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1 Uvop

V prvnim projektu jste si mohli vyzkouSet akceleraci ¢dsticového systému pomoci Nvidia
CUDA. Cilem tohoto projektu bude tatdz tiloha, ale implementace bude probihat pomoci
knihovny OpenACC! 2 3 . Vypracovani i opravovéani bude probihat na Anselmu.

2 OPENACC NA SUPERPOCITACI ANSELM

Pro pfipojeni na superpocita¢ Anselm postupujte dle ndvodu v IS. Pouze pfi vytvafeni tlohy
zvolte frontu qnvidia:

[jarosjir@loginl.anselm ~]1$ gsub -A DD-20-28 -q qnvidia -1 select=1:ncpus=16,walltime=1:00:00 -I
gsub: waiting for job 1307408.dm2 to start
gsub: job 1307408.dm2 ready

[jarosjir@cn182.anselm ~]1$

Nésledné je nutné nacist moduly v tomto pofadi:

ml HDF5/1.10.4-gompi-2019.02-serial PGI CUDA/10.0.130

Ihttps://www.openacc.org/

’https://www.openacc.org/sites/default/files/inline-files/OpenACC_Programming_Guide_0.
pdf

Shttps://www.openacc.org/sites/default/files/inline-files/OpenACC.2.7.pdf
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Cilem tohoto projektu bude nejprve implementovat a posléze optimalizovat vypocet vzdjem-
ného silového ptisobeni N téles pomoci knihovny OpenACC. Kazdé téleso ma jistou hmot-
nost, polohu v prostoru a rychlost. Gravitacni sily ptisobici na dané téleso od ostatnich téles
maji rizné sméry a jejich vyslednice zptisobuje zménu rychlosti tohoto télesa. Pro vektory
polohy r a rychlosti v plati:
r't=rl 4Vt Ar 3.1)

Vi+1 :Vi+vgi+1+vci+1 (3.2)
kde Vgi *1je piirustek rychlosti vznikly gravitaénim ptisobenim téles ave*! je zména rychlosti
vlivem kolize s nékterymi télesy.
Sila ptisobicina téleso je ddna vektorovym souctem dil¢ich sil zptisobenych gravita¢nim polem
ostatnich téles. Dvé télesa na sebe ptisobi gravita¢ni silou danou:

G-ml-mz

F= , (3.3)

2
kde G = 6.67384-10~'"Nm?kg~? je gravitatni konstanta, m; a my jsou hmotnosti téles a r je
jejich vzdalenost. Rychlost, kterou téleso obdrzi diky této sile pak lze vyjadtit jako:
i+1
i+1 X Fj

Vg = At (3.4)

Pokud se télesa dostanou do pfilis blizké vzdéalenosti, dané konstantou COLLISION_DISTANCE,
dojde k jejich odrazu. Céstice si mtizete predstavit jako koule s polomérem danym polovinou
této konstanty. Pro jednoduchost maji vSechny télesa stejny polomér. Rychlosti dvou téles po
odrazu lze ur¢it ze dvou zdkon.

Vi-My+0Vy-My=w;-mp+wsy -mp (3.5)
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kde m; a m, jsou hmotnosti téles, vy a v, jsou rychlosti téles pfed kolizi a w; a w, jsou
rychlosti téles po kolizi. Rovnice 3.5 je zdkon o zachovéani hybnosti a rovnice 3.6 je zdkon o za-
chovéni kinetické energie. ReSenim téchto dvou rovnic o dvou neznamych pro w; ziskdvame
novou rychlost télesa. JelikoZ v daném kroku mohou na téleso ptisobit i ostatni télesa, je
potieba ziskat pouze rozdil oproti ptivodni rychlosti, ktery se na ptivodni rychlost aplikuje
pozdéji.

Zména rychlosti v daném kroku lze pak vyjadfit jako

Ve=w;—1 (3.7)

Pro vSechny elementy pak plati

vcl+l :ZUC;+1 (3.8)

V kazdém kroku vypoctu je nutné spocitat zmény rychlosti a poloh jednotlivych téles.



3.1 KROK 1: IMPLEMENTACE VZAJEMNEHO PUSOBENI TELES (3 BODY)

Kostra aplikace je pfipravena v adreséfi stepl vsouborechmain. cpp, nbody.cpp, nbody.h.
Zde maéte vyznaceno, které ¢dsti je nutné doplnit. V makefile by nemélo byt tfeba nic ménit
(muzete si zvySit troven vypisi pomoci -Minfo, nebo pfepnout na generovani kédu pro
CPU)".

