Jiho&eska univerzita v Ceskych Budgjovicich

Prirodovédecka fakulta

Bakalaiska prace

Programovani vypoctu na grafickych kartach

Autor: Tomas Krejsa
Vedouci prace: RNDr. Milan Piedota, Ph.D.
Studijni obor: Aplikovana informatika

Ustav aplikované informatiky

Ceské Budgjovice 2013



BIBLIOGRAFICKE UDAJE:

Krejsa, T. 2013: Programovani vypo¢ta na grafickych kartach.

[Programing of calculations on graphic cards, Bc. Thesis, in Czech.] - Faculty of Science,
University of South Bohemia in Ceské Bud&jovice, Czech Republic.

ANOTACE:

Paralelni programovani na grafickych kartdch je zatim rozSifené vétSinou ve védecké sféie
pro naro¢né a dlouhotrvajici vypocty. Cilem této bakalatské prace je rozkryt tuto Cernou
skiinku, kterou paralelni programovani na GPU je a naucit ¢tenate zaklady tohoto programovani
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1 Uvod
1.1 Historie CPU

Zpocatku byly pocitace specializované na urcité vypoCty a daly se pieprogramovat pouze
zménou zapojeni. Teprve koncept Johna Von Neumanna polozil zaklad pro univerzalni
programovatelné stroje. Diky tomuto konceptu vznikl tedy procesor, ktery vykonava zadany
program, a tim se zméni specializace pocitace. Postupem ¢asu byly procesory stale dokonalejsi.
Jejich vyvoj se hnal nezadrzitelné kupiedu. Procesory byly vyrabéné délané pro ¢im dal vétsi
Sirky slova, zvySoval se pocet elektronek a pozdgji tranzistord. Az pomérné velkym meznikem
byl vroce 1985 procesor, ktery podporoval multitasking. MySlenky slucovani vice cipu
do jednoho ptisly jiz v roce 1997, kdy se objevil procesor s integrovanou grafickou a zvukovou
kartou. Pozdéji se procesory zacaly sluovat do jednoho ¢ipu (v roce 2008 procesor Intel Core
i7 mohl mit aZ 8 jader). V roce 2002 spole¢nost AMD zadala pouzivat integrovanou grafickou
kartu jako matematicky koprocesor.[1, 7, 9, 10]

Ve zdrojovych kodech bakalatské prace se objevi také matematické funkce. Dnes je mozné
a pocitac ji spocita. OvSem nebylo tomu tak vzdy. Procesor dokdzal drive sCitat, od¢itat, nasobit
i délit. Ale uz nezvladl nasobit ¢i délit v plovouci fadové Carce, pocitat goniometrické funkce,
odmocnovat apod. Tento problém numerickych vypocta vytesil teprve numericky koprocesor
vroce 1978, ktery byl piidan k procesoru. Koprocesor a procesor byly tedy dva &ipy
a nevyplatilo se je slu¢ovat do jednoho, protoze plocha ¢ipu by se zvétSila a v dusledku toho
by se jeho vykon velmi sniZil. Vyrobni technologie procesorti se stile zdokonalovaly,
az se pro vyrobce stalo pfijatelné sloucit procesor s koprocesorem do jednoho Cipu. Integrovany
matematicky koprocesor se objevil u mikroprocesoru i80486 vroce 1989. A od té doby,
co se ty¢e operaci s plovouci fadovou carkou, procesor vypada tak, jak ho zname dnes.
Ale jak bylo zminéno vyse, diky nékterym operacim, které graficka karta zvladne Iépe,
se zaCina prosazovat integrovana graficka karta prave jako matematicky koprocesor.[1, 7, 10]

1.2 Historie GPU

Doménou grafické karty bylo zpocatku zobrazovani dat. Vroce 2003 se objevily
programovatelné Pixely a Vertex shadery. To znamenalo, ze grafickd karta piestala byt striktné
specializovana a zacala byt snaha o vyuziti grafické karty také pro vypocéty. Podpora
programovaciho jazyka C a s tim souvisejici CUDA C, kterd jazyk C rozsifuje, ptisla s jadrem
G80 od spolecnosti nVidia. V jadie G80 se jiz objevila univerzalni vypocetni jednotka
(streaming procesor, nebo CUDA core), kterd nahradila Vertex a Pixel shadery.[8]

Nekteré operace, napt. operace S plovouci fadovou ¢arkou, jsou na GPU mnohem rychlejsi
nez na CPU. Do roku 2008 byly mozné pouze vypocty s jednoduchou ptesnosti plovouci fadové
¢arky, ale jadro GT 200 to vSe zménilo. Ptineslo, kromé& dalsiho navySeni poctu streaming
procesort a dvojnasobné Sitky registrd, dvojitou piesnost v plovouci fadové ¢arce. A nakonec
velikym meznikem v GPGPU (general-purpose computing on graphics processing unit) se stala
zcela nova architektura Fermi, kterd ptinesla fadu inovaci jako naptiklad zrychleni dvojité
ptesnosti plovouci fadové ¢arky, podpora ECC paméti, nebo L1 a L2 cache paméti.[8]



1.3 Motivace

Programovani na grafickych kartach je vhodné zejména pro védecké a vypocetné slozité
vypocty, kdy se diky GPU doba vypoc¢tu nékolikanasobné zkrati. A to predevsim proto,
ze graficka karta je navrZena pro silnou paralelizaci a je také v nékterych operacich mnohem
rychlejsi nez CPU. Proto programovani na GPU je pro ¢im dal vic aplikaci zajimav¢jsi.

Také Bc. Ales Svoboda si vybral toto téma a zacal na ném pracovat vV ramci své bakalarské
prace [2]. Vybral vhodny hardware, ktery bude vhodny pro programovani na grafické karté
a na tomto vybraném pocitac¢i nainstaloval operacni systémy Linux i Windows. Na oba systémy
nainstaloval pfislusny software pro programovani na GPU. Dale vybiral jazyk, ve kterém
se bude programovat. Vybiral zjazyki CUDA C a OpenCL, které vybrana graficka karta
nVidia podporuje. Oba jazyky stru¢né charakterizoval. Vybral si OpenCL hlavné z diivodu
multiplatformnosti a nezavislosti na vyrobci. Nasledné¢ vytvoril programy transponovani
a nasobeni matic, na kterych popsal, jak vytvofit program pro paralelni programovani na GPU.
Popsal také ptikazy OpenCL pouzité v programech. Na zavér porovnal rychlosti béhu téchto
programil na GPU a CPU.

Tato bakalafska prace navazuje na praci Bc. AleSe Svobody Vypocty na grafickych kartach.
Pocita¢ (PC), na kterém se programovalo v této praci, byl pfevzat od Bc. AleSe Svobody.
Byl tedy jiz kompletné pfipraveny k uzivani. Kromé tohoto PC jsem pozdéji zacal vyuzivat také
vypocetni centrum MetaCentrum s klastrem gram.zcu.cz ur¢enym pro vypoéty na grafickych
kartach. Pribyla tedy i moznost porovnani vypocetnich rychlosti dvou grafickych karet mezi
sebou. A nejen to. Spole¢nost nVidia totiz rozdéluje grafické karty do rodin, podle jejich
vyuziti:

o GeForce — zadbava

e Quadro — profesionalni vizualizace

e Tesla — paralelni vypoéty a programovani
Graficka karta Tesla je na klastru Gramu a na PC je GeForce. Naskyta se tak prileZitost
otestovat 0 kolik je lepsi Tesla nez GeForce, ktera je ochuzena o uréité vlastnosti a vykon
ve dvojité piesnosti plovouci fadové arky.[11]

Motivaci ze strany vedouciho prace pro vypsani tohoto tématu a vypracovani prace je i ryze
praktickd snaha zdokumentovat a otestovat programovani na GPU na takové tirovni, aby mohl
prevést vlastni CPU paralelni kody na GPU paralelni. Vysledky této bakalatrské prace maji vliv
i na rozhodovani o nakupu vypocetni techniky ¢i ptimo grafickych karet pro modernizaci
vypocetnich klastri pouzivanych vedoucim prace a jeho studenty. Tomuto cili odpovida
i zvoleny modelovy program - vypolet energie konfigurace molekul. Uvédomime-li si,
ze molekularné dynamické simulace vedouciho préce trvaji typicky 10-30 dni na ¢tyfjadrovém
CPU, znamena urychleni diky GPU vyznamné zkraceni vypoctu.

1.4 Cile prace
Cilem této bakalarské prace je blize se seznamit S programovanim na GPU. Dale vytvofit
netrivialni paralelni program pro GPU. Na ném se budou provadét optimalizace a také testovat
rychlosti béhu programu na GPU a CPU. Na programu také popsat zaklady programovani
na GPU a podélit se o rady a zkuSenosti, které byly béhem programovani ziskdny. Cilem je také,
aby Ctenar této prace, za pomoci prilozenych zdrojovych kodi, byl schopny naprogramovat sviij
vlastni paralelni program pro GPU.



2 Detail GPU

Graficka karta z hlediska vypocetniho stroje se sklada ze streaming multiprocesord (compute
unit) a streaming procesorti (znamych také jako Cuda core, ¢i scalar procesor). V OpenCL
Se pouzivaji nazvy compute unit a scalar procesor, ale Casto se lze setkat s nazvy streaming
multiprocesor a streaming procesor, proto je tato prace bude také pouzivat. Tyto jednotky
komunikuji s dalezitou sloZkou architektury, kterou je hierarchie paméti.[20]

2.1 Streaming multiprocesor
Streaming multiprocesor (SM) je blok prvkd, kde kazdy prvek ma svou funkei. Na obrazku 1
je zobrazeno schéma streaming multiprocesoru Fermi.[13]
Streaming multiprocesor obsahuje:[13]

Streaming procesory
Jednotky pro dvojitou presnost (double precision unit)
Jednotky pro specialni funkce
o provadi transcendentalni instrukce jako inverzni funkce, sin, cos, odmocninu
o vypolty jsou s jednoduchou piesnosti (pokud to nepodporuje piimo
architektura)
Sdilenou pamét’ v ramci SM - v nasem ptipadé L1 cache a shared memory
Register file
o ulozisté 128 KB umoziuje mit primémé 21 registri na vlakno pfi plném
obsazeni planovace (scheduler).
o jefizen hardwarové
Instruction cache
Warp Schedule
o 32-vstupni warp planova¢ pro maximaln¢ 1024 vlaken na SM.
o warp schedulers a dispatch units vysilaji warpy a instrukce z riznych vlaken
Dispatch unit (odesilaci jednotka)
o warp schedulers a dispatch units vysilaji warpy a instrukce z riznych vldken
o informuje napiiklad, Ze streaming procesor je volny, nebo ¢ekd na dal$i data.
Celou dobu tak zajistuje efektivitu
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CUDA Core

Déspatch Port
Oparand Coliector

i €3

Fermi Streaming Multiprocessor (SM)
Obrazek 1: Streaming multiprocesor (piejato z [13])



2.2 Softwarové usporadani vs. hardwarové

Tato Cast je vénovana tomu, jak je softwarové provedeni OpenCL namapované na hardware.
Nejlépe bude mapovani vidét na obrazku 2. Kod vykonavany vlaknem (work-item), je spoustén
na streaming procesoru. Vlakna se sluéuji do work-group a streaming procesory do streaming
multiprocesorti. Pak tedy work-groupy zpracovavaji streaming multiprocesory. Ne&kolik
soub&znych work-group mize byt umisténo na jednom SM a nemohou se st¢hovat mezi SM.
Kernel je spoustén jako grid (skupina work-group) a pouze jeden kernel se mize vykonavat
na zatizeni (device) soucasné.[14, 22]

OpenCL Hardware
H =
Wark-item Streaming procesor
0O
1 [
L1 O
1
L1
Work-group Strearming multiprocesar
Oo0|ooj||oo)| oo
Oojgao| ooy |oooo oo
OO0 0- 00| ooooeo
| | 1| | 1 ===
N N O O Y

Grid Device

Obrazek 2: OpenCL vs hardware (pfejato a zménéno z [14])
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3 Architektura

Pro vypoéty na grafickych kartach jsou dileZitymi parametry pocet streaming procesori
(CUDA cores), streaming multiprocesorti i velikost paméti. OvSem neméné duilezité jsou,
podobné jako u procesort, rychlosti sbérnic, frekvence jader a paméti.

3.1 Parametry PC

3.1.1 Graficka karta
Mezi grafické karty tfidy Fermi od NVidia patfi mimo jiné i GIGABYTE GTX 560 Ti Ultra
Durable 1GB, kterdA ma jadro GF 114. Pirehled vétSiny parametrti tohoto jadra nalezneme

v obrazku 3. [15]

Graphics Processing Clusters 2
= Streaming Multiprocessors 8
=2
2 | cupa cores 384
@
= Texture Units 64
=
ROP Units 32
Graphics Clock 822 MH
wy - = . z
= (Fixed Function Units)
w
& Processor Clock (CUDA Cores) 1644 MHz
-
=)
L=
o] Memory Clock 4008 MHz
(Data rate)
L2 Cache Size 512KB
= .
5 Total Video Memory 1024MB GDDRS
E
g Memory Interface 256-bit
Total Memory Bandwidth 128.3 GB/s
]
= Texture Filtering Rate (Bilinear) 52.6 GigaTexels/sec
=
Fabrication Process 40 nm
Transistor Count 1.95 Billion
= 2 x Dual-Link DVI-I
E Connectors
= 1 x Mini HDMI
=
o2 Form Factor Dual Slot
g Power Connectors 2 X 6-pin
=
= Recommended Power Supply 500 Watts
Thermal Design Power {TIZIlPJ‘l 170 Watts
Thermal Threshold® 100° C

Obrazek 3: GeForce GTX 560 Ti (pfejato z [15])
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V obrazku 4 je vidét uspotadani jednotlivych komponent ve streaming multiprocesoru
na jadie GF 114. Vice informaci o téchto komponentach je mozné nalézt v kapitole o Streaming
multiprocesorech (Streaming multiprocesor).

