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Motivace

e SIMD modely paralelniho programovani jsou tu od 60. let
e pamétové hierarchie jsou tu od vzniku paralelnich pocitacu

e CUDA je v podstaté variace na SIMD model s konkrétnim pamétovym
modelem a omezenymi moznostmi synchronizace
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Literatura

e Mattson T. G., Sanders B. A., Massingill B. L., Patterns for Parallel
Programming Addison-Weslay 2004.

PATTERNS
FOR PARALLEL
PROGRAMMING

e Perrin G.-R,, Darte A., The Data Parallel Programming Model:
Foundations, HPF Realization and Scientific Applications, Lecture Notes
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Priklady — Pozitronova emisni tomografie (EX-PET)

e Distribuce radioaktivniho materidlu v lidském téle
= vySetieni postupu metabolismu, napt. pro onkologicka vysetieni
= rozptyl zéfeni pfi prachodu tkdnémi
== nizké rozliseni obrazu
= absorpce zéfeni neni v organismu homogenni
= absolutni hodnoty nejsou uzite¢né
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Priklady — Pozitronova emisni tomografie (EX-PET)

Coincidence
Processing Unit

Sinogram/
Listmode Data

Annihilation Image Reconstruction

Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:PET-schema.png
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Priklady — Pozitronova emisni tomografie (EX-PET)
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Priklady — Pozitronova emisni tomografie (EX-PET)

e Model téla
= rozsahly model popisujici jednotlivé tkdné
= absorb¢ni koeficienty pro jednotlivé ,buriky” modelu
e Simulace prlichodu zafeni lidskym télem
= Monte Carlo raytracing
= ndhodné zvolené body v lidském téle emituji zafeni (obvykle )
= sleduji se rozptyl a absorpce paprsku
= zajimaji nds paprsky dopadajici na detektor
e MozZnosti paralelizace
= po paprscich = dekompozice na ulohy
= po bunkdch = dekompozice na data
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Priklady — Linearni algebra (EX-LA)
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= O(N) ndsobenia O(N - 1) s¢itani pro kazdy prvek
— O(N*) operaci
= existuji efektivnéjsi algoritmy
e Moznosti paralelizace
= pro jednotlivé vysledné buriky = dekompozice na ulohy
= pro jednotlivé oblasti zdrojovych matic — dekompozice na data
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Priklady — Molekulova dynamika (EX-MD)

e Problém modelovani velkych molekul per se
= nezname presné analytické feseni (dal nez pro H3)
= lepsi aproximativni modely kvantové mechaniky skaluji O(N°) - O(N!)
e Molekulova mechanika
= model pruzinek, oscilator( a elektrostatickych potenciala
= problém parametrizace
= problém chemické reaktivity (vznik/zanik vazeb, sloZitéjsi interakce)
= teoreticky ,vadné”
= prakticky pouzivané
e Problém modelovani v ¢ase
= interakce molekul v ¢ase
= konformacni chovani, napf. pfi interakci Ié¢ivo-biomolekula
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Priklady — Molekulova dynamika (EX-MD)

water

Hydrophobic effect is roughly ContiLunEoetinete]

proportional to surface area

torsion angle

S—

Distance bond length or 3-atom angle

Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:MM_ PEF.png
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Priklady — Molekulova dynamika (EX-MD)

e Mechanismus vypoctu

N : constant Positive;

atoms : array (1 .. 3, N) of Real; -- positions
velocities : array (1 .. 3, N) of Real;
forces : array (1 .. 3, N) of Real;

neighbors : array (N) of List_of Atoms;

loop over time steps
vibrational_ forces (in atoms, in out forces);
rotational_ forces (in atoms, in out forces);
neighbor_list (in atoms, out neighbors) ;

non_bonded forces (in atoms, in neighbors, in out forces);

update_atom position_and velocities (in out atoms,
in out velocities, in forces);

physical_ properties (in atoms, in velocities, in forces);

end loop;
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Priklady — Molekulova dynamika (EX-MD)

e Problém N téles (N-body problem)
= teoreticky viechna télesa interaguji se viemi
— N interakci

