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Abstrakt

Tato diplomova prace se zabyva akceleraci simulace Siteni tepla na grafické karté. Je zde po-
psén postup akcelerace existujici implementace v Matlabu, ktera je soucasti baliku k- Wawve.
V praci jsou popsany rtzné vysokouroviové i nizkoturoviiové knihovny pro programovani na
grafickych kartach a shrnuty jejich silné a slabé stranky. Byla vytvorena implementace simu-
lace na GPU kompletné pokryvajici funkcionalitu ptivodni verze, kterd dosahuje priblizné
stonasobného zrychleni oproti procesorové implementaci v Matlabu. Jako souc¢ast této prace
byl také vytvoren modul umoznujici vypocet diskrétnich trigonometrickych transformaci na
grafické karté, ktery dosahuje ptiblizné desetinasobného zrychleni oproti nejlepsi proceso-
rové varianté a umoznuje akceleraci simulace s riznymi okrajovymi podminkami. Vystupem
prace je také srovnani vykonu nékolika verzi zakladni simulace pfi vyuziti riznych GPGPU
technik.

Abstract

This master’s thesis deals with acceleration of heat diffusion simulation using graphics
cards. It describes an approach to acceleration of an existing implementation in Matlab,
which is a part of k-Wave package. Various high-level as well as low-level libraries for
GPU programming are introduced here and their strenghts and weaknesses compared. A
complete implementation of the simulation on GPU was created as a part of this work.
This implementation achieves around hundredfold speedup over the existing CPU solution
in Matlab. A module for computation of discrete trigonometric transformations on graphics
card was created to accelerate simulation with various boundary conditions. This module
achieves around ten times speedup over the best CPU implementation. Another output
of this thesis is a performance comparison of several implementations of basic diffusion
simulation each using a different GPGPU technique.
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Kapitola 1

Uvod

Tato diplomova prace se zabyva akceleraci simulace Sifeni tepla ve tkanich na grafickych
kartach. Studium sifeni tepla ve tkanich mé& vyznam v mnoha oblastech mediciny jako
naptiklad kryochirurgie, radio-frekvencni a laserové termalni ablace, termalni resekce a
ultrazvuk [3], kde je vyhodné pochopit mechaniky pfenosu tepla predtim, nez je aplikovin
jakykoliv redlny zakrok.

Konkrétné jde o akceleraci simulace Sifeni tepla podle Pennes’ bioheat equation[10] ak-
tudlné implementované v jazyce Matlab na procesoru jako soucast baliku k- Wave. Aktudlni
teSeni neni optimalni z hlediska vykonnosti. Jeho optimalizace na procesoru, ale predevsim
jeho akcelerace na grafické karté muize prinést vyznamné zrychleni.

Obsahem této prace je kromé implementace samotné také srovnani nékolika dostup-
nych nizko i vysokodroviiovych knihoven a jazykt pro praci s GPU. Grafické karty obvykle
umoznuji zrychleni oproti procesoru priblizné o jeden ¥ad za podminky, ze tiloha dokaze
vyuzit model SIMD (Single Instruction, Multiple Data). Programovani grafickych karet je
ale v mnoha pripadech naro¢né. Zavedené knihovny jako CUDA a OpenCL jsou sice vy-
konné, ale vyvoj v téchto technologiich trva dlouho a vytvoreny kéd casto obsahuje ¢ésti,
které primo nesouvisi s feSenou tlohou ale spise s hardwarovymi zalezitostmi, jako je vyu-
ziti sdilené paméti, volani kerneli a synchronizace front, vlaken a warpu atd. Takovy kéd
pak muze byt huafe ¢itelny a jeho udrzba bude naro¢néjsi. Z tohoto divodu se objevuje
mnozstvi vysokoturoviovych knihoven, které se snazi programatora od téchto implementac-
nich detaili odstinit. Otazka, kterou si tato prace klade je, zda vyuziti téchto knihoven
muze prinést zrychleni blizici se vyuziti nizkourovnovych knihoven s mnohem nizsim tsilim
programatora a se zachovanim vysoké citelnosti kédu. Pozornost bude vénovana prede-
vsim vysokouroviiovym knihovnam jako jsou naptiklad OpenMP, Thrust nebo OpenACC
v jazyce C++ a CuPy v jazyce Python. Pti porovnani bude zohlednén dosazeny vykon a
pamétova narocnost, ale také jejich spolehlivost, moznosti nasazeni na raznych systémech,
ale predevsim ndrocnost na implementaci.

Nésledujici kapitola predstavuje knihovnu k- Wave a jiz existujici implementaci simulace
siten{ tepla v jazyce MATLAB.

V kapitole 4 — Implementace bude popsana architektura vzniklych feseni v Pythonu a
C++ a také modul pro vypocet diskrétnich trigonometrickych transformaci na GPU. Jsou
zde popsany i dalsi technologie vyuzité pro tvorbu aplikace.

V predposledni kapitole lze nalézt srovnéni jednotlivych implementaci a porovnani
zrychleni a paméfové narocnosti viaci puavodni verzi feSeni na procesoru. Bude zde vy-
hodnocena i vykonnost vytvoreného DTT modulu.



Kapitola 2

Knihovna k-Wave

K-Wave je knihovna pro Matlab a C++ s otevienym zdrojovym kédem! distribuované pod
licenci LGPL. Tato knihovna primarné slouzi pro simulaci sifeni akustickych a ultrazvuko-
vych vin ve slozitych prostiedich, poskytuje ale také mnoho dalsich funkci. Jednou z nich je
simulace siteni tepla v tkani, na kterou se zamétuje tato prace. Balik obsahuje sadu testova-
cich tloh (testing/unit/kWaveDiffusion*.m), které budou vyuzity pro ovéfeni spravnosti
mého Teseni vicéi puvodni implementaci.

2.1 Stavajici implementace

Existujici verze v Matlabu obsahuje TeSeni ,Pennes’ bioheat equation“[10] v case pro 1D,
2D a 3D problémy. Aktudlni implementace se nachézi v souboru kWaveDiffusion.m. Cilem
mé prace je prevést funkcionalitu tohoto skriptu do C++/Python pro vykonani na GPU.

N4

Nejdtlezitéjsi funkcionalitou tohoto skriptu je:
e Simulace v 1D, 2D a 3D
o Homogenni a heterogenni médium
o Okrajové podminky (periodické, vodivé a izolujici médium)
e k-Space korekce
e Perfuze
e Vypocet integralu poskozeni tkané
e Zdroje tepla
e Senzory

Tento skript (respektive tiida kWaveDiffusion) se stard o inicializaci dat potfebnych pro
vypocet, samotné vykonani kroku simulace a také o vystup ze senzori a vizualizaci vysledku
simulace. Hlavni smycku simulace lze vidét na Algoritmu 2.1. Pro ilustraci je uvedena
pouze zjednodusend 2D verze bez prubézného ukladani dat ze senzort a grafického vystupu.
Ukéazkovy vystup simulace je vidét na Obrézku 2.1. Hlavni smycka obsahuje ¢tyri Casti:

1. Vypocet perfuze (p_term)

'Knihovna k- Wave: http://www.k-wave.org/
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2. Vypocet difuze (d_term)
3. Aktualizace teploty (T)

4. Vypocet integralu poskozeni tkédné (cem43)

% loop through time steps
for t_index = 1:Nt

% compute perfusion update term
if use_perfusion
p_term = -perfusion_coeff .x*
IT(kappa .* FT(T - blood_ambient_temperature));
end

% compute diffusion update term
if flag_homogeneous
d_term = diffusion_pl .*
diffusion_p2 .*
IT(-k."2 .* kappa .* FT(T));
else
T_FT = FT(T);
d_term = diffusion_pl .*
(IT(deriv_x .* FT(diffusion_p2 .* IT(deriv_x .* T_FT))) +
IT(deriv_y .* FT(diffusion_p2 .* IT(deriv_y .* T_FT))));
end

% update temperature using finite difference time step
T=T+dt .*x (d_term + p_term + q_term);

% update the damage integral
cem43 = cem43 +
dt ./ 60 .x
(0.5 .% (T >=43) + 0.25 .x (T >= 37 & T < 43)).7(43 - T);
end

Algoritmus 2.1: Ptivodni implementace hlavni smycky v baliku k- Wave (zjednoduSend a
pouze pro 2D)

Proménné perfusion_coeff udava miru perfuze a blood_ambient_temperature teplotu
krve, kterd je prividéna do tkané. Proménnd kappa znaci k-Space korekci.

Vypocet difuze probiha odlisné pro homogenni a heterogenni médium. V piipadé ho-
mogenniho média lze vypocet zjednodusit a neni nutné pocitat gradienty pro kazdy rozmeér
matice (deriv_x a deriv_y) a lze je sjednotit do matice k.

Priristek ze zdroju tepla je pfed-pocitan v matici q_term. Funkce FT() a IT() znadci
dopredné a zpétné transformace podle okrajovych podminek zvolenych uzivatelem:

e Diskrétni Fourierova transformace pro periodické médium
e Diskrétni cosinova transformace typu 1 pro izolujici okraj domény
o Diskrétni sinova transformace typu 1 pro vodivy okraj domény

Kromé této funkcionality obsahuje hlavni smycka také vystup dat ze senzorl, pricemz se
ukladaji hodnoty teploty a poskozeni tkané ze zvolenych bodi domény. Hlavni smycka také
obsahuje vizualizaci simulace (pro jednoduchost neuvddim). Z implementace je ziejmé, ze



vSechny operace az na transformace probihaji nezavisle pro kazdy element matice a jejich
paralelizace na GPU bude velmi pfimocaré. Pro vypocet Fourierovych a trigonometrickych
transformaci bude potreba vyuzit nékterou z dostupnych vysoce optimalizovanych knihoven
pro GPU.

Trida kWaveDiffusion zavisi na tiidé kWaveGrid (ze souboru kWaveGrid.m), kterd je
vyuzivana napri¢ celou knihovnou k- Wave a zprostiedkovava inicializaci nékterych matic
pred zacatkem simulace. Vysledné feseni proto musi obsahovat i ¢ast funkcionality tohoto
skriptu.

Stavajici implementace bézi na procesoru, ale je mozné vyuzit Parallel Computing Tool-
box? pro vypocet na GPU. Pii pouziti tohoto nistroje neni mozné pouzit jiné nez periodické
okraje domény, nebot potiebné transformace jsou implementovany pouze pro CPU vari-
antu. Pro spusténi simulace v Matlabu na GPU staci aby néktera matice pouzita pri feseni
(napf. vstupni teplota) byla inicializovana jako gpuArray().

20 20
40 40
60 ' 60
80 : 80
100 _ 100
120 120

20 40 60 80 100 120 20 40 60 80 100 120

37.16

37.14

37.12

37.08

37.06

37.04

37.02

Obrazek 2.1: Vystup simulace Sifeni tepla ve 2D homogennim médiu. Na obrazu vlevo je
pocatecni rozlozeni tepla, na obrazku vpravo je rozlozeni tepla v doméné po 300 krocich
délky 0.5s.

2 Matlab parallel computing toolboz: https://www.mathworks.com/products/parallel-computing.html
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Kapitola 3

Knihovny pro programovani GPU

V této kapitole jsou popsany vybrané knihovny a jazyky pouzivané pro vypocCty na gra-
fickych kartach, z nichz nékteré budou pouzity pro vyslednou implementaci a porovnani
vykonu a pamétové naro¢nosti. Budou shrnuty silné a slabé stranky jednotlivych technolo-
gii a také narocnost jejich pouziti a nasazeni.

3.1 CuPy

CuPy je knihovna jazyka Python pro préaci s poli na grafické karté. Silnou strankou této
knihovny je predevsim jeji kompatibilita s rozhranim knihoven NumPy a SciPy, které jsou
hojné pouzivané pro vypocty v jazyce Python na procesoru. To v mnoha pripadech umoznuje
jednoduchou vyménu importované knihovny NumPy za CuPy a existujici kod mtze byt
spustén na grafické karté. Operace s poli jsou prevedeny na jednotlivé kernely bézici na
grafické karté, ¢imz lze dosdhnout ndsobného zrychleni s velmi malym usilim. Kazdé n-
dimenzionalni pole je automaticky ulozeno na grafické karté. Hlavni rozdil oproti pouziti
knihovny NumPy je tedy nutnost volat metodu pro kopii dat zpét na CPU pro ziskani
vysledku.

CuPy poskytuje ale také mnoho dalsich moznosti zvySovani vykonu. Prvni z nich je
moznost tvorby uzivatelsky definovanych kerneli, a tim spojeni vice elementarnich operaci
do jednoho kernelu. CuPy rozlisuje nékolik typi uzivatelskych kernelti, které se prevazneé lisi
v durovni abstrakce nad rozhranim CUDA. VSechny uzivatelské kernely v CuPy jsou defino-
vany za béhu. Kernely jsou kompilovany az pti volani, v zavislosti na dodanych vstupnich
hodnotéch, jejich typech a rozmérech.

Prvnim typem uzivatelského kernelu je ElementwiseKernel, ktery umoznuje nezavislé
zpracovani prvku v poli. Uzivatel u tohoto typu kernelu pouze specifikuje vstupni parametry
kterymi jsou jednoduché hodnoty zakladnich datovych typtu a stejné tak vystupni hodnoty.
Vysledny kernel se nasledné pti volani stara o distribuci vstupnich parametru jednotlivym
vlaknum, takze uzivatel nemusi specifikovat, jestli je dany parametr kernelu pole, matice,
nebo jen jedna hodnota aplikovana pro vsechny volani kernelu. ElementwiseKernel obsahuje
také moznost specifikovat tzv. raw parametr, ktery je mozné indexovat libovolné. Také
podporuje sablony kerneli, kde se konkrétni typ parametru nebo navratové hodnoty dosadi
az pri volani, v zavislosti na typech predanych vstupnich parametri.

Druhym typem uzivatelského kernelu v CuPy je ReductionKernel, ktery provadi libovol-
nou redukci a mapovani funkce na zadané vstupy. Jeho definice je podobna jako v pripadé



ElementwiseKernelu, s tim rozdilem, ze uzivatel navic definuje operaci pro redukci, pocCa-
tecni hodnotu redukce a déle funkce aplikované na kazdy element pred i po redukci.