POME.nolm
T | [

Obrazek 4: Jadro GF 114 (pfejato z [13])

3.1.2 Procesor
PC ma procesor Intel(R) Core(TM) i5-2310 CPU @ 2.90GHz se ¢tyimi jadry. Ukazalo se,
ze jadra jsou podtaktovana a to s frekvenci 1600 MHz z celkové moznych 2900 MHz. Dale
disponuje cache paméti o velikosti 6144 KB (6 MB) a celkovou RAM paméti 4000 MB.
Do budoucnosti by bylo mozné uvazit pretaktovani procesoru.

3.2 Parametry vypocetniho klastru Gram

Klastr gram.zcu.cz, ktery je soucasti Metacentra obsahuje 10 uzli. Kazdy z nich ma procesor
2x 8 jader a ctyfi grafické karty nVidia Tesla M2090. Parametry klastru gram.zcu.cz se nalézaji
v tabulce 1. Vlastnikem téchto uzlt je CESNET.[23]
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Tabulka 1: Parametry klastru gram.zcu.cz (pfejato z [23])

CPU 2x 8-core Intel Xeon E5-2670 2,6GHz
RAM 64GB
Disk 2x 600GB 10k SATA I11,4x SSD 240GB
Net Ethernet 1Gb/s, Infiniband QDR
poznamka 4x nVidia Tesla M2090 6GB
Vlastnik CESNET

3.2.1 Graficka karta
Graficka karta Tesla M2090 je z tfidy M, ktera je urCend pro servery a je zalozena
na architekture Fermi. Tato karta zvladne az 665 gigaflops (FLOPS = pocet operaci v plovouci
fadové carce za sekundu) s dvojitou piesnosti a 1331 gigaflops s jednoduchou. Rychlost
vypoétu s plovouci fadovou ¢arkou je tedy pro dvojitou presnost poloviéni oproti jednoduché.
Detailni popis této karty je v tabulce 2.[17]

Tabulka 2: Parametry grafické karty Tesla M2090 (pfejato z [16])

General
Chip T20A GPU
Packaged Quantity 1
Device Type GPU computing processor — Yes
Bus Type PCI Express 2.0 x16
Graphics Processor / Vendor NVIDIA Tesla M2090
Core Clock 1300 MHz
CUDA Cores 512
Error Correcting Codes (ECC) Memory,
Features Nvidia CUDA technology,
NVIDIA Parallel DataCache,
Nvidia GigaThread technology
Memory
Video Memory Installed 6 GB
Technology GDDR5 SDRAM
Effective Clock Speed 1.85 GHz
Bus Width 384-bit

System Requirements

Peripheral / Interface Devices

Adjacent PCI slot

Miscellaneous

Compliant Standards

FCC, ICES, cUL, C-Tick, VCCI, KCC, BSMI

Depth

9.8in

Height

4.4 in
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3.2.2 Procesor
Procesor jednoho uzlu gram.zcu.cz obsahuje 2 procesory po 8 jadrech. Konkrétné se jedna
o Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2670 0 @ 2.60GHz. Skutecna frekvence jader odpovida
2601 MHz. Disponuje cache paméti o velikosti 20480 KB (20 MB) a celkovou paméti RAM
66096164 KB (64547 MB).

3.3 Zarazeni grafickych karet

CUDA (OpenCL) funguje na grafickych kartach nVidia od fady G80, véetné rodiny
GeForce, Quadro a Tesla. Tesla i Quadro je vyvinuto z fady G80. Tato ¢ast bakalafské prace
se zaméfi na rodiny GeForce a Tesla. Od G8x/G9x/G2xx, Fermi az po Kepler. Z tabulky 3
je mozné vypozorovat, jak v prob&éhu ¢asu se téméf vSechny parametry grafické karty
zvysSovaly. V levé Casti tabulky je nejstarsi tfida grafickych karet (G80) a smérem doprava jsou
postupné tiidy nové&jsi a zaroven s lep$imi parametry.[8]

Zpocatku se nevénovala pozornost dvojité presnosti plovouci fadové Earky (double
precision) vubec anyni je ¢im dal vice podporovana. Konkrétné dvojita piesnost zacala
byt podporovana az od tiidy GT200'. Naptiklad dvojita pfesnost u tfidy Tesla M ma 665
gigaflops, ale u Kepleru jiz dosahuje vice nez 1 teraflops.[8, 17, 18]

Vznika zde urcita nutnost zatadit a porovnat nase dvé pouzivané karty. Jak jsou vlastné
dobré ¢i Spatné oproti ostatnim? V tabulce 3 jsou grafické karty vybrany tak, aby V jednotlivych
tiidach byly zastoupeny zhruba Karty s nejhor$imi, se stiednimi a nejlepsi parametry. Podle
tabulky 3 je tedy mozné fici, ze pouZivana grafickd karta GIGABYTE GTX 560 Ti neni jednou
Z nejlepsich karet s jadrem tfidy Fermi, ale neni rozhodn€ ani nejhor$i. Zatimco karta na uzlu
gram.zcu.cz Tesla M2090 je ta nejlepsi dostupna karta od nVidia z tfidy M.[17, 18]

Do tridy GT200 patfi napr. karty GeForce GTX 260, GTX 275, GTX 280, GTX 285, GTX 295, Tesla
C/M1060, S1070 nebo Quadro CX, FX 3/4/5800
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Tabulka 3: Zarazeni grafickych karet. X, funkce neni podporovana. -, parametr se nepodafrilo dohledat (www.nvidia.com a www.geforce.com)

G80 GT200 Fermi(Tesla C2050, C2070) Tesla M Tesla Kepler
Gggggce ngggce GéFTOQ:e GéFTOQ:e GIGABYTE Gg?;(ce Tesla | Tesla | Tesla | Tesla
H a
GT Ulira 280 460 GTX 560 Ti 580 M2090 | K10 K20X | K20
Streaming 16 128 240 336 384 512 512 | 2x1536| 2688 | 2496
processors
Double precision
floating point X X 78 - - - 665 190 1310 | 1170
performance(Gflops)
Single precision
floating point - 576 933 1045 1263 1581 1331 4580 3950 | 3520
performance(Gflops)
Total memory(MB) 256 768 1000 1000 1000 1536 6000 6000 6000 | 5000
Memory
bandwidth(GB/s) 12.8 103.7 141.7 108 128.3 192.4 177 320 250 208
Price(K¢) - - - - 4000 9600 105644 | 59000 | 145175 | 70000
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4 Pamét'ovy model

Kazdé vlakno mtize pouzit jako ulozny prostor privatni, lokalni, konstantni a globalni pamét’.
Oviem kazda pamét ma jiné vlastnosti. Na obrazku 5 je schéma paméti grafické karty. Cervené
Sipky popisuji, jak spolu paméti komunikuji, resp. jak paméti komunikuji se streaming
procesory.[3]

Private Private Private Private
Memory Memory Memory Memory

Worklitem 1 Worklitem M Workltem 1 WorkitemM

Compute Unit 1 Compute UnitN

Local Memory ' | Local Memory
Global/ ConstantMemory Data Cache

Compute Device

Global Memory

Compute Device Memory

Obrazek 5: Pamétovy model (pFejato z [20])

4.1 Privatni pamét’

Kazdé vlakno (thread) méa svou vlastni privatni pamét’, kterou pouziva a zddné jiné vldkno
nema pfistup k datim ostatnich vladken. Pamét je velice rychld, ale mald a nepotiebuje
synchroniza¢ni primitiva. Alokuje se a je rozdélena pii kompilovani.[3]

Kdyz je privatni pamét’ zaplnéna, dojde k pieteCeni paméti do L1 cache. Jestlize GPU nema
cache pamét, pfeteCe do globalni paméti, coz zpiisobi vyznamny pokles vykonnosti.

Privatni pamét’ je v hardwaru mapovana do pamét'ového prostoru nazvaného Register file.[3]

Priklad deklarace privatni proménné:[5]

Host:

int elko = 4;

clSetKernelArg(kernel, 0, sizeof(elko), &elko);
Kernel bude vypadat nasledovné:

__kernel void operace(int L, ...) {
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Slozit&jsi priklad deklarace privatni proménné:[5]

float pole[4] = {0.0f, 1.0f, 2.0f, 3.0f};

clSetKernelArg(kernel, O, sizeof(pole), pole);

Kernel nemiize pfistupovat k privatnim datim jako Ctyf-prvkové pole, protoze privatni
argumenty nemohou byt pointry (nemaji ukazatel). Ale data mohou byt piistupna jako float4
vektor, jak je ukazano v nasledujici kernel funkci:

__kernel void operace(float4 vektor, ...) {

4.2 Lokalni pamét’

Lokalni pamét je mnohem rychlej§i nez globalni pamét. Proto v pfipadé, Ze pouzivame
stejny kus dat nckolikrat, je lepSi nacist data jednou z globalni paméti a pak pfistupovat
do lokalni, nez pfistupovat vicekrat pro stejny kus dat do globalni paméti. Kazda skupina (work-
group) ma svou vlastni lokalni pamét’, kterou vSechna vlakna spolu sdili a mohou si ji navzajem
prepisovat. Tato pamét umoznuje tedy ¢teni i zapisovani vSem vlaknim ve skupiné. Ale vladkna
nemohou Cist ani zapisovat data do lokdlni paméti jinych skupin. Lokalni pamét
je identifikovana ozna¢enim __local.[19, 3]

Lokalni adresovy prostor je mozné deklarovat jako ukazatele (pointery) na argumenty funkci
(v€etné kernel funkci) a nebo proménné deklarované uvniti funkci. Proménné deklarované jako
argumenty kernel funkce mohou byt alokovany v lokalnim adresovém prostoru, ale s n¢kolika
omezenimi:

e tyto deklarace proménnych se musi objevit v argumentech kernel funkce a proménné
nemohou byt inicializovany.

e proménné jako ukazatele argumentu iproménné uvnitt funkci Ziji pouze po dobu
vykonédvani kernelu skupinami.

Lokalni pamét je v hardwaru mapovana do shared memory. Pti piekroceni kapacity této
paméti (v naSem piipadé velikosti 16/48 KB) preteCe do L2 cache (cache hierarchie
je implementovana u nVidie od tfidy Fermi a pozdé&jsich). Velikost lokalni paméti je mozné
zjistit pomoci clGetDevicelnfo s parametrem CL_DEVICE_LOCAL_MEM_SIZE. Velikosti L1
i L2 cache jsou udavany na jeden streaming multiprocesor.[3, 19]

Ptiklad deklarace lokalni proménné float, ktera ma 7 prvka:[5]

Nasledujici ptikaz vyhradi v kernelu prostor pro lokalni 7prvkovou proménnou:
clSetKernelArg(kernel, 0, sizeof(float)*7, NULL);

Ted v argumentu kernelu je mozné mit lokalni proménnou (mame-li vice argumentt, je nutné
pamatovat na zachovani potradi argumentti v hostu i argumenti kernelu):

__kernel void operace(__local float* pole, ...) {

4.3 Konstantni pameét’

Tato pamét’ je urCena pouze pro Cteni a je zejména specializovana pro broadcastovani dat.
Jednim z diivod jeji rychlosti je cachovani, tudiz opakované Cteni ze stejné adresy je velmi
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rychlé. Konstantni proménné jsou k dispozici ke cteni vSem vlaknlim v pribéhu vykonavani
kernelu.[12]

Konstantni pamét’ je identifikovana oznaCenim _ constant a je poZzadovana inicializace této
proménné. Velikost paméti je mozné zjistit pomoci clGetDevicelnfo s parametrem
CL_DEVICE_MAX_CONSTANT_BUFFER_SIZE.[3, 20]

4.4 Globalni pamét’

Je nejvétsi ze vSech paméti a je také zaroven nejpomalejSi. VSechna vlakna mohou
Cist/zapisovat data podle nastaveni piikazu clCreateBuffer v hostu:[3]

e je-li proménna nastavena pro ¢teni a je poslana z hostu do kernelu, je mozné v kernelu
z globalni paméti pouze Cist.

e pokud je globalni proménnd vyhrazena pouze pro zapis, pak v kernelu I1ze do ni zapsat
pouze jednou. Zapisuji se do ni kone¢né vysledky, které se prenesou zpét do souboru
host.

e u proménnych deklarovanych v kernelu lze zapisovat i ¢ist.

Globalni pamét’ je identifikovana oznaCenim _ global. Velikost paméti je mozné zjistit
pomoci clGetDevicelnfo s parametrem CL_DEVICE_GLOBAL_MEM_ SIZE (hodnota
je vracena jako cl_ulong v bytech).[3]

5 Ziskavani informaci o zarizeni

Ze specifikaci vyrobct, z webu, atd. je mozné se dozvédét hodné informaci o grafické karté.
Naptiklad zafazeni grafické karty do urcité skupiny (podle vykonnosti, funkce) nebo jeji
vlastnosti. Pouziti piikazii OpenCL, slouzici k ziskavani nékterych z téchto informaci, mtze
ovSem nabidnout i jind uziteCnd data (napf. zda je podporovana dvojitd piesnost, kolik
je k dispozici streaming multiprocesori aj.). Neékteré uzitené dotazy jsou v piiloze
ve zdrojovém kodu vypoctu energie vody. Prikazy pro ziskani informaci o zafizeni (device) jsou
na fadcich H106 — H129, o platformé na fadcich H100 — H104 a o kernelu na H151 — 168.[3]

6 Datové typy

Typy v OpenCL jazyce jsou typy pouzivané v kernelu a API typy pro aplikaci jsou typy
pouzivany u ptikazi na zafizeni. A pravé vétSina datovych typit mibze byt pouZito
programovacim jazykem OpenCL a zaroven také aplikaci.[21]

6.1 Skalarni datové typy
Programovaci jazyk OpenCL C je zalozen na specifikaci jazyka C ISO/IEC 9899:1999, také
znamé jako C99. Ma ovSem také rtizna omezeni a rozSifeni. V nasledujici tabulce 4 jsou
popsany integrované skalarni datové typy v OpenCL a odpovidajici si datové typy
pro aplikaci.[21]
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Tabulka 4: Skalarni datové typy (prejato z [21])

Typ API typ
Vv jazyce | Popis pro
OpenCL aplikaci

Podminény datovy typ, ktery mtize nabyvat hodnot true, nebo false.
Bool L . . . n/a
True nabyva integerové hodnoty 1 a false integerové hodnoty 0.