= problém pfi vypoctu non_bonded_forces ()
= feSeni pomoci cut-off metody

+ pod definovanou vzdalenost se interakce ignoruje
+ funguje dobfe pouze pro interakce 1/r2

e MozZnosti paralelizace
= jak na ulohy, tak na data
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Dekompozice na ulohy

e Pohled: dekompozice na ulohy, které mohou bézet paralelné
o Aspekty:
= flexibilita — pfenositelnost na rizné platformy
+ parametrizace velikosti Uloh vzhledem k poctu vypocetnich jednotek a
jejich architekture (napf. pamétovym modelim)
= efektivita — schopnost vyuZziti paralelismu vs. jeho rezie
+ rozumny pomér mezi rezii Ulohy (vldkna, procesu) a délkou vypoctu
+ dostatecny pocet uloh
= jednoduchost - ladéni, udrzovani kédu
+ prenos Uloh ze sekven¢niho prostfedi (pfistup OpenMP)
e Redeni
= rozdéleni na Ulohy s minimalnimi zavislostmi/synchronizaci
= rovnomérné rozdéleni iloh mezi vypocetni jednotky (load-balancing)
= snazit se najit co nejvice paralelnich uloh, spojit se daji pozdéji
= piiklady:
+ volani funkci
# nezavislé smycky
+ dekompozice dat pro jednotlivé tlohy
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Dekompozice na ulohy — EX-PET

Potfebujeme vygenerovat az ~ 10° trajektorii

Prifadime kazdou trajektorii jedné uloze

Data

informace o trajektorii (read-write)
model téla (read-only)

Vlastnosti

+
+

velké mnozstvi uloh

jednoduché, pfimocaré na ladéni a udrzbu

potieba kopirovat model téla, ktery mulze byt velmi rozsahly

problém malého poctu vypocetnich operaci v porovndnim s mnozstim
dat potrebnych z paméti

vhodné na architektury, kde vypocetni jednotky maji velkou a rychlou
pamét (pfip. i sdilenou na ¢teni)
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Paralelismus v navrhu

\nalyza navrht

Dekompozice na ulohy — EX-LA

e Pfifadime kazdou bunku
e Data

= jeden fadek a jeden sloupec z matic
Vlastnosti

+ velké mnozstvi uloh

+ jednoduché, pfimocaré na ladéni a udrzbu

— problém Spatného komplikovaného pfistupu ke sloupctim
# matici Ize transponovat

Moznost seskupeni Gloh
= opakované vyuziti oblasti paméti
= vede spiSe na dekompozici podle dat
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Dekompozice na ulohy — EX-MD

e Informace o problému
= neighbor_list () ...trva dlouho
# za predpokladu dostatecné husté simulace v ¢asové doméné nemusime
pocitat v kazdém kroku
= physical_properties () ...rychlé
= non_bonded_forces ()
* SIMD smycka — pro konkrétni atom pocitame pfispévek sily od
jednotlivych zapocitavanych soused
+ samotny jeden vypocet je jednoduchy
+ muze zahrnovat véechny atomy
s vibrational_ forces (), rotational_forces ()
+ ma smysl paralelizovat per atom
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Dekompozice na data

e Pohled: dekompozice na data, kterd mohou byt zpracovavana

paralelné
... v pfipadé CUDA navici v reZimu SIMD

o Aspekty:
= flexibilita
+ moznost rdzné granularity déleni dat
= efektivita
* problém zavislosti mezi bloky dat pfi rlizné granularité déleni
== Teseni zavislosti by nemélo skalovat rychleji nez vypocet
= feSeni zavislosti by nemélo trvat déle nez vypocet
# problém vyvazovani zatéze na vypocetnich jednotkach
+ SIMD/SIMT: Ize pro danou dekompozici provést vypocet stejnymi
operacemi, nebo bude vypocet divergovat?
= jednoduchost
+ datova dekompozice vede ¢asto na velmi zapeklité zavislosti
e Resent:
= rozdéleni poli — napf. geometrické dekompozice
= rekurzivni datové struktury
= optimalizace vzhledem k pouzitému pamétovému modelu
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Dekompozice na data — EX-PET

e Rozdéleni modelu téla na segmenty

= pocet segmentl ~ poctu vypocetnich jednotek

= kazdd jednotka ma svoji ¢ast modelu v blizké paméti
e Vypocet

= kazda vypocetni jednotka pocitd trajektorii a absorpci ve svém

segmentu
= musi urcit, které dalsi vypocetni jednotce predat vypocet
= problém balancovéni vyuziti jednotek
# v piipadé absence prace mize vygenerovat novou ndhodnou emisi

e Vlastnosti

+ efektivni prace s paméti
— musi fedit predavani trajektorie mezi vypocetnimi jednotkami
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Dekompozice na data - EX-LA

