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Abstrakt

Cielom tejto prace je paralelizovat a vektorizovat simuldciu toku kvapalin. Dosiahne sa to
pomocou kniznice OpenMP a prekladac¢u od Intelu. Implementované boli rézne pristupy k
problému, ako napr. cache blocking, zoradovanie dat pocas behu a docasné reorganizovanie
dat v pamati.

Skombinovanim najrychlejsich rieSeni sa podarilo simuléciu celkovo zrychlit 11,4krat na 16
jadrach, pricom testy prebiehali na ostravskom superpocitac¢i Anselm. Vysledky ukazuju,
ze vysledna aplikdcia dobre skaluje s pribudajicim poc¢tom jadier. Dalej, vektorizovanie
daného problému bolo mozné len ¢iastoéne z dévodu nevhodného spdsobu prace s datami.

Abstract

This thesis describes the process of parallelization and vectorization of fluid simulation using
OpenMP library and Intel compiler. Various approaches were tried e.g. cache blocking,
data sorting and data reorganization. By combining the best of them, final application
preformed 11.4 times faster than the original one, using 16 cores. Benchmarks show that
used algorithms are not suitable for vectorization.
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Kapitola 1

Uvod

Ludia sa uz od prvych pocitacov snazili zvySovat ich vykon, ¢o sa dosahovalo hlavne zvy-
Sovanim pracovnej frekvencie ich procesorov. Na prelome tisicro¢i vsak zacali narazat na
technologické limity. So zvysujticou frekvenciou sa zvySovala aj spotreba procesorov a zvys-
kové teplo, ktoré bolo treba nejako odvadzat. RieSenie prinieslo zvysenie poc¢tu procesorov s
nizsou frekvenciou, ¢o bolo mozné aj vdaka neustdle zmensujicemu sa vyrobnému procesu.
Viac vypoctovych jednotiek znamenalo, ze moze bezat viacero tloh stcasne, ¢o znamena
teoreticky vacsi vykon. [19]

Rychlost behu aplikécii vSak nezavisi len na hardvéri. Nevhodne napisany sériovy prog-
ram nemusi dosahovat ani len percento potencidlneho vykonu daného pocitaca. Naproti
tomu, jeho optimalizovand paralelnd verzia moze dosahovat aj zrychlenie v rddoch desiatok
¢i dokonca stoviek.

Tato praca sa preto zaoberd moznostami modifikacie softvéru tak, aby vyuzil schop-
nosti daného pocitaca na maximum. Dosiahne sa to pomocou paralelizicie a vektorizacie s
ohladom na cielovy pocitac.

7 tohto dévodu sa v kapitole 2 popisuje architektiira modernych procesorov, vratane
testovacej zostavy. V kapitolach 3 a 4 bude vysvetlend paralelizacia a vektorizacia s vyuzitim
kniznice OpenMP a Intel prekladaca. Vysvetlend teéria sa néasledne aplikuje v mikrotestoch
(kapitola 5), ktorych cielom je vyhodnotenie chovania testovacej zostavy. Nadobudnuté
poznatky sa potom vyuzijui na optimalizidciu praktickej tlohy v kapitole 6. Konkrétne,
bude sa jednat o 2D simulédciu toku kvapalin.



Kapitola 2

Architektiira procesorov

Tato kapitola struc¢ne popisuje konstrukciu a chovanie sii¢asnych procesorov, ¢o je pre prog-
ramatora efektivneho softvéru klucové. S poziadavkami na vyssi vykon procesorov sa zvy-
sovala aj ich komplexnost. Preto si v jednotlivych podkapitolach uvedené situacie, ktoré
mozu negativne vplyvat na vykon. Na konci kapitoly je charakteristika stroja Anselm, na
ktorom prebiehali testy. Tato kapitola vychadza z [15].

2.1 Pruadové spracovanie instrukcii

Instrukcie, tvoriace softvér, sa v stcasnych procesoroch vykonavaji pridovo (pipelining).
To znamend, Ze nova instrukcia sa zacne vykonavat bez toho, aby sa ¢akalo na dokonce-
nie tej predchadzajicej. Vo vysledku sa tym zvysi pocet vykonanych instrukcii ale len za
predpokladu, ze procesor vie, ktord instrukcia nasleduje a ma potrebné operandy.

V pripade, ze operécia pozaduje vysledok instrukcie, ktora sa este nedokoncila, aktudlna
operacia musi nan cakat, ¢im sa pozastavi prid naslednych instrukcii. Vyhnut sa tomu da
zmenou poradia inStrukcii tak, aby vysledok zostal rovnaky. O to sa moze postarat prekladac
pri optimalizaciach.

Dalsf pripad, kedy procesor musi ¢akat, je nacitavanie dat z pamite. Toto spomalenie
sa redukuje vyuzitim rychlych vyrovnavacich paméti (viac v kapitole 2.3).

Procesory, podporujice viac hardvérovych vldkien, dokazu v pripade takéhoto cakania
pokracovat vo vykondvani iného vldkna (napr. technolégia Hyper-Threading od Intelu).
Vykon c¢akajiceho vlakna sa sice nezlepsi, ale zlepsi sa priepustnost procesoru. Pre vedecké
vypocty sa odporuca takito technolégiu vypnut. [14]

Aby sa mohli instrukcie vykonavat bez pozastavenia, musi procesor vedief, ktora in-
strukcia nasleduje. V pripade podmienenych skokov nie je zname, ¢i sa skok vykond, kym
sa nevyhodnoti podmienka, na ktorej vetvenie kédu zavisi. Tento problém sa riesi predik-
ciou, ¢i sa skok vykond. Podla toho procesor pokracuje instrukciami z predikovanej adresy.
Ak bola predikcia nesprdvna (branch misprediction), rozpracované instrukcie sa zahodia a
zacne sa vykonavat spravny sled instrukcii. Kvoli tomuto spomalovaniu je vhodné minima-
lizovat mnozstvo podmienenych skokov.

2.2 Vektorové operacie

V stcasnych procesoroch existuju tzv. SIMD instrukcie (Single Instruction Multiple Data),
s ktorymi je mozné vykonat jednu operaciu nad viacerymi prvkami vektoru stcasne. V pro-



cesoroch si tieto operécie pritomné ako rozsirenia instrukénej sady, napr. pre x86 existuju
SSE a AVX, v pripade ARM to si NEON. Pocet a typy prvkov, ktoré st schopné naraz
spracovat, je zavisly na konkrétnej implementécii, pricom dizky vektorov (resp. pracovnych
registrov) sa zvycajne pohybuji medzi 128 az 512 bitov. [3]

Vektorizacia sa da pouzit aj v pripadoch, kedy st spracoviavané data prili§ malé na
efektivnu paraleliziciu. Tabulka 2.1 ukazuje, aké je teoretické zrychlenie vektorizovaného
kédu oproti skalarnemu. V praxi sa vsak také zrychlenie dosiahne len zriedka, viac v kapitole

4.
Instruction Set SP FLOPs DP FLOPs
per cycle per cycle

Nehalem | SSE (128-bits) 8 4
Sandy e

Bridge AVX (256-bits) 16 8
Haswell | AVX2 & FMA gg g S

Obr. 2.1: Pocet operacii s desatinnymi ¢islami vykonatelnymi za cyklus pre Intel mikro-
architekiary. FMA znamend fused multiply-add — ndsobenie a scitanie v jednej instrukcii.

5]

2.3 Cache

Cache, tiez nazyvana rychla vyrovnavacia pamét alebo medzipamét, v kontexte procesoru
vyrovnava rychlosti medzi rychlym procesorom a pomalSou pamétou (doba pristupu v stov-
kéch cyklov procesoru). V procesoroch mézu byt az 3 trovne tychto paméti, nazyvané L1,
L2 a L3. Cache L1 je najblizsie ku procesoru, je najmensia (niekolko kB), ale zaroven
najrychlejsia, s dobou pristupu v jednotkich cyklov. Paméat L3 je blizSie ku paméti, jej
velkost sa pohybuje v jednotkdch MB ale je najpomalsia (latencia v desiatkach cyklov).
Tieto pamaéte sa este mozu rozdelif aj v ramci jednej tirovne na instrukéni a datovi cache.

Pri ¢itani dat z paméte sa ddta ¢itaji po tzv. riadkoch medzipaméti (cache line), ktorych
velkost je typicky 64 bajtov. Pri nacitani riadku z paméte alebo vzdialenejsej medzipamati
sa kopia tohto riadku zaroven ukladd do medzipaméti nizsej trovne. Tym sa zvysi vykon,
pretoze je pravdepodobné, ze rovnaké alebo data z rovnakého riadku sa znovu pouzijd, a
teda ich uz netreba c¢itat z pomalej hlavnej paméte.

Ak sa pozadované déta nenachadzaju v L1 cache, dochadza k tzv. vypadku (cache miss)
a data sa hladaji vo vzdialenejsich cache alebo dokonca az v pomalej hlavnej paméti. [19]
Preto je dolezité pri ndvrhu efektivneho softvéru myslief na maximalne vyuzitie medzipa-
mati.

2.4 Paralelné systémy

Predchédzajice kapitoly popisovali chovanie procesoru, ktory v kazdom okamziku vykondva
prave jedno vlakno. Kedze v praxi bezi v systéme viac vlakien sticasne, zvysSovanie celkového
vykonu sa dosahuje zvySovanim poctu jadier v ramci procesoru. Takéto jadra pocitaju
nezavisle na sebe, pricom podla architektiry zdielaju spolu niektoré zdroje, napr. pristup
do pamate ¢i L3 cache.
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Obr. 2.2: Hierarchia paméti v ramci jedného procesoru Anselmu.

