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Abstrakt

Tato préace se zabyva rozsifenim projektu k-Wave, ktery resi simulace Sifeni ultrazvukovych
vln v heterogennim prostiedi. Vypocet téchto simulaci je zaloZen na feseni soustavy par-
cidlnich diferencialnich rovnic pseudospektralni metodou.

Cilem této prace je vyuziti lokalni dekompozice pseudospektralni metody a vypocetniho
vykonu grafickych karet ke zrychleni viypoctu téchto simulaci. Dekompozici vypoctu chceme
dosdhnout nejen vyssi rychlosti, ale také moznosti provadét vypocet simulace ve vétsim
prostoru, tedy s vétsimi datovymi mrizkami. Cilem je tedy dosdhnout nejen zrychleni, ale
také dobré skalovatelnosti.

Abstract

This work is part of the k-Wave project, which is a toolbox designed for time ultrasound
simulations in complex and heterogeneous media. The simulation functions are based on
the k-space pseudospectral method. The goal of this work is to compute these simulations
on graphics cards using local domain decompostion. Thanks to decomposition we could
compute these simulations faster, and on larger data grids. The main goal of this work is
to achieve efficiency and scalability.
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Kapitola 1

Uvod

Simulace sifeni ultrazvukovych vin nachazi uplatnéni v mnoha oblastech, napt. planovani
zékroku ultrazvukem s vysokou intenzitou (HIFU) pfi 1é¢bé nadort. Témito simulacemi se
zabyvé projekt k-Wave, ktery je predstaven ve 2. kapitole. Vypocet simulace je zaloZen na
FeSeni soustavy diferencidlnich rovnic pseudospektralni metodou. [6]

Protoze velikost oblasti tkané, ve kterém se simulace pocita, je velikd a pro dostate¢né
presny vypocet je potieba velké mnozstvi bodd na jednotku délky, jsou kladeny velké naroky
na pamét, ale je velkd i vypocetni ndro¢nost takové simulace.

K urychleni vypoc¢tu vyuzijeme vypocetniho vykonu grafickych karet, jejichz vyuziti
pro obecné vypocty je diskutovano v kapitole 3. Grafickd karta ma ale pomérné omezenou
velikost paméti, uz jen velikost samotné trojrozmérné matice ¢isel s jednoduchou pfesnosti
o velikosti 512 x 512 x 512 dosahuje 512 MB, coz spolu s dalsimi daty potfebnymi k vypoctu
predstavuje vice, nez je kapacita paméti na grafické karté.

Soucasné implementace, kterd vyuziva k vypoctu grafickou kartu, je asi 3krat rychlejsi
nez implementace na procesoru [7]. Zapojeni vice grafickych karet do vypoctu se ukazalo
jako neefektivni z diivodu vysoké rezie pfenosu dat mezi kartami p¥i vypoctu 3rozmérné
rychlé Fourierovy transformace [11].

Pro praktické vyuziti je ale potieba provadét simulace s fadové vétsimi pocty bodi
v mrizce a s rostouci velikosti také roste vypocetni naroc¢nost. Matici tedy rozdélime na ¢asti
a vypocet provedeme paralelné na svazku karet s vyuzitim dekompozice pseudospektralni
metody popsané v kapitole 5.

Paralelni vypocty budeme provadét na systémech s distribuovanou paméti, k vymeéneé
dat mezi procesy v systému vyuzijeme knihovnu pro zasilani zprav Open MPI, ktera je blize
popsana v kapitole 4.

V kapitole 6 jsou podrobnéji popsany jednotlivé ¢asti implementace lokalni dekompo-
zice pseudospektralni metody, kterd zahrnuje nutné vymeény okraji subdomén a samotny
vypocet.

Experimentalni méfeni vlastnosti implementace jsou pak shrnuty v kapitole 7, ktera
je zaméfena predevsSim na vyuziti teoreticky dosazitelné propustnosti komunikace a skalo-
vatelnost vypoctu.



Kapitola 2

k-Wave

k-Wave je open source sada funkci pro MATLAB vytvorenda pro simulace Sifeni akustické-
ho signalu v ¢ase v homogennim, nebo heterogennim prostfedi v jedné, dvou nebo tfech
dimenzich. k-Wave také obsahuje implementaci v jazyce C++ k dosaZeni vySsi rychlosti
simulace oproti MATLABu. [17]

Vypocet simulace je zalozen na feseni soustavy diferencidlnich rovnic prvniho radu
k-prostorovou pseudospektralni metodou. Tento nastroj také umoznuje vypocet zpétné
rekonstrukce distribuce fotoakustického tlaku na zakladé zaznamenanych dat naméfenych
senzorem. [18]

Ultrazvukové simulace maji sirokou Skalu uplatnéni v mediciné. Fotoakustickd tomo-
grafie (PAT) je neinvazivni metoda vySetfeni pacienta, kterd umoziuje vizualizovat struk-
tury v tkani absorbujici svétlo. Je zaloZena na ozarovani tkadné pulsy infracerveného lase-
rového paprsku, ktery pii absorpci v tkani vytvori ultrazvukovy signal zptsobeny tepel-
nou roztaznosti latek. Mérenim ultrazvukovych vin, které se 8ifi zpét k povrchu tkaneé, 1ze
zrekonstruovat pocatecéni fotoakusticky tlak. Tato metoda lze vyuZit ke zjisténi vlastnosti
tkané nebo detekovat patologické jevy v tkéni. [18]

HIFU (high-intensity focused ultrasound) je neinvazivni zékrok, kdy je ultrazvukovy
signal o vysoké intenzité smérovan do jednoho mista, kde zplisobi znic¢eni bunék. HIFU byl
vyuzit v klinickych testech 1é¢by nadord riznych organt. K naplanovani takového zakroku
slouzi pravé simulace §ifeni ultrazvukovych vln, kterou k-Wave fesi. [6]

Pribéh sifeni akustickych vin 1ze popsat soustavou diferencialnich rovnic:

ou 1
v 2.1
o o VP (2.1)
dp
W v 2.2
ot~ ovH (22)
p=¢cp (2:3)
s pocateénimi podminkami:
po =Tpa®,
Ipo
2 _p
ot

Kde u je akustickéd rychlost ¢astice, pg je hustota prostiedi, ¢ je rychlost zvuku, p je
akusticky tlak, pg = p(t = 0) je pocéateéni rozlozeni fotoakustického tlaku, I' je Griinein-
senova konstanta (vztah mezi absorbovanym svétlem a poc¢ateénim tlakem), ug je koeficient



optické absorpce, @ je svételny tok. k-Wave do téchto rovnic navic zahrnuje i nékteré jevy,
které zpusobuji nelinearitu v Sifeni. [18]

V soucasné dobé je implementace k-Wave v C++ s vyuzitim OpenMP priblizné 8krat
rychlejsi nez pivodni implementace v MATLABu a je mozné s ni provadét simulace s domé-
nou o velikosti 5122 bod, které trvaji 2-3 hodiny. Verze k-Wave vyuzivajici MPI zvladne na,
systému se 2000 jadry vypoéitat simulaci s doménou o velikosti 20482 za 50 hodin. Sou¢asna
implementace v C++ vyuzivajici jednu grafickou kartu je ptiblizné 3krat rychlejsi nez C++
s OpenMP, je ovSem kviili velikosti paméti grafické karty omezena velikost domény [7].

Nasim cilem je vyuziti dekompozice domény k rozdéleni vypoc¢tu mezi vice grafickych
karet nejen k jeho urychleni, ale také umoznéni provadét simulace i s vétSimi rozméry
domény. Takto by na superpocita¢ich jako Emerald s 384 grafickymi kartami [15] nebo
Titan s vice nez 18 tisici grafickymi kartami [9] mohlo byt mozné provadét simulace i ve
velkych doménéch s udrzenim doby vypoctu v fadu hodin.

2.1 Vypocet simulace Sifeni ultrazvukovych vin

Vypocet simulace $ifeni ultrazvukovych vin s vyuzitim pseudospektralni metody je zalozen
na vypoctu 3rozmérné dopiredné a zpétné rychlé Fourierovy transformace a dalsich maticov-
ych operacich jako nasobeni, déleni a s¢itani matic po prvcich. Zde je zjednodusena casova
smycka simulace implementovand v MATLABu: [7]

% smyCka krokd simulace v Case
for t_index = 2:Nt

% viypolet 3D FFT akustického tlaku
1 p_k = fftn(p);

% vipolet lokalni rychlosti &astic
2 ux_sgx = bsxfun(Qtimes, pml_x_sgx,
bsxfun(@times, pml_x_sgx, ux_sgx)
- dt./rho0O_sgx .* real(ifftn(
bsxfun(@times, ddx_k_shift_pos, kappa .* p_k) ))
)3

% pricteni vlivu ultrazvukového vysilace
3 if transducer_source >= t_index
ux_sgx(us_index) = ux_sgx(us_index) +
transducer_input_signal (delay_mask) ;
delay_mask = delay_mask + 1;
end

% vypolet gradientu rychlosti &astic
4  duxdx = real(ifftn(
bsxfun(@times, ddx_k_shift_neg, kappa .* fftn(ux_sgx)) ));

% vypolet akustické hustoty rhox
5 rhox = bsxfun(@times, pml_x,
(rhox - dt.*rho0 .* duxdx) ./ (1 + 2*dt.*duxdx));



% vypo&et nového tlaku
6 p = c. 2.%( (rhox + rhoy + rhoz)
+ absorb_tau.*real (ifftn(
absorb_nablal .* fftn(rhoO.*(duxdx+duydy+duzdz)) ))
- absorb_eta.x*real (ifftn(
absorb_nabla2 .* fftn(rhox + rhoy + rhoz) ))
+ BonA.*(rhox + rhoy + rhoz)."2 ./(2*rho0)
)3

% extrakce a uloZeni dat z pribéhu simulace
7 sensor_data(:, t_index) = p(sensor_mask_ind);
end

V bodé 1) je vypoctena 3rozmérna rychlé Fourierova transformace matice reprezentujici
akusticky tlak. V bodé 2) jsou vypocitdny nové hodnoty lokalni rychlosti ¢astic ux_sgx ve
sméru osy X, které popisuji vibrace zptsobené ultrazvukovymi vlnami. Je zde vyuzita funkce
bsxfun, kterd provadi operaci s matici a vektorem, v tomto pfipadé nésobeni (@times), po
prvcich tak, ze vektor nejprve zopakuje v jednotlivych osach, aby byla vytvofena druh&
3rozmérna matice stejnych rozméra a mohla byt provedena dana operace. V simulaci jsou
pak analogicky vypocitany i rychlosti uy_sgy ve sméru osy y a uz_sgz ve sméru osy z. Dale
je v bodé 3) zapocten vliv ultrazvukového vysilace na rychlost ¢astic. Bodem 4) je vypocitan
gradient duxdx lokalnich rychlosti ¢astic v prostoru ve sméru osy x a opét analogicky i duxdy
a duxdz pro osy y a z. Akustickd hustota rhox, rhoy and rhoz je vypoc¢itana v bodé 5) a na
zaveér je vypocitan novy tlak p v bodé 6 s vyuzitim hodnot ze vSech tfi smérd os. Na zavér
je v bodé 7) navzorkovana matice tlaku a hodnoty jsou ukladany, aby mohl byt sledovan
prubéh simulace [7].

