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Abstrakt

Tato diplomova prace se vénuje rozsiteni akcelerované implementace simulace siteni akus-
tickych vln v médiu baliku k- Wave o moznost vyuziti vice GPU pro vypocet. Nejprve po-
pisuje multi-GPU systémy a nastroje, pomoci kterych je s nimi mozné pracovat. Pokracuje
popisem baliku k- Wave a analyzou existujicich akcelerovanych implementaci. Déle testuje
vybrané technologie na simulaci $ifeni tepla v médiu a na zakladé zjisténych vysledki vybira
nastroje pro navrh vysledné implementace. Nakonec shrnuje dosazené vysledky.

Abstract

This theses is focused on extending the accelerated implementation of propagating acoustic
waves in a medium simulation of k- Wave toolbox by the possibility of using multiple GPUs
for the computation. It first describes multi-GPU systems in general and the tools that can
be used to work with them. It continues with a description of the k- Wave toolbox and an
analysis of existing accelerated implementations. Selected technologies are then tested on a
heat diffusion in a medium simulation and the results are used to select tools for the design
a resulting implementation. Finally, it summarizes the results obtained.
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Kapitola 1

Uvod

Vyuziti GPU pro vSeobecné pouziti se v dnesni dobé stava stale popularnéjsi. Nabizi vysoky
vypocetni vykon pri nizké spotiebé elektrické energie a cené vypoctu. Proto se stdle castéji
vyvojari snazi presunout vypocet tloh vhodnych pro paralelni zpracovani pravé na GPU.

Problém ovsem nastava v pripadech, v kterych mé tloha pftilis vysoké pamétové naroky.
Aktualné se velikosti paméti u béznych GPU pohybuji kolem 10-16 GB, u profesionalnich
GPU se velikost dostava az na 80 GB. Pro mnoho 1loh je to dostacujici, nicméné stejné tak,
jako se v prubéhu casu velikosti paméti zvétsuji, zvysuji se rovnéz pozadavky na aplikace,
naptiklad na rozméry simulaci. Tato prace se zabyva jednim z takovychto pripadi.

Balik k- Wave je nastrojem pro simulaci sifeni akustickych vin v médiu uréenym pro si-
mulace z oblasti pruchodu ultrazvukovych vin komplexnim prostiedi, jako jsou zivé tkané.
Ptvodni implementace byla vytvorena pro MATLAB, nicméné pro vyssi vypocetni vykon
byly doc. Jifim Jarosem vytvoreny vysokovykonnostni implementace v jazyce C++ pro vy-
pocet na jednom nebo vice CPU a pro vypocet na jednom NVIDIA GPU. Hlavni vyhodou
presunuti vypoc¢tu na GPU je sniZeni vypocetniho ¢asu a ceny vypoctu, avSak jejim uska-
lim je omezend velikost simula¢ni domény. Naptiklad pro vypocet slozitéjsi 3D simulace
na GPU s 40 GB paméti by byla velikost hrany simula¢ni domény omezena na 700 bodi.
Existuje vSak nékolik zptisobti, jak provadét i vétsi simulace s vyuzitim GPU. Jsou jimi

e uklddani hodnot s nizsi pfesnosti — tim se ale vyrazné snizi presnost vypoctu,

e uklddani hodnot, se kterymi se pravé nepocita, do systémové paméti — to ale ex-
trémné snizi vykon kvuli niz$i propustnosti mezi systémovou paméti a GPU a

e distribuovani vypoctu mezi vice GPU.

Tato prace se zabyva akceleraci vypoctu simulace siteni akutstickych vin v médiu s vy-
uzitim multi-GPU systému zaloZenych na nékolika NVIDIA GPU. Nejprve v kapitole 2
popisuje architekturu multi-GPU systému a predstavuje konkrétni systémy, které budou
pouzity pro méfeni a testovani. Kapitola 3 je vénovana zpusobu programovani multi-GPU
systému. Popisuje zakladni programovéaci techniky a predstavuje fadu knihoven pro praci
s nimi. V kapitole 4 je detailnéji predstaven balik k- Wave. Popisuje matematické principy,
na kterych simulace funguje, a analyzuje existujici C++ implementace. Kapitola 5 testuje
vybrané technologie a principy na jednodussi simulaci z k- Wave. V kapitole 6 je predstaven
navrh a multi-GPU implementace vysledného programu. Nakonec jsou v kapitole 7 popsany
dosazené vysledky.



Kapitola 2

Multi-GPU systém

V poslednich letech se stéle vice rozviji iloha GPU jako obecného akceleratoru (GPGPU)
a to hlavné diky jeho vysokému vypocetnimu vykonu a energetické tispornosti. [13] Rovnéz
Tato kapitola se zabyva multi-GPU systémy s grafickymi kartami NVIDIA. Popisuje jejich
strukturu a zpusoby komunikace.

Multi-GPU systém je pocita¢ nebo vice pocitacu osazeny dvéma a vice grafickymi kar-
tami. Ty jsou mezi sebou projeny pomoci systémové sbérnice, sitového rozhrani nebo jinych
propojeni. Takovyto systém umoznuje rozdélit tlohu mezi vice GPU s cilem dosdhnout vys-
stho zrychleni nebo vétsitho mnozstvi dostupné paméti pro vypocet.

Idedlni tlohy pro GPU jsou masivné paralelizovatelné s vysokou aritmetickou intenzitou
a opakovanym vyuzitim dat. Vyssiho vykonu je také dosazeno pro pravidelné tlohy, u nichz
lze 1épe predvidat, jakym zpiisobem program pobézi a podle toho je také optimalizovat. Pri-
kladem muze byt vektorové nasobeni nebo transpozice matice. Nepravidelné algoritmy jsou
nost vyuziti zdroji. Takovymito algoritmy mohou byt napriklad vytvareni nebo prichody
stromovymi a grafovymi datovymi strukturami.
Nepravidelnost algoritmu muze byt popsédna kombinaci Control Flow Irregularity (CFI)
a Memory-Access Irregularity (MAT). CFI je ddno divergenci toku programu, kterd je zavisla
na datech, jenz nejsou znama v dobé kompilace. Mohou to byt napt. podminéné prikazy
nebo smycky. MAI popisuje nepravidelnost piistupu do paméti na zakladé jinych dat. Obé
tyto neregularity zvysuji datové zavislosti a je tfeba jim vénovat zvySenou pozornost pri im-
plementaci algoritmu.

Primy pristup do paméti (direct memory access, DMA) je jednim z tfech hlavnich
zpusobi, jak provadét prenos dat mezi dvéma zafizenimi — ostatnimi jsou polling (ak-
tivni dotazovani) a preruseni. [21] Jeho hlavni vyhodou je, Ze pfenos nikterak nezatézuje
procesor, protoze o prenosy dat se stara specializovany hardware. Také snizuje latenci pti-
stupu k datim a pocet pristupti do paméti. Rovnéz neni nutné vytvaret docasné buffery
pro odesiland nebo pfijimand data. DMA se pouziva hlavné pro vstup/vystupni operace a
pro vysokorychlostni komunikaci napt. s GPU.



Vzdaleny piimy pristup do paméti (remote direct memory access, RDMA) je roz-
siteni DMA o vzdéleny pristup pres sitové rozhrani. [23] Pouziva se v pripadech, kdy je
treba prendset velké mnozstvi dat po siti s nizkou latenci. Typicky byva zakomponovian
v architektufe vypocetnich nebo datovych centrech.

2.1 Technologie propojeni

Nejslabsim mistem GPU a multi GPU systémi je komunikace mezi GPU a CPU nebo mezi
dvéma GPU. [22] Technologie propojeni se snazi o co nejvétsi propustnost a nejnizsi latenci
komunikace mezi dvéma koncovymi zarizenimi.

Systémova sbérnice

V pribéhu vyvoje grafickych karet existovala fada sbérnic pro jejich ptipojeni. V roce 2003
vzniklo rozhrani PCI Express (PCle), zalozené na svych predchudcich PCI a PCI-X, které
se pouzivd dodnes pro vysokorychlostni pfipojeni rozsirujicich karet. Je definovano jiz 6
verzi a sedmé je aktudlné ve vyvoji. Kazda nova verze (s vyjimkou verze 3) zdvojnasobuje
sitku pasma (tabulka 2.1). VSechny verze jsou zpétné i dopredné kompatibilni, coz umoziiuje
pripojovat novy hardware do starsich systém i starsi hardware do novych.

PCle je sériovou sbérnici pro point to point komunikaci sklddajici se z linek, které jsou
exkluzivné vyhrazeny pro komunikaci mezi root complex a koncovym zarizenim. Linka mize
obsahovat 1, 2, 4, 8, 12, 16 nebo 32 full-duplez spojeni (oznacované jako x1 az x32). V praxi
se vsak x12 a x32 nepouzivaji. Celkovy pocet linek pak zavisi na modelu CPU a ¢ipové sadé
zakladni desky pocitace.

Topologie PCle ma jednoduchou stromovou strukturu. Neumoznuje smycky ani jiné
komplexni topologie. Korenem topologie je root complex, kterym se oznacuje skupina kom-
ponent mezi CPU a PCle rozhranim. Miuze obsahovat nékolik ¢ipt, rozhrani procesoru nebo
rozhrani systémové paméti. Topologie se ddle miize skladat z prepinact, mosti nebo kon-
covych zafizeni. Prepinace poskytuji fanout nebo agregacni schopnosti. Umoznuji pripojit
vice zafizeni k jednomu PCle portu a sméruji preposilané pakety. Mosty poskytuji rozhrani
ostatnim sbérnicim, jako jsou PCI nebo PCI-X.

Verze a rok Sitka pasma jednoho spojeni
1.0 (2003) 0,250 GB/s
2.0 (2007) 0,500 GB/s
3.0 (2010) 0,985 GB/s
4.0 (2017) 1,969 GB/s
5.0 (2019) 3,938 GB/s
6.0 (2022) 7,563 GB/s
7.0 (2025, planovano) 15,125 GB/s

Tabulka 2.1: Srovnéni sitky pasma jednotlivych generaci PCI Express.

NVLink

NVLink je prvnim vysokorychlostim propojeni GPU. [26] Umoziuje obousmérnou point to
point komunikaci mezi GPU i CPU. Poskytuje primy pristup do jejich paméti pro cteni,
zapis i atomické operace. Aby bylo mozné tuto technologii vyuzivat, je tfeba, aby byly



NVLink sbérnice grafickych karet mezi sebou fyzicky propojeny NVLink mustkem, nebo
aby GPU byly ptipojeny k zdkladni desce pomoci SXM soket.

NVLink sbérnice je rozdélena na nékolik linek. [17] Kazda z nich obsahuje dvé podlinky,
kazdou pro jeden smér komunikace. Podlinka se dale skladd z 8 (architektury Pascal a
Volta) nebo 4 vodic¢u (architektury Ampere a Hopper). Jednotlivé linky si lze predstavit
jako kabely propojujici dvé GPU. Cim vice linek povede mezi dvéma GPU, tim vétsi bude
sitka pasma mezi nimi. Pro dosazeni maximalni sirky pasma mezi dvéma GPU je tedy
nutné propojit vsechny jejich linky. Redlnd propustnost linky je silné ovlivnéna velikosti
zasflanych pakettl. Jeden paket miize mit velikost az 256 B. Cim vétsi pakety jsou posilany,
tim vyssi je vysledna propustnost. Tabulka 2.2 ukazuje rozdily ve vlastnostech a sitkach
pasem mezi jednotlivymi generacemi NVLink.

1. generace 2. generace 3. generace 4. generace
(Pascal, 2016) | (Volta, 2017) | (Ampere, 2020) | (Hopper, 2022)
Pocet linek 4 6 12 18
Pocet vodic¢u podlinky 8 8 4 4
Sitka pasma vodice 20 Gb/s 25 Gb/s 50 Gb/s 50 Gb/s
Sfika pasma linky 40 GB/s 50 GB/s 50 GB/s 50 GB/s
Celkova sifka pasma 160 GB/s 300 GB/s 600 GB/s 900 GB/s

Tabulka 2.2: Srovnani jednotlivych generaci NVLink. Sitka pasma linky a celkova §fika
pasma je maximalni teoretickd hodnota oboustranné komunikace.

Existuje nékolik zptsobu propojeni GPU pomoci NVLink. Nejjednodussi je jiz zminéné
plné propojeni 2 GPU (obréazek 2.1b), které maximalizuje sitku padsma mezi nimi. Lze také
plné propojit 4 GPU, 8 GPU na dvousoketovych systémech do tzv. hyperkostky (obrézek
2.1¢) nebo napft. plné propojit GPU se systémovou paméti (obrazek 2.1a), coz oproti pro-
pojeni pomoci PCle znékolikndsobuje maximalni sitku pasma. [18][19] Takového zapojeni
je pouzito v serverech DGX-1 od NVIDIA.

NVSwitch je prepinac¢ pro NVLink, ktery umoziuje propojit 8 nebo 16 GPU na jednom
vypocetnim uzlu. [16][28] V piipadé 8 GPU mohou mezi sebou komunikovat 4 pary GPU
s maximalni sitkou pasma 900 GB/s (NVLink verze 4). NVSwitch také akceleruje multicast
a redukéni operace a umoznuje komunikaci s jingm NVSwitch. Celkové tak lze propojit az
256 GPU (NVLink verze 4, pouze na NVIDIA DGX H100 serverech).

InfiniBand

InfiniBand je sifova technologie zalozena na preposilani prepinanych packetu, ktera se vy-
uziva zpravidla k propojeni uzli ve vypocetnich clusterech nebo datovych centrech. [27]
Jejimi prednostmi jsou velice kratké zpozdéni, velka Sitka prenosového pasma a nenaroc-
nost na CPU koncovych zarizeni. Vyuziva konceptu zero copy, coz je pfimy prenos dat mezi
pameétmi koncovych zarizeni bez dalsiho bufferovani nebo kopirovani prostiednictvim soft-
ware na cilovém zarizeni. Umoznuje také uzivateli primy pristup k Host Channel Adapter
(HCA) bez nutnosti interakce s jddrem operacniho systému (kernel bypass).

Topologie se sklada z koncovych zafizeni pripojenych do sité prostiednictvim HCA,
prepinacu nebo smérovact. Presnd architektura jednotlivych prvki neni ve vétsiné pripada
znama, jelikoz specifikace InfiniBand architektury definuje pouze jejich zakladni principy,
a konkrétni reseni jsou proprietarni. Kazda InfiniBand sit musi obsahovat jedenoho hlav-
niho subnet managera, ktery ji spravuje — inicializuje, sleduje jeji zmény a komunikuje



<—>» NVLink <--» PCI-E
(a) Mezi CPU a GPU.

<«<—» NVLink <«--» PCI-E

(b) Mezi 2 GPU.

<> NVLink <->»PCI-E <> propojeni CPU

(¢) Mezi 8 GPU na dvousoketovém uzlu.