Pre vacsi vykon je mozné zvysit pocet procesorov, tie sa moézu nésledne spajat do uzlov
a tvorit tak cluster ¢i superpocita¢ — teda paralelné systémy.

Podla sposobu zapojenia procesorov a paméati moze byt systém typu UMA (Uniform
Memory Access) alebo NUMA (non-UMA). Pri UMA systémoch je doba pristupu z proce-
sorov do paméti rovnaka. Pri NUMA procesor rozliSuje pamét lokalnu a vzdialent, logicky
vSak tvoria suvisli pamét. Doba pristupu do vzdialenych paméitovych modulov je vicsia,
¢o priamo ovplyvinuje vykon. Operacny systém by to mal zohladnovat pri alokovani paméte
a planovani procesov, programator si moéze pomdct s First Touch Policy (viac v kapitole
3.5).

V paralelnych systémoch mézu byt data ulozené okrem paméte aj v medzipamétiach
niektorych procesorov. Aby softvér fungoval spravne, musia byt tieto data navzajom kon-
zistentné, akoby v systéme ani medzipaméite neboli. O ttto tzv. koherenciu medzipaméti
sa stard hardvér procesoru. Udrziavanie medzipaméti aktualizovanych nieco stoji a pri ne-
spravnom pouziti sa méze prejavit ako tzv. falosné zdielanie (vid kap. 3.4.2).

2.5 Meranie vykonu

Na meranie vykonu je mozné vyuzit hardvérové pocitadla (hardware performance counters).
Ide o specialne registre vnitri procesorov, ktoré si schopné zaznamendavat urcité hardvérové
udalosti, napr. vypadky medzipaméti, poc¢et vykonanych instrukcii s desatinnymi cislami,
pocet zle predpovedanych vetveni atd. Dostupné meratelné udalosti a pocet registrov (teda
sucasne sledovanych udalosti) je zavisly od konkrétneho procesoru.

Ich vyuzitie je mozné bez zdsahu do meraného softvéru a pri kazdom merani je mozné
zvolit, ktoré udalosti sa maju sledovat. Pracovat s nimi je mozné napr. cez rozhranie PAPI
alebo nastroj PCM od Intelu.

Na meranie vykonu sa pouzivaji dve metriky: pocCet prvkov za jednotku ¢asu a doba na
jeden prvok. V prvom pripade sa vo vysoko naro¢nych vypoctoch pouziva prevazne jednotka
FLOPS - floating-point operations per second. Téa sa v tejto praci pouziva v kapitole 5 spolu
s poCtom spracovanych prvkov. V kapitole 6 sa zase meria ¢as straveny vo funkcii alebo v
celom programe.

Zakladnou charakteristikou ovplyviiujicou vykon je frekvencia procesoru. Pri dynamic-
kom pretaktovani sa tato frekvencia moze menit v case podla spésobu vyuzitia procesoru.
Prikladom je technoldgia Intel Turbo Boost, ktorda umoznuje jadram procesoru bezaf na



vysSej nez je zékladna frekvencia, pokym je procesor v rdmci svojich limitov (max. tep-
lota, prid, ...). To sa odvija od po¢tu aktivnych jadier a ich zataze. Konkrétne, vektorové
instrukcie vyzaduju viac energie a preto optimalizovany vektorizovany kéd moze bezat na
nizsich frekvenciach. [10]

2.6 Anselm

Testy a merania vykondvané v tejto praci prebiehali na ostravskom clustri Anselm, ktory
vznikol v rdmci projektu IT4Innovations. Teoreticky vykon 94 Tflop/s zabezpecuje 209
NUMA uzlov, pricom niektoré st vybavené GPU Kepler K20 (23) alebo MIC Xeon Phi
5110 (4). Bezné vypoctové uzly, na ktorych prebiehali testy, obsahuju 2x Intel Sandy Bridge
E5-2665 (2.4 — 3.1 GHz s Turbo Boost, kazdy 8 jadier) a 8x 8GB DDR3 DIMM 1600Mhz.
Cache st velkosti L1 2x32 kB (na data a instrukcie), L2 256 kB a L3 velkosti 20 MB, ktora
je zdieland pre 8 jadier (vid obrazok 2.2 vyssie).

Na testy sa vyuzival vzdy 1 uzol, teda maximalne 16 jadier. Teoreticky vykon jedného
uzlu je 307 GFLOPS. Technolégia Hyper-Threading je vypnuta a Turbo Boost je mozné
vypnut pri alokovani uzlu. Procesor podporuje instrukcie AVX 256-bit a obsahuje 11 hard-
vérovych pocitadiel.

Opera¢ny systém je 64b bullx Linux, ktory je zalozeny na Red Hat Enterprise Linux
Server 6.4 a vie pracovat s NUMA systémami. [6] [4]

2x 8GB RAM 2x 8GB RAM
2x 12,8GB/s ‘ ‘ ‘ ‘ 2x 12,8GB/s
2x 16GB/
CPU ——— CPU
2x 12,8GB/s | | | | 2x 12,8GB/s
2x 8GB RAM 2x 8GB RAM

Obr. 2.3: Schéma vypocetného uzla Anselmu — sp6sob zapojenia procesorov a paméatovych
modulov spolu s priepustnostami spojeni.

2.6.1 PouzZivanie

Na Anselm sa prihlasuje prostrednictvom sluzby SSH a autentizacia prebieha pomocou
privatneho klica. Po prihlaseni sa pouzivatel nachddza na tzv. login uzle. Ak chce pocitat
na superpocitaci, musi si alokovat jeden alebo viac vypocetnych uzlov. Uzly su rozdelené
do viacerych front. Pocas tejto prace sa vyuzivala expresnd fronta gexp (na testovanie
funkénosti) a produkénd fronta gprod (na meranie vykonu a ¢asov). Expresna fronta nebola
vhodnda na vykonnostné testovanie, pretoze vykon spustanych programov sa lisil navzajom
aj o 30 %, zatial ¢o produkéné uzly dévali stabilné vysledky. [0]

Produkéné uzly boli alokované prikazom: gsub -A OPEN-7-15 -q gprod -1 select=1
-1 ncpus=16 -1 cpu_freq=24 -1 cpu_turbo_boost=0 -I.V prikaze, OPEN-7-15 je iden-
tifikdtor projektu, v ramci ktorého sa uc¢toval spotrebovany vykon. Argument -I hovori, ze
ide o interaktivnu reldciu, teda prikazy budi zadavané zo standardného vstupu a nie ¢itané
zo skriptu. Argument -1 popisuje poziadavku na 1 uzol, 16 jadier, vypnuti technolégiu Tur-
boBoost a uzol s procesorom E5-2665 (beziaci na frekvencii 2,4 GHz, preto cpu_freq=24).



Sofvér je na Anselme organizovany do tzv. modulov. Pred pouzitim vacsiny softvéru je
najprv nutné nacitat dany modul pomocou prikazu module load, nasledovanym jednym
alebo viacerymi nazvami pozadovanych modulov. Dostupné moduly je mozné vypisat pri-
kazom module avail. V tejto praci sa vyuziva Intel preklada¢ z modulu intel (vychodzia
je verzia 13), verzia 15 z modulu intel/15.3.187, kniznica PAPI z modulu papi a kniz-
nica Intel Math Kernel Library z mk1. Modul prekladaca stac¢i mat nac¢itany pri prekladant,
moduly mkl a papi vSak treba nacitat aj pred pouzivanim uz preloZenych programov. [0]



Kapitola 3

Paralelizacia

Prvym krokom k paralelizicii programu je vytvorenie jeho behového profilu. Vychadzajic
z kapitoly 3.1 sa vyhladaju casti kédu (napr. funkcie), v ktorych sa travi najviac casu.
Programator toho moze docielit ru¢ne pomocou funkcii na meranie ¢asu, s vyuzitim nejakej
kniznice alebo jednoducho pouzit existujici profilovaci nastroj, ako Intel Vtune. [15]

Vo vybranych castiach kédu sa podla kapitoly 3.2 identifikuju casti, ktoré by sa dali
vykonévat paralelne. Podla kapitoly 3.3 treba rozoznat zavislosti, ktoré by mohli znemoznit
efektivnu paralelizaciu. Z predchadzajucich krokov sa odhadne mozné zrychlenie a naklady
(naro¢nost implementécie, potrebné prostriedky, ...). Ak by paralelizicia bola prinosom,
implementuje sa podla kapitoly 3.4. V opa¢nom pripade mdze byt uzitocné rozsirit rozsah
analyzy alebo zvazit zmenu pouzitého algoritmu, ¢i dokonca zmenu struktiary programu.

Implementacia komunikécie medzi vldknami je popisand v kapitole 3.4.2.

Kapitola 3.5 sa venuje zvysSeniu vykonu cez lepsie vyuzitie medzipamati.

Tato kapitola vychadza z [15].

3.1 Odhad zrychlenia

Najbeznejsou aproximéaciou zrychlenia po paralelizacii je Amdahlov zdkon. Ten predsta-
vuje len odhad, pretoze nepocita s komunikaciou medzi vldknami, vplyvom vyrovnavacich
pamati ¢i ostatnymi procesmi v systéme.

dobabehu = s + 2 (3.1)
n

zrychlenie = (3.2)

D
n

Z rovnice 3.1 vyplyva, ze program nemoze bezat rychlejsie, nez trva jeho sériova cast
bude mat paralelizovanie na n vypocetnych jednotkach.