Pravé v bodech 2), 4) a 6) je pouzita pseudospektralni metoda zaloZend na vypoctu
dopfedné a zpétné FFT, kterou budeme fesit metodou lokalni dekompozice. Ostatni mati-
cové operace je mozné také provadét jen v urcité subdoméné, protoze jsou provadény po
elementech.

Samotny vypocet pseudospektralni metody je v MATLABu implementovan jako:

real (ifftn(bsxfun(@times, ddx_k_shift_pos, fftn(p))

Nejdfive je vypocitano spektrum pomoci 3rozmérné rychlé Fourierovy transformace,
které je pak pomoci funkce bsxfun vynasobeno po elementech vektorem vlnovych cisel
ddx k_shift_pos. Vysledkem je pak inverzni Fourierova transformace soucinu spektra a
vlnovych ¢isel. Protoze pracujeme pouze s redlnymi signély, je na zavér imaginarni cast
vysledku zpétné transformace zanedbana.



Kapitola 3

Obecné vypocty na grafickych
kartach

Grafické karty (GPU, graphics processing unit) byly pivodné vyvinuty ke generovani grafic-
kého vystupu pocitaci. S tim, jak ¢asem nartstaly naroky na slozitost vykreslovanych scén
kviili stale vyssimu rozliSeni vykreslovanych scén, vyssimu poc¢tu zobrazovanych snimku za
sekundu a zobrazovani 3D scén, rostl také rapidné vypocetni vykon téchto karet.

Tak ¢asem vznikl velky rozdil ve vypocetnim vykonu (pocet zpracovanych operaci za
jednotku ¢asu) béznych procesorit a grafickych karet, coz je zndzornéno v grafu obrazku
3.1. Tak vznikla tendence tento vypocetni vykon vyuzit pro obecné vypocty, oznacovano
jako GPGPU (general-purpose computing on graphics processing units). [14]
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Obréazek 3.1: Porovnani vypocetniho vykonu CPU a GPU [§]

Takto velky rozdil ve vykonu CPU a GPU je dan jejich uplné rozdilnou architekturou,
které jsou zobrazeny na obrazku 3.2. Procesor (CPU, central processing unit) je optimal-



izovan k provadéni sekvenc¢niho kdédu, k tomu je vyuzito slozité kontrolni logiky, ktera
umoznuje vykondvat instrukce jednoho vlakna paralelné, nebo mimo potadi. Dalsi dilezi-
tou technikou zvyseny vykonu CPU je vyuziti vyrovnavacich paméti (cache). VSechny tyto
obvody zabiraji oproti aritmeticko-logickym jednotkdm (ALU) velkou plochu ¢ipu CPU.

Zatimco dnesni GPU je tvofeno velkym mnozstvim paralelnich vypocetnich jednotek,
které provadéji kéd mnoha vldken a prekryvaji tak velké latence pristupu do paméti. GPU
tedy obsahuji jen malé vyrovnavaci paméti a jednoduchou fidici logiku a vétSina plochy
¢ipu je vénovana ALU. [§]
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Obrazek 3.2: Rozdilna architektura CPU a GPU |[§]
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3.1 CUDA

CUDA (compute unified device architecture) je vypocetni platforma vyvinuta spoleé¢nosti
NVIDIA, kterd umoziiuje vyuziti vypocetnich prostiedkt jejich grafickych karet v pro-
gramech napsanych v jazycich C, C++ a dalsich. [13]

3.1.1 Architektura karet NVIDIA

Architektura karet NVIDIA se sice neustdle méni, jak prochdzi vyvojem, v principu ale
zustava velmi podobnd. Jednotliva jadra karty (tzv. streaming processor, resp. cuda core)
jsou organizovana spolu s dalsimi jednotkami do vétSich celkt zvanych streaming multipro-
cessor (SM), jak je zobrazeno na schématu mikroarchitektury Fermi na obrazku 3.3.

SM vedle samotnych jader, které obsahuji aritmetické jednotky pro ¢isla s plovouci
radovou carkou i cela ¢isla, obsahuje jesté dalsi ¢asti: planovac, ktery ridi spousténi vldken
v SM jednotce, super function units (SFU), load/store jednotky (LS), registry, cache, pamét
konstant a dalsi. [19]

Protoze jadra implementuji jen zékladni aritmetické operace jako nésobeni a séitani
celych cisel a ¢isel s plovouci fadovou ¢arkou a bitové operace nad celymi ¢isly, slouzi SFU
k vypoétim dalsich operaci jako je déleni, goniometrické funkce a dalsi. Load/store jednotky
provadéji pamétové operace.

Pocet vypocetnich jader v jednom SM procesoru prevysuje pocet ostatnich zdroji jako
jsou load/store jednotky a jednotky SFU, jejich nadmérné vyuzivani pak ma negativni vliv
na rychlost vypoctu, protoze je nemohou vyuzit vSechna vldkna najednou. Paralelismus
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Obrazek 3.3: Schéma architektury Fermi [19]

GPU je totiz realizovan tak, ze kazdé jadro SM jednotky vykonava kéd jednoho vlakna, ale
na vsech jadrech se soucasné provadi stejnd instrukce nad riznymi daty.

Ulohou plénovace je pak prokladani vykonavani riiznych skupin vldken, tzv. warpt,
v SM jednotce, pro vykryvani velké latence pristupu do paméti vypoctem.

3.1.2 Pamétovy model GPU

K dosazeni co nejvyssiho vykonu CUDA vyuziva rtzné typy paméti, které jsou vhodné
k rtiznému vyuziti. Pamét pripojend k CPU se oznacuje jako host memory, zatimco pamét
na GPU se oznacuje jako device memory. Vldkna na GPU mohou pfistupovat pouze do
paméti GPU, ale CUDA poskytuje funkce pro kopirovani dat mezi témito pamétmi a také
umoziiuje namapovat pamét CPU do adresového prostoru GPU.

Pamétf na GPU tedy muzeme rozdélit do nékolika typi:

Globdlni pamet je staticky nebo dynamicky alokovatelnd pamét, pristup k ni provadi
load/store jednotky. Jeji soucasti je také lokalni pamét, do které se ukladaji lokalni proménné
vlaken, které jsou typu pole.

Pamét konstant slouzi pouze pro ¢teni, pristup do této paméti je provadén specidlni
jednotkou, kterd umoznuje i ¢teni vice vldkny soucasné.

Pamét textur, kterd slouzi také jen pro ¢teni a podobné jako pamét konstant i pamét
textur je obsluhovana oddélenou jednotkou optimalizovanou pro ¢teni 1D, 2D a 3D struktur.

Sdilend pamét, kterd neni soucasti hlavni paméti, ale nachézi se v.SM procesoru. Tato
pamét je sdilena mezi vlakny v bloku a mtze byt pouzita k rychlé vimeéné dat mezi vlakny
v bloku. Pristup do sdilené paméti je rychlejsi nez pristup do globalni paméti a je dtlezitym
prostfedkem dosazeni velké rychlosti vypoctu, zejména sdilenim dat nactenych z pomalejsi
globalni paméti vice vldkny a jejich opakovanym pouzitim.

Registry, které se také nachazeji pifimo v SM jadfe, jsou nejrychlejsi dostupnou paméti
pro vlakna, slouzi k ukladani lokalnich proménnych.

Mnozstvi vyuzitych registri vldkny a velikost sdilené paméti v bloku limituje pocet
blokl soucasné pridélenych jedné SM jednotce. Pokud ma SM jednotka ptilis malo bloku
nemusi se ji podarit efektivné vyuzit svych vypocetnich prostfedki, coz se mize negativné



projevit na vykonnosti aplikace. Proto je vhodné velikosti blokti a mnozZstvi pouzité sdilené
paméti vhodné volit vzhledem ke konkrétnim hardwarovym parametrim dané grafické
karty.

3.1.3 Spousténi kédu na GPU

Funkce spousténé na grafické karté se nazyvaji kernel. Ve zdrojovém kédu se tyto funkce
urcené k béhu na GPU v hlavicce jejich definice oznacuji klicovy slovem __global__ , nebo
_device__. Vykonani kernelu na GPU je vhledem k CPU asynchronni, fizeni je tedy hned
po spusténi vraceno CPU a vykonani kernelu mize probihat paralelné s dal$imi operacemi
na CPU.

Ke spusténi kernelu pak slouzi specidlni syntaktickd konstrukce,

kernel<<<blocks, threads>>>(...);

kde kernel je identifikdtor funkce, blocks a threads jsou parametry spusténi, v zavorce
jsou volitelné parametry funkce.

CUDA seskupuje vldkna do blokt a bloky do mfizky (gridu), bloky i grid mohou byt
vicerozmérné. Kazdé vlakno pak ma pristup k proménnym threadIdx, blockIdx, blockDim
a gridDim, které urcuji ¢islo vlakna v bloku, ¢islo bloku v gridu, pocet blokd v gridu a pocet
vlédken v gridu v jednotlivych dimenzich. Tyto proménné umoziuji vlaknim indexovat data
v maticich, se kterymi provadéji vypocet. Pravé k definici rozméru gridu a poctu vlaken
v bloku slouzi zminéné parametry blocks a threads. Pfi spousténi kernelu dale mohou
byt uvedeny dalsi parametry, velikost sdilené paméti v bloku, pokud neni zndméa uz v dobé
ptrekladu, a stream, ve kterém ma byt kernel vykonén.