Obréazek 2.1: Priklady propojeni GPU a CPU pomoci NVLink a PCI Express. Uvazovany
jsou GPU s 4 linkami.

s subnet management agenty. Ti bézi na vsech koncovych zafizenich a prepinacich. Subnet
Manager muze byt spustén na vyhrazeném uzlu nebo na nékterém z prepinaci. Jedna se
tedy o centralizovanou architekturou.

Pro InfiniBand je definovano nékolik verzi rychlosti spojeni. Puvodni single data rate
dosahuje rychlosti 2,5 Gb/s pro jednu cestu. Pozdéji byly pridény definice pro double a quad
data rate, které zdvojnasobuji a zectyinasobuji sitku pasma. Kazda linka obsahuje 1, 4, 8
nebo 12 cest. Nejcastéji vyuzivana je linka se 4 cestami. Pro prenos dat jsou vyuzivany mé-
déné nebo optické kabely. InfiniBand se vyhybéa zahazovani packet z divodu preplnénych
buffert na prepinacich, jako je tomu napriklad u Ethernetu. Misto toho jsou zasilany tzv.
pause ramce. Je vyuzivana link-by-link kontrola toku dat.

Transportni vrstva poskytuje 5 typt sluzeb — spolehlivé spojeni, spolehlivy datagram
(volitelné), nespolehlivy datagram, nespolehlivé spojeni a rozsifené spolehlivé spojeni (voli-
telné). Spolehlivé sluzby zarucuji prenos v poradi bez duplicitnich paketi a opétovné zaslani
ztracenych nebo chybnych pakett. Nespolehlivé sluzby zadné zaruky neposkytuji. Obé sku-
piny sluzeb vyuzivaji sekvencni cisla paketi a je tak mozné detekovat i ztacené pakety
nespolehlivych sluzeb, nicméné standard nedefinuje chovani v téchto situacich.

InfiniBand definuje vlastni vysokouroviové sitové rozhrani verb API. Stejné jako socket
API pouziva IPv4 a IPv6 adresovani, full-duplex spojeni a rozhrani pro prijimani a odesilani
dat na uzivatelské trovni. AvSak na rozdil od socket API umoznuje zasilat pouze zpravy



(nepodporuje proud bytu), vyuziva zero copy a kernel bypass, vyzaduje registraci paméti
pro transfer a pracuje asynchronne.

NVIDIA GPUDirect

GPUDirect je kolekce technologii firmy NVIDIA pro vysokorychlostni prenosy dat s niz-
kou latenci bez nutnosti kopirovat data do systémové paméti a nezatézuje CPU. [24][33]
Umoznuje P2P komunikaci GPU, RDMA pro vzdéaleny pristup nebo primou komunikaci
s diskovym ulozistém. Vzdy vybird nejrychlejsi moznou variantu spojeni (PCle, NVLink,
InfiniBand a dalsi).

2.2 Hardware

Tato podkapitola se vénuje konkrénim multi-GPU systémtm. Specifikuje jejich komponenty
a popisuje, které technologie jsou pouzity k propojeni jejich komponent a uzli. Uvedené
systémy budou dale pouzity pro testovani technologii a vyhodnoceni vysledku.

Superpocita¢ Barbora

Superpocita¢ Barbora obsahuje 8 vypocetnich uzli s GPU akceleratory. Kazdy uzel je osazen
dvéma 12 jadrovymi procesory Intel Skylake Gold 6126 s frekvenci 2,6 GHz, 192 GB DDR4
paméti a ¢tyfmi GPU NVIDIA Tesla V100-SXM2 architektury Volta (2017). [9] Kazdé
GPU obsahuje 5120 CUDA jader a mé k dispozici 16 GB HBM2 paméti o Sifce pasma
900 GB/s. [3] GPU jsou pfipojena k zékladni desce pomoci SXM2 soketu. Ten propojuje
GPU s CPU pomoci PCle 3.0 a jednotlivi GPU mezi sebou pomoci NVLink 2. generace
s podporou GPUDirect (obrézek 2.2). Maximalni potencidlni vykon na vSech GPU je tedy
4 x 15.7 TFLOPS pro vypocty s jednoduchou presnosti. K propojeni s dalsimi uzly slouzi
2 x 100 Gb/s InfiniBand.

<«—>» NVLink <«->» PCle <«—» propojeni CPU

Obréazek 2.2: Schéma propojeni komponent na akcelerovanych vypocetnich uzlech superpo-
¢itace Barbora.

DGX-2

DGX-2 je vysoce vykonny vypocetni uzel od firmy NVIDIA. [12] [7] V jeho jadru se nachazeji
2 procesory Intel Xeon Platinum 8168 s 24 jadry pracujici na frekvenci 2.7 GHz s pristupem
k 1,5 TB DDR4 opera¢ni paméti. Hlavni vypocetni vykon s celkovou teoretickou hodnotou



2 PFLOPS pro FP32 poskytuje 16x NVIDIA V100 GPU s 32 GB HBM2 paméti. GPU
jsou mezi sebou propojena pomoci NVLink 2. generace skrze 12 NVSwitch do stromové
struktury (obrdzek 2.3) s celkovou kapacitou paméti 512 GB a propustnosti 2,4 TB/s.
Ke komunikaci s jinymi uzly obsahuje 8 x 100 Gb/s InfiniBand nebo Ethernet.

—_— PCle Switch Tree |

: v
o> PCle Switch Tree |

<> NVLink <->» PCle <> propojeni CPU

Obrazek 2.3: Schéma propojeni GPU na systému NVIDIA DGX-2 pomoci NVLink s vyu-
zitim nékolika NVSwitch.

Superpocita¢ Karolina

Superpocita¢ Karolina poskytuje pristup k 829 vypocetnim uzltim, z toho 72 vypocetnich
uzlt je vybaveno GPU akceleratory. [10] Kazdy akcelerovany uzel je osazen dvéma 64 jadro-
vymi procesory AMD EPYC 7763 s frekvenci 2,45 GHz, 1024 GB DDR4 systémové paméti
a 8 GPU NVDIA A100 architektury Ampere (2020). [6] Ty jsou propojeny s CPU pres
PCle 4.0 a s ostatnimi GPU pomoci NVLink 3. generace pres NVSwitch skrze SXM4 soket
(obrazek 2.4). VSechna GPU tak jsou plné propojena 12 linkami o maximdlni propustnosti
600 GB/s. V kazdém GPU se nachdzi 6912 CUDA jader, kterd maji ptistup k 40 GB HBM2
paméti s sitkou pasma 1555 GB/s. Jejich teoreticky vykon je 8 x 19.5 TFLOPS pro FP32.
Pro vysokorychlostni komunikaci s ostatnimi uzly slouzi 4 x 200 Gb/s InfiniBand rozhrani.



NVSwitch

<—>» NVLink <«->» PCle <> propojeni CPU

Obrazek 2.4: Schéma propojeni propojeni komponent na vypocetnich uzlech superpocitace
Karolina s GPU akceleratory.
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Kapitola 3

Programovani multi-GPU systémi

I pres stale zvétsujici se moznosti rychlejsitho propojeni vice GPU a CPU zustava jejich
komunikace nejslabsim ¢lankem multi-GPU systémt. Nékteré komunikaci se nelze vyhnout
— GPU je stale jenom koprocesor a musi byt tedy fizeno z CPU. Ve vétsiné pripadi ma
vSak programéator pri implementaci algoritmu kontrolu nad tim, jak komunikace probih4,
a Casto muze vymeénu dat podstatné snizit, prekryt nebo dokonce zcela eliminovat.

Tato kapitola se zaméruje na programovani multi GPU systémii. Popisuje préaci s témito
systémy pomoci CUDA a dalSich knihoven jako jsou NCCL a cuFFT.

3.1 CUDA

CUDA je platforma pro paralelni vypocty. Poskytuje své rozhrani pro mnohé programovaci
jazyky jako jsou C/C++, Fortran, Python a dalsi. [15] V této préci je vyhradné pracovano
s rozhranim pro C/C++.

Prvnim krokem na multi GPU systémech je zjisténi, kolik GPU se v systému nachazi.
K tomu slouzi funkce cudaGetDeviceCount. Nésledné je mozné pies jejich id (od 0 po zjis-
tény pocet zafizeni) iterovat a zjistit informace o nich funkci cudaGetDeviceProperties.
Ve vracené strukture lze zjistit vypocetni schopnost, velikosti paméti a dalsi uzite¢né infor-
mace.

Volané CUDA funkce, kernely a streamy jsou vzdy vztazeny k aktudlnimu kontextu, to
znamena pro zvolené zarizeni. Pravé pouzivané zarizeni je mozné zjistit s pomoci funkce
cudaGetDevice. Zvolit jiné GPU lze pomoci funkce cudaSetDevice. Dilezitou vlastnosti
zmény kontextu je jeji asynchronnost a nizky overhead.

Unifikovany virtualni adresovy prostor

Unifikovany virtudlni adresovy prostor (UVA) vkladd vSechny procesory (CPU i GPU)
do jednotného pamétového prostoru. [14] Je tak umoznéno z hodnoty ukazatele zjistit,
na kterém zarizeni se data nachézeji. Pfi kopirovani paméti pak neni tfeba urcovat smér
kopirovani. Pred zac¢atkem pouzivani UVA je tfeba na vSech zarizenich zkontrolovat, zda
UVA podporuji a to v nastaveni priznaku unifiedAddressing ve vlastnostech zarizeni.
UVA je podporovan pouze na 64-bitovych architekturach.
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Peer-to-peer komunikace

Peer-to-peer (P2P) pristup umoznuje jednomu GPU piimy piistup do globédlni paméti ji-
ného GPU. [15] Vsechna GPU musi byt pfipojena ke stejnému PCle root complex nebo
propojena pres NVLink. Existuji dva médy P2P komunikace:

e Peer-to-peer Access — umoznuje nacitat a ukladat adresy ukazateli do paméti
jiného GPU,

e Peer-to-peer Transfer — dovoluje pifimé kopirovani dat mezi GPU.

Pro povoleni P2P mezi dvéma GPU je tfeba nejprve zkontrolovat, jestli je mozné na-
vazat spojeni, pomoci funkce cudaDeviceCanAccessPeer. Pokud ano, lze P2P komunikaci
povolit funkci cudaDeviceEnablePeerAccess. Zpiistupnéné spojeni je pouze jednosmérné,
pro povoleni opa¢ného spojeni je tfeba postup opakovat se zaménénymi id GPU.

Kopirovat data mezi GPU lze pomoci funkei cudaMemcpyPeer (pokud neni podporovéno
UVA), cudaMemcpy a jejich asynchronnich verze.

Unifikovanad pamét

Unifikovana pamét je rozsireni konceptu UVA o automatickou migraci alokovanych stranek
do paméti procesoru, ktery s nimi pracuje. [20] V praxi to znamend, Ze sta¢i nahradit
volani funkce malloc nebo operatoru new funkci cudaMallocManaged. Je tak umozné psat
podstatné jednodussi koéd, jak lze vidét na ukézce kédu 3.1.

Jak uz bylo zminéno, pokud procesor pristupuje ke strance, ktera se aktualné nenachazi
v jeho paméti, musi Cekat, nez bude presunuta. Pro predchazeni témto pripadim exis-
tuje tzv. prefetching funkci cudaMemPrefetchAsync, kterd asynchronné pfesune potiebné
stranky do paméti specifikovaného procesoru.

Podpora skutecné unifikované paméti s hardwarovou podporou vypadki stranek se ob-
jevuje az na architekturdch Pascal (2016) a pozdéji. Do té doby existovala pouze softwarova
podpora vypadkt stranek, coz znamenalo zna¢ny overhead v jejich presunu.

3.2 NCCL

NCCL (NVIDIA Collective Communications Library) je knihovna poskytujici rozhrani
ke komunika¢nim primitivim mezi GPU. [2] Umoznuje pracovat s grafickymi akcelera-
tory v kombinaci vice GPU na vldkno nebo proces, vice GPU na vice vlaken nebo vice
GPU na vice procest. Pfi komunikaci vybira nejrychlejsi cesty podle topologie zapojeni.
Umoznuje tizkou spolupréaci s MPI. Lze tak napiiklad vytvaret komunikatory z existujicich
MPI komunikatori.

Knihovna zprostredkovava point to point send a receive komunikace a 6 komplexnich
kolektivnich operaci, kterymi jsou:

e AllReduce — provede redukci nad daty na vsSech zafizenich a vysledek rozhlasi mezi
vsechny ranky,

e Broadcast — rozhlasi hodnotu ranku n mezi vsechny ranky,

e Reduce — provede redukci nad daty vsech zarizeni a vysledek ulozi na ranku n,
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size_t n; size_ t n;
dim3 grid, blocks; dim3 grid, blocks;
intx hostData; intx data;

intx devData;

hostData = new int[n]; cudaMallocManaged(&data, n * sizeof(int));
cudaMalloc(&devData, n * sizeof(int));

initDataOnCPU (hostData, n); initDataOnCPU(data, n);

cudaMemcpy (devData, hostData, n * sizeof(int), /* Possible prefetch */
cudaMemcpyHost ToDevice);

kernelOnGPU< <<grid, blocks>>>(devData, n); kernelOnGPU< < <grid, blocks>>>(data, n);

cudaMemcpy (hostData, devData, n * sizeof(int), /* Possible prefetch =/
cudaMemcpyDeviceToHost);

useDataOnCPU (hostData, n); useDataOnCPU(data, n);
(a) Bez unifikované paméti (b) S unifikovanou paméti

Obréazek 3.1: Srovnani implementaci jednoduché alokace a postupné prace na CPU i GPU
bez unifikované paméti a s vyuzitim unifikované paméti.

e AllGather — sesklada hodnoty z n rankt do jedné dlazdice, kterou distribuuje mezi
vSechny ranky,

e ReduceScatter — provede redukci nad daty a vysledek rovnomérné rozmisti mezi
vsechny ranky.

Vyhodou NCCL knihovny oproti jingym implementacim je provadéni komunikacnich i vy-
pocetnich operaci v jednom kernelu. Je tak dosazeno vyssi rychlosti synchronizace a vyssi
propustnost.

3.3 CUDA-Aware MPI

Message Passing Interface (MPI) je standard definujici rozhrani pro meziprocesorovou ko-
munikaci pomoci zasilani zprav. [24] Vyuzivd se hlavné v paralelnich high performance
computing (HPC) aplikaci. Zahrnuje kolektivni i point to point komunikace. Standard ne-
urcuje, jakym zpusobem maji byt komunikace provadény. Existuji tak rizné implementace
vyuzivajicich rozdilnych technologii.

V klasické MPI aplikaci akcelerované pomoci GPU by tedy bylo tfeba napf. pii distri-
buci dat mezi GPU jednotlivych procesii nejprve rozdistribuovat data do systémové paméti
procestu a nasledné je nakopirovat do paméti GPU.

