socket) je i se stoupajicim poétem vypocetnich jader velmi dobra, i kdyz se samoziejmé postupné
zacina projevovat nutna synchronizace vétsiho mnozstvi procest a pripadné zahlceni linek.

Efficiency

1 R
16 32 64 128~ 24 2048

Efficiency
o
wv
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Cores [n]

e G|obal MP| === |V|P| == Socket Node

Obrazek 6.12 Weak scaling — efektivita (svisla osa je logaritmicka).
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6.3.2  Strong scaling

Takzvané silné Skalovani sleduje stejn¢ jako pfedchozi metrika dobu vypoctu, nyni je vSak fixni
celkova velikost problému a ptidavanim jader se snazime docilit zkraceni doby vypoctu. V idealnim
ptipadé¢ by zrychleni rostlo linedrné S poctem vypocetnich jader, toho vSak vlivem nutné
synchronizace, rezie a redundance vypoctu nelze zddnym normalnim zptisobem dosahnout.

Megieni probihalo na 1 az 128 vypocetnich uzlech, topologie dekompozice byla vzdy volena
tak, aby kazda subdoména méela tvar co nejvice blizici se krychli (viz kapitola 6.2.4). Méfeni globalni
metody na vice nez 512 vypocetnich jadrech se nepodafilo realizovat, nebot’ se program pfti vysSich
hodnotach zasekl na volani funkce z knihovny FFTW pro vypocet velikosti poli, jeZ je nutno
alokovat.

6.3.2.1 Velikost problému: 1024°

Jako prvni byla zvolena zakladni velikost problému 1024°, méfeni probihalo na 1 az 128 vypocetnich
uzlech.

Strong scaling: Time vs. core count

32

1024 2048

0,5 —
\

0,25
Cores [n]

e Global MP|  em==AVG MP| == AVG Socket AVG Node

Obréazek 6.13 Strong scaling — doména 1024, srovnani doby vypo&tu.

Pii pohledu na graf doby vypoétu na obrazku 6.13 vidime, Ze lokalni MPI varianta
dekompozice se jevi jako nejlepsi z testovanych. Vysvétlit to mizeme opét bud’ optimalizaci FFTW
nebo vlivem MPI komunikace, i kdyZ je zde objem posilanych dat stale docela maly. V lokalni MPI
verzi bézi 8 procest na jednom procesoru, tedy zaslani dat az 7 sousediim nemusi opustit procesor,
kdeZto v hybridnich variantach mezi sebou komunikuji ptimo jednotlivé procesory ¢i uzly, mimo to
v piepoctu na MPI proces posilaji znaéné vétsSi objemy dat (dvakrat nebo Ctyfikrat delsi hrany,
Ctytikrat nebo osmkrat vétsi stény). Fakt, Ze globalni varianta bude nejhorsi, byl oéekavan, ale Ze pii
urcitém poctu jader vyrazn¢ zpomali je prekvapivé, ale i vysvétlitelné pouzitim planovaciho ptiznaku
FFTW MEASURE.

Na grafu efektivity na obrazku 6.14 je zajimavé, ze efektivita lokdlni MPI verze a hybridni
(socket) verze v nékterych bodech piekra¢uje hodnotu 100 %. To muize byt zplsobeno opét
optimalizaci FFTW, protoze jako zékladni hodnota je brana dekompozice na pouhych 8 subdomén,
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které jsou znaéné velké, a doba vypoctu FFT je tedy také delsi. Vliv ma i tvar subdomény, kdyz
v téch ptipadech, kdy efektivita roste, ma piesny tvar krychle.
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Obrazek 6.14 Strong scaling — doména 1024° — efektivita vypoctu.

6.3.2.2 Velikost problému: 2048°
Jelikoz se jedna 0 osminasobné vétsi problém nez v predchozim piipad€, nema smysl métit Skalovani
na prilis§ malém poctu jader, bylo tedy méfeno nejméné na 8 uzlech.

Strong scaling: Time vs. core count
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Obrazek 6.15 Strong scaling — doména 20483, srovnani doby vypodtu.

Po vyhodnoceni pfedchoziho méteni byly oéekavany i zde podobné vysledky, coz, jak je patrné
z grafu na obrazku 6.15, se i splnilo. Dokonce, vezmeme-li grafy a polozime je ptes sebe, mizeme

43



vidét jistou podobnost vV mistech, v nichz na kazdy proces ptipada stejné velkd subdoména (napiiklad
¢as pro 512 jader vtomto méfeni a éas pro 64 jader Vv ptedchozim). Z toho lze vyvodit, Ze pocet
komunikujicich procesti nema tak velky vliv na dobu vypoctu jako velikost subdomény piipadajici na
jedno vypocetni jadro.

Graf efektivity vypoctu (obrazek 6.16) je opét silné poznamenan optimalizaci knihovny FFTW
a vlivem tvaru domény na dobu vypoctu, jinak nelze vysvétlit efektivitu vyssi nez 100 %.
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Obrézek 6.16 Strong scaling — doména 2048° — efektivita vypodtu.

6.3.2.3 Velikost problému: 4096*2048>

Pro posledni méfeni silného $kalovani byla velikost problému jesté dvakrat zvétsena. V tomto piipadé
se bohuzel nepodatilo zméfit lokalni MPI dekompozici pro 256 jader z divodu nedostatku opera¢ni
paméti na uzlu.

Strong scaling: Time vs. core count
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Obrézek 6.17 Strong scaling — doména 4096*20482, srovnani doby vypoctu.
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| v grafu na obrazku 6.17 lze sledovat podobny vyvoj jako Vv piedchozim méfeni, pro stejnou
velikost subdomény si zhruba odpovidaji i doby vypoétu. Pohledem na graf efektivity (obrazek 6.18)
se muzeme utvrdit v domnénce, Ze subdoména ve tvaru krychle je pro vypocet nejlepsi.
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Obrézek 6.18 Strong scaling — doména 4096*20482 — efektivita vypoctu.

6.3.3  Profilovani

Pro analyzu vypoctu z hlediska vykonnosti miize byt dobré zjistit, jaky podil na celkové dobé vypoctu
tvoti MPI komunikace a jaky podil ma samotny vypocet. Proto byly vSechny ¢tyfi varianty spustény
s profilerem Allinea Performance Reports. Pfi kazdém spusténi bylo vzdy vykonano alesponi 50
iteraci hlavni smycky, aby bylo upozadéno generovani dat a dalsi rezie.
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Obrazek 6.19 Vystup profileru Allinea, srovnani jednotlivych variant.

BohuZel pouziti profileru Allinea je omezeno maximalnim poétem 64 MPI procest aani u tohoto
Cisla nenti jistota, ze se jej podaii vZdy spustit (mohou jej vyuzivat jini uzivatelé) a jeho chovani bude
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korektni. Pro vysledky s vys$i vypovédni hodnotou by bylo vhodné pouzit néjaky jiny profiler
(napiiklad IPM*, Vampir®?), ktery by umél méfit napiiklad pouze &asti kodu a nikoli pouze cely béh
programu jako celek.

Vystup profileru lze porovnat pro riizné velikosti domény ¢i pocty jader Vv grafech na obrazku
6.19. Z ngj je patrné predevsim to, Ze ¢im vétsi je subdoména, tim je mensi procento Casu stravené
komunikaci, coz bylo o¢ekavano. Nulova hodnota v pravém sloupci prvniho grafu je zpiisobena
faktem, Ze 1 uzel ma 16 vypocetnich jader a zadna MPI komunikace neprobiha, jelikoz je spustén
pouze jeden MPI proces. Podrobnéjsi vystupy profilovani (ukazka na obrazku 6.20) se po spusténi se
zapnutym profilovanim nachazi ve slozce reports.

