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P¥ipadové studie
.

P¥ipadové studie

V zavéru pfedmétu se budeme zabyvat studiemi konkrétniho
nasazeni CUDA
@ pro lepsi predstavu, k ¢emu viemu se daji akcelerdtory vyuzit
@ chapeme-li praci jinych, pom(Ze nam to v préci vlastnich
e rozdilné obory ¢asto sdili mnoho spole¢nych princip
@ pokusime se o nabidku p¥esahujici zkuSenosti pfednasejicich
o budou nasledovat zvané prednasky :-)
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Molekulovy docking
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Molekulovy docking

Problém ,,zadokovani” (zapadnuti, zasko&eni) jedné molekuly do
druhé

@ zpravidla dokujeme malou molekulu (ligand) do velké
(receptor, v&tsinou protein)

@ hledame stabilni komplex, kde je jedna molekula navazdna na
druhou

@ zajima nds, aby bylo navadzani v aktivnim misté receptoru

e tim modifikujeme vlastnosti receptoru (aktivace &i inhibice)
Aplikace

@ vyvoj léki

o likvidace znetisténi

@ cokoliv téZici z moznosti upravovat vlastnosti proteint
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Molekulovy docking
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Molekulovy docking z vypo&etniho hlediska

MaZeme uvazovat ,,tvar’ molekul, nebo jejich silova pole
@ my se budeme zabyvat silovymi poly

Molekuly na sebe piisobi silou, hleddme komplex s nejnizsi
potencidlni energii
@ miZeme na m¥iZce predpoditat silové plisobeni receptoru
@ nasledné miZeme hledat takové umisténi ligandu, které ma
nejmensi energii vi¢i mtiZce
e tim redukujeme ¢asovou slozitost z O(n - m) na O(m) pro
receptor o velikosti n a ligand o velikosti m atomi (m << n)

My se budeme zabyvat pfedpoditanim silového pole.
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Molekulovy docking
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Vypocet Coulombovského potencialu

Potencidl v konkrétnim bodé mfizky je dan vztahem

V, =
Z 471'606 r,J

Kde €(rjj) je dielektrikum zavislé na vzdalenosti a rjj je vzddlenost
atomu od bodu mf¥izky.

Potencidl klesd s druhou mocninou vzdélenosti — to je relativné
pomalu, ¢asto se tedy pocitd pro kazdy bod m¥izky potencidl vidi
viem atom{im receptoru.

rij
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Molekulovy docking
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CUDA implementace

Nejprve se budeme zabyvat implementaci s konstantnim
dielektrikem (tedy €(r) = k).
@ John E. Stone, James C. Phillips, Peter L. Freddolino, David J. Hardy, Leonardo
G. Trabuco, Klaus Schulten. Accelerating molecular modeling applications with

graphics processors. Journal of Computational Chemistry, Volume 28 Issue 16,
2008.

Paralelizace
o kazdd burika mlze byt zpracovdvana nezdvisle na ostatnich
Rychlostni omezeni zékladniho algoritmu
@ 9 aritmetickych operaci na jeden atom
@ informace o pozici buriky dany umisténim threadu
@ informace o atomech v 16 bytech (4 floaty — pozice a ndboj)
°

p¥i naivnim pohledu jsme tedy omezeni rychlosti paméti
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CUDA implementace

Omezeni pamé&ti
@ kazdy thread potfebuje ptelist 4 floaty popisujici pravé
zpracovany atom

@ v ramci warpu zpracovavaji viechny thready soucasné stejny
atom pro riizné buriky

@ Udaje o atomech slouZi pouze ke &tenf

@ idedIni pro pamét konstant
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Molekulovy docking
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CUDA implementace

PouZijeme-li pamé&t konstant
@ mdame zajistény cacheovany pfistup
o nevadi, Ze nds zajimaji pouze 4 (obecn& nezarovnané) floaty
o data se z globalni paméti ¢tou nejvyse jednou pro jeden warp
o redukuje niroky na propustnost pamé&ti alespoi na 1/32
@ pocet atoml umistitelnych do paméti konstant je omezen

@ pro vice neZ 4096 atomd je tfeba spoustét kernel vicekrat
e doba spousténi je v3ak pro takto dlouhy vypocet zanedbatelnd
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Prvni kernel

loat curenergy = energygrid[outaddr];
float coorx = gridspacing * xindex;
float coory = gridspacing * yindex;
float coorz = gridspacing * zindex;

int atomid;
float energyval=0.0f;
for (atomid=0; atomid<numatoms; atomid++) {

float dx = coorx — atominfo[atomid].x;
float dy = coory — atominfo[atomid].y;
float dz = coorz — atominfo[atomid].z;

energyval += atominfo[atomid].w =*
rsqrtf (dx*dx + dyxdy + dzxdz);

}

energygrid[outaddr] = curenergy + energyval;

ifi Filipovi¢ Molekulovy docking, simulace mékkych tkani



Molekulovy docking
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Co mizeme zrychlit?