Posledni podporovany typ kernelu je RawKernel, ktery umoziuje zapis kernelu primo
v rozhrani CUDA a pii jeho volani je nutné specifikovat velikost a pocet blokt. Tento
typ kernelu nabizi nejvétsi kontrolu nad vykonavanymi operacemi ovsem za cenu nutnosti
zapsat vSe explicitné (stejné jako v C/C++ se standardnim rozhranim CUDA).

Kromé uzivatelskych kerneli je mozné také pouzit nékteré dekoratory jako napriklad
@cupy.fuse (), ktery lze aplikovat na existujici pythonovou funkci, ¢imz dojde k automatic-
kému spojeni vSech kroku této funkce do jednoho kernelu. V ramci mého experimentovani
jsem vsak narazil na funkce, které takto spojit nelze a zpusobuji vyjimky pri spusténi, nebo
je jejich vykon vyrazné nizsi nez u explicitné zadaného kernelu.

CuPy také obsahuje Just-In-Time kompilator, ktery dokaze funkce napsané cisté v py-
thonu prevést na raw CUDA kernel. CuPy pro generovani kernelu analyzuje abstraktni
syntakticky strom dané funkce v jazyce Python'.

CuPy obsahuje také zakladni knihovny CUDA jako cuBLAS, cuFFT, cuRand, knihovnu
pro transpozice apod. Pouziti téchto knihoven je velmi jednoduché obzvlasté ve srovnani
s implementaci v C++, nebot CuPy se stard o spravné nastaveni parametri operaci nebo
vytvoreni plani automaticky, stejné jak tomu je i v knihovné NumPy.

Vysokourovnovost CuPy ale prinasi i nékteré nevyhody. Predevsim se jedna o alokaci
paméti, kterd probiha dynamicky podle potfeby béhem vypoctu, pricemz CuPy si alokuje
vlastni vyrovnavaci pamét. Toto chovani muze mit za nasledek vyssi spotfebu paméti, pro-
toze uzivatel nemé nad alokacemi plnou kontrolu. Podobné jako u spravy paméti neni ani
spousténi kernell v rezii uzivatele, coz meélo ve sledovanych prikladech za nasledek exis-
tenci nékolika zbyteénych kernelti a kopii paméti, kterych neni vzdy snadné nebo mozné
se jednoduse zbavit. Resenim téchto problémi je samozfejmé explicitni alokace paméti a
vyuzivani raw kerneli v CuPy, ovSem tento pristup prinasi jen minimalni vyhody oproti
primé implementaci v jazyce C++.

CuPy je multiplatformni a podporuje jak Windows tak i Linuz. Prestoze cili na grafické
karty nwvidia, obsahuje experimentalni podporu grafickych karet AMD pomoci backendu
implementovaném v ROCm (ten je vSak zatim dostupny vyhradné v operacnim systému
Linuz). Navic v této verzi CuPy chybi néktera funkcionalita oproti CUDA backendu? jako
naptiklad cuF'FT pro vice grafickych karet, cu TENSOR, cuDNN a dalsi.

Dalsi problémy jsou svazény s funkénosti knihovny ROCm jako takové. Stale napriklad
chybi podpora pro novéjsi karty fady AMD RX 7ada 60003, coz limituje pouZitelnost tohoto
backendu. Dlouhou dobu byly vyvojari CuPy podporovany pouze verze ROCm 4.0, 4.2 a
4.3. Podpora pro ROCm 5.0 se objevuje az ve verzi CuPy 11.4 vydané 27. dubna 2022.

3.2 OpenMP

OpenMP je rozhrani slouzici k paralelizaci vypoc¢ta na vice-jddrovych procesorech. Roz-

hrani obsahuje direktivy prekladace a knihovny, které umoznuji popsat zpusob paralelizace

programu. Od OpenMP verze 4 pribyla podpora grafickych akceleratori pomoci konstrukce
4

target®.

!Python JIT: https://docs.cupy.dev/en/stable/user_guide/kernel.html#basic-design

20Omezeni ROCm backendu: https://docs.cupy.dev/en/stable/install.html?highlight=
ROCM#limitations

3Karty podporované ROCm: https://github.com/ROCm/ROCm.github.io/blob/master/hardware.md

4Podpora GPU v OpenMP: https://www.openmp.org/updates/openmp-accelerator-support-gpus/
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Hlavnim ptinosem OpenMP je moznost snadno akcelerovat existujici C/C++ kéd po-
moci nékolika direktiv, pficemz tento kéd je mozné prelozit jak pro pouziti na procesoru,
tak na grafické karté a mimo jiné je zachovana jeho ¢itelnost a pfimocarost (v porovnani
s explicitné paralelizovanou a vektorizovanou implementaci). V pfipadé vyuzitého kompi-
latoru (nvc++) je mozné cilové zatizeni pro preklad OpenMP kédu specifikovat pomoci
argumentu piikazové fadky -mp s moznosti multicore nebo gpu. Velkou vyhodou na rozdil
od CuPy je, ze OpenMP umi automaticky vyuzit sdilené paméti na grafické karté, bez nut-
nosti toto explicitné programovat (pro fesenou ulohu je toto ovSem irelevantni). V rdmci
této prace vzniklo nékolik demonstracnich programu, ukazujicich fungovéni (nebo naopak
nefunkénost) nékterych koncepti v rdmei OpenMP, jako napt. interoperabilita s jingymi GP-
GPU knihovnami, atomické operace, redukce, podpora STL knihovny jazyka C++ (datové
kontejnery, chytré ukazatele a iterdtory).

Interoperabilita s jinymi knihovnami je v soucasnosti problematickd. OpenMP pod-
poruje direktivu use_device_ptr, kterd dava pristup k paméti na GPU nebo naopak
is_device_ptr, kterd umoznuje pouziti CUDA paméti v ramci OpenMP [5]. Nelze ovSem
urc¢it naptiklad stream ve kterém se bude vypocet vykonavat. Tato situace vede k nutnosti
pouziti cudaDeviceSynchronize () po kazdém takovém volani, coz vede ke zpomaleni v di-
sledku zbytecného ¢ekani mezi jednotlivymi kernely. V dalsich verzich OpenMP byla uve-
dena konstrukce interop, kterd umoznuje pristup k nizkoiroviiovym informacim jako jsou
napiiklad streamy [1], tato funkcionalita ale zatim neni dobfe podporovina v prekladaci
nvc++, ktery jsem vyuzil. Interoperabilita s OpenCL v tomto prekladaci nefunguje a bude
muset byt otestovana v jiném prekladaci s podporou karet AMD.

OpenMP déile podporuje bézné konstrukce jako atomické operace a redukce, které
jsou realizovany stejné jako v pripadé CPU verze (konstrukce #pragma omp atomic a
#reduction). V pouzitém prekladaci (nvc++) nejsou podporovany zamky a kritické sekce
v GPU regionu. Asynchronni vykonavani je feSeno pomoci konstrukce depend, ktera umoz-
nuje specifikovat datové zavislosti mezi jednotlivymi kroky vypoctu a spousténi kernel
v odpovidajicich streamech je feseno automaticky [6], coz na jednu stranu pfinasi zjedno-
duseni v rdmci OpenMP kédu, ale jak bylo zminéno, limituje moznosti soucasného pouziti
s jinymi knihovnami.

Pamét je v OpenMP spravovana pomoci konstrukci target data, target enter data
a target exit data, které provadéji alokace, ale nespoustéji kdéd na akcelerdtoru. Samotné
spusténi kodu na akcelerdtoru probihd pomoci direktivy target [5].

V oblasti platnosti direktivy target lze paralelizovat smycky for nékolika zptsoby.
Direktiva parallel funguje stejné jako na CPU a vytvaii pouze jednu troven paralelismu.
To znamend, Ze spusti pouze jedno vldkno v kazdém bloku grafické karty [5]. K lepsimu
vyuziti zdroju grafické karty je nutné pouzit direktivu teams, ktera vytvori nékolik ,tymu*“
vldken. Vykonavéni kédu probihd redundantné pro kazdy tym [5]. Pro rozdéleni prace mezi
tymy je nutné pouzit direktivu distribute, kterd staticky rozdéli iterace paralelizované
smycky mezi vzniklymi tymy a jejich vldkny [5].

Dalsi uzitecnd direktiva je napriklad collapse, kterd dokéze spojit nékolik po sobé
nésledujicich smycek a zvysit mnozstvi paralelismu [5].

Nevyhodou OpenMP pro pouziti na grafickych kartach je predevsim fakt, ze se jedna
o pomérné novou, stale se rozvijejici technologii. Podpora prekladaci zatim neni stopro-
centni a je casto specifickd pro rizné vyrobce grafickych karet a operacni systémy. To také
omezuje multiplatformni nasazeni a je nutné vyuzit nastroju jako napt. Docker. V mé diplo-
mové praci jsem pro preklad kodu s OpenMP 5 vyuzival pfeklada¢ nvc++ od spolecnosti



nvidia, dodéavany v ramci nvidia HPC SDK®, ktery je aktualné dostupny vyhradné pro
systém Linuz a grafické karty nvidia. Alternativou pro grafické karty AMD je prekladac
AOMP® a AOCC.

3.3 CUDA

CUDA (Compute Unified Device Architecture) je hardwarova a softwarova architektura
umoznujici vypocty na grafickych kartach v jazyce C/C++ od spole¢nosti nvidia[13].

CUDA je na rozdil od predchozich zminénych nizkoiroviova knihovna. Uzivatel se musi
starat o veskeré alokace i dealokace paméti, pfesuny dat mezi CPU a GPU, spousténi ker-
neli, praci se sdilenou paméti apod. Na druhou stranu by pouziti této knihovny mélo prinést
nejvétsi zrychleni (oproti vysokotroviiovym knihovndm) za cenu vyssiho usili uzivatele.

Mezi vyhody knihovny CUDA patii zejména jeji rozsitenost jak na Windows, tak i na Li-
nuzu a jeji stabilita. CUDA také poskytuje mnozstvi vysoce optimalizovanych knihoven pro
nékteré typické operace. Mezi tyto patii cuBLAS a cuTENSOR pro linearni algebru, cuf'F'T
pro vypocet rychlé diskrétni Fourierovy transformace, cuRAND pro generovani pseudona-
hodnych é&isel na GPU, cuSPARSE pro linearni algebru v fidkjch maticich a mnohé dalsi”.

Zésadni nevyhodou je nemoznost pouziti této knihovnu na jinych grafickych akcele-
ratorech nez od spolecnosti nvidia. Jako alternativa se nabizi nastroj hipify®, umoznujici
konverzi volani knihoven CUDA v C/C++ kédu za ekvivalentni volani knihoven ROCm
HIP.

3.4 OpenCL

OpenCL (Open Computing Language) je standard pro programovani heterogennich vypo-
Cetnich systémt?, spravovany spole¢nosti Khronos group.

Podobné jako u frameworku CUDA je i OpenCL pomérné nizkotroviové.

Mezi hlavni vyhody OpenCL patii jeho rozsifenost a stabilita, ale také podpora pro
grafické karty nvidia a AMD, ale i jiné akceleratory jako napt FPGA. Dalsi vyhodou je
také fakt, ze jde o knihovnu s otevienym zdrojovym kdédem.

Mezi nevyhody patri slabsi knihovny, které nedosahuji takového vykonu jako v ptripadé
ekvivalentnich knihoven CUDA (na grafické karté nvidia) jak bude ukdzéno v Kapitole 5
nebo na Obrazku 3.1, ktery zobrazuje vykonnost knihovny c¢lFFT v porovnani s cuF'F'T. Na
grafu lze vidét, ze clFFT na karté AMD se do velikosti domény 4096 blizi k vykonu cuF'FT
na karté nvidia a je zde jen asi o 50 % pomalejsi, presto ze cIlFFT na karté nvidia dosahovalo
az bx horsich ¢ast. Pri zvétsovani domény se situace méni a clFF'T na karté nvidia je opét
rychlejsi. U méteni cuF'FT lze vidét anomalii v bodé 12288, kde transformace této velikosti
trva stejné dlouho jako vétsi transformace s velikosti 16384. Myslim si, zZe je to zptisobeno
tim, Ze se nejedna o matici s velikosti mocniny 2 a pouzity algoritmus transformace neni tak
efektivni. Vzhledem k tomu, ze vypocetné nejndrocnéjsi ¢ast simulace fesené v této praci je
vypocet diskrétni Fourierovy transformace, je vyuziti OpenCL k tomuto ucelu (alespon na
kartach nvidia) nevhodné.

Snvidia HPC SDK: https://developer.nvidia.com/hpc-sdk

6 AOMP: https://github.com/ROCm-Developer-Tools/aomp

"CUDA knihovny: https://developer.nvidia.com/gpu-accelerated-libraries
8N4stroj hipify: https://github.com/ROCm-Developer-Tools/HIPIFY

90OpenCL: https://www.khronos.org/opencl/
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7 méné dulezitych a subjektivnich nevyhod lze uvést pomérné nepohodlné rozhrani této
knihovny (napf. predavani argumentt kernelim).

2D RFFT, cIFFT vs. cuFFT

| —¢ OpenCL - RX 6700 XT - 384 GB/s
OpenCL - RTX 3060ti - 448 GB/s
—»— Cuda - RTX 3060ti - 448 GB/s

0.08 A
0.06
0.04
0.02 A »—‘—k-/——.
0.00 A
0 2000 4000 6000 8000 10000 12000 14000 16000
Velikost hrany matice [N]

Cas transformace [s]

Obrazek 3.1: Méfeni doby béhu RFFT (Real-to-Complex FFT) v cuFFT - CUDA a
OpenCL — clFFT na 2D matici s velikosti hrany N. Méfeno na kartéch nvidia RTX 3060ti
a AMD RX 6700 XT. V pozorovaném pripadé je na karté nvidia cIFFT priblizné 2 — 5x
pomalejsi nez cuFTT.

3.5 OpenACC

OpenACC (Open Accelerators) je rozhrani velmi podobné OpenMP. Je uréené pro paraleli-
zaci programu v C/C++ a Fortran [9]. Podobné jako v pripadé OpenMP uzivatel specifikuje
pomoci #pragma acc oblasti kédu urcené k paralelizaci. K6d mtize byt prelozen pro vyko-
navani bud na CPU, nebo na GPU (V prekladaci nvc++ prepina¢ —acc). OpenACC se také
stard o spravu paméti na GPU v zavislosti na direktivich dodanych uzivatelem [9]. Vyhodou
OpenACC oproti OpenMP je lepsi interoperabilita s rozhranim CUDA. Naptiklad umoz-
nuje nizkoturovnovy pristup ke CUDA streamtim pres volani acc_set_cuda_stream(), coz
eliminuje problémy se synchronizaci, na které jsem narazil pti pouziti OpenMP. Nevyhoda
OpenACC' je napriklad nemoznost vytvorit binarni zamek.