CUDA-Aware MPI umoznuje pfenos dat pfimo do paméti GPU. Vyuziva k tomu UVA,
kdy je z adresy zjisténa lokace bufferu. Ubyva tak nutnost kopirovani dat do systémové
paméti a zatéz procesoru. Implementace navic mohou pouzit i GPUDirect RDMA.
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3.4 NVSHMEM

NVSHMEM je knihovna pro paralelni jednostranné komunikace implementujici standard
OpenSHMEM verze 1.3 pro clustery s NVIDIA grafickymi kartami propojenymi pomoci
NVLinku, PCle nebo InfiniBand a dopliiuje jej o vlastni funkcionalitu. [8] Podporuje

o symetrickou alokaci GPU paméti,
e komunikaci iniciovanou GPU s podporou CUDA datovych typu,
e rozhrani pro kolektivni spusténi CUDA kernelt na GPU,

e rozhrani pro iniciovani prenosu dat z CPU a vykonani prenechavajici na GPU s vyu-
zitim CUDA streamn,

e kolektivni komunikace CUDA warpt nebo bloku a

¢ blokujici i neblokujici operace.

NVSHMEM tloha se skladd z nékolika procesi nazyvanych processing element (PE),
které provadéji stejny program na GPU akcelerovanych uzlech. Vsechny PE maji svoje jedi-
necné ID, jenz je vyuzivano jako identifikace zdrojového a cilového procesu pii komunikaci.
PE mohou provadét jednostranné komnunikace nebo kolektivni operace v ramci tymu. Tym
miuize byt preddefinovan knihovnou:

o SHMEM_TEAM_WORLD — vsechny PE (vychozi tym),
e SHMEM_TEAM_SHARED — vsechna PE sdilejici pamétovy prostor a
e SHMEM_TEAM_NODE — vsechna PE na jednom uzlu,

nebo miize byt vytvoren jako podmnozina z preddefinovanych tymi jednou z rodiny funkei
nvshmem_team_split_x*.

Pamét kazdého GPU je rozdélena na privatni a sdilenou. Privatni pamét 1ze alokovat
béznymi prostfedky pro alokaci a neni pfistupnd z zddného jiného PE. Sdilend pamét,
neboli symetric memory, naproti je naproti tomu pristupné vsem ostatnim PE. Dohromady
tvoii tzv. Partitioned Global Address Space (PGAS). Jeji alokace je provadéna kolektivné
vSemi PE funkci nvshmem_malloc, kterd alokuje pamét z symetric heap (SH). Dulezitou
vlastnosti alokace je, ze na vSech PE je alokovan stejné velky blok paméti. Velikost SH
je ddna promeénnou prostiedi SHMEM_SYMMETRIC_SIZE a musi byt nastavena pred béhem
programu.

Hlavni vyhodou knihovny je moznost provadét datové prenosy, sychronizace a dalsi vzda-
lené operace primo z CUDA kerneli. Je tak snizena nutnost dalsi synchronizace mezi GPU
a CPU a také lze provadét delsi kernely. Nejzietelnéjsi rozdil je mozné sledovat u malych
aplikaci, u kterych ma velky vliv na jejich vykon mnozstvi komunikace.

3.5 HDF5

HDF5 je knihovna, datovy model a formét pro uklddani a nakladani s daty. [11] Knihovna
poskytuje multiplatformni I/O rozhrani s vysokym vykonem a efektivitou. Je pouzivina
v nejriznéjsich odvétvich od védeckych vypocti po uklddani dat na mobilnich zarizenich.
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Umoznuje praci s velkym mnozstvim datovych typi, které uklddda do datovych modeli
popsanymi metadaty.

Knihovna je rozdélena do nékolika vrstev. [32] Nejvyssi vrstva poskytuje vysokotrov-
nové rozhrani pro pristup k infrastrukture (datovym typim, datovym prostorim apod.),
objektim datovych modeli a nastavitelnym vlastnostem knihovny. V interni ¢asti se na-
chazeji komponenty pro spravu paméti, konverzi datovych typu, I/0 filtry a dalsi. Nejnizsi
vrstva virtual file layer se skldda z implementaci virtual file driver (VFD) mapujici HDF5
adresovy prostor na adresy ulozisté. Uzivatel ma moznost zvolit, ktery VFD méa knihovna
pouzit.

Vychozim VFD je SEC2. Ten pracuje s pomoci POSIXovych funkci pro préci se soubory.
MPI-IO VFED se pouziva v paralelnich aplikacich vyuzivajicich implementovanych pomoci
MPI. Direct VFD pracuje podobné jako SEC2, ale na rozdil od néj vynucuje primy zapis
dat do souborového systému. Zabranuje tak bufferovani v operacnim systému. GDS VFS
vyuziva technologii GPUDirect Storage a umoznuje kopirovat data piimo mezi GPU a
ulozistém pii vyssi rychlosti. Podobné lze také vyuzit MPI-IO VFD v pripadé, ze byla
knihovna zkompilovani s MPI knihovnou podporujici CUDA-Aware MPI.

3.6 Paralelni FFT

Rychld Fourierova transformace (FFT) je jednim z nejdulezitéjsich a také casové a vy-
pocetné naroénych vypoctu uzivanych v simulacich. [29] [30] Jeho hlavni vyhodou oproti
standardni implementaci Fourierovy transformace je jeho efektivita. Jeho casova slozitost
je totiz O(n -log(n)) oproti piivodni O(n?). S rostoucimi pozadavky na velikosti simulaci
a rychlost vypoctu je nezbytné mit moznost provadét tento vypocet paralelné. Typicka
aplikace vyuzivajici FFT m4 schéma:

1. dopredné FFT,

2. vypocet hodnot ve frekvencéni doméné,
3. zpétné FFT a

4. vyuziti vypocitanych hodnot.

Pro préci se spocitanymi hodnotami v realné i frekvenéni doméné je nezbytné znat jejich
zpusob distribuce mezi procesory.

Dekompozice domény

Pii paralelnim vypoc¢tu FFT je nezbytné urcit, jakym zptisobem bude doména dekompo-
novana. Pro 3D FFT se pouziva slab (1D dekompozice), pencils (2D dekompozice) nebo
blocks (3D dekompozice).

Slab dekompozice rozdéluje doménu v jedné dimenzi rovnomérné mezi procesory (obrézek
3.2a). Ty tak mohou vypocitat FFT pro ostatni dimenze, u kterych jsou pfitomny vsechny
prvky. P¥i vypoc¢tu 3D FFT pouzivajici dekompozici v ose z by tedy bylo mozné provést FFT
v osach x a y. Pro vypocet zbyvajici dimenze je potieba ziskat chybéjici hodnoty, které jsou
ulozeny v pamétech ostatnich procesorii. Existuje nékolik pristupt, jak provést vymeénu dat.
Nejjednodussim je zaslat potfebna data ostatnim procesortim, tzv. distribuovand metoda.
To vsak vede k prilis objemné komunikaci. Proto se Castéji pouziva metoda, kdy je cela
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doména transponovana a lze tak provést FFT v nejvyssi dimenzi, tedy u 3D FFT v ose z.
Pro obnoveni puvodniho poradi je tfeba znova provést transpozici.

Pencils dekompozice rozdéluje doménu ve 2 dimenzich (obrazek 3.2b) a vzniklé hranoly
rozdéluje mezi procesory. Rozdéleni miize byt provedeno kolem libovolné osy. Pii vypoctu
je nejprve vypocteno FFT v ose, ve které jsou pritomny vsechny prvky, poté je provedena
transpozice a postup se opakuje. Opét je pro uvedeni dat do ptivodniho poradi provést
nakonec jesté jednu transpozici.

Blocks dekompozice rozbiji doménu na 3D blocky (obrazek 3.2¢), které jsou rovnomérné
rozdéleny mezi procesory. V kazdém kroku je komunikovino s procesory v pravé provadéné
dimenzi a nasledné provedena transpozice. Tento pristup se v praxi prilis nepouziva.

R EEEGEEEE EEE L R LR LT EEEEE EEE el J R b neE EEE R
y y y
X X X
(a) Slab, (b) Pencils, (¢) Blocks,
1D dekompozice v z 2D dekompozice v y a z 3D dekompozice v x, y a z

Obrazek 3.2: Ukazka dekompozice 3D domény podle dimenzionality

Pro maximéalni vykon je vhodné u vsech postupti dekompozice po provedeni transfor-
mace nevracet hodnoty do ptvodniho poradi. Misto toho je lepsi, pokud je to mozné,
prizpusobit distribuci ostatnich dat simulace transponovanému poradi.

Knihovny

Existuje fada knihoven implementujici paralelni FFT. Vétsina z nich implementuje vypocet
na CPU s vyuzitim MPI a to hlavné pro in-place transformace s 1D nebo 2D dekompozici.
Knihovny vétsinou implementuji FF'T pomoci objektu planu, ktery nese informaci o tom,
kterym algoritmem se bude vypocet provadét na zékladé rozmért domény a dostupnych
vypocetnich prostredki, a dalsi pomocnd data. Plan rovnéz miize alokovat pomocné pole.
Zivotni cyklus planu je tedy:

1. vytvoreni objektu planu,

2. prizpusobeni planu,

3. inicializace planu,

4. vyuziti planu (i opakované) a

5. deinicializace planu.
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V této praci jsou popsany knihovny FFTW, cuFFT a cubF'TMp. Knihovna FFTW byla
vybrana, protoze se jedné o jednu z nejpopularnéjsich knihoven pro paralelni vypocet FFT
na CPU. Knihovna cuFFT byla vybrana z diivodu jeji snadné dostupnosti a vysokému vy-
konu. Vétsina ostatnich implementaci paralelniho FFT nstejné knihovnu cuFFT vyuziva pro
interni vypocet FFT a implementuji pouze vyménu dat mezi jednotlivymi GPU. Knihovna
cuFFTMp je predstavena, jelikoz je rozsifenim cuFFT, ale na rozdil od néj pouzivd novéjsi
technologie a viceprocesové zpracovani.

FFTW

Knihovna Fastest Fourier Transform in the West (FFTW) je jednou z nejpopuldrnéjsich
knihoven pro vypocet FET na CPU. [1] Umoznuje provadét real to complex (R2C), complex
to real (C2R), complex to complex (C2C) a real to real (R2R) s jednoduchou, dvojitou
nebo rozsirenou presnosti. Transformace muze byt provedena na jednom uzlu s podporou
multithreadingu nebo vice uzlech s vyuzitim MPI. Knihovna dovoluje také oba pristupy
kombinovat, avsak tato kombinace nemusi prinést vyssi vykon, jelikoz transpozice matic
probihaji pouze pomoci jednoho vldkna.

Pred vytvorenim plant pro vice vldken nebo procesil je nutné knihovnu inicializovat
funkcemi fftw_init_threads nebo fftw_init_mpi. P¥i kombinaci obou moznosti je tfeba
zachovat poradi — nejprve inicializovat vldkna a az poté procesy. Pocet vlaken pro vypocet
je mozné nastavit funkci fftw_plan_with_nthreads.

Pri vytvareni planu transformace je knihovnou vybiran vhodny algoritmus pro vypocet.
Jeho vybér zavisi na dostupném hardware a rozmérech simulace. Knihovna nabizi nékolik
zpusobt, jak k vybéru pristoupit, a to na zakladé planovacich priznaku:

e FFTW_ESTIMATE — k vybéru je pouzita heuristickd funkce, pravdépodobné nebude
vybran nejefektivnéjsi algoritmus.

e FFTW_MEASURE — knihovna provede méreni nékolika druhi FFT algoritmu a z nich
vybere ten nejlepsi. To miize zabrat i nékolik sekund.

e FFTW_PATIENT — stejny jako FFTW_MEASURE, ale je brdna v potaz vétsi skala algo-
ritmi. Vétsinou je tak dosazeno nalezeni jesté optimalnéjsiho algoritmu. Vyplati se
hlavné pro vétsi simulace.

o FFTW_EXHAUSTIVE — rozsifuje FFTW_PATIENT jesté o dalsi algoritmy.

e FFTW_WISDOM_ONLY — vytvori plan z wisdom souboru. Je mozné jej kombinovat
s ostatnimi priznaky a tim specifikovat typ wisdom souboru.

P#i vybéru planovaciho pifznaku s méfenim je nutné alokovat pomocné pole. Cas vybéru
planovaciho algoritmu je mozné omezi funkci fftw_set_timelimit.

Knihovna déle poskytuje moznost u vicedimenzionalnich MPI plani neprovadét po-
sledni traspozici a ponechat data v transponovaném forméatu. To muze podstatné snizit cas
transformace, je vSak treba brat v potaz rozlozeni dat i v dalsich vypoctech. Pro neprove-
deni posledni transpozice je nutné plan vytvaret s priznakem FFTW_MPI_TRANSPOSED_QOUT
a plan, ktery ocekava transponovany vstup, s priznakem FFTW_MPI_TRANSPOSED_IN.

K provadéni plant slouzi rodina funkci £ftw_execute_x*. Pro MPI plany je tfeba pouzit
rozhrani fftw_mpi_execute_x*. Vypoctu paralelnitho FFT pouziva 1D dekompozici v nej-
vyssi dimenzi. Knihovna snazi co nejrovnomeérnéji rozdélit data mezi procesy. K zjisténi

17



presného rozlozeni dat poskytuje rodinu funkei fftw_mpi_local_size_x* a to i pro trans-
ponovanou distribuci.

S vyjimkou R2R transformaci jsou podporovany vsechny typy transformaci in-place i
out-of-place. R2R transformace lze provadét pouze in-place. Pri pouziti in-place transfor-
mace je nutné, aby kazdy fddek transformované matice byl zarovnan na velikost (§ — 1)
komplexnich prvki. Pro out-of-place transforamce lze navic pti planovani specifikovat, zda
maji byt zachovdna vstupni data transformace, pomoci priznakt FFTW_DESTROY_INPUT,
nebo FFTW_PRESERVE_INPUT. Zachovani vstupnich dat je vychozi moznosti, avSsak muze
vést k vybéru méné efektivniho algoritmu.

Pro destrukci plani slouzi funkce £ftw_destroy_plan. Ta ovSsem uvolni pouze alokova-
nou pamét daného planu. Knihovna uchovava dalsi perzistentni data, ktera je nutné uvolnit
funkci fftw_cleanup pfed ukoncéenim programu. Pii vyuziti vice vlaken nebo procesi je
tfeba jesté navic volat funkce fftw_cleanup_threads a fftw_cleanup_mpi.

Pro vyssi vykon jsou pouzity pro vypocet SIMD jednotky. Proto obsahuje vlastni
funkce pro alokaci paméti fftw_malloc a fftw_alloc_x*, které alokuji pamét s pozado-
vanym zarovnanim. V pripadé, ze pamét dat neni zarovnana, je tieba specifikovat priznak
FFTW_UNALIGNED pii vytvareni planu transformace.

Aby bylo mozné znovuvyuzit FFTW plany a neprovadét opétovny vybér algoritmu
na stejnych systémech, umoznuje knihovna exportovat jejich data do tzv. Wisdom souborii.
Knihovna poskytuje také utilitu pro vytvoreni tzv. globalniho wisdom souboru, ktery pak
lze nacist z jakéhokoliv programu.