Z grafu 3.1 sa d4 vycitat, ze ak 5 % z programu zostane sekvenénych, maximalne zrych-
lenie je len 20.

3.2 Typy paralelizmu

Zjednodusene, existuju 2 kategérie paralelizmu: datovy (data parallelism) a tlohovy para-
lelizmus (tiez funkény, angl. task parallelism).
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Obr. 3.1: Teoretické zrychlenie programu podla mnozstva paralelizovatelnej casti programu
a poctu vypocetnych jednotiek. [2]

Pri datovom sa vykonavaju rovnaké operacie na réznych datach a v programe byvaju
vo forme cyklov, napr. spracovanie prvkov vektorov a matic. Do tejto kategérie sa zaraduje
aj vektorizacia.

Pri tlohovom paralelizme bezia rézne tlohy sucasne. Napriklad, na trovni opera¢ného
systému su to jednotlivé beziace procesy, v ramci jedného procesu to moze byt vldkno
spracuvajuce vstupy pouzivatela a vldkno vykreslujice rozhranie aplikacie.

3.3 Zavislosti vo vypoctoch

V pripade, Ze s jednou premennou pracuje viac vlakien, z ktorych aspon jedno zapisuje, jej
hodnota pre vlakna zavisi na poradi, v akom sa operacie vykonaju. Tabulka 3.3 obsahuje
typy zévislosti, aké mézu nastat spolu s anglickymi oznaceniami. Tie sa pouzivaju tiez v
optimaliza¢nych vystupoch prekladaca, napr. pri pouziti priznaku -vec-report.

Poradie operacii 2. Citanie 2. zapis
1. ¢itanie Bez zavislosti Antizavislost (anti)
1. zapis Skutocnd zéavislost (flow) | Vystupna zavislost (output)

Tabulka 3.1: Typy zavislosti.

3.4 Paralelizacia pomocou OpenMP

OpenMP (Open MultiProcessing) predstavuje aplikaéné rozhranie pre paraleliziciu a vek-
torizaciu pre jazyky C, C++ a Fortran. Jazyky rozsiruje o Specidlne direktivy prekladaca,
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kniznicu funkcii a premenné prostredia, ktoré blizsie urcuji, ako sa mé koéd paralelizovat.
S minimalnou zmenou existujicich sekvenénych programov programator urci, ktoré casti
kédu sa maju paralelizovat a o zvysok sa postara prekladac. Praca je rozvrhovana do vla-
kien, pretoze oproti procesom umoznuju rychlejsie prepinanie kontextu a vdaka zdielanej
pamiti (a teda aj medzipaméti) je komunikécia medzi nimi rychlejsia.

Aby preklada¢ interpretoval OpenMP direktivy a pripojil k vyslednému programu be-
hovi kniznicu, je potrebné program prekladat s prepinacom -openmp (pre Intel prekladac).
Pre pouzitie behovych funkcii treba este pouzit hlavickovy stbor omp.h. OpenMP bude
demonstrované na jazyku C/C++ a praktické priklady su v kapitoldch 5 a 6. [9]

3.4.1 Rozdelenie prace

Prvy krokom je vytvorenie timu vldkien pomocou direktivy #pragma omp parallel, za
ktorou nasleduje blok kédu (tzv. paralelnd oblast), ktory uz vykonaju vsetky vldkna para-
lelne.

Potom sa vldknam rozdeli praca. Ak sa mé paralelizovat for-cyklus (s dopredu zndmym
poctom iteracii), tak sa pouzije direktiva #pragma omp for, ktord rozdeli iterdcie rovno-
merne vSetkym vlaknam. Ak sa jedna o cyklus s rézne dlhymi iterdciami, méze byt vhodné
experimentovat so spésobom rozvrhovania iteracii pomocou klauzuly schedule.

V pripade dlohového paralelizmu sa namiesto direktivy for pouzije sections alebo
single.

Pre rézne situacie si vhodné rozne direktivy (vid specifikiciu OpenMP [9]), pri¢om ich
chovanie sa da dalej upravovat dalsimi klauzulami.

3.4.2 Sukromné a zdielané data

V paralelnych oblastiach kédu sa rozlisuju sikromné a zdielané premenné. Pri sikkromnej,
kazdé vlakno ma svoju vlastni képiu danej premennej a jej zmena v jednom vldkne neméa
vplyv na ostatné vlakna. Zdielané premenné si spolo¢né pre vsetky vldkna a pomocou
nich prebieha komunikéicia medzi vldknami. OpenMP mé urcité pravidld, podla ktorych
rozoznava sikromné a zdielané premenné. Pomocou direktiv private a shared je to mozné
zmenit, ¢o moze v uréitych pripadoch zvysit vykon.

Ak sa zdieland premennd pouziva na Citanie aj zapis, bude potrebné zaistenie jej sprav-
neho pouzivania. Ak sa jedna o jednoduchsiu operaciu, ako napriklad inkrementéciu, je
mozné pouzit direktivu atomic. Pre zlozitejsie operacie existuje critical. Takato synch-
ronizécia so sebou nesie urcitt réziu a dochadza k serializacii vlakien, preto treba jej pouzitie
minimalizovat.

Ak vlakna zapisuju do zdielanych premennych, ktoré sa v paméti nachadzaji na spo-
loénom riadku medzipamaéti (vid kapitolu 2.3), mdze nastat jav nazyvany falosné zdielanie.
Pri kazdom zapise jedného vldkna sa procesor snazi zabezpecit koherenciu medzipaméti
a aktualizuje aj ostatné képie rovnakého riadku v ostatnych procesoroch. To trva nejaku
dobu a preto c¢asté zapisovanie do takychto premennych moze znizit vykon. Obmedzit alebo
vyhnut sa dd tomu pouzitim zarovnania (alignment) alebo vyplne (padding) premennych,
alebo zmenou algoritmu, aby a menej ¢asto pouzivali zdielané premenné.
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3.5 Efektivnejsia praca s paméitou

Rozdiely v dobe pristupu do pamati v NUMA systémoch je mozné zmiernit pomocou pri-
stupu First Touch. Vtedy sa na inicializaciu dat pouziji vsetky vldkna, ¢o spdsobi, ze data
sa fyzicky umiestnia do paméatovych modulov, ktoré st blizsie k danému vldknu. Pri vypocte
sa to prejavi ako mensie c¢akanie na dita z paméti a rovnomernejsie vyuzitie sirky pasma
paméti. Tento pristup vychadza z faktu, ze moderné operac¢né systémy fyzicky rozmiestnuju
stranky paméte az pri ich prvom pouziti.

Technikou na redukovanie obmedzeni zo strany paméte je tzv. cache blocking. Ide o
reorganizovanie pristupov do paméte tak, aby sa do medzipaméti nacital blok dat, ktory
sa potom opakovanie vyuzije a nemusel sa viackrat nacitavat z paméte. V algoritme sa to
prejavi ako rozdelenie vhodnych cyklov do viacerych, ktoré prechéddzaji po blokoch. Velkost
bloku je potrebné experimentdalne zistit, aby sa dosiahol najlepsi vykon. [3]

12



Kapitola 4

Vektorizacia

Vektorové spracovanie predstavuje datovy paralelizmus na trovni instrukcii. Moderné pre-
kladace podporuju vektorizaciu, pricom vygenerovany kod bude fungovat len na procesoroch
s danymi SIMD instrukciami (vid kap. 2.2). [15]

V kapitole 4.1 sa hovori o réznych spésoboch ako vyuzit vektorové spracovanie vo vlast-
nom programe, od jednoduchsich po narocnejsie pristupy. Kapitola 4.2 je o poziadavkach
na kéd, aby ho bolo mozné efektivne alebo vobec vektorizovat.

Spominané prepinace a direktivy sa tykaji Intel prekladaca a jazyka C/C++. Tato
kapitola vychddza z [1].

4.1 Ako vyuzit vektorové spracovanie

Ak to je mozné, najvhodnejsie je pouzit existujiice matematické kniznice, napr. volne do-
stupny ATLAS alebo Math Kernel Library (MKL) od Intelu. Tie poskytuji spréavny a
vysoko optimalizovany kdd.

Dal$fm rieSenfm je vyuzit automaticki vektorizaciu prekladacom, kedy sa pri preklade
vyhladavaju urcité standardné vzory v zdrojovom kdéde s dopredu zndmym sposobom vek-
torizacie. Automatickd vektorizacia sa moze vykonavat bud implicitne, alebo po pouziti
potrebnych prepinacov prekladaca. Dalsimi prepina¢mi (napr. -vec-report) je mozné zis-
tit, ktoré cykly sa vektorizovali a ktoré nie, spolu s odovodnenim. Automaticka vektorizacia
sa nevykonava v pripade, ak by to mohlo sp6sobit nespravny beh programu, alebo ak prekla-
dac¢ zhodnoti, Ze by to neprinieslo zlepSenie vykonu. V takom pripade sa da pouzit #pragma
vector always alebo #pragma simd. OpenMP direktiva #pragma omp simd vektorizuje aj
v pripade zavislosti a navyse poniika klauzuly, umoznujtce lepsiu vektorizaciu.