Takovato organizace vlaken do blokt a blokd do gridu napriklad umoznuje vytvorit
miizku vldken v prostoru, kterd odpovid4d usporddéani dat v paméti, a tim zjednodusit
adresovani dat v maticich.

Bloky vlaken jsou dale dulezité z toho divodu, Ze vldkna jsou na SM jednotky GPU
pridélovana pravé po blocich. Na jednu SM jednotku muze byt soucasné prifazeno vice
blokli. Pro kazdy pridéleny blok jsou v SM jednotce alokovany zdroje, coz limituje pocet
soucasné provadénych blokd na jedné SM jednotce. Vldkna spolu navic mohou v ramci
bloku komunikovat pomoci sdilené paméti a mohou byt synchronizovana bariérou, vzajemna
synchronizace blok® neni mozna.

Bloky jsou tedy pridéleny SM jednotce, kterd vykonava paralelné pouze ¢ast vldken
z bloku, tzv. warp. Velikost warpu odpovida poc¢tu jader v SM procesoru, v soucasnosti je
velikost warpu 32 vlaken. Jednotou provadéni instrukci je tedy warp. SM jednotky pfidéluji
vldkntim prostfedky po warpech a v jeden okamzik je v celém warpu vykonavana stejnd
instrukce.

V pripadé zpracovani podminénych prikazu je velmi zadouci, aby v ramci warpu byly
vyhodnoceny stejné, aby nedochazelo k tomu, zZe riznd vlakna ve warpu maji provadét
jiné instrukce. Tento nezadouci jev se oznacuje jako divergence vlaken, kterd muze mit
negativni dopad na vykonnost, protoze pokud k ni dojde, tak musi byt provedeny obé vétve
podminéného piikazu.

3.1.4 CUDA streams

Stream v CUDA je prostiedek, ktery umoznuje soucasny béh nékterych tloh na grafické
karté. Implicitné jsou vSechny operace spoustény v takzvaném null stream a jsou spoustény



vSechny sekvenéné. CUDA stream je vlastné fronta tloh, které jsou spustény sekvencéné,
ovSem téchto front je mozné vytvorit vice, a pak je mozné dosdhnout sou¢asného béhu tloh
z ruznych front, které jsou provadény riiznymi hardwarovymi jednotkami na grafické karté
[19].

Stream 0: memcpy A

Stream T: memcpy A

Stream 0: memcpy B

Stream T: memcpy B Stream 0: kernel

Stream 0: memcpy C ?: Stream T: kernel

Stream T: memcpy C

Obrazek 3.4: Béh vice operaci v riznych CUDA streamech[14]

Na obrazku 3.4 je ptiklad vyuziti dvou CUDA streami k piekryti spusténi dvou kerneli
a pamétovych prenosii vstupnich (A a B) a vystupnich dat (C) téchto kernelt, kdy je
samotny vypoclet v ¢ase plné prekryt pamétovymi pienosy. Podobného principu prekryti
bude vyhodné vyuzit pii vypoctu, kdy bude potieba prenaset pomérné velké mnozstvi dat
kvili viménam okraji subdomén dekompozice.
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Kapitola 4

Open MPI

Open MPT je knihovna implementujici funkce standardu MPI [4]. Message Passing Interface
(MPI) je standard popisujici aplika¢ni programové rozhrani (API) pro komunikaci procest
v distribuovanych paralelnich systémech formou zasilani zprav.

MPI je vytvofeno pro systémy s distribuovanou paméti, kde kazdy uzel mé vlastni
lokalni pamét a sdileni dat je mozné pouze formou zasilani zprav. Vyhodou je, Ze neni nutna
synchronizace procesti, protoze kazdy proces m4 vlastni pamétfovy prostor a nemize tedy
dochéazet k soubéZnému pristupu ke sdilenym prostfedktim. Nevyhodou tohoto pfistupu pak
miize byt velkd rezie komunikace mezi procesy.

MPI nachézi uplatnéni v oblasti vysoce naro¢nych vypoctu (high-performace comput-
ing) pfi vytvafeni aplikaci pro clustery, které maji pravé architekturu zaloZenou na dis-
tribuované pameéti.

Cilem MPI je vytvofeni standardu s ohledem na nezévislost na platformé a progra-
movacim jazyce, efektivitu, vysoky vykon, jednoduchost pouziti, pouziti v heterogennich
systémech. [10]

MPI popisuje celou fadu prostredkil pro programovani paralelnich aplikaci jako point-
to-point komunikaci, kolektivni operace, datové typy, skupiny a topologie procest, jednos-
trannou komunikaci atd.

4.1 MPI procesy a point to point komunikace

Spusténi paralelni tlohy, ktera vyuziva MPI se provadi nastrojem mpiexec, kterym se
nastavuji parametry béhu distribuované aplikace, tedy predevsim kolik procesi se vytvori,
na jakych uzlech a podobné.

Kazdy MPI proces pred pouzitim jakychkoliv funkci musi zavolat inicializa¢ni funkci
MPI_Init a pred ukoncenim procesu MPI_Finalize. Po spusténi aplikace se vSechny procesy
nachézi v jednom komunikatoru MPI_COMM_WORLD, v ramci n€hoz maji unikatni identifikator
tzv. rank.

Zakladni moznosti komunikace procesii je point to point komunikace operacemi send
a receive. Operace send ma jako parametr ukazatel na data, datovy typ, pocet polozek
k odeslani a rank pfijemce, receive analogicky rank odesilatele, ukazatel na bufffer pro
uloZeni dat, jejich typ a maximalni pocet prijatych polozek.

Operace send a receive maji podobné jako jiné operace blokujici i neblokujici varianty.

MPI definuje nékteré dilezité vlastnosti komunikace. Zpravy se nepredbihaji, poradi
zaslanych zprav zlstava zachovano. Pokud néktery proces odesle stejnému prijemci vice
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zprav, pak jsou doruceny ve stejném poradi, jako byly odeslany. Dale je to garance, Ze
pokud byly zahdjeny dvé odpovidajici operace send a receive, pak alespon jedna z nich
skonc¢i. MPI negarantuje spravedlnost, tedy pokud je odeslano vice zprav stejnému ptijemci,
neni garantovano, ze zpravy z jednoho zdroje nebudou neustale piedbihany jinymi.

4.2 Kolektivni operace procesu

MPI definuje nejen point to point komunikace, ale zavadi také kolektivni operace, do kterych
miiZze byt obecné zapojeno vice procesu v ramci komunikatoru. Komunikatory zastfesuji
néjakou skupinu procesti, které spolu mohou komunikovat, a jejich topologii.

Mezi kolektivni operace patii napriklad scatter, gather, broadcast a dalsi. Operace scatter
z jednoho uzlu distribuuje data do ostatnich. To je vyhodné naptiklad v piipadé, kdy jeden
uzel méa pristup k souboru s daty a potiebu je rozdistribuovat mezi ostatni uzly a neni tak
potfeba vytvaret velké mnozstvi jednotlivych pifenost dat ke vSem uzltiim. Tuto operaci tak
vyuzijeme pri distribuci dat jednotlivym procestim pii dekompozici vstupni matice dat.

Operace gather naopak sesbird data ze vSech uzli do jednoho, obdobné lze vyuzit pro
ulozeni vysledkt na konci vypoctu, coz vyuzijeme také. Obé dvé operace maji také varianty,
které umoznuji definovat rizny pocet datovych polozek odesilanych, resp. pfijimanych dat,
do kazdého procesu. Dalsi variantou je operace allgather, ktera sesbiranéd data navic doruci
vSem procestim.

Operace alltoall provadi iplnou vyménu dat mezi procesy.

Funkce téchto operaci je znézornéna na obrazku 4.1).

data —
w
A
oA, 0 Ag Aol Bo| €o| Po| Eo| Fo
(2]
& A B alelc|o.|e |F
0 0
§ broadcast allgather ADATATACA S
s ::> Ag Sy 9 Aol Bo| Co| Pol Bo| Fo
l Ag Dy |::> Aol Bo| Co| Po| Eo| Fo
Ao o Ag| Bo| Co| Po| Eof Fo
Ag Fo Aol Bo| Co| Pol Eo| Fo
Aol Ayl Ao]As| Al As|  scatter Aq Ag[A1|Az| Ag| Aa| A5 ot Aol Bo| Co| Pol Bo| Fo
complete
A B |B,|B,[B,.|B,|B ale c.|o.|e[F
|::>1 o] 1] 72] "3 "4] 75| gxchange || -t| ]t 1)
Ag Co[C1]C2]C3]| 4| %5 |:> Ap| Bp| Cp| Py Ep| Fa
gather Ag Dy|D4|D,| DsfD, |05 Ag|Bglca|Dg| B4 Fy
<:| Ay Bo| B1] B2| B3| B4l Bs A4 BafCa|Py|Ea|Fa
Ag FolF1|F2|Fa[F4| s As| Bs| C5| Ps| E5| Fs

Obrazek 4.1: Kolektivni komunikace MPI [10]

Podobné jako u point to point operaci i zde jsou zavedeny také neblokujici varianty
téchto operaci, které umoznuji pirekryt vypocet a komunikaci k dosazeni vyssiho vykonu.

Dalsi kolektivni operaci je synchroniza¢ni bariéra barrier, ktera je blokujici do okamziku,
kdy vsSechny procesy v komunikdtoru tuto operaci nezavolaji. K rozesldni stejnych dat
z jednoho procesu vsem ostatnim slouzi operace broadcast.

MPI také definuje kolektivni operace redukce reduce a scan, které nad daty provadi
néjakou operaci napf. soucet, souc¢in nebo maximum. MPI obsahuje fadu preddefinovanych
operaci a umoznuje definovat i vlastni, takova operace musi byt asociativni, ale uz ne nutné
komutativni.

12



4.2.1 Sousedské komunikace

MPI umoznuje definovat grafovou a kartézskou topologii procesi, ktera urcuje jejich okoli,
v ramci kterého pak procesy mohou provadét sousedské kolektivni operace. Definované
sousedské operace jsou obdobné tém popsanym vyse.