CPU MPI

A breakdown of the 90.4% CPU time: A breakdown of the 9.6% MPI time:

Scalar numeric ops  20.2% [ Time in collective calls 0.8% |

Vector numeric ops  10.9% | Time in point-to-point calls 99.2% I

Memory accesses 68.9% Effective process collective rate 0.00 bytes/s |
Effective process point-to-point rate 698 MB/s I

The per-core performance is memory-bound. Use a profiler to

identify time-consuming loops and check their cache . ) ) ) ) .
Y 9 P Most of the time is spentin point-to-point calls with an average

performance.

Little time is spent in vectorized instructions. Check the
compiler's vectorization advice to see why key loops could not be

transfer rate. Using larger messages and overlapping
communication and computation may increase the effective
transfer rate.

vectorized.

1/0 Threads

A breakdown of the 0.0% 1/0O time: A breakdown of how multiple threads were used:
Time in reads 0.0% | Computation %

Time in writes 0.0% | Synchronization 0.0% |
Effective process read rate  0.00 bytes/s | Physical core utilization 99.9% I
Effective process write rate  0.00 bytes/s | Involuntary context switches per second 0.5 |

No time is spent in
here!

O operations. There's nothing to optimize No measurable time is spent in multithreaded code.

Memory
Per-process memory usage may also affect scaling:

Mean process memory usage 635 MB [N

71z ms [
13.0% 1

Peak process memory usage

Peak node memory usage

The peak node memory usage is very low. Running with fewer MPI
processes and more data on each process may be more efficient.

Obrazek 6.20 Vystup profileru Allinea Performance Reports pii spusténi skriptem
gen run.sh 512 512 512 2 2 4 16 50 prof

1 IPM — Integrated Performance Monitoring, ipm-hpc.sourceforge.net
32 \Vampir, www.vampir.eu
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/ Zhodnoceni vysledki

Na zaklad¢ vysledkd méfeni a dalSich experimenti uvedenych v kapitole 6 si mizeme konecné
odpovedét na otazku, zda ma metoda Fourierovy transformace vyuzivajici lokalni dekompozici dat
vibec smysl. Nyni, miiZzeme fici, Ze ano, smysl ma, ale ma i urcitd omezeni, ktera je nutné brat pti
kazdé konkrétni aplikaci v avahu. Piednosti metody a néktera doporuceni budou demonstrovana na
jednoduchém prikladu.

7.1  Proc pouzivat lokalni dekompozici?

Vratime-li se ke kapitole 4.1 pojednavajici 0 motivaci pro vznik tohoto nového feSeni, miizeme fict,
7e se podafilo splnit vSechny body, které jsou ve zminéné kapitole vyjmenovany. Ve srovnani
s metodou globalni dekompozice je lokalni dekompozice lepsi ve vSech bodech.

e Rychlost vypoétu — Jak ukazuji méfeni uvedena v kapitole 6.3, Fourierova transformace
vyuzivajici lokalni dekompozici dat v libovolné ze tfi moznych variant je pro vétsi domény
a vétsi pocty vypocetnich jader vzdy rychlejsi nez Fourierova transformace vyuZzivajici
globalni dekompozici dat.

e Variabilita mnozZstvi vypocetnich prostfedki — Jednou ze zasadnich nevyhod globalni
dekompozice je fakt, ze pocCet vypocetnich jader nemlze byt vétsi, nez nejdelsi rozmér
domény. Druhym problémem je, Ze pokud neni pocet vypocetnich jader dé€litelem velikosti
nejdelsitho rozméru domény, nepodaii se vSechna jadra ani rovnomérné vytizit. Oba tyto
problémy lokalni dekompozice dokaze fesit, i kdyz ten druhy pouze do jisté miry — prvoéisla
opravdu délit nelze. Pro lokalni dekompozici staci, kdyz najdeme c¢isla x, y a z takova, ze
pocet jader/procesort/uzla (pocet subdomén) P = x * y * z a zaroven jsou tato Cisla deliteli
jednotlivych rozmértt domény.

e ZvétSovani domény i poftu procesorii — Dal§im problémem globalni dekompozice je
operacni pamét’ a komunikace. Fakt, Zze vétSi doména potiebuje vice operacni paméti, plati
samoziejmé i pii lokalni dekompozici, samotny problém tkvi v transpozici domény, pii niz se
celd doména musi mezi jednotlivymi procesory preposlat, ajak roste pocet procest, roste
i objem komunikace a velikost bufferti pro tuto komunikaci, nebot’ procesy komunikuji kazdy
s kazdym. Pii lokalni dekompozici kazdy proces komunikuje pouze se 26 sousednimi
procesy, zvétSime-li tedy doménu a zaroven stejné zvétSime imnozstvi vypoletnich
prostiedkti, pamétova i komunika¢ni naro¢nost jednoho procesu zlstava stejna.

e Pamétové a komunikaéni naroky — Jak bylo uvedeno v pfedchozim bodé¢, pii zvétseni
poctu vypocetnich prostiedkd nenartista pamét'ova ani komunikaéni naro¢nost pfepoétena na
jeden proces. Miize tedy byt zajimavé pouzit toto feSeni na vypocetnich clusterech slozenych
z mobilnich ¢ipl S mensim mnozstvim operacni paméti.

7.1.1  Priklad

Na zavér uved’'me piiklad. Mé&jme doménu o velikosti 3000 * 3000 * 3000 bodu a piistup 500 uzlim
superpocitace (1 uzel = 2 x 8 jader), tedy mame Kk dispozici celkem 8000 jader. Pokud bychom
zvolili globalni dekompozici, mizeme pouzit maximalné 3000 jader. Dale by mohl nastat problém
s dostatkem operacni paméti a zahlcenim komunikacni sité. Pfi lokalni dekompozici mizeme zvolit
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napfiiklad topologii dekompozice [10,20,40] nebo [20,20,20] avyuzit vSechny vypocetni
prostredky.

7.2 Proc nepouzivat lokalni dekompozici?

Zasadni problém Fourierovy transformace vyuZzivajici lokalni dekompozici dat je pouze jeden a tim je
presnost vypoctu. Tento problém neni ani tak chybou, jako spiSe vlastnosti tohoto feseni, protoze se
jedna o zcela jiny ptistup kK vypoctu Fourierovy transformace nad matici.

Bereme-li jako referencni feSeni vypocet FFT nad matici jednim procesem bez jakékoli
dekompozice, pak metoda globalni dekompozice vyprodukuje témér stejny vysledek jako toto
referencni feSeni, protoze provadi Gplné stejny vypocet nad stejnymi daty jen S tim rozdilem, ze je
tento vypocéet provadén paralelné. Metoda lokalni dekompozice K problému pfistupuje jinym
zpusobem, kazdy proces provadi vypocet pouze nad Casti dat, a ikdyz se tyto Casti Castecné
piekryvaji, nelze zarulit, Zze vysledek bude totozny. Tato vlastnost vyplyva z podstaty vypoctu
Fourierovy transformace.

Neptesnost vypoctu lze znacné€ omezit zvétSenim prekryvné oblasti nebo sniZzenim poctu
(zvétSenim velikosti) subdomén. Pokud je pozadovan stoprocentné presny vysledek, je lepsi pouzit
jiny zptisob vypoctu nez lokalni dekompozici.

7.3  Jak pouzivat lokalni dekompozici?

Z mé&teni provedenych v kapitole 6 Ize vysledovat jisté vlastnosti Fourierovy transformace vyuZzivajici
lokalni dekompozici dat. Budeme-li tyto vlastnosti respektovat, mize na§ vypocet byt velmi presny
a zaroven i velmi rychly.