Char 8-bit integer se znaménkem. cl_char
unsigned

char, 8-bit integer bez znaménka. cl_uchar

uchar

Short 16-bit integer se znaménkem. cl_short
unsigned

short, 16-bit integer bez znaménka. cl_ushort
ushort
Int 32-bit integer se znaménkem. cl_int
unsigned
int, 32-bit integer bez znaménka. cl_uint
uint

long 64-bit integer se znaménkem. cl_long
unsigned

long, 64-bit integer bez znaménka. cl_ulong

ulong

float Jednoducha ptesnost float. Datovy typ float musi odpovidat formatu ol float

ukladani dat jednoduché piesnosti IEEE 754. -

half 16-bit float. Datovy typ half musi odpovidat formatu ukladani dat ol half

polovic¢ni piresnosti IEEE 754-2008. -
Integer bez znaménka a vysledkem je operator sizeof. Typ je 32-bit
size t integer, jestlize CL_ DEVICE_ADDRESS BITS je definovan a
- v clGetDevicelnfo jako 32-bit a 64-bit pokud
CL_DEVICE_ADDRESS BITS v clGetDevicelnfo je 64-bit.
Integer se znaménkem, jehoz vysledek je odecteni dvou ukazateld.
trdiff t Typ je 32-bit integer, jestlize CL_ DEVICE_ ADDRESS BITS n/a
P - je definovan v clGetDevicelnfo jako 32-bit a 64-bit pokud
CL_DEVICE_ADDRESS BITS v clGetDevicelnfo je 64-bit.
Integer se znaménkem s vlastnosti, ktera mize jakykoli platny
intptr_t | ukazatel na void pfevést do tohoto typu, pak pievede zpét na typ n/a

void a vysledek porovna s puvodnim ukazatelem.
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Integer bez znaménka s vlastnosti, ktera miize jakykoli platny
uintptr_t | ukazatel na void pfevést do tohoto typu, pak pievede zpét na typ n/a
void a vysledek porovna s piivodnim ukazatelem.

Typ void zahrnuje prazdnou mnoZzinu hodnot; Je to netplny typ,

void
ktery nemtize byt uplny.

void

6.2 Vektorové datové typy
O integrovanych vektorovych datovych typech mizeme obecné fici, Ze jsou definovany jako
datové typy skalarni (napf. int, short, float, long, ...) nasledovany ¢&islem. Cisla za datovymi
typy urcuji poéet prvki (dimenzi) vektoru. Podporovany hodnoty jsou 2, 3, 4, 8, 16.[21]
V nasledujici tabulce 5 jsou popsany integrované vektorové datové typy v OpenCL
a odpovidajici si datové typy pro API.

Tabulka 5: Vektorové datové typy (pfejato z [21])

Typ v jazyce OpenCL | Popis API typ pro aplikaci
charn 8-bit integer vektor se znaménkem. cl_charn
ucharn 8-bit integer vektor bez znaménka. cl_ucharn
shortn 16-bit integer vektor se znaménkem. cl_shortn
ushortn 16-bit integer vektor bez znaménka. cl_ushortn

intn 32-bit integer vektor se znaménkem. cl_int
uintn 32-bit integer vektor bez znaménka. cl_uintn
longn 64-bit integer vektor se znaménkem. cl_longn
ulongn 64-bit integer vektor bez znaménka. cl_ulongn
floatn float vektor cl_floatn

6.3 Dvojita presnost a poloviéni plovouci desetinna

carka

OpenCL 1.0 ptichazi s podporou pro dvojitou (double precision) a polovi¢ni (half floating
point) piesnost plovouci desetinné ¢arky jako volitelnym rozsifenim.[21]

Datovy typ double musi odpovidat formatu ukladani dat dvojité ptfesnosti IEEE 754.
Pro pouziti tohoto rozsiteni v aplikaci, je nutné zahrnout do kdédu kernelu ptikaz #pragma
OPENCL EXTENSION cl_khr_fp64 : enable. V tabulce 6 jsou vidét integrované skalarni
a vektorové datové typy, které poskytuje toto rozsiteni.[21]
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Tabulka 6: Datovy typ double (pfejato z [21])

Typ v jazyce OpenCL Popis API typ pro aplikaci
double Dvojita presnost float. cl_double
double2 2 prvky double vektoru. cl_double2
double4 4 prvky double vektoru. cl_double4
double8 8 prvki double vektoru. cl_double8
doublel6 16 prvki double vektoru. cl_doublel6

Pouzije-li se half a halfn, vprogramu bude potfeba uvést piikaz #pragma OPENCL
EXTENSION cl_khr_fp16 : enable. Toto rozsifeni nabidne nasledujici seznam integrovanych
skalarnich i vektorovych datovych typu viz tabulka 7. [21]

Tabulka 7: Datovy typ half (pfejato z [21])

Typ v jazyce OpenCL | Popis API typ pro aplikaci

half2 2 prvky ’Vektor.u pf)lvo’\ncm presnosti ol half2
plovouci desetinné carky. -

half4 4 prvky ’Vektor'u p(’>lvo’Vlcn1 presnosti ol_half4
plovouci desetinné arky.

halfs 8 prvki ’Vektor'u p(’>1vorviéni piesnosti ol half8
plovouci desetinné ¢arky. -

half16 16 prVkL} Vektqru 1’)(31’0V1cn1 piesnosti ol_half16
plovouci desetinné ¢arky.

7 Programovani

Vsechny pouzité piikazy OpenCL jsou k nalezeni v pfiloze ve zdrojovych kddech.
Pro zjisténi detaild o jednotlivych piikazech OpenCL odkazuji na web khronos.org,
nebo bakalatskou praci Bc. AleSe Svobody Vypocty na grafickych kartach, kde jsou jednotlivé
argumenty dtlezitych ptikazi popsany.

7.1 Popis programu
Popisovan bude program na vypolet energiec vody vytvoreny v OpenCL. Popis bude
rozdélen na host a kernel. Tyto dv€ c¢asti budou popsany vzdy postupné od zacatku
az do konce, zaméfuji se na fadky a prikazy specifickymi pro vypoéet na GPU. Kompletni
vypis programu je v ptiloze A.1.
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7.1.1 Host

Ze vseho nejdiive je potieba importovat knihovnu OpenCL:

H6 #include "CL/cl.h"

Na tadku H8 definujeme pocet vlaken. Prvni moznosti je pfifadit programu takovy pocet
vlaken, ktery je schopen vyuzit. Druhou mozZnosti je, nastavit optimalni pocet vlaken
Vviz Zavislost ¢asu na poctu vldken. Pokud se nastavi mens$i pocet vlaken nez je streaming
procesort, zdroje GPU nebudou pln¢ vyuzity.

Deklarace poli, ktera budou nasledn¢€ pouzita k pfenosu informaci mezi hostem a kernelem,
jsou na fadkach H14 a H15. Na fadce H21 se alokuje pole sumace.

Nacteni paralelniho zdrojového kodu (kernel), ktery je uloZen v souboru energy.cl, do stringové
proménné (H23 — H41).

Cteni molekul vody ze souboru do pole atomsPole (H44 — H68).

H77 — H81, deklarace OpenCL proménnych, které vyuzijeme v ptikazech obsluhujicich GPU.

Radek H92 vraci seznam platforem:

H92 cl int ret = clGetPlatformIDs(1, &platform_id, &ret_num_platforms);

Argumenty:
1. ¢&islo udava, kolik nalezenych platforem se muze ptidat do & latform id.
2. seznam nalezenych platforem.
3. pocet dostupnych platforem.

Na fadcich H94 a H9S je piikaz, ktery vraci seznam zafizeni:

H94 ret = clGetDeviceIDs( platform_id, CL_DEVICE_TYPE_ALL, 1,
H95 &device_id, &ret_num_devices);
Argumenty:

1. odkazuje na seznam platforem &platform_id z ptedchoziho piikazu.
typ hledaného zatizeni — nyni se hledaji vSechny typy zafizeni.

¢islo udava, kolik nalezenych zatizeni se mtize pidat do &device_id.
seznam nalezenych zatizeni.

pocet dostupnych zatizeni (shodujicich se s hledanym typem).

ok~ wd

H97 — H127, dotazy na informace o platformé a zatizeni.

Radek HI132 vytvori kontext, ktery je pouZivin pro spravu objektd (napf. objekti
command-queue, memory, program, kernel) a pro vykonani kernelu:

H130 // kontext - rizeni OpenCL objektu jako jsou command_queue, memory,
program a kernel.
H132 cl_context context = clCreateContext( NULL, 1, &device_id, NULL, NULL,

&ret); // 1 je pocet zarizeni; &device_id ukazatel na seznam zarizeni

Argumenty:
1. je mozno vytvorit kontext pro konkrétni platformy (pokud by jich bylo vice). Tento
program ma pouze jednu. Hodnota je NULL, protoze neni potieba nic specifikovat.
2. cislo je pocet zatizeni v seznamu &device_1id.
3. ukazatel na seznam zatizeni &device_id.
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4. funkce, ktera oznamuje informace o chybach, které nastanou v tomto kontextu. NULL —
neoznamovat zadné chyby.

5. pfi oznameni chyby ve funkci piedchoziho argumentu, poslou se uZzivatelem
nadefinovana data. Data jsou definovana v tomto argumentu. NULL — nevrati Zadna
data.

6. vrati ptislusny error kod do promeénné &ret.

Vytvotreni command-queue, ktery vykonava operace nad OpenCL objekty.

H136 cl_command_queue command_queue = clCreateCommandQueue(context,
device_id, CL_QUEUE_PROFILING_ENABLE, &ret);

3. argument nastavi vlastnost méfeni casu

Vytvoreni objektu program:

H139 cl_program program = clCreateProgramWithSource(context, 1,
H140 (const char **)&zdroj_kod,NULL, &ret);
Argumenty:

1. kontext

2. pocet stringl se zdrojovymi kody.

3. string proménna s paralelnim zdrojovym kodem.

4. velikost stringu z 3. argumentu.

5. wvrati ptislusny error kod do proménné &ret.

Kompilace (a linkovani) programu

H143 ret = clBuildProgram(program, 1, &device_id, NULL, NULL, NULL);

Argumenty:
1. proménna objektu program.
2. pocet zatizeni uvedenych v &device_id.
3. ukazatel na seznam zatizeni.
4. ukazatel na string, ve kterém jsou piepinace a parametry k piekladu programu.

H146 kernel = clCreateKernel(program, "energy", &ret);

Argumenty:
1. proménna objektu program.
2. jméno hlavni funkce kernelu _ kernel void energy(...) nachazejici se na fadce K5.
3. vréti ptislusny error kéd do proménné &ret.

Na fadkach H149 — 164 jsou ptikazy, které vraci informace o kernelu objektu.
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Vytvoreni bufferu, ktery vyhradi
pamét’ v kernelu. Cely ptikaz vraci
memory objekt.

do memory objektu. A uvniti kernelu bude atomsPole
pouze pro ¢teni. (oboji specifikovano v 2. argumentu)

J Alokace paméti a piekopirovani pole atomsPole z paméti
A

" CIMem vstupni_buffer2

H168  clCreateBuffer(context,CL_MEM_READ_ONLY|CL_MEM_COPY_HOST_PTR,

sizeof(cl_float)*maxnum, atomsPole, NULL);

H169 cl _mem vystupni_buffer_sumace =

clCreateBuffer(context,CL_MEM _READ_WRITE, sizeof(cl_float)*maxnum, NULL,

NULL);

V kernelu se miize Cist i zapisovat do tohoto memory objektu (specifikovano v 2. argumentu).
Druhy memory objekt (H169) neodkazuje na Zadnou proménnou s daty (proto 4. argument je
NULL), ale posila se do kernelu (do GPU) prazdny, protoZe memory objekt bude vyuzit pro zapis
vysledku. Pozn. V principu lze poslat v tomto memory objektu potifebna data, pokud je nastaven
jako CL_MEM_READ_WRITE. Ale je nutné davat pozor, aby nebyly piepsany vysledky v dobé,
kdy data budou jesté potteba. Pro jednoduchost se tedy posila memory objekt prazdny.

Nastaveni argumentii kernelu:

2. argument je index argumentu a je nutné &vstupni_buffer2 a &vystupni_buffer_sumace jsou

dodzet jeho pofadi. Napf. argument memory objekty vytvofené piikazem clCreateBuffer.

s indexem 1, musi byt ve funkci __kernel 3. argument je velikost posilané proménné a nastavi se

void energy(...) druhym argumentem Vv piipadé memory objektu jako sizeof(cl_mem).