Déla paralelni kéd né&jakou redundantni praci?

@ kazdy thread podita pro kazdy atom druhé mocniny
vzdalenosti ve smyslu os x, y, z

Dokédzeme se této redundance zbavit?
@ pocet bunék roste kubicky vzhledem k jemnosti m¥izky
@ kvadraticky rist je pro $kdlovani dostateény
@ spustime-li kernel pro kazdy plat m¥izky, mizeme jednu slozku
vzdalenosti predpoditat
e predpotitdni mize byt provedeno na CPU (vypottena data se
uZziji mnohokrat, vykon neni kriticky)
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Molekulovy docking
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Co jest& mizeme zrychlit?

Redundance vypo&tu vzdalenosti v jednotlivych prostorovych
slozkach Ize dale omezit unrollingem

@ kazdy thread bude zpracovévat vice bunék v jednom ¥adku

@ vypocet vzdalenosti ve smyslu jedné osy pouZijeme pro vice
bunék

o rezije for cyklu se snizi
@ zvysi se viak polet pouzitych registri
@ zhorsi se $ldlovani algoritmu
Vysledny vykon na GeForce 8800GTX 35.5 GEvals
@ odpovida 291 GFlops

@ cca 40x rychleji nez CPU implementace
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Molekulovy docking
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Dalsi sily

Kromé elektrostatiky mezi molekulami pisobi dalsi sily
@ van der Waalsovy
e vodikové
@ desolvataéni
V&echny rychle klesaji s rostouci vzdalenosti
@ je moZné provézt ofez vzdalenych atomi
@ méné trividlni na GPU

3

@ nizsi Casova sloZitost, Ize provadét na CPU
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Akcelerace programu AutoGrid

AutoGrid
@ soulast baliku AutoDock (velmi pouZivany dokovaci software)
@ pivodni kéd pouze CPU (navic ne p¥ili§ optimalni)
@ poditd se viemi vySe zminénymi silami

Akcelerace AutoGridu — program FastGrid

@ Marek Ol$sk. Refaktorizace kédu a implementace urychlujicih algoritmt do programu AutoGrid. Fakulta
informatiky Masarykovy university. 2009.

@ Marek Olgsk, JiFi Filipovi¢, Martin prokop. FastGrid — The Accelerated AutoGrid Potential Maps
Generation for Molecular Docking. MEMICS Annual Doctoral Workshop on Mathematical and Engineering

Methods in Computer Science. 2009 (accepted).
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FastGrid

Vypotet ekvivalentni pivodnimu AutoGridu
@ nezavadi Zzadné nové aproximace

o vysledky se mohou mirné lisit kvdli jiné implementaci
floating-point operaci v dnesnich GPU

Hybridni CPU/GPU vypo&et
@ vypolet elektrostatiky provadén na GPU

@ ostatni sily jsou potitany na CPU jadrech
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Molekulovy docking
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Dielektrikum zavislé na vzdalenosti

AutoGrid pouZziva volitelné dielektrikum zavislé na vzdalenosti
o CPU kéd predpotitava dielektrikum do tabulky
@ je nutno rozsi¥it implementaci prezentovanou ve [Stone(Q7]
Hodnotu dielektrika zavislého na vzdalenosti |ze
@ vypocitat na misté pro kazdy atom v kazdém vlakné
@ prelist z globalni paméti
@ prelist z paméti konstant

@ prelist z texturové paméti
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Dielektrikum zavislé na vzdalenosti

P¥imy vypocet
@ nemusime ekat na pamét
@ musime udélat vice prace
Pfedpoditana tabulka v globalni paméti
@ méné vypoltl ve vldkné
@ nekoalescentni pFistup
@ adresace vyzaduje celo&iselné déleni
PYedpocditana tabulka v paméti konstant
@ cacheovany pfistup
@ pres jistou lokalitu ne¢teme vzdy stejnd data
@ o pamét konstant se d&li atomy s predpocitanou tabulkou

@ adresace vyZaduje celotiselné déleni

Molekulovy docking, simulace mékkych tkani



Molekulovy docking
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Dielektrikum zavislé na vzdalenosti