3.6 Thrust

Thrust je $ablonové knihovna jazyka C++ zalozend na STL'?. Jednd se o vysokotiroviiové
rozhrani pro tvorbu paralelnich aplikaci. Rozhrani poskytuje zakladni konstrukce jako re-
dukce, sumy prefixti, Tazeni a iteratory. Thrust také umoznuje definovat vlastni funktory
(transformace) pro jiné specifické operace. Tento piistup umoznuje spojit vice operaci do
jednoho kernelu, a tim omezit pocet ¢teni a zdpisi do globalni paméti GPU. Zakladni
transformace v knihovné Thrust bohuzel podporuji jen unarni a bindrni operace. Pokud

OThrust: https://docs.nvidia.com/cuda/thrust/index.html#abstract
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chce uzivatel vytvorit obecnou transformaci s libovolnym mnozstvim vstupnich argumentt,
je nutné pouzit tzv. zip iterdtory a spojovat takto vstupni data dohromady pfed volanim
transformace. Tento postup je z mého hlediska pomérné neintuitivni a zbytecné slozity
v porovnani s ostatnimi zminovanymi knihovnami.

Vyhodou knihovny Thrust je predevsim interoperabilita s rozhranim CUDA a dobra
podpora v prekladac¢i nvce. Nevyhodou je chybéjici podpora karet AMD, pro které ale

existuje alternativni knihovna Bolt s podobnymi funkcemi'®.

3.7 ROCm HIP

AMD ROCm je platforma s otevienym zdrojovym kédem pro vysoce narocné vypocty na
GPU'2.

Jeho soucasti je i HIP (Heterogeneous-Computing Interface for Portability) — C/C++
rozhrani navrzené pro snadnou konverzi CUDA kédu. K tomuto tcelu vznikl nastroj HIPify,
umoznujici automatickou konverzi CUDA kédu do HIP.

Oproti CUDA rozhrani, ze kterého vychazi, nabizi HIP navic prenositelnost mezi kar-
tami AMD a nvidia. Nevyhodou je opét fakt, Ze se jednd o relativné nové, stale se rozvijejici
rozhrani, nebo také tplné absence podpory operac¢niho systému Windows.

3.8 SYCL

SYCL je multiplatformni C++ rozhrani pro vypocty na heterogennich systémech [2]. Roz-
hrani vyuziva standardni konstrukce modernitho C++ (napr. Sablony), ale umoziuje také
interoperabilitu s nizkouroviiovou implementaci v OpenCL [2].

Vyhodou tohoto rozhrani je jednodusi pouziti oproti OpenCL a také moznost spus-
tit vytvoreny kdéd jak na procesoru, tak na akceleratoru. Nevyhodou tohoto rozhrani je
opét slabsi podpora v kompildatorech. Nvidia sama o sobé SYCL nepodporuje a podpora
v béznych kompilatorech je rovnéz omezenda. V soucasnosti ho podporuji tyto kompilatory:
hipSycl, triSycl, dpc++ a nékteré dalsi 3.

3.9 Julia

Julia je pomérné novy a popularni jazyk urceny pro vysoce narocné vypocty, vizualizace
dat, strojové uceni ale i bézné pouziti'4. Jedna se o multiparadigmaticky rychly kompilovany
jazyk (Just-in-time) s dynamickym typovanim a otevienym zdrojovym kédem.

Julia umoznuje praci s GPU pomoci knihovny CuArrays, které podobné jako v pripadé
knihovny CuPy (sekce 3.1) reprezentuji n-dimenzionalni pole na grafické karté.

Vyhodou tohoto jazyka je jednoduchost pouziti a vysoky vykon, kterého je mozné do-
sdhnout. Jako nevyhody tohoto jazyka bych uvedl jeho novost a slabsi podporu nebo ne-
kompletni podporu vsSech knihoven CUDA. Subjektivni nevyhodou muze byt i fakt, ze jde
zatim o pomérné neznamy jazyk, ktery se ne kazdy bude chtit ucit, zvlasté kdyz znamé;jsi
jazyky jako napr. Python poskytuji knihovny s obdobnou funkcionalitou. Jedinou vyhodu
prinasi fakt, ze jde o jazyk kompilovany do strojového kédu. Z funkéniho hlediska mi také

" Bolt C++: https://github.com/HSA-Libraries/Bolt

12 AMD ROCm: https://rocmdocs.amd.com/en/latest/
13SYCL kompiltory: https://github.com/illuhad/hipSYCL
M Julia: https://julialang.org/
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nevyhovovaly pomalé ¢asy spousténi programu zpiisobené prekladem a nacitdnim modul
CUDA, které navic mohou byt za béhu stahovany.
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Kapitola 4

Implementace

V ramci mé diplomové prace vznikly dvé oddélené implementace simulace siteni tepla. Prvni
z nich v jazyce Python a druhd v jazyce C/C++. Dalsi experimenty probihaly i s jazykem
Julia. Tato kapitola také popisuje vytvorenou knihovnu pro trigonometrické transformace
na GPU a technologie pouzité pro nasazeni programu.

4.1 Pouzité technologie

Prvni z implementaci vznikla v jazyce Python 3 jako prototyp pro implementaci v C/C++.
Toto Feseni vyuziva jiz zminény modul CuPy (sekce 3.1) pro vypocty na GPU, déle knihovny
h&py umoznujici volani knihovny HDFS v jazyce Python, numpy a pro ucely vizualizace také
matplotlib (knihovna pro kresleni grafu v jazyce Python) a opencv-python, kterd poskytuje
volani knihovny OpenCV v jazyce Python.

Druhé implementace je realizovana v jazyce C++. Zde je vyuzit preklada¢ nvc++ pro
C++ kbd, spolecné s prekladacem nvce pro CUDA moduly. Z knihoven jsou pouzity FFTW
3 pro Fourierovu transformaci na CPU, HDF 5 pro nacitani soubori *.h5 a cuFFT spo-
le¢né s clFFT pro Fourierovu transformaci na GPU pro CUDA a OpenCL. Soucésti této
implementace je Teseni v OpenMP (jak na procesoru, tak na grafické karté), CUDA a
OpenCL, Thrust a OpenACC, pricemz OpenMP a OpenACC verze pro GPU vyuziva kni-
hovnu cuFFT, kterou vola v rdmci interoperability s knihovnou CUDA.

K prekladu C++ verze byl vyuzit nastroj Cmake. Pieklad byl testovin na opera¢nim
systému Ubuntu 20.04 LTS a Ubuntu 18.04 LTS.

4.2 Docker

Vzhledem k velkému mnozstvi pozadovanych knihoven a néstrojt je program sSpatné por-
tovatelny na rizné systémy. K feSeni tohoto problému jsem vyuzil néstroj Docker, ktery
umoznuje zabalit program do tzv. kontejneru, ktery je odlehc¢enym obrazem operacniho
systému. Takovy kontejner potom muze byt spustén v jiném opera¢nim systému. Oproti
klasické virtualizaci je spusténi kontejnert témeér okamzité a proto je mozné Docker pouzit
nejen pro usnadnéni vyvoje, ale i pro nasazeni aplikace.

Obrazy kontejneru v Dockeru jsou popsany specidlnim souborem Dockerfile, ktery
obsahuje sekvenci prikazu pro vytvoreni obrazu. Typicky se jedna o kopii souboru potreb-
nych k béhu vlastni aplikace dovniti obrazu, ddle pak prikazy pro nastaveni prostiedi pro
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preklad (instalace knihoven, nastroju, utilit, preklad potfebnych néstroji apod.) a nakonec
obvykle prikazy pro preklad aplikace samotné.

Kontejnery lze spustit v interaktivnim rezimu pomoci prikazu docker run -it, coz je
uzite¢né pro vyvoj aplikace uvnitt kontejneru. V ,ne-interaktivnim® rezimu pak kontejner
miize slouzit jako aplikace samotna. Kontejnery také umoznuji namapovat ¢ast hostitelského
souborového systému do svého vlastniho souborového systému (prepina¢ -v). To umoziiuje
pracovat se zdrojovymi kédy mimo kontejner a tedy pouze vyuzit jeho prostiedi pro preklad.
Podobné je mozné do kontejneru dostat vstupni soubory aplikace.

Kontejneru lze pfi spusténi pritadit grafické karty pomoci argumentu -gpus all. Na
opera¢nim systému Linuz je navic nutné (v pripadé grafickych karet nvidia) nainstalovat
nvidia-container-toolkit poskytujici nastroj nvidia-docker. V systému Windows k tomuto
ucelu staci vychozi Docker.

Kv1li uvedenym vyhodam kontejnerizace oproti nativnim aplikacim a plnohodnotnym
virtudlnim strojum byl vytvoren obraz v nastroji Docker (nvidia-docker), zalozeny na ob-
razu nvidia/opencl:devel-ubuntul8.04. Tento obraz byl vybran, protoze zabird nejméné
mista na disku z testovanych alternativ. Vytvoreny Dockerfile obsahuje kompletni vyvojové
prostiedi jak pro C++, tak i Python verzi. Obraz pro vyvoj je pomérné velky a zabira asi
10 GB. Z prevazné casti se jedna o vyvojovy balik nvidia HPC toolkit. Obraz urceny pouze
pro béh aplikace je mnohem mensi a s vyuzitim experimentalniho prepinace --squash,
ktery dokaze sloucit nékolik vrstev vytvoreného obrazu do jediné vrstvy a automatickym
smazanim nepotrebnych knihoven, se podafilo dosdhnout velikosti obrazu pod 1 GB. Pri
tvorbé obrazu se nejprve instaluji potfebné knihovny a nastroje pres apt, nasledné se sta-
huje NVHPC Toolkit a FFTW 3. Vytvoreni obrazu proto muze trvat priblizné pil hodiny.

Vyhodou pouziti nastroje Docker je také moznost spusténi kontejneru na Windows
10/11 v subsystému WSL 2, ktery ma podporu pro grafické karty nvidia. Podpora WSL 2
pro OpenCL vsak zatim chybi, a proto béh této verze programu konéi chybou. Docker také
umoznuje béh na MacOS, tato moznost ale nebyla testovana.

4.3 Vstupni format

Aplikace ocekava vstup ve formétu HDF5 (Hierarchical Data Format). Jak ndzev napo-
vida jedna se o hierarchicky format pro ukladéni velkych objemu dat. V jazycich Matlab,
C/C++ a Python existuji rozhrani pro préaci s timto formétem. Jeho vyhodou je moznost
komprese uklddanych dat. Data jsou zde ulozena v jakési adresédrové strukture, kde vychozi
adresar /skupina je oznacena ,,/“ V této skupiné je mozné vytvaret podskupiny, uklddat
datasety (n-rozmérné matice ruznych typi) a atributy (jednoduché hodnoty, ¢isla a textové
fetézce).

Presné je vstupni format popsan v dokumentaci Python verze, v hlavicce souboru
kwave_diffusion.py nebo v Priloze C.

Format je rozdélen do nékolika skupin. Prvni skupina simulation_flags specifikuje,
zda méa byt pri simulaci vyuzita perfuze, zda je povolena k-Space korekce a také udava typ
okrajové podminky domény (periodickd, izolujici a vodivd).

Skupina grid_properties popisuje velikost domény v dimenzich X,Y a Z, pficemz
X je dimenze s nejrychleji se ménicim indexem (kontinualni v paméti) a Z je dimenze
s nejpomaleji se ménicim indexem (uloZena s rozestupem v paméti). V ptipadé 2D domény
je velikost v Z = 1. Je zde uloZen také pocet krokt simulace a casovy rozdil mezi dvéma
kroky simulace. Nakonec jsou zde ulozeny rozestupy mezi jednotlivymi body simulované
domény v metrech.
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Skupina medium_properties popisuje vlastnosti materidlu/média. Jsou zde uloZeny
priznaky o reprezentaci materidlu (zda se jedna o homogenni, nebo heterogenni material a
jakym zpusobem jsou zadany jeho vlastnosti). Dale uchovava nékteré jednoduché hodnoty
jako ambientni teplota krve a referencéni koeficienty pro perfuzi a difuzi (obvykle mini-
mum, maximum nebo primér hodnot matic difuznich/perfuznich koeficient). Nejdilezi-
téjsi v této skupiné jsou ale matice obsahujici samotné vlastnosti materidlu jako je hustota
tkané [kg/m3], tepelna vodivost [W/(m - K)] a mérna tepelnd kapacita [J/(kg - K)]. V pii-
padé, Ze je povolena perfuze, oéekava se také bud piimo perfuzni koeficient [s~!] nebo
matice s hustotou krve [kg/m3], mérnou tepelnou kapacitou krve [J/(kg - K)] a rychlosti
perfuze [s~!]. Tyto matice jsou bud jednoprvkové v pifpadé homogenniho média, nebo maji
stejny tvar jako simula¢ni doména v pripadé heterogenniho média.

Ve skupiné sources jsou ulozeny popisy zdroji tepla. Zdroje mohou byt ulozeny dvéma
zpusoby: jako linedrni indexy, nebo vrcholy kvadru. P¥i pouziti linedrnich indext se jako
maska uklada pole indext do simula¢ni domény (jedno-dimenzionélni indexy do zplosténé
matice simulaéni domény) a k témto indextiim odpovidajici hodnoty tepla doddvaného v kaz-
dém z téchto bodt [W/m3]. P¥i pouziti vrcholit kvadru se ukladd jako maska pouze Sestice
indexti popisujicich vrcholy kvadru a k této masce odpovidajici matice hodnot dodavaného
tepla [W/m?] s velikosti kvddru uvedeného v masce. Zdroji mtze byt vice a jejich typ je
urcen pro kazdy z nich zvlast. Format také umoznuje uréit pocatecéni a koncovy casovy krok
simulace a tim umoznit jejich vypnuti a zapnuti béhem simulace bez nutnosti spoustét si-
mulaci vicekrat zretézené za sebou s mirné zménénymi parametry. Kromé téchto zdroju je
v této skupiné také ulozena vychozi distribuce teplot v doméné pti zacatku simulace, ktera
ma vzdy tvar matice o velikosti celé domény.