Tento koncept zkusime vyuzit pii vyméné dat na okrajich matic, které si béhem vyjpoctu
budou uzly vyménovat.

4.3 Datové typy

Pro zjednoduseni prace s daty a k zefektivnéni jejich prenosu zavadi MPI moznost odvozovat
nové datové typy. Takto je mozné posilat zpravy obsahujici heterogenni nebo nesouvisla
data, ty by sice bylo mozné nejdiive prekopirovat do spojitého bufferu a odeslat béznym
zplsobem, ale je vyzaduje to zbytecnou rezii.

Nejjednodussim datovym typem je typ contiguous, ktery vytvari spojité pole hodnot
odvozovaného typu. Typ vector vytvaii nespojité pole stejné dlouhych bloki odvozeného
typu, které mezi sebou maji stejné rozestupy. Tento typ lze vyuzit k definovani typu pro
sloupce dvourozmeérného pole, které méa v paméti ulozeny spojité radky.

Typ indezed je obecnéjsi varianta typu wvector, umoznuje navic definovat rtzné délky
jednotlivych blokt i rtizné rozestupy mezi bloky.

Nejobecnéjsi je typ struct, ktery umoznuje, aby byl kazdy blok tvofen polozkami riznych
typt. Vytvari tak heterogenni strukturu.

Zajimavou moznosti je vytvoreni typu subarray, ktery umoziiuje vytvorit n-rozmérné
podpole néjakého n-rozmérného pole, které v ném muze byt libovolné umisténo. Tento typ
vyuzijeme pfi vyméné okraji matic, kdy budeme pfti vicerozmérné dekompozici potiebovat
definovat rizné oblasti dat pro vymeénu.
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Kapitola 5

Dekompozice pseudospektralni
metody

Simulace sifeni ultrazvukovych vln v heterogennim prostiedi je zaloZena na vypoctu disk-
tretizované soustavy parcidlnich diferencialnich rovnic, popsanych v kapitole 2, pseudospek-
tralni metodou. Tato metoda je zaloZena na vypoctu 3rozmérné rychlé Fourierovy transfor-
mace. Misto rozdéleni této transformace do distribuovaného vypoctu lrozmernych trans-
formaci ve sméru jednotlivych os, coz pfinasi velkou rezii komunikace pfi transformacich
matice, rozdélime doménu na mensi ¢asti a vypocet rychlé Fourierovy transformace tak
bude provadén jen s lokdlnimi daty. Pseudospektralni metoda a jeji dekompozice je blize
popsana v nasledujicich podkapitolach.

5.1 Pseudospektralni metoda

Parcidlnimi diferencidlnimi rovnicemi se popisuje mnoho fyzikalnich jevil a jejich modelovani
je zaloZeno na jejich numerickém vypoctu, protoze presné analytické feSeni by bylo prilis
slozité.

Metoda kone¢nych diferenci (FD) a metoda kone¢nych elementti (FE) jsou béznymi nu-
merickymi metodami Feseni parcidlnich diferencidlnich rovnic. Metoda koneénych diferenci
aproximuje derivace funkce pomoci okoli bodu (napft. % = %), kde h je maly
krok v mftizce. Dochéazi tedy k interpolaci polynomem, ¢im vice bodd z okoli pouZijeme,
tim vyssiho fadu polynomu dosdhneme a také vyssi presnosti.

7 toho také vyplyvaji omezeni FD metody. Pro dostate¢nou presnost vypoctu je potieba
maly krok mezi body v mfiZce, coz zpisobuje velké niroky na pamét a také vysokou
vypocetni narocnost.

Tento problém fesi pseudospektralni metoda (PS), kterd nezaklada vypocet jen na né-
jakém malém okoli bodu, ale pristupuje k funkci globalné. Funkci, kterou chceme derivovat,
PS metoda aproximuje sumou néjakych spojitych bazovych funkci, v nasem pfipadé kom-
plexnimi exponencidlami. Takto se dosdhne dobré pfesnosti vypoctu i nizsim poctu bodu
v miizce nez pfi pouziti metod koneénych prvkia nebo koneénych diferenci [3]

Pseudospektralni metoda ma dalsi vyhodu, lze ji implementovat s vyuzitim rychlé
Fourierovy transformace (FFT), kterdA m& mnoho optimalizovanych implementaci, my vy-
uzijeme knihovnu cuFFT — implementace FFT pro CUDA.

Vypocet gradientu v prostoru pseudospektralni metodou lze shrnout do t¥ech kroki: [3]

e vypocet FFT vstupnich dat
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e vynasobeni vysledku prvniho kroku matici vlnovych cisel
e vypocet inverzni FFT

Vypocet gradientu pseudospektralni metodou je tedy zalozen na Fourierové transfor-
maci, kterd se efektivné vypocita pomoci algoritmu FFT. Vypocet vicerozmérné FFT je
proveden jako fada 1D FFT podél jednotlivych os, coz umozniuje doménu rozlozit na ¢asti
a pocitat jednotliva 1D FFT paralelné. Na obrazku 5.1 je znazornéno rozdéleni 3D matice
podél osy z mezi jednotlivé procesy distribuovaného vypocétu. Kazdy proces tak mize par-
alelné vypocitat FFT podél os = a y. Pro vypocet 1D FFT podél osy z je ale nutné pouzit
data distribuované pfes vsechny procesy, coZ vede k all-to-all komunikaci pfi transformaci
matice. All-to-all komunikace predstavuje velkou rezii a zhorSuje Skalovatelnost, protoze
pocet zprav pfi all-to-all komunikaci roste kvadraticky s poctem uzlt. Dekompozice timto
zplsobem je také limitovana rozméry matice, kdy pocet procesi musi byt mensi nebo roven
rozméru matice v ose z. [6]

transpozice

A A L A A

Obrazek 5.1: Dekompozice 3D matice a transpozice [6]

Tento problém se pokusime vyresit vypoctem gradientu metodou lokalni dekompozice
pseudospektralni metody. Timto pristupem omezime rezii komunikace pii vypoc¢tu pouze
na vymeénu dat na okrajich matic mezi sousedy.

5.2 Lokalni dekompozice pseudospektralni metody

Pro dosazeni vysoké rychlosti vypoctu a velké skalovatelnosti budeme chtit rozdélit vipocet
mezi procesy tak, aby kazdy pocital pouze s ¢asti vstupnich dat. Na zacatku se omezime
jen na 1D dekompozici, kdy data rozdélime podél jedné z os do stejné velkych blok1, jejichz
pocet odpovida poctu procesi, jak je ukdzadno na obrazku 5.2.

Abychom takto mohli vypocet rozdélit, bude nutné ukézat, Ze feSeni pseudospektralni
metody omezena na podinterval defini¢niho oboru funkce odpovida v tomto intervalu feseni
nad celym defini¢énim oborem.

Toto je ukazano v [5], kde feSeni funkce f pseudospektralni metodou omezi pouze na
podinterval (a,b). Pro vypocet je nutné dosdhnout hladkého prubéhu funkce na okrajich
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Obrazek 5.2: 1D dekompozice domény

intervalu, rozsifi proto interval (a,b) na interval (ai, b1),a1 < a < b < by. A pro vyhlazeni
definuji jesté takzvanou bell funkci B,

B%*(z) + B*(2a —2) = 1,z € (a1, ) (5.1)
B(z) =1,z €< a,b> (5.2)
B%(z) + B*(2b—z) = 1,2 € (b,by) (5.3)
B(z) =0,z < a1,z > by (5.4)

kde @ = (a +a1)/2,b = (b+ by)/2. Vyhlazenim pak dostaneme funkci f,

f=B-f=B()f(z) - B(2a —z)f(2a — ) — B(2b — z) f(2b — x) (5.5)

kterd je spojitd a hladkd v bodech a a b. Aplikaci pseudospektralni metody na funkci
f dostaneme v intervalu (a,b) feSeni odpovidajici feSeni na funkci f v celém defini¢nim
oboru. [5]

Rozsifeni intervalu (a,b) na (a1, b;) nam definuje néjaky piekryv ¢éasti domény funkce
po dekompozici, nicméné ted vime, Ze miZeme pseudospektralni metodu fesit po ¢astech
nezavisle az na tento prekryv.

5.3 Dalsi mozZnosti dekompozice

Lokalni dekompozici vypoctu dosdhneme oproti globalnimu vypoctu snizeni rezie spojené
s all-to-all komunikaci pri paralelnim zpracovani jednotlivych 1D FFT, jak je popsano
v predchozi podkapitole. ReZie komunikace bude sniZena jen na vymeénu okraju jednotlivych
subdomén.

Pokud bychom méli vypocet nad datovou krychli o strané délky N rozdélenou 1D dekom-
pozici mezi P procest, pak pti prekryti o bude v kazdém kroku vypoctu dochézet k vyméné
celkem 2P blokt dat o velikosti oN2. Bude tedy dochézet k malému po¢tu zaslanych zprav,
které budou pomérné veliké. Tento pfistup ndm ovSem limituje mozny pocet paralelnich
procesit P, ktery musi byt vyrazné mensi nez N.

16



Pokud pristoupime ke 2D dekompozici, tedy ze datovou kostku rozdélime ve dvou osach
na m a n ¢asti mezi celkem P = m - n procest. Pro jednoduchost budeme uvazovat m = n.
Pak bude velikost blok# dat na okrajich oN? - @, ovSem vymeéna tentokrat bude probihat
ve 4 smeérech, takze se zvysi pocet vymeén téchto blokt na 4P. Navic jesté pribude 4P vymeén
datovych blokil o velikosti 0? N, které jsou nutné pro doplnéni dat v rozich okoli.

Obdobné mtzeme zajit az ke 3D dekompozici mezi P = k- m - n procesi, pro jednodu-
chost budeme opét uvazovat kK = m = n. 3D dekompozici rozdélime doménu na celkem P
podkostek, jak je znazornéno na obrazku 5.3. V takovém pfipadé stoupne pocet zaslanych

3
zprav na 6P, které ale budou mit velikost oN? - g. Navic piibude 8P zprav o velikosti 0®
2N ¥p2
P

nutnych opét k vyméné dat v rozich a 12 zprav o velikosti o pro data na hranach

datové kostky.