Rozhodne-li se uZzivatel pouzit Fourierovu transformaci vyuzivajici lokalni dekompozici dat
pro svij vypocet, mél by se fidit nasledujicimi doporucenimi:

e Idealnim tvarem subdomény je krychle. Pokud idealniho tvaru nelze dosdhnout, mél by se
tvar krychli alespon co nejvice blizit.

e Je nutné brat v tivahu leps$i optimalizaci FFTW pro nékteré rozméry domény. Pokud existuje
vice moznych zplsobl dekompozice, pak je dobré nejprve porovnat dobu vypocétu FFT pro
kazdy z nich apodle toho se rozhodnout. Lze napiiklad nahlédnout do tabulky, ktera je
ptilohou ¢islo 4 tohoto dokumentu. V tabulce jsou zaznamenany doby vypoctu Laplacianu
(3*FFT + 3*IFFT) nad doménami 0 rozméru n3pro viechna celd n € (64;520). Nevhodny
rozmér subdomény lze snadno upravit zvétSenim piekryvné oblasti.

o Pozadujeme-li vétsi presnost vypoctu, nabizi se jako prvni moznost zvétSeni piekryvné
oblasti. Nedoporu€uje se vSak piekryv zvétSovat pouze 0 1, nybrz 0 vice, ato ze dvou
divodl: (i) Zvétseni 0 1 nebude mit nijak vyznamny efekt, (i) pokud byl dosavadni vypocet
rychly, pravdépodobné znacné zpomali (viz Optimalizace FFTW). Proto je lepsi zvétsit
piekryvnou oblast tak, aby celkova velikost subdomény véetné piekryvu byla co nejvhodnéjsi
pro rychly vypocet FFT. Negativem tohoto feseni je zvySeny objem komunikace, ta ale tvori
jen malou ¢ast vypocetni doby, neni tedy tak kriticka jako vypocet FFT.

e Druhym zptisobem, jak dosdhnout vyssi presnosti je zvétSeni velikosti subdomén sniZzenim
jejich poctu. Aby nebylo nutné snizovat pocet vypocetnich jader, nabizi se pouziti hybridni
verze implementace, ve které jedna subdoména pifipadd na 8 nebo 16 vypocetnich jader.
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Hybridni varianta je vhodnym feSenim i v ptipadé, kdy by jednotlivé subdomény byly uz moc
malé a redundance vypoctu tedy velmi vysoka.

7.3.1 Priklad

Vratme se K piikladu uvedenému na konci kapitoly 7.1, kde po&itame doménu o velikosti 3000° na
8000 vypocetnich jadrech a vime, Ze dekompozice je mozna. Zbyva tedy zvolit vhodnou topologii
dekompozice (tim i velikost subdomény) a velikost pfekryvné oblasti.

Protoze nejvhodnéjSim tvarem subdomény je krychle, pfimo se nabizi pouziti dekompozice
[20,20,20]. V tom piipadé bude mit kazdd subdoména rozmér 1503. Je-li pro piesnost vypoctu
nejmensi piipustna hodnota prekryvné oblasti 16, zjistime, jaka je rychlost vypoctu FFT pro domény
o velikosti kolem (150 + 2 = 16)3. Doba vypoétu uvedena na fadku s Gislem 182 je niz&i nex
v okolnich tadcich, ale pro piekryv 15 by byl vypocet jeste rychlejsi. Naopak, pozadujeme-li presngjsi
vypocet, pouzijeme velikost piekryvu 21 (subdoména 1923).

Piesnost vypocétu lze pozitivné ovlivnit i pouzitim hybridni varianty lokalni dekompozice.
Zvolime prvni moznost — 1 subdoména na 8 jader. Pak délime doménu pouze na 1000 subdomén,
topologie tedy bude [10, 10, 10], velikost subdomény 3003. Pozadujeme-li opét minimalni velikost
piekryvné oblasti 16, zvolime radéji 18, protoze doba vypoctu FFT nad doménou 0 velikosti 3363 je
oproti doméné 3323 téméf &tvrtinova a tak i srovnatelna s MPI verzi vypodtu.

Na celkovou dobu vypoétu pak ale bude mit vliv i nasobeni matici Bell a vyména dat, tudiz
nelze dobu vypoctu FFT chapat jako jediny parametr.

7.4  Budouci vyvoj

Protoze se potvrdilo, ze lokalni Fourierova transformace vyuzivajici lokdlni dekompozici dat ma
vlastnosti, které byly pfi jejim navrhu ocekavany, neméla by tato metoda upadnout v zapomnéni,
naopak by mohla nalézt Siroké uplatnéni vSude tam, kde je dnes pouzivana globalni Fourierova
transformace vyuzivajici globalni dekompozici dat.

V MPI verzi simula¢niho programu k-Wave by tfida Matrix, nebo alesponn nékteré jeji
metody, pouzivajici lokalni dekompozici mohla po upravach zaujmout misto dosud pouzivané ttidy
TMPI FFTWComplexMatrix. Zasadni rozdil je pouze Vv tom, ze Vv dosavadni verzi je matice po
vykonani Fourierovy transformace ulozena transponovana (Y <>Z) a pii lokalni dekompozici nikoli
a bylo by nutné ve vSech metodach pracujicich s komplexnim vystupem FFT zménit indexy. Dal§im
vétSim rozdilem je zplisob uloZeni matic, kdy lokalni dekompozice pouzivd pro ulozeni realné
a komplexni matice dvé riizna pole. Posledni vétsi nutnou zménou v kodu by bylo vyvolani vymény
dat mezi subdoménami.

Pfi pouziti v programu k-Wave by mohlo dojit az k nékolikanasobnému zkraceni doby vypoctu
oproti stavajicimu feseni.

Jako dalsi krok se nabizi rozSifeni mezi $irSi vefejnost tak, aby mohl tuto implementaci
Fourierovy transformace vyuZzivajici lokalni dekompozici dat pouzit kazdy, kdo pro ni najde vhodné
vyuziti. Nabizi se publikovani zdrojovych kodi na internetu naptiklad na serveru Github® nebo
podobném, ptipadné¢ vytvotfeni vlastniho webu. Pro vefejné publikovani je otazkou, zda dale
implementovat dals$i metody pro napiiklad aritmetické operace nad matici ¢i implementovat podporu
datového typu double. V soucasné podobé¢ jsou zdrojové kody publikovatelné.

% Github, www.github.com
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8 Z.aver

Cilem této diplomové prace bylo navrhnout arealizovat novy zpisob vypoctu Fourierovy
transformace vyuzivajici lokalni dekompozici dat, toto nové feSeni otestovat a porovnat se
Vv soucasnosti pouzivanou globalni metodou dekompozice ¢i jinymi, pokud existuji, zhodnotit
vysledky a v pfipadé uspéchu nového teSeni navrhnout jeho dalSi pouziti. Hlavni motivaci pro
vytvofeni tohoto nového feSeni je jeho mozné zabudovani do simula¢niho programu k-Wave,
od ¢ehoz si jeho autofi slibuji mimo jiné predevsim zrychleni vypoctu.

Zakladnimu seznameni se simula¢nim programem k-Wave se vénovala kapitola 2, v jejichz
podkapitolach byly nejdiive vyjmenovany kli¢ové funkce programu, nasledné byla popsana stavajici
distribuovana implementace pouzivajici globalni 1D dekompozici dat. Nakonec byly diskutovany
limity a problémy této stavajici implementace — pfedevsim zna¢ny objem komunikace mezi procesy
a nemoznost pouziti vét§itho poctu procesord, nez je nejdelsi rozmér domény. V této kapitole bylo
i okrajové diskutovano pouziti 2D dekompozice, ktera sice jiz netrpi omezenim poctu procesori na
nejdel§i rozmér, ale stale pro své fungovani vyzaduje transpozici celé domény, tudiz objem
komunikace neklesa, naopak strmé stoupa.

Nasledujici kapitoly se jiz zabyvaji pfedev§im Fourierovou transformaci vyuzivajici lokalni
dekompozici dat. Nejprve je uveden navrh metody, jeji ocekdvané vlastnosti @ omezeni, nasledné je
popsan zplsob, jakym byla metoda implementovana a testovana, nakonec jsou uvedeny
a diskutovany vysledky méfeni a testovani.