Posledni skupinu sensors tvori popis senzortu simulace. Senzory mohou byt stejné jako
zdroje tepla ulozeny dvéma zpusoby: jako linearni indexy, nebo vrcholy kvadru. Na rozdil
od zdroju je vsak uloZena pouze maska. Senzory lze nastavit pro ukladani riznych vystupu
simulace. Je mozné ukladat pribéznou teplotu, maximalni teplotu, hodnotu poskozeni tkané
a také finalni hodnoty maxima, teploty a poskozeni tkané. Rovnéz lze urcit pocatek a konec
ukladani dat ze senzori, stejné jako pod-vzorkovani v ¢asové doméné (méreni kazdy n-ty
krok.)

4.4 Vystupni format

Vystupni formét aplikace je velmi podobny vstupnimu formétu a je také ulozen ve for-
matu HDF5. Prvni dvé skupiny (simulation_flags a grid_properties) jsou identické
jako u vstupniho formatu. Sekce medium_properties obsahuje totozné ptiznaky jako ve
vstupnim souboru, ale neuklada matice s vlastnostmi materialu kvili velikosti souboru.
Podobné tomu je u sekce sources, kterd je rovnéz stejna jako ve vstupnim souboru, ale
chybi vychozi distribuce teploty a prispévky jednotlivych zdrojt.

Skupina sensors je také identicka se vstupnim formatem, ale navic je rozsifena o vy-
stupni data senzort. Finalni hodnoty teplot a poskozeni jsou ulozeny jako jednoduché matice
s velikosti simulac¢ni domény. Vystupy senzort jsou ulozeny jako matice s jednim rozmérem
navic, kterym je ¢asovy krok. Vzhledem k tomu, zZe je mozné mérit jen v nékterych caso-
vych krocich a navic vystup pod-vzorkovat, neodpovidaji indexy casovym kroktm piimo,
ale pouze urcuji poradi ve kterém byly hodnoty zapsany. Pro ziskani skutecné hodnoty
casového kroku t¢; je nutné index ¢ vynasobit faktorem pod-vzorkovani k a pricist poc¢atecni
¢as zéznamu: t; = 1 - k + tstart-

16



[ N

4.5 Postup pri transformaci implementace z jazyka Matlab

Postup aplikovany pfi transformaci stavajiciho kédu z Matlabu do Pythonu pro vypocet na
grafické karté je zobrazen na Obrézku 4.1.

Prepis do NumPy p—3»| Nahrazeni NumPy za CuPy

Spojeni kerneld

Optimalizace |€&————- Profilovani

Obréazek 4.1: Postup transformace Matlab kédu do Pythonu pro vykonani na GPU.

Prvnim krokem implementace byla kopie stdvajici funkénosti (v omezené podobé, ho-
mogenni médium bez perfuze nebo zdroje) z jazyka Matlab do jazyka Python s vyuzitim
procesorové knihovny NumPy, coz je pomérné primocary tkon. Ukéazka tohoto postupu je
vidét na Algoritmu 4.1.

% Matlab
d_term = diffusion_pl .* diffusion_p2 .* IT( -k."2 .* kappa .* FT(T) );

# Python
d_term = diffusion_pl * diffusion_p2 * IT(-kx*2 * kappa * FT(T))

Algoritmus 4.1: Porovnani vypoctu difuzniho termu v Matlabu a Pythonu

Také byla vypusténa funkcionalita pro simulaci v 1D, z davodu prilis malych fesenych
uloh. Implementace v této fazi méla nasobné horsi vykon nez puvodni verze. To bylo zpi-
sobeno tim, ze NumPy je jedno-vlaknova knihovna, zatimco Matlab dokaze vyuzit vsechna
jadra procesoru (i kdyz ne zcela efektivné, jak ukazuji vysledky varianty s OpenMP na
CPU).

Dalsim krokem bylo prosté nahrazeni knihovny NumPy knihovnou CuPy. Toto jednodu-
ché nahrazeni vedlo zhruba k Sestindsobnému zrychleni oproti Matlab implementaci. V této
fazi probihal vypocet kompletné na GPU. Toto feseni mélo zasadni nedostatek v podobé
extrémniho mnozstvi samostatnych kerneli. Kazda jednoducha operace jako nasobeni nebo
sCitani je realizovana jako nezavisly CUDA kernel, coz mé za nésledek nutnost ukladat
kazdy mezi-vysledek do globalni paméti GPU a extrémné nizkou aritmetickou intenzitu
jednotlivych kernela v tloze jiz tak dost omezené propustnosti paméti.

V dalsi fazi doslo ke spojeni vice kernelii do jednoho, kde to bylo mozné. CuPy k tomuto
ucelu nabizi nékolik mechanismu (sekce 3.1). Z téchto jsem se rozhodl pro definici uzivatel-
skych kernelil, predevsim kvili jejich spolehlivosti oproti JIT a dekordtoru fuse a ne o tolik
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naro¢néjsi implementaci. Spojeni vSech individudlnich kerneld pro kazdou operaci vedlo
k dramatickému zrychleni. Tento proces je vidét na Algoritmu 4.2, kde byla ¢ast vypoctu
z Algoritmu 4.1 nahrazena uzivatelsky definovanym kernelem. Tento kernel spojuje nékolik
operaci nasobeni do jednoho kernelu, a tim eliminuje zbytecné pristupy do globalni paméti.
Podobné by bylo mozné nahradit i ndsobeni po provedeni zpétné transformace (IT()).

# User defined kernmel
kernel = cupy.ElementwiseKernel(

nnn

I3t
float32 k,
float32 kappa

nnn

"T res",

nnn

res = -k * k~x kappa * ft;

nnn
B

"dTerm_kernell",

)

# Kernel used in d_term calculation
d_term = diffusion_pl * diffusion_p2 * IT(kernel(FT(T), k, kappa))

Algoritmus 4.2: Definice uzivatelského kernelu a jeho vyuziti pfi vypoctu difuzniho termu.

V posledni fazi transformace byly provedeny dalsi mensi optimalizace. Nejdtilezitéjsi
z nich bylo vyuziti diskrétni Fourierovy transformace typu R2C (real to complex), ktera
generuje na vystupu matici polovi¢ni velikosti (z divodu hermitovské symetrie), coz usetii
zhruba polovinu vypocti. Z dalsich méné vyznamnych optimalizaci lze uvést pred-pocitani
nékterych hodnot a jejich dosazeni piimo do textu kernelu jako konstanty, explicitni mazani
docasnych objektu v paméti GPU (pomoci destruktoru), spojeni voldni kerneli v jednom
fadku (poméha CuPy s lepsim vyuzitim paméti GPU) a odstrafiovani problému odhalenych
pri profilovani aplikace.

Pri profilovani bylo odhaleno nékolik problému s vyuzitim CuPy, které je nutno fe-
sit primo nebo neptimo. Vzhledem k tomu, ze CuPy se stard o veskerou alokaci potiebné
paméti i pro mezi-vypocty, objevuji se casto zbytecné kernely pro kopie paméti na GPU,
kterym nelze vzdy predchazet. Profiling odhalil ale i jiné problémy jako napriklad to, ze
volani zpétné diskrétni Fourierovy transformace s normalizaci zptsobuje vytvoreni velmi
neefektivniho kernelu pro normalizaci. Proto je nutné vzdy ovérit profilovanim, ze genero-
vané kernely davaji smysl. Tyto problémy jsou také hlavnim divodem, pro¢ je implementace
v CuPy méné efektivni nez C/C++ verze s CUDA. Jeden takovy pripad je demonstrovan
na obrazku 4.2.

4.6 Diskrétni trigonometrické transformace

Pro vypocet diskrétnich trigonometrickych transformaci na GPU byl vytvoren Python mo-
dul dtt.py. Tento modul umoznuje provést 1D, 2D a 3D diskrétni sinové a cosinové trans-
formace typu 1 (a také cosinové typu 2) nad poli knihovny CuPy. Modul je zavisly pouze
na knihovné CuPy. Transformace lze provést vektorové nebo vice-dimenzionalné (funkce
dtt() a dttn()). Modul vyuziva diskrétni Fourierovu transformaci v knihovné cuFFT pro
vypocet trigonometrickych transformaci v jedné dimenzi nad rozsifenym polem (2(N — 1)
pro DCT, resp. 2(N + 1) pro DST) [12][11].
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Obrazek 4.2: Piiklad vzniku neefektivniho kernelu pfi pouziti CuPy (dole), oproti imple-
mentaci v CUDA (nahotfe). Mezi vypoctem uzivatelského kernelu (d-term) a Fourierovy
transformace dochézi ke vzniku kernelu, ktery pouze kopiruje data, prestoze je vysledek
kernelu primo predan funkci pro odpovidajici transformaci a zadné explicitni kopirovani
volano neni. Béhem préace na optimalizaci se tento kernel nepodafilo odstranit bez pouziti
explicitni alokace paméti. Zustava tak hlavnim duvodem zpomaleni této implementace pii
zakladni verzi simulace.

Pro vypocet DCT-I zlistava prvnich N prvki zachovano a zbylé prvky rozsireného pole
(do 2(N —1)) se doplni symetricky (bez opakovani posledniho prvku puvodni posloupnosti)
[12]. Napftiklad:

(a,b,c,d,e) — (a,b,c,d,e,d,c,b)

Na takto rozsitenou posloupnost lze aplikovat diskrétni Fourierovu transformaci a pouzit
jejl redlnou slozku. Je vhodné pouzit transformaci typu R2C; kterd generuje jen poloviéni
matici a realnd slozka jejiho vystupu piimo odpovidd DCT-I puvodni posloupnosti bez
nutnosti dalstho zpracovani. Prestoze je nutné rozsifeni na 2(N — 1) prvka (napf. oproti
DCT-II [7]), pamétové naroky jsou pri pouziti DFT pfiblizné stejné, protoze bez pouziti
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rozsiteni (jako u DCT-II) je nutné ukladat zbytecénou imagindrni ¢ast, ktera je stejné velka
jako redlna céast.

Stejné jako DCT-I 1ze i DST-I vypocitat pomoci diskrétni Fourierovy transformace.
K tomu je nutné provést rozsireni puvodniho signalu na 2(N +1) prvka [11]. Prvni polovina
signélu je nula nasledovand ptvodnim signdlem. Druhd polovina signalu je nula nasledovana
obracenym puvodnim signdlem vynasobenym —1. Napriklad:

(a,b,¢) = (0,a,b,¢,0,—c,—b,—a)

Stejné jako u DCT-I je nad timto upravenym vstupem provedena R2C' Fourierova trans-
formace. Sinovou transformaci puvodniho vstupu lze ziskat vybérem prvku {1,...,N + 1}
imaginarni ¢asti a jejich vynasobenim —1.

Pro vice-dimenziondalni trigonometrické transformace se vyuziva vlastnosti separability
[4]. Odpovidajici vektorové 1D transformace jsou aplikoviny postupné ve vSech dimenzich,
¢imz se ziskd pozadovana vice-dimenzionalni transformace [8]. K tomu je nutné po kazdé
transformaci v jedné dimenzi matici transponovat, aby se vystridaly vSechny rozméry. Na-
sledné je matice transponovana zpét do puvodniho stavu. K transpozici matice se vyuziva
feseni z knihovny CuPy. Pro 2D transformaci se provedou dvé bézné transpozice. V piipadé
3D transformace se provadi transpozice v tomto poradi:

DTT — (2,1,0) - DTT — (0,2,1) - DTT — (1,2,0),

kde (A, B, C) znad¢i permutaci dimenzi vstupni matice po transpozici a C' je dimenze s nej-
rychleji se ménicimi indexy, ktera je v kazdém kroku vyuzita k vypoctu vektorové transfor-
mace (DT'T). Toto poradi transpozic bylo experimentdlné nalezeno jako nejrychlejsi moz-
nost.

Toto Teseni trigonometrickych transformaci je ovSem neefektivni jak pamétove, tak ca-
sové, nebot vyzaduje D Fourierovych transformaci nad ~ 2N daty (kde D je pocet dimenzi
a N je velikost dat). Nepodafilo se ale najit knihovnu, kterd by tyto transformace provadéla
primo. cuFF'T ani cIFFT tuto funkcionalitu na rozdil od FFTW (kterd je jen pro CPU)
neposkytuji.

4.7 Architektura Python verze

Python verze sestdva z hlavni tiidy HeatDiffusionSolver, kterd se stard o nacitani a
ukladani dat a spousti hlavni smycku simulace. Dale tato tiida vyuziva tridy HeatSensor a
HeatSource, které se staraji o logiku ukladani dat ze senzort a vypocet prispévku zdroju,
v zavislosti na zpusobu specifikace masky zdroju/senzoru. Dale vyuzivd modul dtt.py,
ktery implementuje vice-dimenzionalni trigonometrické transformace. O textovy vystup
aplikace se stara tfida Logger.

P1i inicializaci objektu t¥idy HeatDiffusionSolver dochazi k nacitani dat ze vstupniho
souboru a vytvoreni objekti kerneli CuPy. Také jsou pred-pocitany nékteré potiebné hod-
noty a matice pouzité v hlavni simula¢ni smycce. Hodnoty invariantni pro cely béh simulace
jsou dosazeny primo do textu vytvorenych kerneli pomoci forméatovanych retézca v Pythonu
a neni nutné je predavat jako parametry kernell, coz je vyhoda dynamické kompilace.
pocte nékteré zbyvajici pomocné hodnoty jako napi. matice pro k-Space korekci a otevie
pozadované vystupni soubory, kterymi mohou byt bud vystupni soubor .h5 nebo soubor
obsahujici video se zdznamem simulace. Ve vystupnim souboru jsou vytvoreny potiebné
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datasety pro ulozeni zaznamu ze senzorti. U video vystupu se specifikuje formét a bitova
hloubka.