H171 //pro vykorWyt nastaveny argumenty __—— |

H172 ret = clSetKernelArg(kernel, 0, sizeof(cl_uint),&Pvlaken);

H173 ret = clSetKernelArg(kernel, 1, sizeof(cl_uint),&molekul);

H174 ret = clSetKernelArg(kernel, 2, sizeof(cl_mem),
&vystupni_buffer_sumace);

H175 ret = clSetKernelArg(kernel, 3, sizeof(cl_mem),&vstupni_buffer2);

H176 ret = clSetKernelArg(kernel, 4, sizeof(cl_float),&elko);

Vytvoteni pole pro globalni vlakna a vykonani jiz nastaveného kernelu:

H178
H179
H180
H181
H182
H183
H184

// nastavime global work size - celkovy pocet vlaken a dimenzi

size_t global[1] ,J Vlakna budou uspofadana do jedné dimenze o 10000 vlaknech

global[@]= Pvlaken; // nastaveni poctu vlaken

Vykona se paralelni zdrojovy kéd urceny pro
// prikaz na vykonani kernel GPU.

ret = clEnqueueNDRangeKernel(command_queue, kernel, 1, NULL,
global, NULL, ©, NULL, &prof_event);

Argumenty piikazu clEnqueueNDRangeKernel:

1.

command-queue, u kterého byla na fadce H136 nastavena vlastnost méfeni ¢asu pomoci
CL_QUEUE_PROFILING_ENABLE. Nyni pii spusténi vypoctu na GPU se bude méfit
cas.

proménna objektu kernel.

specifikuje dimenzi globalnich vlaken (zaroven i lokalnich ve work-group¢). Maximalni
dimenze vldken je 3.
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o

pole offset — od jakého vlakna zacne vypocet (pro lokalni vldkna ve work-groupé
se nenastavuje offset. Ty za¢inaji vZdy od 0).

pole global definuje pocet globalnich vlaken v kazdé dimenzi (v tomto piipadé
v dimenzi 1).

pole definujici pocet lokalnich vldken (v kazdé dimenzi). Pocet globalnich vlaken musi
byt délitelny poctem lokalnich vlaken. Pokud je argument NULL, nastavi se pocet
lokalnich vlaken automaticky.

udava, kolik je udalosti v seznamu udalosti z 8. argumentu.

seznam udalosti na jejichz dokonceni se ma Cekat.

identifikuje tuto udalost. Na tuto proménnou se bude odkazovat pfikaz pro zjisténi ¢asu
béhu programu.

Udalost (Event objekt) slouzi pro:[5]

host zprava — udalost miize informovat o tom, ze piikaz na zatizeni byl dokoncen
piikaz synchronizace — udalost mize donutit piikazy k pozdrZzeni jejich provedeni,
dokud jina udalost neni dokonéena

zikani informaci — udalost muze sledovat, jak dlouho ptikaz trva

H187 a H190, synchronizaéni primitiva v hostu. Ceké se na dokon&eni vypoétu v kernelu.

H187 ret = clWaitForEvents(1, &prof_event);

H190 clFinish(command_queue); -

- Ceka se na dokonceni udalosti, ktera je

Ceka se na dokonCeni vSech piikazi identifikovana proménnou &prof_event

v command_gueue. (proménna identifikuje volani kernelu).

Doba béhu paralelniho programu: Piikaz se odkazuje na dokon¢enou udalost,
H192 // sbira informace o prikazu souvi kterou ble volani kernelu (speciﬁkovéno
H193 //ziskani casu, kdy program vst% v 1. argumentu)

H194 clGetEventProfilingInfo(prof_event, CL_PROFILING_COMMAND_START,
H195 sizeof(time_start), &time_start, NULL);

H196 // sbira informace o prikazu souvisejicim s udalosti

H197 //ziskani casu, kdy program vystoupil z kernelu

H198 clGetEventProfilingInfo(prof_event, CL_PROFILING_COMMAND_END,

H199 sizeof(time_konec), &time_konec, NULL);

H200 // vypocet doby behu kernelu

H201 total_time = (time_konec - time_start);

Cas za¢atku vypodtu se ziska vlastnoti CL_PROFILING_COMMAND _START a
vlastnosti CL_PROFILING_COMMAND_END ¢as skonceni vypoctu.

Obg vlastnosti jsou ve 3. argumentu téchto piikazii. Casy jsou ulozeny do
proménnych &time_start a &time_konec.
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Memory objekt vystupni_buffer_sumace s vysledky se piekopiruje
zpét do host paméti do pole sumace o velikosti maxnum.

Ziskani vysledkut z kernelu:

H203 ret = clEnqueueReadBuffer(command_queue, vystupni_buffer_sumace,
CL_TRUE, O, sizeof(cl float)*maxnum, sumace, ©, NULL, NULL);

M j Ceka se na dokonéeni kopirovéani (specifikovano v 3. argumentu)

Memory objekt se kopiruje od zacatku (nastaveni
offsetu — specifikovano ve 4. argumentu v bytech).

H205 — H215, vypis piekopirovaného pole sumace z kernelu, ve kterém jsou ulozeny vysledky
jednotlivych vlaken. V sumace[0] je ulozen vysledek celkové energie vody.
Nakonec smazat objekty a naalokované proménné (fadky H218 — H224).

7.1.2 Kernel

Hlavni funkce kernelu __kernel void energy():

K5 __kernel void energy(uint threads, uint Nmolekul,

K6 —global float *vysledek, Nutné zachovat potadi argumentt
K7 __global float *poleAtomu, podle indext v clSetKernelArg.
K8 float_velkel ———~

K9 ) vysledek a poleAtomu jsou globalni pole a

ostatni proménné jsou privatni.

Deklarace fyzikalnich konstant potiebnych pro vypodet a pomocnych proménnych
je ve zdrojovém kodu na fadkach K11 — K19.

Do globalldx (privatni proménné) si kazdé
vlakno ulozi své id.

K22 int globalldx = get_global_id(9);

Id vlaken dimenze 1 se ziska ptikazem
get_global_id(0). Cislo v zavorce identifikuje
dimenzi vlaken.

Vlakno vstupuje do for cyklu s hodnotou i, ktera je rovna id vlakna. Kazdou dal$i iteraci
for cyklu hodnota i konkrétniho vlakna se zvysi o pocet vlaken threads. Tim je zajisténo,
ze vlakna budou mit rovnomérné rozdélenou praci. Pozn. Takze pokud je pouzivan pocet vlaken
>= pocetu molekul, tento cyklus piestava byt cyklem. Cyklus tedy souvisi i s tim, ze program
je schopen vyuzit tolik vlaken, kolik je molekul.
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K25
K26
K27
K28
K29
K30
K31
K32
K33
K34
K35
K36
K40
K41
K42
K43
K44
K45
K46
K47
K48
K49
K50
K51
K52
K53
K54
K55
K56
K57
K58
K59
K60
K6l

K64
K65
K66
K67
K68
Ke9
K70
K71

energy = 0;

i Molekuly vody spolu

for (i=globalldx;i<(Nmolekul); i = i + threads)| interaguji, proto probiha soudet
{ energie ptes vSechny pary

molekul.

int j,atomi,atomj,xyz,u;

float ene=0;
float shift[3];
float dr[3];
float moll[9];
// zkopirovani devitice(a0lekuly) do privatni pameti(promenne)
for(u=0;u<(9); u

{ Molekula i interaguje se vSemi ostatnimi

moll[u]= poleAtomu[ (i*9)+uT3] molekulami j, proto pro sniZeni pristupti do drahé
} globalni paméti se pouZije privatni pole moll.
for(j=(i+1);j<Nmolekul;j++)
{

for(xyz=0;xyz<3;xyz++)

{

dr[xyz] = moll[xyz] - poleAtomu[(j*9)+xyz];
shift[xyz]=-velkeL* floor(dr[xyz]/velkelL+ .5);
dr[xyz] = dr[xyz] + shift[xyz];

}
distsgq= dr[@]*dr[@] + dr[1]*dr[1] + dr[2]*dr[2]; N

ene = 0; Vypocet vzajemné vzdalenosti prvnich atomt
molekul i a j. Proménna shift, ktera se k atomim
if(distsqg<rcutsq){ pficita, je posunuti.
ré=sig6/(distsq*distsq*dist

V pripadé splnéni podminky (molekuly
ene=4*eps*ré6*(ré-1.); jsou dostate¢né blizko), se za¢ne

vypocitavat energie paru molekul i aj.

for(atomi=0;atomi<3;atomi++)

{ Vypocet vzdalenosti mezi vSemi atomy

atomi molekuly i od atomid atomj

molekuly j probiha ve for cyklech na

{ fadcich K55 — K67, vzdalenost pouzita
k vypocétu Coulombické interakce.

for(atomj=0;atomj<3;atomj++)

for(xyz=0;xyz<3;xyz++)

{
dr[xyz]= moll[(atomi*3) + (xyz)] - poleAtomu[(j*9)+(atomj*3) +
(xyz)] + shift[xyz];
}

dist = pow(pow(dr[0],2)+pow(dr[1],2)+pow(dr[2],2),0.5);
ene = ene+elst*q[atomi]*q[atomj]/dist;

}

} energy je piispévek energie spocteny vlaknem

y

energy += ene; % ene je energie pravé interagujiciho paru molekul.
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K72 }
K73 }

Nasledné kazdé vlakno vypoctenou energii zapiSe do pole vysledek pod indexem svého id

(tadka K75).

K75  vysledek[globalldx] = energy; Je nutné pockat, nez vSechny vlakna zapisi vysledky,

K76 protoze se z pole vysledek budou ¢aste¢né vysledky
energii ¢ist. K tomu slouZi ptikaz barrier.

K77 // synchronizace (v argumentu

——
K78  barrier(CLK_GLOBAL_MEM FENCE | CLK_LOCAL_MEM_FENCE);

K79 j Synchronizace lokalnich i globalnich proménnych

K80 // sber vysledku od ostatnich vlaken provede pouze jedno vlakno

k81  if(globalldx == e)ﬁ Jestli-Ze jsi vlakno s id nula, vykonej nasledujici ptikazy.

K82
K83 // secteni vysledku od vsech vlaken do vysledek[O]

K84  for(i=l;icthreads;i++) | Vigkno 0 sete viechny Gastetné vysledky a ulozi je do
K85 { vysledek[O].

K86 vysledek[@] += vysledek[i];

Protoze kernel nepodporuje vypisy typu printf, je
dobré udélat pole, které se kopiruje zpét do host
K89 '} paméti, vétsi nez je potieba a dat do nevyuzité ¢asti

K87 }
K88 vysledek[threads] = velkeL;<

napt. kontrolni vysledky.

7.2 Optimalizace kernelu

7.2.1 Energie vody

Energie vody se vypocita jako soucet pies vSechny pary molekul. Pro kazdy par se spocita
kvadrat vzajemné vzdalenosti kyslikovych atomt, které soucasné€ slouzi jako referen¢ni atomy
molekul. Je-li tato hodnota vétsi nez stanoveny parametr rcutsq=1.44, coz odpovida vzdalenosti
1,2 nm, pouzije se v molekularni dynamice standardni tzv. sférické ofiznuti potencialu (cut-off)
pro urychleni vypoctu, tj. tyto molekuly se povazuji za neinteragujici a jejich vzajemna energie
povazovana za nulovou. V opa¢ném piipade se spocte jak van der Waalsovskd interkace mezi
kysliky, tak Coulombicka energie pocitana ze vSech atomarnich kombinaci atomid molekul.

Programovani vypoctu energie vody probihalo tak, ze byl naprogramovan funkeni,
ale neefektivni program a nasledné probihaly optimalizace. Uvedené €asy jsou pro velikost
souboru 10k.gro s 1000 vlakny.

Prvni optimalizaci bylo v kernelu nevytvaret vicerozmérné pole, protoze piekopirovani
jednorozmérného pole do vicerozmérného znamena ztratu casu kopirovanim. Uzitek to miZze
pfinést jen programatorovi, kterému by se s vicerozmérnym polem mohlo lépe pracovat.
Zlepseni Casu bylo z 1.44 s na 1.03 s.

Druhym nedostatkem v kernelu bylo, ze kazdé vlakno vstoupilo do for cyklu a nasledné
se pti kazdém ptistoupeni do pole zdlouhave pocital jeho index.
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for (k=0;k<(blok);k++){
for(o=((globalldx * blok) + (k+1));0<nMolekul;0++)

{

a}[xyz] = vekt[globalldx * blok + K][0][xyz] - vekt[o][O][xyz];

Cilem takového for cyklu bylo prifadit kazdému vlaknu blok pole. Jenomze nevyhoda byla,
ze musel byt pfesné stanoven pocet vlaken a podle toho pak dopocitavat i horni mez for cyklu
(blok).

Efektivnéjsim feSenim se ukazalo byt, aby se id vlakna rovnou pfitadilo do proménné for cyklu
i. Proménna i pak skafe po nasobcich poctu vldken plus id vlakna. Diky této zméné také
Ize libovolné nastavovat pocet vlaken a sniZil se pocet operaci nasobeni. Po této tpravé doba
béhu programu poklesla z 1.03 s na 0.69 s.

for (i=globalldx;i<(nMolekul); i =i + PocetVlaken){

Protoze je do proménné for cyklu i piitazeno id vlakna,
je vkazdém ptikazu dopocitavajicim index pole o
operaci nasobeni méné

}r'{oll[u]: poleAtomul[ (i*9)+u];

Dale byly pokusy zménit adresovy prostor, z globalniho pole na lokalni, ¢i privatni pole.
Ale z dtivodu velikosti pole a relativné malé lokalni i privatni paméti zménu nebylo mozné
provést. Tuto nedokonalost spocivajici V neustalém piistupovani do globalni paméti (globalniho
pole), se podafilo &astednd vyfesit. ReSenim bylo malé privatni pole, do kterého se &ast
globalniho pole piekopirovala (fadky kodu K34 — K36). Diky tomu se nemusi nékolikrat
ptistupovat do globalni paméti pro stejny kus dat, ale pfistoupi se do privatni paméti, ktera
je rychlejsi. Tim bylo dosazeno dal$iho zlepSeni ¢asu. Z ptavodnich 0.69 s na 0.67 s.