Pre vygenerovanie lepsieho kédu je mozné poskytnut prekladacu dalsie informaécie, a to
pomocou direktiv (Standardizovanych OpenMP alebo pre konkrétny prekladac), prepinacov
pri preklade a klticovych slov jazyka. Konkrétne priklady v kapitole 4.2.

Najnarocnejsim pristupom je napisat dané casti v jazyku symbolickych inStrukcii alebo
pomocou vstavanych funkcii prekladaca (angl. intrinsics).

4.2 Podmienky pre vektorizaciu

Vektorizovanie cyklov predstavuje zmenu poradia vykonavania iteracii, ¢o kladie urcité
poziadavky na cykly, viac v kapitole 4.2.1. Bez ich splnenia nemusi byt vektorizacia mozna.
Kapitola 4.2.2 popisuje, ako rozlozenie dat v paméti vplyva na vykonnost ich spracovania.
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4.2.1 Cykly

Aby bolo mozné cyklus vektorizovat, musi byt na zaciatku cyklu zndmy pocet jeho iteracii
a do konca cyklu sa nemo6ze menit. To je dovod, preco cyklus nemoze obsahovat konstrukcie
ako break a return.

Cyklus dalej nemdze obsahovat zavislosti medzi iteraciami, inak by to viedlo k nesprav-
nemu vysledku. Ak zavislost vznika az po niekolkych iterdciach a teda vektorizacia by
bola moznéa, dé sa pouzit #pragma omp simd safelen(N), kde N predstavuje dany pocet
iteracii.

Kedze SIMD instrukcie vykonavaji viac iteracii cyklu sicasne, nemal by cyklus obsa-
hovat vetvenie, napr. konstrukciu switch. Vynimkou st podmienené priradenia, ktoré sa
daji tzv. vymaskovat. Vtedy sa podmienend vetva pocita normélne vektorovo pre vsetky
iteracie, ale jej vysledky sa pouziju len pre prvky, pre ktoré sa podmienka vyhodnotila ako
pravdiva.

Dalej sa treba vyhnit volaniu funkcii. Vinimkou st matematické funkcie vstavané v
prekladaci (napr. sqrt, sin a fmax) a funkcie, ktoré sa daji rozvinit v danom mieste a
spliiajt vyssie spomenuté podmienky.

4.2.2 RozloZenie dat

Pre dobry vykon je ddlezité spravne zarovnanie dat v paméti. V opac¢nom pripade sa musia
déata pred pouzitim spravne zarovnavat. Premenné na zasobniku je mozné zarovnat pomo-
cou __declspec(align(X)), dynamicky alokovani pamét je potrebné ziskat napriklad s
_mm_malloc(N, X), kde X znaci na kolko bajtov sa mé zarovnat. Pre AVX sa odporica za-
rovnanie na 32 bajtov. Ak premenné budud zarovnané, ale pri preklade to eSte nie je zname,
da sa pouzit __assume_aligned(VAR, X) alebo #pragma simd aligned(VAR:X).

Idedlna je, ked sa pristupuje k susediacim prvkom, narozdiel od pripadu, ked si medzi
prvkami rozostupy alebo ide o nepriame indexovanie prvkov. Preto je pre vektorizaciu lepsie
pouzit struktiru poli a nie pole Struktiar. Tym sa redukuje pocet potrebnych nacitani z
paméte a tiez potrebné zarovnavanie v registroch pred vypoctom.

Potencidlnym problémom je prekryvanie ukazatelov (tzv. aliasing). Vtedy moze doché-
dzat k zavislosti medzi datami a vektorové spracovanie méze viest k nespravnemu vysledku.
Ak programéator vie, ze k prekryvaniu nedochéza, mdze to prekladacu dat vediet pomocou
klicového slova restrict, direktivou #pragma ivdep alebo globdlne cez prepinac¢ pri pre-
klade.
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Kapitola 5

Minitesty

Cielom tejto kapitoly je vyhodnotit chovanie testovacieho pocitaca s vyuzitim tedrie z pred-
chadzajucich kapitol. Konkrétne, v kapitole 5.1 p6jde o hladanie maximéalneho prvku vek-
toru a v kapitole 5.2 o nasobenie dvoch matic.

Testy boli vykondvané na superpocitaci Anselm, popisanom v kap 2.6 a pri testoch
bola technolégia Turbo Boost vypnuté. Ak nie je uvedené inak, paralelné verzie spominané
nizsie bezia na 16 vldknach. Pouzivany bol Intel C++ prekladac, s implicitne zapnutymi
optimalizdciami a vektorizaciou, tj. prepinace -02 a -vec.

Na merania bola pouzivana kniznica PAPI, ktora dokaze pracovat s hardvérovymi poci-
tadlami. Aby bolo mozné ziskat rozumné statistiky, testy boli opakované podla potreby (v
tisicoch az miliénoch). Zmeny vysvetlené v jednej verzii st dalej aplikované aj v nasledujui-
cich verziach. Vsetky zdrojové kédy st dostupné v zlozkach vecmax a matmul na prilozenom
CD.

5.1 HJladanie maxima vektoru

Vo vsetkych verzidch ide o vyhladanie maximalneho prvku vo vektore aj s jeho poziciou.
Vektor je tvoreny pseudo-ndhodnymi hodnotami typu double.

5.1.1 Implementacia

Vo verzii 1 sa vektor prechadza v cykle for, pomocou jediného vlakna.

Verzia 2 je paralelizovand pomocou OpenMP direktivy parallel for, kde sa vsetky
iteracie cyklu rovnomerne rozdelia medzi vlakna. Kazdé vlakno porovnava svoje prvky
so zdielanou premennou max. Na zaistenie spravnosti je potrebné pouzit kriticka sekciu
pomocou direktivy critical.

Vo verzii 3 existuje zdielané pole pre maxima a pole pre ich pozicie. Kazdé vlakno ma
tak vlastné maximum a netreba pouzivat kritickd sekciu. Na konci sa v tomto poli maxim
vyhladéd globalne maximum.

Vo 4. verzii existuje zdieland premennd na globalne maximum global_max a kazdé
vlakno mé navyse svoje privatne maximum max. Ked vldkno spracuje svoj interval vektoru, v
kritickej sekcii porovna svoje max so zdielanym global_max a pripadne ho prepise. Klauzula
nowait hovori, Ze ked vldkno dokonci svoj cyklus, nemusi cakat na ostatné vlakna a moéze
pokracovat, v tomto pripade do kritickej sekcie.

Poslednéa, 5.verzia je zhodné s predchadzajtcou, lisia sa len v inicializacii dat. V 5.
verzii sa vyuziva pristup First Touch, kde sa vektor inicializuje paralelne, pomocou direktivy
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parallel for. Dalej, pouziva sa tzv. reentrantnd verzia generatoru nahodnych ¢isel rand_r
a kazdé vldkno si udrzuje vlastny stav generatoru seed.

1| void vecinit (double vec[], int vec_size)
2| {
3| #pragma omp parallel
i
5 unsigned int seed = (unsigned int) omp_ get thread num() ;
6
7 #pragma omp for
8 for (int i = 0; i < vec_size; i++)
9 vec[i] = (double) rand r(&seed) / RAND MAX;
10
11|}
Algoritmus 5.1: First Touch inicializacia vektoru.
1| int global_pos = 0;
2| double global max = —INFINITY;
3
4| // opakovanie na ziskanie rozumnych statistik
5/ for (int r = 0; r < repeat; r++)
6/ {
7 global_ pos = 0;
8 global _max = —INFINITY;
9
10| #pragma omp parallel shared (A, data_count, global max, global pos)
1] {
12 int pos = 0;
13 double max = —INFINITY;
14
15 #pragma omp for schedule(static) nowait
16 for (int i = 0; i < data_count; i++)
17
18 if (A[i] > max)
19 {
20 max = A[i];
21 pos = 1i;
22 }
23 }
24
25 #pragma omp critical
26 if (max > global max)
27
28 global max = max;
29 global__pos = pos;
30 }
31}
32| }

Algoritmus 5.2: Kéd hladania maxima vo vektore pre verzie 4 a 5.

5.1.2 Vysledky

Na obrazku 5.1 je mozné vidiet, ako prili§ ¢asté pristupovanie ku kritickej sekcii (verzia
2) drasticky znizuje vykon. V tomto pripade, vsetkych 16 vlakien pristupovalo s kazdym
prvkom do jedinej kritickej sekcie.
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Obr. 5.1: Pocet spracovanych prvkov za sekundu pre rozne verzie hladania maxima vektoru.

Verzia 3 so zdielanym polom maxim, kde kazdé vlakno malo vlastnii polozku, dopadlo
len o nieco lepsie. Sice nebol potrebny atomicky pristup, ale kedze jednotlivé maximé sa
nachadzaju fyzicky vedla seba, dochddza k falosnému zdielaniu (popisané v kap. 3.5). S
narastajicou velkostou vektora sa vykon zlepsuje, pretoze vécsie prvky sa nachadzaju stéle
zriedkavejsie. To predstavuje menej zapisov do pola a teda mensiu réziu so zabezpetenim
koherencie medzipaméti.

Od verzie 4 sa sikromné maxima nachadzaji na zasobnikoch jednotlivych vldken, teda
nie je potrebnd kritickd sekcia ani nenastava falosné zdielanie, potom vykon rastie. Pre
malé data (128 kB a menej) sa paralelny pristup nevyplati, pretoze rézia paralelizmu je
prilis velkd. Najvyssi vykon spomedzi merani sa dosahuje, ked st vSetky data (8 MB) v
L3 medzipamati (20 MB), kde ostali od inicializacie. Vacsie data treba potom nacitavat z
pomalsej operacnej paméte a vykon klesa.

