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Abstrakt

Této praca sa zaoberd akcelerdciou vypoctu simuldcie Sirenia akustickych vin z baliku k-
Wave pomocou GPGPU kniznic. Ako prvé, si v praci preskimané a ohodnotené dostupné
vysokouroviiové GPGPU kniznice. Nasledne je, po oboznameni sa so sic¢asnym stavom rie-
Senia akceleracie simulacie v k-Wave, navrhnuty spdsob, ktorym je mozné transformovat
kéd urcéeny pre procesor, do podoby spustitelnej aj na grafickej karte. Vysledkom tejto
prace je aplikicia schopnd akcelerovat vypocet simulacie na grafickej karte. V pripade ne-
pritomnosti grafickej karty, je schopna bezat na procesore, s vyuzitim vlaknového a SIMD
paralelizmu. Tato implementéacia je nasledne ohodnotend z hladiska vykonnosti, naro¢nosti
a uzitoc¢nosti.

Abstract

This thesis explores potential use of GPGPU libraries to accelerate k-Wave toolkit’s acoustic
wave propagation simulation. Firstly, the thesis researches and assesses available high level
GPGPU libraries. Afterwards, an insight into k-Wave toolkit’s current state of simulation
acceleration is provided. Based on that, an approach to enahnce currently available code
for processors into a heterogeneous application, that is capable of being run on graphics
card, is proposed. The outcome of this thesis is an applicaton that can utilize graphics
card. If graphics card is unavailable, a fallback into thread and SIMD based acceleration for
processor is executed. The product of this thesis is then evaluated based on its performance,
maintenance difficulty and usability.
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Kapitola 1

Uvod

Grafické karty pontkaju radovo vyssi teoreticky vykon ako procesory. Rozdiel v teore-
tickom vykone sa pohybuje v rozsahu od 2 do 20 nasobného, v niektorych pripadoch este
vyssich hodnotéch [9]. Grafické karty pontikaji svoj vypocetny vykon aj mimo vykreslovacie
ulohy pomocou tzv. GPGPU rozhrani (GPGPU z angl. general-purpose GPU programming
— vSeobecné programovanie na GPU). Tieto rozhrania ¢astokrat poskytuju abstrahovant
architektiru zariadenia, ktora skryva implementacné detaily funkcionality GPU a taktiez
zvysSuje medzigeneracnil prenositelnost aplikacii pre GPU. Medzi priklady takychto rozhrani
patri napr. Nvidia CUDA, ¢i AMD ROCm.

S pokrokom hardwaru nastava ¢oraz vicsia divergencia medzi pouzivanymi architekti-
rami. V sfére superpocitania (dalej ako HPC z angl. High Performance Computing) to ma
ako nasledok ¢asté zmeny architektir vrcholnych superpocitacov. Neziadici dopad ¢astych
zmien v architektire sa prejavuje predovsetkym v zvysujicej sa narocnosti a nakladnosti
udrzovania softvéru cieleného pre vacsie spektrum cielovych pocitacov.

Preto sa coraz viac rozrasta sektor tzv. heterogénneho programovania. Tento termin
sa pouziva na systémy, kedy je program urceny pre beh na roéznych typoch zariadeni bez
ohladu na konkrétnu architektiru systému. Zakladnym a popularnym heterogénnym systé-
mom je systém pozostavajuci z procesora (dalej ako CPU z angl. Central Processing Unit)
a grafického akceleratora (dalej ako GPU z angl. Graphics Processing Unit).

Potencial grafickych kariet na akceleraciu vypoctov je taktiez vyuzity v baliku k-Wave
na akceleraciu rieseni simuldcie Sirenia ultrazvuku v parametricky popisanom prostredi.
V ramci tejto prace su preskiimané sposoby, ktorymi si vypocty v baliku k-Wave akcele-
rované na procesoroch alebo grafickych kartach. V stcasnosti st tieto implementécie spra-
vované ako dve samostatné implementacie, obsahujice velké mnozstvo spolo¢ného kodu.
Sprava takto divergujuceho kédu si vyzaduje zbytoc¢né usilie pri jeho rozsirovani, kedy treba
podobné kroky realizovat v oboch podobnych projektoch. Preto je v ramci tejto prace pre-
skimand moznost vytvorenia jednej spolo¢nej implementacie, ktora by zastresovala moznost
vypoctu na grafickej karte, ale aj na procesore, v pripade, ze graficky akcelerator nie je k
dispozicii. V ramci prace je navrhnuty a implementovany postup transformécie systému
poévodne zameraného pre procesor pomocou kniznice OpenMP a FFTW na systém podpo-
rujuci grafické karty a procesory zaroven, pomocou dostupnych nastrojov na heterogénne
programovanie.

Praca zacina tematikou GPGPU a popisom kniznic na programovanie GPGPU v kapi-
tole 2. Nasledne st v tejto kapitole popisané vysokoturovinové kniznice poskytujice moznosti
na heterogénne programovanie pre systémy pozostavajice z CPU a GPU. Tieto kniznice st
posudené z hladiska vykonu a vhodnosti na riesenie tejto diplomovej prace.



V nasledujucej kapitole 3, je priblizeny balik k-Wave a jeho moduly na akceleraciu vy-
poc¢tu. Popisana je funkcionalita tychto rozsirujucich modulov, ktoré umoznuju urychlenie
vypoctu o niekolko radov. Kedze ide o viacero samostatne vyvijanych aplikacii, je disku-
tovand ich pribuznost, z ktorej sa nasledne vychddza v rdmci implementécie tejto prace.
Taktiez je dostatoCne popisana funkcionalita testovacieho prostredia, ktoré je vyuzité pri
tvorbe implementécie. Nasledne je predstaveny vhodny a fungujici postup transformaécie
aplikacie pre procesor s OpenMP na heterogénnu aplikidciu podporujucu CPU aj GPU.
V kapitole 5 st popisané diel¢ie ulohy, z ktorych pozostiava implementacia tejto prace.

Nasledne su, v kapitole 6, vyhodnotené dosiahnuté vysledky v ramci tejto prace. Vy-
slednd implementacia je ohodnotend z hladiska udrzania numerickej presnosti a aj vykon-
nosti. V tejto kapitole sa taktiez pojednava o pracnosti tohto riesenia a jeho vyuzitelnosti
v ostatnych moduloch balika k-Wave.



Kapitola 2

Technol6gie na GPGPU vypocty

V tejto kapitole st uvedené hlavné dostupné technolégie pouzivané na akceleraciu vypoctov,
ktoré boli v rameci tejto diplomovej prace pouzité, alebo st pre ttto pracu relevantné. Spe-
cidlna pozornost je venovana prave vysokouroviovym rozhraniam OpenMP a OpenACC,
ktoré poskytuju rozhrania na akceleraciu vypoctov na grafickej karte. Jednotlivé systémy
su popisané a su vysvetlené principy ich fungovania. Nasledne st tieto nastroje porovnané
z hladiska viacerych vhodne zvolenych faktorov relevantnych v rameci tejto prace. Na zdklade
tohto porovnania je zvoleny vhodny nastroj, s pouzitim ktorého bola tato praca realizovana.

2.1 Nvidia CUDA

Rozhranie Nvidia CUDA je rozhranie poskytujice GPGPU (angl. General-purpose GPU
programming) funkcionalitu na grafickych kartédch spoloénosti Nvidia. Pod pojmom GPGPU
sa rozumie akékolvek programovanie na GPU za inym tcelom ako vykreslovanie grafiky.
Tento sposob sa najprv realizoval s vyuzitim grafickych API ako OpenGL. S postupom vy-
konu grafickych kariet a so zvac¢sujucim sa potencidlom GPGPU vyuzitia grafickych kariet,
bola zmenend samotna architektira hardware grafickych kariet a zaroven bolo vytvorené
rozhranie poskytujice GPGPU funkcionalitu pre grafické karty Nvidia [16].

Toto rozhranie abstrahuje hardware grafickych kariet do jednoduchsieho modelu spoloc-
ného pre viacero generacii grafickych kariet. Programuje sa v jazyku zalozenom na C/C++,
ktory sa kompiluje do jazyku pre virtudlny stroj operujuci nad inStrukénou sadou Parallel
Thread Execution (PTX).

Ekosystém CUDA sa skladé z viacerych vrstiev [16]. Na najnizsej drovni je poskytovana
zékladna funkcionality v podobe Driver API. Na nom je postavena behova kniznica CUDA
Runtime, nad ktorou si poskytované vysokoturoviové kniznice cuBLAS — poskytujica kniz-
nicu pre podporu linearnej algebry, cuFFF'T — kniznica implementujica diskrétnu Fourierovu
transforméciu (dalej ako DFT) pomocou Fast Fourier Transform algoritmu (dalej ako FFT),
a mnoho dalsich.

Nevyhodou CUDA kniznice je predovsetkym stale celkom nizka droven programovania.
Je potrebné explicitne a pracne spravovat pamét na grafickej karte, tzn. duplikujua sa uka-
zovatele, s ktorymi je nutné pracovat. Vplyv tejto nevyhody je mozné do znacnej miery
znizit vyuzitim CUDA Unified Memory, kedy je spojeny adresny priestor procesora s ad-
resnym priestorom grafickej karty za cenu pridanej rézie pri prenosoch. Dalsou nevyhodou
kniznice CUDA je naviazanost na platformu grafickych kariet Nvidia spdsobujica nulovi
prenositelnost kédu na karty iného vyrobcu ako Nvidia.



2.1.1 Parallel Thread Execution

Tato instrukéna sada méa za tlohu reprezentovat graficki kartu ako paralelny vypocetny
stroj, ktory je stabilnejsi ako samotny hardware implementujici jeho funkcionalitu, ktory
sa podstatne meni kazdt generaciu. Zaroven vsak poskytuje lahko prelozitelnti reprezen-
taciu, ktord je schopné dosiahnutf vysledky porovnatelné s nativnym kédom GPU. Tento
virtudlny stroj a jeho instrukénd sada poskytuje spolo¢ny cielovy jazyk, pre kompilatory
zalozené nielen na jazyku C/C++. Do instrukénej sady pre PTX taktiez prekladaji, v pri-
pade vyuzitia grafickej karty Nvidia, v dalSich castiach uvedené vysokouroviiové kniznice
OpenMP a OpenACC. Kéd pre PTX byva sucastou spustitelného binarneho suboru.

2.2 OpenCL

Alternativou Nvidia CUDA kniznice je kniznica OpenCL skupiny Khronos Group, Inc. Tato
kniznica poskytuje GPGPU funkcionalitu postaveni na instrukénej sade SPIR-V (angl.
Standard, Portable Intermediate Representation - V), ktord unifikuje rozhranie pre grafické
karty pre kniznice skupiny Khronos. Okrem OpenCL na GPGPU st na SPIR-V zalozené aj
kniznice OpenGL a Vulkan primérne urcené na grafické vykreslovanie s ¢iasto¢nou podporou
pre GPGPU v podobe compute shaderov, ktoré do SPIR-V prekladaji programy v jazyku
pre shadery GLSL [11].

2.2.1 SPIR-V

SPIR-V predstavuje medzijazyk na paralelné vypocty, vyvinuty prvotne pre implementaciu
OpenCL funkcionality, ktory bol neskor rozsireny o podporu grafickych rozhrani. Zabez-
pecuje jednotny formét kédu spustitelného na réznych architektirach grafickych kariet (aj
medzi vyrobcami). Zaroven tak umoznuje zdielanie nastrojov na generdciu ¢ preklad do
inych jazykov.

Tato instrukéna sada je portabilnd medzi viacerymi architektirami grafickych kariet.
Podporuju ju grafické karty spolo¢nosti AMD, Nvidia aj Intel.

2.3 OpenMP

OpenMP je rozhranie na programovanie aplikacii (dalej ako API, z angl. Application Prog-
ramming Interface), ktoré $pecifikuje prostriedky na Standardizované a prenositelné pa-
ralelizovanie algoritmov v programoch. Toto rozhranie je Specifikované na vysokej trovni
standardom, ktory popisuje potrebné prostriedky, ktoré by mal poskytovat kompilator po-
skytujiaci podporu OpenMP. Hlavnym rozhranim, ktoré OpenMP poskytuje st tzv. direk-
tivy kompilatoru, ktoré sa vkladaji medzi bezny zdrojovy kéd programu. Tieto direktivy
su definované tak, aby mohli byt pripadne chybajicej podpory kompildtorom vynechané
a funkcionalita k6du sa nezmenila. Realizacie kodu na akcelerdtore je mozna v rdmci ob-
lasti oznacenych prislusnou direktivou ako target oblast. Pri kompilacii na akceleraciu na
platforme grafickych kariet Nvidia, st regiény akcelerované na grafickej karte prekladané
do instrukcii pre PTX.

Okrem samotnych direktiv, reprezentujicich programovaci model, standard OpenMP
vyzaduje aj jednotny model vykonadvania kédu, spresnuje poziadavky na nizkouroviiové
rutiny, do volania ktorych sa transformuju jednotlivé direktivy kompildtoru. Taktiez Speci-
fikuje udalosti a premenné prostredia OpenMP, ktorymi sa ovlada jeho chovanie, ako napr.



pocet pouzivanych vlakien. Udalosti su vyvolavané pri roznych krokoch, vdaka ¢omu je
mozné profilovat ¢i ladit aplikiciu napisani v OpenMP.

OpenMP bolo v minulosti ststredené vyhradne na akcelerdciu paralelizovnim kédu pre
procesor. Od verzie 4.5, vydanej v roku 2015, do jeho Specifikacie pribudla zakladna podpora
prostriedkov poskytujicich akceleraciu vypoctu aj na grafickych kartach alebo na externych
akceleratorch ako napr. Intel Xeon Phi [13]. Novsia Specifikidcia OpenMP 5.0 vydana v 2018
tuto podporu dalej rozsirila.

Volne dostupné kompilatory s podporou OpenMP st Clang ' a GNU Compiler Collec-
tion” (dalej ako GCC). U tychto kompildtorov sice existuje podpora pre najnovsie direktivy
na akcelerdciu vypoctu na grafickej karte, avSak tadto podpora je momentélne stale pod
aktivnym vyvojom. Dalsim nedostatkom je, ako je ukdzané neskor v Casti 2.6.1, Ze vy-
konnost tejto akcelera¢nej funkcionality pri vypocetne narocnych tilohich je nepostacujica.
Podobné zistenia boli ziskané aj v praci [2]. Medzi dalsie kompildtory podporujice OpenMP
s podporou akceleracie, avSak pre tuto pracu nevhodnej architektire, patria napr. rieSenia
od AMD podporujice grafické karty AMD, XL od IBM pre platformy IBM Power. Aktu-
alny prehlad kompilatorov s popisom stadia podpory funkcionalit OpenMP, je vedeny na
stranke organizicie OpenMP ARB, ktora zodpoveds za publikéciu standardu OpenMP?.