Ze zmétfenych vysledkt vyplyva, ze lokdlni 3D dekompozice dat muze byt pro vypocet
Fourierovy transformace z hlediska rychlosti vypoctu klidné i tiikrat lep$i feSeni, nez globalni 1D
dekompozice. Negativem lokalni dekompozice dat je jistd nepiesnost vypoctu, ktera vsSak pii
spravném pouziti této nové metody miize byt velmi mala az zanedbatelna.
se ale trend obraci a vyménou za rychlost vypoctu je tolerovana i jeho drobna nepiesnost, ktera vSak
nesmi piesahnout dané meze. Vypocéet FFT vyuzivajici lokalni dekompozici dat by tedy mohl najit
uplatnéni v mnoha oborech, ve kterych neni pozadovana absolutni pfesnost. Ukaze az praxe, jak se
toto nové feSeni bude chovat pfi pouziti vV podminkdch realného svéta, které nelze pii vyvoji
predpokladat, a tedy ani testovat.

Jako ptiklad vySe uvedeného Ize zminit mozné zaélenéni do simula¢niho programu k-Wave.
Muze se ukazat, ze pro malé velikosti pfekryvu neni vypocet dostateCné piesny, apii dosazeni
pozadované piesnosti jiz nebude dostatecné rychly. Stejné tak ale mlize tato obava byt naprosto licha
ametoda vypoctu Fourierovy transformace vyuzivajici lokalni dekompozici dat bude vyraznym
piispévkem ke zrychleni tohoto programu. Vytvoieni metody vypoctu FFT vyuzivajici lokalni
dekompozici dat je jen jednim z dilkdi mozaiky, soub&zné s vyvojem této metody jsou zkoumany
moznosti paralelizace vypoctu v programu k-Wave pomoci svazku grafickych karet ¢i vypocetnich
akceleratort Intel Xeon Phi.

Mam-li zminit pfinos, ktery méla tato prace pfimo pro moji osobu, musim jmenovat predevs§im
novou zku$enost s praci na mnohonasobné vétsim projektu, neZ na jakych jsem mél do této doby
moznost pracovat. Dal§im obohacenim bylo zjisténi, ze pfi vyvoji takto rozsahlych projektl se
ukazuji jista specifika komunikace, ktera se u mensich projektti neprojevuji a o nichz teorie mléi.
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Priloha 1 — Matlab kod (chyba vs. prekryv)

% author - Bradley Treeby
% date - 6th July 2014
% last update - 6th July 2014

%_setting to plot simulations
plot_sim = false;

% SIMULATION CONDITIONS
%

% grid parameters
Nx = 512;

dx = le-3;
num_domains = 2;
return_error = true;

A med1um properties

1500;
rhoO lOOO,

A ca]cu]ate an appropriate value for the the time step

dt = cfl* dx/max(c),

A set the number of time steps
10e-5;
Nt = round(T/dt),

% create impulsive initial pressure, just to the left of the division
p0 = zeros(Nx,1);
pO(NXx/2 - 30) =

% smooth the pressure distribution )
win = getwin(Nx, 'Blackman', 'Symmetric', true);

% apply the filter
p0 = real(ifftn(fftn(p0).*ifftshift(win)));

% restore the magnitude to 1
= p0 / max(p0(:));

% RUN SIMULATION

% set array of overlap sizes to test
overlap_array = 2:19;

% preallocate arrays
error_L2 = zeros(3, 1ength(over1a? _array));
error_Linf = zeros(3, length(overlap_array));

% Toad optimal bell
load bell_shapes;

for index = 1:1ength(overlap_array)

% assign overlap size
overlap = overlap_array(index);

A erf function

be11 x = -1: 2/(overlap-1):1;
epsilon = erf(L * bell_x ./ sqrt( 1 - bell_x.A2 ));
bell_func = 0.5*(1 + epsilon);

% run simulation
output = kspaceFirstorderlb_decomp(p0O, c, rhoO, Nx, dx, Nt, dt, num_domains, overlap,
bel1_func, plot_sim, return_error);

% save error
error_L2(1, index) = output.L2;
error_Linf(1, index) = output.Linf;



% Leonid's function
n=06;
be11_func = makeSinBell(overlap, n);

% run simulation
output = kspaceFirstorderlbd_decomp(p0, c, rhoO, Nx, dx,
bel1_func, plot_sim, return_error);

% save error
error_L2(2, index) = output.L2;
error_Linf(2, index) = output.Linf;

% optimal function
bell_func = bell_shapes(overlap, 1l:overlap);

% run simulation

output =_kspaceFirstorderlb_decomp(p0O, c, rho0O, Nx, dx,
bel1_func, plot_sim, return_error);

% save error

error_L2(3, index) = output.L2;

error_Linf(3, index) = output.Linf;
end

%

Nt, dt,

Nt, dt,

num_domains, overlap,

num_domains, overlap,

% PLOT

%

figure;

semilogy(overlap_array, error_L2);
ylabel('L2 error');
xlabel('overlap Size');
Tegend('erf', 'sin', 'opt');

grid on;

figure;

subplot(2, 1, 1)
semilogy(overlap_array, error_L2);
ylabel('L2 error');
xlabel('overlap Size');
Tegend('erf', 'sin', 'opt');

grid on;

subplot(2, 1, 2);
semilogy(overlap_array, error_Linf);
ylabel('L_{\infty} error');
xlabel('overlap Size');
Tegend('erf', 'sin', ‘'opt');

grid on;



Priloha 2 — Matlab kod (chyba vs. doména)

% author - Bradley Treeby
% date - 6th July 2014
% last update - 6th July 2014

% this example shows that the error doesn't change much with the overall
% size of the domain.

% CREATE THE COMPUTATIONAL GRID

% decomposition parameters
dx = le-3;

num_domains = 2;

overlap = 16;

% medium properties

C =
rho0 = 1000;

% calculate an appropriate value for the the time step
dt = 0.3*dx/max(c);

% set number of time steps
Nt = 100;

% other settings
bell_func = [];
plot_sim = true;
return_error = true;

% RUN SIMULATION

% grid sizes to test
Nx_array = 128:64:1024;

% preallocate arrays
error_L2 = zeros(length(Nx_array), 1);
error_Linf = zeros(length(Nx_array), 1);

for Nx_index = 1:Tength(Nx_array)

% assign grid size
Nx = Nx_array(Nx_index);

% create impulsive initial pressure, just to the left of the division
p0 = zeros(Nx,1);
pO(Nx/2 - 15) = 1;

% smooth the pressure distribution
win = getwin(Nx, 'Blackman', 'Symmetric', true);

% apply the filter
p0 = real (i fftn(fftn(p0).*ifftshift(win)));

% restore the magnitude to 1
p0 = p0 / max(p0(:));

% run simulation
output =_kspaceFirstorderlb_decomp(p0, c, rho0, Nx, dx, Nt, dt, num_domains, overlap,
bell_func, plot_sim, return_error);

% save error
error_L2(Nx_index) = output.L2;
error_Linf(Nx_index) = output.Linf;

end
0,

0
% PLOT
%

figure;

plot(Nx_array, error_L2, 'b-");
ylabel('L2 error');
xlabel('grid size');



Priloha 3 — Matlab kéd (vypocet

Laplacianu)

in all three dimensions.