Nasleduje spusténi hlavni smycky simulace. Zde je prvnim krokem vypocet prispévkl
ze zdroju. Toto se déje jen v Casovych krocich, kde byl néjaky zdroj bud aktivovin nebo
deaktivovan. Dalsi krok je vypocet perfuze pokud je povolena. Jedna se o pomérné jedno-
duchy vypocet, kde mezi transformacemi probihd maximéalné jedno nasobeni nebo séitani.
Proto zde nebyl vytvoren zadny uzivatelsky kernel. Hlavni smycka pokracuje vypoctem
difuzniho termu. Zde jsou dvé moznosti vypoc¢tu pro homogenni a heterogenni médium.
U homogenniho média probihé transformace nésledovana uzivatelskym kernelem s nékolika
a dopfrednou a zpétnou transformaci je potieba provést pro kazdou dimenzi zvlast. Toto je
realizovano pomoci jednoduchého lambda vyrazu aplikovaného na vsechny dimenze. Kromé
toho byly opét slouceny vSechny operace nasobeni do jednoho kernelu tam, kde to dava
smysl (kde se jich vyskytuje vice v fadé).

Poslednim krokem vypoctu jedné iterace je aktualizace teplot a integralu poskozeni. To
je realizovano jednim uzivatelskym kernelem se dvéma vystupy.

Na konci kazdé iterace se také ukladd maximum teplot (je-li zapotiebi), zapisuji se data
ze senzorl, zapisuje se jeden snimek do video vystupu a kazdych 50 iteraci se vypisuje
postup simulace a uklddaji se informace o prubézné spotfebé paméti. Po skonceni hlavni
smycky se jesté zapisuji vysledky do vystupniho souboru a dalsi informace na standardni
vystup. Tim simulace kondi.

4.8 Architektura C++ verze

Kromé implementace v Pythonu vznikla také C++ verze obsahujici implementaci v Ope-
nMP, ale také v CUDA, Thrust, OpenACC a OpenCL. Struktura aplikace umozinuje jedno-
duché pridani dalsich implementaci pro tcely porovnani vykonnosti.

Architektura C++ verze je zndzornéna na diagramu 4.3. Je zde vyuzit ndvrhovy vzor
strategie pro samotnou simulaci a Fourierovu transformaci, coz umoznuje za béhu zvolit
konkrétni implementaci. Verze v C++ zatim obsahuje pouze implementaci zakladni simu-
lace s homogennim médiem a k-Space korekci, bez perfuze a bez zdroje tepla.

Pro nacitani a uchovani dat na procesoru byla vytvorena Sablonova trida Matrix.
Trida SolverBase je zodpovédnd za nacitani a pripravu vstupnich dat na procesoru. Tridy
SolverOMP, SolverACC, SolverThrust, SolverCUDA a SolverCL, které jsou jejimi potomky,
implementuji vlastni simulaci a staraji se o presun dat na GPU v zavislosti na specifické
GPGPU knihovné, kterou vyuzivaji.

Nezavisle na zvolené implementaci t¥idy SolverBase existuje tiida Transform, repre-
zentujici transformace, které lze realizovat pomoci raznych knihoven. Z této tridy deédi
tTidy TransformCPU, TransformCUDA a TransformCL, které realizuji DF'T postupné pomoci
FFTW, cuFFT a clFFT. Timto zpusobem mohou dvé ruzné implementace s$ifeni tepla sdi-
let jednu implementaci DFT jako naptiklad OpenMP verze na GPU a CUDA verze, které
obé vyuzivaji TransformCUDA.

Vsechny tyto tiidy jsou zkompiloviny v jednom spustitelném souboru (a jedné dyna-
micky linkované knihovné pro CUDA moduly). Pouzitou technologii lze zvolit pfepinac¢em
primo pri spusténi, coz umoznuje jednoduché porovnéani vykonnosti jednotlivych implemen-
taci.
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Matrix

l TransformCPU
Transform

SolverBase

+Transform() 4 TransformCUDA
+SolverBase () j@@————  +transformForward()
+makeSteps () +transformInverse()

+synchronize()

TransformCL

SolverOMP SolverCUDA SolverCL SolverThrust SolverACC

Obrazek 4.3: Diagram tiid C++ verze. Aktudlni feSeni umoznuje simulaci v CUDA,
OpenCL, OpenACC, Thrust a OpenMP (jak na procesoru, tak na grafické karte).

4.8.1 CUDA implementace

CUDA implementace se nachazi v souboru solverCUDA.cu. Tiida CUDA solveru provadi
v konstruktoru alokaci paméti na GPU a kopii dat z matic zdédénych ze zédkladni tiidy.
Déle se inicializuje objekt tiidy TransformCUDA, ktery inicializuje dopredné a zpétné plany
transformaci v cuFF'T.

Volani metody makeSteps () spousti simula¢ni smycku. Méfeni ¢asu béhu hlavni smycky
je realizovano pomoci standardni knihovny chrono. Hlavni smycka sestdva ze Ctyr Césti.
Nejprve je provedena dopredna transformace teploty s vyuzitim objektu TransformCUDA.
Nasledné je volan CUDA kernel pro vypocet ¢asti difuzniho termu mezi transformacemi
(fddek 14 Algoritmu 2.1). Poté je obdobné provedena zpétna transformace. Posledni ¢ésti
smycky je dokonceni vypoctu difuzniho termu a pricteni prirtstku teploty a integralu po-
skozeni v poslednim kernelu. Po ukonc¢eni hlavni smycky dojde ke kopii dat z matic teploty
a poskozeni zpét na procesor.

4.8.2 OpenCL implementace

OpenCL implementace se nachézi v souboru solverCL.cpp. Tato implementace je velmi
podobnd CUDA verzi. Prvnim rozdilem je, Ze kernely jsou zapsany jako textové fetézce.
V konstruktoru probihéd oproti CUDA verzi slozitéjsi inicializace, protoze rozhrani OpenCL
je vice explicitni. Je zde nutné ziskat ID vypocetni platformy, ID zafizeni, které bude pou-
zito pro vypocet (zde GPU). Déle je nutné vytvorit kontext a prikazovou frontu, do které
se budou vkladat jednotlivé vypocetni kernely. Dalsim krokem je kompilace kerneli ze zdro-
jovych textovych fetézct. Jakmile je zdrojovy kéd zkompilovan, jsou vytvoreny jednotlivé
kernely jako atributy této tTidy. Posledni krok je podobny jako v pripadé CUDA verze. Jsou
zde inicializovany buffery na GPU, které se pouziji pro vypocet, a provadi se kopie paméti
na GPU. Také se zde inicializuje objekt tiidy TransformCL, ktery inicializuje dopredné a
zpétné plany transformaci v clFFT.

Hlavni smycka vypoctu vypadd rovnéz velmi podobné jako u CUDA verze. Jedinym
rozdilem je zde spousténi kerneli. Protoze bylo vyuzito zdkladni C' rozhrani OpenCL, je
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nutné pred spusténim zadat kazdy parametr spousténého kernelu v samostatném volani
funkce clSetKernelArg. Tento piistup by mohl byt zjednodusen vyuzitim néjaké C++
nadstavby nad OpenCL'.

Po ukonceni hlavni smycky opét dojde k vypoctu uplynulého ¢asu pomoci knihovny
chrono a kopii vystupnich dat zpét na CPU.

4.8.3 OpenMP implementace

OpenMP implementace se nachézi v souboru solverOMP.cpp. Pfi inicializaci tohoto sol-
veru je mozné vybrat libovolny zplisob provedeni transformace. Pii kompilaci s nvc++ jsou
podporovany tiidy TransformCUDA a TransformCPU. V tomto prekladaci neni podpora in-
teroperability s OpenCL.

Pred spusténim hlavni smycky jsou vytvoreny ukazatele na data vstupnich a pomocnych
matic, protoze OpenMP nemé podporu pro kontejnery STL. Alokace paméti a kopie dat
na grafickou kartu probiha pomoci direktivy omp target data map(tofrom: ...). Data
jsou pred vstupem do tohoto regionu nakopirovana na grafickou kartu a pti opusténi tohoto
bloku kédu probiha kopie zpét na procesor.

V hlavni smycce probihd nejprve dopredna transformace teploty. Zde je vyuzita klau-
zule omp target data user_device_ptr(), kterd umozni piistup k zadanym datim jako
k béznému ukazateli do paméti grafické karty. Po provedeni transformace probihd synchro-
nizace z duvodu problému interoperability OpenMP a CUDA popsanych v sekci 3.2. Kernely
jsou zapsany jako obycejna smycka for a jsou paralelizovany na GPU pomoci direktivy omp
target teams distribute parallel for. U kernelu pro aktualizaci teploty jsem narazil
na problém, kde pti prekladu pro vykonani na grafické karté nelze pouzit funkci powf pro
vypocet integralu poskozeni. Proto bylo toto volani nahrazeno volanim expf a logf takto:

ab _ eb~log(a)

Tato zména ma mirné negativni vliv na vykon CPU i GPU verze. U CPU verze tato
zména neni nutnd ale byla zachovana z duvodu jednotného CPU/GPU kédu. U OpenACC
tento problém nenastal.

4.8.4 OpenACC implementace

OpenACC implementace se nachazi v souboru solverACC.cpp. Pfi inicializaci tohoto sol-
veru je mozné vybrat libovolny zptsob provedeni transformace. Pri kompilaci s nvc++ je
vSak podporovan jen TransformCUDA.

P1i volani metody makeSteps() nejprve dojde k ulozeni ukazatelii na data ze tridy
Matrix jako ukazatele jazyka C++. Nasleduje alokace paméti a kopie na GPU. Toto je rea-
lizovdno pomoci klauzule acc enter data copyin. Hlavni smycka je umisténa do regionu
acc data present, ktery specifikuje, ze data jsou ptritomna na grafické karté. P¥i volani
transformace je vyuzita klauzule use_device(), kterd v rozsahu své platnosti umoznuje
pristup ke zvolenym ukazateltim jako k béznym ukazatelim v paméti GPU a tyto jsou pre-
dédny do voldni metody transformForward() a transformInverse(). Vypocetni kernely
jsou zapsané jako bézné smycky for. Smycky jsou paralelizovany na grafické karté pomoci
direktivy acc parallel loop.

Po skonceni hlavni smycky jsou data zkopirovana zpét pomoci direktivy acc update
self a smazana pomoci direktivy acc exit data delete.

! OpenCL C++: https://github khronos.org/0penCL-CLHPP/index.html
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4.8.5 Thrust implementace

Thrust implementace, kterd se nachazi v souboru solverThrust.cu, je od ostatnich po-
mérné odlisna. Data jsou zde uloZena v device_vector objektech, které zapouzdiuji pamét
GPU. Pro alokaci staci volat metodu resize, jak je tomu i u bézného C++ vektoru. Kopie
paméti na GPU je rovnéz velmi jednoducha. Stac¢i priradit do device_vector libovolny
odpovidajici C++ vektor.

Hlavni smycka opét nejprve vola doprednou transformaci. Tady je nutné pouze zis-
kat ,raw“ ukazatel na data z device_vector, ktery je stejné jako u CUDA verze predan
objektu tridy TransformCUDA. Nasleduje vypocet difuzniho termu. K tomu byly vyuzity
funktory a Thrust transformace. Jednohodnotové parametry jsou predany do konstruktoru
funktoru. Matice jsou predany do volani transformace jako iteratory. Tento pristup je vy-
hodny, protoze zakladni transformace muze byt jen binarni a unarni, a je tedy mozné zadat
vice parametrii. U heterogenni simulace by ale toto mohl byt problém vzhledem k vyssimu
poctu matic jako parametru kernelu a vyzadoval by bud rozdéleni do vice funktori, nebo
vyuziti zip iterdtoru. Toto je problém uz i pri vypoctu integralu poskozeni, ktery vyuziva
stejny vstup jako funktor pro aktualizaci teploty. Funktory v Thrust ale umoznuji existenci
jen jednoho vystupu kernelu. Proto jsou v aktualnim feseni pouzity dva oddélené kernely
pro aktualizaci teploty a vypocet integralu poskozeni, coz ma negativni vliv na vykon.
operator prirazeni pro Thrust vektor. Proto jsem opét vyuzil konverzi na ,raw* ukazatel a
volani cudaMemcpy.

4.9 Vytvoreni spustitelnych soubori

Vytvorena aplikace byla zabalena do spustitelnych souborti tak, aby jeji béh nevyzadoval
zéddné externi zavislosti nebo nastaveni prostiedi a tim bylo mozné zjednodusit nasazeni
v praxi. Protoze Python je primarné interpretovany jazyk, nejsou pri spusténi vytvareny
spustitelné binarni soubory. K vytvoreni spustitelnych soubort z programu v Pythonu je
nutné pouzit externi nastroj. Ja jsem k tomuto t¢elu pouzil nastroj pyinstaller?. Tomuto
nastroji staci predat nazev hlavniho souboru aplikace a Pylnstaller z néj automaticky vy-
tvori spustitelny soubor. Pri pouziti béznych knihoven (NumPy, SciPy, Matplotlib, ...) toto
obvykle funguje bez jakychkoli dalsich kroku. P¥i pouziti méné béznych knihoven mohou
nastat problémy. V mém ptipadé toto zpiisobila knihovna CuPy. Proto bylo nutné vytvorit
konfigura¢ni soubor pro Pylnstaller nazvany kwave_diffusion.spec, kde jsou specifiko-
vané skryté zavislosti baliku CuPy. Déale je nutné dodat dynamicky linkované knihovny
CUDA (*.d11 nebo *.so). Potfebné knihovny se lisi pro Windows i Linuz. Po vytvoreni
nezavislého spustitelného souboru je tfeba aplikaci zabalit.

4.9.1 Instalator

K vytvoreni instaldtoru pro Windows byl pouzit nastroj Inno setup’. Spustény instalitor lze
vidét na obrazku 4.4. K vytvofeni instaldtoru slouzi konfigura¢ni soubor installer.iss,
ktery specifikuje soubory, které maji byt nainstalovany, licenci, popis, verzi, apod. Tento
soubor stac¢i oteviit v Inno Setup a spustit vytvoreni baliku. Velikost instaldtoru je asi

2PylInstaller: http://www.pyinstaller.org/
3Inno Setup: http://www.jrsoftware.org/isinfo.php
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B Setup - k-Wave Heat diffusion solver version 1.0 — X
Select Destination Location
Where should k-Wave Heat diffusion solver be installed?

| E' Setup will install k-Wave Heat diffusion solver into the following folder.

To continue, dlick Next. If you would like to select a different folder, dick Browse.

6)\kwave_heat_diffusion_solver Browse...