2.4 OpenACC

OpenACC je rozhranie zamerané na paralelizaciu vypoc¢tu na akcelerdtoroch. Vzniklo od-
vetvenim z OpenMP a jeho prva verzia vznikla uz v roku 2011 [7]. Aj vdaka tomu je
v sucasnej dobe tato kniznica dostatoéne vyvinutd a overena. Podobne ako OpenMP, je
OpenACC standard pozostavajuci z viacerych casti. Jeho hlavnou c¢asfou je programovaci
model, ktory abstrahuje architektiry akcelerdtorov [3]. Ten je reprezentovany kernelmi,
ktoré si vykondvané gangami, workermi, ktoré sa delia na vektory. Paralelizaciu a dis-
tribuciu prace v tomto modeli zabezpecuju direktivy kompilatoru v oblastiach parallel.
Nasledne je tento model transformovany do spustitelného kédu architektiary akceleratora.
Ulohou kompildtora je spravne priradit modelu paralelizcie OpenACC reprezentéciu v cie-
lovej architektire. V pripade vyuzitia na akceleraciu na grafickej karte Nvidia st oblasti
kernelov (tj. vypoctovych rutin, ktoré bezia na GPU) prekladané do jazyku PTX.

Direktivy kompildtoru si prekladané do volani vnttornych funkcii OpenACC, ktoré
Specifikuje standard. Okrem direktiv a vntutornych nizkodroviovych rutin taktiez specifikuje
model paméte, ktord je oddelena od paméte procera. Taktiez Specifikuje udalosti, ktoré sa
pouziteIné pri profilovani ¢i ladeni.

Hlavnymi kompilatormi podporujicimi OpenACC je kompilator od The Portland Group
(dalej ako PGI) a kompildtor Cray od Cray Inc. Podpora OpenACC vsak uz v najnovsich
kompilatoroch od spolo¢nosti Cray bola upustena v prospech OpenMP. Kompildtor PGI v
sucasnosti spada pod spolo¢nost Nvidia, kde je stile vyvijany a podporovany ako sucast
Nvidia HPC SDK"* -~ NVC+-+.

"https://clang.1lvm.org/

https://gcc.gnu.org
3https://www.openmp.org/resources/openmp-compilers-tools/
“https://developer.nvidia.com/hpc-sdk


http://llvm.org/
http://gnu.org
https://www.openmp.org/resources/openmp-compilers-tools/
http://nvidia.com/hpc-sdk

2.5 SYCL

Odlisny pristup poskytuje technolégia SYCL od skupiny Khronos Group. Pévodny timysel
fungovania SYCL bol ¢isto nad kniznicou OpenCL a SPIR-V. Avsak stédle rastie podpora
a adopcia SYCL $tandardu od injch vyvojarov kompildtorov’, ako napriklad hipSYCL,
ktory implementuje SYCL nad NVIDIA CUDA and AMD HIP[12], ¢ adopcia v systéme
Intel SYCL oneAPI DPC++, ktory podporuje kompilaciu do OpenCL a Nvidia-PTX.

Na rozdiel od OpenMP a OpenACC je jeho programovaci model pre heterogénne prog-
ramovanie zalozeny na Standardnom C++4 s vyuzitim modernych prostriedkov jazyka ako
su templates (Sablony), ¢i lambda funkcie, bez nutnosti Specifikdcie vypocetnych oblasti
pomocou direktiv kompilatoru. Negativom tohto riesenia je opéf jeho nevyvinutost a stéle
aktivny vyvoj.

2.6 Vzaijomné porovnanie

V predchadzajicej ¢asti boli predstavené kniznice OpenMP a OpenACC, ktoré umoznuja
programovat GPGPU vypocty na vyssej urovni. S ich pouzitim je mozné ziskat spolo¢ny kod
spustitelny ¢i uz na procesore alebo grafickej karte. V tejto ¢asti sa tieto kniznice vzajomne
porovnané z hladiska vykonu a vhodnosti na pouzitie pri rieSeni tejto semestralnej prace.

2.6.1 Porovnanie vykonu

Stcastou analyzy dostupnych technoldgii bolo aj porovnanie vykonnosti kniznic OpenMP
a OpenACC na sade jednoduchych testovacich programov. Tieto programy boli zvolené
tak, aby reprezentovali mozné typy tuloh, s ktorymi je mozné sa stretnif v ramci akceleracie
simulédcie. Vykon tychto kniznic je porovnany s vykonom dosiahnutelnym s pouzitim nizko-
urovnovej kniznice CUDA. Porovnané boli rieSenia OpenMP kompilatorov GCC a Clang,
a OpenACC od kompilatoru PGI.

Zvolené tulohy na test vykonnosti kédu boli:
e saxpy kernel,
¢ nasobenie matic,
e kernel kopirujici data.

Saxpy kernel reprezentuje typ ulohy, kedy sa nacitava a uklada velké mmnozstvo dat
pri nizkej aritmetickej intenzite. Vysledky merani st zobrazené v tabulke 2.1. Vysledok
ukazuje vyrazne nedostatoénit vykonnost implementacie OpenMP akceleracie kompilatoru
GCC. Analyza pric¢iny slabého vykonu kernelu kompilovaného GCC poukazovala znacne
vacsie mnozstvo prenosu dat medzi systémovou paméfou a pamétou grafickej karty, ako u
ostatnych implementacii. Bez podrobnej analyzy vysledného PTX kédu pripadne analyzy
volani do OpenMP runtime kniznice vSak nie je mozné s istotou urcit konkrétny problém,
¢o sposobuje tieto transakcie medzi systémom a grafickou kartou.

Kedze riesenie poskytované kompilatorom GCC sa ukazalo ako nedostatoéné, v dalsich
testoch uz nebude uvadzany.

Shttps://www.khronos.org/sycl/
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Riesenia OpenACC kompilatoru PGI a OpenMP kompilatoru Clang ukazuja vysledky
porovnatelné v ramci odchylky pri merani s vlastnou implementaciou kernelu v . CUDA.
Taktiez je vidiet, Ze pouzitie datového typu nema negativny dopad na rychlost kernelu.

Tabulka 2.1: Porovnanie c¢asov diiky behu saxpy kernelu na 83886080 prvkoch rézneho
datoveho typu, CPU Ryzen 5 3600XT, GPU Nvidia GTX 1080 Ti 11GB

Cas Cas Cas Cas Cas
[s] | [ps] [ 5] [ ] [ ]
Datovy typ float | double | std::uint32 | std::uint16 | std::uint8
CPU OpenMP | 5005 | 59705 | 20552 19149 7192
variant
OpenMP GCC | 53425 | 63076 52754 53420 54447
OpenMP Clang | 2945 5769 2891 1897 1665
OpenACC PGI | 3180 5702 2882 1655 1780
CUDA 3277 5717 2870 1519 1576

Ako dalsie meranie bolo uskuto¢nené porovnanie vykonu pri niasobeni matic. Vykon bol
na vhodnejsie porovnanie vyhodnoteny v GFLOP /s (1 GFLOP/s je jedna miliarda operacii
nad ¢islami s pohyblivou desatinnou ¢iarkou za sekundu). Ziskané vysledky merania si uve-
dené v tabulke 2.2. Ako referen¢na hodnota je uvedeny vykon cuBLAS kernelu cublasSgemm
predstavujuici teoreticky maximalny dosiahnutelny vykon v danom pripade. Vo vysledkoch
je vyrazny rozdiel medzi OpenACC implementaciou a OpenMP Clang implementaciou.
Samozrejme rozdiel medzi cuBLAS implementaciou a porovnavanymi kniznicami je este
vyraznejsi. Je potrebna brat ohlad na to, ze implementéicie v OpenMP a OpenACC su
naivne implementdcie algoritmu, nevyuzivaju zdielani pamét a nie je v nich vyuzité ziadne
znovupouzitie dat. V pripadoch, kedy je ziadany vysoky vypocetny vykon kernelu, je mozné
vyuzit kniznice CUDA, pripadne inych tretich stran, na akceleraciu vypoctu mimo kernel
sekciu OpenACC ¢i OpenMP. Obe kniznice poskytuji moznost na extrahovanie ukazovatela
na data v paméti grafickej karty, ¢im je mozné zavolat CUDA rutinu ako bezne pri pouziti
CUDA.

Tabulka 2.2: Dosiahnuty vykon pri ndsobeni matic floating point 4096x4096 (CPU Ryzen
5 3600XT, GPU Nvidia GTX 1080 Ti 11GB)

Vykon
[GFLOP/s]
Trividlna CPU OpenMP implementacia | 20
Clang OpenMP 192
PGI OpenACC 639
CUDA cuBLAS 9086

Posledny test bol test zamerany na porovnanie maximalnej priepustnosti paméte pri
presune device—device. Kedze tiloha riesend v ramci tohto semestralneho projektu je, mimo
kernel pocitajici FFT, brzdena priepustnostou paméte kvoli nizkej intenzite, je vhodné
overit, ¢i st kniznice schopné vyuzit dostupnd priepustnost paméte. Vysledky merania sa
v tabulke 2.3. Vysledky poukazuji, ze obe implementacie si schopné vyuzit priepustnost
paméte na priblizne rovnaka troven ako kernel v . CUDA. Toto meranie teda nepoukazalo
na nedostatok, ktory by mohol obmedzovat akceleraciu ilohy riesenej v zvysku tejto prace.



Tabulka 2.3: Dosiahnuta priepustnost globalnej paméte pri kopirovani 83886080 prvkov
float datatypu (CPU Ryzen 5 3600XT, GPU Nvidia GTX 1080 Ti 11GB)

Priepustnost
pamate
[GB/s]
CUDA 167
OpenMP Clang 160
OpenACC PGI 164

Vysledkom tychto merani je teda zistenie, ze v pripade jednoduchych pamétou obme-
dzenych tloh, ktoré nie si vypocetne obmedzené, OpenMP kompilatoru Clang konkuruje
OpenACC implementéci kompilatoru PGI. V pripade tlohy brzdenej vypoctovou rychlos-
tou, OpenACC generuje vykonnejsi kernel. AvSak v pripade, kedy by bola pozadované c¢o
najvyssia rychlost, je mozné vyuzif kniznice nizsej drovine, ako napriklad cuFFT na rychlu
implementaciu Fourierovej transformacie ako volanie do akejkolvek inej kniZnice importo-
vanej do programu.

2.6.2 Zhrnutie a vyhodnotenie

Standard OpenMP m4 silnej$iu podporu medzi vyrobcami hardwaru. Naopak u $tandardu
OpenACC chyba podpora pre dolezité architektiry od firiem ARM, AMD, ¢i Intel. Jedinym
poskytovatelom stale aktivne udrzovaného kompilatoru podla standardu OpenACC je firma
PGI s ich PGI kompildtorom. Dékazom upadajicej podpory OpenACC je aj napriklad nie
prilis davny prechod firmy Cray, ktord od verzie kompilatoru CCE 9.0 ukoncila podporu
OpenACC v prospech OpenMP [1]. Firma Cray pri tom bol jednym zo zakladajicich ¢lenov
konzorcia, ktoré vytvorilo OpenACC. Avsak, v stucasnej situacii, vyhody vyspelosti Ope-
nACC kompilatora PGI pre Nvidia platformu a jeho vykon hlboko prevysuju technologie
OpenMP, ktoré sa preukazali doposial eSte v zaciatoé¢nom Stadiu vyvoja.

Kompilator PGI okrem lepsieho vykonu poskytuje lepsi ekosystém v podobe féra, kde
je mozné najst riesenia pre ¢asté, v minulosti vyriesené problémy. Dalsou velkou vyhodou
PGI kompildtora je detailny manudl pre samotny kompildtor, a prirucka [6].

Na protipriklad, kompilatory Clang a GCC vo vychodzej konfiguracii nepodporuji ak-
celeraciu na grafickych kartach pomocou OpenMP. Kompilatory je potrebné kompilovat zo
zdrojového kédu. Pri kompilacii je potrebné poskytnif viacero dolezitych prepinacov, ktoré
je potrebné nastavovat manualne. Tento proces je ¢iastoé¢ne zdokumentovany pre GCC kom-
pilator®, pre Clang oficidlna dokumenticia neexistuje a je potrebné cerpat a kombinovat
znalosti zo stranok tretich stran.

GCC kompilator podporujuici akceleraciu na grafickej karte musi byt nainstalovany sa-
mostatne v systéme popri zdkladnom kompilatore GCC, ktory si v pripade vyziadania off-
loadingu paralelizacie zavold druht verziu nastavent na kompildciu akcelerovaného kodu.

V pripade Clang kompildtoru, je najprv vyzadované skompilovat kompilator nastaveny
pre podporu offloading OpenMP akcelerovanych direktiv. Néasledne je vSsak nutné skom-
pilovat kompildtor znovu na vytvorenie dynamicky linkovatelnych kniznic poskytujacich
podporu volani pouzitelnych v ramci regionov, ktoré si implementované v nativnom ja-
zyku akceleratora. Tieto dynamicky linkovné kniznice musia byt pritomné a dostupné na

Shttps://gce.gnu.org/wiki/0ffloading
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zariadeni, ktoré chce spustat kod akcelerovany na grafickej karte skompilovany pomocou
Clang kompilatora.

Je vsak opodstatnené ocakavat, ze v blizkej budicnosti budt rieSenia zalozené na stan-
darde OpenMP konkurencieschopnejsie, ¢i uz s ohladom na vykonnost kédu akceleratora,
ale aj priaznivejsie z hladiska uzivatelskej podpory a pouzitelnosti. Narast popularity a po-
uzitelnosti sa dé taktiez ocakavat u standardu SYCL, ktory je postupne viac adoptovany
roznymi vyrobcami akcelera¢ného hardware.
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Kapitola 3

Balik k-Wave

Balik k-Wave je rozsirujici balik do prostredia MATLAB. Balik pontika rozhranie po-
skytujice jednoduchi a rychlu pracu so simuldciami Sirenia akustického a ultrazvukového
vlnenia v médiu. Jadro jeho funkcionality predstavuje modul na vypocet rieSeni diferencial-
nych rovnic Sirenia akustického vinenia v médiu popisaného pomocou réznych parametrov.
Hlavnymi parametrami média je jeho homogénnost ¢i heterogénnost, nasledne heterogén-
nost jeho hustoty a vlastnosti ovplyvnujtcich Sirenie vlnenia, ako napr. spdsob simulacie
absorpcie.

Uloha §irenia vinenia akustického vlnenia v kvapalnom médiu je rieSend v ramei modulu
kSpaceFirstOrder. Tento nazov bude pouzivany spolocne pre vSetky alternativy tohto mo-
dulu v baliku k-Wave, ako st kSpaceFirstOrder1D, kSpaceFirstOrder2D, kSpaceFirst-
Order3D, kSpaceFirstOrderAS. Tento modul riesi parcialnu diferencidlnu rovnicu prvého
radu pomocou k-priestorovej pseudo-spektralnej metédy, popisanej v [15]. Bezné postupy
riesenia diferencidlnych rovnic, ako napr. metdda konec¢nych diferencii alebo metéda konec-
nych prvkov, st pri simuldcii Sirenia akustického vinenia menej uzito¢né, pretoze vyzaduja
prilis hustt mriezku na dosiahnutie akceptovatelnej presnosti, ¢o ma za pri¢inu vysoka vy-
poctovi narocnost [14]. Metdda pouzita v k-Wave redukuje poziadavok na hustotu mriezky
tym, Ze aproximuje hodnoty gradientov sledovanych veli¢in nie na zdklade susednych bodov
mriezKy, ale na zaklade priestorovej frekvencie, ktord je aproximovana pomocou Fourierovej
transformacie celej domény.