Pfedpoditand tabulka v texturové paméti
@ cacheovany pfistup
@ odpada nutnost celodiselného déleni
@ neomezuje polet atomi zpracovavany v jednom volani kernelu
@ latence miZe byt bottleneck
Co je nejvyhodng&jsi?
@ globalni pam&t miiZeme rovnou vylou&it

@ zbytek implementujeme a otestujeme
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Molekulovy docking
00000080000

Dielektrikum zavislé na vzdalenosti

Vybér vhodného kernelu zéleZi na velikosti problému
o velké mtizky
o pamét textur
o zifejmé hraje roli lepsi adresace a méné spousténi kernelu
@ malé m¥izky
e pFimy vypocet
e hordf lokalita na vé&tSich buiikdch, malo bunék zfejmé& nedokaze
plné saturovat cache
Vykon na dostate¢né& velkych m¥izkach je okolo 24.4 GEvals na
GeForce GTX 280 (pro konstantni dielektrikum Ize dosahnout
54.8 GEvals).
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Molekulovy docking
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Malé mv¥izky

Pro malé m¥izky algoritmus $patné& skaluje
@ je optimalni vzdat se n&kterych optimalizaci :-)
@ kernel nemusi byt unrollovan

@ miiZeme pracovat soucasné na celé m¥iZce namisto platk{
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Hybridni algoritmus

Pivodni AutoGrid

for all points of the grid do
for all atoms of molecule do
compute electrostatic potential
if distance between point and atom < cutoff value then
compute desolvation potential
compute van der Waals potential
compute hydrogen bonds potential
end if
end for
end for

Rozhodnuti, zda se budou poditat i sily ofezavané pro vétsi
vzdalenost se provddélo na zdkladé eukleidovské vzdalenosti
ziskané p¥i vypo&tu Coulombovského potencidlu. Pro vodikové
vazby bylo zapot¥ebi nelézt nejbliZ&i vodik.
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Hybridni algoritmus

Vzdélenost buiiky od atomu nyni po&itdme na GPU
@ redundantni vypo&et na CPU by zvysil ¢asovou slozitost CPU
kédu
@ vyuZit data z GPU by znamenalo nechat GPU budovat
seznam blizkych atomd pro kazdou buriku a tento seznam
kopirovat pres PCI-E
@ vyuZzijeme tedy lepsi datovou strukturu
Blizké atomy
@ hrub3d detekce blizkych atom{ pomoci reguldrni m¥izky, tu
vybudujeme a naplnime pFi startu
@ blizké vodiky budeme hledat pomoci k-NN
VyuZiti typické konfigurace
@ Casto je pfitomno vice CPU jader neZli GPU procesori
@ cyklus b&Zici na CPU paralelizujeme ptes platky m¥izky
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Molekulovy docking
00000000000

S rostouci velikosti m¥izky roste zat&Z na GPU
@ teoreticky jsme omezeni rychlosti GPU implementace
(24.4 GEvals a 54.8 GEvals)

@ pro smysluplné velké problémy je CPU u konstantniho
dielektrika bottleneck
e ne prili§ vyznamny
e Fe¥enim je prenést vice prace na GPU
Na smysluplné velkych problémech prekondme implementaci
AutoGridu cca 300x aZ 400x.
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Simulace mékkych tkani
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Simulace mékkych tkani

Zajima nds, jak se chovaji mékké tkané
@ jejich uchyceni, deformace
@ interakce s nastroji
@ Yezani, trhani
@ interakce s fluidni dynamikou
° ...
K &emu to?

@ aplikace v medicin&
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Z vypocetniho hlediska

o tkan diskretizujeme, nalezneme fyzikalni popis materidlu, ze
kterého je sloZena

@ chovani simulujeme pomoci metody kone&nych prvki (FEM)
@ z vypoletniho hlediska

e pro realistickou simulaci je tfeba pocitat nelinedrni FEM
e iterativné skldadame a YeSime systém rovnic

@ je jich velmi mnoho (jedna rovnice pro stupefi volnosti)
o lze ¥esit derivalnimi i nederivagnimi metodami
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Vypocetni naro¢nost

Obecné dva velmi naro€né tkoly
@ sloZit systém rovnic
@ vyresit systém rovnic
Oba vhodné pro GPU
@ YeSenim se nebudeme zavyvat (publikovény prace o multigrid
metodach, konjugovanych gradientech, faktorizaci matic)
@ skladani bylo vice na okraji zajmu
e méné obecna implementace
e u derivanich metod miZe byt sloZitd implementace
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Skladani rovnic