Mimo vlastni implementaci implementuji FF'TW rozhrani, i kdyz tfeba jenom ¢éstecné,
Intel MKL, AMD cIFFT, NVIDIA cuFFT a dalsi.

cuFFT

Knihovna CUDA Fast Fourier Transform library (cuFFT) je knihovna pro vypocet rychlé
Fourierovy transformace na NVIDIA GPU. [5] Je soucasti kolekce GPU akcelerovanych
knihoven CUDA-X, ktery nalezi balikim NVIDIA CUDA Toolkit a NVIDIA HPC SDK.
Umoznuje vypocet FET s jednoduchou, dvojitou a snizenou presnosti. Implementuje R2C,
C2R a C2C transformace. Soucéasti knihovny je také knihovna cuFFTW, kterd implemen-
tuje ¢ast FFTW rozhrani na GPU a tim umoznuje jednodussi prechod aplikaci z vypoctu
na CPU k vyuziti GPU.

Knihovna pouziva rozhrani velice podobné FEFTW API. Zékladni cuFFT rozhrani umoz-
nuje provadét 1D, 2D a 3D transformace libovolnych rozmért na 1 GPU. Rozsifené rozhrani,
oznacené jako cuFFTXt, pridavd moznost provadét paralelni FFT a také transformace se
snizenou presnosti. Maximalné lze pouzit pro vypocet 16 GPU. Multi-GPU transformace
vyuziva 1D dekompozici v nejvyssi dimenzi a komunikace probiha P2P. Pro pouziti multi-
GPU planu je treba provést operace v tomto poradi:

1. vytvorit objekt planu funkci cufftCreate,

2. vybrat, ktera GPU se maji pro vypocet pouzit, funkci cufftXtSetGPUs,

3. inicalizovat plan jednou z rodiny funkei cufftMakePlan* (pripadné cuf ftXtMakePlanx),
4. provadét transformace jednou z rodiny funkci cufftXtExecDescriptor a

5. uvolnit zdroje planu funkci cufftDestroy.
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Pii vybéru GPU je treba zadat ID alespon 2 GPU. Je dillezité brat v potaz, ze plan bude
pracovat s GPU v takovém poradi, jaké bylo urceno pii jejich vybéru. Teoreticky je mozné
vybrat GPU i opakované, nema to zadny pozitivni vliv na vykon. Miize to vSak byt uzitecné
v situaci, kdy je tfeba spustit multi-GPU implementaci na 1 GPU.

Pro alokaci a distribuci dat na vice GPU knihovna vyuziva deskriptor pameéti cudaLibXt—
Desc. Ten uchovava informace o své verzi, knihovné, pro kterou byl vytvoren, poc¢tu po-
uzitich GPU, jejich 1D, ukazatele na alokovanou pamét a jeji velikosti a formatu. Format
definuje, jakym zptisobem jsou data distribuovany mezi jednotlivai GPU. Mize byt jednim
z hodnot s prefixem CUFFT_XT_FORMAT_:

e INPUT — linearni distribuce v nejvyssi dimenzi, slouzi jako vstup C2C transformace,

e OUTPUT — linearni distribuce v druhé nejvyssi dimenzi, jedna se o format vystupu
C2C tranformace,

e INPLACE — linearni distribuce v nejvyssi dimenzi v odsazeném formatu, uréeny pro vstup
R2C transformace,

e INPLACE_SHUFFLED — linearni distribuce v druhé nejvyssi dimenzi, slouzi jako vy-
stupni format C2R tranformace.

e 1D_INPUT_SHUFFLED — specialni format vstupnich data jednodimenzionalni transfor-
mace, pro které dosahuje lepsich vysledki nez bézny vstupni format.

Format desktriptoru je vybran pii jeho vytvoreni funkci cufftXtMalloc a dale je ménén
funkci provadéjici FFT nebo funkci pro kopirovani dat cufftXtMemcpy. Lze jej také ménit
manualné na riziko programatora. Funkce cufftXtMemcpy umoznuje rozdistribuovat data
mezi GPU, kopirovat je zpét do systémové paméti, nebo provést findlni transpozici dat
po transformaci.

Pii vytvafeni planu jsou v zavislosti na rozmérech transformace a dalsich faktort alo-
kovana pomocna pole. Jejich velikost je mozné zjistit jesté pred jejich vytvorenim s pomoci
rodiny funkci cufftEstimate. Knihovna nabizi moznost jejich velikost omezit, minimali-
zovat nebo optimalizovat pro nejvyssi vykon funkei cufftXtSetWorkAreaPolicy. Za pred-
pokladu, ze neni vice transformaci provadéno najednou, lze také pracovni prostory sdi-
let mezi plany. Je vSak nutné pred inicializovinim planu vypnout automatickou alokaci
funkci cufftSetAutoAllocation s parametrem 0, provést manualni alokaci na kazdém
GPU prislusné velikosti a asociovat pracovni prostor s planem funkci cufftSetWorkArea
(cufftXtSetWorkArea pro multi-GPU).

Provadéni transformaci je implicitné synchronni, lze je vsak provadét také asynchronné.
Pro plan je treba definovat stream, ve kterém se provadi, pomoci funkce cufftSetStream.
Plan muze byt vzdy asociovan maximalné s jednim streamem. Pri multi-GPU transforma-

vvvvv

aktualni pouze pro GPU, pro které byl vytvoren.

cuFFTMp

Knihovna cuFFT Multi Process library (caFFTMp) vychézi z cuFFT knihovny, je ale ur-
¢ena pro viceprocesové aplikace vyuzivajici vice GPU s vyuzitim MPI bez omezeni poctu
pouzitych GPU. [4] Je soucasti NVIDIA HPC SDK baliku. Na rozdil od multi-GPU cuFFT
pouzivad ke komunikaci NVSHMEM knihovnu a umoznuje vyuziti vice uzli pro vypocet.
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Pouziva cuFFT rozhrani obohacené o vlastni funkcionalitu. Program vyuzivajici knihovnu
by mél provést tyto kroky:

1. na zacatku programu inicializovat MPI funkci MPI_Init,

2. vybrat GPU, se kterym proces pracuje funkci cudaSetDevice,

3. vytvorit objekt planu funkci cufftCreate,

4. pripojit MPI komunikator k planu pomoci funkce cufftMpAttachComm,

5. inicalizovat plan jednou z rodiny funkci cuf ftMakePlan* (pfipadné cuf ftXtMakePlanx),
6. provadét transformace jednou z rodiny funkci cufftXtExecDescriptor,

7. uvolnit zdroje planu funkci cufftDestroy a

8. na konci programu deinicializovat MPI funkci MPI_Finalize.

Stejné jako u knihovny cuFFT miize byt pro alokaci a distribuci dat deskriptor paméti
cudaLibXtDesc. Ten ale obsahuje ukazatel na data a jejich velikost pouze pro GPU vyuzi-
vané procesem. Pamét desktriptoru je symetrickou paméti alokovanou pomoci NVSHMEM
z SH. Knihovna podporuje 1D a 2D distribuci dat. 2D distribuci 1ze nastavit presné podle
potieb pomoci funkce cufftXtSetDistribution a zavadi pro ni dalsi formaty deskriptoru
DISTRIBUTED_INPUT a DISTRIBUTED_OUTPUT se stejnym prefixem jako u cuFFT. Funkce
cufftXtMemcpy umoznuje kopirovat jiz distribuovana data na nebo z GPU nebo provést
finalni traspozici po transformaci.

FFT lze také pocitat bez vyuziti desktriptoru z dat alokovanych z SH. V takovém piipadé
je tfeba nastavit, jaky vstupni a vystupni format mé plan pouzit funkci cufftXtSetSubfor-
matDefault pfed provedenim transformace.

Knihovna umoznuje také umoznuje sdileni pracovniho prostoru mezi plany za stejnych
podminek, avsak pracovni prostor musi byt stejné jako pamét deskriptoru alokovana z SH.
Plan lze asociovat s CUDA streamem stejnym zpiisobem jako u cuFFT. Pro zménu distri-
buce dat bez cuFFT planu obsahuje knihovna navic Reshape rozhrani.
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Kapitola 4

k-Wave

k-Wave je open source projekt University College London a Vysokého uceni technického
v Brné pro simulaci $ifeni vin v ¢ase v 1D, 2D a 3D prostoru. [34] Tato kapitola popisuje
principy, podle kterych je simulace poc¢itana, a analyzuje aktualni akcelerované implemen-
tace simuldtoru v jazyce C++.

4.1 Matematicky model

Pii prichodu akustické viny stlacitelnym médiem vznikaji fluktuace. Tyto fluktuace lze
popsat nékolika diferencialnimi rovnicemi prvniho fadu. Jsou to zdkon zachovani hybnosti
4.1, zakon zachovani hmotnosti 4.2 a zavislost tlaku na hustoté 4.3, kde u je akusticka
rychlost ¢astic, p je akusticky tlak, p je akustickd hustota, pg je hustota prostiedi a cg je
izentropicka rychlost zvuku.

ou 1

ou _ 1 4.1

5 pOVp (4.1)

dp

o _ 5. 4.

en poV - u (4.2)
p=cop (4.3)

V akustice jsou tyto rovnice vétSinou spojeny do jedné diferencidlni rovnice druhého
radu. V k-Wave je ale simulace pocitdna pomoci soustavy diferencialnich rovnic prvniho
radu. M4 to nékolik vyhod. Lze tak naptiklad do rovnic jednoduse zakomponovat zdroje
hmotnosti a sily, provadét anisotropni filtrovani vin, které byly absorbovany okrajem simu-
lované domény, nebo vypocitat akustickou intenzitu a jiné.

Pro feseni parciadlni diferencidlnich rovnic je vyuzivina k-space pseudospektralni me-
toda, ktera kombinuje spektralni vypocet prostorovych derivaci s propagaci ¢asu vyjadiené
v prostorové fekvencéni doméné. K vypoctu prostorovych derivaci je vyuzita Fourierova ko-
lokacni spektralni metoda, ktera k vypoctu derivace vyuziva vSechna data a dosahuje tak
vyssi presnosti nez bézné metody pocitajici gradient z okoli bodu.

Jelikoz vypocet pro vypocet prostorovych gradientii je pouzito FFT, je spektrum pe-
riodické. To zpisobuje, Ze viny opoustéjici doménu na jedné strané, se objevi na druhé.
Pro eliminaci tohoto jevu pouziva k- Wave tzv. perfectly matched layer (PML), coz je tenka
vrstva okolo simulované domény s vysokou absorpci a minimélnim odrazem.

Simulace v k- Wave umoznuje ménit celou fadu parametrti. Podle nich se pak nélezité
meéni diferencialni rovnice prvniho fadu. Témito parametry jsou:
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e Vlastosti média — médium je specifikovano svou hustotou, rychlosti sifeni zvuku,
absorpci a linearitou propagace vin. Prostiedi miize byt pro kazdy z téchto parametru
homogenni nebo heterogenni.

e Zdroje viln — simulace umoznuje definovat linearni zdroje akustickych vin.

vvvvvv

pti simulovani v heterogennim prostiedi pii nelinearni propagaci vin s zdroji v osach z, y a
z. Vypocet se bude skladat z vypoctu prostorového gradientu na zakladé k-space kolokacéni
metody (rovnice 4.4 a 4.6), vypoc¢tu nové hodnoty rychlosti, hustoty a tlaku v kroce (rovnice
4.5, 4.7 a 4.9) s absorpénim vyrazem zalozenym na zlomkovém Laplaceovém operdtoru
(rovnice 4.8). Z nejvétsi Casti se ve vypoctu objevuji zdkladni aritmetické operace, nékolikrat
se ale objevuje také vypocet Fourierovy tranformace.
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4.2 Format vstupniho souboru

Vstupni HDF5 soubor se sklada z hlavicky a dat v kofenové skupiné. V hlavicce jsou ulozeny
informace o datu vytvoreni souboru, jeho popisu, typu a verzi. Kofenova skupina obsahuje
podskupiny a datasety konkrétnich matic. Pro ulozeni dat jsou pouzivany 3 druhy datovych
typu — realny a komplexni jako H5T_IEEE_F32LE a indexovaci jako H5T_STD_U64LE.

Rozméry simulace jsou definovany v celoc¢iselnych proménnych Nx, Ny, Nz a Nt, velikosti
krokti pak v redlnych proménnych dx, dy, dz a dt. Vlastnosti simulace jsou uloZeny jako
priznaky v celociselnych proménnych u*_source_flag, p_source_flag, pO_source_flag,
transducer_source_flag, nonuniform_grid_flag, nonlinear_grid_flag a absorbing-
_flag.

Médium

Pro urceni vlastnosti média je mozné definovat nékolik parametrii. V zavislosti na homoge-
nité média maji tyto parametry velikost jedné hodnoty, nebo celé simulované domény.

1. Rychlost siteni zvuku médiem — je dana redlnou matici cO.

2. Hustota média — urcena redlnou matici rho0O a dale redlnymi maticemi rhoO_sg*
pro kazdou dimenzi simulace.
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3. Nelinearita média — ulozena v realné matici BonA.

4. Absorpce média — definovana pomoci absorpcéniho prefaktoru v readlné matici alpha-
_coeff a absorpcéniho exponentu alpha_power.

PML

Vlastnosti PML je mozné definovat pro kazdou dimenzi samostatné. Tloustka PML je defi-
novana celociselnou hodnotou pml_*_size a jeji absorpce jako realnd hodnota pml_*_alpha.
Konkrétni hodnoty PML jsou uchovany v redlné matici pml_x a staggered hodnoty v redlné
matici pml_x*_sg*. Jejich velikost je dana velikosti dané dimenze.

Akustické zdroje
V k-Wawve je mozné pouzit 3 typy akustickych zdroji v médiu:

1. Pocatec¢ni tlak — je dan redlnou matici pO_source_input stejnych rozméru jako
simulace.

2. Casové proménlivy zdroj tlaku — body zdroje tlaku jsou definovany 1D matici
p_source_index s indexy bodu zdroji a jejich hodnoty 2D redlnou matici p_source-
_input, kde kazdy rfadek matice obsahuje hodnotu zdroje pro aktudlni casovy krok
t.

3. Casové proménlivy zdroj rychlosti — je obdobné definovan jako ¢asové pro-
ménnlivy zdroj tlaku, indexy bodl zdroji se ale nachazeji v matici u_source_index
a obsahuje vlastni 2D matici hodnot pro kazdou dimenzi v u*_source_input.

Senzory

Simulator umoznuje vzorkovani hodnot pomoci senzort, které jsou reprezentovany jako
body v doméné, jejichz hodnota je s danou frekvenci snimana. Senzory jsou definovany
ve vstupnim souboru jako

e 1D indexy do simulované domény v matici sensor_mask_index, nebo jako tzv.

e cuboidy, coz jsou trojdimenziondlni hranoly definované dvéma protilehlymi body, je-
jichz cely objem je snimén.

Je umoznéno vzorkovat rychlost ¢astic v osach nebo akusticky tlak bud jako raw sérii, nebo
s vyuzitim redukc¢nich operdtoru pro zjisténi minimdalni hodnoty, maximéalni hodnoty nebo
smérodatné odchylky.