Jadro baliku k-Wave je celé vytvorené v jazyku MATLAB. Avsak existujd k nemu doda-
to¢né balicky, rozsirenia, ponikajice alternativne implementéacie niektorych jeho modulov
s vys$sim vykonom. Pre vyssie spominany modul kSpaceFirstOrder existuji viaceré im-
plementéacie.

Prvou z tychto implementacii je verzia pre pocitace so zdielanou pamétou, napisana v
jazyku C++ s vyuzitim kniznice OpenMP. Pouzitim tejto kniznice je mozné vyuzit vlak-
novy paralelizmus a taktiez datovy paralelizmus s vyuzitim SIMD instrukeii (z angl. single
instruction multiple data), ktoré poskytuji mnohé procesory stcasnosti.

Druhou implementéciou je verzia pre systémy s grafickym akcelerdtorom. Je napisand v
jazyku C++ a CUDA, ktory umoznuje vyuzitie vlaknového a datového paralelizmu SIMT
(z angl. single instruction multiple thread) grafickych kariet Nvidia. Tato implementacia
poskytuje radovo vyssi vykon ako predchadzajica pre procesory, avsak je obmedzend vel-
kostou pamaéte grafickej karty, ktora je v siicasnosti obmedzend na desiatky gigabajtov.

Pre vicsie domény existuje implementacia v C++ s vyuzitim kniznice OpenMPI. Po-
mocou tejto kniznice je mozné distribuovat vypocet problému vic¢sej domény po Castiach na
viacero uzlov superpocitaca. Tym sa znizi paméatova naro¢nost na jeden uzol, za cenu kom-
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plikovanejsieho vypoctu po Castiach a cenu vyssSej rézie pri komunikacii medzi susednymi
uzlami.

Okrem vyssie opisanych rozsireni pre akceleraciu modulu kSpaceFirstOrder, existuje
este rozsirenie modulu acousticFieldPropagator, ktory slizi pre simulaciu akustickych
poli generovanych parametricky popisanymi zdrojmi akustického vlnenia. Tento rozsirujuci
modul je implementovany v jazyku C++ s vyuzitim kniznice OpenMP pre paralelizaciu na
pocitacoch so zdielanou pamétou.

Popri moduloch na simuléciu akustickych vlneni, balik k-Wave taktiez obsahuje modul
na testovanie jeho vykonnosti benchmark. Tento modul generuje postupne fazsie zadania
tiloh na simuldciu zvidSovanim domény. Nésledne meria dizky behu simuldcie. Tento modul
bol vyuzity pri vyhodnocovani vykonu implementécie tvorenej v tejto praci a jej porovnani
s ostatnymi implementiciami v Casti 6.2.

Za zmienku taktiez stoji testovaci modul kWaveTester, ktory pontka moznost porovnat
vysledky simuldcie, realizovanej rozsirujicou implementaciou kSpaceFirstOrder v C++
alebo CUDA, so simuléciou realizovanou v prostredi MATLAB. Tento modul generuje rézne
kombinacie parametrov simuldcie, ¢im sa snaz{ o ¢o najlepsie pokrytie moznych vstupnych
parametrov a vystupnych veli¢in. Tato funkcionalitu pontika pre simulacie v dvojrozmernom
a trojrozmernom priestore.

3.1 Akceleracia vypoctov v k-Wave

Zakladnd implementacia vypoctov v baliku k-Wave je realizovanid pomocou modulov v ja-
zyku MATLAB. Tento jazyk je interpretovany za behu, a preto sii moznosti jeho optimali-
zacie obmedzené. Implementacia vypoctov v jazyku MATLAB postacuje na malé domény.
Jeho vypocétovi vykonnost je mozné rozsirit pomocou dalsieho rozsirujiceho baliku prostre-
dia MATLAB, Parallel Computing Toolbox [5]. Tento balik je schopny realizovat vypocty
definované v jazyku MATLAB na GPU akceleratore. Vykonnost takto akcelerovaného vy-
poctu je v porovnani s pévodnym algoritmom v MATLAB pre CPU znacne vyssia, vid
tab. A.1 v porovnani s tab. A.2 a [14]. AvSak aj tadto implementacia trpi rddovo horsou
vykonnostou, a aj simulacie domény o velkosti 512 x 512 x 256 trvajd v radoch minit.

Problém s prudko rastiicou vypocétovou naroc¢nostou je v baliku k-Wave rieSeny pomocou
rozsireni, ktoré implementuju funkcionalitu vypoctovo naroéného modulu pomocou nativ-
neho kédu pre CPU alebo GPU. Tieto rozsirujice aplikacie su distribuované ako spustitelné
stbory ¢i zdrojové stibory programov, dostupné na oficidlnom portéali k-Wave'. V pripade
Specidlnej potreby je tak mozné tieto rozsirenia skompilovat s odliSnymi parametrami, ako
tymi, s ktorymi bol skompilovany distribuovany spustitelny sibor.

Hlavnou moznostou pri vlastnej kompilacii je moznost volby kompilatora a kniznice,
ktord poskytuje vypocet diskrétnej Fourierovej transformécie (dalej len ako DFT). Vyber
je medzi kombindciami kompildtoru Intel s kniznicou Intel MKL? na vypocet DFT a kom-
pilatoru GCC s kniznicou FFTW? na vypocet DFT. Dalej je mozné volit sposob linkovania,
s kniznicami.

Implementacia poskytujica akceleraciu na GPU pomocou jazyka C++ a CUDA taktiez
poskytuje okrem moznosti spdsobu linkovania, moznost kompilatora, ktory je vnitorne
pouzity pri kompildcii pomocou kompilatora CUDA nvcc.

http://www.k-wave.org/download.php
https://software.intel.com/content /www/us/en/develop/tools/oneapi/components/onemkl.html
Shttp://www.fftw.org

13


http://wave.org/
https://software.intel.com/content/www/us/en/develop/tools/oneapi/components/onemkl.html
http://www.f
http://tw.org

3.1.1 Rozhranie k akceleracii pomocou OpenMP/CUDA z prostredia
MATLAB

Stiahnuté alebo vlastnorucne skompilované spustitelné sibory je potrebné umiestnit do
zlozky binaries v adresarovej struktire balika k-Wave. Nasledne je mozné vyuzit akcele-
raciu, pontkani implementiciami v C++ s vyuzitim OpenMP ¢i CUDA, zavolanim pri-
slusného modulu, napr. miesto kSpaceFirstOrder3D by slo o kSpaceFirstOrder3DC pre
verziu s OpenMP, kSpaceFirstOrder3DG pre verziu s CUDA. Tieto moduly obaluja fun-
kcionalitu tychto rozsirujicich implementécii do rozhrania v jazyku MATLAB rovnakého
ako modul kSpaceFirstOrder.

Vnutorne tieto moduly generuju vstupny stubor vo formate HDF5. Generacia vstupného
stboru je realizovana samotnym modulom zodpovednym za simuléaciu v prostredi MATLAB.
Pomocou vstupného argumentu ’SaveToDisk’ je samotny vypocet vynechany, namiesto
toho sa vyexportuje vstupny sibor pre implementaciu pomocou OpenMP alebo CUDA.

Nasledne je spusteny podproces, ktory spusti prislusny spustitelny stbor so vstupnym
suborom, vygenerovanym v predoslom kroku. Po dobehnuti procesu je tento sibor nacitany
a navrateny v rovnakej podobe, akoby bol vypocet realizovany povodnou implementaciou
v jazyku MATLAB.

Podprogramy akcelerujiice vypocet funkcii kspaceFirstOrder pomocou OpenMP ¢i
CUDA su vytvorené tak, aby boli schopné fungovat nezavisle od prostredia MATLAB,
a mohli tak pocitat aj na systéme, kde MATLAB nie je k dispozicii. Ich hlavnym rozhranim
st vstupné stbory, ktoré prenasaji parametre simuldcie, ktord bude vykondvana. Dalsie
rozhranie si argumenty prikazového riadka poskytnuté pri spusteni programu. Pomocou
tychto parametrov je mozné urcovat veli¢iny, ktoré buda obsiahnuté vo vystupnom siibore
a v akej podobe. Je takto mozné zvolit rézne redukéné operiacie aplikované na sledované
veli¢iny [14]. Tieto stbory vyuzivaji format HDF5, umoznujici organizovany a zaroven
efektivny spdsob ukladania, ktory je popisany v nasledujtcej casti.

Hierarchical Data Format

The Hierarchical Data Format version 5 (HDF5) je volne dostupny datovy format poskytu-
juci rozhranie pre velké, komplexné a réznorodé déata, zachovavajic organizovani struktiru
[10]. Strukttra je v rémci stiiborov tohto typu tvorend grupami (groups) a datasetmi (data-
sets). Tieto objekty mozu mat priradené metadata vo forme atribitov (attributes). Tento
datovy format umoznuje organizovane spravovat velké kvantd roznorodych dat, ¢im st
vhodnou volbou na reprezentaciu parametrov a vstupnych hodnét simuldcie. Pri vystupe
zasa do nich moéze byt priebezne zapisované, do viacdimenzionalnych datasetov, kde jedna z
dimenzii méze byt casovy krok. Pouzitie tohto Standardného formatu zaroven zaistuje tplnt
izoldciu MATLAB kédu od C++ kédu vyuzivajiceho OpenMP, resp. CUDA. Tym je za-
bezpecena spustitelnost a moznost realizovat simuldcie na odliSnom systéme od systému,
na ktorom bola vstupna tloha vygenerovana.

3.1.2 Analyza modulov na akceleraciu simulacie pomocou OpenMP
a CUDA

V tejto Casti sl rozobrané potrebné podrobnosti vnitornej funkcionality spustitelnych su-
borov kspaceFirstOrder-0MP a kspaceFirstOrder-CUDA, ktoré poskytuja akceleraciu na
procesore s vyuzitim OpenMP, resp. na grafickej karte s vyuzitim rozhrania CUDA. S
prezentované ich zdielané casti a porovnané casti, v ktorych sa ich implementacia lisi. Na
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zaklade analyzy jednotlivych implementécii bude nésledne navrhnuty sposob, ktorym mézu
byt tieto dve implementacie vyuzité pri tvorbe heterogénnej implementacie, pomocou C++
a OpenACC. Tato implementécia by mala byt schopna vyuzit akcelerdciu GPU, ¢i CPU,
v pripade nedostupnosti GPU alebo vynutenim behu na CPU pouzivatelom.

Architektira modulov

Implementacie modulov sliziacich na akcelerdciu pomocou OpenMP a CUDA zdielaju via-
cero Casti architektiary. Simulacia je spravovand triedou KSpaceFirstOrderSolver, ktora
obaluje alokaciu prostriedkov, jednotlivé kroky vypoctu a aj jeho vystupy. Pri Starte oboch
implementacii simuldcii sa ako prvé nacitaju vstupné parametre, predané pomocou ar-
gumentov prikazového riadka pri vytvoreni procesu. Tieto parametre spracovava trieda
CommandLineParameters, ktora je stucastou triedy zastresujicej vsetky globalne parametre
pocas behu programu, triedy Parameters. Tato trieda je dostupna pod navrhovym vzorom
singleton (angl. singleton — jedinacik), ¢im je zarucend existencia jednej unikétnej inStancie
tejto triedy po cela dizku behu programu.

Po spracovani parametrov simulécie, instancia alokuje vsetky potrebné matice, pouzi-
vané pri vypocte. Matice pouzivané pri vypocte spravuje instancia triedy MatrixContainer.
Pocas alokacie paméte je pamat alokovana aj pre vystupné prady dat simulacie. Vystupné
prudy spravuje instancia triedy OutputStreamContainer, ktora alokuje pamat pre vzorko-
vanie alebo ukladanie celej domény pre sledované veli¢iny. Veli¢iny, ktoré maja byt sledované
st volené pomocou vstupnych parametrov predavanych prikazovym riadkom.

Po alokovani paméte potrebnej pre simuldciu, nasleduje nacitanie vstupnych dat simu-
lacie do prislusnych matic. Pred spustenim simulédcie st esSte prevedené pripravné kroky
potrebné pre niektoré veli¢iny a zaroven v tomto kroku su inicializované kniznice zodpo-
vedné za vypocty DFT.

Nésledne je spustend prislusna implementacia simulacie pomocou met6dy KSpaceFirst-
OrderSolver: : computeMainLoop. Tato metéda vyuziva prostriedky Sablon (angl. templa-
tes) jazyka C++, ktoré umoznuju definovat telo tejto funkcie pre rézne kombindcie para-
metrov. Sice sa jednotlivé verzie tejto funkcie lisia podla zvolenych parametrov simulécie, je
mozné urcit dolezité casti tejto funkcie. V kazdom kroku slucky, ktora sa nachadza v tejto
funkecii st realizované potrebné vypocty veli¢in (podla zadanych parametrov st niektoré
kroky vynechévané). V zavere slucky dochddza k uloZeniu vystupnych hodnét v danom
kroku do vystupnych pridov pomocou metédy KSpaceFirstOrderSolver: :storeSensor-
Data.

V tejto metdde st navzorkované alebo skopirované aktualne hodnoty tych veli¢in, ktoré
sa nachadzaji zaregistrované v kontajnery OutputStreamContainer.

Architektiira matic

Matice st v spravujicom kontajnery MatrixContainer alokované podla potreby, podla
parametrov simulacie. Tento kontajner ich udrziava v polymorfnej struktire std: :map po-
mocou objektov typu MatrixRecord, ktoré obsahuji ukazovatel na samotnii maticu ucho-
vavajucu data. Tento ukazovatel je typu BaseMatrix*, ¢im moze reprezentovat vsetky typy
matic, ktoré aplikicia podporuje.

Hierarchia jednotlivych typov matic je zobrazend na obr. 3.2. Na tomto obrazku je
vidno rozdiel medzi implementaciami s OpenMP a CUDA, kde miesto FftwComplexMatrix
vo verzii s OpenMP je na rovnakej pozicii typ CufftComplexMatrix vo verzii CUDA. V
tejto verzii taktiez nie je pritomna ekvivalentna trieda FftwRealMatrix, ktora je v OpenMP
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KSpaceFirstOrderSolver Parameters

- mMatrixContainer - simulation properties
1 | - mOutputStreamContainer

- mParameters

- simulation statistics 1 + getinstance

+ attribute getters and setters

+ allocateMemory

+ loadInputData 1
+ compute
1 1 1
MatrixContainer OutputStreamContainer CudaParameters
- mContainer - mContainer - properties for kernels

+ addOutputStream

+ createMatrices + createStreams + attribute getters and setters
+ freeMatrices + closeStreams
+ getMatrix + sampleStreams

+ copyMatrices

1

1

n n
BaseMatrix BaseOutputStream
+ copyToDevice - initDimensions
+ copyFromDevice
+ getDimensionSizes
+ readData
+ writeData

Obr. 3.1: Architekttira hlavnych tried v implementacidch Sirenia vlnenia pomocou C++ s
OpenMP a C++ s CUDA
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BaseMatrix

+ copyToDevice

+ copyFromDevice

+ getDimensionSizes
+ readData

+ writeData

i

BaseMatrix

+ copyToDevice

+ copyFromDevice

+ getDimensionSizes
+ readData

+ writeData

BaseFloatMatrix

BaselndexMatrix

- mSize
- mCapacity
- mData

- mSize
- mCapacity
- mData

- allocateMemory
- freeMemory

- allocateMemory
- freeMemory

ComplexMatrix

RealMatrix

IndexMatrix

- initDimensions

- initDimensions

- initDimensions

FftwComplexMatrix

FftwRealMatrix

+ createPlans
+ computeR2CFft
+ computeC2RFft

+ createPlans
+ computeR2RFft

i

BaseFloatMatrix

BaselndexMatrix

- mSize
- mCapacity
- mData

- mSize
- mCapacity
- mData

- allocateMemory

- allocateMemory

- freeMemory - freeMemory
ComplexMatrix RealMatrix IndexMatrix

- initDimensions

- initDimensions

- initDimensions

i

CufftComplexMatrix

+ createPlans
+ computeR2CFft
+ computeC2RFft

Obr. 3.2: Hierarchia tried matic v implementacii pomocou OpenMP (vlavo) a CUDA
(vpravo)

verzii vyuzivana pri axisymetrickych simulaciach. Tieto simuldcie implementacia CUDA ne-
podporuje. Je to z toho dovodu, Ze pocas axisymetrickej simuldcie si vyuzivané diskrétne
kosinusové a diskrétne kosinusové transformacie, ktoré kniznica cuFFT, pouzitd v imple-
mentacii CUDA, neposkytuje.