Date: 12th November 2014
Last Update: 30th November 2014
Author: Bradley Treeby

% define grid parameters
Nx_full = ;

Ny_full = Nx_full;
Nz_full = 256;

dx = 0.1;

dy = 0.1;

dz = 0.1;

% calculate the global wavenumbers
kgrid_full makeGrid(Nx_full, dx, Ny_full

Spectral derivatives using local Fourier basis with domain decomposition

, dy, Nz_full, dz);

% create the input function (this could be anything)

f = bsxfun(@times, reshape(%etwin(Nz_fu11,
repmat (reshape(peaks (Nx_full),

% compute the Laplacian spectrally in the
tic;

[Nx_full, Nx_full, 1),

[1, 1, Nz_full
[1, 1, Nz_full]

'"Hanning'),

)!
);

normal way

dfdx = real(ifftn( fftshift(li*kgrid_full.kx).* fftn(f) ));
dfdy = real(ifftn( fftshift(li*kgrid_full.ky).* fftn(f) ));
dfdz = real(ifftn( fftshift(li*kgrid_full.kz).* fftn(f) ));
disp(['Global gradient calculated in ' scaleSI(toc) 's'] );



Priloha 4 — Doba vypoctu Laplacianu

Domain | 1 Core 1 Socket |1 Node Domain | 1 Core 1 Socket |1 Node Domain |1 Core 1 Socket |1 Node
6410,01393 |0,002082 |0,001561 118 | 0,454388 | 0,072648 |0,115354 1721,19756 | 0,190371 |0,11423
65 [ 0,029376 |0,007411 | 0,003567 119 | 0,280565 | 0,052786 |0,025682 173 | 2,67224 0,419317 | 0,35212
66 | 0,028857 |0,004758 | 0,003206 120 | 0,117333 | 0,017861 |0,01153 174|1,00245 |0,14386 | 0,090774
67 (0,101295 |0,019935 |0,017004 121 {0,173285 |0,046485 |0,018845 175 | 0,645675 |0,13354 0,103762
68 | 0,044097 |0,007039 |0,004799 122 {0,531793 |0,079124 |0,051335 176 | 0,475294 |0,070162 |0,131802
69| 0,058783 |0,011659 | 0,00518 123 | 0,483632 | 0,084129 |0,039288 177 |1,93816 | 0,338444 |0,459235
70(0,032873 |0,007776 |0,012076 124 | 0,3575 0,05761 0,031849 178 | 1,50386 0,375913 | 0,348231
71(0,100255 |0,019839 |0,010971 125(0,216845 | 0,03798 | 0,02499 179 |2,87333 | 0,496631 |0,278754
7210,024231 |0,004025 |0,003012 126 | 0,289715 | 0,031559 |0,016996 180 | 0,581812 |0,084802 |0,041959
73(0,153133 |0,028081 | 0,015256 127 {0,791051 |0,271151 | 0,092606 181 | 3,28422 0,513734 | 0,270346
7410,082528 |0,01256 | 0,008626 128 0,11629 | 0,017032 |0,010367 182 |0,896841 |0,264252 |0,075981
75 | 0,040508 | 0,00645 0,003916 129 | 0,566397 |0,104717 | 0,086562 183 | 2,19099 0,375948 | 0,17692
76| 0,062935 |0,011637 | 0,006639 130 | 0,320011 | 0,042538 |0,026737 184 |1,15904 |0,157105 |0,090235
7710,052671 |0,009315 |0,004761 131(1,28345 |0,22156 | 0,15913 185|1,67091 |0,280864 |0,142676
7810,048994 |0,007171 |0,007429 132 (0,205311 |0,032112 |0,017237 186 | 1,30765 |0,204121 |0,102372
790,146242 |0,100448 |0,033673 133(0,411887 |0,074435 |0,033467 187 |1,23866 | 0,213171 |0,104564
80(0,029157 |0,005474 |0,002947 134 | 0,825093 | 0,108303 | 0,059092 188 | 1,74451 | 0,293524 |0,821204
81 0,05617 0,014124 |0,107631 135 0,268942 | 0,062229 |0,022681 189 | 1,12412 0,199174 | 0,269174
8210,119281 |0,017697 |0,010615 136 | 0,348691 | 0,051662 |0,038587 190 | 1,15774 | 0,167274 |0,086657
8310,199819 |0,035455 | 0,04468 137 | 1,1436 0,181132 | 0,302082 1913,07739 | 0,50237 | 0,358072
8410,118198 |0,011108 | 0,004581 138 | 0,440095 | 0,065997 |0,039673 192 | 0,485259 |0,078872 |0,052067
85(0,09728 |0,015665 |0,019261 139 |1,11852 |0,218691 |0,152764 193 |2,83543 |0,589196 |0,412837
86| 0,143317 |0,021103 | 0,016462 140 | 0,298427 | 0,036058 |0,025655 194 |1,96425 |0,303605 |0,460214
870,134421 |0,026957 |0,013401 141(0,769716 |0,148623 |0,206155 195 |1,06903 |0,187487 |0,106342
88(0,052759 |0,016464 |0,004476 142 0,58007 | 0,088271 |0,08849 196 | 0,776152 |0,118948 |0,075138
89 0,248907 |0,060409 | 0,041665 14310,359909 |0,22466 | 0,045867 197 |3,12429 |0,597732 |0,420817
90| 0,065189 |0,009411 | 0,006932 144 | 0,166033 | 0,027041 |0,017885 198 | 1,0255 0,144924 | 0,077784
91|0,085414 |0,012674 |0,007453 145 | 0,650912 |0,18689 |0,177703 199 | 3,20645 |0,671821 |0,37696
9210,123965 |0,022909 |0,014273 146 | 1,10587 | 0,310752 |0,082809 200 | 0,618059 |0,102763 | 0,056832
9310,17316 0,032535 |0,015712 147 0,421301 |0,073305 |0,038852 201 | 3,13299 0,665649 | 0,297473
9410,191206 |0,035848 | 0,093928 148 | 0,682109 | 0,107993 | 0,056225 202 |2,31811 |0,354158 |0,453316
951 0,143528 |0,02711 0,011024 149 | 1,59234 0,256388 | 0,171505 203 | 1,99315 0,457891 | 0,208787
96 | 0,051442 | 0,00758 0,005527 150 | 0,357049 | 0,056146 |0,038938 204 | 1,25446 0,184927 | 0,104675
97|0,337828 |0,060691 |0,06467 151 | 1,45414 | 0,245166 |0,301255 205 | 2,41467 | 0,423552 |0,278262
981 0,096549 |0,017727 |0,010691 152 | 0,567788 |0,085329 |0,07146 206 | 2,37827 0,361428 |0,523713
990,111125 |0,023673 | 0,013106 153 | 0,693027 |0,112927 |0,053052 207 | 1,84889 | 0,348286 | 0,230067
100 | 0,067879 |0,010728 |0,006159 154 | 0,461659 | 0,069542 |0,044522 208 | 0,881565 |0,130046 |0,077517
101 |0,392923 |0,066423 |0,501411 155 0,826309 |0,149986 |0,301626 209 | 1,90281 0,520902 | 0,159404
102 | 0,148106 |0,021774 |0,013253 156 | 0,341149 | 0,053125 |0,035769 210(1,13998 |0,197631 |0,087323
103 | 0,491443 |0,072207 |0,064211 157 | 1,7479 0,372783 | 0,216068 211 | 3,84117 0,759179 | 0,425714
104 | 0,08649 0,013535 | 0,007274 158 | 0,884046 |0,132029 | 0,262852 212 2,73782 0,396964 | 0,221609
105 | 0,11944 | 0,026655 |0,016909 159 (1,23972 | 0,357158 | 0,262716 213 (351041 |0,699344 |0,316083
106 | 0,31212 0,045475 | 0,028473 160 | 0,240292 | 0,039934 | 0,022629 214 | 2,68502 0,396987 | 0,533264
107 | 0,47621 | 0,087543 |0,070414 161 | 0,817266 |0,151898 |0,122286 215(2,87878 | 0,473428 |0,39931
108 | 0,087046 |0,014273 |0,00834 162 | 0,500519 | 0,090015 |0,049226 216 | 0,965688 |0,151509 | 0,084094
109 | 0,730724 |0,108031 |0,091573 163 | 2,12369 0,376304 | 0,260652 217 | 2,40821 0,482459 | 0,207494
110 | 0,145545 |0,020772 |0,011429 164 | 1,04822 | 0,154732 |0,088469 218 | 4,74996 | 0,724354 |0,451388
111 {0,324766 |0,056993 |0,038468 165 | 0,617901 | 0,087406 |0,062376 219 | 4,6492 0,754096 | 0,523315
112 | 0,10078 0,015508 | 0,012214 166 | 1,30875 0,34419 0,288466 220 | 1,13149 0,176555 | 0,274144
113 | 0,748568 |0,127602 |0,087319 167 | 2,3634 0,490593 | 0,456358 221{2,09901 |0,387256 |0,224034
114 {0,293472 |0,032986 |0,024861 168 | 0,379581 | 0,058025 | 0,047562 222 | 2,53741 0,351415 | 0,287454
115 | 0,283669 | 0,055359 | 0,045685 169 | 0,743591 |0,230831 | 0,0582 223(7,37098 1,275 0,840426
116 | 0,285743 | 0,045512 |0,034633 170 | 0,727765 |0,109334 |0,069291 22410,954292 |0,1458 0,09041
117 {0,192572 |0,032433 |0,019651 171 {1,01876 0,256595 | 0,073488 225 | 1,50895 0,478122 | 0,142764