Obrazek 5.3: 3D dekompozice

Vyuzitim 2D a 3D dekompozice dosdhneme moznosti vyuziti vice paralelnich jednotek a
zmensi se velikost dat prekryvi, protoze krychle ma nejmensi povrch pfi daném objemu. Na
druhou stranu se tim ovSem zvysi pocet zasilanych zprav v kazdém kroku vypoctu. Bude
tedy otéazkou, jak to ovlivni Skdlovatelnost a rychlost vypoctu.
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Kapitola 6

Navrh a implementace

Implementace simulace Sifeni ultrazvukovych vln s pouzitim metody lokalni dekompozice
pseudospektralni metody vyzaduje vedle samotného vypoctu, ktery jiz v k-Wave implemen-
tovan je, vyfesit navic vymény okraja, jednotlivych subdomén dekompozice, coz zahrnuje
nejen jejich samotny prenos mezi uzly, ale také prenos z grafické karty do hlavni paméti a
zZpét.

Protoze cluster Anselm, na kterém jsem mohl aplikaci testovat, obsahuje vypocetni uzly
s jednim grafickym akceleratorem, byla aplikace navrzena tak, Ze celd doména se rozdéli na
jednotlivé subdomény, kdy kazdy uzel bude provadét vypocéty na akceleratoru nad jednou
touto subdoménou.

Vypocet siteni ultrazvukovych vin se skladéd z operace nad maticemi po elementech,
které lze provadét na jednotlivych subdoménach nezavisle na sobé a hlavné z vypoctu
pseudospektralni metodou, kde je jiz potieba komunikovat s okolnimi uzly, tento vypocet
se pak bude skladat z nékolika krokii, které jsou blize popsany v nasledujicich podkapitolach:

e preskladani dat okraji do linearni paméti

kopie dat do pameéti CPU

pouziti MPI k vymeéné dat s okolnimi uzly

kopie dat do paméti GPU

presklddani dat okrajt z linedrni paméti

samotny vypocet

Nejvyssi flexibility je dosazeno pouzitim 3D dekompozice, kdy je mozné volit, na kolik
¢asti je doména rozdélena ve vsech trech osach. Pro vykonnost je totiz nejvyhodnéjsi, kdyz
jednotlivé subdomény tvoii krychle nebo se krychli alespon blizi, protoze v takovém pripadé
se dosahne nejlepsiho poméru mezi velikosti samotnych dat a velikosti okrajt. Z toho pak
plyne, Ze je vypocet provadén nad velkym mnozstvim dat a soucasné je nizsi rezie spojena
se zvétSenim subdomény o okraje od okolnich subdomén. Napr. pii dekompozici domény
o velikosti 5123 bodti do 8 subdomén by pii 1D rozdéleni 8 x 1 x 1 vznikly subdomény
o velikosti 64 x 512 x 512. Pfidanim okraji o Sifce 16 bod® se subdoména zvétsi na 96 x
512 x 512. Okraje v tomto ptipadé tvoii 50% z velikosti subdomény bez okraji. Zato by
pii uplatnéni 3D rozdéleni 2 x 2 x 2 byly rozméry subdomén 2883, okraje jen 42% velikosti
subdomény bez okraji.
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Stejné jako v k-Wave bude pouzit jako vstup i vystup implementace vypoctu gradi-
entu pseudospektralni metodou souborovy format HDF5, ktery také umozni snadné ovéreni
spravnosti vypoc¢tu oproti implementaci v MATLABu.

6.1 Preskladani okraja v paméti GPU

Pro prenos dat okraji do hlavni paméti z grafické karty i opacnym smérem je vyhodnéjsi,
pokud jsou data v jednom velkém linedrnim bloku. Pak neni potieba provadét neefek-
tivni velké mnozstvi malych prenosid. Proto jsou pifed samotnym pienosem data okrajt
prekopirovana do jednoho linearniho pole. Navic se jednotlivé bloky okraja ¢astecné prekry-
vaji, a to zejména v rozich, coz je také vyfeseno zduplikovanim téchto piekryti spolecné
s preskladanim, takze samotnda data jsou pak jiz pfimo pfipravena pro MPI komunikaci.

Pro toto preskladani jsem zvazoval dvé varianty implementace. Prvni moznost byla, ze
by kernel pokazdé piepocitaval souradnice datové kostky a linearniho pole s okraji, aby
presouval data na spravna mista. Druhou variantou bylo tyto soufadnice pro kazdy bod
predpocitat jen jednou, a pak je vzdy jen pouzit. Nakonec jsem zvolil druhou z moznosti,
prestoZe toto Teseni zvysi pocet pristuptd do paméti, nicméné pak neni potieba provadeét
porad dokola stejné aritmetické operace pri prepocitavani soufadnic, coz vede i k mnohem
jednodussi implementaci kernelu, protoze vzhledem k poc¢tu rtznych blokd okraji bylo
nutné kéd pomérné hodné vétvit. Cenou za takové Feseni je ovSem vyssi paméfova narocnost.

Celkové schéma provadéni vymén okraji je zndzornéno na obrazku 6.1. Nejdiive kernel
copy-overlaps_d2h, pierovna data okraji z vnitini casti datové kostky, kterd odpovida
puvodni subdoméné bez piidanych okrajt, pro sousedni uzly do linearniho pole, které je
pomoci cudaMemcpy prekopirovano do hlavni paméti, aby mohlo byt nésledné pomoci MPI
rozeslano sousednim uzlim. Z divodu pouziti neblokujici varianty cudaMemcpyAsync, bylo
nutné pred samotnou MPI komunikaci jeSté doplnit synchronizaci, aby se zacala odesilat
data az v okamziku, kdy jsou pfipravena.

overlaps_d2h

overlaps_h2d

GPU GPU
cudaMemcpy cudaMemcpy
CPU CPU
AN AN
(a) Kopie okraji z G!IUPrlla CPU (b) Kopie okraji z Cl\g’lljlna GPU

Obrazek 6.1: Vymeény okrajt
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Po dokonceni asynchronnich MPI pfenosii byla opét nutna synchronizace, aby mohla
byt prijata data od sousednich uzld opét nakopirovana do paméti grafické karty a za pouziti
kernelu copy_overlaps_h2d pfesunuta do datové kostky do oblasti, kterd odpovida praveé
jejimu rozsifeni o okraje. Zadn4 jina synchronizace nebyla potieba, operace, které provadi
grafickd karta jsou asynchronni jen z pohledu hostitelské aplikace, jinak jsou ale provadény
sekvencné.

6.2 Vymény okraju s MPI

P1i uplatnéni 3D dekompozice je okoli kazdé subdomény sloZeno nejen z Sesti stén prilehlych
subdomén, to by v rozsireni subdoméné chybéla data v rozich a na hranéch, k jejich tiplnému
doplnéni jsou potieba data i z dalsich uzli, se kterymi sousedi pres hranu nebo roh, jak se
zobrazeno na obrazku 6.2. Celkem je tedy potieba ziskat data ze vSech 26 uzli v okoli.

Obrazek 6.2: Rozsiteni subdomény o prekryv z okolnich subdomén

Jednou z moznosti vyuziti MPI je definovani kartézské topologie, ktera ale vytvori okoli
sloZzené jen pravé z téch Sesti uzld, které piimo sousedi pres sténu. Takto by bylo mozné
pomoci alltoall sousedské komunikace provést vyménu jen této casti dat okrajli, nicméné
by stale bylo potfeba doplnit ostatni chybéjici data jinym zptsobem. Toho by bylo mozné
dosdhnout rozdélenim vymeény na ti¥i faze, jak je zndzornéno na obrazku 6.3. Kde by se
v kazdé z téchto fazi provedla vymeéna dat mezi sousedy jen v jedné ose. Takto by doslo
k postupnému doplnéni chybéjicich dat do zbylé ¢asti okraji a vSechna potfebna data by
byla vyménéna jen v ramci této topologie.

Nicméné takové feseni by vyzadovalo nezadouci synchronizaci mezi jednotlivymi fazemi
vymény okraji. Navic by také bylo ziejmé potieba pokazdé provést néjaké preskladani dat,
aby mohla byt provedena dalsi faze vymeény, protoze prijata data z predchozi faze by bylo
potieba dodateéné doplnit do pfipraveného bloku pro vyménu ve sméru dalsi osy.

7 téchto divodt jsou kraje rozdéleny do celkem 26 blokt, kde kazdy z jich je urcen
pro jiného souseda v okoli. Jde o celkem 6 bloki stén, 8 rohti a 12 hran, jak je vidét na
obrazku 6.2. K vyméné bloki okraji stén jsem vyuzil asynchronni variantu zminéné alltoall
sousedské operace v kartézské topologii (MPI_Ineighbor_alltoallv), pro vyménu ostatnich
bloki, uz jsou pouzity jen asynchronni operace MPI_Isend a MPI_Irecv, protoze by bylo
potfeba vytvorit pomérné slozitou obecnou grafovou topologii, aby mohly byt také pouzity
sousedské komunikace.
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vymeéna v ose x vyména v ose y vyména v ose z

Obrazek 6.3: Vymeény ve tiech krocich

6.3 Implementace vypoctu

Po uskutecnéni vymén okrajt se sousedy a jejich nahrani do paméti karty bude mozné
konec¢né provést vypocet gradientu pseudospektralni metodou, ktery je slozen z vypoctu
rychlé Fourierovy transformace a néasobeni matic po elementech. Vypocet je podrobnéji
popsan v kapitole 2.1. PTi pouziti lokalni dekompozice se tento vypocet zméni na

real( ifftn( ddx_k_shift_pos .* fftn(bsxfun(@times, bell, p)) ) );

Kde je navic pred vypoctem spektra matice vynasobena bell funkci, ktera kvili presnosti
vyhladi data v okrajich.