At least 1.64 GB of free disk space is required.

Back Next Cancel

Obréazek 4.4: Vzhled instalatoru pro Windows.

500 MB. Po instalaci je mozné aplikaci volat ze zadaného umisténi. Instaldtor neupravuje
proménné prostiedi.

4.9.2 Balik .deb

Kvili zjednoduseni instalace na Linuzu byl vytvoren balik kwave_diffusion.deb, ktery
je mozné nainstalovat jako kazdy jiny balik pres apt. Balik instaluje spustitelné sou-
bory to adresdfe /opt/kwave_diffusion a rovnéz pridd symbolicky odkaz na aplikaci
do /usr/local/bin, aby bylo mozné aplikaci odkudkoliv spustit jednoduchym volanim
kwave_diffusion na piikazové fddce. Pro vytvoreni baliku .deb je nutné vytvorit adresaf
s nasledujici strukturou:

kwave_diffusion/

. DEBIAN/

L,control

,__opt/

kwave_diffusion/
kwave_diffusion
*.80

| _usr/
| 10ca1/
L,bin/

Lg,kwave_diffusion

Nésledné se do slozky opt/kwave_diffusion vlozi spustitelné soubory a do slozky usr/local/bin
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symbolicky odkaz na aplikaci (s cestou /opt/kwave_diffusion/..., nemusi byt nutné
platny). Ve slozce DEBIAN je potieba vytvorit soubor control obsahujici informace o ba-
liku. Balik lze sestavit pomoci prikazu dpkg-deb -build.

4.10 Rozhrani aplikace

Vytvorenou aplikaci 1ze spoustét dvéma zptsoby, bud primo v prikazové radce s priprave-
nymi vstupnimi soubory, nebo s vyuzitim stavajici Matlab implementace.

Spusténi aplikace z prikazové radky je znazornéno na obrazku 4.5. Aplikace ve vychozim
stavu vypisuje vstupni argumenty prikazové radky, zadkladni parametry simulace, informace
o hardware a software a pripadné porovnani s referenénim vystupem, je-li ulozen ve vstup-
nim souboru. Nakonec je vypsan celkovy ¢as hlavni smycky simulace a také trvani jednoho
kroku simulace. Je také mozné specifikovat jiné irovné vypisu na prikazové fadce. V nejnizsi
drovni se nevypisuje nic, ve vyssich trovnich se navic vypisuje prabézny postup simulace
vcetné odhadovaného ¢asu vypoctu. PTi nejvyssi irovni vypisu se také zobrazuji kompletni
informace o vzniklych vyjimkéach a zédznam o zasobniku volani.

Druha moznost pouziti vzniklé aplikace je prfimo v Matlabu. Tento zpiisob lze vidét
na Algoritmu 4.3. Jediny rozdil oproti pavodnimu zptisobu je nutnost specifikovat nazev
vstupniho souboru, cestu ke spustitelné aplikaci (pripadné piikazy k nastaveni proménnych
prostiedi apod. dle potieby.) a znovu dodat vlastnosti média. To je pozadovano, protoze
puvodni solver neuchoviava vSechny potrebné parametry materialu, ale pouze zpracované
koeficienty potiebné ke spusténi hlavni smycky.

% take time steps
kdiff.runExternalSolver("export.h5",
Nt,
dt,
medium,
"kwave_diffusion");
% kdiff.takeTimeStep(Nt, dt);
Algoritmus 4.3: Priklad volani externiho programu z Matlabu misto ptivodniho volani
takeTimeStep. Posledni parametr funkce je cesta ke spustitelnému souboru.

4.11 Testovani

Vytvorené implementace byly testovany pomoci sady regresnich testi vzniklych exportova-
nim teplot, hodnot zdroja, perfuze a vlastnosti média primo z implementace v jazyce Matlab
pro porovnani s puvodni implementaci. Testovaci ptiklady pokryvaji rizné typy médii (he-
terogenni i homogenni), rizné druhy okrajovych podminek (periodické, izolujici i vodivé),
velikosti domén a dalsich efektt jako je perfuze, k-Space korekce a zdroje tepla. Dale byl
vytvoren skript (test.py), ktery automaticky a rekurzivné najde vsechny HDF soubory
v zadaném adresafi a ovéri absolutni chybu simulace oproti spravnému feseni (puvodni
Matlab verze). Timto skriptem je mozné testovat jakoukoliv z vytvorenych implementaci
simulace, které disponuji jednotnym CLI rozhranim. Je vyzadovano aby testovany program
nacetl vstupni soubor z cesty predané na prikazové fadce pomoci parametru -i a nésledné
aby na vystup vypsal hodnotu absolutni chyby oproti referenc¢nim teplotam uvedenym
pfrimo ve vstupnim souboru v datasetu /test/T300.
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mk@B450: ~/Dokumenty/kwave_diffusion$ ./kwave_diffusion -i ~/Dokumenty/perf/2D_homogeneous/input_128.h5

k-Wave - Diffusion solver

Grid spacing

Input file /home/mk/Dokumenty/perf/2D_homogeneous/input_128.h5
GPU ID 2}
Simulation parameters
Timesteps 300
Delta 0.5 [s]
Domain size 128, 128

8.001, 0.001 [m]

Boundary periodic
Heterogeneous False
Perfusion False
kSpace correction True
Sources ]
sensors 2}
Store final True
Store final max False
Hardware info
Node B450
CPU X86_64
CPU memory 31.37 [GiB]
GPU NVIDIA GeForce RTX 3060 Ti
GPU memory 7.79 [GiB]

Software info

Script name
Python

Python version
CuPy version
Operating system

/home/mk/Dokumenty/kwave_diffusion/kwave_diffusion.py
CPython

3.8.10

9.5.09

Linux-5.4.0-109-generic-x86_64-with-glibc2.14

Running the simulation

Compare results

Max absolute error
Max relative error

3.0517578e-05
8.211642e-07

Simulation finished successfully

Total duration
Single step

1.838 [s]
6.125 [ms]

Obrazek 4.5: Ukazka spusténi programu z ptikazové radky.

Druhym zptisobem testovani bylo vyuziti vytvorenych metod v Matlabu pro spusténi
existujicich unit testti s mym resenim. Tyto unit testy piimo zobrazi chybu oproti referenc-
nimu feseni jak lze vidét na obrazku 4.6.
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20

k-Wave Exact solution Error 1073
20 37.25 20 37.25 20 1.5
40 37.2 40 37.2 40
60 37.15 60 37.15 60 2
80 37.1 80 37.1 80 0.5
100 37.05 100 37.05 100
120 120 120
37 37 0
20 60 100 20 60 100 20 60 100
k-Wave Exact solution Error ><310'5
37.15 37.15
20 20
40 40 2
37.1 37.1
60 60
80 80
37.05 37.05 1
100 100
120 120
37 37 0
60 100 20 60 100 20 60 100

Obréazek 4.6: Ukazka vyuziti unit testt v Matlabu pro testovani mého teseni. Absolutni
chyba (Error) se pohybuje v ¥4du 107°. V porovnani je vidét moje implementace (k- Wave)
oproti analytickému feseni (Ezact solution).
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Kapitola 5

Zhodnoceni dosazenych vysledkii

Tato kapitola se bude vénovat vyhodnoceni dosazenych vysledki. Budou zde porovnany
jednotlivé implementace z hlediska Casové a pamétové narocnosti a také jejich narocnost
na vytvoreni. Vysledky byly méreny na riznych variantach simulace, pticemz méreni C++
implementace je omezeno pouze na zakladni variantu simulace s homogennim médiem a
k-Space korekci bez zdroje tepla. VSechny implementace dosahovaly maximalni relativni
chyby pod 107 (nejvétsi chyby dosahovaly simulace vodivym okrajem domény). Ve viech
méfenich je zobrazen ¢as béhu simulace o 300 ¢asovych krocich.

2D homogenni médium

Doba béhu Zrychleni
103 4
200 A
102 4
1 't 150
10° A K%}
<
—_ — (@]
= / >
N
0 o —— Matlab X
© 107 Matlab (GPU) | g 100
’ —— OpenMP (CPU) ﬁ
—— OpenCL
1071 4 —— Python + CuPy 50 4
—— OpenACC
OpenMP (GPU)
102 4 ——— Thrust
CUDA 04
0 2000 4000 6000 8000 0 2000 4000 6000 8000
Velikost hrany matice [N] Velikost hrany matice [N]

Obrézek 5.1: Srovnani ruznych verzi 2D homogenni simulace na procesoru AMD 3700X a
grafické karté nvidia RTX 3060ti.

5.1 Casova narocnost

Prvni srovnani na grafu 5.1 ukazuje béh vsech implementaci na 2D doméné. Pro méfeni byl
vyuzit procesor AMD 3700X a graficka karta nvidia RTX 3060ti. Matlab verze na procesoru
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slouzi jako reference pro porovnani a dle o¢ekavani je nejpomalejsi. Implementace OpenMP
varianty na procesoru predstavuje priblizné desetindsobné zrychleni, coz ukazuje, ze puvodni
implementace nebézi na procesoru optimalné. I pii méreni bylo patrné, ze Matlab nedokaze
vytizit vSechny vldkna procesoru na 100 % ale priblizné jen na 50 %. V porovnéni s nejlepsi
verzi na procesoru je nejlepsi verze na grafické karté zhruba 18 rychlejsi.

3D homogenni médium

Doba béhu Zrychlenfi
10° 5 250 -
2 ]
10 200 1
=
Q
1 / S 1501
iy >
= — g
4 Matlab ™,
Q (]
100 i Matlab (GPU) -8
OpenMP (CPU) |3 100 1
OpenCL =
10-1 4 Python + CuPy
OpenACC 50 1
OpenMP (GPU)
102 4 Thrust
CUDA 0
0 100 200 300 400 500 0 100 200 300 400 500
Velikost hrany matice [N] Velikost hrany matice [N]

Obrazek 5.2: Srovnani rtznych verzi 3D homogenni simulace na procesoru AMD 3700X a
grafické karté nvidia RTX 3060ti.

Vyuziti automatické paralelizace na grafické karté v Matlabu vede priblizné k pétindsob-
nému zrychleni. Coz dosahuje zhruba poloviny vykonnosti OpenMP varianty na procesoru.
Tento vysledek odpovida vykonnosti CuPy varianty bez vyuziti jakychkoli optimalizaci
(neni uvedena v grafu). Duvody tak nizkého zrychleni jsou stejné jako v pripadé CuPy. Je
vytvoreno prilis mnoho jednotlivych kernelt pro kazdou operaci.

Ctvrta nejpomalejsi varianta je OpenCL implementace. Zde je problémem nizky vikon
knihovny clFFT, ktera brzdi celou simulaci, jak se dalo ocekavat z experimenti v sekci
3.4. Zpomaleni oproti CUDA verzi je vSak pouze priblizné trojnasobné, coz znaci, ze kromé
knihovny clFFT (kterd vykazovala az 5x horsi vykon nez ekvivalentni volani cuFFT), jsou
ostatni vypocetni kernely podobné efektivni jako v CUDA verzi. I tak je OpenCL verze
druhd nejpomalejsi GPU varianta simulace.

Implementace v Pythonu prinasi v testovanych prikladech alespon stonasobné zrychleni.
Problémem je zde automatickd sprava paméti CuPy, kterd vytvaii zbyteéné kernely pro
kopie dat v ramci hlavni simula¢ni smycky. Jednoho takového konkrétniho kernelu se mi pri
optimalizaci kédu nepodaftilo i pres veskeré experimentovani zbavit a tento kernel je tedy
zodpovédny za pozorovany narist casu simulace. Dalsim zdrojem zpomaleni je také just in
time kompilace kernelt CuPy po spusténi hlavni smycky.

Dle ocekavani ale nejvyssiho zrychleni dosahuji C++ implementace v OpenMP, Ope-
nACC, Thrust a CUDA, které se od sebe casové lisi jen minimalné. I zde je vSsak CUDA verze
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stabilné nejrychlejsi, coz je zptisobeno nékterymi drobnymi problémy OpenMP a OpenACC
jako napriklad synchronizace pti vypoctu DFFT pomoci cuFFT.

Srovnani na grafu 5.2 ukazuje totéz jako u 5.1, pouze na 3D doméné. Dosazené zrychleni
je v tomto pripadeé jesté vyssi. Relativni poradi jednotlivych implementaci vsak ztstava vice-
méné nezménéno az na obracené poradi mezi OpenCL a Python verzi v mensich doménéch.
Pfi spusténi Matlab verze na GPU dosla pamét u domény o velikosti 5123.

5.1.1 Slozitéjsi verze simulace

Kromé porovnani zakladni verze simulace s homogennim prostiedim jsem provedl srovnani i
a Matlabu, které jsou z pohledu funkcénosti kompletni. Celkové na vsech mérenich lze sledovat
stejny trend jak tomu bylo u homogenni varianty. Srovnani opét ukazuje vicevlaknovou
Matlab implementaci na CPU AMD 3700X a Python implementaci na grafické karté RTX
3060ti.

Graf 5.3 zobrazuje méreni simulace na heterogenni doméné s perfuzi a zdrojem tepla.
U vétsich velikosti domény opét pozorujeme alespon stonasobné zrychleni oproti ptivodni
implementaci.
mulace s heterogennim médiem, perfuzi a izolujicimi okrajovymi podminkami. Zpomaleni
se pohybuje priblizné v rozmezi 4 az 6 krat, coz lze ocekavat vzhledem k vyssimu poctu
provedenych Fourierovych transformaci v jedné iteraci.

3D heterogenni médium s perfuzi a zdrojem tepla

Doba béhu Zrychleni
103 4
Matlab 120 A
Matlab (GPU)
—— Python + CuPy
100 A
102 4
5 80-
— S
n >
a 5 60
© 1 x T
Q 10 g
o
%2}
\©
2 40 A
0 |
10 201
0 .
100 150 200 250 100 150 200 250
Velikost hrany matice [N] Velikost hrany matice [N]

Obréazek 5.3: Srovnani Matlab implementace na CPU a GPU a Python implementace na
GPU pro heterogenni médium s perfuzi a zdrojem tepla. Pouzity hardware: AMD 3700X
a RTX 3060ti.