Protoze v programu pro vypocet energie vody kazd4 molekula pocita vzdalenost vSech ostatnich
molekul, v jednom case je zapotiebi dvou molekul. A dvé molekuly jsou vlastné dva kusy pole
po deviti prvcich. Po pfedchozim tspéchu se nabizi ud€lat dvé malé privatni pole a tim program
jesté urychlit. Nicméné dvé privatni pole neméla kyzeny efekt. Celkova doba béhu programu
se zdvojnasobila.

AZ pozdé€ji se zacCala testovat zavislost doby béhu programu na vldknech. Proto tedy vyse
uvedené Casy jsou pro 1000 vlaken. Ale protoze optimalizace probihala za stejnych podminek
(stejnd velikost souboru a stejny pocet vlaken), casové rozdily optimalizaci jsou relevantni.
Stroj pouze pln€ nevyuzil zdroje, které ma k dispozici. Nastaveni poctu vlaken je tedy také
jedna z optimalizaci programu.

Doba béhu optimalizovaného programu na 10000 vlaknech byla 0.16 s.

Paralelni ¢ast kodu (kernel) energie vody byla také kompletn€ predélana pro vektory typu
float3. Takovy program vyzadoval piekopirovani jednorozmérného pole, které bylo poslano
Z hostu do kernelu, do pole vektor. Ale jak bylo jiz zminéno, kopirovani poli je neefektivni
a pokus o automatickou konverzi pole na pole vektoru selhal. Proto bylo od vektort upusténo.
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7.3 Matematické funkce

O vypocet integrovanych matematickych funkci na grafické karté se staraji SFU (special
function unit), které jsou umistény na streaming multiprocesoru. Integrované funkce kernelu
by mély byt rychlejsi nez vytvorené vlastni funkce, ale za cenu niz$i presnosti vysledku.
Existuji také funkce s half precision jako napiiklad druhda odmocnina nebo logaritmy.
Nasledujici tabulka 8 ukazuje pouze ptiklady integrovanych funkci. Vice funkci naleznete
na strankach khronos.org napiiklad v souboru quick reference card nebo pfimo ve specifikaci
OpenCL.[3]

Tabulka 8: Integrované matematické funkce

Nazev Funkce v kernelu
sinus sin(x)
ptirozeny logaritmus log(x)
mocnina x” pow(X,y)
e* exp(x)
odmocnina z x*+y? hypot(x,y)
absolutni hodnota fabs(x)

8 Vysledky
8.1 Energie vody

Jedna se o testovani Casti béhu programu na vypocet energie vody. Testy se provadély
se soubory 10k.gro, 35k.gro a 100k.gro, kde nazev znaéi pocet molekul vody. To znamena,
ze naptiklad v souboru 100k.gro je 100000 molekul vody.

Tabulka 9 je rozdélena na dvé ¢asti oddélené ¢ernou ¢arou. Horni ¢ast se vénuje vysledkim
CPU v OpenMP na ¢tyfech vlaknech a dolni ¢ast vysledkim GPU. Pocet vlaken ve skupiné
vysledkit pro GPU byl vybran takovy, ktery dosahoval nejlepSich ¢asti. Dobrych casi
se vétsinou dosahlo u poctu 30000 vlaken, ale tomu bude vénovana nasledujici ¢ast této prace.

Ve skuping ¢asti pro GPU lze porovnat ¢asy pouzitych typt, double nebo float, mezi sebou.
UPC s grafickou kartou GeForce se zjistilo, Ze double precision je 1/8 rychlosti single
precision. Gram, skartou Tesla, ma tento pomér rychlosti lep$i. Vykon double
dosahuje 1/2 rychlosti single precision.

Porovnani horni i dolni ¢asti tabulky 9 navzajem poskytne naopak ptedstavu o tom, o kolik
je rychlejsi GPU oproti CPU. Napiiklad program vypoctu energie vody pii 100000 molekulach
na CPU bézi nékolik desitek sekund a na GPU se jedna uZ jen o jednotky sekund. Na menSich
datech tento rozdil neni tak veliky, ale i tak neni zanedbatelny.

32



Tabulka 9: Vysledky energie vody

icc, OMP, 4 vlakna

soubor 10k.gro  35k.gro 100k.gro

cas(s) float 1,56 15,1 120,3 Gram
¢as(s) double 1,14 9,31 70,69 Gram
cas(s) float 1,46 10,54 76,7 PC
¢as(s) double 2,05 14,79 111,78 PC
cas(s) float 0,2 0,43 1,68 Gram
¢as(s) double 0,4 1,13 5,19 Gram
cas(s) float 0,16 0,53 2,14 PC
¢as(s) double 1,23 4,11 a PC

GPU

a — timeout kernelu. Vysledek nemohl byt zaznamenan

8.2 Zavislost ¢asu na pocétu viaken

VétSinou nevime piesné, kolik GPU vlaken na urcity program pouzit. Nejobecnéj§i rady
by byly podivat se na to, kolik vlaken by mohl program teoreticky vyuzit. Dalsi radou je pouzit
vice vlaken, neZ je streaming procesorti a metodou pokus omyl vyzkouSet na konkrétnim
programu optimalni pocet vlaken. Proto Se zabyvaji timto problémem nasledujici testy
na obrazku 6 a 7. Testovana je zavislost ¢asu na poctu vlaken. Z obrazkid je vidét, ze u obou
pocitaci zpocatku ¢as prudce klesa (a to u float i double), ale okolo 10000 vlaken se klesajici
tendence Casu zvoliuje a postupné prechazi v konstantni hodnoty.

Testovana byla i data o velikosti 10000 a 100000 molekul a to s podobnymi vysledky.
Klesajici tendence ¢asu se zvoliuje témét vzdy u 10000 vlaken. K jedné zieteln&jsi vychylce
dochazi vtestu se souborem 100k.gro u double. Cas vonom testu klesa, ale nahle
pti 10000 vlaknech Cas nepatrné vzroste a pak jiz s pribyvajicim poctem vlaken Cas opét klesa.

Doporuceni na zaklad€ téchto testli zni, Ze optimalni pocet vladken je 10000. Nasledné
je dobré pocet vlaken experimentalné upiesnit a poptipadé tim nalézt jesté lepsi vysledky Casu.

Gram - 35k.gro

100 7 T T T T T 3
float ——

double

80 - I

cas(s)

40 -

1
20 —j‘ -1
[
3
1]

20000 40000 60000 80000 100000

pocet viaken

Obrazek 6: Gram - zavislost ¢asu na poctu vlaken
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Pc - 35k.gro

T T T T T T
float —+—

8 double 7
7 4

cas(s)
+

TN e - : S

oLt 1 1 1 1 L
0 20000 40000 60000 280000 100000

pocet viaken

Obrazek 7: PC - zavislost €asu na poctu vlaken

8.3 Matematické funkce

Dalsim pfedmétem testovani je porovnani rychlosti integrovanych matematickych funkci
kernelu na GPU a matematickych funkci na CPU. Testovani probé&hlo na grafickych kartach
Gramu a PC a na procesoru PC v OMP na c¢tyfech vlaknech. A program, ktery testoval dobu
vypoéti, byl jednoduchy. Do kernelu bylo poslano pouze dlouhé pole a nasledné se vypocetla
piislusna matematickd funkce. Vysledky se nalézaji v tabulce 10. Uvedené ¢asy v tabulce
jsou v sekundach.

Testy jsou provadény na integrovanych matematickych funkcich az na jednu vyjimku.
Vyjimkou je mocnina dvou zapsana jako X*X. Snaha byla o porovnani nejen integrovanych
funkci mezi sebou, ale i vytvorenych funkci s funkcemi integrovanymi.

Vysledky ¢astt ukazuji, Ze vypoclet funkce pow(x,2) je o mnoho rychlej§i v OMP
na procesoru nez na grafickych kartach. OvSem v ostatnich funkcich GPU jasné vede.
Pro zajimavost byly provedeny i testy na grafické kart¢ Gramu. Tesla by méla, podle
predpokladu, byt rychlejsi nez GeForce. A je vidét, ze tomu tak je. Tesla je opét o néco
rychlejsi.

Na grafickych kartach vlastni funkce X*X je rychlej$i nez integrovana funkce pow(x,2).
Je tomu tak, protoze pow(x,y) je obecna funkce, kde x a y mohou byt i realna ¢isla.

Kdyz se programoval vypocet energie vody, zkusila se porovnat doba béhu programu
s integrovanou funkci pow(x,3) a nasledné s vlastni funkci x*x*x. Vysledky Cast byly téméf
stejné.

Tabulka 10: Rychlosti matematickych funkci

Pc - OMP Pc - GPU Gram - GPU
pow(X,2) 0.1s 0.44s 0.35s
X * X 0.11s 0.08s 0.05s
In(x) 3.49s 0.15s 0.1s
sin(x) 1.44s 0.26s 0.17 s
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9 Zaveér

Vsechny cile bakalaiské prace byly splnény. Byl naprogramovan paralelni program
na vypocet energie vody, ktery se postupn¢ optimalizoval. Provedené optimalizace byly obecné,
1ze jich tedy vyuzit v kazdém programu. Po optimalizacich je program na GPU né¢kolikanasobné
rychlejsi nez na CPU v OMP a s rostoucim poctem dat tento rozdil v rychlostech prudce
narusta. V testech bylo také ovéfeno, ze GPU na PC je omezena oproti GPU na Gramu
Vv operacich s dvojitou pfesnosti plovouci fadové ¢arky.

Velkym lakadlem v OpenCL byl typ vektor. S vektory se na piikladu energie vody dobie
pracovalo a zdrojovy koéd byl diky nim kratsi a piehledné;jsi. Ale protoze automaticka konverze
na vektory nebyla mozna, program s vektory byl méné efektivni nez s poli a upustilo se od nich.

Testy zavislosti po¢tu vlaken na ¢ase ukazaly, ze vhodné nastaveni je 10000 vlaken a vic.
Pti tomto poctu je jiz GPU pomérné vytizené. Toto Cislo je samoziejmé zavislé na kvalité
hardwaru. Lze ptedpokladat, ze lepsi GPU bude potiebovat pro plné vytizeni vice vlaken. Dalsi
moznosti, jak nastavit pocet vlaken, zavisi na samotném programu. Vyuzije-li program statisice
vlaken, je mozné je nastavit. Tomu bylo i v piipadé vypoétu energie vody, kdy vyuzil i 100000
vlaken. Vysledky ovSem ukazaly, Ze pocet vldken piekroc¢il moznosti GPU a ¢asy vypoctl
se od 50000 vlaken dale nezlepsovaly.

Na programu vypoctu energie vody byl popsan postup programovani v OpenCL pro GPU.
Tento popis lze vyuZit jako navod pro vytvoieni vlastniho paralelniho programu.

35



Seznam obrazku

Obrazek 1:
Obrazek 2:
Obrazek 3:
Obrazek 4:
Obrazek 5:
Obrazek 6:
Obrazek 7:

Streaming MUIPTOCESOT .. ..vverureieriiieiiiee ittt ettt e e e s 11
OPEenCL VS hardWare. .......cccueeerieeiiiiieniee ettt sttt 12
GEFOrce GTX 560 T eeeevvveieeiiiieeeeiiieee s siiiee ettt e st e e s s ebee e e s e e s srabee e e ssnreeeenans 13
JAATO GF 114 oot ettt e sne e 14
Pametovy mModel.........ooviiiiiiiiiiii e 18
Gram - zavislost ¢asu na PoCtU VIAKEN ......c..vvvvvriiiiiiiiiie e 33
PC - zavislost ¢asu na poCtu VIAKEN ......ccvvvviiiiiiiiiiiiiieee it 34

36


file:///D:/IT%20a%20do%20skoly/Jcu/Bakalarka/diplom%20prace/Bakalarka68.docx%23_Toc354563717

Seznam tabulek

Tabulka 1: Parametry KIaStru Qram.ZCU.CZ .......cocueerueirierieeniie ettt 15
Tabulka 2: Parametry grafické karty Tesla M2090 .........coovoueiiiiieiiiiinieieriee e 15
Tabulka 3: Zatazeni grafickych Kare ..........ccocvevveeniiiiiiiieiieccceeee e 17
Tabulka 4: SKalArni datOVE tYPY .veeerureeriieeriieeiiie ettt ettt sttt et e st e s e e sareeeneee e 21
Tabulka 5: Vektorove datove YD ....ueerueeerieeeriiieiiiee sttt sttt sareeeneee e 22
Tabulka 6: Datovy typ dOUDIE ......ceiiiiiiiiiiiiie ettt e s s e s srbee e e s saaeeeesaes 23
Tabulka 7: Datovy typ half........cccveeiiiiiiie e sre e e eneeeen 23
Tabulka 8: Integrované matematické fUnKCe..........evvvriiereiriiiieiiiiere et 32
Tabulka 9: VYSIedKy eNergie VOAY ...c.uveeeeriureeeriiiieeeiiiieeesriieeesssieeeessiaeeesssreeessssneesesssnsenessnns 33
Tabulka 10: Rychlosti matematickych funkci ........coooveieriiiiiiiiiiiieieiieee e 34

37



Bibliografie

[1] VOTAVA, Radek. Spojeni CPU + GPU - historie a smysl Fusion proti Core i3/ i5 [Online].
30. 11. 2009 [Cit. 16. 4 2013.] Dostupné z
<http://www.ddworld.cz/blogy/hardware-a-it/spojeni-cpu-gpu-historie-a-smysl-fusion-proti-
core-i3-i5.html>.