Nakoniec, v poslednej verzii sa vdaka First Touch rovnomernejsie vyuzivaji paméatové
moduly, ¢o zlepsuje celkovi priepustnost systému pre velké objemy dat.

Na grafe 5.2 je tiez vidno, ze pre malé data sa paralelizacia nevyplati kvoli velkej rézii.
Pre velké data je vykon obmedzovany priepustnostou paméte.

5.2 Nasobenie matic

V tomto teste sa ndsobia dve §tvorcové matice A a B do matice C. Matice A a B st napliiané
hodnotami typu double odvodenymi od indexu riadku.
5.2.1 Implementacia

Vo verzii 1 prebieha vypocet podla klasického vzorca 5.1, na jedinom vladkne. To sa imple-
mentuje ako 3 vnorené cykly. Data sa alokuju standardnou funkciou malloc. Tato verzia je
prekladand s vypnutymi optimalizaciami, tj. s prepina¢om -00.
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Obr. 5.2: Pocet spracovanych prvkov za sekundu pre rézne pocty vldkien a velkosti pre
najrychlejsiu verziu ¢. 5.

Cij = > AinBjx (5.1)
k=1

Verzia 2 ma navzajom vymenené 2 vnutorné cykly. Po tejto vymene pre vnitorny cyklus
plati, Ze maticou C a B sa prechadza s prirastkom jedného prvku a prvok z matice A
zostava konstantny. To umoznuje vektorizaciu so zachovanim spravneho vysledku. Kvoli
vektorizacii si matice alokované zarovnane na 32 bajtov pomocou funkcie _mm_malloc.
Program je prekladany s priznakom -xHost, kedy prekladaC pouzije najlepsie dostupné
SIMD instrukcie na danom pocitaci, teda AVX. Priznak -fno-alias hovori, ze v celom
programe nedochidza k ziadnemu prekryvaniu ukazatelov, ¢o umozni lepsiu optimalizaciu.

Paralelizovanim vonkajsieho cyklu, s #pragma omp parallel for, vznikd verzia 3. Pre
lepsi vykon sa data inicializuju s First Touch.

Posledna verzia 4 aplikuje techniku cache blocking z kapitoly 3.5. Presnejsie, jedna sa
o variantu 2D cache blocking, kedy sa matice prechadzaju najprv po 2D blokoch rozmeru
BLOCK. Potom sa v rdamci bloku prechadza po jednotlivych prvkoch. Algoritmus tak pozos-
tava zo 6 navzdjom vnorenych cyklov. Dva tplne najvnttornejsie cykly st znovu vymenené,
aby sa umoznila vektorizacia. Kedze matice sa alokuju v inej Casti programu, treba pre-
kladacu naznacit cez __assume_aligned(M, 32), Ze st zarovnané. Pre zjednodusSenie musi
byt rozmer matic nasobkom velkosti bloku.

Pre porovnanie bola taktiez vytvorend tzv. verzia MKL, ktord vyuziva Intel Math Kernel
Library pre nésobenie matic (funkcia cblas_dgemm). T4 vyzaduje zarovnané matice, pre
lepsi vykon bol pouzity First Touch. Pocet vldkien pre tito kniznicu sa menil pomocou
OpenMP funkcie omp_set_num_threads.
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void matmul(double A[], double B[], double C[], int size)
{

___assume_ aligned (A, 32);
__assume__aligned (B, 32);
___assume_ aligned (C, 32);

#define BLOCK 32

0~ O O W N~

9| #pragma omp parallel for schedule(static)
10 for (int i = 0; i < size; i++)

11 for (int j = 0; j < size; j++)
12 Clixsize+j] = 0.0;
13

14| // po blokoch
15| #pragma omp parallel for shared(A,B,C,size)
16 for (int i = 0; i < size; i 4= BLOCK) {

17 for (int j = 0; j < size; j += BLOCK) {

18 for (int k = 0; k < size; k 4+= BLOCK) {

19 // v ramci bloku

20 for (int i2 = i; i2 < i4BLOCK; i2+4+) {
21 //prehodene k2, j2 cykly

22 for (int k2 = k; k2 < k#BLOCK; k2++) {
23 double tmp = A[i2xsize+k2];

24

25 #pragma omp simd aligned (B, C: 32)
26 for (int j2 = j; j2 < j4BLOCK; j2++)
27 Cli2xsize+j2] += tmp * B[k2xsize+j2];
28 }

29 }

30 }

31 }

320}

33}

Algoritmus 5.3: Nasobenie matic verzie 4.

5.2.2 Vysledky

Je zrejmé, ze 13nasobné zrychlenie medzi verziami 1 a 2, nie je len zasluhou vektorového
spracovania (vid graf 6.1). Samotné vektorizovanie pri hodnotéch s dvojitou presnostou
umoznuje maximalne 4nasobné zrychlenie. V tomto pripade sa vykon zvysil vdaka rozdiel-
nemu pristupu do paméte. Vo verzii 1 st pouzivané prvky matice B od seba vzdialené o
dizku celého riadku matice a preto sa musi &tat viac dét z operacnej pamaite. Verzia 2
postupuje vo vntutornom cykle s prirastkom 1, ¢im efektivne vyuziva cely riadok medzipa-
mate.

Na grafe 6.1 je vidno, ze paralelné verzie (v3, v4, MKL) dobre skdluji s pribidajicim
poc¢tom vlakien. Cache blocking vo verzii 4 prinasa lepsie vyuzitie medzipaméti, ¢o sa
odréza v takmer 2x vySSom vykone. Stdle to vSak tvor{ priblizne len 20 % vykonu MKL
(250 GFLOPS).
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Kapitola 6

SPH

Tato kapitola popisuje snahu paralelizovat a vektorizovat simulaciu kvapalin. Kapitola 6.1
predstavuje teoreticky tvod do riesenej problematiky. Kapitola 6.2 popisuje existujicu im-
plementéaciu, z ktorej sa vychadzalo a jej prisposobenie pre tuto pracu v 6.3. Postupujtc
podla vysvetlenej tedrie sa najprv vytvori profil aplikacie (6.4) a v kapitolach 6.5 a 6.6 sa
popisuje snaha paralelizovat a vektorizovat dve najvytazenejsie funkcie.

6.1 Uvod do SPH

Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH) sa da prelozit ako Simuldcia ¢asticovej hydro-
dynamiky s vyuzitim vyhladzovacej funkcie. Jedna sa o vypocetni metédu pouzivani na
simulaciu toku kvapalin. Tato metéda vychddza z Lagrangeovho pristupu ¢o znamena, ze
kvapalina pozostava z ¢astic. Oproti Eulerovmu pristupu, ktory vyuziva pevna mriezku, je
sice menej presnd, zato je dostatocne rychla na pouzitie v redlnom c¢ase, napr. v pocitacovej
grafike. Jej presnost a rychlost zavisi od pouzitej vyhladzovacej funkcie (smoothing kernel
function). Pomocou nej sa vypocitava posobenie okolitych ¢astic j na ¢asticu 4, podla ich
fyzikalnych vlastnosti a vzadjomnej vzdialenosti. V zavislosti od pouzitej vyhladzovacej fun-
kcie je od urcitej vzdialenosti vplyv castic zanedbatelny, ¢o umoznuje urychlenie vypoctu.

[18] [16]

6.2 Po6vodna implementacia

Tato kapitola vychddza z uz existujiicej implementacie SPH, vytvorenej Tomom Madamsom
[17]. Presnejsie, jedné sa o 2D simuldciu napisant v jazyku C++, ktord na vykreslovanie
grafiky vyuziva OpenGL. V ramci jednej simuldcie je mozné pouzit viac kvapalin (tzv.
multiphase SPH), ktoré sa liSia hmotnostou ¢astic a farbou. Pri jej implementécii vychadzal
autor z viacerych odbornych ¢lankov [13] [18] [12].

Kazd4 castica kvapaliny je reprezentovana ako Struktura, obsahujica atributy cCastice
ako pozicia, hmotnost a okolity tlak, vsetky typu float.

Ako bolo popisané v predchadzajtcej kapitole, ¢astice st ovplyvnené len Casticami v ich
blizkom okoli. Tento fakt sa vyuziva na urychlenie vypoctu, a to rozdelenim priestoru do
dvojrozmernej mriezky. Potom, pri vypocte sil poésobiacich na c¢asticu, netreba prechddzat
vsetky castice ale len tie, ¢o sa nachadzaju v 9 okolitych bunkich mriezky. Tymto sa zni-
7uje ¢asova zlozitost vypoctu sil z O(n?) na O(nm), kde n je celkovy pocet castic a m je
priemerny pocet ¢astic v bunke mriezky. [18]
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Kazda bunka mriezky je v programe reprezentovana ako jednosmerne viazany zoznam
castic nachadzajucich sa v danej bunke. Zaradovanie c¢astic do mriezky podla ich pozicie v
priestore prebieha vo funkcii UpdateGrid().

Aplikacia bezi v nekonecnej slucke podla nasledujtceho algoritmu:

ApplyBodyForces () ;

Advance () ;

UpdateGrid () ;
CalculatePressure () ;
CalculateRelaxedPositions () ;
MoveToRelaxedPositions () ;
UpdateGrid () ;
ResolveCollisions () ;

RedrawScreen () ;

Algoritmus 6.1: Funkcie vykondvané v kazdom kroku simulécie.