4.3 Stavajici implementace

Implementace k- Wave je urcena pro MATLAB. Nicméné kvili vysokym naroktm na vypo-
¢etni vykon byla hlavni ¢ast simuldtoru prepséna také do jazyka C++. Aktudlné existuji 3
verze implementace, které se lisi ve vyuzitych akcelera¢nich technologiich. Jsou to:

e kSpaceFirstOrderOMP — implementace urcéend pro vypocet simulaci ve 2D a 3D
na CPU s vyuzitim OpenMP na jednom uzlu,
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e kSpaceFirstOrderMPI — implementace pro vypocet velkych simulaci ve 3D na CPU
s vyuzitim standardu MPI umoznujici vypocet na jednom nebo vice uzlech a

e kSpaceFirstOrderCUDA — implementace pro vypocet malych a stiedné velkych si-
mulaci v 2D a 3D na jednom NVIDIA GPU napsand v jazyce CUDA/C++.

Vsechny implementace dodrzuji stejnou strukturu modulu, ze kterych se program sklada,
lisi se v jejich konkrétni implementaci.

Parameters

Modul Parameters se sklddé z t¥id Parameters a CommandLineParameters. Tiida Command-
LineParameters slouzi ke zpracovani argumentt programu. K parsovani vyuziva POSIX
funkci getopt_long. Argumenty mohou urc¢it vstupni a vystupni soubor, soubor kontrolniho
bodu, vzorkovani a dalsi. OpenMP a CUDA implementace pouzivaji dodateény priznak -t
pro specifikaci poc¢tu vlaken, CUDA verze jesté navic pfiznak -g umoznujici vybrat GPU,
na kterém vypocet pobézi. Trida Parameters slouzi k uchovani nejen spoustécich para-
metru programu, ale také konkrétnich parametri simulace nac¢tenych ze vstupniho HDF5
souboru.

V CUDA implementaci se navic nachazeji jesté tfidy CudaParameters a CudaDevice-
Constants. Prvni z nich obsahuje konfiguraci GPU a metody pro zjisténi verze pouzitého
kédu a ovladace. Druhd je pak tridou urcenou pro konfiguraci konstantni paméti GPU.
Obsahuje vybrané konstanty a parametry simulace.

Logger

Modul Logger obsahuje tiidu Logger, kterda ma na starosti logovani béhu programu. Ob-
sahuje tak metody pro tisk logi, chybovych hlaseni, néstroje pro formatovani textu a
vSechny zpravy pouzité v programu. Mnozstvi tisknutych informaci zobrazuje podle nasta-
veni statické proménné sLogLevel. MPI implementace navic obsahuje tfidy ErrorChecker
a DistException pro kontrolu a emitovani chyb v MPI prostiredi a CUDA implementace
zase makra pro kontrolu chyb CUDA funkci.

Hdf5

Modul Hdf5 je slozen z tiid Hdf5FileHeader a Hdf5File. Tiida Hdf5FileHeader spravuje
vsechny informace ukladané v HDF5 souborech, se kterymi program pracuje. Jsou to na-
priklad verze programu, datum vytvoreni, informace o ¢asu zpracovani, pocet jader apod.
Trida Hdf5File poskytuje pristup k datim HDF5 soubort. Umoznuje vytvaret nové nebo
upravovat stdvaji datasety, ¢ist jejich data atd. V. OMP a CUDA verzich programu je vyuzit
vychozi VFD, v MPI verzi je vyuzit MPI-IO VFD a k tomu prizptsobeny metody pro ¢teni
a zapis.

MatrixClasses

Modul MatrixClasses obsahuje implementace vSech matic vyuzitych v simulaci. Jejich
bazovou tridou je ryze virtudlni trida BaseMatrix definujici jejich spole¢né rozhrani, které
umoznuje ziskat rozméry matice a nacist nebo zapsat data z HDF5 souboru. Dalsi vrstou
tfid jsou tfidy BaseFloatMatrix a BaseIndexMatrix. Tyto tfidy implementuji alokace a
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dealokace paméti, nuloviani a rozméry matic zaloZenych na datovych typech float a size t.
7 téchto tiid jiz dédi konecné implementace trid.

Triida IndexMatrix je urcend pro bezznaménkové celociselné hodnoty. V k- Wave ob-
sahuje bud hodnoty indexu prvkiu jinych matic nebo tzv. cuboidy (kvadry). Pro cuboidy
obsahuje navic metody pro ziskani levého horniho rohu a pravého spodniho rohu cubo-
idu. Implementace dale umoznuje prepocet hodnot z MATLAB do C++ a naopak, protoze
MATLAB pouziva indexovani od 1, C++ narozdil od néj od 0.

Trida RealMatrix implementuje nacitani a zapis redlnych matic v jednoduché presnosti.
V OMP implementaci se navic nachézi jeji rozsiteni tiidou FftwRealMatrix o moznost
provadét real to real FFT transformace v ose y. Toho je vyuzito pri osové soumeérnych
simulacich ve 2D.

Pro implementaci komplexnich matich slouzi t¥ida ComplexMatrix. Stejné jako RealMat-
rix uklddd komplexni ¢isla v jednoduché presnosti. Jejim rozsitenim jsou tiidy FftwComp-
lexMatrix (OMP a MPI implementace) a tfida CufftComplexMatrix, které umoznuji pro-
vadét n-dimenziondlni (v zévislosti na dimenzionalité simulace) a 1D (v kazdé ose) real to
complex a complex to real FFT nad jejimi daty. FftwComplexMatrix implementuje FFT
s pomoci fftw3 knihovny, CufftComplexMatrix pak pomoci knihovny cuFFT. Ttidy také
obsahuji FFT plany jako statické proménné a rozhrani pro jejich konstrukci a destrukei.

MPI implementace jesté navic obsahuje Scatter (rozptylené) a Broadcast (rozkopiro-
vané) verze matic. Rozptylené matice jsou rozdistribuovany mezi ranky v nejvyssi dimenzi
simulace. CUDA implementace pouziva k transpozici matic specidlni kernely z jmenného
prostoru TransposeCudaKernels.

OutputStreams

V modulu OutputStreams je implementovano vzorkovani domény na pozicich senzori.
Vsechny ttidy pro vzorkovani jsou zalozeny na béazové tiidé BaseOutputStream, kterd de-
finuje spolecné rozhrani vystupnich streamt, nese jejich spole¢na data a definuje redukéni
operator tridy ReduceOperator. Implementované redukéni operatory jsou kvadraticky pri-
meér, maximum a minimum. Umoznéno je také vzorkovani raw dat, kterd jsou ukladana
jako Casova posloupnost.

Trida IndexOutputStream implementuje vzorkovani na pozicich senzorti definovanych
bindrni maskou, ktera je reprezentovana indexy v doméné. Maska senzorti definovana cu-
boidy je implementovina tfidou CuboidOutputStream. Posledni implementaci vystupnich
streami je tfida WholeDomainOutputStream vzorkuje celou doménu.

V ptipadé vsech implementaci je snaha o minimalizici nadbyteénych alokaci a znovuvyu-
zivani alokované paméti. V MPI implementaci jsou cuboidy rozdéleny na lokalni podcuboidy
tak, aby byla vzorkovana pouze lokalni data. CUDA implementace obsahuje zvlast kernely
pro vzorkovani a postprocessing v jmenném prostoru OutputStreamsCudaKernels.

InputStreams

Modul InputStreams se nachdzi pouze v MPI implementaci. Obsahuje bazovou tridu
BaseInputStream a implementaci IndexInputStream. Ta slouzi k pribéznému nacitani
indext zdroju.

25



Containers

Modul Containers obsahuje kontejnery pro vSechny matice a streamy potrebné pro béh
simulace. Sklada se z tfid MatrixContainer a OutputStreamContainer.

Trida MatrixContainer obsahuje matice simulace, které ukladd v pomocné strukture
MatrixRecord do kontejnetru std::map. Ta uchoviava dodateénd data k matici jako jsou
napfr. jméno matice v HDF5 souboru, jeji datovy typ, rozméry nebo zda je naétena na za-
c¢atku simulace. V. MPI implementaci je navic specifikovano, jak ma byt matice distribu-
ovana mezi ranky. Kontejner umoznuje hromadnou praci s maticemi — umoznuje jejich
vytvoreni na zakladé vstupnich parametrii, destrukei, nacitdni dat z HDF5 souboru apod.
CUDA implementace ma navic kontejner CudaMatrixContainer, ktery obsahuje ukazatele
na data matic v GPU, urceny pro ulozeni do konstantni paméti GPU. Je tak snizen pocet
predavanych argumentii pti volani kernelt.

Trida OutputStreamContainer ukldda vzorkovaci streamy stejné jako kontejner matic
v kontejneru std::map. Na zdkladé vstupnich parametri vytvaii pozadované streamy a
poskytuje rozhrani pro préaci s nimi.

MPI implementace navic obsahuje jesté tfidu InputStreamContainer implementovanou
obdobné jako kontejner vzorkovacich streamu pro vstupni streamy.

KSpaceSolver

Modul KSpaceSolver obsahuje v tiidé KSpaceFirstOrderSolver implementaci simuldtoru
§iteni ultrazvukovych vin v médiu podle rovnic podle postupu popsaném v kapitole 4.1.
Ke své ¢innosti vyuziva vSech ostatnich moduld. Jeho vnéjsi rozhrani je vsak veelku jedno-
duché.

1. Vytvorenim objektu se spusti ¢asovac celkového casu simulace.

2. Volanim metody allocateMemory jsou jsou v kontejneru matic nejprve vybrany ma-
tice potfebné pro vypocet a poté je alokovana jejich pamét. Stejné tak je inicializovan
také objekt vstupnich (v MPI implementaci také vystupnich) streamd.

3. Metoda loadInputData nejprve prostiednictvim objektu kontejneru matic nacte vsech-
ny potrebné matice. Poté jsou v zavislosti na tom, zda je pokracovano z bodu obnovy,
nactena data matic, vystupnich streamt a dalsich parametr z souboru bodu obnovy.

4. Hlavni vypocetni smycka je spusténa metodou compute. Na pocatku jsou inicializo-
vany FFT plany (FFTW pro OMP a MPI, cuFFT pro CUDA) a nésledné probiha
preprocessing. V ramci néj jsou nejprve prepocitiny indexy z MATLABu do C++
a poté jsou generovany a vypocitany konstanty, operatory a dané matice. Pak je
spusténa hlavni vypocetni smycka. Ta je z divodu optimalizace implementovana jako
sablona, a tak musi byt na zakladé vstupnich parametra vybrana z kontejneru imple-
mentaci a poté spusténa. V ramci ni probihaji vypocty jednotlivych krokt simulace
a na konci kazdé iterace probihé vzorkovani na pozicich senzori. Po dokonceni simu-
lace jsou v pripadé cilového kontrolniho bodu ulozena data kontrolniho bodu, jinak
je spustén postprocessing, béhem kterého jsou aplikovany postprocessingové operace
na vystupni streamy, nasledné ulozen jejich konecény stav a findlni data do vystupniho
souboru.

5. Destrukei objektu je uvolnéna naalokovana pamét.
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CUDA implementace vyuziva k vypoctu simulace kernely prostfednictvim t¥idy Solver-
CudaKernels.

Utils

Modul Utils obsahuje jednoduché utility. Trida DimensionSizes implementuje 4D rozméry
a je vyuzivana k neseni dat o rozmérech matic a pro ¢teni a zapis dat do HDF5 souborii.
Trida TimeMeasure umoznuje mérit cas simulace a jeji podcéasti. MPI implementace dale
obsahuje utility pro praci s MPI a CUDA implementace utility pro CUDA kernely jako jsou
funkce pro vypocet indexu vldkna nebo pretizeni operator.

4.4 Analyza vykonu

V zévislosti na parametrech simulované domény se mtize v simulaci vyskytovat az 22 matic
o plnych rozmérech domény, 9 matic o redukovanych (komplexnich) rozmérech domény a
nékolik dalSich 1D matic. Celkova spotfeba paméti se pak da aproximovat pomoci vzorce
4.10, kde A € (0,9), B € (0,2), vstupy reprezentuji vstupni data zdroji a vystupy repre-
zentuji data ukladana senzory.

(13 + ANNyN,, + (7 + B) %N, N
10243/4

spotfeba paméti [GB] ~ © 4+ vstup + vystup  (4.10)
Na jeho zakladé je mozné sestrojit graf 4.1 aproximujici spotfebu paméti v zavislosti na ve-
likosti simulace a nastavenych parametrech. Na grafu lze pozorovat, ze vybér parametru
ma velky vliv na spotfebu paméti a pro velké simulace mtze byt rozdil i v desitkach GB.
Také je mozné vidét, ze ani na vétsinu profesionalnich GPU s velkymi pamétmi se nevejdou
o moc vétsi simulace nez 7003.

Graf teoretické spotieby paméti 3D simulace
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Obréazek 4.1: Graf zavislosti teoretické spotieby paméti na délce hrany 3D simulace a jejich
parametrech.

Vv,

taci pro GPU provedeno méfeni profilerem nvprof pro simulaci o rozmérech 5123 v ne-
homogennim médiu. Z vysledku profilingu na obrazku 4.2 lze vidét, ze témér 64 % casu
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simulace zabird vypocet FFT, pouhych asi 36 % casu zabiraji ostatni vypocty. To zna-
mena, ze vysledny vykon simuldtoru silné zavisi na rychlosti knihovny pouzité pro vypocet

FFT.

[=] [0] Tesla V100-5XM2-16GB
[=] Context 2 (CUDA)
[=] Compute
L SJ 45,0% void regular_fft<unsigned int=512, unsig...
L 5F 10,8% void vector_fft_c2r<unsigned int=512, uns...
L 5F 10,2% void cudaComputeVelocityUniform<Param...
L 5F 8,7% void cudaComputeDensityLinear < Parameter...

L 5F 7,4% void vector_fft_r2c<unsigned int=512, unsi..

L 5F 5,0% void cudaComputePressureGradient <Param...
L 5F 4,2% void cudaSumPressurelinearlossless<Param...
L 5F 1,6% void cudaComputelnitialvelocityUniform<P...

5 1,3% void cudaAddinitialPressureSource < Parame...

[=] Streams
- Default

L 5F 5,6% void cudaComputeVelocityGradient<Parame...

\ 0115 0,125 0,135 0,145 0155 0165 0,175 0,185
[=] Process “output.h5 —benchmark 5 -g 0 —-verbose 2" (288556}
[=] Thread 1289388032
~ Runtime AP [ cdbetymchon_____________________________J
' Driver AP| I

P T T P LoidedaCo [ P P o P P P void cudaC

void cudaCo...

void cudaCo...

void cudaC...

[ B B o e B B P void cudaC.

Obrazek 4.2: Vystup profileru pro béh simulace a ukazka jednoho simula¢niho kroku.
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Kapitola 5

Testovani technologii

Tato kapitola se vénuje testovani technologii pro programovani vice GPU popsané v ka-
pitole 3. Jejim cilem je rozsifit praci Martina Krbily [25], kterd implementovala simuldtor
sifeni tepla v médiu pomoci vysokouroviiovych jazykiu C++ a Python3 pomoci ruznych
technologii na CPU a GPU, o moznost vypoc¢tu na vice GPU pomoci knihovny cuFFT,
nameérit ¢asy provedni simulace a srovnat je s implementaci pro jedno GPU.