Domain | 1 Core 1 Socket |1 Node Domain | 1 Core 1 Socket |1 Node Domain |1 Core 1 Socket |1 Node
226 | 5,26877 0,741401 | 0,450514 284 | 5,15406 0,767915 | 0,663484 342 | 57,5566 1,16632 1,16201
227 | 5,56696 0,973404 | 1,1483 285 | 4,79167 0,807642 | 0,386735 343 53,6113 1,52585 0,74917
228(2,01556 | 0,325566 |0,199041 286 | 2,69072 | 0,558998 |0,271215 344 (89,2661 | 1,69503 |1,0847
229 | 5,83251 1,04805 0,816192 287 | 6,7167 1,2312 0,943611 345 9,65777 1,83524 1,11463
230 | 2,34679 0,330422 | 0,337579 288 | 1,83356 0,289645 | 0,195145 346 | 10,5537 1,7444 1,74817
231(1,92395 |0,360423 |0,183958 289(6,19825 |1,84226 |0,914975 347 (20,173 3,66596 | 2,92102
232 | 2,50477 0,352054 | 0,20877 290 | 5,13362 0,778215 | 0,452904 348 | 8,26533 1,39091 0,871841
233(6,09315 [1,11612 |0,919022 291|87,6884 [1,91359 |2,01112 349 (20,8055 |3,62418 |2,95923
23411,88834 |0,261716 |0,223473 292|76,0869 |1,45343 |1,05174 350 | 21,8283 | 0,876586 | 0,466367
235 | 4,00092 0,908129 | 1,13026 293 | 84,1849 2,16641 1,55991 351 | 27,8807 1,15373 0,831115
236 | 3,92978 | 0,755704 |0,939379 294 | 14,1087 | 0,496251 |0,274847 352 | 31,867 0,667394 |0,382429
237 | 4,83278 0,822476 | 1,21166 295 | 23,9923 1,7871 1,80356 353 | 152,635 3,62704 3,00982
238 | 2,33944 0,35849 0,201472 296 | 11,947 0,867097 | 0,486857 354 | 14,356 2,64787 3,11527
239(6,34201 [1,15909 | 0,903195 297(9,40839 |0,997503 |0,383023 355 (15,8676 |3,09639 | 2,2953
240 | 1,05514 0,16715 0,115549 298 | 6,92575 1,06015 1,12586 356 | 12,384 2,18413 2,76841
241(7,84981 |1,42152 |0,903066 299 (7,92728 |1,16133 |0,482745 357 | 8,934 1,65868 | 0,934994
242 (1,79657 | 0,410246 |0,189161 300 |5,32109 | 0,515666 |0,232275 358 | 11,276 1,87285 | 1,65402
243|2,29171 | 0,400732 |0,519681 301|16,9687 |1,62055 |1,13193 359 | 48,655 3,72696 | 2,7675
244 | 4,68494 | 0,688128 |0,365314 302 | 11,1515 [0,89341 |1,12824 360 | 17,1496 | 0,659979 |0,514612
245(2,60651 | 0,538588 |0,234267 303239215 |2,05027 |2,12986 361 (81,9071 |3,10616 | 1,48879
246 | 3,56489 | 0,561661 |0,271176 304 | 10,5588 | 0,765639 |0,387744 362 | 174,248 | 3,15479 | 1,97888
247(2,89118 [0,971994 |0,37945 305(21,3265 [1,93328 | 1,02649 363 | 24,2692 |1,28132 | 0,814244
248 |3,19034 | 0,450724 |0,259198 306 | 10,041 0,899313 | 0,449678 364 (17,0219 |1,06255 | 0,479553
249 (6,54633 |1,06116 | 0,936561 307 (38,9655 |[3,32986 |2,16878 365 | 66,6817 |4,04686 | 2,83979
250 (1,91871 | 0,316984 |0,310105 308 | 6,71593 | 0,503117 |0,343367 366 | 47,3238 [2,31052 | 1,49795
251|6,31831 | 1,29713 | 0,573008 309 | 27,572 2,42177 | 1,50646 367 | 100,636 |5,90585 | 4,40905
252(1,80721 |0,412133 |0,166366 310{12,9093 | 0,955012 |0,683367 368 | 28,6127 | 1,4408 0,832633
253 |3,41445 |0,625126 |0,281296 311|40,6046 |3,45537 |2,81197 369 [ 53,4773 |2,90175 | 1,57799
254 |3,37347 | 0,610125 |0,719946 312|5,60799 |0,477209 | 0,393386 370(93,2837 [1,92658 | 1,43413
255 |3,04458 | 0,461732 |0,273202 313 (38,5698 |3,36827 |2,15017 371(141,247 |3,12178 | 2,00146
256 | 1,19569 | 0,292896 |0,126236 314|12,2223 | 0,994338 |1,25194 372(66,0533 [1,72369 |1,23163
257 |7,41228 1,48323 0,915937 315|9,7205 0,763254 | 0,655638 373 106,494 6,33003 3,81241
258 | 4,35389 0,702609 | 0,377326 316 | 17,5084 1,35541 2,2751 374 | 28,051 1,52006 0,839532
259 | 4,74853 | 0,948232 | 0,468 317|30,3078 |2,73694 | 1,80895 375(24,8625 |1,76108 | 1,10507
260 | 1,79709 0,263631 | 0,154637 318 | 17,3866 1,34432 0,682868 376 | 39,8535 2,74323 5,65143
261 | 4,34817 0,853851 | 0,436442 319 | 16,1741 1,16463 1,02077 377 | 41,7979 2,63061 1,09241
262 (889501 |[1,24051 |1,01468 320|4,97454 | 0,406386 |0,351551 378 (27,9566 |1,38785 |1,0403
263 | 9,38612 1,5806 1,34998 321 | 27,9048 2,79693 2,84256 379 | 44,2651 3,85624 2,63288
264 |2,02278 | 0,296959 | 0,570476 322(6,73845 [1,13669 | 0,547895 380 (70,8223 |1,50809 |0,904219
265 | 6,14455 1,15521 0,61711 323 | 8,84388 1,86828 1,38098 381 | 197,597 3,99186 3,22547
266 | 3,53924 0,681529 | 0,349586 324 | 3,76679 0,555759 | 0,348399 382 | 46,3949 1,70089 1,81359
267 (8,10235 |1,47447 |1,35677 325|5,81539 | 0,86568 | 0,746998 383 (74,3935 [4,11913 |3,43571
268 | 6,52533 1,1218 0,648726 326 | 10,0912 1,6548 1,33225 384 | 14,5583 0,977986 | 0,426355
269|10,0117 | 1,72322 | 1,68746 327|19,7213 | 3,34338 | 2,05975 385(31,2915 |2,13108 |0,985438
270(2,68685 |0,365912 |0,204553 3288411 1,29724 | 0,985494 386 (37,6934 |2,04521 |2,80416
271 | 8,40213 1,56432 0,98779 329 | 11,4341 2,14497 2,93251 387 | 50,6066 3,26918 2,86906
272 3,18761 |0,541021 |0,24789 330|17,6599 |0,902046 |0,556938 388 (46,9979 |2,65341 | 3,34589
273 | 3,59871 0,817725 |0,279339 331 | 149,702 4,0484 2,60678 389 | 90,269 4,70522 3,67058
274 | 4,95582 0,80906 0,96913 332|87,1673 1,90621 2,43873 390 | 69,9318 1,39462 0,745361
275(3,30326 | 0,558261 |0,284232 333(10,0551 |1,9611 1,2799 391 (138,409 [4,19347 |1,58079
276 | 4,11021 0,619705 | 0,380228 334 |9,97486 1,49399 1,49729 392 | 57,0926 1,20728 0,840565
277 | 10,555 1,88239 |1,1078 335|14,4712 |2,86338 |2,7196 393 (81,6472 |6,10806 | 4,4687
278(4,90076 |0,903577 |0,95258 336 | 3,2358 0,490776 |0,311027 394 (11,8303 [1,91956 | 1,95058
279 | 5,38344 1,13434 0,647288 337 | 23,7684 4,37597 3,01849 395 | 22,2383 3,92534 3,70783
280 (2,17095 |0,360463 |0,253459 338|5,35072 | 1,06055 |0,555201 396 | 7,32354 |1,36967 | 0,644399
281 | 9,40255 1,61011 0,876645 339 | 22,2966 3,96937 2,4686 397 | 27,1894 4,87339 3,85902
282 | 5,93934 1,05539 1,64193 340 | 20,7807 0,950081 | 0,495144 398 | 12,238 1,94562 2,05959
283110,8444 | 1,79874 | 1,52865 341|54,3118 |2,00696 | 1,06445 399 (13,1735 | 2,55618 | 2,1899