6.3 Prisposobenia pre tiuto pracu

Kvoli lepsiemu vyhodnocovaniu bol pévodny zdrojovy kéd upraveny. Pocet castic bol zvac-
Seny z 3 000 na 100 000, ¢o taktiez vyzadovalo zvacSenie priestoru, v ktorom sa ¢astice mohli
pohybovat. Viac castic vytvaralo vacsi tlak, ¢o sa prejavovalo vo forme vybuchov. Napravilo
sa to zmenSenim intergracného kroku na polovicu. Dalej, vietky ¢astice sa vytvoria hned
na zaiatku v podobe dvoch obdlznikov, kde kazdy z nich bol tvoreny Casticami jednej
kvapaliny.

Do programu bolo zavedené obmedzenie na maximalny pocet vypocitanych (vykresle-
nych) snimok. Ak nie je spomenuté inak, tak po 500 snimkach sa program ukoncil, ¢o sa
vyuzivalo na normalizované vyhodnocovanie vykonu.

Nakoniec, cez podmieneny preklad je mozné vytvorit 3 verzie programu, podla pozado-
vanych vystupov. Okrem grafickej verzie pomocou OpenGL, je mozné vytvorit aj textovi
verziu a verziu bez vystupov. Textova verzia vypisuje na Standardny vystup pozicie vset-
kych castic, a to pre kazdu snimku. Na merania sa pouzivala verzia bez vystupu, pretoze
bol problém rozbehniit OpenGL na Anselme.

6.4 Profil

Prvym krokom bolo vytvorenie behového profilu aplikicie, na ¢o sa pouzila kniznica PAPI.
Na preklad bol pouzivany Intel prekladac¢ s priznakmi -02 (optimalizicia pre rychlost) a
-xHost (vyuzit najlepsie dostupné SIMD instrukcie). Profil sa meral pre sekvenénu verziu
na jednom uzle superpocitaca Anselm, s vypnutym TurboBoost. Pre porovnanie vplyvu
vykreslovania bola odmerana aj OpenGL verzia, ale na inom pocitaci. Oproti verzii bez
vystupu trvala priblizne o 5% dlhsie.

Podla tabulky 6.1 je vidno, Ze najviac ¢asu sa travi vo funkciach CalculatePressure
a CalculateRelaxedPositions. Pomocou Amdahlovho zdkonu sa dé odhadnit, ¢i sa ich
oplati paralelizovat a aké teoretické zrychlenie by sa malo ziskat, podla vztahu 3.2.
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Obr. 6.1: Snimka z uz upravenej verzie simulacie (100000 castic) po 3900 krokoch.

Funkcia Cas [s] | Z celkového casu
ApplyBodyForces 0,45 0,6 %
Advance 0,53 0,7%
UpdateGrid 1,93 2,4%
CalculatePressure 38,64 47,5 %
CalculateRelaxedPositions | 38,45 47,3 %
MoveToRelaxedPositions 0,72 0,9%
ResolveCollisions 0,64 0,8%

Tabulka 6.1: Cas strdveny v jednotlivy funkcidch. (Pozndmka: funkcia UpdateGrid sa v
algoritme 6.1 vold na dvoch miestach.)
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1

zrychlenie = ———— (6.1)
(1-p)+7
1
zrychlenie = (6.2)
(1-0,948) + %328
zrychlenie = 16,83 (6.3)

Hodnota 128 vznikla ako 16x8, kde 16 je pocet jadier jedného uzla a vektoriziciou
pomocou AVX pri hodnotach typu float je mozné spracovat 8 hodnot sacasne v kazdom
jadre.

Vypocet ukazuje, ze paralelizovat a vektorizovat tieto dve funkcie ma zmysel. Preto sa
dalsie kapitoly zameriavaji prave na ne.

Zdrojové koédy profilovanej verzie si v adresari sph/profile.

6.5 Funkcia CalculatePressure

Najprv bude vysvetlené ¢o a ako funkcia pocita. Potom budu popisané postupy jej para-
lelizacie a vektorizacie, spolu s nameranymi vysledkami. Zdrojové kédy tykajice sa tprav
tejto funkcie st v adresari sph/cp.

6.5.1 Algoritmus

Ulohou funkecie je zistit, ako st ¢astice ovplyviiované svojim okolim. Jej vysledkom je tlak
v mieste kazdej castice, ktory sa nasledne pouzije vo funkcii CalculateRelaxedPositions.
Dalsfm jej vystupom je zoznam najblizsich susedov, a to pre kazdua ¢asticu.

Ako bolo vysvetlené v Casti 6.2, potencidlni susedia pj pre Casticu pi sa hladaji len v
9 najblizsich bunkéch mriezky (riadky 2 az 4 v algoritme 6.2). V pripade, Ze Castica pj sa
nachadza v dosahu vyhladzovacej funkcie, pouzije sa na vypocet sil a pridd sa do zoznamu
susedov Castice pi (riadky 5 az 7).

for pi in particles:
for cx in —1..41:
for cy in —1..+1:
for pj in grid [pi.cellX+cx] [pi.cellY+cy]:
if pj is in range:
pi.pressure += f(pj)
pi.neighbours.add(pj)

Algoritmus 6.2: Pseudoalgoritmus funkcie CalculatePressure.

6.5.2 Paralelizicia

Najprv je nutné zistit, ktoré zo styroch cyklov je mozné a vyhodné paralelizovat. Najv-
nitornejsi 4. cyklus (riadok 4) prechddza cez zoznam tvoreny ukazatelmi a teda nie je v
tzv. kanonickej forme, ktori pozaduje OpenMP na paraleliziciu. Druhy a treti cyklus sa
vykonavaji po trikrat, resp. s pouzitim klauzuly collapse(2) devitkrat, ¢o obmedzuje
skdlovanie na maximéalne 9 vldkien. Navyse, podla prvého riadku, tieto cykly sa vykonaju
100 000krat, ¢o predstavuje zvytocne velkt réziu paralelizacie. Najvhodnejsi na paralelizo-
vanie je prvy cyklus. Ten je v kanonickom tvare, ma dostatoc¢ne vela iteracii na vyuzitie 16
jadier dostupnych na Anselme, pripadne aj viac.
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Spo6sob rozvrhovania iteracii Cas vo funkcii [s]
schedule(static) — vychodzie nastavenie 3,07
schedule(static, 10) 3,57
schedule(static, 100) 3,59
schedule(static, 1000) 3,17
schedule(dynamic, 1) 10,98
schedule(dynamic, 10) 3,61
schedule(dynamic, 100) 3,56
schedule(dynamic, 1000) 3,01

Tabulka 6.2: Celkové trvanie funkcie CalculatePressure podla pouzitého planovania ite-
racii.

Pri paralelizacii prvého cyklu sa v idedlnom pripade bude kazda cCastica pocitat v oso-
bitnom vldkne. Z pohladu datovych zavislosti sa ¢itaji premenné pre poziciu v priestore,
hmotnost, poziciu v mriezke a adresu Castice. Zapisuje sa do premennych tlaku a zoznamu
susediacich castic. Z pohladu prvého cyklu sa v algoritme nenachadza premenna, ktora by
sa stucasne aj ¢itala aj zapisovala, teda nevznikaju ziadne zavislosti medzi iterdciami. Kazda
castica sa tak moze pocitat nezavisle a v navzajom réznom poradi. To umoznuje paraleliza-
ciu, navyse bez nutnosti riesit synchronizaciu vlaken. Funkciu CalculatePressure je teda
mozné jednoducho paralelizovat pomocou direktivy #pragma omp parallel for.

Jednotlivé ¢astice mozu mat rézny pocet susedov, pretoze napr. na dne je vacsi tlak a
castice su k sebe blizsie, nez na hladine. Premenlivy pocet susedov znamend premenlivi
dizku vypoctu pre kazda Casticu. Preto méze mat zmysel experimentovat so spdsobom
rozvrhovania castic vlaknam. Na to sa vyuzije OpenMP klauzula schedule v konstrukcii
#pragma omp for. Tabulka 6.2 ukazuje celkovy cCas straveny vo funkcii pocas simulécie, v
zavislosti od pouzitého rozvrhovania iteracii. Dynamické rozvrhovanie po 1000 ¢asticiach je
mierne rychlejsie nez vychodzie statické rozvrhovanie, tj. po 6250 ¢asticiach na vldkno (100
000 / 16 vlakien). Pri dynamickom plénovani po jednej Castici je rézia priradovania ¢astic
vldknam prilis velka.

Cache blocking pristup

Cim viac sa Castice premieSavaji v priestore, tym viac sa vypocet spomaluje. Ich pozicia
v ramci simulacie sa meni ale v paméti si stale na rovnakej adrese. Pri vypocte Castice je
potom potrebné nacitavat data z roznych oblasti paméte, ¢o znizuje efektivitu medzipamati
a znizuje tak vykon.