Pseudospektralni metoda se v simulaci uplatni béhem jednoho kroku celkové sedmkrat.
Zv14st ve smérech os z, y a z pro matice akustickych rychlosti ux, uy, uz a jejich gradi-
entl dudzx, dudy, dudz. ProtoZe jsou tyto vypocty v jednotlivych osich na sobé nezavislé,
pokusime se prekryt komunikaci s vypocty, jak je zndzornéno na obrazku 6.4. Tim by se mél
snizit vliv rezie spojené s vyménami okraji a mélo by se dosahnout vyssi rychlosti vypoctu.
Nakonec je jesté jednou pseudospektralni metoda pouzita pro vypocet akustického tlaku
v pristim kroku, ale ta je jiz datové zavisla na datech vypoctenych ve smérech vSech tii os
a pravdépodobné snizi efektivitu tohoto zfetézeni.

vypocet bez zfetézeni

vypocet se zfetézenim

Obrazek 6.4: Zietézeni vypoctu ve trech osich

K vypoctu rychlé Fourierovy transformace je vyuzita knihovna cuFFT [12], kterd pod-
poruje vypocet FFT nad komplexnimi daty (C2C — complex to complex) i redlnymi daty
(R2C, C2R - real to complex, complex to real). Protoze jsou data v simulaci Sifeni ultra-
zvukovych vln pouze reilna, je vhodné pouzit R2C a C2R transformace, protoze se tak
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usetfi znacna Cast paméti, protoze v tomto pripadé je spektrum symetrické a paméti tak
sta¢i jen témér polovina.

Samotné pouziti knihovny je takové, Ze se nejdrive vytvoii plan, v ptipadé 3D FFT je
to funkce cufftPlan3d, kterd ma jako parametry rozméry datové matice a typ provadéné
transformace, CUFFT_R2C pro dopfednou FFT a CUFFT_C2R pro zpétnou. Pro vypocet pseu-
dospektralni metody jsou tedy potfeba oba tyto plany. Provedeni samotného vypoctu se pak
spusti funkci cufftExecR2C, pro dopfednou transformaci, resp. cufftExecC2R pro zpétnou
transformaci.

Implicitné provadi knihovna cuFFT vypocet v defaultnim CUDA streamu, coz je mozné
zménit pomoci funkce cufftSetStream, ktera konkrétnimu planu nastavi stream, ve kterém
se ma vykonat. Pro pfekryti jednotlivych vypoctl je toto nastaveni potieba udélat, to ale
zpusobilo, Zze nebylo mozné pouzit stejny plan pro vice vypoctu soucasné, ale pro kazdy
stream bylo potieba vytvorit vlastni plan, protoze pfi soucasném spusténi vypoctu za
pouziti stejného planu v réiznych streamech ziejmé dochézelo k soubéznému piistupu k in-
ternim alokovanym bufferim a knihovna pak nepocitala spravné. Pouziti vice plani pak
ovSem znamend potiebu vice paméti na grafické karté, protoze pfi vytvareni planu jsou
knihovou alokovany buffery pro vypocet.

6.4 Integrace do k-Wave

Vyuziti lokalni dekompozice v k-Wave bude vyzadovat nékteré tpravy stavajici imple-
mentace pro GPU. Tyto tGpravy se budou tykat zejména nacitani a ukladani dat, kernelu
provadéjicich vypocet a doplnéni funkci spojenych s vyménami okraji mezi subdoménami.
Vyhodou je, Ze se kromé pseudospektralni metody vypocet v jedné subdoméné prili§ nelisi
od vypoctu celé domény, zmény by nemély byt priliS veliké a znac¢né ¢ast implementace by
méla jit znovu vyuzit.

Protoze kazdy uzel bude provadét vypocet jen v ¢asti domény, bude potieba mezi jed-
notlivé uzly rozdélit vstupni data. Diky tomu, ze k-Wave pouziva pro vstup soubory ve
formatu HDF5, ktery pfimo umoziiuje nacteni jen ¢asti datové sady, muze si kazdy uzel
nacist jen tu ¢ast pro svou subdoménu. Bude tedy nutné upravit nac¢itani vstupu, aby byla
podle ¢isla MPI uzlu nactena spravna c¢ast dat.

Pri vypoctech gradientu pseudospektralni metodou bude z divodu rozsifeni subdomény
o pfekryv pocitano s vétsi datovou kostkou nez vznikne dekompozici. Proto bude nutné
také upravit kernely implementujici ostatni maticové operace ve vypoctu, aby tyto operace
nebyly provadény v oblasti pfidanych okraji. Provadét zbylou ¢ast vypoctu v celé rozsirené
subdoméné by bylo zbytecné, protoze oblast okraji by byla pfepsina daty od sousednich
uzld.

Dale bude potfeba doplnit do k-Wave samotnou implementaci dekompozice pseudospek-
tralni metody, coz zahrnuje vymeény okraji subdomén mezi uzly a doplnéni do vypoctu
nasobeni bell funkci.

Také vzorkovani a ukladani prubéhu simulace, kazdy uzel bude vzorkovat data jen podle
odpovidajici ¢asti senzorové masky a opét by bylo potfeba upravit jejich uklddéni jen do
¢asti datasetu ve vystupnim HDF5 souboru.
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Kapitola 7

Experimentalni vysledky

K ovéfeni vlastnosti implementace vypoctu gradientu pomoci lokalni dekompozice pseu-
dospektralni metody jsem vyuzil superpocita¢ Anselm, ktery disponuje 23 uzly s nasledu-
jicimi parametry: [2]

e 2x procesor Intel Sandy Bridge E5-2470, 8 jader, 2.3GHz
e 1x NVIDIA Tesla Kepler K20

e 96 GB paméti

Hlavni parametry grafickych karet NVIDIA K20 jsou:
¢ 5GB GDDR5 paméti

e 2496 CUDA Cores (13 MP, 192 CUDA Cores/MP)
e 2 copy engines

e PCI Express 2

Samotna méfeni experimentil jsem provadél na superpocita¢i Anselm, kde je jen 23 uzla
s GPU akceleratorem, coz umoznilo testovani vlastnosti implementace pfi dekompozici a
az mezi 16 uzli, pri rozdéleni 2 x 2 x 4 uzly.

Experimenty popsané v této kapitole jsou zaméfeny na efektivitu implementace této
¢asti vypoctu simulace, vyuziti propustnosti MPI komunikace a skalovatelnost.

7.1 Propustnost MPI komunikace

Komunikace se sousednimi uzly je kritickd tiloha, protoze predstavuje nejvyssi rezii vypoc-
tu. Pri vyuziti 3D dekompozice si musi kazdy uzel vyménit data s pomérné velkym poctem
sousednich uzlt, protoze k ziskdni vSech potfebnych dat z okoli je nutné uvazovat nejen
Sest sousednich uzl pres stény kostky, ale i osm sousedu pres rohy a dvanact pres hrany
kostky.

Pro zméreni teoreticky dosazitelné propustnosti MPI komunikace jsem pouzil bechmark
OSU [16], ze kterého jsem pouzil test, ktery méii datovou propustnost obousmérné komu-
nikace mezi dvéma uzly pro pfenos bloki rtizné velikosti. Vysledek méfeni je v grafu na
obrazku 7.1, podle ocekdvani je pro malé bloky dat propustnost velmi nizka z divodu rezie
komunikace.
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Obréazek 7.1: OSU benchmark obousmérné MPI komunikace

V tabulce 7.1 jsou shrnuty vysledku méfeni efektivity MPI komunikace pii 3D dekom-
pozici 2x2x2 a 2x2x4 pro ruzné velikosti subdomény a velikosti prekryvu, coZ jsou parame-
try, které urcuji velikost dat komunikace. Z vypocitané velikosti jednotlivych blokt okrajt
a dosazené propustnosti pro danou velikost bloku dat benchmarkem OSU je vypocitana
ocekavand maximalni propustnost, které by bylo dobré dosdhnout. Nicméné realné dosazené
propustnost v pfipadé 2x2x2 dekompozice dosahovala jen kolem 60 az 70 procent té max-

imalni.
Tabulka 7.1: Dosazené propustnost MPI komunikace

rozmeér sirka ocekavana dosazena efektivita dosazena efektivita
subkostky | pfekryvu | propustnost | propustnost | [%] propustnost | [%]

[MB/s] (2x2x2) (2x2x4)

[MB/s| [MB/s

32 4 4874.34 3564.14 73.12 2961.21 60.75
32 8 6406.10 4117.68 64.28 3835.88 59.88
64 8 7211.51 4331.01 60.06 4218.42 58.50
64 16 7533.12 4595.23 61.00 4207.49 55.85
64 24 7554.83 4833.71 63.98 4216.38 55.81
128 8 7570.58 5238.70 69.20 4897.09 64.69
128 16 7719.07 5242.73 67.92 4866.19 63.04
128 24 7715.51 5202.73 67.43 4756.94 61.65
128 32 7765.44 5131.89 66.09 4601.58 59.26
256 8 7749.49 5667.90 73.14 5265.97 67.95
256 16 7772.82 5616.31 72.26 4089.87 52.62
256 24 7771.23 5550.56 71.42 5146.74 66.23
256 32 7784.49 5480.82 70.41 5059.31 64.99

V pripadé dekompozice 2x2x4, kdy bylo pouzito 2krat vice uzll, ale také 2krat vétsi
datovéa kostka, takze velikosti jednotlivych subdomén i okrajt ztistala stejné, doslo k dalsimu
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pomeérné zna¢nému snizeni propustnosti. To je zfejmé zptisobeno vétsim poctem prenasenych
zprav v propojovaci siti, nicméné nedosazeni plné propustnosti tolik nevadi, protoze se po-
darilo komunikaci prekryt s vypoctem.

7.2 Propustnost sbérnice PCI-Express

Podobné jako v pfipadé MPI komunikace i propustnost kopirovani dat mezi pamétovym
prostorem procesoru a pameéti grafické karty, ktera je provadéna ptes sbérnici PCI-Express,
zévisi na velikosti bloku kopirovanych dat, jak je znazornéno v grafu na obrazku 7.2, kde
je vynesena zavislost propustnosti kopirovani dat na grafickou kartu (Host to Device) a
z grafické karty do paméti (Device to Host) na velikosti bloku. Z toho divodu jsou data
prekryvt pro sousedni uzly i od nich uloZena v jediném linedrnim bloku paméti, ktery je
mezi hlavni paméti a paméti grafické karty kopirovan v ramci jednoho pfenosu, aby bylo
dosazeno co nejvyssi propustnosti.

Potom je ovSem jesté nutné data na grafické karté prekopirovat na spravné pozice uvnitf
datové kostky, coz znamend dalsi rezii navic. Kopirovani dat pfimo na spravna mista by
jisté bylo také mozné, ale to uz by znamenalo velké mnozZstvi malych prenosi, protoze data
okraju v kostce nejsou v paméti spojita, a to by mohlo byt velmi neefektivni.