Domain | 1 Core 1 Socket |1 Node Domain | 1 Core 1 Socket |1 Node Domain |1 Core 1 Socket |1 Node
400 | 5,272 0,866803 | 0,63311 455 | 15,647 3,41542 1,31505 510 | 55,1408 3,95584 2,17903
401 | 37,1691 6,19692 4,24648 456 | 15,4226 2,51183 1,77538 511 | 122,977 9,96583 4,72911
402 | 22,69 3,52537 | 2,17615 457 | 46,0588 | 8,34573 | 6,43925 512 (24,2165 |2,16553 |1,29633
403 | 16,9128 3,33565 2,15528 458 | 21,2926 3,60329 2,72449 513 | 89,8626 6,21887 3,51613
404 | 19,7102 3,4292 3,62927 459 | 19,4089 3,46897 2,30499 514 | 148,086 6,00686 4,15453
405 | 11,1965 1,94995 1,38729 460 | 17,4826 2,85648 1,90441 515 | 252,175 11,1565 9,3772
406 | 15,11 2,28014 1,69277 461 | 49,4943 8,58717 6,20923 516 | 152,261 5,75061 3,39943
407 [ 18,6139 [ 3,75995 | 2,07269 462 | 14,9265 |2,30329 | 1,29403 517 (129,421 |8,94602 | 11,0634
408 [ 11,0671 | 1,7901 0,983309 463 | 42,8733 | 7,80406 | 5,67492 518 (108,605 |551561 |2,77132
409 | 34,0555 5,84336 3,83044 464 | 20,2031 3,07592 1,80728 519 14,2662 6,96323
410 | 17,7547 2,78099 1,80714 465 | 24,3302 4,7857 3,15213 520 2,3213 1,84761
411 | 33,3839 5,83868 4,77734 466 | 21,4337 3,52096 2,86617 521 12,6762 9,01826
412 | 20,4073 3,30167 4,27711 467 | 49,0774 8,92429 6,28739 522 5,00749 2,93732
413 (27,0763 |5,12597 | 3,81559 468 | 13,5353  [2,30739 | 1,34555 523 13,6954 | 9,6915
414 | 14,9388 2,25928 1,15091 469 | 42,8525 8,17374 4,49378 524 11,6791 6,7449
415 | 29,5242 527772 4,14429 470 | 27,5483 5,17102 11,1394 525 4,00015 2,33052
416 | 7,31896 1,15932 0,742714 471 | 49,4495 8,42489 7,51264 526 5,90491 3,68414
417 | 35,2967 | 6,0643 6,10573 472|34,5383 [5,50379 |9,26681 527 8,80932 | 6,3615
418 (14,4539 [2,42616 | 1,65239 473 | 31,968 6,26371 | 3,69458 528 2,5384 1,64505
419 | 36,6394 | 6,4454 4,50926 474124,6116 | 4,17839 | 7,07453 529 8,4732 5,68586
420(8,06854 |1,18833 |0,877335 475|110,532 | 4,01217 | 2,42083 530 7,48672 | 4,48984
421(32,1356 |5,82169 | 4,40343 476 |94,5836 | 3,13363 | 2,06163 531 10,6755 | 6,83049
422 17,122 2,79649 | 2,27559 4771138,792 |7,66056 | 3,33964 532 456663 | 2,31329
423123,8991 |4,58864 |4,5319 478196,9345 | 3,76874 | 2,98556 533 7,87129 | 4,15887
424124,1304 |3,61545 |2,26586 4791210519 |9,1331 6,51691 534 7,21193 | 9,04513
425116,9263 |3,36645 | 1,43803 480 | 44,1366 | 1,46918 |0,948312 535 13,1705 | 10,2056
426 | 18,4104 |2,97572 | 2,22862 481|160,559 |9,45371 | 3,40078 536 9,1773 5,10397
427129,1175 |5,28989 | 2,67427 4821196,829 | 7,6455 5,06861 537 15,8402 | 9,55901
428 | 42,897 3,78666 | 4,04911 483|104,132 |5,5776 4,69876 538 6,70513 | 4,50027
429(13,8008 |2,50691 | 1,95809 484 | 46,6569 | 2,43878 | 1,40221 539 455733 | 2,46438
430(21,0312 |3,09248 | 2,08203 4851151,303 |9,62815 | 8,4066 540 3,0387 1,68812
431 | 39,0754 6,45505 5,35611 486 | 43,2188 3,05449 1,50341 541 16,8875 11,618
432 | 7,26884 1,0986 0,721303 487 | 52,6283 9,59304 5,65777 542 5,35696 3,96568
433 (37,9044 |6,82964 | 3,43403 488139,3424 |6,48715 | 3,41962 543 16,1768 | 10,5719
434 | 19,0312 2,83414 2,01076 489 | 63,5783 11,6142 7,68647 544 3,93138 2,23853
435(20,7342 |3,85065 | 2,74901 490 | 108,657 |3,52433 | 2,11704 545 16,0949 | 8,87682
436 (39,4691 |6,08455 |3,9177 491 | 55,0258 |9,77668 | 5,81003 546 455013 | 2,96251
437 | 24,8578 3,91882 2,10859 492 | 28,2501 4,4919 2,74936 547 18,8438 11,9759
438 | 31,905 4,76033 | 3,04849 493 |36,3946 |6,95908 | 4,74828 548 7,15841 | 6,97825
439 | 45,038 7,91325 5,03237 494 | 21,4006 3,45648 1,70231 549 11,9473 5,95439
440 | 9,50693 1,51593 0,966004 495 | 20,0348 3,68947 2,31249 550 4,95401 2,3687
441 14,4999 | 2,47558 | 1,45579 496 | 25,1613 | 4,01949 | 2,60297 551 10,5895 | 5,05266
442 | 15,4068 2,59628 1,65066 497 | 45,9293 7,92046 5,02066 552 5,40302 3,52861
443 | 44,899 8,13156 | 4,40485 498 |38,3959 [6,10301 | 8,16969 553 12,7228 | 10,8658
444 19,4714 | 3,04832 |2,01848 499 | 65,3501 | 11,5368 | 6,64922 554 6,57784 | 4,60349
445 | 38,0678 6,73871 5,14944 500 | 66,6865 2,33022 1,29948 555 4,54934
446 | 43,489 6,28919 | 3,49094 501 (189,635 11,36 6,34684 556 7,03174
447 | 45,0341 7,40344 5,28986 502 | 24,96 4,36666 3,61555 557 13,6451
448 | 8,26487 1,21797 0,718661 503 | 80,028 9,90447 6,48498 558 3,4221
449 | 40,4486 | 6,9683 6,46435 504 | 25,6408 |2,30992 | 1,32033 559 8,08678
450 | 13,8811 2,52 1,56841 505 | 117,711 9,93442 7,11767 560 1,80248
451 (27,0955 |[5,25619 |4,37623 506 | 116,743 | 4,65796 | 2,6757
452 | 41,5252 6,44491 4,62642 507 | 97,4112 3,48001 2,66712
453 | 43,7415 7,67337 6,7451 508 | 110,956 4,55913 5,70079
454 21,1056 | 3,34369 |2,71177 509 | 188,866 | 10,2098 | 7,88409
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PartialMatrix