Simulace v C++ je zaloZena na Pennes’ bioheat equation [31] implementované v k-
Wawve. Jedna se pouze o zjednodusenou variantu podporujici homogenni médium s k-space
korekci bez perfuze a tepelnych zdroju. Simulace probihd vypoctem rovnice zmény tepla
5.1 a integralu poskozeni tkané 5.2, kde T je teplota, At je ¢asovy krok, p hodnota perfuze,
q teplo pridané zdrojem, dy a do koeficienty difize, N je celkovy pocet bodu, k je vinové
¢islo, k je k-space korelacni koeficient, cem43 je suma integralu poskozeni tkané a f je funkce
poskozeni tkané.

did
Tivr = At(p +q+ —7 F H{-K*wF{T;}}) (5.1)
0, <37
_ At _ ) 1432
cemd3d;i1 = cemdd; + — f(Tiy1), f(x) = ¢ 5~ ~, 37 <z <43 (5.2)
60 143—2x
5 N 43 S x

Vypocet ma tedy podobnou povahu jako simulace sifeni vin v médiu. Lze jej tedy vyuzit
k otestovani popsanych technologii a to tak, ze bude implementovana multi-GPU varianta
vypoctu s vyuzitim paralelniho FFT.

5.1 Stavajici implementace

Implementovany jsou vypocty simulace na GPU pomoci nékolika technologii — OpenMP,
CUDA, openCL, Thrust a openACC. Samotny program ma jednoduchou strukturu. Nejprve
jsou zpracovany vstupni argumenty, ze kterych je zjistén vstupni HDF5 soubor a dale ktera
technologie se mé k vypocétu pouzit.

Kazd4 technologie je implementovana jako podtiida bazové tiidy SolverBase (obrazek
5.1). Ta poskytuje rozhrani solveru a implementuje jejich spoleéné metody. Pti vytvoreni
objektu se stard o nacitani vstupniho souboru a generovani x a k matic. Prostrednitvim
abstraktni metody makeSteps umozni spustit konkrétni implementaci simulace. Po jejim
skonceni umoznuje kontrolu spravnosti spocitaného vysledku metodou checkResult.
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Vypocet FFT je implementovan pomoci tiid zalozenych na ryze virtudlni tiide Trans-
form. Ta deklaruje rozhrani pro dopredné a zpéné FFT a synchronizaci. Implementovany
jsou transformace na GPU s pomoci OpenCL a cuFFT a na CPU s pomoci FFTW3
knihovny s pouzitim vlaken. VSechny implementace vyuzivaji out-of-place transformace.

Matrix TransformCPU
Transform
TransformCL
+Transform()
SolverBase +transformForward()
TransformCUDA

+SolverBase() H +transformlinverse() <}
+makeSteps() +synchronize() O
' TransformCUDAXT |
t:::::::::::::::::::l
SolverOMP SolverCL SolverThrust SolverACC SolverCUDA SolverCUDAXT

Obréazek 5.1: Diagram t¥id C++ verze simulatoru sifeni tepla v médiu. Pfevzato a doplnéno
z [25].

5.2 Navrh a implementace

Tato podkapitola se vénuje navrhu a implementaci rozsireni stavajici implementace o
1. multi-GPU implementaci pro jeden proces s vyuzitim CUDA a knihovny cuFFT,

2. viceprocesovou implementaci na CPU s vyuzitim MPI a knihovny FFTW3 s podporou
MPI a

3. viceprocesovou implementaci pro multi-GPU systémy vyuzivajici CUDA, CUDA-
Aware MPI a knihovny NVSHMEM a cuFFTMp.

Jednoprocesova implementace pro multi-GPU

Multi-GPU implementace pro jeden proces vyzaduje nejmensi zasahy do struktury pro-
gramu. Jednoduse je pridana dalsi podtrida tfidy SolverBase a to tfida SolverCUDAXT
vyuzivajici vlastni implementaci paralelntho FFT v tfidé TransformCUDAXT (obréazek 5.1).
Implementace vychazi z CUDA implementace pro 1 GPU, je vSak podstatné komplikova-
néjsi.

Pro jednodussi praci s vice GPU byla vytvorena trida CudaDevices. Ttida je inicializo-
vana statickou metodou initialize, ktera nastavi pocet GPU, jenz se maji pouzit k vy-
poctu, do statické proménné sDeviceCount. Po inicializaci lze pouzivat ostatni statické
metody forEach provadéjici zadanou funkci ve for smycce pres vSechna GPU se zménou
CUDA kontextu, getCount vracejici poc¢et vybranych GPU a synchronize synchronizujici
dané streamy pres vSechna GPU.

Trida TransformCUDAXT implementuje paralelni FF'T pomoci knihovny cuFFT. Pii vy-
tvoreni objektu jsou vytvoreny FFT plany podle aktualniho poc¢tu GPU ziskanych meto-
dou CudaDevices: :getCount pro R2C a C2R transformace v in-place formatu. Pro uset-
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feni paméti je vyuzito sdileni pracovniho prostoru mezi plany. Pri providéni FFT v meto-
déach transformForward a transformInverse tfida vybird, zda-li spustit mutli-GPU nebo
single-GPU transformaci. Jelikoz multi-GPU transformace vyuzivaji specidlnitho cudaLibXt-
Desc deskriptoru, ale transformace na 1 GPU nikoliv, byla vytvorena pomocna ttida CudaXt-
Desc, kterd poskytuje stejné rozhrani pro oba pripady. Implementuje metody pro alokaci
malloc, destrukci free a ziskdni ukazatele na data getData.

V tfidé SolverCUDAXT je implementovan vypocet simulace. Pii konstrukci objektu je
nejprve vytvoren CUDA stream pro kazdé GPU. Nésledné je vytvoren objekt pro FFT a
jsou inicializovany lokalni rozméry a offsety dat na kazdém GPU podle distribuce dané 1D
dekompozici cuFFT knihovny. Nasledné je alokovina pamét na kazdém GPU a jsou roz-
distribuovana prislusné data na kazdé GPU. V metodé makeSteps jsou nejprve spocitany
prislusné rozméry mrizky a velikosti bloki CUDA kernelti a nésledné je spusténa vypo-
¢etni smycka. Kernely pro vypocty bylo nutné upravit tak, aby pracovaly s in-place FFT.
Po dokonceni vypoctu jsou sesbirany rozdélené vysledné matice na GPU zpét do systémové
paméti. V implementaci byly vyuzity asynchronni operace a spousténi kernelt tak, aby
mohly probihat simultarné na vsech GPU a byl maximalizovan jejich vykon.

V hlavni ¢asti programu byla nakonec priddna moznost spustit multi-GPU implementaci
jako solver CUDAXTn, kde n specifikuje pocet GPU, na kterych se ma vypocet provést.

Viceprocesova implementace pro CPU

Pri prechodu z jednoprocesového a viceprocesovy program se podstatné méni celkova struk-
tura programu. Aby nedochdzelo ke kolizim s ostatnimi implementacemi, byl pro MPI
implementaci vytvoren samostatny program, ktery ale vyuziva nékteré c¢asti a logiku jed-
noprocesové implementace.

V hlavni ¢asti programu jsou ptridany volani MPI_Init a MPI_Finalize pro inicializaci a
deinicializaci MPI. Textové vypisy, ¢teni vstupniho souboru a porovnavani spravnosti reseni
jsou provadény pouze oot procesem.

Pro provadéni paralelniho FFT je vytvofena tfida TransformFFTWMp. Ta pii vytvoreni
objektu inicializuje knihovnu FFTW pomoci fftw_mpi_init a néasledné inicializuje pro-
ménné lokalnich rozmeéra a offsetii. Jelikoz tiidd pouziva pro vybér plant priznak FFTW_MEA-
SURE, jsou pred vytvorenim planii alokovana pomocnd pole pro méreni. Pro zvyseni vykonu
je preskocena posledni transpozice u R2C planu. Déale jsou vytvoreny plany pro transpozici
dat, které budou vyuzity pro transpozici ostatnich dat v prirozeném formatu do transpo-
novaného.

Simulace probih4 stejné jako v ostatnich pripadech v implementaci t¥idy solveru Solver-
MPI. Pri vytvoreni objektu jsou nejprve rozkopirovany skalarni hodnoty mezi procesy a
nésledné je inicializovan objekt pro FFT. Z néj je ziskana distribuce dat a jsou inicializo-
vany lokdlni rozméry a offsety kazdého procesu. Jelikoz se vstupni data nachazeji pouze
v 100t procesu, je nutné je rozdistribuovat mezi ostatni procesy. Proto, aby nebyla zasilana
nadbytecna data, je vytvoreno nékolik MPI datovych typi:

¢ GlobalNOSlab — slab ptivodni domény v nejvyssi dimenzi,
e GlobalN1Slab — slab ptvodni domény v druhé nejvyssi dimenzi,
e LocalN0Slab — slab lokalni domény v nejvyssi dimenzi,

e LocalNOSlabPadded — slab lokdlni domény v nejvyssi dimenzi v odsazeném formatu
a
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e LocalN1Slab — slab lokalni domény v druhé nejvyssi dimenzi.

Globalni slaby jsou vytvareny pouze v root procesu, u ostanich by nemély vyznam.

Po jejich vytvoreni je provedena alokace paméti a distribuce dat mezi procesy, ktera
probiha tak, ze je kazdému procesu rozeslan prislusny pocet slabu. U matic distribuova-
nych v druhé nejvyssi dimenzi je nutné provést jejich transpozici. Po dokonceni inicializace
solveru je mozné spustit simulaci. Jeji struktura je prakticky identickd s OpenMP verzi
v jednoprocesové implementaci, pouze jsou doplnény bariéry pred zacatkem a dokoncenim
vypocetni smycky pro presné méreni casu. Poté, co je vypocet dokoncen, jsou zpét sesbi-
rany matice na root proces. Matice rozdistribuované v druhé nejvyssi dimenzi je tieba opét
transponovat zpét do jejich pivodniho tvaru.

Viceprocesova implementace pro GPU

Hlavnim duvodem vytvoreni viceprocesové implementace pro CPU bylo otestovani sprav-
nosti funkcionality distribuce dat mezi procesy, protoze s vyuzitim CUDA-Aware MPI staci
nahradit alokaci systémové paméti za alokaci paméti na GPU. Samoziejmé jiz také neni
tfeba provadét transpozici dat distribuovanych v druhé nejvyssi dimenzi, protoze knihovna
cuFFTMp provadi posledni transpozici vzdy. Implementace je umisténa jako dalsi moznost
vedle viceprocesové implementace na CPU.

Trida TransformCUDAMp implementuje provadéni paralelniho FF'T pomoci knihovny cu-
FFTMp. Pii vytvoreni instance této tiidy jsou inicializovany FFT plany. Stejné jako v pri-
padé TransformCUDAXT je vyuzito sdileni pracovniho prostoru mezi plany. Jelikoz pracovni
prostor musi byt alokovan pomoci knihovny NVSHMEM a velikost alokace z SH musi byt
stejnd u vsech procest, je vSemi procesy provedena operace Al1Reduce pro zjisténi jeho ma-
ximalni velikosti. Providéni FFT je implementovano pomoci cudaLibXtDesc, které v tomto
pripadé funguji i pro jedno GPU.

Ttida solveru SolverCUDAMp ma podobnou strukturu jako SolverMPI. Nejprve je vy-
brano GPU, se kterym bude proces pracovat a nasledné jsou inicializovany lokalni rozméry,
inicializovany MPI datové typy, alokoviana pamét na GPU a rozdistribuovany matice mezi
GPU pomoci CUDA-Aware MPI. Stejné jako v pripadé SolverCUDAXT je implementovana
in-place varianta vypoctu a na jeho konci jsou sesbirany vysledné matice zpét na root rank.

Kvili pouziti NVSHMEM knihovny byla pfiddna v hlavni ¢asti programu jeji inicia-
lizace z MPI komunikatoru vsech procesti a deinicializace. Rovnéz byl pfiddna moznost
specifikovat vypocet této implementace vybérem CUDAMp solveru.

5.3 Vysledky méreni

Testovani probihalo na 2D a 3D vstupech o rznych rozmérech simulace, jejichz feseni bylo
spusténo se solverem SolverCUDAXT na superpocitac¢ich Barbora a Karolina. Méfen byl
pouze ¢as vypoctu bez pocatec¢nich transfert dat. Pro kazdy béh bylo provedeno 300 iteraci
simulace. Byly vytvoreny grafy silného skalovani, zrychleni a t¢innosti umisténé v priloze
A. Solver SolverCUDAMp bohuzel otestovan nebyl z divodu nekompatibility knihoven na su-
perpocitacich.

2D simulace

7 namérenych vysledkt 2D simulaci v 5.2 Ize na prvni pohled konstatovat, ze novéjsi hard-
ware na Karoliné je na jednom i vice GPU rychlejsi nezavisle na velikosti simulace. Jelikoz
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GPU na Karoliné maji i vétsi pamét, bylo na nich mozné spustit vétsi simulace na men-
sim poc¢tu GPU. Obecné lze Tici, Ze ¢im vétsi iloha je pocitdna, tim je vyssi je zrychleni i
uc¢innost vypoctu na vice GPU.

Pro mensi tlohy spusténé na 2 GPU na Barbore ti¢innost rychle klesa na asi 55 %, pro 3
a vice GPU pak pod 50 %. Pro vétsi tlohy se uc¢innost pohybuje okolo 80 %. Nejvyssiho
zrychleni 2,9x bylo dosazeno pro simulaci o délce hrany 24576 pri pouziti 4 GPU. Na Karo-
liné se pro vétsinu simulaci na 2-4 GPU pohybuje i¢innost mezi 80 a 90 %. Vyjimkou jsou
malé simulace, pro které tc¢innost rychle klesa a to jesté rychleji nez na Barbore. Pro 5-8
GPU se tcinnosti snizuji na hodnoty okolo 75 %. Na Karoliné bylo dosazeno nejvyssiho
zrychleni 6,4x pro simulaci o délce hrany 36864.

2D Barbora ucinnost 2D Karolina ucinnost
1.00 1.00
—8—4096 —8— 4096
—0— 8192 —0— 8192
0.75 0.75
12288 12288
3 16384 3 16384
£ 050 € 050
50 —8— 20480 50 —8— 20480
3 =1
—8— 24576 —8— 24576
0.25 0.25
—8— 28672 —8— 28672
—8—32768 —8—32768
0.00 o— 36864 0.00 —e—36864
1 2 4 1 2 4 8
Potet GPU 40960 Potet GPU —e—40960
(a) Barbora (b) Karolina

Obréazek 5.2: Grafy tc¢innosti 2D simulaci sSifeni tepla v médiu. Rozmér znaci délku hrany
simulace.

