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P¥ipadové studie
.

P¥ipadové studie

Ve druhé poloving 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 vlastni
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

Problém ,,zadokovani” (zapadnuti, zasko&enfi) 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

@ likvidace znec&isténi

@ cokoliv téZici z moznosti upravovat vlastnosti proteint
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Molekulovy docking z vypocetniho 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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Vypotet Coulombovského potencidlu

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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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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CUDA implementace

PouZijeme-li pamé&t konstant
@ mdame zajistény cacheovany pfistup
e nevadi, Ze nds zajimaji pouze 4 floaty
o data se z globalni paméti ¢tou nejvyse jednou pro jeden warp
o redukuje ndroky 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 v8ak 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;
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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
@ predpotitdni mize byt provedeno na CPU (vypottena data se
uZziji mnohokrat, vykon neni kriticky)
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Co jesté 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 rychlejsi nez CPU implementace
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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

@ niz&i Casova sloZitost, Ize provadét na CPU
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Akcelerace programu AutoGrid

AutoGrid
@ souldst baliku AutoDock (velmi pouZivany dokovaci software)
@ plivodni kéd pouze CPU (navic ne p¥ilis optimalni)
@ poditd se v8emi vySe zminénymi silami

Akcelerace AutoGridu — program FastGrid

@ Marek Olgsk, JiFi Filipovi¢, Martin prokop. FastGrid — The Accelerated AutoGrid Potential Maps
Generation for Molecular Docking. Computing and Informatics. (to appear)

@ Marek Ol3sk, 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.
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FastGrid

Vypoclet ekvivalentni plvodnimu AutoGridu
@ nezavadi Zzadné nové aproximace

o vysledky se mohou mirné lisit kvdli jiné implementaci
floating-point operaci v dne$nich GPU

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

@ ostatni sily jsou pocitany na CPU jadrech
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Dielektrikum zavislé na vzdalenosti

AutoGrid pouZziva volitelné dielektrikum zavislé na vzdalenosti
@ CPU kéd predpotitava dielektrikum do tabulky
@ je nutno rozsi¥it implementaci prezentovanou ve [Stone08]
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
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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 nejvyhodnégjsi?
@ globalni pam&t miiZeme rovnou vyloudit

@ zbytek implementujeme a otestujeme
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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 horsf lokalita na vé&tSich buiikdch, malo bunék z¥ejmé& 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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Malé mv¥izky

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

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

Piavodni 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

Vzdalenost buiiky od atomu nyni poditdme 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 béZici na CPU paralelizujeme ptes platky m¥izky
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S rostouci velikosti m¥izky roste zat&Z na GPU
o 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 FeSenim je pfenést vice prace na GPU
Na smysluplné velkych problémech prekondme implementaci
AutoGridu cca 300x aZ 400x.
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Definice map

map(f, L1, .., L,) aplikuje n-arni funkci f(h, .., ;) na seznam(y)
vstupnich elementd Ly,..,L,, n > 1.

@ f nazyvdme mapovand funkce
@ jednotlivé instance f jsou nezavislé — trividlni paralelizace
@ avsak potencidln& problematickd implementace f

Nase aplikace

@ per-element vypolty v metod€ koneénych prvki
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Paralelni granularita

Paralelni granularita
@ samotny map ndam pro velké problémy poskytuje dostateény
stupefi paralelismu
@ co kdy¥ jsou ale naroky na on-chip pamé&tové zdroje funkce f
pFili§ vysoké?
o pamétové naroky f lze sniZit paralelizaci
@ je-li f paralelni, miZze ji provadét blok threadi
e to ale vyZaduje paralelizovatelnost na dostateény pocet vldken
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Stfedné-zrnny paralelismus

Problematické mapované funkce
@ nelze efektivn& ¥esit v jednom threadu (pf¥ili§ mnoho on-chip
zdrojii)
@ nelze efektivné ¥edit v bloku (p¥ilis malo paralelizovatelné)
St¥edn&-zrnna implementace
@ navrhli jsme zavézt (roveri paralelismu mezi thready a bloky

o f je paralelizovdna na vice threadd, ale vice instanci f je
poditano v bloku
e jednoduché pravidlo
o sloZit&jsi implementace
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P¥istup do sdilené paméti

P¥istup do sdilené paméti je v pFipadé stfedné-zrnnych
implementaci sloZit&jsi

@ broadcast v rdmci funkce neni broadcast v ramci half-warpu
(problém odpada u Fermi)

@ konflikty bank mohou vznikat mezi funkcemi
@ slozité vydcisleni stupné konfliktu

Zamezeni konfliktd bank mezi funkcemi
@ padding mezi datovymi elementy

@ proklddané uloZeni datovych elementi
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Ndsobeni malych &tvercovych matic