IMatrix Params
c2r: fitwf_plan + bell: std::string
P Il + bell_size: T3D
complex_alloc s long + domain: T3D
_data: + emor: bool
data: float® + help: bool
domain_dims: T30 + infile: std:string
float_alloc s: leng + kgrid: std:string
info: MPI_Info + kgrid_size: T3D
MPI_paosition: T3D + ouffile: std::string
MPI_rank: int + overlap: T3D
MPI_size: int + repeats: long
r2c fitwf_plan + topology: T3D
complex_add(|Msatri + Params()
complex_sllod]) : void + Params{int, char®, string)
complex_slloc sizel) : long +topology |+egrid_size
3D +overlsp [Fdomain
. Fill_. 1 ) : void +bell_size
complex_fill_const{float, float) : void
_mult_constic <fl ) : void
complex_mult_const{fleat, float) : void T3D
complex_mult_el{IMatrix™) : void
copy_real_to_complex() : void e loro
domain() : T3D R o
FFTI) : void = oo
FFT_copy_plans{IMatrix®) : void
FFT_create_plans() : void b
float_sllog_size() : long #MPI_paosition b YAl - oI X
HE5_get_data(string, string) - void -domain_dims = int. int) - void
H5_get_domain_dims{string, string, string, string) : void + size]) : long .
HE_write_dsta(ztring, sinng) © void g I -ty y_dimms| _
IFFT() : void b T3D{I.I1t. |Int. L) ~overlap_dimms | _
IMatrix() + to_string{) : string
IMatrix{MPI_Comm, MPI_info)
~IMatrix{)
MPI_bamier|]
normalize() : void
overlsp() - T3D
position() : T30
real_add{IMatrix*) : vei =,
real_sllod]) : void
times{IMatrix") : void
real_fill_const{float) : void
real_ifftshift() : void
real_mult_const{floa
real_mult_el{IMatrix’
real_pointflong, long, long) : float
real_point{T30) - float
set_domain_dims(int, int, int) : void
set_domain_dims{T30) : void
2ub_padded|) : T3D
subdomain() - T30
topologyy) - T3D
HDF5Manipulator Matrix
- comm: MFI_Comm + HE5_get datafstring, string) : void
- file: hid_t + HE5_write_datafstring, string) :
- filespace: hid_t +  Matrix(MPI_Comm, MPI_Inf
- info: MFI_Info + real_point(long, leng, leng) : float
- memspace: hid_t + real_point{T3D) : float

H5_close() : void

H5_oreate dataset{string) : void

H5_oeate filespace(T20) : void
H5_oreate_write_collective(string) : void
H5_oreate_write_single(string) : void
H5_get_3DYstring, string, string, string) : T30
H5_open_collective(string) : void
H5_open_single(string) : void
H5_read_float(string, float®) : void
H5_read_float(string, string, float’
H5_read_long|string, long®) : void
H5_read_long|{string, string, long™) : void
H5_select_hyperslabistring, T3D, T3D, T3D) : void
H5_write_float{striing, float) : void
H5_write_float(string, string, T30, float™)
H5_write_float_single(string, float™) : void
HDF i AFI_Comm, MPI_lnfa)

soid

T

exception
MyEx

message: string

+

+

MyEx(string)
~MyEx{)
what{} : char = {queny}

comersize_xyz: int [MATRIX2D])
edgesize_xy: int ([MATRI3D])
edgesize_xz: int ([MATREX3D])
edgesize_yz: int ([MATREX3D])
initialized: bool
overlap_dimms: T3D
padded_size: int ([MATRIX30])
recv_c_blb: MPI_Datatype
recv_c blt: MPI_Datatype
recv_c_brb: MPI_Datatype
recy_c_brt: MPI_Datatype
recv_c flb: MPI_Datatype
recv_c flt: MPI_Datatype
recv_c frb: MPI_Datatype
recv_c frt: MPI_Datatype
recv_e_bb: MPI_Datatype
recy_e_bl: MPI_Datatype
recv_e_br: MPI_Datatype
recy_e_bt: MPI_Datatype
recy_e_fb: MPI_Datatype

recy_e_fl: MPI_Datatype
recy_e_fr: MPI_Datatype
recv_e_ft: MPI_Datatype
recy_e_|b: MPI_Datatype
recv_e_|t: MPI_Datatype
recy_e_rb: MPI_Datatype

recy_e_rt: MPI_Datatype

recy_w_badc MPI_Datatype

recv_w_bottom: MPI_Datatype

recy_w_front: MPI_Datatype

recy_w_left: MPI_Datatype

recy_w_right: MPI_Datatype

recy_w_top: MPI_Datatype

requests: MPI_Request ([2*{WALLS+CORNERS+EDGES)])
send_c blb: MPI_Datatype

send_c blt: MPI_Datatype

send_c_brb: MPI_Datatype

send_c brt: MPI_Datatype

send_c flb: MPI_Datatype

send_c flt: MPI_Datatype
send_c frb: MPI_Datatype
send_c frt: MPI_Datatype
send_e_bb: MPI_Datatype
send_e_bl: MPI_Dstatype
send_e_br: MPI_Datatype
send_e_bt: MPI_Datatype
. fb: MPI_Datatype
_e_fl: MPI_Datatype
send_e_fr: MPI_Datatype

send_e_ft: MPI_Datatype

send_e |b: MPI_Datatype

send_e_lt: MPI_Datatype

b: MPI_Datatype

« rt: MPI_Datatype

_badk MPI_Datatype
send_w_bottom: MPI_Datatype
send_w_front: MPI_Dsatatype

send_w_left: MPI_Datatype

send_w_right: MPI_Dsatatype

send_w_top: MPI_Datatype

start: int ([MATRIX3D])

targets: int ([2{WALLS+CORNERS+EDGES))
topology_dimms: T3D

wallsize_x: int ([MATRIEX3D])

wallsize_y: int ([MATRIEX3D])

wallsize_z: int ([MATRIEX3D])

R

communicate() : void
communicate_blodking()
compute_neighbours()
destroy_amays() : void
H5_get_data(string, string
HE_write_dats(string, string)
init_amays() : void
overlap() : TaD
PartialMatrix(T3D, T2D, MPI_Comm, MPI_Info)
real_point{long, leng, long) : float

) : float

subdemain() : T3D

topology() : T3D
wait_until_done{) : void
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doc/

indata/
indata/kgrids/
indata/bells/
kWave-matlab/
matlab scripts/
measure/
outdata/

pbs/

reports/

shell scripts/
src/

Doxyfile
Makefile
Readme. txt
Technické zpréava.pdf

Dokumentace vygenerovana programem Doxygen
Ukazkova vstupni data

Matice KGrid pro ukazkova vstupni data

Matice Bell pro ukazkova vstupni data

k-Wave toolbox pro Matlab

Skripty pro Matlab (generovani vstupnich dat)
Vysledky méteni

Vystupni data

Ukézka PBS skriptu

Ukazkové vystupni zpravy profileru

Skripty pro linuxovy shell (generovani dat, spousténi)
Zdrojové kody

Struény navod k pouziti, ptiklady spusténi
Technicka zprava ve formatu PDF