Pti implementaci vychdzejte ze zdkladni procesorové verze, pfipadné z naivni CUDA verze
vytvofené v projektu 1. V tuto chvili mtZete pouzit Pole struktur (AoS) pro jednodussi imple-
mentaci.

Zameéite se na nasledujici body (bude hodnoceno):

* Minimalizaci transferti mezi CPU a GPU mezi iteracemi ¢i voldnim kernelti. Doporucuji
rozsifit strukturu Particles a Velocities tak, aby méla metody pro alokaci a dealokaci
paméti, a pro transfery na/z GPU (viz cviCeni 6).

» Zamyslete se, jak budete uklddat v paméti pozice, hmotnosti a rychlost. Pozor na to,
Ze OpenACC nemad datové typy float2, float3, float4. Jejich tvorba v C++ je v§ak
trividlni (struct float4 {float x, y, z, w;})

e Navrhnéte spravné strukturu OpenACC smy¢ek pfipravenych metodach
calculate_gravitation_velocity, calculate_collision_velocitya
update_particle.

* Pokuste se kod optimalizovat (napf. collapse, tile, gang, vector, ...)

Spravnost vypoctu je moZné ovérit porovndnim vystupniho souboru se vzorovym vystu-
pem sampledata/sampleQutputA.h5, nebo pomoci testiive sloZce tests. Odchylky vidadech
desetin znaci, Ze je ve vypoctu vyznamna chyba. Radové mensi chyby mohou byt zptisobeny
i mirné odliSnym vypoctem, dokonce i preuspofadanim operaci. Priichod testy je nutnou,
ne v$ak postacujici podminkou pro udéleni bodt z kaZdého tikolu.

Po ovéfeni spravnosti vypliite tabulku v souboru nbody . txt a odpovézte na dotazy. Tabulka
bude obsahovat naméfenou dobu béhti simulace pro rtizné velikosti dat.

Pro ladéni vykonnosti pouzijte profilovani, pomoci pfikazu make profile spustte profilo-
vacindstrojnvprof s pfedpfipravenymi metrikami. Seznam v§ech dostupnych metrik ziskate
pifikazem nvprof -query-metrics. Analyzujte pfichystané i Vami pfidané metriky a na je-
jich zékladé optimalizujte sviij kéd.

3.2 KROK 2: IMPLEMENTACE VZAJEMNEHO PUSOBENI TELES (3 BODY)

Zkopirujte cely adreséf stepl do nového adresafe step2. Vytvorte novou funkci
calculate_velocity s vhodnym rozhranim, ktery bude implementovat funk¢nost vSech
predchozich kereli. Zde na GPU alokujte vse dvakrat, v kazdém kroku vypoctu pak pouZi-
jte jednu kopii dat jako vstupy (p_in) a druhou jako vystupy (p_out). V kazdém dalsim kroku
pak tyto dvé kopie vzdy prohod’te. Tim bude mozné nékteré vypocty zjednodusit a déle op-
timalizovat.



Pomoci profilovéni zjistéte rozdily mezi implementacemi v kroku 1 a 2 a tyto rozdily popiste
v souboru nbody.txt. Popfemyslejte jestli je vihodnéjsi pouZit Pole struktur (AoS) nebo struk-
turu poli (AoS)

Cilem tohoto kroku je dostat co nejvyssi vykon, p¥i udrzeni rozumné elegantniho kédu
(OpenACC je primdarné o snadném névrhu, Citelnosti, udrzovatelnosti...). Tedy, pokud potte-
buji 5 pomocnych proménnych, abyste rizné otaceli data v rdmci jednoho kernelu, tak to
asi neni to pravé ofechové. Projekty opravuji ru¢né, proto mi komentdfe mohou pomoci k
spravnému pochopeni kédu.

3.3 KROK 3: VYPOCET TEZISTE (3 BODY)

Opét zkopirujte cely adresat step2 do nového adresare step3. Vtomto kroku je vasim tikolem
doplnit kéd pro vypocet tézisté casticového systému na GPU. Jako inspirace VAm mtze slouzit
CPU varianta. V CUDA varianté jsme sazeli na redukci ve sdilené paméti a pouziti zamka. To
v OpenACC nebude tak jednoduché, protoze OpenACC je navrzeno jako lockfree jazyk. Jaké
tedy méte moZnosti, pokud nechceme délat vypocet sekvencné:

* bariera - barieru lze udélat pouze mezi kernely - tedy neni moZné provést uvnitf acc
parallel.