Tento nezelany jav by sa mohol zmiernit vyuzitim cache blocking pristupu. Na to je po-
trebné vhodne zmenit spésob vypoctu. Navrhovany sposob je popisany pseudoalgoritmom
6.3. Namiesto iterovania cez Castice, sa moze iterovat cez bunky mriezky. Vdaka takejto
organizacii pristupov do paméte by mali castice, ktoré s logicky pri sebe, zostat v medzi-
paméti a znovupouzija sa pri vypoctoch okolitych buniek. Kvoli tymto zmenam je potrebné
prisposobit aj vypocet sil a susedov. Tie sa potom pocitaju po prirastkoch na viackrat,
preto pribudol kéd na ich poc¢iatoéné vynulovanie.
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Spo6sob rozvrhovania iteracii Cas vo funkcii [s]
schedule(static) 8,91
schedule(dynamic, 1) 3,64
schedule(dynamic, 10) 11,36
schedule(dynamic, 100) 44,30
schedule(dynamic, 10) collapse(2) 3,47
schedule(dynamic, 100) collapse(2) 3,23

Tabulka 6.3: Cas straveny vo funkcii CalculatePressure pri vyuziti pristupu cache bloc-
king.

1|# cez wvsetky bunky mriezky

2| for cy in 0..gridHeight:

3 for c¢x in 0..gridWidth:

4

5 for pi in grid [ex][cy]:

6 reset pi.pressure, pi.neighbours
7

8 # cez 9 okolitych buniek

9 for ccy in —1..+1:

10 for cecx in —1..+1:

11

12 # pocitat prirastky pre pi od pj
13 for pi in grid [ex][cy]:

14 for pj in grid [ex+cex] [cy+cecey]:
15 if pj is in range:

16 pi.pressure += f(pj)

17 pi.neighbours.add(pj)

Algoritmus 6.3: Pseudoalgoritmus cache blocking pristupu vo funkcii CalculatePressure.

Pri tomto pristupe prvy cyklus prechadza po riadkoch mriezky, ktorych je pri pouzitych
konstantach 125. Pri prechddzani po riadkoch je o to dolezitejsie vybrat vhodné rozvrho-
vanie iteracii, pretoze niektoré riadky, zvlast horné, moézu byt tplne prazdne.

Pri statickom planovani je vidiet v tabulke 6.3 désledok nerovnomernej distribiicie ¢astic
v mriezke, kedy sa takmer vsetky castice nachédzali v spodnej ¢asti mriezky. Pri dynamic-
kom planovani po 100 iteracidch sa praca mohla rozdelif len do 2 vldkien. Dynamicky po
10 iteraciach sa dokazalo vyuzit 13 vlakien, avSak tie boli zase nerovnomerne vyuzité kvoli
umiestneniu castic v mriezke. V tomto pripade bolo mozné aplikovat klauzulu collapse(2),
ktora umoznila rozvrhovat iteracie z dvoch najblizsich cyklov, teda dokopy 20 750 iteracii
(125x166). Lepsi vysledok potom dosiahlo priradovanie po 100 bunkéch.

Tato implementéacia cache blockingu bola teda oproti pévodnej verzii asi o 7 % pomalsia.
To vsak plati pre dany spdsob vytvarania castic (v tvare 2 obdlznikov blizko dna) a len 500
krokov simulacie. Pri dynamickejsich scénach, napr. na spésob fontany alebo s prekazkami,
a po viac krokoch, by boli castice viac premiesané. V takych pripadoch by tato verzia mohla
podavat lepsie vykony v porovnani s pévodnou.

6.5.3 Vektorizacia

Vektorizacia tejto funkcie nie je takd jednoduché a priamociara ako paralelizacia. Pri po-
hlade na skuto¢ny koéd 6.4 sa vynori niekolko prekazok. Hned prvou je typ cyklu. Ten
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Obr. 6.2: Vykon jednotlivych vlakien pri statickom planovani. Je vidiet, ze prvé vldkno
pocitalo spodné riadky mriezky.

prechadza zoznamom cCastic tvorenym ukazatelmi a preto nie je mozné urcit celkovy pocet
iteracii. To je dévod, preco po preklade s priznakom -vec-report preklada¢ hlasi , nons-
tandard loop is not a vectorization candidate®. Podla teodrie je dalsou prekazkou prikaz
continue, ktory sa neds vektorizovat. Dalej, premenné density a nearDensity sa v kaz-
dej iteracii ¢itaju aj zapisuju, ¢o predstavuje cyklom prendasanu zavislost. Prekladac este
hlési zavislost premennej count.

for (Particlex ppj=grid[ni+nj]; NULL!=ppj; ppj=ppj—>next)
{
const Particle& pj = *ppj;
float dx = pj.x — pi.x;
float dy = pj.y — pi.y;
float r2 = dxxdx + dyxdy;
if (r2 < kEpsilon2 || r2 > kHxkH)
continue;
float r = sqrt(r2);
float a = 1 — r/kH;
density += pj.m x axaxa * kNorm;
nearDensity += pj.m * axaxakxa * kNearNorm;
if (neighbours[i].count < kMaxNeighbourCount)
neighbours[i]. particles [neighbours[i].count] = &pj;
neighbours[i].r[neighbours[i].count] = r;
++neighbours[i]. count;
}
}

Algoritmus 6.4: Realny kéd najvnitornejsieho cyklu.

Prvého problému - prechddzanie po ukazateloch - by sa dalo zbavit tak, ze by sa cely
zoznam najprv nakopiroval do (zarovnanej) struktiry poli a pri tom by sa zistila aj jeho
dizka. Potom by sa prechadzalo cez tieto polia.

Mozno to tak na prvy pohlad nevypada, ale prikaz continue sa da transformovat na
podmienené priradenie premennych density a nearDensity, ¢o sa uz da vektorovo vy-
maskovat. Je to mozné preto, ze vyhodnotenie prirastkov tychto premennych je mozné
nezavisle od platnosti podmienky, ale za cenu zbytoénych vypoctov. To je aj dévod, preco
to prekladac¢ nehlasi ako problém.

Aj napriek tomu, Ze sa density a nearDensity v kazdej iteracii ¢itaju aj zapisuju,
vektorizacia je mozna. Moderné prekladace dokazu tento vzor tzv. redukcie rozpoznat a
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vektorizovat. [11]

Poslednou prekézkou vo vektorizacii je zavislost premennej count. Tento problém sa da
vyriesit vynatim celej podmienky mimo cyklu. T4 sa potom vykona v osobitnom cykle pre
vsetky Castice v poli. To dalej so sebou nesie dalsie ipravy, aby bolo mozné rozoznat, ktoré
castice treba zaradit do zoznamu susedov a ktoré nie.

Po vsetkych tychto upravach a pridani #pragma vector always sa sice funkcia nakoniec
vektorizovala, ale kvoli pridanej rézii sa spomalila z 3,03 na 4,83 sekundy.

Vektorizovanie cache blocking verzie

V predchadzajicom pripade sa muselo pre kazda casticu kopirovat 9 zoznamov castic do
struktury poli, ¢o spdsobilo dané spomalenie. Pri vektorizovani cache blocking verzie z
kapitoly 6.5.2 by sa malo toto kopirovanie redukovat.

V tomto pripade sa najprv nakopiruje (poc¢itand) bunka ¢ do struktiry poli. Nasledne sa
kopiruje kazda z 9 okolitych (¢itanych) buniek j. Bunka ¢ by sa mala pouzit 9x a zlepsit tak
efekt medzipamaéti. Bunka j musi byt v poli, aby sa umoznila vektorizacia. Kvoli vektorizacii
su vsetky tieto polia zarovnané na 32 bajtov.

Sice bol tento sposob vektorizovania rychlejsi (3,65 sekundy), stéle je verzia bez vekto-
rizécie rychlejsia. Sposobené to bolo pravdepodobne pridanou réziou.

6.5.4 Postupné spomalovanie vypoctu

Ako bolo spominané vyssie (6.5.2), premiesavanim castic sa vypocet postupne spomaloval.
Tento jav sa da redukovaf obcasnym zoradenim castic, aby tak ich fyzické umiestnenie v
paméti viac zodpovedalo umiestneniu v priestore simulécie.

Zoradovanie castic bolo pridané do funkcie UpdateGrid. Je implementované pomocou
C++ funkcie sort a zoraduje sa podla indexu v mriezke, ktory sa ziska transforméaciou
sturadnic castice. Timto sa dosiahne, Ze castice nachadzajice sa v jednej bunke mriezky,
st ulozené v pamiti blizko seba. Zoradovanie sa vykonava kazdych 500 snimok a preto na
vyhodnocovanie jeho dopadu na vykon bolo treba predizit simuldciu, konkrétne na 10000
snimok /krokov. Casy boli merané pomocou OpenMP funkcie omp_get_wtime. Pridanie
zoradovania si vyziadalo aj Gpravy v spracovani materialu ¢astic pri ich vykreslovani.

0,018
0,016
0,014
0,012
0,01 ¢ == dynamic1000
0,008 == static
0,006 dynamic1000-sort
0,004 === static-sort
0,002
0

Trvanie funkcie v danom kroku [s]

Krok simulécie (1 dielik je 400 krokov)

Obr. 6.3: Aktudlne trvanie funkcie CalculatePressure v danom kroku.
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Tabulka 6.4:

planovania.

Na grafe 6.3 je vidno, ze ak sa Castice nezoraduju, tak je z dlhodobého hladiska lepsie
pouzit dynamické planovanie po 1000 ¢asticiach/iterdcidch oproti vychodziemu statickému
planovaniu. Vdaka zoradovaniu je vsak mozné zrychlit funkciu CalculatePressure az na
polovicu. Pri OpenGL verzii je pri tom zoradenie ¢astic velnym okom nepostrehnutelné.