Architektura vystupnych pradov

Vystupné pridy spravuje objekt triedy OutputStreamContainer, ktory uchovava jednotlivé
vystupné pridy v struktire std: :map, pomocou ukazovatelov na objekty typu BaseOutput-
Stream. V ramci modulov implementovanych v OpenMP a CUDA existuju tri typy vystup-
nych priadov, ktoré dedia zo spolo¢ného rodi¢ovského typu BaseOutputStream:

¢ IndexOutputStream,
¢ CuboidOutputStream,
¢ WholeDomainOutputStream.
Kazdy z nich definuje spbsob, ktorym s vzorkované veli¢iny, ktoré ukladaji a pripadny

mozny redukény operator, ktory je aplikovany pri ich vzorkovani. Vzorkovanie prebieha vo
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funkcii OutputStreamContainer: :sampleStreams, ktord vold rozne implementacie vzor-
kovania jednotlivych metédy BaseOutputStream: :sample.

To boli casti architekttury, ktoré st identické medzi oboma existujicimi implementé-
ciami pomocou OpenMP alebo CUDA. V néasledujicej ¢asti st rozobrané rozdiely medzi
tymito implementaciami. Prave tieto rozdiely bude potrebné zahrnuf v rieseni tejto prace
na dosiahnutie schopnosti fungovania na CPU alebo GPU pomocou jedného zdrojového
kédu. Dobrou vlastnostou tychto implementéacii je, ze ¢asti, v ktorych sa prekryvaja, tvoria
velku ¢ast zdrojového kodu.

Odlisnosti v architektirach

Hlavné rozdiely medzi implementiciami v OpenMP a CUDA sa v implementicidch matic,
ktoré realizujui DFT. Tieto rozdiely su vSak zjednotitelné pod jedno spolo¢né rozhranie,
ktoré by zastresovalo funkcionalitu DFT nad maticou komplexnych dat.

CUDA implementéacia pouziva vo vypoctovych kerneloch, ktoré st definované v ramci
triedy SolverCudaKernels, reprezenticiu kontajnera matic v paméti GPU. Pritomnost
kontajnera matic v paméti GPU v inStancii CudaMatrixContainer zjednodusSuje obsah
kernelov. Tento kontajner obsahuje ukazovatele na pritomné matice alebo hodnotu nullptr
v pripade, Ze dana matica nie je v danej konfiguracii simulacie potrebna.

V implementacii pre CPU su vypocty vykonavané v paralelnych oblastiach OpenMP,
kedy v niektorych vhodnych pripadoch je vnatorna slucka paralelizovand pomocou para-
lelizmu SIMD. Paralelné oblasti pouzivaju direktivy kompildtora #pragma omp parallel
for na distribiciu iteracii medzi vldkna, na paralelizaciu pomocou SIMD si pouzivané
direktivy #pragma omp simd.

Rozdiel v spésobe vypoctu medzi CUDA kernelmi implementacie pre GPU a vypocto-
vymi oblastami implementacie pre CPU nie je velky. Najviac¢sou prekazkou, kvoli ktorej sa
CUDA kernely oddelene je ten, ze vypoctové kernely CUDA vyzaduju kompilaciu v zdro-
jovom subore cu, kompildtorom nvcc. Kvoli tomu st oddelené a volané pomocou C++
funkcii, ktoré obaluji volania kernelov. Ich obsah je velmi podobny obsahu vypocétovych
oblasti pouzivanych v OpenMP implementéacii. Preto by malo byt mozné pouzif vypoctové
oblasti z implementicie OpenMP na implementéiciu vypoctovych kernelov pre GPU po-
mocou OpenACC. K tomu napoméha aj fakt, ze design programovania pomocou direktiv
OpenACC je pribuzny programovaniu pomocou direktiv OpenMP.

Implementacie sa taktiez liSia v spOsobe, v akom je realizované vzorkovanie vystup-
nych veli¢in do vystupnych pridov na GPU. CUDA implementacia vyuziva, kvoli zaisteniu
optiméalneho vykonu, tzv. zero-copy paméf na prenos dat z paméti GPU do paméte hos-
tovského systému. Taktiez st vystupné prudy, ktoré neaplikuji na vystupné data niektora
z redukénych operacii, ukladané na disk asynchrénne, pocas vypoctu dalsieho casového
kroku simulacie. Blizsie je tento spdsob vysvetleny v ¢asti 5.7.3, popisujicej implementaciu
tejto funkcionality v ramci implementécie a optimalizacie vystupu tejto prace.

Triedy spravujice pamét na grafickej karte maju spravidla ukazovatele na data platné
v rozdielnych adresnych priestoroch, na ,host“ a ,,device* ukazovatel, platny v paméti hos-
tovského systému, resp. paméti GPU. Prenosy medzi tymito oblastami paméte poskytuja
funkcie copyToDevice a copyFromDevice ktoré implementuji vSetky typy objektov, ktoré
mozu vlastnit data na grafickej karte.
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3.2 Testovacia sada balika k-Wave

Sada testov obsiahnuta v balicku k-Wave vyrazne ulahcuje vyvoj. Pozostava z regresnych
a jednotkovych testov pre implementéciu funkcionality balicku v jazyku MATLAB. Dalej
obsahuje kWaveTester, tj. sadu testov na testovanie rozsirujucich implementécii pomo-
cou C++ a OpenMP resp. CUDA. Funkcénost a presnost implementacii simulacie v C++
s OpenMP ¢i C++ s CUDA je vyhodnocovand testovacimi skriptom kwt_cpp_run_all_-
tests, pripadne je mozné volat podskripty na OpenMP variantu alebo CUDA variant
zvlast.

Tento modul generuje vstupné sibory HDF5 pre testovanie jednotlivych implementéa-
cif na zaklade pevne danej matice kombindcii parametrov. Tato matica nepokryva vsetky
mozné kombinécie vstupnych parametrov, pretoze takéto mnozstvo kombindcii nie je redlne
otestovat. Napriek tomu poskytuje pokrytie funkcionality jednotlivych parametrov a niekto-
rych z ich moznych kombinacii, ¢im je minimalizovand Sanca, ze pripadna chyba vo vypocte
by ostala neobjavena.

Takto vygenerovany vstupny subor je ulozeny na disk a je nan zavolany program imple-
mentujici simulaciu pomocou OpenMP alebo CUDA. Po dobehnuti simulécie, kWaveTester
nacita vystup simulécie, ktory je ulozeny v HDF5 forméate. Nasledne si vyhodnotené od-
chylky vystupnych veli¢in z vystupu alternativnej implementacie simuldcie s hodnotami
simulécie v prostredi MATLAB. V ramci tohto modulu je aj urcend maximalna velkost
pripustnej chyby. Uré¢ita chyba je pritomna vzdy, pretoze vypocet prebieha v desatinnych
¢islach s pohyblivou desatinnou ¢iarkou. Tato aritmetika nie je asociativna, ¢o znamena,
ze vysledky operacii st zavislé od poradia, v ktorom boli realizované. Implementécia v ja-
zyku MATLAB prirodzene pocita v 64-bitovych redlnych ¢islach, implementacie v C++
a OpenMP, ¢i CUDA, vyuzivaju 32-bitové reilne ¢isla reprezentované pomocou pohyblivej
desatinnej Ciarky. Vysledky simulacii v MATLAB st preto presnejsie. Tieto vysledky st aj
spolahlivejsie, pretoze st pokryté regresnymi a unit testami.

V pripade, Ze je maximalna chyba prekrocend, je dany test oznaceny ako netspesny
v zhrnuti behu testu. Je tak mozné spétne zistit, v ktorych veli¢indch bola prekrocena
tolerovana chyba.

Tato cast baliku k-Wave bola v ramci tejto prace rozsirena, pre podporu implementécie
v jazyku C++ s vyuzitim kniznice OpenACC. Kedze tato implementacia podporuje vypocet
na procesore ¢i grafickej karte, boli pridané testovacie skripty nie len pre dve ¢i tri dimenzie,
ale aj pre oba mozné sposoby vypocétu, CPU aj GPU. Testovaci skript pre test vypoc¢tu na
CPU vyuziva vstupny parameter na vynutenie vypoc¢tu na CPU, --force-host.

Takto rozsirena testovacia sada bola nevyhnutnou stucastou tvorby implementacie po-
mocou C++ a OpenACC. Pomocou tejto sady testov bolo mozné kontrolovat presnost
vypoctu po kazdom upravenom a pridanom kroku vypoctu.
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Kapitola 4

Navrh transformacie pomocou

OpenACC

Na zdaklade znalosti ziskanych analyzou balika k-Wave v kapitole 3, je v tejto kapitole
predstaveny, podla mojich znalosti o baliku k-Wave, najvhodnejsi spdsob transformacie
kédu urceného pre procesor na kod, ktory bude mozné vykonavat aj na grafickej karte.
Podrobne st rozobrané problémy, ktoré je potrebné vyriesit na to, aby bol kéd pdvodne
urcéeny pre procesory, napisany v C++ s vyuzitim OpenMP na paraleliziciu, podporovany
na grafickej karte za ticelom akceleracie.

Kvoli ndklonnosti numerickych problémov divergovat do nezmyselnych hodnot pri ¢o i
len malej chybe v kéde, bolo potrebné vymyslief postup, pocas ktorého bude zachovana
moznost priebezne kontrolovat presnost a funkénost algoritmu. V pripade, Zze vo vypocte
vznikne nova chyba je tak mozné najst jej povod aspon s pouzitim vyradovacej techniky. Aj
preto bol zvoleny znacne konzervativny pristup transformécie péovodného kédu pre CPU,
ktory je mozné zjednodusif. Aj ked sa nasledovny postup osvedcil ako postup, ktory je
najviac pomaly a pracny, umoznuje priebeznt kontrolu spravnosti a presnosti vypoctu. V
pripade nezrovnalosti taktiez umoznuje lahsie identifikovat miesto, kde chyba vznika. Pri
takejto transformacii je obzvlast potrebné dbat na spravnost vypocétu minimalne medzi
kazdym z prezentovanych krokov.

Hlavné kroky transformacie z k6édu pre procesor na heterogénny kéd

1. Ako pociatoény bod je vhodné zacat so stic¢asnou verziou koédu pre procesor s pouzitim
C++ a OpenMP.

2. 7 ko6du pre OpenMP je potrebné odstranit vsetky direktivy OpenMP, ktoré spésobuji
paralelny vypocet.

3. Systém je potrebné zmigrovat na novy kompilator podporujici heterogénne progra-
movanie. V ramci tejto prace bol na zdklade kritérii v ¢asti 2.6.2 zvoleny kompilator
PGI 19.10, ktory umoznuje akceleraciu vypoctu na GPU Nvidia.

4. Alokécie paméti je potrebné upravit tak, aby sa zaroven s pamétou hosta alokovala
paméf aj na grafickej karte. Objekty spravujice data je potrebné doplnif o funkcie
zabezpecujuce prenos medzi hostom a grafickou kartou.

5. Momentalne si data dostupné primarne v paméti hostovského systému, avsak uz by
malo byt mozné s nimi narabat aj na grafickej karte. Je teda mozné transformovat
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10.

11.

12.

oblasti, ktoré boli v minulosti paralelizované na procesore, na oblasti vykonavané ako
vypoctové jadrd na grafickej karte (dalej aj ako kernel z angl. kernel — jadro). Aby
bola mozné kontrola spravneho vypoctu kazdého kernelu samostatne, je dobré pred
takyto kernel vlozif synchroniziciu dat na graficka kartu, resp. synchronizéiciu do pa-
maéte hostovského systému za takyto kernel. Tymto je mozné overovat funkcionalitu
jednotlivych kernelov oddelene od zvysku celého systému. V pripade, ze pri trans-
formécii nastala chyba, prejavi sa zvysenim chyby vo vystupe simulacie v porovnani
s implementdciou v MATLAB.

. Ak je v ramci kédu pouzité volanie externej kniznice, je potrebné toto volanie rozvetvit

na dve cesty. V pripade, ze aktualne program nebezi na akcelerdtore, moze sa nadalej
volat pévodnd kniznica (na priklad v ramci tejto prace sa vold procesorova verzia
FFTW). V pripade, ze program bezi s povolenou akcelerdciou na grafickej karte,
je povodné volanie kniznice pre procesor nutné nahradit ekvivalentnym volanim pre
grafickt kartu (v pripade tejto prace, volanie kernelu z kniznice cuFFT).

V tomto bode by mali byt vsetky kroky pocitané na grafickej karte, pricom sa po
kazdom takomto kerneli synchronizuji data medzi pamétou systému a grafickej karty.
Spravne vysledky by sa tak mali nachadzat po kazdom kroku aj v paméti GPU.
Je tak mozné prejst k implementacii vzorkovania a kopirovania vystupnych dat do
vystupnych pridov na GPU. V ramci implementécie tohto kroku je potrebné spravne
umiestnit prenos dat z paméte GPU do paméte hostovského systému.

. 'V tomto okamziku by malo byt mozné redukovat prenosy z paméte hostovského sys-

tému do paméite GPU len na zaciatok simulécie.

. Zostavajuce prenosy dat z paméte GPU do paméte hostovského systému po kerneloch,

mozu byt taktiez odstranené.

Reaktivacia akcelerovaného pocitania na CPU. Na zaciatku transforméacie boli deak-
tivované paralelné oblasti urcené pre CPU. Tie boli neskor prepisané do vypoctovych
kernelov pre GPU. V tomto kroku je potrebné znova umoznit vlaknovy a SIMD para-
lelizmus spracovania vypoctovych oblasti v pripade, ze vypocet neprebieha na GPU.

Vysledné riesenie je mozné ladit a profilovat na zaistenie optimalneho vykonu. Tento
krok je potrebné opakovat, dokial je po implementéacii jednotlivych optimalizacii, stdle
dostupny priestor na vylepsenie vykonu.

Kozmetické apravy transformovaného kédu.