Rozdéleni na bloky fadk( matice C

= vyuziti segmentu matice A jednou

= opakované vyuziti celé matice B
Rozdéleni na bloky (podmatice) matice C

= dosazeni jemnéjsi granularity
Vlastnosti

+ granularizovatelna paralelizace

+ moznost dostate¢né malych podoblasti, které se vejdou do

cache/rychlé paméti
— musi spravné vybirat data po sloupcich

& moznost transpozice matice B
Redlné implementace

= ScalLAPACK - déleni na bloky
= PLAPACK

o y=Ax

1. rozdéli vektory y a x

2. odvodirozdéleni A
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Dekompozice na data — EX-MD

atoms : array (1 .. 3, N) of Real; -- positions
velocities : array (1 .. 3, N) of Real;
forces : array (1 .. 3, N) of Real;

neighbors : array (N) of List_of Atoms;

loop over time steps

vibrational_ forces (in atoms, in out forces);

rotational forces (in atoms, in out forces);

neighbor_list (in atoms, out neighbors);

non_bonded forces (in atoms, in neighbors, in out forces);

update_atom_position_and velocities (in out atoms,

in out velocities, in forces);

physical properties (in atoms, in velocities, in forces);

end loop;

e Samostatna datova dekompozice neni pfimocara
= |épe je vyuzit rozpad datovych struktur podle tloh
= polohy atom( - jsou potfeba viude
= rychlosti atom0 - pouze u aktualizace
= sily - Ize pocitat lokdlné a nasledné sc¢itat

e Symetrie v datech
s fj = —f; ... tfeti Newton(v zakon
= snizeni mnozstvi dat na polovinu
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Dekompozice na data — EX-MD

e Vyuzivani symetrie molekul
= nalezeni grupy symetrie
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http://en.wikibooks.org/wiki/Introduction_to_Mathematical_

Physics/N_body_problem in_quantum mechanics/Molecules


http://en.wikibooks.org/wiki/Introduction_to_Mathematical_Physics/N_body_problem_in_quantum_mechanics/Molecules
http://en.wikibooks.org/wiki/Introduction_to_Mathematical_Physics/N_body_problem_in_quantum_mechanics/Molecules
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Dekompozice na data — EX-MD

e Vyuzivani symetrie molekul
= nalezeni grupy symetrie
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Seskupovani uloh

e Hledani struktur/hierarchie v tlohach

= skupiny uloh zjednodusuji planovéni a snizuji chybovost
= Casové struktury/synchronizace

*

*
*
*

striktni souslednost
pipelining

soucasny béh - ko-planovani
zcela nezavislé ulohy

= zavislosti mezi Ulohami (moznost vyvazovani zatéze vypocetnich
jednotek)

e Postupy

= hierarchie dekompozice
= sdileni omezeni mezi tlohami
= slucovani skupin: vétsi skupiny vedou na efektivnéjsi planovani

o EX-LA

= seskupovani do blok
= skladani vysledné matice
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Seskupovani uloh — EX-MD

e Seskupovani podle ¢innosti
= vypocet sousedU
= aktualizace pusobicich sil
* vypocty vibracnich sil
* vypocty rotacnich
+ vypocet nevazebnych interakci
= aktualizace poloh a rychlosti
= vypocet vlastnosti

Analyza navrhu
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Poradi uloh

e Jaké jsou zavislosti mezi ulohami?

= Casové zavislosti
= datové zavislosti

e Pfistupy
= minimdlni nutnd omezeni - nevynucovat usporadani, kde to neni tieba
= Cekani na potiebna data
= ¢ekani na dokonceni pottebnych I/0 operaci
= vyjadieni nezévislosti
+ zdlvodu bezpecnosti a udrzovatelnosti vyjadfovat explicitné
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Razeni Uloh - EX-MD

| Neighbor list |

l

l Bonded forces —I ‘Nonbonded forcesJ

l 1

’ Update atomic positions and velocities l

l

L Next time step l

e nevazebné sily potfebuji znat zapocitavané sousedy
e pozice atomU se mohou aktualizovat az jsou vypocitané sily
e vypocet vlastnosti potfebuje pozice atom a jejich rychlosti
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Sdileni dat

e Definovani pfistupu k datlim u soubéznych jednotek

= |okalni data

globdlni data
= vyménovana data mezi Glohami

+ napi. okrajové buriky u konecné diferencni metody
= relaxovani pristupu ke globalnim datiim

+ ne vzdy je tfeba globalni synchronizace
+ vytvareni lokalnich kopii a jejich synchronizace
+ minimalizace prekryva prestrukturovanim tloh