3D simulace

Stejné jako v pripadé 2D simulace i u vysledktt 3D simulace 5.3 jsou hodnoty namétené
na Karoliné vyrazné lepsi. Kvili mensi GPU paméti nebylo mozné vétsi simulace na Barbore
vubec spustit. Vétsina simulaci na Barbofe mé ti¢innost na 2 GPU okolo 70 %, pro vice GPU
se pak snizuje na hodnoty mezi 50 a 60 %. Nejvyssiho zrychleni 2,35x dosahuje pro simulaci
o délce hrany 896.

Hodnoty té¢innosti pro Karolinu se pro vSechny simulace na 2 GPU pohybuji kolem 80 %
a pro vice GPU klesaji. Cim vétsi rozméry simulace jsou, tim pomaleji Gé¢innosti klesaji.
Nejvyssiho zrychleni 6,4x bylo naméreno pro simulaci o délce hrany 1152.

Zavér

nejvyhodnéjsi pouzit vypocet na 1 GPU. V pfipadé, ze se data na GPU nevejdou nebo
je cilem ziskat vysledky co nejdiive, je dulezité volit co nejnovéjsi hardware. Jako idedlni
volbou se jevi 2 GPU, na Karoliné i 3 nebo 4 GPU v zavislosti na velikosti simulace. Dilezité
je, pokud je mozné se tomu vyhnout, nepouzivat vétsi mnozstvi GPU na malé simulace.
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Obrazek 5.3: Grafy tcinnosti 3D simulaci Sifeni tepla v médiu. Rozmér znaci délku hrany
simulace.
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Kapitola 6

Navrh a implementace

V této kapitole jsou popsany navrh a implementace simulatoru umoznujici zapojeni vice
GPU do vypoctu. Nejprve jsou definovany cile, kterych by implementace méla dosdhnout,
po nich nésleduji technologie, jenz budou k feseni vyuzity, a poté jsou popsany jednotlivé
moduly programu.

6.1 Definice cila

Cilem je navrhnout simulator zaloZzeny na popsanych implementacich splnujici tyto pod-
minky.

1. Multi-GPU — umoznéni zapojeni nékolika NVIDIA GPU do vypoctu s podporou
stejné funkcionality jako stavajici CUDA implementace,

2. Nizka spotieba paméti — jelikoz je vypocet ndroé¢ny na pamét, mély by byt ome-
zeny alokace pro nepotiebna data.

3. Prenositelnost — vysledny program by mél byt spustitelny rtiznych operacnich
systémech a byt prelozitelny riznymi kompilatory.

4. Zpétna kompatilibila — mél by byt podporovan i starsi harware.

5. Dostupnost — pii vybéru technologii je tfeba brat i ohled na to, aby byly zavislosti
bézné dostupné, a pripadné snadno nainstalovatelné.

6. Skalovatelnost — vysledna implementace by méla vykazovat dobré hodnoty $kélo-
vatelnosti s pribyvajicimi GPU. U¢innost pro 4 GPU by neméla byt nizsi nez 50 %
na testovanych zarizenich.

Dale jsou definovany volitelné cile:

e slouceni OMP a CUDA implementaci a poskytnuti jedné implementace umoznujici
provadét vypocet na CPU nebo 1 a vice GPU.

6.2 Technologie
Ptvodni implementace byla napsana v jazyce C+411, nicméné v této implementaci bude

pouzit standard C+420, ktery je nyni jiz podporovan vétsinou prekladaci a také prekla-
dacem NVCC v CUDA Toolkit verze 12.0. K nacitani a ukladani dat bude pouzito C a HL
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rozhrani knihovny HDF5. Pro provadéni FFT v implementaci pro CPU bude pouzita stejné
jako v pavodni implementaci knihovna FFTW3 s vyuzitim multithreadingu. Pro vypocet
FFT na GPU bude pouzita knihovna cuFFT, u které bude kombinovano rozhrani pro 1 a
pro vice GPU.

6.3 Hlavni principy

Jednou z hlavnich myslenek navrhu by méla byt oddélitelnost CPU a GPU implementace.
Zékladem celého simulatoru by méla byt implementace pro CPU a moznost provadét vy-
pocet na GPU jeji nddstavbou. V pripadé t¥id tak bude vytvorena verze pro CPU a verze
pro GPU, kterd z ni bude dédit. Napr. pro tifidu Class a vznikne jeji CUDA rozsireni
CudaClass. Implementace pak bude z velké ¢asti vyuzivat polymorfismu.

Jelikoz je vypocet simulace hlavné omezovan dostupnou paméti, bude tieba vénovat
zvysenou pozornost, jakym zptsobem budou matice distribuovany mezi jednotliva GPU.
Pokud to neni bezpodminecéné nutné, mély by byt matice rozdistribuovany v nékteré z di-
menzi, nikoliv celé rozkopirovany. Bude tak omezena spotieba paméti. Distribuce dat bude
zaviset hlavné na distribuci dat knihovny cuFFT. Ta distribuuje data bud v nejvyssi di-
menzi pro redlnou doménu, nebo v druhé nejvyssi dimenzi pro spektralni doménu. U kazdé
matice pak bude tfeba rozhodnout, o jaky ptripad se jedna, a podle toho s ni pracovat. Spe-
cidlnim ptipadem budou matice pro zdroje a vzorkovani, jejichz distribuce zavisi na jejich
pozici. Pro né bude treba vytvorit jiné distribuovaci mechanismy.

Névrh by nemél ptilis ménit pivodni strukturu programu, pokud to nebude nutné. Bude
tak usnadnén prenos nékterych ¢asti ptivodni implementace do nové.

6.4 Preklad programu

K usnadnéni prekladu programu je vytvoren cmake skript, ktery vyzaduje minimalni verzi
programu CMake 3.25.2. K nalezeni potiebnych knihoven vyuziva skript program pkg-
config, ktery je nutné mit rovnéz mit v systému nainstalovan.

Pro preklad CPU verze je nutné mit na zafrizeni nainstalovany kompilator s podpo-
rou C++20 a OpenMP 4.5. Déle jsou vyzadovany HDF5 knihovna s C a HL rozhranim,
knihovna OpenMP s rozhranim pro C++, knihovna FFTW3 s podporou multithreadingu
pro OpenMP a knihovny libz, libm a limvec.

K prekladu programu s podporou vypoc¢tu na GPU je tfeba nastavit priznak ALLOW_CUDA
a mit nainstalovany CUDA Toolkit verze 12.0 a vyssi. Je také nutné pouzivat prekladac
podporovany CUDA Toolkitem.

6.5 Modul Cuda

Modul Cuda obsahuje tfidy a dalsi utility usnadnujici a zapouzdiujici praci s CUDA zari-
zenimi. Toto obaleni umozni v pripadé zmény v CUDA rozhrani jednoduse zménit imple-
mentaci na jednom misté a také psat bezpecnéjsi kdd, jelikoz je v implementaci pracovano
s vice CUDA kontexty. Snizi se tak pravdépodobnost jejich zaménénéni. Navic bylo mozné
si prizpusobit rozhrani potfebam implementace.

Hlavni ¢asti modulu je statickd tf¥ida CudaDevices. Ta poskytuje rozhrani pro hromad-
nou praci s CUDA zafizenimi. Pfed pouzitim jakéhokoliv rozhrani z modulu je tfeba tuto
tfidu inicializovat metodou initialize. Ta na zdkladé poskytnutych id vybere zarizeni, se
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kterymi se bude pracovat, a provede jejich inicializaci. Déle se v programu jiz id zafizeni
nepouzivaji, misto toho ma kazdé vybrané zafizeni sviij jedineény index. Po provedeni inici-
alizace je jiz mozné pouzivat ostatni metody tiidy. Metoda forEach provede ve smycce for
funkci pro kazdé zarizeni se zménou kontextu. Je to jediné misto v programu, kde je zména
kontextu umoznéna. Ostatni metody umoznuji napr. hromadné spusténi CUDA kernelu
na vsech GPU nebo synchronizaci streamt nebo udalosti a jejich vytvoreni.

V programu casto nastava pripad, kdy je tfeba uchovat jedine¢nou hodnotu pro kazdé
zatizeni. Z toho divodu vznikla sablonovana tifida CudaDeviceEntry, kterd ma pocet prvku
vzdy stejny jako je pocet zarizeni. Pfed prvnim jejim pouzitim vsak musi byt provedena
inicializace CUDA zafizeni.

Pro reprezentaci CUDA zafizeni byla vytvorena t¥ida CudaDevice. Pristup k této trideé je
umoznén pouze skrze metodu forEach tiidy CudaDevices. Ttida zapouzdiuje praci s GPU,
umoznuje spravovat jeho pamét (kontantni i globélni), spoustét CUDA kernely nebo vytva-
ret udalosti a streamy. Udélosti i streamy jsou pti vytvoreni ulozeny do interni struktury a
navraceny jsou pouze jejich id. Toto opatieni bylo implementovano z toho dtvodu, Ze stre-
amy i udalosti jsou aktudlni jenom pro CUDA kontext, ve kterém byly vytvoreny. Pti jejich
pouziti v jiném kontextu by doslo k chybé. Ttida také nese spoustéci konfigurace kernelt
CudaKernelConfig.

K zapouzdfeni prace s CUDA rozhranim pro systémovou paméf bude slouzit trida
CudaHost. Umoznuje alokaci a dealokovat pinned pamét nebo registrovat jiz drive alo-
kovanou pamét. Pro utility pouzivané v CUDA kernelech slouzi modul CudaKernelUtils.
Obsahuje pretizeni operatorti a metody pro ziskani 1D indext a stridetu vlaken. Ke kontrole
névratovych kéda volani CUDA a cuFFT rozhrani byla vytvorena tiida CudaError.

6.6 Modul MatrixClasses

Modul MatrixClasses prosel zasadni zménou. Podobné jako v ptivodni implementaci bylo
vyuzito vrstveni funkcionality pomoci dédi¢nosti, avSak oproti ni vyuziva i Ssablony. To
zamezuje multiplikovani stejného kédu a zlepsuje prehlednost kédu.

Bézovou tiidou vSech matic je abstraktni tfida Matrix (obrazek 6.1). Definuje jejich spo-
le¢né rozhrani pro ziskani rozmeéri matice, raw ukazatele na data, nacteni dat ze vstupniho
souboru a zapis do vystupniho souboru.

Na jejim zakladé je vytvorena Sablonovana tiida MatrixImpl, kterda implementuje zdé-
déné abstraktni metody pro ziskdni rozmért matice a raw ukazatele na data. Z duvodu
budouciho rozsiteni o CUDA verze matic je vyuzita virtualni dédi¢nost. Trida dale imple-
mentuje alokaci a dealokaci paméti, metody pro ziskani dat, vynulovani matic, kopirovani
a pro datové typy v plovouci radové carce také metodu pro podéleni hodnoty kazdého
prvku matice inverzni hodnotou skalaru. Trida neimplementuje metody pro ¢teni ani zapis
do souboru kvili nekonzistenci prace s HDF5 soubory implementovaném v modulu Hdf5.

V dalsi vrstveé dédicnosti jiz vznikaji kompletni implementace matic v tfidach RealMatrix,
ComplexMatrix, IndexMatrix a CuboidMatrix. Tyto tfidy implementuji ¢teni a zapis dat
do HDF5 souborti a své specifické metody. Tridy CuboidMatrix a IndexMatrix tak imple-
mentuji metody pro transformaci indexti mezi formaty pouzivanymi v MATLABu a C++.
CuboidMatrix navic jesté poskytuje metodu pro zjisténi sumy objemt vsech cuboid.

Pro tiidy podporujici FFT jsou navic vytvoreny tiidy FftRealMatrix a FftComplex-
Matrix dédici z t¥id RealMatrix a ComplexMatrix. K transformaci pouzivaji plany z tiidy
FftPlanContainer (viz déle 6.8). Pro matice zavisici na vstupni indexové matici je vytvo-
fena Sablonovand tiida IndexedMatrix.
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Matrix ComplexMatrix

+ getDimensionSizes(): DImensionSizes + readData(): void

+ getSize(): size_t + writeData(): void

+ readData(): void
CuboidMatrix

+ writeData(): void

+ getRawData(): void* + readData(): void

+ writeData(): void

+ recomputelndicesToCpp(): void

+ recomputelndicesToMatlab(): void

Matriximpl . T '
+ mData: T* R IndexMatrix
+ mSize: size_t + readData(): void
+ getDimensionSizes(): DImensionSizes + writeData(): void
+ getSize(): size_t + recomputelndicesToCpp(): void
+ readData(): void q_ + recomputelndicesToMatlab(): void
+ writeData(): void + getSize OfAllICuboids(): void
+ getRawData(): void*
+ getData(): T* RealMatrix
+ zeroMatrix(): void + readData(): void
+ copy(): void + writeData(): void

Obréazek 6.1: Diagram t¥id modulu matic pro CPU implementaci.

CUDA implementace

Ttidy matic budou v CUDA implementaci rozsifeny o data GPU. Bazovou tfidou CUDA
matic je abstraktni tifida CudaMatrix. Ta virtudlné dédi z tridy Matrix a rozsiruje ji o me-
tody pro ziskani velikosti dat na konkrétnim GPU, ukazatele na row data na GPU, vynu-
lovani matic na GPU a kopirovani mezi systémovou paméti a paméti GPU.

Pro CUDA matice ulozené v systémové paméti je vytvorena sablonovana tiida CudaHost-
Matrix. Parametr Sablony je pomoci C++20 koncepti omezen na tiidy zalozené na tiidé
Matrix. Tiida dédi z CudaMatrix a matice poskytnuté Sablonovym parametrem. Hlavni
smysl této tiidy je registrovani pinned paméti matic v systémové paméti pri vytvareni
objektu.

Posledni vrstvou dédi¢nosti jsou Sablonované tridy implementujici distribuovani dat
mezi jednotlivi GPU. V Sablonovém parametru je o¢ekavana implementace tiidy CudaHost-
Matrix. Tiida CudaBroadcastMatrix implementuje matici, kterd je celd zkopirovina na
kazdé GPU. U této tridy neni implementovani kopirovani dat zpét do systémové paméti, jeli-
koz se v implementaci nepouziva. Nicméné by bylo mozné tuto metodu implementovat napt.
pomoci knihovny NCCL. Ttida CudaNaturalScatterMatrix implementuje rozdistribuova-
nou matici mezi GPU v nejvyssi dimenzi odpovidajici distribuci dat pii pouziti subformatu
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INPLACE knihovny cuFFT. Naproti tomu tfida CudaShuffledScatterMatrix implementuje
rozdistribuovanou matici v druhé nejvyssi dimenzi odpovidajici formatu INPLACE_SHUFFLED.
Kazda trida implementuje mimo metod pro kopirovani také metody pro pristup k datim a
jejich lokalnim velikostem.

Pro distribuovanou indexovou matici je vytvorena trida CudaScatterIndexMatrix,
kterd nerovnomeérné distribuuje data mezi GPU tak, aby kazdé GPU obsahovalo jenom
své vlastni indexy. Pomocnéa t¥ida CudaScatterIndexedMatrix pak slouzi k distribuci dat
zavisejici na dané indexovaci matici.