Bod 6 je mozné vhodne implementovat s vyuzitim polymorfizmu a dedi¢nosti v jazyku
C++, ktora umoznuje pod jednotnym rozhranim vykonéavat rdzne operacie. Tento pristup
bol vybrany v ramci tejto prace na zjednotenie pouzitia kniznic FFTW a cuFFT cez ma-
tice typov FftwComplexMatrix a CufftComplexMatrix. Tieto matice boli zjednotené pod
spolo¢nym abstraktnym rozhranim FftComplexMatrix, ktoré zastresuje inicializadciu vni-
torne pouzitej kniznice a vykondvanie jednotlivych operacii DFT. Pocas vyvoja vSak bolo
vyhodné pouzivat triedu CufftComplexMatrix ako potomka triedy FftwComplexMatrix.
Tym bola zabezpecena funkéna implementacia zatial neimplementovanych operacii DFT
pomocou implementécie v rodicovskej triede. Z hladiska architektiry vSak takato hierar-
chia neméa opodstatnenie, preto tento vztah bol v zdvere vyvoja eliminovany a nahradeny
riadnym dedenim triedy CufftComplexMatrix z rozhrania FftComplexMatrix.
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Obr. 4.1: Postupna eliminacia redundantnych datovych prenosov v bodoch 7, 8 a 9.
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Kapitola 5

Implementacia

Nakolko, ako je uvedené v casti 3.1.2, st implementacie pomocou kniznice OpenMP a
CUDA celkom pribuzné, bolo mozné ako pociatoény bod transformécie zvolit poslednui
verziu implementéicie v OpenMP. Vychodzim bodom transformacie bola verzia obsiahnuta
vo verzii 1.3 balika k-Wave.

5.1 Migracia pod PGI kompilator

Ako prvy krok, boli odstranené vsetky paralelné oblasti OpenMP, aby sa ulahé¢ila zmena
kompildtora. Tento krok sa ukédzal povinny kvoli tomu, ze kompilator PGI produkoval ne-
spravne funkéné paralelné oblasti OpenMP. Blizsie je tento problém popisany v sekcii 5.6.
Postup kompildcie definovany v Makefiles/Release/Makefile bol upraveny tak, aby sa
objekty binarneho kédu kompilovali pomocou kompilatora PGI pgc++. Na prilinkovanie
kniznic CUDA je pouzity kompilator CUDA nvcc.

Tento kompilator kompiluje statické kniznice cuFFT a behova kniznicu CUDA do ob-
jektu, ktory je mozné linkovat s objektami vytvorenymi kompilatorom PGI, ktory kompiluje
zvys$né zdrojové sibory cpp. Kompilator CUDA je tiez pouzity na kompilovanie zdrojovych
suborov cu, ktoré si pouzité predovsetkym pre nastavenie konstant pre zdrojovy sibor
TransposeCudaKernels. cu a samotnu jeho kompilaciu. Tento siibor realizuje transpozicie
potrebné pre 1D DFT pozdlz 6s Y a Z, ktoré st implementované pomocou transpozicie a
nésledne realizdciou DFT pozdiz osi X.

5.2 Zabezpecenie alokacie dat na GPU

Data st dynamicky alokované v ramci troch tried: BaseFloatMatrix, BaseIndexMatrix,
BaseOutputStream. V kazdej z tychto tried je potrebné vytvorif reprezenticiu objektu
v paméti GPU. To je mozné dosiahnut pridanim direktivy OpenACC kompilatoru. Pri-
klad pre vytvorenie reprezentacie objektu triedy BaseFloatMatrix v konstruktore a jeho
uvolnenie v destruktore je vo vypise 5.1. Analogicky je realizovana reprezentacia objektov
BaselIndexMatrix, BaseOutputStream.

/%%

* Default constructor.

*/

BaseFloatMatrix: :BaseFloatMatrix ()
: BaseMatrix(),
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mDimensionSizes(),
mSize(0),
mCapacity(0),
mData(nullptr)
{
#pragma acc enter data copyin(this)
}// end of BaseFloatMatrix

/%%

* Q@brief Destructor deletes the object representation on device
*/

BaseFloatMatrix: :~BaseFloatMatrix ()

{
#pragma acc exit data delete(this)

}// end of ~BaseFloatMatrix

Vypis 5.1: Alokéacia objektu triedy BaseFloatMatrix

Alokéacia a uvolnenie bloku paméte, ktory je pouzity na uchovavanie dat je realizovany
v odlisnych metdédach:

e BaseFloatMatrix::allocateMemory a BaseFloatMatrix: :freeMemory,
e BaselIndexMatrix::allocateMemory a BaseIndexMatrix: :freeMemory,
e Base(OutputStream::allocateMemory a BaseOutputStream: :freeMemory.

V tychto metédach bola preto, za alokadciou bloku paméti na hosfovskom systéme, vlo-
zend direktiva na alokaciu rovnako velkého bloku dat v paméti GPU. Priklad pre triedu
BaseFloatMatrix je uvedeny vo vypise 5.2. Pre ostatné triedy je alokacia bloku paméte
realizovana obdobne.

/%%

* Memory allocation based on the capacity and aligned at kDataAlignment
*/

void BaseFloatMatrix::allocateMemory ()

{
// No memory allocated before this function
assert(mData == nullptr);

mData = (float*) _mm_malloc(mCapacity * sizeof (float), kDataAlignment);

if (!mData)
{

throw std::bad_alloc();
}

#pragma acc update device(this->mCapacity)
#pragma acc enter data create(this->mData[0:this->mCapacity])
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zeroMatrix () ;
}// end of allocateMemory

/%%
* Free memory.
*/
void BaseFloatMatrix::freeMemory()
{
if (mData)
{
#pragma acc exit data delete(this->mData[0:mCapacity])
_mm_free(mData) ;

}

mData = nullptr;
}// end of freeMemory

Vypis 5.2: Alokacia bloku paméte pre BaseFloatMatrix

Tieto objekty boli taktiez rozsirené o metédy na prenos dat medzi paméfou hostovského
systému a pamétou GPU. Do vyssie zmienovanych tried boli pridané metédy copyToDevice
a copyFromDevice. Priklad jednej z nich je vo vypise 5.3. Metdéda copyFromDevice je
implementovana obdobne, s tym rozdielom, ze v pragma direktive je miesto device pouzité
slovo host alebo self (ktoré st synonymami podla Specifikicie OpenACC [8]).

/%%

* Copy data from host -> device (CPU -> GPU).

* The transfer is synchronous there is nothing to overlap with in the code
*/

void BaseFloatMatrix::copyToDevice ()

{
#pragma acc update device(this->mData[0:this->mCapacity])
}// end of copyToDevice

Vypis 5.3: Metéda obalujica prenos dat na GPU v triede BaseFloatMatrix

5.3 Prenos vypoctu na GPU

Kedze uz st potrebné matice alokované aj v paméti GPU, je mozné postupne zacat im-
plementovat vypoctové kernely na GPU. Problémom v tomto bode transformaécie je vsak,
ze data na GPU nie st aktudlne. Preto som sa rozhodol postupne implementovat vypocet
jednotlivych kernelov postupne s tym, ze kazdy vypocet bude obaleny prenosom dat na
GPU a néslednym prenosom dat vysledku z GPU. Priklad tak implementovaného kernelu
je vo vypise 5.4.

getRealMatrix(MI: :kRhoX) .copyToDevice();
getRealMatrix(MI: :kRhoY) .copyToDevice();
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if (simulationDimension == SD::k3D)
{
getRealMatrix(MI: :kRhoZ) .copyToDevice();
}
if (!cOScalarFlag)
{
getRealMatrix(MI: :kC2) .copyToDevice();
}
#pragma acc parallel loop present(p, rhoX, rhoY, rhoZ, c2Matrix)
for (size_t i = 0; i < nElements; i++)

{
const float c2 = (cOScalarFlag) 7 c2Scalar : c2Matrix[i];

const float sumRhos = (simulationDimension == SD::k3D) ?
(rhoX[i] + rhoY[i] + rhoZ[il)
(rhoX[i] + rhoY[il);

pli]l = c2 * sumRhos;
}
getRealMatrix(MI: :kP) .copyFromDevice() ;

Vypis 5.4: Priklad implementovaného kernelu pre GPU v $tadiu transforméacie kedy vacsina
vypoctov prebieha na CPU.

5.4 Pocitanie DFT pomocou FFTW alebo cuFFT

Problematika pocitania DFT pomocou FFTW alebo cuFFT bola riesena s vyuzitim de-
di¢nosti. Bola vytvorena abstraktna trieda FftComplexMatrix, ktord poskytuje zjednotené
rozhranie triedy matice poskytujicej implementaciu vypoctu DFT. Triedy CufftComplex-
Matrix a FftwComplexMatrix néasledne implementuji metody tohto rozhrania a vyber im-
plementéacie je zabezpeceny automaticky za behu programu, podla toho, aké matice s pri-
tomné v kontajnery matic MatrixContainer. Typ matice ulozenej do kontajnera je urceny
prave pri inicializacii kontajnera matic.

Vyber typu matice je zalozeny na hodnote v singleton objekte parametrov Parameters: : -
mAccDeviceType. V pripade, Ze aplikdcia nepobezi na GPU, je hodnota tohto parametru
acc_device_host. V tomto pripade je vytvorena matica typu FftwComplexMatrix. Hod-
nota parametru mAccDeviceType méze nadobudnif hodnotu acc_device_host vo viace-
rych pripadoch:

¢ nie je dostupnd graficka karta kompatibilna so systémom OpenACC,
e je pouzity parameter -—force-host pri spusteni aplikacie,

e je pozadovand axisymetrickd simuldcia, ktora nie je podporovand na GPU.

Nova hierarchia tried matic je ukdzana v obr. 5.1.

V pripade, zZe bola volana verzia implementovana v ramci triedy CufftComplexMatrix,
je zavolany kernel na data matice pomocou oblasti OpenACC host_data, ktord spristupni
ukazovatele platné v ramci adresného priestoru paméte GPU. Tie mdzu byt poskytnuté vo-
laniu rutiny cuFFT alebo transpozi¢ného kernelu. Problém, s ktorym je mozné sa v tomto
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BaseMatrix

+ readData
+ writeData

+ copyToDevice
+ copyFromDevice
+ getDimensionSizes

BaseFloatMatrix

BaselndexMatrix

- mSize
- mCapacity
- mData

- mSize
- mCapacity
- mData

- allocateMemory
- freeMemory

- allocateMemory
- freeMemory

ComplexMatrix

RealMatrix

IndexMatrix

- initDimensions

- initDimensions

- initDimensions

FftComplexMatrix

FftwRealMatrix

+ createPlans
+ computeR2CFit
+ computeC2RFt

+ createPlans
+ computeR2RFft

T

CufftComplexMatrix

FftwComplexMatrix

+ createPlans
+ computeF2CFft
+ computeC2RFt

+ createPlans
+ computeF2CFft
+ computeC2RFt

Obr. 5.1: Nova hierarchia tried matic
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kroku stretnit je, ze v pripade neuvedenia parametru -Mcuda pri kompildcii, implicitné
prudy tloh na GPU sa lisia pre CUDA kernely a kernely, ktoré si vysledkom oblasti kon-
strukcie kernels alebo parallel z OpenACC. (-Mcuda parameter slizi pre podporu CUDA
Fortran, a preto mi nepride spravne, spolichat na tento nezdokumentovany vedlajsi efekt'.)
Na vysporiadanie sa s tymto problémom bol pridany parameter mAccDefaultStream
do instancie parameterov pre CUDA kernely CudaParameters, ktory reprezentuje CUDA
stream (prud tloh, ktory je mozné si predstavit ako FIFO front), v ktorom st vykona-
vané oblasti kernels alebo parallel z OpenACC. Spustenim CUDA kernelov v tomto
CUDA streame je vynitenda sériova exekucia kernelov OpenACC a CUDA, pod ktoré spa-
daju aj kernely cuFFT. Zmenit cielovy CUDA stream kernelu cuFFT je mozné zavolanim
cufftSetStream na stream, ktory je mozné ziskat zavolanim rutiny poskytovanej kompilé-
torom PGI, na ziskanie CUDA streamu z fronty OpenACC, acc_get_cuda_stream(<acc_queue>).

5.5 Vzorkovanie a prenos dat z pamite GPU

V ramci CUDA implementacie je kvoli optimalizacii vykonu vzorkovanie a ukladanie dat
realizované asynchrénne. V tomto kroku je vsak tuto funkcionalitu mozné vynechat, pre-
toze vSetok vypocet je vykonavany synchrénne. Tato optimalizicia bude vykonana vramci
ladenia vykonnosti v ramci implementacie bodu 11.

5.6 Reaktivacia akcelerovaného vypoctu na CPU

Pévodnda implementacia pomocou OpenMP vyuziva dva prostriedky akcelericie vypoctu.
Vldknovy paralelizmus zavedeny pomocou direktivy OpenMP parallel a SIMD parale-
lizmus zavedeny pomocou direktivy OpenMP simd. PGI kompilator uvadza podporu pre
generovanie akcelerovaného kédu pre viacjadrové procesory v pripade nastavenia parametru
-ta=multicore, avsak tento méd nie je mozné spistat zaroven s generovanim akcelerova-
nych oblasti na GPU s nastavenim -ta=tesla. S parametrom pre GPU je mozné kombino-
vat len parameter —ta=host, ktory generuje zalozny kdd pre vypoctové kernely sériovo pre
CPU.

Kedze OpenMP poskytuje detailnejsiu kontrolu nad spésobom, ktorym s akcelerované
slucky vykonavané, a je mozné ich kompilovat aj pri nastaveni -ta=tesla,host, tj. kom-
pilacii jedného spustitelného siiboru, schopného bezat bud na CPU, alebo GPU, rozhodol
som sa vyuzit povodné akcelerované oblasti pomocou OpenMP aj v implementécii pomocou
OpenACC.

V podiatku popisu implementécie bol spomenuty problém s funkcionalitou OpenMP
v ramci kompilatoru PGI. Tento kompildtor je primarne vyvijany s podporou OpenACC.
Prostriedky OpenMP st podporované, avsak len s ¢iastoénou podporou. Niektoré klauzule
v direktivach st napriklad ignorované. Takto je tomu napriklad v pripade direktiv parallel
a ich klauzule if, ktorda ma podmienovat ich paralelné vykonavanie.

Ako je mozné sa dozvediet v uzivatelskej prirucke kompildtoru PGI 19.10 [6], niektoré
klauzule OpenMP pragiem nie st podporované. Klauzula if sice nie je spomenutd, ale
jej pritomnost vobec nemeni chovanie kédu v porovnani s chovanim, v pripade, Ze je tato
klauzula vynechand. Ako alternativa konstrukcie vo vypise 5.5, je mozné podobniu slucku
paralelizovat aj vyuzitim klauzule collapse, ktorad spdsobi spojenie dvoch vnorenych slu-

https://forums.developer.nvidia.com/t/acc-wait-ignoring-cuda-default-stream/134452/2
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¢iek. V takom pripade, ukdzanom vo vypise 5.6, nenastava problém so sitbehom a nevhodne
vytvorenymi vlaknami kompilatorom.