Pro kazdy element potfebujeme vyjadfit stiffness matici

@ aplikace nékolika algebraickych operaci na malé datové
struktury

Kazdy element pFispiva do soustavy rovnic, kterou je tfeba vyresit
@ hodnoty pro vrcholy, které elementy sdili, je tfeba selist

@ vice moZnosti (atomické operace, barveni grafu)
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Simulace mékkych tkani
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Existujici prace

Akcelerace skladani pro konkrétni FEMy

@ nékolik kerneld implementuje skladani konkrétniho FEMu

@ velmi rychlé, mizZe byt komplikované v p¥ipadé velkého

mnoZstvi zpravcovdvanych dat na element

@ madlo flexibilni — zmé&na FEMu vyZaduje reimplementaci

@ né&kolik publikovanych implementaci, mapovani element-thread
Automatické generovani invokace kernelil

@ implementace kernell pro tfidu FEMu

@ ve vy3$8im programovacim jazyku lze popsat FEM, tento kéd
Jje skompilovdn do kédu volajiciho pfislusné kernely
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Co d&ldme my?

Implementace vétsich operaci
@ nelze provézt v ramci threadu kvilli omezenym zdrojiim
@ stdle ne dost sloZité pro mapovani element-blok
@ zavedeni medium-grained operaci
Flexibilni implementace
@ namisto kernelil YeSicich specifické ¢asti skladani
implementujeme kernely pro hromadné aritmetické operace
@ takovéto operace mohou byt pouZity k popisu libovolného
skladani rovnic
@ operace jsou vSak omezeny rychlosti globdlni paméti — je
zapotfebi je spojovat
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Medium-grained operace

Pracuji s daty pf¥ilis malymi pro blok, ale pf¥ili§ velkymi pro thread
@ pokud operace spojime, problém se jest& zv&tsi (déli se o
prostfedky)
@ jeden blok bude zpracovavat vice operaci, kazdou operaci
bude zpracovavat vice threadi
e tim jsme schopni dosdhnout lepsiho vyuZiti prostfedki
dostupnych multiprocesoru

vvvvvv

sdilené paméti

@ pro operace dekomponovatelné na pocet threadi blizkych
nasobku warpu lze nechat &ast threadll nevyuZitych

e miZe vézt na jednodussi a rychlejsi implementaci

povi& Molekulovy docking, simulace mékkych tkani



Simulace mékkych tkani
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Medium-grained operace

V rozhodnuti, jak operace mapovat na thready, ndm mizZe pomoci
podrobnéjsi benchmarkovéni karty.

100

" GTX200 ——
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G80 -

G80 coalesced

bandwidth (GB/s)

#threads

Obrazek: Bandwidth pro rizny polet aktivnich threadid ve warpu.
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Medium-grained operace

140 T T T T T T T T T T T T T
GTX200 unrest.
GTX200 restricted
G80 unrest. ««----
120 G80 restricted

bandwidth
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# threads

Obréazek: Bandwidth pro riizny polet threadii v bloku.
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Medium-grained operace

bandwidth (GB/s)

ol
2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24 26 28 30 32
# threads reading same word

Obrézek: Rychlost sdilené paméti pro riizny pocet threadi pFistupujicich
ke stejné hodnoté.
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Skladani operaci

Tim, Ze rozbijeme problém skladani na jednotlivé aritmetické
operace, vyrazné snizime flop-to-word ratio
@ implementace ve t¥ech krocich
e nalteme data z GMEM do SMEM
e provedeme vypocet nad SMEM
e uloZime vysledek do GMEM
@ Ize je tedy relativné jednoduse spojit
e vypoclty vice operaci voldme ve stejném kernelu
e data si mé&ni pfes SMEM namisto pomalejsi GMEM
@ spojovani ma v8ak své meze
e omezené zdroje
e rozdilnad granularita
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Skladani operaci

Slozity ukol
@ v soucasné dob& mame né&kolik ru¢né sesklddanych variant pro
ovéfeni konceptu
@ problém vybrani operaci ke sloZeni je obecn& velmi slozZity
e nejasny vybé&r operaci ke sloZeni
e obtiZné balancovani mnoZstvi spojenych operaci vs.

redukovany paralelismus
e obtizné odhadnutelny efekt synchronizace

@ zavedeni metrik odhadujicich vykon a automatického
generovani skladani
e predmét soulasné a hlavné budouci prace
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Vykon prvotni implementace

:

GPU SMEMIGMEM ——
GPU GMEM

10000 CPU 1 core

8000

6000

thousands elements/s
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