7000

T — —
Host to Device
Device to Host
6000 -

5000 | / -

4000 ! -

3000 / B

2000 / B

1000 / i

0 . Ll T L M Lol L
1 10 100 1000 10000 100000 le+06 le+07

Velikost bloku [B]

Propustnost [MEB/(s]

Obrazek 7.2: Propustnost kopirovani dat mezi paméti CPU a paméti GPU

Diky tomu, Ze jsou data kopirovana najednou, je jejich celkova velikost dostatecéné
velka uz pfi pomérné malych rozmérech datové kostky a sitce prekryvu, aby byla dosazeno
vysoké efektivity pfenosu. V tabulce 7.2 je zaznamenna prumérné dosazenda propustnost
kopirovani dat z grafické karty do paméti a naopak z paméti do na grafickou kartu pro
ruzné velikosti subdomény z dekompozice a Sitky prekryvu. Z Tabulky 7.2 je patrné, Ze
se témeér daii dosdhnout teoretické propustnosti, pouze pro malé bloky okrajt pri mensich
velikostech datové kostky neni prenos prili§ efektivni, jinak jsou ale dosazené vysledky velmi

dobré.
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Tabulka 7.2: Propustnost mempcy

sirka velikost velikost | propustnost | efektivita [%]
prekryvu | subkostky | okraji [MB] [MB/s]

4 32 0.12 4265.40 69.36

8 32 0.30 5180.98 84.24

8 64 0.95 5726.15 93.11

16 64 2.38 5901.69 95.96
24 64 4.36 5979.31 97.22

8 128 3.39 5953.61 96.81

16 128 7.62 6009.04 97.71
24 128 12.80 6013.73 97.78
32 128 19.00 6045.59 98.30

8 256 12.77 6032.16 98.08

16 256 27.12 6061.64 98.56
24 256 43.17 6051.53 98.40
32 256 61.00 6038.70 98.19

7.3 Vliv velikosti prekryvu na dobu samotného vypoctu

Rozsiteni subdomény o prekryv neznamend jen rezii spojenou s komunikaci, ale uz samotny
vypocet trva delsi dobu, protoze je celkové zvétSena velikost datové kostky. Na obrazku
7.3 je graf, ktery zobrazuje dobu vypoc¢tu nad datovou krychli s riznymi velikostmi, které
odpovidaji velikostem datovych kostek o velikosti 32, 64, 128 a 256 rozsirenych o prekryvy
o velikostech 4 az 32 bodd.
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Obrazek 7.3: Doba samotného vypoctu v zévislosti na velikosti dat
7 méteni vyplyva, ze prodlouzeni doby vypoctu vlivem rozsifeni o prekryvy je pomérné
vyrazné. V dobé vypoctu se projevuje i vlastnost implementace vypoctu rychlé Fourierovy

transformace, kdy zavisi na tom, jak vhodné ma doména rozméry. Nejvyssi efektivita je
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dosazena, kdyz je velikost domény sou¢inem malych prvocisel [12]. Nicméné i pokud celad
doména pred dekompozici tuto podminku spliiuje, tak pravé priddnim okraji muze byt
porusena.

Napiiklad pro datovou kostku o velikosti 2723, kterd odpovidéa subdoméné o velikosti
2563 s okraji Sirokymi 8 bod, trva vipocet 1.3krat déle nez vypocet s vétsi kostkou 2883,
kterd by odpovidala stejné subdoméné s prekryvem sSirokym 16 bodu, takze by byl vypocet
nejen rychlejsi; ale i pfesnéjsi. To je zptisobeno prave tim, ze ¢islo 272 je délitelné 17, zatimco
nejveétsi prvociselny délitel cisla 288 je 3. Pro efektivni vypocet tedy bude opravdu nutné
vhodné volit velikost domény i piekryvi.

7.4 Profil vypoctu

Protoze pouzitd metoda dekompozice vede k pomérné velkému poctu komunikaci a prenost
dat v paméti, bylo potieba zjistit, kolik ¢asu je potfeba pro tuto rezii vedle samotného
vypoctu. K analyze, jaké pomérné zastoupeni v celkové dobé béhu vypoctu ma samotny
vypocet, MPI komunikace a dalsi rezie, jsem vyuzil nastroj NVIDIA Visual Profiler a méfeni
doby provadéni jednotlivych ¢asti vypoctu.

Nejdfive jsem méril profil vypocétu gradientu jen v jedné ose pro rtzné velikosti da-
tové kostky po dekompozici a rtzné velikosti prekryvi, o které je potom tato kostka jesté
rozsifena, pro predstavu, jestli tato rezie neni vzhledem k vypoc¢tu netimérné velka. Priklad
takového profilu je na obrazku 7.4, kde je vidét, jaky vyrazny vliv méa velikost prekryvi
na dobu vypoctu, protoze je potfeba preniset vétsi objem dat prekryvi, navic je pak da-
tova kostka celkové vétsi a i samotny vypocet trva déle. Oba tyto profily jsou z vypoctu
pseudospektralni metody v subdoméné o velikosti 2563, v prvnim piipadé rozsifené o okraj
sitky 8 bodi, ve druhém 32 bodt.

20.9|5 5 20.9?’5 5 19'.9 s 19'9.25 5 19.9|5 5
kH2D [ LHZP
D2H
| MPI |
(a) 2563, 8 (b) 2563, 32

Obrazek 7.4: Profil aplikace bez prekryti komunikace a vypoctu

Hnédou barvou jsou v profilu zobrazeny prenosy dat z paméti grafické karty do hlavni
paméti (D2H) i opac¢nym smérem (H2D). V prodlevé mezi nimi probihd MPI komunikace
se sousednimi uzly, aby se ziskala data prekryvu. Potom jesté nasleduje prerovnani dat
prekryvi v paméti grafické karty a nakonec je samotny vypocet zobrazeny zelené, kde jeho
nejveétsi ¢ast je tvorena vypoc¢tem Fourierovy transformace.

Celkové procentualni zastoupeni jednotlivych ¢asti vypoctu v celkové dobé béhu je pro
dalsi rozméry datovych kostek a velikosti prekryvi je shrnuto v grafu na obrazku 7.5.
Z tohoto grafu je zfejmé, ze celkova rezie MPI komunikace a kopirovani dat na grafickou
kartu muze i presahovat 50 % celkové doby. Nejlepsiho poméru se dosahuje pfi pouziti velké
datové kostky a maljch okrajt, velikost datové kostky je ale limitovana dostupnou paméti
grafické karty a velikost okrajt zase ovliviiuje pfesnost vypoctu.

Ukazalo se, Ze rezie zabira opravdu velkou ¢ast doby vypoctu, dalsim krokem proto
byla snaha prekryti této rezie dal$imi uziteénymi operacemi a tim dosazeni vyssi efektivity.
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Obrézek 7.5: Profil vypoctu pro rtzné velikosti dat

K tomuto prekryti slo vyuzit vypocet gradientu v dalsich osach, protoze jejich vypocty jsou
vzajemné datoveé nezavislé.

7.4.1 Priekryti vypoc¢tu a komunikaci

Piekryti bylo dosazeno vyuzitim asynchronnich MPI operaci, asynchronnich pamétovych
operaci cudaMemcpyAsync a rozdéleni vypoctu gradientu pseudospektralni metodou do tii
CUDA streamt, kdy v kazdém z nich probiha vypocet gradientu ve sméru jedné osy.
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(a) Velikost dat 2563, okraje 8 bodii
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(b) Velikost dat 2563, okraje 16 bodt
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(c) Velikost dat 2563, okraje 32 bodii

Obrazek 7.6: Profil aplikace s prekrytim komunikace a vypocti v x, y a z ose
Vysledné profily jsou na obrazku 7.6, kde je zobrazeno rozdéleni vypoctu ve streamech,

prolozeni operaci jednotlivych vypoctu a prekryti nékterych operaci. V kazdém tadku pro-
filu je zndzornéna aktivita jednoho streamu, opét jsou hnédou barvou pamétové prenosy a
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zelenou barvou vypocet, prazdna mista jsou zptusobena MPI komunikaci. Na profilech je
vidét, jak jsou v okamziky MPI komunikace nebo kopirovani dat v jednom streamu prekryty
provadénim vypoctu v jiném streamu. Dokonce jsou diky dvéma kopirovacim jednotkam na
grafické karté provadény soucasné i nékteré pamétové prenosy. Z téchto profilti to vypada,
Ze by se mélo podafit pomérné vyrazné snizit vliv rezie na dobu vypoctu. Vypocty v jed-
notlivych streamech jsou jsou rozdéleny do mensich blokt, protoze je v knihovné cuFFT
implementovan vypocet FFT nékolika kernely, které byly pfi spousténi prolozeny s vypocty
z jinych streamt.

Tabulka 7.3 pak shrnuje dosazenou efektivitu, kdy byla porovnana doba samotného
vypoctu bez MPI komunikace a prenosit dat na grafickou kartu se skute¢nou nameérenou
dobou vypoctu gradientu ve vSech tfech osdch pravé s vyuzitim prekryti. Efektivita, vy-
pocitana jako podil o¢ekdvané doby vypocétu (doba vypoctu bez rezie MPI komunikace a
kopirovani dat mezi paméti a grafickou kartou) s tou namérenou, dosahuje v zavislosti na
velikosti dat a okraju az 90 %, coZ znamend, ze se prekrytim podafilo vyrazné snizit vliv
rezii az na 10 %.

Tabulka 7.3: Efektivita prekryti vypoctu a rezie

kostka | okraj | efektivita [%)]
32 4 57.72
32 8 51.76
64 8 76.60
64 16 65.47
64 24 59.61
128 8 90.89
128 16 86.40
128 24 88.27
128 32 74.16
256 8 94.29
256 16 89.26
256 24 91.29
256 32 85.29

7.5 Skalovatelnost

Dtlezitou vlastnosti paralelni aplikace je jeji Skdlovatelnost, tedy vlastnosti, ze pti zvySovani
poc¢tu uzli zapojenych do vypoctu tmeérné klesd doba vypocétu. Nebo je mozné zvysovat
rozmeér ulohy timérné poctu zapojenych uzlt pti zachovani doby vypocétu. Na superpocitaci
Anselm bylo mozné otestovat skalovatelnost pii vyuziti az 16 uzli.