= pipelining — paralelizace vypoctu a synchronizace/komunikace
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Sdileni dat

e Zplsoby pfistupu
= jen na Cteni
& mozno cacheovat/replikovat
= efektivné lokalni

Analyza zavislosti
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* piistup na ¢teni i zapis jen k disjunktnimu bloku dat

& moznost pozdéjsi redukce
* slozitéjsi vybér prvki

¥ ¥
CRCB  only

Analyza navrhu
0000

Zdroj:http://www.hpx500.eu/images/technical/4_2_2_DVCPRO. jpg

= na Cteni i zapis

# pristup do globalni paméti vs. distribuce aktualizaci


http://www.hpx500.eu/images/technical/4_2_2_DVCPRO.jpg
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Sdileni dat

e ZpUsoby pristupu
= akumulace/redukce
# paralelizace asociativnich operaci

e [t

sum(a(0:1))
[

+ implementace pro CUDA:

Analyza navrhu
0000

http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/

1_1/Website/projects/reduction/doc/reduction.pdf
= jeden zapisuje, ostatni ¢tou
+ lokalni kopie pro zapisujiciho s distribuci ¢toucim


http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/1_1/Website/projects/reduction/doc/reduction.pdf
http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/1_1/Website/projects/reduction/doc/reduction.pdf
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Sdileni dat — EX-MD

Neighbor list

i SRt
e wal -I Bonded forces| LNonbonded forces }——( : forces j

R e "1

(atomic‘coordinates}‘ -—i Update atomic positions and velocities I- ---------- i

Next time step | [ ----- read-only

——~ read-write
—--— accumulate

e moznost pravidelné replikace pozic atomu

e pouziti paralelnich redukci pfi sc¢itani sil

e pribézny vypocet sousedl s periodickym pfenosem do vypoctu
nevazebnych sil
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Analyza navrhu

e Zpétna analyza navrhu
= posledni krok samotného navrhu ... neobjevovat chyby navrhu az
hluboko v implementace
= mame:
+ dekompozice podle uloh
+ dekompozice podle dat
+ analyzu struktury dekompozice
 Uvahy
= Je navrh vhodny pro cilovou platformu? (CUDA)
+ mame dost paralelni prace pro vdechny multiprocesory?
+ nebudou ndm vypocetni stromy divergovat pro SIMD/SIMT?
+ mame dobie namapované ulohy na mfizku?
+ vyuziva Uloha dobfe pamétové hierarchie (registry/lokélni pamét/globalni
pamét/cachovani read-only dat, zarovnavané adresovani, konflikty)?
+ umime pipeliningem (pomoci spousténi jinych warpd) maskovat latenci
paméti a synchronizaci? mame pro to dost vldken?
= Je ndvrh stabilni, laditelny a udrzitelny?
« fesi dobre hrani¢ni pfipady? (napt. vysoce asymetrické matice)
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Analyza zavislosti
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Analyza navrhu - EX-LA

e minula pfednaska:

Implementace rychlost | rel. A | abs. A
Naivni implementace, thready 1 x 128 3.9 GFlops

Naivni implementace 36.6 GFlops | 9.4x 9.4x
Blokovy pfistup 198 GFlops 5.4x 51x
Bloky 32 x 16 pracujici s daty 32 x 16 | 235 GFlops | 1.19x 60 %
Odstranéni ADD instrukce 276 GFlops | 1.17x 71x
Jen jeden blok ve sdilené paméti 375 GFlops | 1.36x% 96 x

e Pouceni:

= blokovou paralelizaci jsme dosahli nejvétsiho zrychleni

Analyza navrhu
[e] lee)
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Analyza navrhu - EX-PET

e Umime dekomponovat na segmenty modelu
+ Skéluje na téméf neomezeny pocet vypocetnich jednotek
— problém s pfedavénim stop
e Umime dekomponovat na jednotlivé stopy
+ $kéluje na téméf neomezeny pocet vypocetnich jednotek
pfistup k rozsahlému modelu

= eventudlni ¢astecné zavedeni lokality
= intuitivné;jsi
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Analyza navrhu - EX-MD

e Umime dekomponovat podle jednotlivych atomu podle prispévkd sil

pro mensi pocty procesord miizeme shlukovat ulohy

e Pocitani nevazebnych interakci bere vétsinu casu

umime zmensit diky symetriim

owner-computes filter — rozdéleni, kdo v dané iteraci pocita a kdo
lelkuje

muzeme hledat efektivnéjsi algoritmy na cut-off

... ndmét na dalsi prednasku :-)
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