#pragma omp parallel for schedule(static) \
if (simulationDimension == SD::k3D)
for (size_t z = 0; z < dimensionSizes.nz; z++)
{
#pragma omp parallel for schedule(static) \
if (simulationDimension == SD::k2D)
for (size_t y = 0; y < dimensionSizes.ny; y++)

{

Vypis 5.5: Priklad validnej OpenMP paralelnej oblasti, pre ktori kompilator PGI generuje
nespravny kod

#pragma omp parallel for schedule(static) collapse(2)

for (size_t z = 0; z < dimensionSizes.nz; z++)

{
for (size_t y = 0; y < dimensionSizes.ny; y++)

{

Vypis 5.6: Priklad nahradych klauzal if za jednu klauzulu collapse(2), ktord vedie k
spravnemu vysledku

Niektoré takto implementované kernely boli pouzité po boku transformovanych kernelov
pomocou OpenACC, oddelenych vetvenim, podla zariadenia, na ktorom dané simulacia bezi
(podla Parameters: :mAccDeviceType). V ramci tejto prace bol vykonany pokus o jednotné
kernely, ktoré buda v kéde umiestnené len raz a ich OpenMP ¢i OpenACC podoba bude
vytvorena preprocessorom. Bolo pouzité preprocesorové makro umoznujice aplikaciu dvoch
roznych pragma direktiv na jedne blok kédu. Ukazka je uvedena vo vypise 5.7. Niektoré
takto realizované kernely poskytuju dostatucujici vykon a boli ponechané. V niektorych
kerneloch, najma tych, kde je prechddzana trojrozmerna slucka, bolo potrebné zduplikovat
kernel do OpenMP a OpenACC podoby samostatne, pretoze v nich bolo potrebné aplikovat
explicitne SIMD paralelizmus na vnutornu slucku a vlaknovy paralelizmus na vonkajsiu
slucku.

#define OMP_ACC_KERNEL (ompCond, ompPragma, accPragma, kernel) \
if (ompCond) { _Pragma(ompPragma) kernel } \
else { _Pragma(accPragma) kernel }

OMP_ACC_KERNEL(

isHost,

"omp parallel for",

"acc parallel loop present(pVelocityMatrix, sourcelnput, sourcelndex)",

for (size_t i = 0; i < sourceSize; i++)

{
const size_t signallndex = (isManyFlag) 7 index2D + i : index2D;
pVelocityMatrix[sourceIndex[i]] = sourceInput[signallndex];

}
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Vypis 5.7: Makro usilujuice sa o zjednodusenie definicii kernelov v KSpaceFirstOrderSolver

5.7 Ladenie vykonu GPU verzie

Kedze v tomto stadiu ide o samostatni verziu, ktord realizuje cely vypocet na grafickej
karte, je mozné pri ladeni vykonu postupovat obdobne ako pri ladeni beznej CUDA aplikacie
urcenej pre graficku kartu. Hlavnym nastrojom uzito¢nym pri tomto ladeni je Nvidia Visual
Profiler (NVVP), ktory poskytuje moznost analyzovat aktivitu GPU na casovej osi. Na
Casovej osi su za sebou zoradené jednotlivé kernely, kde je mozné sa dozvediet ich konkrétne
nazvy a zékladné parametre, s ktorymi bezali. Kernely, ktoré vyuzivaji najviac casu su
pod ¢asovou osou vypoctovej fronty zoradené podla mnozstva Casu, ktoré stravili behom na
GPU. Konkrétne volania kernelu je mozné analyzovat hlbsie pomocou dalsich metrik, ktoré
je mozné odsledovat pri opdtovnom behu aplikacie. Je tak mozné ziskat prehlad o tom, ¢o
najviac spomaluje beh kernelu.

5.7.1 Implicitne sekvenény vypocet

Hlavnym tzkym hrdlom vypoctu bol fakt, ze vsetky oblasti vypoctu OpenACC kernels
alebo parallel implicitne vyuzivaji radu acc_async_sync, ktory znamena, ze po spusteni
kernelu sa beh vlakna zastavi, dokedy GPU neposle signdl o skonceni behu kernelu. Az
potom by bol spusteny dalsi kernel. Takto medzi kernelmi vznika nevuyzity cas, ktory je
este amplifikovany latenciou grafickej karty. LepSou alternativou je nieco, ¢o robi CUDA
nativne, tj. implicitny front, na ktory sa implicitne necaka. Na takyto tcel je v. OpenACC
definovana rada acc_async_noval, ktora je ekvivalentna s pouzitim klauzule async bez
dalsieho parametru v direktive OpenACC.

V tomto kroku vsSak stdle nie je kopirovanie vysledkov do vystupnych pradov imple-
mentované asynchronne, takze sice nastalo vyssie chvilkové vytazenie, stéle sa v pride tloh
pre GPU objavuju medzery spdsobené synchronizaciou s procesorom. Bolo vSak dosiahnuté
asynchrénne spustanie kernelov, ktoré tak na seba navéizuju plynulejsie bez ¢asovych pre-
stavok, kedy by GPU stracala ¢as nevykondvanim ziadnej prace medzi kernelmi. Ukazka,
ako taky priebeh vyzerd na ¢asovej osi NVVP, je na obr. 5.4.

Tym, ze sa vypocet OpenACC kernelov presunul z implicitnej synchrénnej fronty acc_-
async_sync do asynchronnej fronty acc_async_noval, bolo potrebné aj zmenit frontu, do
ktorej st volané CUDA kernely na vypocet FFT v triede CufftComplexMatrix. Tato hod-
notu je taktiez dolezité dostat do hodnoty CudaParameters: :mAccDefaultStream, ktora
je pouZita na volanie transpoziéngch kernelov pri vipocte jednorozmernej FFT pozdiz os
Y a Z.

5.7.2 Generovanie neoptimalneho kédu pre GPU od PGI

Druhym najvacsim tzkym hrdlom vypoc¢tu na GPU sa ukazali kernely vyuzivajice da-
tovy typ FloatComplex, ktory je aliasom pre datovy typ zo zdkladnej kniznice C++,
std::complex<float>. Tento datovy typ obaluje dvojicu hodnét type float a umoz-
nuje nad nimi priamo previadzat operacie pomocou pretazovania operiatorov operator+ a
operator+=. Detailnou analyzou tychto kernelov a taktiez pri nahliadnuti do medziprodukdé-
nych PTX zdrojovych stiborov, ktoré je mozné ziskat pri pouziti parametra -Mcuda=ptxinfo,
bolo mozné vyvodit vinu nizkej vykonnosti kernelu.
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Pouzitie tohto datového typu v kerneli spésobuje prudky narast v mnozstve komunika-
cie s lokalnou pamétou CUDA. Téato pamét sa nachddza mimo ¢ip GPU a zdiela datovy
prietok s globalnou pamatou CUDA. Pre porovnanie, je v obr. 5.2 ukdzané mnozstvo komu-
nikacie s lokalnou pamétou pri pouziti datového typu FloatComplex ako vo vypise 5.8. V
obr. 5.3 a vypise 5.9, je naopak ukazka behu rovnakého kernelu, v ktorom je miesto aritme-
tiky FloatComplex, pouzita aritmetika zdkladného datoveho typu jazyka, float. Mnozstvo
inStrukcii operujucich s lokdlnou pamétou prudko stipa a rychlo prekonava mnozstvo in-
strukcii prevedenych s globalnou paméfou, ktord je hlavnou pric¢inou rychlosti kernelov
pocitanych v simulacidch riesenych v tejto praci.

Dany graf je taktiez izolacia len dvoch takych operacii nad komplexnym ¢islom. V sku-
tocCnosti ich v tomto kerneli bolo viac, ¢im bolo spésobené obmedzenie priepustnosti global-
nej pamite. Elimindciou tohto problému sa dizky trvania jednotlivich kernelov vyrovnali
dizkam zodpovedajucim kernelom v CUDA implementéacii.

const float kappaDivider = divider * kappalil;
const FloatComplex cpyIlfftX = ifftX[il;

const FloatComplex eKappa = cpylfftX * kappaDivider;
const float eKappaR = eKappa.real();
const float eKappal = eKappa.imag();

Vypis 5.8: Ukazka vnutra vyhodnocovaného kernelu, v tomto obrazku ide o zjednoduseny
sposob pouzitia type FloatComplex.

ifftX[i] .real() * kappali] * divider;
ifftX[i] .imag() * kappali] * divider;

const float eKappaR
const float eKappal

Vypis 5.9: Pojednavany pomaly kernel napisany pomocou aritmetiky typu float manudalne
po zlozkéch.

5.7.3 Asynchrénne ukladanie vystupnych veli¢in

Aj napriek tomu, ze jednotlivé kernely trvali podobne dlho ako v referen¢nej implementécii
pomocou CUDA, simulacia implementovand pomocou C++ a OpenACC bola stale znacne
pomalsia. Na obr. 5.4 je mozné vidief okolie datovych prenosov z paméti GPU do systémovej
pamaéte, ktoré si vzdy obklopené chvilou neaktivity. Pre porovnanie, v obr. 5.5 nie st
ziadne zbytocné medzery obklopujiuce jednotlivé iteracie simulécie, ktoré by sposobovali
jednoducht stratu vykonu.

Tato plynulost vyuzitia dostupnych prostriedkov GPU je ziskana predovsetkym asynch-
rénnym ukladanim vystupnych dat do siboru, v pripade, ze dand doména je ukladana bez
aplikacie redukénej operécie, v ,raw® forme (z angl. raw - surovy). To funguje ako je znéa-
zornené na schéme 5.6 tak, ze v kroku ¢ + 1 je na disk ukladany vysledok z kroku ¢. Pocas
ukladania vysledku kroku ¢ zo systémovej paméte na disk, na GPU moze prebiehat vypocet
hodnét z kroku ¢ + 1.

Tuato implementaciu som sa snazil implementovat pomocou prostriedkov OpenACC bez
nutnosti vyuzitia volani rutin CUDA. Narazil som vSak na viacero problémov, ¢i uz kom-
plikacie spésobované optimalizatorom kompilatora PGI 19.10, alebo implementaciou Ope-
nACC rutin v kompilatore PGI 19.10 (ako napriklad data update async nie je asynch-
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‘computePressureGradient_1369_gpu<Parameters

icomputePressureGradient_1369_gpu<Parameters|

62.40 k Inst 149.76 k Req

09,84 k Aeq

87.36 k Inst 149.76 k Req

249 60 k Reqg i 7.267 MiB
0.00 Reg 13.711 MiB

6.275 MiB

5.2: Zaznam komunikicie s paméfou podla typu, pri pouziti datoveho typu
FloatComplex, ktory pretazuje operatory.

62.40 K Inst 149.76 k Reg

1.037 MiB

Obr. 5.3: Zaznam komunikacie s pamétou podla typu, pri pouziti datovych typov float a
rozpisani aritmetiky komplexnych ¢isel po zlozkach.
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Obr. 5.4: Ukazka neefektivne vyuzivaného casu grafickej karty, kvoli synchronnemu ukla-
daniu medzivysledkov simuldcie. Na spodku obrazku sa nachadza ¢asova linia kernelov na
GPU, hore je ¢asova linia CPU. V okoli prenosu dat neprebieha vypocet, ¢o ma za nasledok
nizsi vykon. Tento prestoj existuje kvoli tomu, Ze sa najprv caka na skoncenie vypoctu,
potom sa ¢aka na skoncenie képie, a az potom sa zacina vypocet dalSieho kroku.

L L L L LD LD L L] ][] ] [ cudatvents [

pidcudac T | P4 | ] Jvoideud L ] P ] )] fvoidawdac ] 1]

Obr. 5.5: Ukazka efektivnejSie vyuzivaného ¢asu implementaciou v CUDA, kedy okamzite
po dokonceni vzorkovania vystupu nasleduje vypocet FFT bez plytvaného casu.

Casova linia CPU

Ukladanie vysledkov |Zadanie vypoctu Cakanie na Ukladanie Zadanie vypoctu
krokut- 1 kroku t + 1 dopocitanie kroku t| vysledkov kroku t kroku t + 2
CUDA event

mEventSamplingFinished
Casova linia GPU

Y

Vzorkovanie Vzorkovanie
Vypodet kroku t a kopia Vypodet kroku t + 1 a kopia
streamov streamov

Obr. 5.6: Schéma vysvetlujica ukladanie vysledkov vystupnych priadov, ktoré nepouzivaja
redukéni operaciu, v implementacii CUDA.
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rénna a mé problémy so strankovatemou paméitou?). Preto vyslednd implementdcia vy-
uziva udalosti CUDA (dalej aj ako angl. CUDA Events) a taktiez bolo potrebné pouzit
CUDA rutinu képie dat priamo volanim cudaMemcpyAsync v oblasti host_data, miesto de-
dikovanej pragma direktivy pre OpenACC #pragma acc update host s dovetkom async).
V pripade, ze by implementécia asynchrénnych front a datovych prenosov fungovala podla
specifikdcie OpenACC [8], malo by byt mozné realizovat obdobni funkcionality pomocou
front OpenACC a synchronizacie medzi nimi, to vsak zatial nie je mozné.

V ramci tohto kroku bolo taktiez potrebné zaistit, aby paméf, urcend na ukladanie
vysledkov v paméti hostovského systému, nelezala v strankovatelnej paméti. Ak je totiz
realizovany prenos do strankovanej oblasti, je pouzity tzv. double buffering. Vtedy je ob-
sah docasne skopirovany do pomocnej paméte v nestrankovanej paméte, a az nasledne do
strankovanej paméte. Toto chovanie vyplyva z fungovania hardware zodpovedného za pre-
nosy dat medzi hostom a GPU [4]. OpenACC pontika moznost pouzitia nestrankovanej,
tzv. pinned, paméti pomocou prepinaca pri kompilacii. Nedostatkom tejto moznosti je, ze
vSetky alokécie paméte na hostovskom systéme, su realizované pomocou nestrankovatel-
nej/pinned paméite. AvSak takdto pamét je potrebnd len pre vystupné priudy. V pripade
pokusu o kompilaciu a spustenie implementacie z tejto prace s parametrom pinned, nastane
problém pocas alokécie, kedy podporna kniznica OpenACC, ktora v sebe obsahuje alokator
spravujuci nestrankova paméft, zlyha, pretoze mé nedostatok paméte na ulozenie vSetkych
matic do pinned paméte.

RieSenim je alokacia nestrankovanej paméte manualne, volanim CUDA runtime funkcie
cudaMallocHost, pri alokécii paméte pre vystupny prad, v BaseOutputStream: :allocate-
Memory ako je vo vypise 5.10. OpenACC implementacia tak moéze pozivat vyhody rychlosti
prenosu paméte plynice s pouzitia nestrankovanej paméte bez nutnosti ukladania vSetkych
dat simulacie v nestrankovanej paméti.

if (Parameters::getInstance().getAccDeviceType() == acc_device_host)
{
mStoreBuffer = (float*)_mm_malloc(mBufferSize * sizeof (float),
kDataAlignment) ;
}
else
{

cudaMallocHost (&mStoreBuffer, mBufferSize * sizeof (float));
}

Vypis 5.10: Alokdcia nestrankovanej (pinned) paméte v BaseOutputStream-
::allocateMemory.

5.8 Rozsirenie balika v jazyku MATLAB

Popri implementéacii, ako uz bolo popisané v Casti 3.2, bol vyuzivany testovaci framework
kWaveTester, ktory je sucastou balika k-Wave. Preto, aby bol pouzitelny na testovanie
funkcionality implementacie pomocou OpenACC v tejto préaci, bolo potrebné rozsirit jeho
funkcionalitu. Toto rozsirenie vyuzilo ako zaciatok uz existujiuce moduly pre testovanie

Zhttps://forums.developer.nvidia.com/t/openacc-directive-update-does-not-work-properly/
136488/4
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implementacie pre CPU pomocou OpenMP a implementacie pre GPU pomocou CUDA.
Pridané boli nasledovné moduly:

e kSpaceFirstOrder2DA,
e kSpaceFirstOrder3DA,
e kSpaceFirstOrderASA.