1 thread na 1 element vysledné matice, vice matic v bloku

@ viechny thready zpracovavajici ¥adek C &tou stejnou hodnotu
z A

@ vSechny thready zpracovavajici sloupec C &tou stejnou
hodnotu z B

@ pro matice velikosti nedélitelné 16 poZadavek na vice
broadcastl

e problém pro c.c. 1.x

@ konflikty mezi instancemi funkci nenastdvaji
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Ndsobeni malych &tvercovych matic

1 thread na ¥adek vysledné matice, vice matic v bloku
@ thready zpracovavajici paraleln& sloupec C ¢tou sloupec z A

@ thready zpracovavajici paraleln& sloupec C ¢tou stejnou
hodnotu z B

@ pti paddingu A a C u matic sudé velikosti Zzadné konflikty
bank uvnit¥ funkcf

@ konflikty mezi funkcemi u c.c. 1.x
e nasobné broadcasty z B

1 thread na sloupec vysledné matice, vice matic v bloku
@ stejny problém s ndsobnymi broadcasty

@ navic obtiZné&ji vyrovnani-se s konflikty ¢teni z B
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Ndasobeni matic

Akcelerace mapovani funkci
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Nékly lze optimalizovat specifické p¥ipady

Ndsobeni 4 x 4 matic
@ |ze obejit nasobné broadcasty
e pFi 4 threadech na funkci zaéneme nésobit vektory davajici
element (i, ) od pozice j mod 4, respektive i mod 4 potita-li
jeden thread sloupec vysledné matice
e pfi 16 threadech na funkci zatneme nasobit vektory davajici
element (7, ) od pozice (i +j) mod 4

e nefunguje obecné
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Granularita kernelt

Jak implementovat komplexné&jsi problémy ¥eSené pomoci map
@ jednoduché mapované funkce jsou znovupouZitelné
@ mapovani komplexni funkce lze pak Fesit jako sérii mapovanf{
jednoduchych funkci
A je to efektivni?
@ kernel by mé&l délat idedln& dost priace na to, aby vypocet
prekryl pamétové operace
@ u malych datovych elementi problém s nizkym pomérem
aritmetickych operaci k pamé&tovym
Takze v8echno do jednoho kernelu?

@ rozdilné pamé&tové ndroky a paralelizovatelnost v rozdilnych
Castech vypoctu degraduji vykon
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Hledani efektivni granularity

Hledani efektivniho rozdé&leni prace do kernell je sloZité

@ nelze pln& pfedem odhadnout

@ manualni experimentovani velmi slozité
e nachylné na chyby
o pfili§ mnoho moZnosti

Dekompozice-flize
@ problém dekomponujeme do jednoduchych zdkladnich operaci
o zakladni operace implementujeme jako samostatné kernely

@ jednotlivé kernely nasledn& miiZzeme flizovat do vétSich
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Dekompozice-flize

Vyhody a omezeni
@ implementované funkce jsou znovupouZitelné
@ mensi nichylnost k chybdm (flize je relativngé mechanickd)
@ balancovani bohatosti implementaci funkci a dosazitelného
vykonu
o stdle velké mnoZstvi rozdéleni problému do kernelii
Automatizace
o flize se tvofi docela mechanicky — automatizovatelnd dloha
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Aplikace ve FEM
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Generator fuzi

Z3akladni schéma generatoru flzi
@ problém zadefinovédn jako sekvence volani funkci v
jednoduchém imperativnim jazyce
@ kéd se prelozi do DAG zachycujici pfeddvani dat mezi
funkcemi
@ nad grafem je vygenerovan prostor fizi a jejich implementaci
(linearizace, alokace paméti a pouZité varianty funkci)
@ je provedena predikce vykonu kaZdé implementace flize
@ je vygenerovan kéd fizi a jejich volani
@ s nejlepsim odhadem vykonu
e pro nékolik nad&jnych s automatickym benchmarkingem
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Ukazka odhadu vykonu

s v .

Odhad vykonu a namé&Fené €asy pro rovnici

X=||A-B-v||2-(C-D+ C) (1)

l fusions configuration [ predicted measured [ granularity ‘

{IA-B-v[2}-{(C-D+C)} | 8683ns 8077ns | {331} {555}
N{A-B-v}|>{(C-D+C)} | 9.165ns 8343ns | {33} 1 {555}

[JA-B vl {(C-D+C) } 9.454ns  8.967ns 311{555}
{l[A-B-v[z-(C-D+ () } 9.869ns  9.263ns | {331555}
| no fusion | 14751ns  13.663ns [ 311555 |
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