Grafy 5.4 a 5.5 zobrazuji zrychleni dosazené pti simulaci vyuzivajici diskrétni trigo-
nometrické simulace. Ke spusténi této varianty simulace v Matlabu je nutné nainstalovat
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specialni DTT modul '. Uvedeny modul obsahuje piedkompilované soubory pro Windows
a MacOS. Tato knihovna nepodporuje transformace na vice vldknech a proto je mira zrych-
leni implementace na GPU jesté mnohem vyssi nez u ostatnich srovnani (zbytek simulace,
kromé transformace bézi stéle paralelné). Moje implementace zde dosahuje zrychleni pti-
blizné dvéstékrat oproti ptivodnimu reseni.

3D Homogenni médium se zdrojem tepla a izolujicim okrajem domény

Doba béhu simulace Zrychleni
250 A

—— Matlab
Python + CuPy

—— Matlab
Python + CuPy

103 _
N
g 200 A = ———

Q
i o
— ©
g =

& 10 = 150
E o
S a
= g
= c
I= a

% = 100 A
© 10! 5 >
2 N
° g

2 50 A
O
z

100 4
0 .
100 150 200 250 100 150 200 250
Velikost hrany matice [N] Velikost hrany matice [N]

Obrézek 5.4: Srovnani Matlab implementace na CPU AMD 3700X a Python implementace
na RTX 3060ti pro homogenni médium s izolujicim okrajem domény a zdrojem tepla.

5.1.2 Karty AMD

Pro srovnéni s kartou nvidia RTX 3060ti jsem zvolil kartu AMD RX 6700XT. Tyto karty
se pohybuji ve stejné cenové kategorii a jejich vykon je podobny. Nvidia karta nabizi teore-
ticky vykon 16.2 Tflop/s oproti 13.2 Tflop/s v piipadé AMD. ReSené tloha je kviili nizké
aritmetické intenzité vSak vazana predevsim na propustnost paméti. V pripadé karty AMD
je to 384 GB/s, v pripadé nvidia karty 448 GB/s.

Srovnani doby béhu lze vidét na grafu 5.7. Na 2D doméné je vykon karty AMD vyrazné
lepsi, nez ¢eho dosahuje OpenCL varianta na karté nwvidia a oproti CUDA verzi se lisi
priblizné o 60 %. Po prekroceni hranice 4096 prvku hrany matice vsak dojde k obratu
a karta nvidia méa opét vyssi vykon. Na druhou stranu v pripadé 3D domény je karta
AMD konzistentné horsi nez obé implementace na karté nvidia. Tyto vysledky odpovidaji
zjisténim z experimentt s cIFF'T v sekci 3.4.

5.1.3 Karty nvidia

Python verze simulace byla otestovana na nékolika kartach nwvidia. Vysledky tohoto po-
rovnani lze vidét v grafu 5.8. Vysledky méfeni odpovidaji o¢ekdvanému vykonu. ReSend

! Matlab DTT: https://www.mathworks.com/matlabcentral/fileexchange/75071-matlab-discrete-
trigonometric-transform-library
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3D Homogenni médium se zdrojem tepla a vodivym okrajem domény
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Obréazek 5.5: Srovnani Matlab implementace na CPU AMD 3700X a Python implementace
na RTX 3060ti pro homogenni médium s vodivym okrajem domény a zdrojem tepla.

Srovnani variant simulace ve 3D
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Obréazek 5.6: Srovnani riznych variant simulace v Pythonu a jejich zpomaleni oproti za-
kladni varianté.

tloha je priméarné brzdénd propustnosti paméti kvili nizké aritmetické intenzité, a proto je
nameéfeny vykon piimo imérny propustnosti paméti. To je dobfe vidét tfeba na srovnani
karet RTX 3060ti a RTX 3070. Karta RTX 3070 dosahuje témér identického vykonu na
této tloze, prestoze ma k dispozici vice vypocetnich jader. Jedina anomalie vzniké pii po-
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Porovnani simulace na AMD vs. nvidia
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Obréazek 5.7: Doby béhu simulace na 2D a 3D doméné s vyuzitim OpenCL na kartach AMD
a nuidia. Pro referenci je zobrazena i doba béhu CUDA verze na karté nvidia

rovnani karet GTX 1080 a RTX 2060m, kde RTX 2060m mé nepatrné vyssi propustnost
paméti, presto je pomalejsi. Rozdil mezi témito dvéma kartami se ale zdd na vsech veli-
kostech matice konstantni a neroste s velikosti matice, jako je tomu u ostatnich srovnani.
Je mozné, ze jde o chybu méreni, napr. vlivem operac¢niho systému, CPU nebo verze Py-
thonu, které nejsou u vSech méfeni v tomto grafu stejné. Karta GTX 1050m kvili omezené
paméti (2GB) nedokaze spustit simulaci na mifzce 81922, Nejvyssiho vikonu dosahuji dle
ocekavani karty A40 a A100.

5.2 Pamétova narocénost

Tabulka 5.1 zobrazuje pamétovou narocnost jednotlivych implementaci. Mezi knihovnami
CUDA, OpenMP a OpenCL nejsou vyznamné rozdily. Je to zpisobeno tim, ze jde o knihovny
kde je pamét spravovana explicitné uzivatelem. Implementace v jazyce Python je vsak vy-
razné horsi. V této zédkladni varianté simulace pozorujeme pamétové naroky vyssi priblizné
0 60 %. Vzhledem k tomu, Ze grafickd karta pouzitd k méreni md pouze 8GB paméti, je
vidét, Ze matice vetsi nez 5123 predstavuje problém, ktery se bude jen prohlubovat pii po-
uziti jinych modelu simulace (napf. heterogenni médium), které jsou ve své podstaté jesté

Matlab v tomto porovnani vykazuje nejvyssi pamétovou naroc¢nost. PTi vypoctu je pouzit
datovy typ double. Pokud zapocteme tento faktor, po pouziti typu float by byla pamétova
naro¢nost Matlabu stéle asi o 50 % vyssi nez verze v Pythonu a o 150 % vyssi nez nejlepsi
varianta (OpenCL).

Prestoze tedy implementace v Pythonu neni zcela optiméalni z hlediska potfebné paméti,
stale prinasi vyrazné zlepsSeni oproti puvodnimu stavu.
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Obréazek 5.8: Doby béhu simulace na 2D homogenni doméné s vyuzitim Python verze na
nekolika kartach nvidia. U jednotlivych karet je také uvedena jejich stanovend propustnost
pameéti.

Tabulka 5.1: Pamét potfebnd pro béh jednotlivych implementaci pro simulaci s homogennim
médiem, k-Space korekci, bez perfuze a s velikosti miizky 512 x 512 x 512. Matlab vyuziva
oproti ostatnim datovy typ double misto float. Tabulka zobrazuje pamét vyuzitou na GPU,

kromé hodnoty pro Matlab, kde je zobrazena pamét na CPU.
CUDA [MiB] OpenMP [MiB] OpenCL [MiB] Python [MiB] Matlab [MiB]
3735 3737 3727 6115 18636

5.2.1 Vykon diskrétnich trigonometrickych transformaci

Na grafech 5.9 a 5.10 je zobrazen vykon diskrétnich trigonometrickych transformaci v pro-
cesorové knihovné FFTW 8 oproti mému feseni na grafické karté. Na grafech 1ze vidét
prumérné desetindsobné zrychleni ve vsech variantiach transformaci, coz je ocekavatelné
zrychleni oproti optiméalni implementaci na CPU a priblizné odpovidé i poméru propust-
nosti paméti mezi CPU a GPU (47GiB/s vs. 448GiB/s). Knihovna FFTW 3 byla na-
stavena na vyuziti vSech 16-ti vladken a pri vytvareni planu transformace byl pouzit méd
FETW_MEASURE, ktery provadi méfeni vykonnosti pri tvorbé pldnu a méa znacny po-
zitivni vliv na vykon oproti médu FFTW _ _ESTIMATE, za cenu delsi inicializace planu.
Srovnani vSak ukazuje pouze dobu transformace samotné. Dosazené zrychleni u diskrétni
sinové transformace je nizsi nez u cosinové transformace, protoze oproti cosinové transfor-
maci navic probihd doplnéni vstupu o nuly, coz neni implementovano v tomtéz kernelu jako
kopie vstupu (DTT modul nevyuziva raw kernely v CuPy).
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Porovnéani vykonnosti vypoctu DCT typu 1
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Obrazek 5.9: Doby béhu diskrétni cosinové transformace na 2D i 3D matici. Grafy po-
rovnavaji implementaci v knihovné FEFTW 8 na procesoru s moji implementaci na GPU
(pyDTT). Na pravé strané je vykresleno zrychleni oproti FFTW 3. Procesorova transfor-
mace béZela na 16-ti vldknech procesoru AMD 3700X a GPU verze na karté RTX 3060ti.
Pléan transformace FFTW 8 byl vytvoten v médu FFTW_MFEASURE.

5.3 Subjektivni srovnani pouzitych knihoven

V této sekci srovnavam ziskané zkusSenosti z prace s jednotlivymi knihovnami z nékolika
uhld pohledu. Shrnuti je vidét na tabulce 5.2.

7 pohledu ¢asové naroc¢nosti implementace presvédcivé vede CuPy. Vyhodou je skvéla
podpora knihovnich funkci pokryvajici knihovny CUDA ale i dalsi funkce pro bézné operace
jako transpozice, redukce apod. Kompatibilita s rozhranim NumPy umoznuje velmi jedno-
duchy prevod vypoctu na GPU a neni nutné se starat o nastaveni knihoven, vytvareni planu
atd. Vyznamné zjednoduseni implementace prinési i fakt, ze kernely jsou kompilovany az za
béhu v zavislosti na typech a velikosti dodanych dat. To umoznilo bez dalsiho sili pokryt
vice variant vstupnich parametra a béhu simulace. OpenMP a OpenACC rovnéz umoznuje
jednoduchou tvorbu aplikaci na GPU, zvlast v pripadé, ze jiz existuje C++ implemen-
tace. Sprava paméti a spousténi kerneli jsou u obou velmi jednoduché. Tyto knihovny
nedosahuji takové uzivatelské privétivosti jako CuPy napi. z divodli nutnosti volani né-
kterych externich knihoven, kde interoperabilita neni vzdy stoprocentni. Mirné negativné
hodnotim uzivatelskou privétivost CUDA. Pfi implementaci hlavni simulace nebyla CUDA
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Porovnani vykonnosti vypoctu DST typu 1
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Obréazek 5.10: Doby béhu diskrétni sinové transformace na 2D i 3D matici. Grafy po-
rovnavaji implementaci v knihovné FFTW 8 na procesoru s moji implementaci na GPU
(pyDTT). Na pravé strané je vykresleno zrychleni oproti FFTW 3. Procesorova transfor-
mace bézela na 16-ti vlaknech procesoru AMD 3700X a GPU verze na karté RTX 3060t
Plan transformace FFTW 8 byl vytvoren v médu FFTW_MEASURE.

zadny problém (pouze ,Element-wise“ kernely), ale napft. pii tvorbé DTT modulu trvala
implementace v CUDA nasobné déle.

Z vykonového a pamétového hlediska byly dle ocekavani CUDA, OpenMP a OpenACC
nejlepsi. CuPy poskytuje dobry vykon, ale neni tak pamétové efektivni. OpenCL dosahuje

Z hlediska podpory nejlépe hodnotim OpenCL, protoze je dostupné na Windows i Linux
a funguje jak na grafickych kartdch nvidia tak AMD. CuPy ma sice podporu pro AMD avsak
jen experimentéalni. Podpora pro AMD nefunguje na Windows a na novéjsich kartach AMD
6000, které zatim nepodporuji ROCm. CUDA a Thrust jsou technologie nwvidia a jejich
podpora je tak omezena pouze na tyto karty. U OpenMP jsem nenasel preklada¢ schopny
kompilovat GPU kéd pro Windows.

7 pohledu stability nejlépe hodnotim CUDA a OpenCL. Jde o nejvice zavedené a odla-
déné technologie a pri jejich pouziti jsem nenarazil na zddné problémy. OpenMP m3a zatim
problémy s podporou v prekladacich a ne vsechny funkce ve specifikaci jsou implemento-
vany.
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Tabulka 5.2: Subjektivni srovnani pouzitych knihoven. Tabulka hodnoti uzivatelskou pii-
vétivost (UX), Vykon, Pamétové naroky, Podporu hardware a software, stabilitu a jedno-
duchost nasazeni na bézné platformy.

‘ ‘ UX ‘ Vykon | Pamét | Podpora ‘ Stabilita ‘ Nasazeni

CuPy +++ | + —— + ++ +
CUDA - [+ |+ +H+ |
Thrust - ++ +++ | + +++ +++
OpenMP | ++ +++ | +++ | —— — -
OpenACC | ++ +++ | +++ |+ + -
OpenCL —— —— +++ | +++ +++ +++

Nejjednodussi nasazeni je s pouzitim CUDA a OpenCL. CuPy vyzaduje pouziti dalsich
nastroju, ale je veelku proveditelné. Nasazeni OpenMP a OpenACC neni problém na Linuzu,
na Windows se mi vSak podarilo tyto verze simulace spustit pouze v néstroji Docker, coz
neni idedlni pro nasazeni aplikace.

Stru¢né bych tyto technologie popsal takto:

e CuPy: jednoduchy vyvoj, solidni vykon
e CUDA: naro¢ny vyvoj, skvély vykon
e OpenCL: skvéla pfenositelnost, naroény vyvoj, slaby vykon

e OpenMP, OpenACC: jednoduchd akcelerace existujictho C++ kédu, skvély vykon.

5.3.1 Pouziti v dalsich modulech k- Wave

Knihovna CuPy se ukazala jako skvéld jednoducha knihovna pro snadné prototypovani
aplikace na GPU a s malym usilim se lze ptiblizit k vykonu na CUDA. Nedoporucil bych
ji ale v pripadé uloh kritickych na pamét nebo tam, kde je treba zpracovavat data ,out-of-
core“, protoze spotieba paméti muze byt obtizné predvidatelna.