Pro komplexni matice podporujici FFT je vytvorena tiida CudaScatterFftComplexMat-
rix. Ta vyuziva pro uchovani dat instanci t¥idy CudaFftDescriptor. Je implementovana
in-place transformace.

6.7 Modul OutputStreams

Modul OutputStreams vychazi z ptivodniho navrhu, neimplementuje vsak vlastni buffery
pro uklddani dat. Misto toho vyuziva jiz implementovanych matic z modulu MatrixClasses.
Redukéni operatory jsou stale implementovany pomoci vyctového datového typu kviili pro-
blematickému preddvani ukazateli na funkce do CUDA kernela.

— CuboidOutputStream q CudaCuboidOutputStream

— IndexOutputStream <} CudalndexOutputStream
OutputStream <]—

—  WholeDomainOutputStream <} CudaWholeDomainOutputStream

L CudaOutputStream <}—

Obrazek 6.2: Zjednoduseny diagram t¥id modulu OutputStreams znazornujici heirarchii
dédi¢nosti mezi tifidami.

Zakladem vsech vystupnich streamu je bazova tfida OutputStream (obrazek 6.2). Stejné
jako jeji predchtidce BaseOutputStream definuje jednotné rozhrani vystupnich streamsi, im-
plementuje jejich postprocessing a nese jejich spole¢né data. Rozhrani umoznuje vytvorent,
znovuotevieni, zavieni streamu a spusténi samplovani.

Dalsi vrstvou v dédi¢nosti jsou konkrétni implementace vystupnich streamt pro CPU
implementaci v tridach CuboidOutputStream, IndexOutputStream a WholeDomainOutput-
Stream. U vsech tiid je nutné pouzit virtudlni dédi¢nost. Kazda tfida implementuje zdédéné
virtudlni metody pro dany typ streamu.

CUDA implementace

Trida CudaOutputStream je bazovou tfidou vystupnich streama urcenych pro CUDA im-
plementaci. Virtualné dédi z t¥idy OutputStream. Definuje nové ryze virtualni metody pro
kopirovani z a na GPU a implementuje vlastni postprocessing, ktery probiha na GPU.
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Implementace vystupnich streamt se bude nachazi v tiidach CudaCuboidOutputStreamn,
CudaIndexOutputStream a CudaWholeDomainQutputStream. Vsechny dédi ze svych ekvi-
valentnich t¥id pro CPU implementaci a tfidy CudaOutputStream. Implementuji vlastni
metody pro vytvoreni, znovuotevieni a uzavieni streamu a metodu pro vzorkovani. Deédi
také z t¥idy CudaOutputStream a implementuji zdédéné ryze virtualni metody pro kopiro-
vani dat z a na GPU.

6.8 Modul Containers

Modul Containers implementuje tridy spravujici matice a vystupni streamy pouzité v si-
oddélit implementace pro CPU a pro GPU.

Trida FftPlanContainer slouzi ke spravé FFT plani knihovny FFTW pro CPU im-
plementaci, které na zdkladé danych rozmért vytvori, a implementuje metody pro pri-
stup k nim. Pro GPU implementaci je vytvorena tiida CudaFftPlanContainer, ktera tridu
FftPlanContainer rozsifuje o plany knihovny cuFFT a mimo né se stard o alokaci a dea-
lokaci jejich pracovnich prostori.

Pro uchovani matic potfebnych pro vypocet je vytvorena tiida MatrixContainer. Ob-
sahuje rozhrani pro hromadné operace jako jsou vybér potfebnych matic, vytvoreni matic,
nacteni dat matic ze vstupniho souboru a jejich ulozeni do vstupniho nebo kontrolniho
souboru. Také obsahuje metody pro primy pristup k jednotlivym maticim na zakladé jejich
id. V. CUDA implementaci je tfida rozsifena tiidou CudaMatrixContainer, ktera pracuje
s CUDA maticemi. Je doplnéna o metody pro kopirovani matic z a do paméti GPU. Pro
kazdy zdznam matice také uchovavé informaci o tom, jak méa byt matice distribuovana mezi
GPU. V tridé CudaMatrixSizes jsou pak uchoviny rozméry vsech matic, a to globalni i lo-
kalni pro kazdé GPU. Pro rychlejsi pristup k datim jsou na kazdém GPU uloZeny rozméry
matic a ukazatele na lokalni data matic v konstantni paméti.

Kontejner pro vystupni streamy je implementovan tiidou OutputStreamContainer.
Umoznuje jejich inicializaci a hromadné operace — vytvoreni, znovuotevieni, uzaveni, post-
processing a dalsi. Pro CUDA implementaci je tfida rozsitena tfidou CudaOutputStreamCon-
tainer, kterd vytvari vystupni streamy urcené pro GPU a poskytuje jejich rozsitené hro-
madné rozhrani.

6.9 Modul KSpaceSolver

Modul solveru se je stejné jako vSechny ostatni moduly déli na implementaci pro CPU a
jejl rozsiteni pro GPU. Podobné jako v ptvodni implementaci je zachovana optimalizace
metod vypoctu pomoci Sablonovanych ttid, nicméné je provedena trochu odlisné.

Solver pro CPU se skldda z tiidy KSpaceFirstOrderSolver a Ssablonované tiidy KSpace-
FirstOrderSolverOpt (obrazek 6.3). Tfida KSpaceFirstOrderSolver implementuje vnéjsi
rozhrani a neoptimalizované metody. Déle virtualné definuje optimalizované metody sol-
veru, které jsou implementovany tiidou KSpaceFirstOrderSolverOpt, jenz z ni virutalné
dédi.Jejim sablonovym parametrem je struktura OptimizationFlags. Vytvoreni objektu
pak probihd pomoci statické metody create, kterd na zakladé parametri programu vy-
tvori objekt optimalizovaného solveru a vrati ukazatel na jeho nesablonovanou verzi. Vnéjsi
rozhrani solveru umoznuje jeho inicializaci, nacteni vstupnich dat, spusténi vypoctu, zjis-
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téni casli vypoctu a tisk informaci o ném. Privatni metody maji stejné rozhrani jako u OMP

implementace.
CudaKSpaceFirstOrderSolver
KSpaceFirstOrderSolver — + cudaOwnlnitialize(): void :]
+ initialize(): void - unoptimizedMethod1(): void
+ compute(): void - unoptimizedMethod2(): void CudaKSpaceFirstOrderSolverOpt
- unoptimizedMethod1(): void :] I - optimizedMethod1(): void
- unoptimizedMethod2(): void - optimizedMethod2(): void | """ TT T TR
i ! KSpaceFirstOrderSolverOpt 2 ’ } OptimizationFlags
- optimizedMethod1(): void p p D RAREEEEEEE
- optimizedMethod2(): void L{ - optimizedMethod1(): void <]_
- optimizedMethod2(): void ~ 777777777 77T

Obréazek 6.3: Navrh struktury trid solvert.

Implementace solveru pro GPU mé podobnou strukturu jako solver pro CPU, na kterém
je zalozena. Také se bude skldda z neoptimalizované ¢asti v tiidé CudaKSpaceFirstOrder-
Solver a optimalizované casti implementované v Sablonované tiidé CudakKSpaceFirstOrder-
SolverOpt. Tiida CudaKSpaceFirstOrderSolver virtualné dédi z KSpaceFirstOrderSol-
ver a rovnéz implementuje statickou metodu create s obdobnou funkcionalitou pro CUDA
implementaci. Také implementuje vlastni tisk informaci o solveru. Oproti implementaci
pro CPU navic obsahuje metody k inicializaci konfiguraci kerneld a konstant. Pro rych-
lejsi béh vypocetnich kernelt jsou konstanty simulace ulozeny v konstantni paméti v tridé
CudaConstants. Sablonovang tiida CudaKSpaceFirstOrderSolverOpt implementuje ves-
keré vypocty simulace na GPU s vyjimkou generovani matic, které je providéno na CPU.

6.10 Ostatni moduly

Tato podkapitola popisuje navrh a implementaci modultt Hdf5, Logger, Parameters a
Utils, u kterych nejsou zmény oproti puvodni implementaci tak vyrazné.

Hdf5

V modulu Hdf5 nedoslo k zaddnym zméndm v rozhrani jeho tfid. Jedinou zménou je od-
stranéni zavislosti na konkrétnim opera¢nim systému pri zjisténi existence souboru a misto
toho jsou pouzity funkce z knihovny std::filesystem definované standardem C++17.

Logger

Modul Logger také neprosel zadnymi vétsimi zménami. Z tiidy Logger jsou odstranény
metody pro kontrolu navratovych hodnot CUDA voldni a tato funkcionalita je presunuta
do tfidy CudaError. Déle jsou upraveny nékteré logovaci vypisy tak, aby odpovidaly multi-
GPU implementaci.

Parameters

V porovnani s piivodni implementaci ubyla v modulu Parameters funkcionalita a to hlavné
z duvodu presunuti ¢asti jeho funkci do modulti Containers a Cuda. Nyni se sklada z tiid
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CommandLineParameters a Parameters. V tfidé CommandLineParameters doslo ke zménam
ve zpracovani vstupnich argumenti tak, aby bylo mozné specifikovat vice GPU parametru
-g. Ttida Parameters pak poskytuje rozhrani pro pristup k priznaku spusténi na GPU a
pripadné také id vybranych CUDA zafizeni.

Utils

Modul Utils obsahuje v ptivodnim stavu tfidy DimensionSizes a TimeMeasure. K nim
pribyla tfida Tile reprezentujici dlazdici matice. Nese jeji 3D offset a velikost. Modul dale
obsahuje definice datovych typli pouzivanych pro vypocet Real, Complex, Index a Cuboid.
Pro funkce poskytujici systémové informace a zarovnanou alokaci paméti je vytvorena tiida
System. Ostatni utility se nachazeji v tfidé Utils.
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Kapitola 7

Dosazené vysledky

Tato kapitola popisuje testovani vzniklého programu, které bylo provedeno na superpocitaci
Karolina. Superpocita¢ Barbora nemohl byt pouzit z divodu nekompatibilni verze nainsta-
lovanych CUDA ovladacu. Testovani bylo provedeno na 2D a 3D vstupech dvou kombinaci
parametri, které se v k- Wave pouzivaji nejcastéji.

2D simulace byly testovany pro délky hrany 4096 az 40960 s krokem 4096. 3D simu-
lace pro délky hrany 128 az 1152 s krokem 128. Pro kazdou velikost bylo simulovano 100
simulacnich kroki.

Simulace s homogennim médiem

Simulace s homogennim médiem je nejjednodussi simulaci v k- Wave. Parametry simulace
jsou definovany jedinou hodnotou a tak jsou vytvareny relativné malé vstupni soubory.
Rovnéz vyzaduji mensi pamétovy prostor na GPU a umoznuji provadét vétsi simulace.
Kompletni vysledky lze najit v ptiloze B.

Na namérenych vysledcich na obrazku 7.1 lze na prvni pohled vidét, ze vysledky jsou
obdobné jako u testovani termdlni simulace. Vysledky 2D simulaci méfené pro 2 GPU
dosahuji dc¢innosti kolem 80 % s vyjimkou nejmensi velikosti, jejiz Gc¢innost rychle klesa.
Podobnych vysledki je dosazeno také pro 3 a 4 GPU. Poté se ii¢innost pozvolna snizuje.
Nejvyssiho zrychleni 5,86x bylo naméfeno pro doménu o délce hrany 24576 pii vyuziti 8
GPU.

7 vysledka 3D simulaci 1ze vy¢ist, ze Gc¢innost s pribyvajicimi GPU klesd rychleji nez
u 2D simulaci. Je patrné, ze provadét 3D simulace s mensi délkou hrany nez 384 bod na
vice GPU prakticky nema smysl. Pii pouziti 2 GPU se ic¢innost u vétsiny simulaci drzi na
80 %, pro 3 GPU uz to je asi 75 % a pro 4 GPU néco pres 70 %. Maximélniho zrychleni 5x
je dosazeno pro simulaci o délce hrany 768.

Simulace s heterogennim médiem

Testované médium mé heterogenni rychlost siteni zvuku, hustotu, absorpci i nelinearni vy-
nékolikandsobné veétsi nez u homogenniho média. Také pamét potiebnd pii vypoctu je
o mnoho vétsi, a tak bylo mozné namérit mensi simulace nez v pripadé homogenniho mé-
dia. Kompletni vysledky meéteni je mozné najit v piiloze B.2. Vysledky 2D i 3D simulaci
na obrazku 7.2 jsou prakticky identické s vysledky homogenni simulace.
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Obréazek 7.1: Grafy Gc¢innosti simulaci siteni akustickych vin v homogennim médiu. Rozmér
znaci délku hrany simulace.
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Obrazek 7.2: Grafy tcinnosti simulaci sifeni akustickych vin v heterogennim médiu. Rozmér
znac¢i délku hrany simulace.
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Kapitola 8
Zaver

Tato préace se vénovala akceleraci vypoctu simulace sifeni akustickych vin v médiu na multi-
GPU systémech. Popisovala jejich strukturu, predstavila fadu technologii pro praci s nimi
a na zakladé ziskanych znalosti navrhla a implementovala akcelerovany simulator, ktery
podporuje vypocet na CPU nebo na jednom a vice GPU. V ramci testovani také vznikla
multi-GPU implementace simulace $ifeni tepla v médiu s vyuzitim knihoven cuFFT a cu-
FFTMp.

Méreni prinesla u obou implementaci zajimavé vysledky a to hlavné pro stfedni a velké
simulace, na které tato prace cilila. Bylo zjisténo, Ze pouzivani hardware novéjsi archi-
tektury na superpocitaci Karolina prinasi o mnoho lepsi vysledky nez starsi hardware na
superpocitaci Barbora. Nezavisle na testovaném hardware i dimenzionality simulace bylo
nejefektivneéjsich vysledkt dosazeno pii pouziti 2 GPU pro vypocet. Dobré vysledky s vét-
simi rozmeéry simulaci a novéjsim hardware pfinesly také méfeni na 3 a 4 GPU. Pro velké
simulace se miize vyplatit pouzit i 5 nebo vice GPU, avsak je tfeba pocitat s tim, ze hodnoty
ucinnosti pomalu klesaji s kazdym dalsim GPU.

Hlavnim piinosem této préce je umoznéni provadéni velkych simulaci na GPU a namé-
feni hodnot silného skalovani.

Dalsi prace

Jako dalsi pokracovani prace by bylo mozné implementovat multi-GPU simulator sifeni vin
v médiu s pouzitim MPI a knihovnou cuFF'TMp a sloucit vSsechny implementace akcelerova-
ného simulatoru do jedné. Bylo by také zajimavé namérit vysledky na nejnovéjsich kartéch
NVIDIA H100, které pouzivaji NVLink 4. generace.
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Priloha A

Vysledky meéreni simulace sireni
tepla v médiu

A.1 Vysledky 2D simulace
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A.2 Vysledky 3D simulace
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Priloha B

Vysledky meéreni simulace sireni
akustickych vin v médiu

B.1 Vysledky simulace s homogennim médiem
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B.2 Vysledky simulace s heteregennim médiem
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