Tieto subory obaluji funkcionalitu implementacie v OpenACC podobne ako pribuzné
moduly pre verzie OpenMP ¢i CUDA, poskytuji rozhranie pre simulécie prostrediu v jazyku
MATLAB. Dalej boli pridané moduly:

e kwt_run_acc_comparison_tests_2D_GPU,
e kwt_run_acc_comparison_tests_2D_CPU,
e kwt_run_acc_comparison_tests_3D_GPU,
e kwt_run_acc_comparison_tests_3D_CPU.

Tieto moduly st zodpovedné za prevolanie modulu kWaveTester so spravnymi nasta-
veniami. Tento modul bol rozsireny o dve dalSie nastavenia, options.use_acc_code a
options.force_acc_host, ktoré slizia na vyvolanie spravneho modulu kSpaceFirstOrder
a pripadné vynutenie behu OpenACC na procesore, aj napriek dostupnosti grafickej karty.
Tento modul bol nésledne rozsireny o schopnost volat a vyhodnocovat implementéciu, vy-
tvorenu v ramci tejto prace, podla poskytnutych parametrov. Ako parameter na vynutenie
vykonavania behu na CPU pre rozhrania kSpaceFirstOrder2DA a pod. v MATLAB, bol
zvoleny ’ForceHost’, ktory sposobi spustenie podprocesu implementacie OpenACC s pa-
rametrom —-force-host.
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Kapitola 6

Vyhodnotenie vysledkov

V tejto kapitole su diskutované dosiahnuté vysledky prace. Najprv je riesenie, ktoré bolo
vytvorené pocas tejto prace, vyhodnotené z hladiska jeho vypoctovej presnosti. Ako druhé
je vyhodnotena jeho vykonnost, ktord je porovnana s referencnymi implementéaciami pre
CPU s OpenMP a GPU s CUDA. Okrem toho, tato kapitola pojednava o limitujicich
faktoroch vykonu implementacie vytvorenej v ramci tejto prace. Diskutované st aspekty
limitujtice vykon verzie pre CPU a aspekty obmedzujice vykon verzie pre beh na GPU. V
zavere kapitoly je diskutovana pracnost takéhoto riesenia, spolu s diskusiou uplatnitelnosti
podobného pristupu, ako v tejto praci, na transforméciu dalsich modulov v baliku k-Wave.

6.1 Vyhodnotenie presnosti riesenia

Udrzanie dostatoc¢nej presnosti vypoctu bolo zabezpecené pouzitim testovacej sady obsia-
hnutej v baliku k-Wave, ktorej funkcionalita je popisand v ¢asti 3.2. V tejto casti je blizsie
rozobrany sposob, ktorym sa vyhodnocuje presnost vypoctu v tejto testovacej sade. Na-
sledne je prezentovand presnost, ktord je dosahovania pomocou pévodnej implementacie v
OpenMP, povodnej implementacie v CUDA a presnost implementicie vyvinutej v ramci
tejto prace pomocou prostriedkov OpenACC.

Metriky, ktoré st vyhodnocované pocas testov v kWaveTester st metriky Lo a Loorel-
L predstavuje maximalnu absolitnu odchylku od referen¢ného vystupu, plati pre nu:
Low = max|Tref — Tiest|, kde ¢ je tenzor predstavujiici referencny vystup spocitany simu-
laciou v MATLAB a x4 je tenzor reprezentujici vystup simulécie v alternativnej imple-
mentacii simulacie. Metrika Lso,¢ vyjadruje hodnotu L., vydeleni maximélnou hodnotou
referencného vystupu, teda: Looye = W?mf)

Pri testovani implementacie pomocou OpenACC bola ako medznd hodnota zvolena
hodnota 2 - 1077, ktord je pouzivana aj pri testovani implementécie pre GPU v CUDA. S
touto hodnotou je porovnavana vzdy mensia metrika z dvojice metrik Lo & Logrer- Takyto
sposob zohladnuje mozna velkd relativnu chybu v pripade, ze ide o malé signély. V takom
pripade je pouzita hodnota L. U vacsiny testov a veli¢in je to vSak naopak, vyhodnocovana
je predovsetkym hodnota L.g.e.

Vysledné riesenie spolahlivo dosahuje presnost v tomto pozadovanom rozmedzi. Ta-
bulka 6.1 zobrazuje namerané hodnoty dosahované v ramci testovania implementacii v
kWaveTester. Hodnoty implementicie OpenACC beziacej na CPU st vyssie ako hodnoty
poévodnej implementacie pomocou OpenMP, ale tento rozdiel je vzhladom na rad chyby
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| Implementécia | Loo | Loorel

OpenMP 0,375 | 2,31-107°7
OpenACC CPU | 0,5 3,08 10707
CUDA 1,625 | 1,00-107%
OpenACC GPU | 1,75 | 1,08-1079%

Tabulka 6.1: Porovnanie chybovych metrik alternativnych implementacii simulacif.

zanedbatelny. Podobne tomu je aj v provnani pévodnej implementicie pomocou CUDA
a implementacie pomocou OpenACC. Chyba sa prejavila az na 6somom rade metriky Loore;-

6.2 Vyhodnotenie vykonnosti riesenia

Na meranie vykonnosti bol pouzity modul benchmark balika k-Wave, ktory je uréeny na
meranie vykonnosti simulidcie v MATLAB. Tento modul je mozné jednoduchym rozsirenim
volania kspaceFirstOrder3D o parameter ’SaveToDisk’, s cestou k cielovému stuboru,
pouzit na vygenerovanie vstupnych suborov na zmeranie vykonnosti alternativnych imple-
mentdcii simuldcie. Tento modul vie ¢asovat dizku behu simuldcie v MATLAB, ktord je v
tabulkach A.1 a A.2 uvedena pre porovnanie. Ostatné merania alternativnych implemen-
tacii simulacie boli realizované samostatne na vygenerovanych vstupnych HDF5 stuboroch.
Meran4 bola dizka behu simula¢nej slucky, ktorej trvanie je obsiahnuté vo vystupnom vypise
simulécie. Pre simulacie s malou doménou bol odmerany vacsi pocet krokov, aby bolo mozné
uréit priemernd dizku trvania jedného kroku simuldcie. Pocet krokov simuldcie je moiné
menit parametrom --benchmark <po&et krokov>, ktory akceptuji vsetky implementacie
simulécie.

Merania vykonnosti implementacie pre CPU boli realizované na beznom desktopovom
procesore AMD Ryzen 5 3600XT, ktory méa 6 jadier s podporou hyperthreadingu, a na
uzle superpocitac¢a Barbora (IT4Innovations), ktory ma procesor Intel Xeon Cascade Lake
6240 s 18 jadrami s podporou hyperthreadingu. Ziskané hodnoty priemernej dizky kroku
simulécie pre rozne velké domény st v tabulke A.1 a grafe 6.1. Pouzitd simula¢na tloha
pouziva heterogénne nelinedrne médium s absorpciou.

Vykonnost OpenACC implementacie pri zvacsujucich sa doménach zaostava za alterna-
tivnymi implementiciami OpenMP. V tomto porovnani st uvedené implementacie OpenMP
dve, jedna verzia pre Intel kompildtor s kniznicou MKL, druhd GCC kompilator s knizni-
cou FFTW. OpenACC implementéacia zaostava pri zvacsujicich sa doménach predovsetkym
z dévodu nevyuzitia dostupného vykonu Sirsimi SIMD instrukciami. Kompilator pre tuto
oblast generuje len instrukcie SSE, ktoré maju polovi¢nu sirku ako instrukcie AVX, resp.
stvrtinovi oproti AVX-512, ktoré podporuje procesor na pocita¢i Barbora. Preto je roz-
diel v rychlostiach implementacii OpenACC a OpenMP vyraznejsi pri merani na pocitaci
Barbora. Na tomto pocitaci bol Intel kompilator schopny vygenerovat instrukcie AVX-512,
kompilator GCC instrukcie sady AVX a PGI instrukcie SSE. Preto sa ¢asy vicsich domén
rozchadzaji a vyznamne liSia.

Vykonnost v pripade behu na GPU bola merana na piatich grafickych kartach. Prvé
meranie na grafickej karte pre stolné pocitace, NVIDIA GeForce GTX 1080 Ti 11 GB,
obsahuje aj namerané referenc¢né dizky jedného kroku vypoctu v implementécii MATLAB
akcelerovanej pomocou Parallel Computing Toolbox [5]. Na tomto stroji bola implementa-
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Porovnanie di#ky kroku simulacie na CPU
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Pocet prvkov domeény

Obr. 6.1: Graf dizky trvania jednej iterdcie simuldcie na CPU. (Udaje z grafu st v tabulke
A1)

cia aj profilovand za ucelom zisku maximélnej vykonnosti. Druhé meranie bolo realizované
na uzle s akcelerdtorom superpocitaca Barbora (IT4Innovations), ktory obsahuje najvy-
konnejsiu testovani grafickd kartu, NVIDIA Tesla V100 SMX2 16 GB. Dalej boli merania
vykonané na GPU pocitaci Vyskumnej skupiny Superpocitacovych technologii SCQFIT,
ktory je vybaveny grafickymi kartami NVIDIA GeForce GTX 1080 8 GB. Okrem desktopu
autora a vypoctovych uzlov, bol vykon taktiez odmerany na kartach NVIDIA GeForce RTX
2080 Ti 11 GB a NVIDIA Tesla P40 24 GB. Vysledky merani st uvedené v tabulkach A.2
a A.3.

Na vsetkych z tychto kariet dosiahla implementacia pre GPU pomocou OpenACC a
cuFFT uspokojivé vysledky. V niektorych pripadoch je mozné pozorovat extrémne prepady
vykonu v porovnani pévodnou CUDA implementaciou. Pocas tejto prace som mal moznost
pouzit profilovaci ndstroj NVIDIA Visual Profiler len na stroji s prvou testovanou kartou,
pre ktoru vysledky merani dopadli skor pozitivne, teda opacne, ako pre ostatné karty. Nie
je preto mozné s istotou urcit dévod, kvoli ktorému je viditelny niekolkopercentny horsi
vykon na grafickych kartach, ktoré nie si architektiry NVIDIA Pascal (GTX 1080 Ti,
GTX 1080 a Tesla P40). Tento rozdiel vo vykone je u vacsiny kariet, s vynimkou P40,
do 10% vykonu, ¢o je mozné povazovat za tspech. Vykon na karte NVIDIA P40 je prilis
kolisajuci, v porovnani s ostatnymi meraniami. Taktiez je v tomto merani pozorovatelna
anomalia v ¢asoch povodnej implementacie CUDA. Bez dalsich hlbsich znalost{ nie je mozné
na zaklade tohto merania vyvodzovat zavery, ktoré by vyvratili ispesnost ostatnych merani.
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Porovnanie dizky kroku simulécie na GPU
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Obr. 6.2: Graf dizky trvania jednej iterdcie simuldcie na GPU. (Udaje z grafu s v tabulkéch
A2aA3)
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Spotreba paméte GPU podla velkosti domény
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Obr. 6.3: Graf porovnavajici mnozstvo potrebnej paméte GPU na simuléciu zvac¢sujicej sa
domény medzi OpenACC a pévodnou CUDA implementaciou.
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[ Nézov kernelu | OpenACC | OpenACC [%] | CUDA | CUDA [%] |

FFT 9,24465 66,03 9,22485 62,36
Compute velocity 0,91957 6,57 1,14219 7,72
Compute density nonlinear 0,77306 5,52 0,97184 6,57
Qompute pressure terms non- 0,76597 5,47 0,96872 6,55
linear power law

Sum pressure terms nonlinear 0.5376 3.84 0.67818 1,58
power law

HtoD memcpy 0,51971 3,71 0,52204 3,53
Compute velocity gradient 0,50162 3,58 0,51315 3,47
Compute absorbtion term 0,38197 2,73 0,39279 2,66
Compute pressure gradient 0,35611 2,54 0,37973 2,57

Tabulka 6.2: Porovnanie mnozstva ¢asu straveného v jednotlivych kerneloch pocas simulé-
cie. (Pozn.: Nie st uvedené vsetky kernely, ale len tie, ktoré je mozné povazovat za pod-
statné.)

6.2.1 Analyza limitujticich faktorov

Limitujacim faktorom verzie pre CPU bola identifikovana schopnost kompildtora PGI 19.10
generovat SIMD kéd pre novsie SIMD instrukéné sady ako uz starsia sada SSE. Tento za-
ver bol vyvodeny z analyzy pomocou nastroja na profilovanie Intel VTune Profiler, ktory
poskytuje moznost odfiltrovat a identifikovat cCasti kodu, v ktorych je travené najvacsie
mnozstvo ¢asu. Miesto s vysokym podielom straveného ¢asu bola vypoctova oblast pouzi-
vajica paraleliziciu pomocou direktiv #pragma omp parallel for a #pragma omp simd.
Po blizsej inspekcii strojového kédu tejto oblasti a vzajomnym porovnanim s ostatnymi im-
plementaciami, ktoré si kompilované rozdielnymi kompilatormi, bolo mozné identifikovat
ako najvacsi problém pouzitie SSE. Kompilator Intel bol schopny identické regiény v povod-
nej implementécii OpenMP paralelizovat pomocou instrukcii AVX-512 a kompilator GCC
pomocou instrukeii AVX. V manuéli kompilatora je uvedeny parameter na urcenie velkosti
SIMD registra -Mvect=simd: [128]256], ale tento parameter nemal dopad na problema-
tické casti kddu.

Preto sa javi ako najvhodnejsie rieSenie tohto problému kompilacia pomocou iného kom-
pilatora. Ma to vsak za néasledok rozdielny binarny spustitelny sibor pre CPU optimalizo-
vanu verziu a nutnost testovaf kompilaciu na viacerych kompilatoroch zaroven, ¢o zvysuje
pracnost udrziavania takejto implementécie.

Limitujtacim faktorom GPU verzie bol rovnaky faktor ako u pévodnej CUDA implemen-
tacie, teda vykonnost cuFFT kniznice a priepustnost paméte pre ostatné operacie vykona-
vané v simulécii, ktoré maji nizku aritmetick intenzitu (pocet operécii na bajt). Nizka
aritmetickd intenzita tychto kernelov zapricinuje, ze vykon tychto kernelov je obmedzeny
priepustnostou paméte. V tabulke 6.2 je vidno, Ze az 66 % casu simuldcie je straveného v
kerneloch pocitajucich DFT kniznicou cuFFT, ktord je vysoko optimalizovana na takéto
vypocty. V tejto ¢asti nie je priestor na zlepSenie. V ostavajicej Casti je vSak viditelné,
ze kompilator vygeneroval efektivnejsi kéd kernelu definovaného pomocou OpenACC, ako
pévodna implementéacia, kde je kernel definovany v jazyku CUDA.