[2] SVOBODA, A. Vypocty na grafickych kartach. Ceské Budéjovice, 2012. 54 p. Bakalai'ska
prace na Prirodovédecké fakulté JihoCeské univerzity. Vedouci bakalaiské prace RNDr. Milan
Piedota, Ph.D.

[3] MUNSHI, Aaftab. The OpenCL Specification [online]. c2010, posledni revize 1.6.2011 [cit.
16.1.2013]. Dostupné z: <http://www.khronos.org/opencl/>.

[4] OpenCL Programming Guide [online]. c2004, posledni revize 3.1.2006 [cit. 16.1.2013].
Dostupné z: <http://developer.nvidia.com/opencl>.

[5] SCARPINO, Matthew. OpenCL in Action: HOW TO ACCELERATE GRAPHICS AND
COMPUTATION. 5. vyd. United States of America: Manning Publications Co. NY: Shelter
Island, 2011. ISBN 9781617290176.

[6] manythreads. OpenCL™ — Portable Parallelism [online]. 17.9.2010. Dostupné z:
<http://www.codeproject.com/Articles/110685/Part-1-OpenCL-Portable-Parallelism>.
[cit. 16. 1. 2013].

[7] PETERKA, Jifi. Coprocessor [online]. [cit. 16. 4. 2013]. Dostupné z:
<http://www.earchiv.cz/a92/a247¢120.php3>

[8] PETERKA, Jiti. Nvidia Fermi - Analyza nové generace GPU: Historie GPU Computingu
[online]. 1. 10. 2009. [cit. 16. 4. 2013]. Dostupné z:
<http://pctuning.tyden.cz/hardware/graficke-karty/15131-nvidia-fermi-analyza-nove-generace-
gpu?start=2>

[9] COMPUTER HARDWARE Information about the computer CPU [onling]. [cit. 16. 4. 2013].
Dostupné z: <http://www.landley.net/history/mirror/intel/cpu.htm>

[10] WHITE, Stephen. A Brief History of Computing- Microprocessors [online].
[cit. 16. 4. 2013]. Dostupné z:
<http:/ftrillian.randomstuff.org.uk/~stephen/history/timeline-CPU.htmi>

[11] Why Choose Tesla [online]. 2013 [cit. 17. 4. 2013]. Dostupné z:
<http://www.nvidia.com/object/why-choose-tesla.html>

38



[12] CARDENAS, M. Constant Memory [online]. Centro de Investigaciones Energ eticas
Medioambientales y Tecnol ogicas, Madrid, 2011 [cit. 17. 4. 2013]. Dostupné z:
<http://wwwae.ciemat.es/~cardenas/CUDA/T6-ConstantMemory.pdf>

[13] NVIDIA’s Next Generation CUDA™ Compute Architecture: Fermi [online]. 2013 [cit.

22. 4.2013]. Dostupné z:
<http://www.nvidia.com/content/PDF/fermi_white_papers/NVIDIA_Fermi_Compute_Architect
ure_Whitepaper.pdf>

[14] WOOLLEY, CIiff. Introduction to OpenCL [online]. 14. 4. 2011 [cit. 22. 4. 2013].
Dostupné z: <http://www.cc.gatech.edu/~vetter/keeneland/tutorial-2011-04-14/06-
intro_to_opencl.pdf>

[15] MIKHALTSEVICH, Victor. NVIDIA GTX 560 Ti (GF 114) [online]. 25. 1. 2011 [cit. 22.
4. 2013]. Dostupné z: <http://www.bjorn3d.com/2011/01/nvidia-gtx-560-ti-gf-114/>

[16] NVIDIA Tesla M2090 GPU computing processor specs [online]. [cit. 22. 4. 2013].
Dostupné z: <http://reviews.cnet.com/video-components/nvidia-tesla-m2090-gpu/4507-3025_7-
35154088.html>

[17] TESLA™ M-Class GPU Computing Modules Accelerat ing Science [online]. [cit.
22. 4.2013]. Dostupné z:
<http://www.nvidia.com/docs/10/43395/DS-Tesla-M-Class-Augl1.pdf>

[18] TESLA™ C2050 / C2070 GPU Comput ing Processor [online]. [cit. 22. 4. 2013]. Dostupné
z: <http://www.nvidia.com/docs/I0/43395/NV_DS_Tesla_C2050_C2070 jul10_lores.pdf>

[19] MUNSHI, Aaftab, James Fung, Benedict Gaster, Dan Ginsburg a Timothy Mattson.
Programing with OpneCL C [online]. 26. 1. 2011[cit. 22. 4. 2013]. Dostupné z:
<http://www.informit.com/articles/article.aspx?p=1732873&seqNum=11>

[20] MANYTHREADS. Part 2: OpenCL™ — Memory Spaces [online]. 27. 9. 2010 [cit.
22. 4. 2013]. Dostupné z: <http://www.codeproject.com/Articles/122405/Part-2-OpenCL-

Memory-Spaces>

[21] OpenCL Reference Pages [online]. [cit. 22. 4. 2013]. Dostupné z:
<http://lwww.khronos.org/registry/cl/sdk/1.1/docs/man/xhtml/>

[22] CUDA Programming Model Overview [online]. 2008 [cit. 22. 4. 2013]. Dostupné z:
<http://www.sdsc.edu/us/training/assets/docs/NVIDIA-02-BasicsOfCUDA.pdf>

[23] MetaCentrum virtual organization. 15. 4. 2013 [cit. 22. 4. 2013].
<http://metavo.metacentrum.cz/cs/>

39



Priloha
A Zdrojové kody

A.1 OpenCL - Vypocet energie vody

A.1.1 Host
H1 //Vypocet energie vody
H2 #include <stdio.h>
H3 #include <stdlib.h>
H4 #include <math.h>
H5 // potreba includovat knihovnu OpenCL CL/cl.h
H6 #include "CL/cl.h"
H7 //definujeme pocet vlaken
HS #define Pvlaken 10000
H9 const int maxnum=900004; // maximalni potrebna delka pole

H10 const int LENGTH = 80;
H11 float L;
H12 int main ()

H13 {

H14 float atomsPole[maxnum];

H15 cl float *sumace;

H16 cl uint molekul;

H17 // elko je velikost boxu vody

H18 cl float elko;

H19 cl ulong time_start, time_konec;

H20 long total_time;

H21 sumace = malloc(sizeof(cl_float)*maxnum); // alokace promenne
H22 // nacteni zdrojoveho kodu kernelu do stringove promenne =======
H23 FILE *fp;

H24 char *zdroj_kod;

H25 long delka_souboru;

H26 long delka_cteni;

H27

H28 fp = fopen("energy.cl”,"r");

H29 fseek(fp,0L, SEEK_END);

H30 delka_souboru = ftell(fp);

H31 rewind(fp);

H32

H33 zdroj_kod = malloc(sizeof(char)*(delka_souboru+l));
H34 delka_cteni = fread(zdroj_kod,1,delka_souboru,fp);
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H35
H36
H37
H38
H39
H40
H41
H42
H43
H44
H45
H46
H47
H48
H49
H50
H51
H52
H53
H54
H55
H56
H57

H58

H59
H60
H61

H62

H63
H64
H65
H66
H67
H68
H69
H70
H71
H72
H73
H74
H75

if(delka_cteni!= delka_souboru)

{
printf("Nelze precist soubor\n");
exit(1);
}
zdroj_kod[delka_souboru+l]="\0";
fclose(fp);

// nacteni zdrojoveho kodu kernelu do stringove promenne =======

int i,j,natoms,nmol;
FILE *f1;
char 1line[LENGTH], nothing[LENGTH], name[20];

fl=fopen("10k.gro", "r");

fgets(line, LENGTH,fl); //skip first line

fgets(line, LENGTH,fl); sscanf(line,"%i",&natoms);
nmol=natoms/3; printf("Number of molecules %i\n",nmol);

//nacteni molekul vody ze souboru do pole
for (i=0;i<nmol;i++){
for(j=0;j<=2;j++){
fgets(line, LENGTH,fl);

sscanf(line, "%s %s %s %f %f %f",nothing,nothing,nothing,
&atomsPole[i*9 + j*3 + @], &atomsPole[i*9 + j*3 +1], &atomsPole[i*9 + j*3
+2]);
}

printf("first line %f %f
%f\n",atomsPole[0],atomsPole[1],atomsPole[2]);
fscanf(fl, "%f",&L); // read box size

printf("Box size %f\n",L);
fclose(fl);

molekul = nmol;

elko = L;

//inicializace pole (ktere nakonec vrati z kernelu vysledky)
for(i=0;i<maxnum;i++)

{
sumace[i]= @; //data

}
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H76
H77
H78
H79
H80
H81
H82
H83
H84
H85
H86
H87
H88
H89
H90
HIo1
H92
H93

H94

H95
H96
H97
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H100
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H102
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H104
H105
H106
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H108

H109

H110

H111

H112

H113
H114

//ope

cl
cl_
cl_
cl_
cl_

C
s
C
C
i

S

//

cl_

//
ret

&ret_

/
cl

pr
cl

pr

clGet
g ent

clGet
),&lo

(MB):

clGet
_entr

ncl promenne potrebne pro obsluhu GPU

platform_id platform_id = NULL; // seznam platforem
device_id device_id = NULL; // seznam zarizeni
uint ret_num_devices; //pocet dostupnych zarizeni
uint ret_num_platforms; //pocet dostupnych platforem
event prof_event; // bude identifikovat udalost

har dname[500];

ize_t paramsi, p_size;
1 ulong long_entries;
1 uint entries;

nt bd;

ize_t locala;

vraci seznam dostupnych platforem
int ret = clGetPlatformIDs(1, &platform_id, &ret_num platforms);
vraci seznam dostupnych zarizeni na platforme

= clGetDeviceIDs( platform_id, CL_DEVICE_TYPE_ALL, 1, &device_id,
num_devices);

* obtain information about platform */
GetPlatformInfo(platform_id,CL_PLATFORM_NAME, 500,dname,NULL);
intf("CL_PLATFORM_NAME = %s\n", dname);
GetPlatformInfo(platform_id,CL_PLATFORM_VERSION,500,dname,NULL);
intf("CL_PLATFORM_VERSION = %s\n", dname);

====== query devices for information ======= */
clGetDeviceInfo(device_id, CL_DEVICE_NAME, 500, dname,NULL);
printf("Device #%d name = %s\n", bd, dname);
clGetDeviceInfo(device_id,CL_DRIVER_VERSION, 500, dname,NULL);

printf("\tDriver version = %s\n", dname);

DeviceInfo(device_id,CL_DEVICE_GLOBAL_MEM_SIZE,sizeof(cl_ulong),&lon
ries,NULL);
printf("\tGlobal Memory (MB):\t%1lu\n",long_entries/1024/1024);

DeviceInfo(device_id,CL_DEVICE_GLOBAL_MEM_CACHE_SIZE,sizeof(cl_ulong
ng_entries,NULL);

printf("\tGlobal Memory Cache
\t%1lu\n",long_entries/1024/1024);

DeviceInfo(device_id,CL_DEVICE_LOCAL_MEM SIZE,sizeof(cl_ulong),&long
ies,NULL);
printf("\tLocal Memory (KB):\t%llu\n",long _entries/1024);
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clGetDeviceInfo(device_id,CL_DEVICE_MAX_CLOCK_FREQUENCY,sizeof(cl _ulong),
&long_entries,NULL);
printf("\tMax clock (MHz) :\t%llu\n",long_entries);

clGetDeviceInfo(device_id,CL_DEVICE_MAX WORK_GROUP_SIZE,sizeof(size_t),&p
_size,NULL);

printf("\tMax Work Group Size- # work_itemu ve work_groupe(max
vlaken v compute unit):\t%d\n",p_size);

clGetDeviceInfo(device_id,CL_DEVICE_MAX_COMPUTE_UNITS,sizeof(cl_uint),&en
tries,NULL);
printf("\Number of streaming multiprocessors:\t%d\n",entries);

// CL_DEVICE_MAX_PARAMETER_SIZE

clGetDeviceInfo(device id,CL_DEVICE_MAX PARAMETER_SIZE,sizeof(size_t),&pa
ramsi,NULL);
printf("\tNumber in bytes max size of argument can be passed to
kernel(a take pouze 128 argumentu) :\t%d\n",paramsi);
// CL_DEVICE_MAX_WORK_ITEM_SIZES
size_t workitem_size[3];
clGetDeviceInfo(device_id, CL_DEVICE_MAX WORK_ITEM SIZES,
sizeof(workitem_size), &workitem_size, NULL);
printf("\tCL_DEVICE_MAX_WORK_ITEM SIZES(max # vlaken, lze uvest ve
work_groupe v kazde dimenzi):\t%u / %u / %u \n", workitem_size[©O],
workitem_size[1], workitem_size[2]);
/* ====== query devices for information ========== */

// vytvorime OpenCL context. Vytvoren s jednim ci vice zarizenimi. Je
pouzit pri behu programu pro

// rizeni OpenCL objektu jako jsou command_queue, memory, program a
kernel.