Knihovny OpenMP a OpenACC dle mého nézoru v této iloze mnoho neprinesly. Vsechny
kernely prakticky pracuji stylem jeden prvek, jedno vldkno a nevyuzivaji sdilenou pamét.
Rozdil v naro¢nosti implementace oproti CUDA neni vyznamny. Pokud uvazim zatim ne-
dokonalou podporu v prekladacich, tak bych je na podobné tlohy spise nedoporucil. CUDA
implementace bude rychlejsi, pfenositelnéjsi a stabilnéjsi. U tloh kde jiz existuje C++
varianta nebo u uloh vyuzivajicich sdilenou paméf zptusobem, ktery neni pokryt néjakou
knihovnou, ma OpenMP a OpenACC nejvétsi prinos.
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Kapitola 6
Zaver

V ramci mé diplomové prace vzniklo nékolik implementaci simulace Sifeni tepla na pro-
cesoru i na grafické karté, které jsou radové rychlejsi nez ptivodni implementace v jazyce
Matlab. Oproti ptivodni implementaci na CPU bylo dosazeno zrychleni vice nez 100x pri
pouziti knihovny CuPy v Pythonu na grafické karté, a to na vSech moznych variantach
simulace. Dalsim dobrym vysledkem je implementace v OpenMP na procesoru, ktera dosa-
huje okolo desetindsobného zrychleni oproti ptivodni verzi a je rovnéz rychlejsi nez Matlab
s automatickou paralelizaci na GPU.

Implementace v. CUDA, OpenACC, Thrust, OpenMP (jedina implementace pro CPU
i GPU) a OpenCL podporuji zakladni simulaci s homogennim médiem a k-Space korekei.
Zminénd implementace v Pythonu obsahuje veskerou funkcionalitu ptivodni implementace
ale i néjakou navic (moznost specifikovat vice zdroju, rizné zpusoby zaddvani zdroju a
senzort).

Vytvorené implementace byly testovany na sadé vlastnich regresnich test pokryvajicich
vSechny kombinace funkcionality simulatoru, a také na jiz existujici sadé testt dostupnych
v baliku k- Wave a viechny dosahuji maximalni relativni chyby pod 1073, coz je vzhledem
k presnosti datového typu float zanedbatelna chyba.

Byly prozkoumany moznosti a funkce knihoven CuPy a OpenMP (ale i CUDA, OpenCL,
OpenACC, Thrust, ROCm nebo Julia) pro vyuziti v GPGPU a dal$ich modulech baliku
k- Wave.

V ramci provedeného porovnani se ukazuje, ze pri zakladni verzi simulace sifeni tepla
(homogenni médium bez perfuze), ma pouziti zvolenych vysokotroviiovych knihoven (CuPy
a OpenMP) negativni dopad na vykonnost zhruba o 60 % oproti nizkotroviiové implemen-
taci v CUDA. Déle pfi pouziti jazyka Python s CuPy se ukazuje neefektivni vyuziti grafické
paméti, které oproti implementaci v.CUDA pottebuje okolo 60 % paméti navic, coz limi-
tuje pouzitelnost u tloh s rozsdhlymi doménami (> 512%). Tato neefektivita je zptisobena
dynamickou alokaci paméti CuPy a je mozné se ji vyhnout explicitni alokaci, ovsem za
cenu horsi pouzitelnosti a vétsi slozitosti implementace. I tak ale predstavuje implementace
v Pythonu zlepseni v oblasti pamétové naroc¢nosti oproti puvodnimu reseni.

Pri implementaci resené tlohy v nékolika jazycich bylo zjisténo, jaka je naro¢nost imple-
mentace v kazdém z nich, ptficemz Python a CuPy se ukézaly jako nejjednodussi varianta.
Prepis z jazyka Matlab do rozhrani NumPy/CuPy je az na nékolik detaili primocary, ne-
li trividlni. Vytvafenim jednoduchych uzivatelskych kerneld je mozné snadno dosdhnout
rychlosti blizici se CUDA verzi. Pro dosazeni maximalniho vykonu je vSak evidentné nutné
provést optimalizace, které by zpusobily, ze vysledny kod bude velice podobny CUDA verzi,
coz by neprineslo takové vyhody z hlediska jednoduchosti implementace.
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Jako soucésti feseni vznikl také modul v jazyce Python (opét s vyuzitim CuPy) uréeny
pro vypocty diskrétnich trigonometrickych transformaci na GPU. Tento modul dosahuje
oproti vicevldknové implementaci ve FFTW & na procesoru zrychleni pfiblizné o jeden
rad, coz umoznilo celkové simulaci vyuzivajici tento modul dosdhnout dobrého zrychleni i
v piipadech s jinymi nez periodickymi okrajovymi podminkami.

Vytvoreny program v Pythonu byl zabalen pro Windows ve formé instaldtoru a pro
Linuzx ve formé jednoduchého archivu a baliku .deb. V téchto balicich jsou dodény vSechny
zavislosti, a uzivatel proto nemusi pro pouziti nijak nastavovat své prostiredi nebo instalovat
dalsi zavislosti. Rovnéz byly vytvoreny metody, které umoznuji pfimé pouziti simulatoru
z puvodni implementace v Matlabu. Pouziti je tedy témér identické s Matlab verzi. Vy-
tvoreny program v C++ je dodavan s konfiguracnim souborem pro Docker, coz umoznuje
jednoduchou replikaci vyvojového prostiedi a rovnéz neni nutné instalovat dalsi zavislosti.
I tato varianta bézi jak na Windows, tak na Linuxu.

6.1 Moznosti pokracovani prace

V préaci by bylo mozné pokracovat zejména na rozsireni funkcionality C++ verze, predevsim
o diskrétni trigonometrické transformace v.CUDA a pfidani vice moznosti simulace samotné
do nékteré z verzi, které v porovnani zdkladni simulace vychazi nejlépe (CUDA, OpenMP
nebo OpenACC'). Podobné rozsiteni OpenCL verze by mohlo byt rovnéz prinosné i pres
nizky vykon dosazeny s touto knihovnou. Divodem k tomu je asi nejlepsi prenositelnost
kédu knihovny OpenCL, ktera je podporovana vSemi platformami i vyrobci grafickych karet.
Dalsi moznosti pokracovani prace je rozsahlejsi vyzkum podpory GPGPU knihoven na
kartach AMD. Primarné podpora CuPy na kartich AMD ztstava otazkou. Prinosné by ale
také mohlo byt zjistit moznosti prekladactu z ROCm pro pouziti s OpenMP a OpenACC.
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Priloha A

Obsah prilozeného pamétového
média

/
| Release/.....oiiiiiiii e Spustitelné binarni soubory
k-Wave_diffusion_solver_installer_vl_O.exe...... Instalator pro Windows
kwave_diffusion.deb..... ...t Balik pro Linuz
kwave_diffusion.7z.........cccvviuvunn.. Balik pro Linuz, manudlni instalace
kWaveDiffusion.m............. Upraveny skript pro spusténi externiho solveru
| Sources/
| _omp_benchmark/.............ccennn... Sada testovacich prikladtd OpenMP 5.0
| _python/
packaging/ ..., Soubory potfebné k zabaleni aplikace
tkwave_diffusion/ ............... Pred-pripravend struktura .deb baliku
installer.iss .....iiiiiiiiii i Konfigurace pro Inno setup
TSt _data/ it e e e Testovaci data
kwave_diffusion.py........ceveiiiiiiinnnnnnn. Hlavni skript Python verze
Lo =T T Testovaci skript
o L v o)A Modul pro vypocet trigonometrickych transformaci
solverExport.patch................... Patch soubor pro export z Matlabu
requirements.txt................. Pozadavky pro instalaci Python modula
kwave_diffusion.sSpec.........ovviiiiiiinnnn. Konfigurace pro Pylnstaller
S T T o o JO Vstupni bod C++ verze
| CMaKeLiStS.tXt.ueeeieiiiiiieeeeeennaaannnnn Soubor pro preklad C++ verze
L TReSIS/ c e Zdrojové soubory tohoto textu
L DoCUmMENtatION/ .. vet ettt ettt e Dokumentace
t index.html
| License.md. ... oot e e e e
| Dockerfile......coviiiiiiinininennnnnnn. Soubor pro vytvoreni obrazu pro Docker
L Doxyfile....covvviiiiiiiiiiiiiiiin, Konfigurace pro generovani dokumentace
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Priloha B

Manual

B.1 Instalace na Windows

Pro instalaci na Windows je potfeba nainstalovat solver pomoci dodaného instalatoru:
/Release/k-Wave_diffusion_solver_installer_v1_0.exe. Tento instalator ulozi do za-
daného umisténi soubor kwave_diffusion.exe.

Odinstalace probihd stejné jako u kazdé jiné aplikace na Windows ptes ovladaci panel
v sekci Programs and Features, nebo pomoci souboru unins000.exe v adresari s instalaci.

B.2 Instalace na Linux s apt

Pro instalaci na Linuz je potreba nainstalovat balik kwave_diffusion.deb pomoci prikazu:

sudo apt install ./kwave_diffusion.deb

Balik nainstaluje spustitelné soubory do umisténi /opt/kwave_diffusion/. Program je
pak mozné spustit odkudkoliv voldnim kwave_diffusion na piikazové radce.
Balik lze odinstalovat volanim:

sudo apt remove kwave-diffusion

B.3 Instalace na ostatni distribuce Linux

Pro ostatni Linuzové distribuce je dodavan také balik kwave_diffusion.7z urceny pro
manudlni instalaci. Balik je nutné ru¢né extrahovat do zvoleného umisténi pomoci prikazu:

7z x kwave_diffusion.7z

B.4 Spusténi z Matlabu

Pro spusténi programu z Matlabu je potfeba pouzit upraveny soubor puvodniho solveru:
kWaveDiffusion.m, ktery je dostupny ve slozce /Release/ prilozeného disku. Tento skript
poskytuje navic metody pro export dat z Matlabu a spusténi externiho solveru:

% take time steps
kdiff.runExternalSolver("export.h5", Nt, dt, medium, "kwave_diffusion");

% kdiff.takeTimeStep(Nt, dt);
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Jako posledni parametr je tfeba predat cestu k instalovanému solveru (v zavislosti na pou-
zité metodé instalace).

B.5 Preklad C++ verze

Preferovany nastroj pro preklad C++ verze je Docker jak na Windows, tak na Linuzu. Pro
vytvoreni obrazu pro Docker staci spustit nasledujici prikaz v kofenové slozce projektu:

# Build image
nvidia-docker build --no-cache --squash -t solver:vil

# Run development and mount current working directory to /files inside the container
nvidia-docker run -it -v ‘pwd‘:/files --gpus all solver:vl

Vytvofeni obrazu muze trvat priblizné pil hodiny.

B.6 Spusténi Python verze

Pro spusténi Python verze je doporuceno pouzit virtudlni prostiedi. Je nutné spustit nasle-
dujici ptikazy ve slozce /Sources/python:
# Create virtual environment

python3 -m venv .venv
source .venv/bin/activate

# Install dependencies
pip3 install -r requirements.txt

# Run solver and tests

./kwave_diffusion.py -i test_data/2D_homogeneous/input_4096.h5
./test.py test_data ./kwave_diffusion.py
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Priloha C

Specifikace vstupniho formatu

Program ocekdva ve vstupnim *.h5 souboru existenci téchto skupin a dataseti:

/

| _simulation_flags/
perfusion_flag........ooiiiiiiiiiiiiiiiiii i Povoli perfuzi {0,1}
kspace_correction_flag...........oiiiiiinn. Zapne k-Space korekei {0, 1}
boundary_condition_flag................... Typ okrajové podminky {0, 1,2}
| grid_properties/
N rozmér domény v ose X [NV]
Ny et e rozmér domény v ose Y [N]
NZ oo rozmér domény v ose Z (=1 ve 2D) [N]
o 5P vzdalenost bodu v ose X [m)]
o P vzdélenost bodu v ose Y [m]
o PP vzdalenost bodu v ose Z [m]
N e Pocet kroku simulace [V]
A e e Délka jednoho kroku [s]
| _medium_properties/
heterogeneous_flag ........coovuuenuennnn.. Jde o heterogenni médium {0, 1}
diffusion_coeff_flag........cvvvieininneennn. Zadan difuzni koeficient {0, 1}
perfusion_coeff_flag........c.oouvviinnnn... Zadéan perfuzni koeficient {0, 1}
diffusion_coeff ..ot e e Nepodporovano
AenSItY «vv ittt Hustota tkané [kg/m?]
thermal_conductivity...............ooounn.. Tepelnd vodivost [W/(m - K)]
specific_heat........covviiiiiiniiinnnnn. Mérné tepelna kapacita [J/(kg - K)]
perfusion_coeff.................. Perfuzni koeficient (pokud je povolen) [s7!]
bLlood_denSity...ouvuiiiiniiiiii Hustota krve [kg/m3]
blood_perfusion_rate ............coeiiiiiiiiiiiiiian Rychlost perfuze [s™!]
blood_specific_heat ............... Meérna tepelna kapacita krve [J/(kg - K)]
diffusion_coeff_ref...........c..oouin... Referenéni koeficient difuze [m?/s]
perfusion_coeff ref...................... Referenéni koeficient perfuze [s~!]
blood_ambient_temperature..................... Ambientni teplota krve [°C]
| _sources/
DUMDET _SOUTCES .ttt v tettteeeeeeeaeeaaeee s Pocet zdroju tepla [N]
1/
tsource_mask_type ................................ Typ masky zdroje {0, 1}
source mask..............e.nn. Maska zdroje (linedrni indexy/rohy kvadru)
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volume_heat_deposition................... Pifspévek zdroje tepla [W/m3]

time_start ...l Krok spusténi zdroje [N]
BAME ST OP . vttt e Krok vypnuti zdroje [N]
g
L ../
| _sensors/
A_sensor_flag ......ooeevvnnnnn.. Ukladat prubézné teploty a poskozeni {0, 1}
A _max_sensor_flag........oiuuiiiinieennnn Uklddat priubézné maximum {0, 1}
A max_all_sensor_flag..........ceeeeeeennnnnnn. Ulozit maxima teplot {0, 1}
A_final_all_sensor_flag............. Ulozit findlni teploty a poskozeni {0, 1}
L1110 Y= 1= o T=To3 of= N Pocet senzoru [N]
time_downsample_factor ..........cccoiuieiinnn... Faktor podvzorkovani [V]
record_start_indeX...........oeeiiiiiiiiiiiiiiienn Zacatek ukladani dat [V]
1/
tsensor_mask_type .............................. Typ masky senzoru {0, 1}
sensor_ mask ..........c....... Maska senzoru (linearni indexy /rohy kvadru)
QL/
../
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