Spo6sob rozvrhovania iteracii

Cas vo funkcii [s]

schedule(static) — vychodzie nastavenie 3,00
schedule(static, 1) 3,04
schedule(static, 10) 2,66
schedule(static, 100) 2,63
schedule(static, 1000) 2,99
schedule(dynamic, 1) 6,14
schedule(dynamic, 10) 2,70
schedule(dynamic, 100) 2,59
schedule(dynamic, 1000) 2,79

Celkové trvanie funkcie CalculateRelaxedPositions pri roznom spésobe

6.6 Funkcia CalculateRelaxedPositions

Zdrojové stibory venujice sa tejto funkcii st v adresari sph/crp.

6.6.1 Algoritmus

V tejto funkcii sa vyuzije vypocitany tlak v mieste ¢astice a s ohladom na vlastnosti ako
povrchové napitie a viskozita kvapaliny sa vypocita nova pozicia Castice v priestore.

—_
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for pi in particles:
for pj in pi.neighbours:
pi.position += f(pi, pj)

if pi.mass = pj.mass:
pi.position 4+= g(pi, pj)

if u(pi,pj) > O:
pi.position += v(pj)

Algoritmus 6.5: Pseudoalgoritmus funkcie CalculateRelaxedPositions.

6.6.2 Paralelizicia

Vhodnym kandidatom na paralelizaciu je prvy cyklus. Pocet iterdcii je zndmy na zaciatku
cyklu a algoritmus neobsahuje ziadne cyklom prenasané zavislosti. Preto je ho mozné parale-
lizovat pomocou #pragma omp parallel for. Taktiez je mozné experimentovat s réznymi
sposobmi planovania iteracii. Podla tabulky 6.4 vychadza dynamické a statické planovanie

po 100 casticiach najrychlejsie.

Iny sposob vypoctu, ako v pripade funkcie CalculatePressure, asi nie je mozny.
Na grafe 6.4 je ukazané, ako funkcia velmi dobre skaluje s pribudajicim poc¢tom vlakien.

Pocet vldkien sa menil cez premennu prostriedia OMP_NUM_THREADS.
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Obr. 6.4: Zrychlenie oproti jednému vlaknu.

6.6.3 Vektorizacia

Analyzou vnitorného cyklu z pohladu vektorizdcie sa da odhalit cyklom prendsand zavislost
premennej uchovévajiicej poziciu ¢astice (v skutocnosti 2 premenné — x a y). Dalsf problém
mozu predstavovat 2 podmienky.

Pri vektorizacii tejto funkcie boli testované 2 typy direktiv — OpenMP a direktivy Intel
prekladaca.

Pri pouziti #pragma omp simd a #pragma vector always prekladac¢ nevedel kod vek-
torizovat z dovodu zavislosti premennych x a y. V pripade OpenMP direktivy pomohlo
pripisanie klauzuly reduction(+:x,y). Sice Intel direktiva nedokéaze v tomto pripade vek-
torizovat 3 redukcie v ramci jednej iteracie, pri CalculatePressure dokéazala vektorizovat
jednu redukciu. Preto sa najprv vypocitaju prirastky x a y do lokalnych premennych, tie
sa potom pred koncom iteracie zredukuji. Tym sa umozni vektorizacia.

Obidve podmienky dokéze prekladac¢ vymaskovat, bez akychkolvek potrebnych tprav.

Dalsfm pokusom urychlit vypocet bolo vyiat spoloént ¢ast vypoctov, aby sa pocitala
len raz (v tabulke 6.5 oznacené ako common).

Dalej, meraniami bolo zistené, ze podmienka na riadku 8 sa takmer vzdy vyhodnoti
ako pravdiva. Zaroven, vykonanie koédu na riadku 9 aj v pripade neplatnosti podmienky
nema vplyv na funkénost algoritmu a pravdepodobne mé ist len o uSetrenie ¢asu. V sku-
tocnosti vSak prave zbytocné vyhodnocovanie podmienky moze spomalovat kod (stvisi so
zretazenych spracovanim, vid kapitola 2.1).

V tabulke 6.5 vidno, ze nevyhodnocovanie podmienky na riadku 8 nemé takmer ziadny
vplyv na rychlost vypoctu. Vzhladom na to, ze je takmer vzdy platna, procesor dokaze jej
hodnotu spravne predvidat. Snaha predpocitat spoloéna cast vypoctu tiez nema vyznam-
nejsi vplyv.

Tieto merania (a tiez v kapitole 6.5.3) boli prekladané pomocou Intel prekladaca verzie
15. T4, narozdiel od vychodzej verzie 13 na Anselme, podporuje vektorovi redukciu a
OpenMP vektorizaciu vobec. [7]
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Vlastnosti Vektorizované | Cas [s]
omp simd nie 2,60
omp simd reduction ano 1,66
omp simd reduction, bez podmienky 4no 1,62
vector always nie 2,60
vector always, lokalne prirastky ano 1,61
vector always, lokalne prirastky ano 1,58
vector always, lokdlne prirastky, bez podmienky ano 1,59

Tabulka 6.5: Celkové trvanie funkcie CalculateRelaxedPositions v zdvislosti od pouzi-
tého spdsobu vektorizacie.

6.7 Najlepsia verzia

Najrychlejsia verzia vznikla paralelizdciou funkcie CalculatePressure pouzitim dynamic-
kého pridelovania iteracii po tisic a funkcie CalculateRelaxedPositions tiez dynamicky,
po 100 iteraciach. Na zrychleni sa podiela aj zoradovanie castic v pravidelnych intervaloch.
Druhda spominand funkcia bola vektorizovana direktivou Intel prekladaca #pragma vector
always, ¢o si dalej vyziadalo pouzitie lokdlnych premennych na prirastky. Malé zlepsie pri-
nieslo predpocitanie spolo¢nej ¢asti dvoch vypoctov. Aby bola takato vektorizacia mozna,
bolo potrebné pouzit Intel prekladac verzie 15. Vysledna verzia bola porovnavand s uprave-
nou variantou pévodného algoritmu. Simulécia bezala po dobu 4 000 krokov, ¢o v pripade
pévodného algoritmu trvalo viac nez 15 mintt.
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1 2 4 8 16

Pocet vliakien

Obr. 6.5: Zrychlenie findlnej verzie oproti upravenej pévodne;j.

V grafe 6.5 je vidno, ako aplikdcia skaluje s pribuidajicim poctom vldkien. Sice sa
nejedné o idedlne skalovanie (ako v pripade nasobenia matic), zvicSovanie poctu vldkien
prinasa citelné zrychlenie. Pri pouziti 16 vlakien to predstavuje zrychlenie 11,4x oproti
poévodnej verzii.
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Cista vektorizacia je rozoznatelnd pri pouziti jedného vldkna, kedy sa vypocet zrychlil
1,56krat.

Teoretické zrychlenie 16,83 sa nedosiahlo preto, ze algoritmy st zavislé na vyuzivani
zoznamov ukazatelov. To je presny opak toho, ¢o sa pozaduje pre vektorizaciu (stvislé data
v pamaéti) a kvoli nepredvidatelnému pristupu do paméte je potrebné ¢akat na nacitanie
dat.

Vyslednd verzia bola prekladand aj s priznakom -03 (agresivna optimalizacia na rych-
lost) a —ipo (Interprocedural Optimization). Pripadné zrychlenie bolo zanedbatelné. Ako sa
pise vo vysvetlivkach k prekladacu, tieto optimalizacie nemusia zlepsit vykon pre niektoré
programy. Dalej bolo testované, aky vplyv ma zmensenie intervalu medzi zoradeniami ¢astic
(z 500 na 250 krokov). To vSak nemalo vyraznejsi vplyv na dobu behu.

Stbory k tejto verzii sa nachddzaju v adresari sph/final.
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Kapitola 7

Zaver

V tejto praci som staval na existujicom kdéde simulacie toku kvapalin a paralelizoval a
vektorizoval som ho pomocou OpenMP a Intel prekladaca. Vyskusal som pri tom viaceré
pristupy, ako cache blocking, zoradovanie dat pocas behu ¢i docasné reorganizovanie dat.
7 nich som vybral tie najlepsie a vytvoril verziu 11,4x rychlejsiu nez bola povodna.

V tomto pripade sa ukdazalo, Ze tie jednoduchsie riesenia su efektivnejsie. Napriek tomu,
Ze snahou bolo maximalizovat rychlost programu na danom stroji, vdaka pouzitiu OpenMP
bude aplikécia dobre skalovat aj na inych strojoch, s inymi poctami jadier.

Potencial vektorovych jednotiek vsak zostal takmer nevyuzity. M6zu za to pouzité zo-
znamy ukazatelov, ktoré su pre vektorizdciu nevhodné. Namiesto nich by mohla pomdct
struktira obsahujica celé castice. To vSak so sebou nesie dalsie komplikécie, ako zvySena
spotreba pamite a potreba prisposobit aj dalsie Struktiry a algoritmy v programe. Dalsim
rieSenim by mohla byt uplna zmena struktary aplikdcie tak, aby bola priatelskejsia voci
vektorovému spracovaniu.

Nové zistenia o chovani aplikdcie a mozné riesenia by mohlo priniest otestovanie aplikacie
na neddavno vytvorenom ostravskom superpocitac¢i Salomon. Ten disponuje az 24 jadrami
na uzol a podporuje AVX2 s instrukciami FMA. Tie by mohli zvysit vykon aplikicie bez
zésahu do kédu. Okrem lepsieho hardvéru, na Salomone st aj novsie verzie softvéru nez na
Anselme, napr. Intel Advisor 2016 Specializujici sa na vektorizéciu.
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