// A pro vykonavani vice kernelu na jednom ci vice zarizenich
specifikovanych v contextu

cl_context context = clCreateContext( NULL, 1, &device_id, NULL, NULL,
&ret); // 1 je pocet zarizeni; &device_id ukazatel na seznam zarizeni

// vytvorime command queue na specifickym zarizeni
//Operace nad OpenCL objekty jsou vykonavany pouzitim command-queue

cl_command_queue command_queue = clCreateCommandQueue(context,
device id, CL_QUEUE_PROFILING_ENABLE, &ret);

// nahrajeme zdrojovy kod opencl kernelu - vytvori program objekt pro
kontext
cl_program program = clCreateProgramWithSource(context, 1,

(const char **)&zdroj_kod,NULL, &ret);

// zkompiluje (a linkuje) program

ret = clBuildProgram(program, 1, &device_id, NULL, NULL, NULL);
cl_kernel kernel; // OpenCL promenna := objekt kernelu

// vytvorime kernel objekt

kernel = clCreateKernel(program, "energy", &ret);
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/* vraci informace o kernel objektu ======== */
clGetKernelInfo(kernel, CL_KERNEL_FUNCTION_NAME, 500, dname, NULL);
clGetKernelInfo(kernel, CL_KERNEL_NUM_ARGS, sizeof(cl_uint), &entries,

NULL);

printf("Kernel information:\n");
printf(" - %s, %d args\n\n", dname, entries);

//dotaz na maximalni pocet vlaken, v jedne work-groupe

clGetKernellWorkGroupInfo(kernel, device_id, CL_KERNEL_WORK_GROUP_SIZE,
sizeof(locala), &locala, NULL);
printf("\tPocet vlaken v jedne work-groupe:\t%d\n",locala);

clGetKernelWorkGroupInfo(kernel, device_id, CL_KERNEL_PRIVATE_MEM_SIZE,
sizeof(long_entries), &long entries, NULL);
printf("\tmnozstvi privatni pameti:\t%1lu\n",long_entries);

// (v bytech) zahrnuje lokalni pamet potrebnou implementaci k vykonani
kernelu, promenne deklarovane uvnitr jadra, lokalni pamet pridelena pro
argumenty

// ktere jsou __local -- pokud neni zadny _ local argument, pak
vracena hodnota je rovna nule

clGetKernelWorkGroupInfo(kernel, device_id, CL_KERNEL_LOCAL_MEM_SIZE,
sizeof(long_entries), &long_entries, NULL);

printf("\tVraci mnozstvi pouzite lokalni
pameti:\t%1lu\n",long_entries);

/* ==== konec vraci informace o kernel objektu ====== */

// Vytvorime buffer objekty, nahrajeme do nich matice a priradime do
memory objektu

cl _mem vstupni_buffer2 =
clCreateBuffer(context,CL_MEM_READ ONLY|CL_MEM_COPY_HOST PTR,
sizeof(cl_float)*maxnum, atomsPole, NULL);

cl _mem vystupni_buffer_sumace =
clCreateBuffer(context,CL_MEM_READ_WRITE, sizeof(cl_float)*maxnum, NULL,
NULL);

//pro vykonani kernelu musi byt nastaveny argumenty
ret = clSetKernelArg(kernel, 0, sizeof(cl_uint),&Pvlaken);
ret = clSetKernelArg(kernel, 1, sizeof(cl_uint),&molekul);

ret = clSetKernelArg(kernel, 2,
sizeof(cl_mem),&vystupni_buffer_sumace);
ret = clSetKernelArg(kernel, 3, sizeof(cl_mem),&vstupni_buffer2);

ret = clSetKernelArg(kernel, 4, sizeof(cl_float),&elko);

// nastavime global work size - celkovy pocet vlaken a dimenzi
size_t global[1l]; // nastaveni dimenze

global[@]= Pvlaken; // nastaveni poctu vlaken

// prikaz na vykonani kernelu na zarizeni

ret = clEnqueueNDRangeKernel(command_queue, kernel, 1, NULL,
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H184 global, NULL, ©, NULL, &prof_event);

H185

H186 // synchronizacni bod, ceka na dokonceni seznamu udalosti uvedenych ve
druhem argumentu

H187 ret = clWaitForEvents(1, &prof_event);

H188 // synchronizacni bod

H189 da{/ dokud vsechny prikazy command_queue nejsou hotovy, nepokracuje se

H190 clFinish(command_queue);

H191

H192 // sbira informace o prikazu souvisejicim s udalosti

H193 //ziskani casu, kdy program vstoupil do kernelu

H194 clGetEventProfilingInfo(prof_event, CL_PROFILING_COMMAND_ START,

H195 sizeof(time_start), &time_start, NULL);

H196 // sbira informace o prikazu souvisejicim s udalosti

H197 //ziskani casu, kdy program vystoupil z kernelu

H198 clGetEventProfilingInfo(prof_event, CL_PROFILING_COMMAND_END,

H199 sizeof(time_konec), &time_konec, NULL);

H200 // vypocet doby behu kernelu

H201 total _time = (time_konec - time_start);

H202

H203 ret = clEnqueueReadBuffer(command_queue, vystupni_buffer_sumace,
CL_TRUE, O, sizeof(cl_float)*maxnum, sumace, ©, NULL, NULL);

H204

H205 float timeTaken=(float)total_time*1le-9;

H206 printf("Time taken = %.41f seconds\n", timeTaken);

H207

H208

H209 // vypis vysledku, kterych dosahla jednotliva vlakna

H210 // prvni hodnota je celkovy vysledek energie vody

H211 for(i=0;i<Pvlaken;i++)

H212 {

H213 printf("%1f ", sumace[i]);

H214 }

H215 printf("\n\n");

H216

H217 // smazani objektu a promennych

H218 free(sumace);

H219 clReleaseMemObject (vystupni_buffer_sumace);

H220 clReleaseProgram(program);

H221 clReleaseKernel(kernel);

H222 clReleaseCommandQueue(command_queue);

H223 clReleaseContext(context);

H224 }
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A.1.2 Kernel

// linearni pole - vypocitani indexu pole ve for cyklu - optimalizace
promennych - zkopirovat z globalniho pole cele devitice(molekulu) do
K1 privatni pameti
K2 // threads = pocet vlaken = Pvlaken

K3 // Nmolekul = # molekul tj atomy/3
K4 // velkeL = velikost krychle vody

K5 __kernel void energy(uint threads, uint Nmolekul,
K6 __global float *vysledek,

K7 __global float *poleAtomu,

K8 float velkelL

K9 )

kK10 |

K11 int 1i;

K12 // promenne a konstanty slouzici pro vypocet energie vody
K13 float r6,distsq,dist;

K14 float energy=0;

K15 const float sig=0.3166,eps=0.65,eps0=8.85e-12,e=1.602e-19,Na=6.022e23;
Kie  float q[3]={-9.8476,0.4238,0.4238},;

K17  float rcutsqg=1.44;

K18 float elst,sig6;

K19  elst=e*e/(4*3.141593*eps@*1e-9)*Na/le3,sigb=pow(sig,6);
K20

K21 // ziskani id vlakna

K22 int globalldx = get_global _id(@);

K23 // vypocet energie vody

K24 // od sveho ID vlakna az do konce

K25 energy = @;

K26  for (i=globalIdx;i<(Nmolekul); i = i + threads)

K27 {

K28 int j,atomi,atomj,xyz,u;

K29 float ene=0;

K30 float shift[3];

K31 float dr[3];

K32 float moll[9];

K33 // zkopirovani devitice(molekuly) do privatni pameti(promenne)
K34 for(u=0;u<(9); u++){

K35 moll[u]= poleAtomu[ (i*9)+u];
K36 }

K37

K38

K39

K40 for(j=(i+1);j<Nmolekul;j++)
K41 {
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K42
K43
K44
K45
K46
K47
K48
K49
K50
K51
K52
K53
K54
K55
K56
K57
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K59
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K63

K64
K65
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K67
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K70
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K78
K79
K80
K81
K82
K83

for(xyz=0;xyz<3;Xyz++)

{
dr[xyz] = moll[xyz] - poleAtomu[ (j*9)+xyz];
shift[xyz]=-velkeL* floor(dr[xyz]/velkelL+ .5);
dr[xyz] = dr[xyz] + shift[xyz];

}

distsgq= dr[@]*dr[0] + dr[1]*dr[1] + dr[2]*dr[2];

ene = 0;

if(distsq<rcutsqg){
ré=sig6/(distsq*distsq*distsq);
ene=4*eps*ré6*(r6-1.);

for(atomi=0;atomi<3;atomi++)
{
for(atomj=0;atomj<3;atomj++)

{

for(xyz=0;xyz<3;xyz++)

{

dr[xyz]= moll[(atomi*3) + (xyz)] - poleAtomu[(j*9)+(atomj*3) +
(xyz)] + shift[xyz];
}
dist = pow(pow(dr[0],2)+pow(dr[1],2)+pow(dr[2],2),0.5);
ene = ene+elst*q[atomi]*q[atomj]/dist;

}

}
energy += ene;
}
}

// kazde vlakno vypoctenou energii priradi do pole

vysledek[globalIdx] = energy;

// synchronizace (v argumentu jsou prikazy OpenCL pro synchronizaci)
barrier(CLK_GLOBAL_MEM FENCE | CLK_LOCAL_MEM_FENCE);

// sber vysledku od ostatnich vlaken provede pouze jedno vlakno
if(globalldx == 0) {

// secteni vysledku od vsech vlaken do vysledek[©@]
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K84  for(i=1;i<threads;i++)

K85 {

K86 vysledek[@] += vysledek[i];
K87 }

K88 vysledek[threads] = velkel;

K89

K90

A.2 OpenMP - Vypocet energie vody

// watero.c

#include <stdio.h>

#include <math.h>

// includovani OpenMP knihovny

#include <omp.h>

#include <time.h> // for CPU time
#include <sys/time.h> //for gettimeofday

O 00 N O U1 A WN -

#define LENGTH 80
// global variables

[EY
o

const int maxnum=900000;
double r[maxnum][3][3],rcutsq=1.44,L;
// r(number of molecule, atom 0=0,1=H,2=H, coordinate ©=x,1=y,2=z)

N
B W N R

double sqgr(double a){return a*a;}

=
o wn

double energyl2(int il,int i2){

[EY
~

int m,n,xyz;
double shift[3],dr[3],mn[3],r6,distsq,dist,ene=0;

const double sig=0.3166,eps=0.65,eps0=8.85e-12,
20 e=1.602e-19,Na=6.022e23,q[3]={-0.8476,0.4238,0.4238};
21 double elst,sig6;

22 elst=e*e/(4*3.141593*eps0O*1e-9)*Na/le3,sigb=pow(sig,6);

23
24 // periodic boundary conditions

(Y
O o

25 for(xyz=0;xyz<=2;xyz++){

dr[xyz]=r[il][0][xyz]-r[i2][0][xyz];shift[xyz]=-L*floor(dr[xyz]/L+.5);
26 //round dr[xyz]/L to nearest integer
27 dr[xyz]=dr[xyz]+shift[xyz];

28 I

29 distsg=sqr(dr[0])+sqr(dr[1])+sqr(dr[2]);

30 if(distsqg<rcutsq){ // calculate energy if within cutoff
31 ré=sig6/pow(distsq,3);

32 ene=4*eps*r6*(r6-1.); // LJ energy
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for(m=0;m<=2;m++){
for(n=0;n<=2;n++){

for(xyz=0;xyz<=2;Xxyz++) mn[xyz]=r[il][m][xyz]-
r[i2][n][xyz]+shift[xyz];
dist=sgrt(sgqr(mn[@])+sqr(mn[1])+sqr(mn[2]));

ene=ene+elst*q[m]*q[n]/dist;
}}
}

return ene;

main(){
int i,j,natoms,nmol;
double energy=0,dtime;
FILE *fp;
char 1line[LENGTH],nothing[LENGTH],name[20];
clock_t cputime; /* clock_t defined in <time.h> and <sys/types.h> as int
*
/struct timeval start, end;
//zadat nazev souboru a otevrit ho
printf("Program to calculate energy of water\n");
printf("Input NAME of configuration file\n");
scanf("%s",name); fp=fopen(name, "r");
fgets(line, LENGTH,fp); //skip first line
fgets(line, LENGTH,fp); sscanf(line,"%i",&natoms);
nmol=natoms/3; printf("Number of molecules %i\n",nmol);

cputime = clock(); // assign initial CPU time (IN CPU CLOCKS)

gettimeofday(&start, NULL); // returns structure with time in s and us
(microseconds)
// cteni souradnic ze souboru do pole r

for (i=0;i<nmol;i++){
for(j=0;j<=2;j++){
fgets(line, LENGTH,fp);

sscanf(line, "%s %s %s %1f %1f %1f",nothing,nothing,nothing,
, &r[i][jl[e],&r[1][JI[2],& [1][F][2]);

printf("first line %1f %1f %1f\n",r[@][0][0],r[@][0][1],r[@][@]1[2]);
fscanf(fp, "%1f",&L); // read box size
printf("Box size %1f\n",L);

//paralelizovana cast programu
#tpragma omp parallel for private (i,j) reduction(+:energy)
for(i=0;i<nmol-1;i++){ // calculate energy as sum over all pairs

for(j=i+1;j<nmol;j++) energy=energy+energyl2(i,j);
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cputime= clock()-cputime; // calculate cpu clock time as difference
of times after-before
gettimeofday(&end, NULL);

dtime = ((end.tv_sec - start.tv_sec)+(end.tv_usec - start.tv_usec)/le6);

printf("Total energy %1f \n ",energy);

printf("Energy per molecule %1f \n",energy/nmol);

printf("Elapsed wall time: %f\n", dtime);

printf("Elapsed CPU time: %f\n", (float) cputime/CLOCKS_ PER_SEC);
fclose(fp);

}

Koéd na tadkach 71 — 74, vyznaceny zluté, je v OpenCL vykonavany v kernelu

A.3 Sériovy program - Vypocet energie vody

O 00 N O U1 B WN -

O N o O Y
O U1 WN R O

17
18
19
20
21
22

23
24
25
26

// waters.c

#include <stdio.h>

#include <math.h>

#include <time.h> // for CPU time
#include <sys/time.h> //for gettimeofday

#define LENGTH 80
// global variables
double r[100000][3][3],rcutsq=1.44,L;