Na obrazku 7.7 je graf, ktery zobrazuje zavislost doby vypoctu na velikosti subdomény,
sitka prekryvu subdomén byla zvolena vzdy 16 bodi, velikost subdomény je vynesena v ose
X a v ose y je vynesen Cas doby vypoctu, ktery byl provadén s 8 uzly a se 16 uzly. Aby byla
stejnéd velikost subdomén v obou pfipadech, byla doména pred dekompozici pro 16 uzli
dvakrat zvétsena. Protoze jsou subdomény i vyménované okraje v obou piipadech stejné,
mél by i vypocet trvat stejnou dobu, coz az na pfipady nejmensich rozméra subdomén plati,
kdy byl vypocet s 8 uzly rychlejsi. Dalo by se tedy predpokladat, Ze i s dalS$im zvétSenim
domény i zvySenim poctu uzlti by nemuselo dojit k vyraznému poklesu vykonu a mohlo by
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byt dosaZeno stejné doby vypoctu. BohuzZel to s vice uzly na Anselmu neni mozné ovérit.
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\

64 96 128 160 192 256

velikost subdomeény
Obrazek 7.7: Skalovani v§poctu pii fixni velikosti subdomény pro 8 a 16 uzlt

P1i méfeni zrychleni, kdy byla zvolena doména s pevnou velikosti 512 x 256 x 256 bod1i,
itka prekryvu 8, 16 a 32 bodt, byl zvySovan pocet uzlt od 2 po 16. Protoze v prvnich dvou
ptripadech neni doména rozdélena ve vSech osich a nejde tak o 3D dekompozici, tak jsou
okraje ve sméru os, ve kterych nedochazi k déleni domény, prenasena jen v ramci jednoho
uzlu, takze neni méfeni pfilis vypovidajici. Nicméné i tak je mozné sledovat trend, jak se
vypocet urychli pfi dalsim déleni domény. Jinak by bylo opét mozné pouzit jen 8 a 16 uzli.
Vysledek tohoto méfeni je v grafu na obrazku 7.8.
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Obrazek 7.8: Skalovani vipoctu pii velikosti domény 512x256x256
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Porovnani doby vypoctu pfi jednotlivych variantach dekompozice je shrnuto v tabulce

vvvvv

prekryvu dochézi dokonce v kazdém kroku k vice nez dvojnasobnému zrychleni, to je ale
ziejmé zpusobeno vlivem velikosti domény na rychlost FFT, ktery je popsan v kapitole
7.3. V ostatnich pfipadech uz je zrychleni nizsi nez 2. Z toho také vyplyva, ze z hlediska
ceny vypoctu (pocet uzli krat ¢as) bude vyhodnéjsi, pokud budou subdomény co nejvétsi,
protoze jejich rozdélenim by nebylo zfejmé dosazeno odpovidajiciho zrychleni.

Tabulka 7.4: Zrychleni vypoctu, velikost domény 512 x 256 x 256

dekompozice | zrychleni zrychleni zrychleni
(prekryv 8) (prekryv 16) | (prekryv 32)
2x1x1 | 1.00 1.00 1.00
2x2x1 | 2.11 1.77 1.62
2x2x2 | 4.51 3.15 2.66
4x2x2 | 9.50 5.45 3.69
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Kapitola 8
Zaver

k-Wave jiz nyni obsahuje paralelni implementaci v C++, kterd je zaméfend na vysokou
efektivitu a rychlost vypoctu simulace. Nyni se snazime rozsirit implementaci, ktera vyuziva
vypocetni vykon grafické karty, o mozZznost rozdélit vypocet mezi vét$i mnozstvi takovych
karet, protoze vypocet na jedné karté je velmi limitovan jeji dostupnou paméti. Pro dosazeni
dostatecné presnosti vypoctu je potfeba hustd miizka dat a pro vétsi rozmeéry prostoru, ve
kterém se simulace pocita, muze jeji velikost pfesahovat moznosti dnesnich karet.

Nevystacime ale s dosavadnim zptisobem paralelizace vypoctu, tedy rozdélenim vypoctu
3D FFT na 1D FFT v jednotlivych osach, protoze to by znamenalo znac¢nou rezii komu-
nikace mezi procesy pri transformacich matic, navic by kvli vyuziti grafickych karet bylo
jesté nutné provadét prenosy dat mezi hlavni paméti a paméti grafické karty. Pouzijeme
proto lokalni dekompozici pseudospektralni metody. Diky tomu bude vypocet probihat na
jednotlivych kartach témér nezavisle, pouze s vyménou hodnot na okrajich jednotlivych
¢asti rozdélené domény.

V ramci této prace byl implementovan vypocet gradientu pseudospektralni metodou
s vyuzitim dekompozice ve vSech tfech osach k dosazeni nejvyssi flexibility pouziti a sniZeni
velikosti okrajt subdomén, které je nutné mezi subdoménami vyménovat pro dosazeni pies-
nosti. Spravnost vypoctu byla ovérena oproti implementaci v MATLABu.

Experimenty na ostravském superpocdita¢ Anselm, ktery kromé béZznych vypocetnich
uzl s vicejddrovymi procesory, ma také 23 uzlid, které jsou vybaveny grafickym akcele-
ratorem NVIDIA Tesla K20 [1]. Na tomto systému byla ovéfena skalovatelnost 3rozmérné
dekompozice. Vzhledem k omezenému poctu dostupnych uzli s grafickou kartou bylo vyuzi-
to pfi 3rozmérné dekompozici jen 8 a 16 uzlt. Takto bylo ovéfeno, ze pfi zvyseni poctu uzli
v dekompozici spolecné se zvétSenim domény, aby byly zachovany rozmeéry jednotlivych
subdomén, nedochézi k poklesu vypocetniho vykonu vlivem zvysSeni poc¢tu zprav v propo-
jovaci siti uzlt. Pocet téchto zprav stoupa pouze linedrné s poctem vyuzitych uzli. Dalo
by se tedy predpokladat, ze k vyraznému poklesu vykonu by nemuselo dojit ani pfi vyuziti
vétsitho poctu uzlu pii vypoctech ve vétsi doméné.

Dalsim pokracovanim této prace by bylo vyuziti implementace lokalni dekompozice
vypoctu ve verzi k-Wave pro GPU ve vypoctu simulace sifeni ultrazvuku. To by mélo
umoznit provadét vypocet simulace i ve velkych doménach pfi zachovani rychlosti vypoctu.

Pri feSeni prace jsem se blize seznamil nejen s vyuzitim grafickych akceleratora v oblasti
vysoce narocnych vypocta a zptisobu prace s distribuovanymi systémy, ale také se zajimavou
metodou numerického feseni diferencidlnich rovnic.

32



Literatura

1]

Anselm Cluster Documentation, Hardware Overview [online]. Dostupné na
https://docs.it4i.cz/anselm-cluster-documentation/hardware-overview, [cit.
10. 1. 2015].

Anselm Cluster Documentation, Compute Nodes [online]. Dostupné na
https://docs.it4i.cz/anselm-cluster-documentation/compute-nodes, [cit. 18.
5. 2015].

Fornberg, B.: A practical guide to pseudospectral methods. Cambridge University
Press, 1998, ISBN 0-521-49582-2.

Gabriel, E.; Fagg, G. E.; Bosilca, G.; aj.: Open MPI: Goals, Concept, and Design of a
Next Generation MPI Implementation. In Proceedings, 11th European PVM/MPI
Users’ Group Meeting, Budapest, Hungary, 2004, s. 97-104.

Israeli, M.; Vozovoi, L.; Averbuch, A.: Spectral Multidomain Technique with Local
Fourier Basis. In J. of Scientific Computing, 1993, s. 135-149.

Jaros, J.; Rendell, A. P.; Treeby, B. E.: Full-wave nonlinear ultrasound simulation on
distributed clusters with applications in high-intensity focused ultrasound. arXiv
preprint arXiw:1408.4675, 2014.

Jaros, J.; Treeby, B. E.; Rendell, A. P.: Use of multiple GPUs on shared memory
multiprocessors for ultrasound propagation simulations. In 10th Australasian
Symposium on Parallel and Distributed Computing, 2013, s. 43-52.

Kirk, D. B.; Hwu, W. W.: Programming Massively Parallel Processors. A Hands-on
Approach. Morgan Kaufmann, 2010, ISBN: 978-0-12-381472-2.

Laboratory, O. R. N.: Introducing Titan [online]. Dostupné na
https://www.olcf.ornl.gov/titan/, [cit. 24. 5. 2015].

Message Passing Interface Forum: MPI: A Message-Passing Interface Standard. 2012.

Nandapalan, N.; Jaros, J.; Rendell, A. P.: Implementation of 3D FFTs Across
Multiple GPUs in Shared Memory Environments. In Proceedings of the Thirteen
International Conference on Parallel and Distributed Computing, Aplications and
Technologies, 2012, s. 167-172.

NVIDIA: cuFFT Library User’s Guide. Dostupné na
http://docs.nvidia.com/cuda/cufft/, [cit. 19. 5. 2015].

33



[13] NVIDIA Corporation: Parallel Programming and Computing Platform.
http://www.nvidia.com/object/cuda home new.html, 2014 [cit. 4.1.2015].

[14] Sanders, J.; Kandrot, E.: CUDA by Exzample. An introduction to general-purpose
GPU programming. 2010, ISBN: 0-13-138768-5.

[15] Science and Engineering South, Centre for Innovation: Emerald [online|. Dostupné na
http://www.cfi.ses.ac.uk/emerald/, [cit. 10. 1. 2015].

[16] The Ohio State University: Benchmarks. Dostupné na
http://mvapich.cse.ohio-state.edu/benchmarks/, [cit. 8. 5. 2015].

[17] Treeby, B.; Cox, B.; Jaros, J.: A MATLAB toolbox for the time domain simulation of
acoustic wave felds. 2012.

[18] Treeby, B. E.; Cox, B. T.: k-Wave: MATLAB toolbox for the simulation and
reconstruction of photoacoustic wave-fields. 2010.

[19] Wilt, N.: The CUDA handbook: A comprehensive guide to gpu programming. Pearson
Education, 2013.

34