* zamky - nejsou v jazyce podporovany, ale miZete si je implementovat pomoci atom-
ickych operaci s dovétkem capture.

* kritickd sekce - neexituje, tedy update vice poloZek atomicky nelze provést. Jediné
vlastni zdmek.

* redukce - funguje pouze nad zdkladnimi datovymi typy, ne nad float4.

Inspiraci mazete nalézt v paralelni redukci v CUDA, jen si pfedstavte, Ze neméte sdilenou
pamét’ ale pouze tu globdlni. Pokud to bude nutné, méte povoleno alokovat dalsi pamét’ na
GPU. Délejte to ale pouze 1x v celém koédu, ne pti kazdé iteraci.

Dalsi zajimavé vlastnost je, Ze pokud vam béZi jen jeden worker a ten mé 32 vladken (jeden
warp), pak tato vldkna bézi synchronné (ale pozor, stejné musite mit atomic do paméti... op-
erace se ale nepromichaji (neméni potfadi) jako mezi workery nebo gangy).

Pokud se vim povede navrhnout vice verzi, a nevite ktera je nejlepsi, klidné je nechté v feSen,
ale dejte jim néjaké jiné jméno napf. center0fMassGPU_verl. Pii hodnoceni spravnosti se
budu divat na tu prvni, ale mohu vam dét néjaky dalsi bod za zajimavy néavrh.

Pozor: Vypocet téZisté musi fungovat pro libovolny pocet ¢éstic, nejenom mocninu dvou.

3.4 KROK 4: PREKRYTI VYPOCTU POZIC, TEZISTE A UKLADANI DAT NA DISK(3 BODY)

Opét zkopirujte cely adresar step3 do nového adresaie step4. Nejdiive doplite kéd pro
zépis do souboruvkazdé writeIntesity iteraci. Funkce pro zdpis jsouwriteParticleData
a writeComData z modulu h5Helper. Funkce writeComData vyZaduje explicitné piedat

Vv

hodnoty tézisté (spocteno na GPU) a ¢islo zdznamu. Funkce writeParticleData si vystaci

v 2

s ¢islem zdznamu (interné vyuziva MemDesc). Nékolik pravidel pro zépis:



* zapisujte v kazdé n-té iteraci, kde n je rovno writeIntesity, a vZdy v iteraci 0.

v ey

v ey

* writeIntesity rovno 0 znamend Ze se viibec nezapisuje (z4pis jen po skonceni simu-
lace) a vyZaduje specidlni o$etfeni.

Pokud se vdm nepovede udélat vSe, implementuje alespon ¢4st (napf. vypocet (polohy +
tézi§té) - transfer). Ndpovédu hledejte v OpenACC 2.7 API, kapitola 2.16*

3.5 KROK 5: ANALYZA VYKONU (3 BODY)

Pomoci programu gen generujte datové soubory riznych velikosti (volte mocniny dvou).
Napf. pro vygenerovani souboru s 4096 ¢dsticemi pouzijte nésledujici piikaz:

./gen 4096 4096.h5

Nameéiené ¢asy porovnejte se paralelni implementaci CPU (staii preloZit s -ta:multicore)
verze a spoctéte zrychleni. Pokud mate naméfeny hodnoty i pro CUDA verzi, pfipiSte i tyto
hodnoty. Od jakého poctu ¢astic se vyplati pouzit grafickou kartu?

4 VYSTUP PROJEKTU A BODOVANI

Vystupem projektu bude soubor x1ogin00.zip obsahujici vSechny zdrojové soubory a tex-
tovy soubor nbody . txt obsahujici textovy komentéf k projektu. V kazdém souboru neza-
pometite uvést sviij login a jméno (pfepiste ten miij)! Hodnotit se bude jak funkénost a
spravnost implementace, tak textovy komentdf - ten by mél dostatetné popisovat rozdily
mezi jednotlivymi kroky a odpovidat na otdzky uvedené v zaddni. Pfi feSeni se soustied’te
pfedevsim na spravnost pouziti OpenACC, pfesnost vypoctu je zavisld na mnoha okolnos-
tech, napf. zvoleném vypoctu, pofadi operaci apod., a pokud bude v rozumnych mezich,
nebude hrét velkou roli pfi hodnoceni. Projekty hodnotim ru¢né :) Projekt odevzdejte v uve-
deném terminu do informac¢niho systému.

“https://www.openacc.org/sites/default/files/inline-files/OpenACC.2.7.pdf