Kvoli tomu, Ze nie st k dispozicii takto podrobné data pre vysledky merani realizova-
nych na ostatnych kartach, kvoli nemoznosti profilovat kernely GPU, nie je mozné vyvodit
definitivny zaver o tom, ¢i je takyto priestor pre zlepsSenie aj pri behu na dalsich kartach.
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Obr. 6.4: Obrazok zobrazujuci rozdelenie zafaze pocas pocitania computeVelocityUniform
kernelu.

Na tychto kartadch bol naopak namerany prirastok v dobe trvania simulécie, ¢o priamo
neguje vysledok namerany na domécej karte autora. Stale vSak plati, Zze vykon simulacie
implementovanej v OpenACC je limitovany predovsetkym vykonom cuFFT a schopnos-
tou vytazif maximélne pamét v kerneloch s nizkou aritmetickou intenzitou. Toto tvrdenie
je mozné potvrdif aj grafom na obr. 6.4, zobrazujicim rozlozenia zafaze pocas kernelu
computeVelocityUniform, ktory spadd do polozky ,,Compute velocity* v tabulke 6.2 (tj.
ide teda o ¢asovo najnaroc¢nejsi kernel po kerneloch cuFFT).

6.3 Porovnanie pracnosti implementacii

Zatial ¢o sa povodna implementécia pre procesor pomocou OpenMP zmenila len mini-
maélne, vo vytvorenej implementacii pomocou OpenACC sa vyrazne znizilo mnozstvo ope-
racii CUDA, ktoré je treba realizovat pomocou rutin CUDA. Kvoli zachovaniu vysokého
vykonu bolo nutné na niektoré miesta vniest volania CUDA, ale toto mnozstvo je len oje-
dinelé, v porovnani s pévodnou implementaciou CUDA. Sprava parametrov simuléacie, alo-
kacia a manipulacia dat je v sticasnej implementécii zjednodusena do jedného objektového
systému, ktory je schopny sa prisposobit pre vypocet na GPU.

Taktiez je zjednodusené narabanie s maticami pri vypocte na GPU. V pdvodnej imple-
mentacii bolo potrebné mat kontajner matic aj v paméti hostovského systému, aj v paméti
GPU. V implementécii pomocou OpenACC je vyuzitd moznost zjednotit ukazovatele na
data v paméti hostovského systému a ukazovatele platné v rdmci paméte GPU do jedného
ukazovatela. Preto postacuje jeden kontajner matic, ktory spravuje objekty matic, ktoré
obsahuju jeden ukazovatel na data.

Za nepriaznivy efekt tejto implementacie je mozné povazovat ojedinelé problémy spo-
sobované optimalizatorom kompilatora, ktory v niektorych pripadoch je schopny generovat
kéd, ktory pokazi validny a funkény kéd. V inych pripadoch zase negeneruje kéd, ktory
by uzivatel oc¢akaval podla Specifikacie OpenACC. Ako priklad je mozné uviest priklady
,obchadzok*, ktoré bolo v takych pripadoch nutné pridat do kédu:

e vrutine BaseFloatMatrix: :copyFromDevice je nutné pouzif izolované hodnoty uka-
zovatela a velkosti pola a taktiez je nutne vynutit synchroniziciu volanim rutiny Ope-
nACC acc_wait_all(), miesto pouzitia pragmy #pragma acc wait (¢i len klauzule
wait v direktive képie pamaite),
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e v metéde MatrixContainer: :getMatrix je potrebné pouzif pristup do mapy pomo-
cou std: :map: : find, miesto pévodného std: :map: : operator[], pretoze kompilator
tito metddu znefunkénil na trovni optimalizacie 2 a vyssie prilis agresivnou medzi-
proceduralnou optimalizaciou.

Takéto riesenia zhorsuju citatelnost kédu a s preto neziaduce.

6.4 Pouzitelnost v dalsich moduloch baliku k-Wave

V baliku k-Wave existuje implementacia simulacie akustického pola z parametricky popi-
sanych zdrojov akustického vlnenia acousticFieldPropagator, ktord by mohla byt po-
dobnym postupom rozsirend o moznost behu na GPU. KedZe pre tuto simulédciu existuja
implementacie len v jazykoch MATLAB a C++ s pomocou OpenMP, je vhodnym kan-
diddtom prerobenie do podoby podporujicej aj GPU. Je tak relativne jednoducho mozné
dosiahnut zrychlenie v radoch desiatok oproti implementacii OpenMP.

Je vsak diskutabilné, ¢i prinos sposobeny zrychlenim implementacie pre GPU prevazi
negativny dopad spomalenia, ktoré sposobi prechod na kompilator PGI. Toto spomalenie
sposobené nizkym vykonom CPU verzie vSak je mozné obist pomocou kompilicie CPU
verzie rozdielnym kompilatorom. Taktiez moze byt vykonnost CPU verzie lepSia pri pou-
7iti novsej verzie kompilatora z rodiny PGI/NVC++, ¢o by mohlo byt predmetom dalSej
experimentacie s implementaciou vytvorenou v tejto praci.
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Kapitola 7

Zaver

V tejto préaci bol tspesne overeny postup, ktorym je mozné transformovat kéd urceny pre
procesory na kéd, ktory bude podporovat akceleraciu aj na grafickej karte. Vykonnost ta-
kejto implementacie sa ukdzala ako rovnocennd, z hladiska vykonu, implementacii tvorenej
¢isto pre GPU pomocou CUDA. Vyskyt CUDA kdédu bol zredukovany na ojedinelé vynimky,
potrebné k dosiahnutiu vykonu porovnatelného s implementéciou ¢isto pomocou CUDA.
Bolo dokazané, ze aj s takto velmi zredukovanym mnozstvom volanych CUDA kernelov
a CUDA rutin, je mozné sa dostatocne priblizit k vykonu, ktory poskytuje ¢ista CUDA
implementéacia.

Vyhodou implementéacie, ktord bola vytvorena v tejto praci, je jej lahsia udrzatelnost
v synchronizacii s implementaciou pre procesory pomocou OpenMP. Nie je tak nutné udrzia-
vat dva rozdielne projekty, ktoré vykonavaji rovnaky vypocet na rozdielnych vypoctovych
prostriedkoch. Usilie potrebné na rozsirenie aktudlnej implementacie o podporu novych vy-
poc¢tov na CPU i GPU je mensie, ako v pripade, Zze by bola podobné snaha uskuto¢nena
v dvoch rozvetvenych projektoch. Velké mnozstvo kédu je predsa len zdielaného medzi
jednotlivymi implementaciami a je vhodné ho udrziavat v jednom projekte.

Rozsirenie povodnej implementacie pre CPU vsak vyzadovalo prechod pod novy kompi-
lator, ktory sa ukézal ako nedostatocny v schopnosti generovat optimalny kéd pre procesor
vo vypoctovych oblastiach. Su vsak dostupné vychodiska z tejto situdcie, ako napriklad
pouzitie iného kompilatora na kompilaciu optimélnej implementécie pre CPU. Takyto krok
by vyzadoval ohradif tseky s OpenACC a CUDA kédom direktivami podmienujicimi kom-
pilaciu, ktoré by dané oblasti vylucili z kompilacie. Taktiez bol pri tejto praci bol pouzity
uz starntci kompildtor z rodiny PGI verzie 19.10. V sicasnosti pre PGI/NVC++ uz exis-
tuje verzia 21.3. Je mozné, ze najvacsi problém obmedzujuci vykon na CPU bude ¢oskoro
vyrieSeny na strane vyrobcu kompilatora, pripadne je uz vyrieSeny v novsich verziach.

Dalsim faktorom v otazke uplatnitelnosti implementécie tejto prace je otdzka podpory
OpenACC. V stcasnosti uz zacina adopcia OpenMP aj v kompilatoroch NVC++, néasledni-
koch kompilatorov PGI. Aktudlne je tato podpora este len v stddiu prvotnej beta podpory
offloadingu na GPU. V pripade, kedy by v budicnosti bola ukonéena podpora OpenACC,
pripadne by sa ukéazali alternativne sp6soby heterogénneho programovania ako SYCL ¢i
Intel DPC++ ako té¢innejsie, implementacia z tejto prace stale umoznuje jednoduchsiu
transformaciu na takyto novsi systém, pretoze uz ide o heterogénnu aplikaciu. T4 posky-
tuje lepsi pociatoény bod k prepisu ako holda OpenMP CPU implementacia alebo CUDA
implementéacia.
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Priloha A

Vysledky merani dizky simulacie

A.1 Merania vykonu behu simulacie na CPU
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AMD Ryzen 5 3600XT, 12 jadier

Pocet OpenACC
Dimenzie domény | bodov Matlab | ICC+MKL | GCC4+FFTW | PGI +
mriezky FFTW
32 x 32 x 32 32768 4,82 1,60 0,84 1,37
64 x 32 x 32 65536 7,65 1,92 1,24 2,01
64 x 64 x 32 131072 13,06 2,96 1,98 2,66
64 x 64 x 64 262144 2493 9,26 4,04 4,80
128 x 64 x 64 524288 50,26 13,22 8,66 8,90
128 x 128 x 64 1048576 101,49 28,66 16,88 20,68
128 x 128 x 128 2097152 253,6 47,7 46,4 42,0
256 x 128 x 128 4194304 578,9 92,8 81,8 90,7
256 x 256 x 128 8388608 1164.,4 178,3 192,9 216,8
256 x 256 x 256 | 16777216 | 2292.8 404,9 451,5 4474
512 x 256 x 256 33554432 4562,3 855,5 898,0 9825
512 x 512 x 256 67108864 9163,9 1573,8 1629,1 1755,3
Intel Cascade Lake 6240, 36 jadier
Pocet OpenACC
Dimenzie domény | bodov ICC+MKL | GCC+FFTW | PGI +
mriezky FFTW
32 x 32 x 32 32768 0,80 0,77 0,77
64 x 32 x 32 65536 1,24 0,89 0,83
64 x 64 x 32 131072 1,19 1,21 1,36
64 x 64 x 64 262144 1,48 1,45 2,19
128 x 64 x 64 524288 2,92 2,24 3,14
128 x 128 x 64 1048576 4,68 5,12 6,46
128 x 128 x 128 2097152 10,0 10,1 14,4
256 x 128 x 128 4194304 21,4 224 30,3
256 x 256 x 128 8388608 40,8 44.8 69,8
256 x 256 x 256 16777216 106,4 85,4 150,3
512 x 256 x 256 33554432 160,4 212,6 355,5
512 x 512 x 256 67108864 351,5 384.,9 710,0

Tabulka A.1: Porovnanie priemernej dizky trvania jedného kroku vypoctu pre rozne imple-
mentacie pre CPU. Simulovand tloha vyuziva heterogénne nelinedrne médium s absorpciou.

Uvedend je priemern4 dizka jedného kroku simuldcie v milisekundach.
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A.2 Merania vykonu behu na GPU
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NVIDIA GeForce GTX 1080 Ti 11 GB
Pocet
Dimenzie domény | bodov Matlab | CUDA OpenACC
mriezky
32 x 32 x 32 32768 2,574 0,178 0,218
64 x 32 x 32 65536 1,694 0,217 0,249
64 x 64 x 32 131072 1,680 0,322 0,344
64 x 64 x 64 262144 1,782 | 0,518 0,539
128 x 64 x 64 524288 3,983 0,954 1,142
128 x 128 x 64 1048576 7,876 2,276 2,396
128 x 128 x 128 | 2007152 1550 | 4,51 4,55
256 x 128 x 128 4194304 30,49 8,96 8,96
256 x 256 x 128 8388608 61,11 18,98 17,82
256 x 256 x 256 16777216 132,58 | 38,70 37,00
512 x 256 x 256 33554432 267,37 | 77,10 74,00
512 x 512 x 256 67108864 549,91 | 152,00 146,70
NVIDIA Tesla V100 SMX2 16 GB
Dimenzie domény | Pocet bodov mriezky | CUDA OpenACC
32 x 32 x 32 32768 0,178 0,256
64 x 32 x 32 65536 0,192 0,258
64 x 64 x 32 131072 0,229 0,258
64 x 64 x 64 262144 0,304 0,331
128 x 64 x 64 524288 0,472 0,504
128 x 128 x 64 1048576 0,864 0,898
128 x 128 x 128 2097152 1,94 2,04
256 x 128 x 128 4194304 3,90 4,03
256 x 256 x 128 8388608 7,84 8,10
256 x 256 x 256 16777216 16,80 18,60
512 x 256 x 256 33554432 32,50 35,30
512 x 512 x 256 67108864 65,50 70,10
NVIDIA GeForce RTX 2080 Ti 11 GB
Dimenzie domény | Pocet bodov mriezky | CUDA OpenACC
32 x 32 x 32 32768 0,154 0,224
64 x 32 x 32 65536 0,155 0,223
64 x 64 x 32 131072 0,175 0,224
64 x 64 x 64 262144 0,270 0,284
128 x 64 x 64 524288 0,516 0,536
128 x 128 x 64 1048576 0,998 1,030
128 x 128 x 128 2097152 2,35 2,40
256 x 128 x 128 4194304 4,48 4,77
256 x 256 x 128 8388608 10,32 9,60
256 x 256 x 256 16777216 23,00 23,40
512 x 256 x 256 33554432 45,90 45,20
512 x 512 x 256 67108864 87,50 90,30

Tabulka A.2: Porovnanie priemernej dizky trvania jedného kroku vypoétu pre rozne imple-
mentacie pre GPU. Simulovana loha vyuziva heterogénne nelinedrne médium s absorpciou.
Uvedena je priemerna dlzka jedného kroku simulacie v milisekundéach. Merania 1 az 3.
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NVIDIA Tesla P40 24 GB
Dimenzie domény | Pocet bodov mriezky | CUDA OpenACC
32 x 32 x 32 32768 0,522 0,702
64 x 32 x 32 65536 0,350 0,815
64 x 64 x 32 131072 0,380 0,991
64 x 64 x 64 262144 0,593 1,343
128 x 64 x 64 524288 1,076 2,064
128 x 128 x 64 1048576 2,570 3,578
128 x 128 x 128 | 2007152 5,13 6,60
256 x 128 x 128 4194304 10,02 11,93
256 x 256 x 128 8388608 20,08 22,70
256 x 256 x 256 16777216 41,30 50,06
512 x 256 x 256 33554432 81,90 108,90
512 x 512 x 256 67108864 165,60 188,70

NVIDIA GeForce GTX 1080
Dimenzie domény | Pocet bodov mriezky | CUDA OpenACC
32 x 32 x 32 32768 0,259 0,342
64 x 32 x 32 65536 0,255 0,350
64 x 64 x 32 131072 0,346 0,385
64 x 64 x 64 262144 0,643 0,631
128 x 64 x 64 524288 1,394 1,394
128 x 128 x 64 1048576 3,198 2,978
128 x 128 x 128 2097152 6,36 5,98
256 x 128 x 128 4194304 12,72 12,04
256 x 256 x 128 8388608 25,64 24,90
256 x 256 x 256 16777216 53,40 52,80
512 x 256 x 256 33554432 105,80 108,40
512 x 512 x 256 67108864 205,70 214,80

Tabulka A.3: Porovnanie priemernej diiky trvania jedného kroku vypoctu pre rézne imple-
mentacie pre GPU. Simulovana loha vyuziva heterogénne nelinedrne médium s absorpciou.
Uvedend je priemerné dlzka jedného kroku simulécie v milisekundach. Merania 4 a 5.
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