// r(number of molecule, atom 0=0,1=H,2=H, coordinate ©=x,1=y,2=z)

double sqgr(double a){return a*a;}

double energyl2(int il,int i2){
int m,n,xyz;
double shift[3],dr[3],mn[3],r6,distsq,dist,ene=0;

const double sig=0.3166,eps=0.65,eps0=8.85e-12,e=1.602e-
19,Na=6.022e23,q[3]={-0.8476,0.4238,0.4238};

double elst,sig6;
elst=e*e/(4*3.141593*eps0O*1e-9)*Na/le3,sigb=pow(sig,6);

// periodic boundary conditions

for(xyz=0;xyz<=2;xyz++){

dr[xyz]=r[il][0][xyz]-r[i2][0][xyz];shift[xyz]=-L*floor(dr[xyz]/L+.5);
//round dr[xyz]/L to nearest integer

dr[xyz]=dr[xyz]+shift[xyz];

}
distsg=sqr(dr[0])+sqr(dr[1])+sqr(dr[2]);
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if(distsq<rcutsq){ // calculate energy if within cutoff
ré=sig6/pow(distsq,3);
ene=4*eps*r6*(r6-1.); // LJ energy
for(m=0;m<=2;m++){
for(n=0;n<=2;n++){
for(xyz=0;xyz<=2;xyz++) mn[xyz]=r[il][m][xyz]-
r[i2][n][xyz]+shift[xyz];
dist=sqrt(sqr(mn[0])+sqr(mn[1])+sqr(mn[2]));
ene=ene+elst*q[m]*q[n]/dist;
}}
}

return ene;

main(){
int i,j,natoms,nmol;
double energy=0,dtime;
FILE *fp;
char 1line[LENGTH],nothing[LENGTH],name[20];

clock_t cputime; /* clock_t defined in <time.h> and <sys/types.h> as int
*/
// struct timeval start, end;

//otevri soubor

printf("Program to calculate energy of water\n");
printf("Input NAME of configuration file\n");
scanf("%s",name); fp=fopen(name, "r");
fgets(line, LENGTH,fp); //skip first line
fgets(line, LENGTH,fp); sscanf(line,"%i",&natoms);

nmol=natoms/3; printf("Number of molecules %i\n",nmol);

cputime = clock(); // assign initial CPU time (IN CPU CLOCKS)

// gettimeofday(&start, NULL); // returns structure with time in s and us
(microseconds)

//steni ze souboru
for (i=0;i<nmol;i++){
for(j=0;j<=2;j++){
fgets(line, LENGTH,fp);
sscanf(line, "%s %s %s %1f %1f %1f",nothing,nothing,nothing,
&r[i][j1[0],&r[1][J]1[1],&r[1][F][2]);
}}
printf("first line %1f %1f %1f\n",r[0][0][0],r[@][0][1],r[@]1[O]1[2]);
fscanf(fp, "%1f",&L); // read box size
printf("Box size %1f\n",L);
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68

69 for(i=0;i<nmol-1;i++){ // calculate energy as sum over all pairs
70 for(j=i+1;j<nmol;j++) energy=energy+energyl2(i,j);
71 }
72
cputime= clock()-cputime; // calculate cpu clock time as difference
73 of times after-before
74 // gettimeofday(&end, NULL);
// dtime = ((end.tv_sec - start.tv_sec)+(end.tv_usec -
75 start.tv_usec)/1le6);
76
77 printf("Total energy %1f \n ",energy);
78 printf("Energy per molecule %1f \n",energy/nmol);
79 printf("Elapsed wall time: %f\n", dtime);
80 printf("Elapsed CPU time: %f\n", (float) cputime/CLOCKS_ PER_SEC);
81 fclose(fp);
82 1}
A.4 OpenCL - Matematické funkce

A.4.1 Host
H1 //Matematicke funkce
H2 #include <stdio.h>
H3 #include <stdlib.h>
H4 #include <math.h>
H5 // potreba includovat knihovnu OpenCL CL/cl.h
H6 #include "CL/cl.h"
H7 //definujeme pocet vlaken
H8 #define Pvlaken 10000
H9 const int maxnum=900004; // maximalni potrebna delka pole
H10 const int LENGTH = 80;
H11 float L;
H12 int main ()
H13 |
H14 float atomsPole[maxnum];
H15 cl float *sumace;
H16 cl uint vlaken = Pvlaken;
H17 cl ulong time_start, time_konec;
H18 long total_time;
H19
H20 // nacteni zdrojoveho kodu kernelu do stringove promenne =======
H21 FILE *fp;
H22 char *zdroj_kod;
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H54
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H56
H57
H58
H59
H60
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H62
H63
H64
H65

long delka_souboru;

long delka_cteni;

fp = fopen("matoperace.cl","r");

fseek(fp,0L, SEEK_END);

delka_souboru = ftell(fp);

rewind(fp);

zdroj_kod = malloc(sizeof(char)*(delka_souboru+l));
delka_cteni = fread(zdroj_kod,1,delka_souboru,fp);
if(delka_cteni!= delka_souboru)

{
printf("Nelze precist soubor\n");
exit(1);
}
zdroj_kod[delka_souboru+l]="\0";
fclose(fp);

// nacteni zdrojoveho kodu kernelu do stringove promenne =======

// alokace promenne

sumace = malloc(sizeof(cl_float)*maxnum);

int i,7;
for (i1=0;i<100000;i++){
atomsPole[i] = rand() % 30 + 1;;

//inicializace pole (ktere nakonec vrati z kernelu vysledky)
for(i=0;i<maxnum;i++)

{
sumace[i]= @; //data

}

//opencl promenne potrebne pro obsluhu GPU
cl platform_id platform_id = NULL;

cl device_id device_id = NULL;

cl uint ret_num_devices;

cl uint ret_num_platforms;

cl _event prof_event;

// vraci seznam dostupnych platforem
cl _int ret = clGetPlatformIDs(1, &platform_id, &ret_num_platforms);
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// vraci seznam dostupnych zarizeni na platforme
ret = clGetDeviceIDs( platform_id, CL_DEVICE_TYPE_ALL, 1,

&device_id, &ret_num_devices);

// vytvorime OpenCL context. Vytvoren s jednim ci vice zarizenimi. Je
pouzit pri behu programu pro

// rizeni OpenCL objektu jako jsou command_queue, memory, program a
kernel.

// A pro vykonavani vice kernelu na jednom ci vice zarizenich
specifikovanych v contextu

cl _context context = clCreateContext( NULL, 1, &device_id, NULL, NULL,
&ret); // 1 je pocet zarizeni; &device_id ukazatel na seznam zarizeni

// vytvorime command queue na specifickym zarizeni
//Operace nad OpenCL objekty jsou vykonavany pouzitim toho prikazu

cl_command_queue command_queue = clCreateCommandQueue(context,
device_id, CL_QUEUE_PROFILING_ENABLE, &ret);

// nahrajeme zdrojovy kod opencl kernelu - vytvori program objekt pro
kontext
cl _program program = clCreateProgramWithSource(context, 1,

(const char **)&zdroj_kod,NULL, &ret);

// zkompiluje (a linkuje) program

ret = clBuildProgram(program, 1, &device_id, NULL, NULL, NULL);
cl_kernel kernel; // OpenCL promenna

// vytvorime kernel objekt

kernel = clCreateKernel(program, "matoperace"”, &ret);

// Vytvorime buffer objekty, nahrajeme do nich matice a priradime do
memory objektu

cl _mem vstupni_buffer2 =
clCreateBuffer(context,CL_MEM_READ ONLY|CL_MEM_COPY_HOST PTR,
sizeof(cl_float)*maxnum, atomsPole, NULL);

cl _mem vystupni_buffer_sumace =
clCreateBuffer(context,CL_MEM_READ_WRITE, sizeof(cl_float)*maxnum, NULL,
NULL);

//pro vykonani kernelu musi byt nastaveny argumenty

ret = clSetKernelArg(kernel, 0, sizeof(cl_uint),&vlaken);

ret = clSetKernelArg(kernel, 1, sizeof(cl_int),&maxnum);

ret = clSetKernelArg(kernel, 2, sizeof(cl_mem),&vystupni_buffer_sumace);

ret = clSetKernelArg(kernel, 3, sizeof(cl_mem),&vstupni_buffer2);
// nastavime global work size - celkovy pocet vlaken a dimenzi
size_t global[1l]; // nastaveni dimenze

global[@]= Pvlaken; // nastaveni poctu vlaken

// prikaz na vykonani kernelu na zarizeni
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H104 ret = clEnqueueNDRangeKernel(command_queue, kernel, 1, NULL,
H105 global, NULL, ©, NULL, &prof_event);

H106

// synchronizacni bod, ceka na dokonceni seznamu udalosti uvedenych ve
H107  druhem argumentu
H108 ret = clWaitForEvents(1, &prof_event);

H109 // synchronizacni bod

H110 // dokud vsechny prikazy command_queue nejsou hotovy, nepokracuje se dal
H111 clFinish(command_queue);

H112

H113 // sbira informace o prikazu souvisejicim s udalosti

H114 //ziskani casu, kdy program vstoupil do kernelu

H115 clGetEventProfilingInfo(prof_event, CL_PROFILING_COMMAND_START,
H116 sizeof(time_start), &time_start, NULL);

H117 // sbira informace o prikazu souvisejicim s udalosti

H118 //ziskani casu, kdy program vystoupil z kernelu

H119 clGetEventProfilingInfo(prof_event, CL_PROFILING_COMMAND_END,
H120 sizeof(time_konec), &time_konec, NULL);

H121 // vypocet doby behu kernelu

H122 total _time = (time_konec - time_start);

H123 // cteni kopirovani vysleku z kernelu do host pameti

ret = clEnqueueReadBuffer(command_queue, vystupni_buffer_sumace,
H124 | TRUE, @, sizeof(cl_float)*maxnum, sumace, ©, NULL, NULL);

H125

H126 float timeTaken=(float)total_time*1le-9;
H127 printf("Time taken = %.41f seconds\n", timeTaken);
H128

H129 // vypis vysledku, kterych dosahla jednotliva vlakna
H130  // prvni hodnota je celkovy vysledek energie vody
H131 for(i=0;i<Pvlaken;i++)

H132 //for(i=0;i<1;i++)

H133 {

H134 printf("%1f ", sumace[i]);
H135 }

H136 printf("\n\n");

H137

H138 // smazani objektu a promennych

H139 free(sumace);

H140 clReleaseMemObject (vystupni_buffer_sumace);
H141 clReleaseProgram(program);

H142 clReleaseKernel(kernel);

H143 clReleaseCommandQueue(command_queue);

H144 clReleaseContext(context);
H145 }
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A.4.2 Kernel

H1 __kernel void matoperace(uint pocetvlaken, uint velikostPole,
H2 __global float *sumFci,

H3 __global float *poleAtomu

H4 )

H5 {

H6 int 1i;

H7 float r6,distsq,dist;
H8 // identikator vlakna (uid)

H9 int globalIldx = get_global id(9@);
H10
H11 int j;

H12 for (j=0; j<9999;j++){
H13 for (i=globalldx;i<(velikostPole); i = i + pocetvlaken)
H14 {

H15 // sumFci[i]= pow(poleAtomu[i],3);

H16 // sumFci[i]= poleAtomu[i] * poleAtomu[i];
H17 // sumFci[i]= sin(poleAtomu[i]);

H18 sumFci[i]= log(poleAtomu[i]);

H19 }

H20 }

H21  barrier(CLK_GLOBAL_MEM FENCE | CLK_LOCAL_MEM_FENCE);
H22  barrier(CLK_GLOBAL_MEM FENCE);
H23 )

A.5 OpenMP - Matematické funkce

// watero.c

#include <stdio.h>

#include <math.h>

#include <omp.h>

#include <time.h> // for CPU time
#include <sys/time.h> //for gettimeofday

#define LENGTH 80

O 00 N O U B WN -

// global variables

const int maxnum=100000;

=
o

double r[maxnum],rcutsq=1.44,L;

[N
N

main(){

int i,j,natoms,nmol;

TSN
A~ W
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15 double energy=0,dtime;
16 FILE *fp;
17 char line[LENGTH],nothing[LENGTH],name[20];

18 clock_t cputime; /* clock_t defined in <time.h> and <sys/types.h> as int
*/

19 struct timeval start, end;
20 // nacteni nahodnych hodnot od 1 od 30 do pole r

21 for (i=0;i<maxnum;i++){

22 r[i] = rand() % 30 + 1;

23 }

24 cputime = clock(); // assign initial CPU time (IN CPU CLOCKS)

gettimeofday(&start, NULL); // returns structure with time in s and us
25 (microseconds)
26 for (j=0; j< 9999;j++){

27 #pragma omp parallel for private (i)

28 for(i=0;i<maxnum;i++){
29 /1 rli]=sin(r[i]);
30 // rli]=pow(r[i],2);
31 /1 rli]=r[i]*r[i];
32 r[i]=log(r[i]);
33 }
34 }
cputime= clock()-cputime; // calculate cpu clock time as difference

35 of times after-before
36 gettimeofday(&end, NULL);

37 dtime = ((end.tv_sec - start.tv_sec)+(end.tv_usec - start.tv_usec)/le6);
38

39 printf("Total energy %1f \n ",energy);

40 // printf("Energy per molecule %1f \n",energy/nmol);

41 printf("Elapsed wall time: %f\n", dtime);

42 printf("Elapsed CPU time: %f\n", (float) cputime/CLOCKS_PER_SEC);

43 '}

B Obsah CD
CD obsahuje bakalatskou praci ve formatu pdf a docx. Dale obsahuje tfi slozky Seriove, OMP a
OpenCL.
Slozky:

e Seriove — obsahuje sériovy program energie vody.

e OMP — obsahuje OpenMP paralelni programy matematické funkce a energie vody.

e OpenCL — obsahuje paralelni OpenCL programy matematické funkce a energie vody.
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