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Abstrakt

KOCÚREK, Adrián: Paralelné výpo£tové spracovanie spektroskopických dát [Baka-

lárska práca]. Univerzita Komenského v Bratislave. Fakulta matematiky, fyziky a in-

formatiky; Katedra informatiky. �kolite©: Mgr. Pavel Petrovi£, PhD. Bratislava FMFI

UK, 2018.

Cie©om tejto práce bolo zoznámi´ sa s výpo£tovým modelom pouºívaným v optickej

spektroskopii atómov a molekúl a jeho zefektívnenie paralelizáciou na gra�ckej karte

(GPU). Práca je £lenená na 5 kapitol. V prvej kapitole sa venujeme rie²eniu para-

lelných problémov pomocou gra�ckej karty vrátane stru£ného opisu práce s jazykom

CUDA. Druhá kapitola sa zaoberá zjednodu²eným úvodom do problematiky optickej

spektroskopie a popisu aktuálneho postupu na generovanie optických spektier pouºitím

programu Peaks Synthesizer, vytvoreného v programovacom jazyku LabVIEW a C++.

Tretia kapitola rozoberá pouºitý algoritmus, moºnosti jeho paralelizácie vrátane aktu-

álne dostupných rie²ení (kniºnica CERNlib_CUDA). V ²tvrtej kapitole sa sústredíme

na popis ná²ho rie²enia a jeho implementáciu. V poslednej, piatej kapitole, rozoberáme

presnos´ a rýchlos´ ná²ho algoritmu v porovnaní s pôvodnou verziou programu beºiacou

na CPU a paralelizovanou verziou, pouºitím kniºnice CERNlib_CUDA. 40 strán.

K©ú£ové slová: CUDA, LabVIEW, GPU, spektroskopia
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Abstract

KOCÚREK, Adrián: Parallel Computational Processing of Spectroscopic Data [Ba-

chelor thesis]. Comenius University, Bratislava. Faculty of Mathematics, Physics and

Informatics; Department of Computer Science. Supervisor: Mgr. Pavel Petrovi£, PhD.

Bratislava FMFI UK, 2018. 40 pages.

The goal of this work was to get used to the computation model used in optical

spectroscopy of atoms and molecules and its optimisation by paralelising on the GPU.

The word is divided into 5 chapters. In the �rst chapter, we focused on the solutions

of paralel problems by using a graphics card. We also focused on a basic introduction

of the CUDA language. We focused the second chapter on a brief introduction to

the �eld of optical spectroscopy and a description of the current way of generating

optical spectra using Peaks Synthesizer, a program created using LabVIEW and C++.

The third chapter focused on the algorithm used therein, options for its paralelisation,

include publicly available methods (CERNlib_CUDA library). Implementation of the

software was the focus of the fourth chapter and in the �fth, we described the accuracy

and speed of our algorith in comparison to the original program running on CPU only

and a paralelised version which uses the CERNlib_CUDA library.

Keywords: CUDA, LabVIEW, GPU, spectroscopy
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Úvod

Na FMFI UK na Katedre experimentálnej fyziky prebieha výskum, ktorý sa zaoberá

spracovaním spektier molekúl kvôli ich detekcii alebo ²túdiu ich vnútornej ²truktúry.

Za týmto ú£elom bo na katedre vyvinutý softvér, ktorý umoº¬uje efektívne a presné

spracovanie spektroskopických dát získaných z rôznych experimentov Bol vyvinutý v

prostredí LabVIEW, ktoré zjednodu²ilo tvorbu potrebných nástrojov.

Kvôli stále sa zvy²ujúcim nárokom výskumu je tento program v neustálom vývoji.

V sú£asnej dobe sa tento vývoj za£al zaobera´ paralelizáciou výpo£tov. Paralelizácia

na úrovni beºných procesorových vlákien sa v²ak ukázala ako neposta£ujúca. Z toho

dôvodu vznikla my²lienka preskúma´ moºnosti paralelizácie pomocou GPU.

Práve táto skuto£nos´ viedla k vzniku tejto práce. Nás osobne táto práca zaujala z

troch prí£in. Prvou bolo na²e odhodlanie zvoli´ si bakalársku prácu, ktorá mala priame

praktické vyuºitie a vynaloºený £as z na²ej strany by pomohol výskumu v niektorej

vednej oblasti. Druhou prí£inou bol fakt, ºe táto práca poskytovala moºnos´ vyskú²a´

si ¤al²í druh programovania 'na ºelezo', £o sa nám po£as ²túdia na univerzite stalo

men²ou zá©ubou. Tou poslednou bol ná² ved©aj²í záujem o oblasti, v ktorých sa gra�cké

karty vyuºívajú ako napríklad 3D modelársky softvér, £i rôzne iné gra�cky orientované

programy.

Cie©om tejto práce bolo zoznámi´ sa s výpo£tovým modelom pouºívaným vo vý-

skume a pokúsi´ sa o jeho zefektívnenie paralelizáciou výpo£tov s vyuºitím proceso-

rových jednotiek na gra�ckej karte. Snaºili sme sa o porovnanie efektivity odli²ných

spôsobov paralelizácie a o preskúmanie potenciálneho zrýchlenia pouºívaných algorit-

mov.

Práca je £lenená na pä´ kapitol. V prvej kapitole sme sa venovali rie²eniu paralel-

ných problémov pomocou GPU. Popísali sme históriu vývoja, architektúru gra�ckých

kariet a dne²né spôsoby práce s gra�ckými kartami. Osobitnú pozornos´ sme venovali

stru£nému popisu práce s jazykom CUDA.

Druhú kapitolu sme venovali popisu programu Peaks Synthesizer, ktorý je v sú-

£asnosti pouºívaný na Katedre experimentálnej fyziky. Program je ur£ený na gene-

rovanie optických spektier. V tejto kapitole sme uviedli prostredie LabVIEW, ktoré

program vyuºíva a stru£ne sme popísali matematické modely pouºité pri spracovaní

získaných dát.

1



Úvod 2

Tretia kapitola sa zaoberá návrhom implementácie systému. Opísali sme v nej tech-

nické záleºitosti týkajúce sa prípravy na samotnú implementáciu, algoritmus pouºitý

v na²om programe a jeho potenciál na paralelizáciu. Venovali sme sa aj problematike

vyuºitia dostupných rie²ení.

Obsahom ²tvrtej kapitoly bola samotná implementácia, v ktorej sme podrobnej²ie

rozobrali zvolené postupy, problémy, ktoré nastali a ich rie²enia. Medzi iným táto ka-

pitola poskytla náh©ad do úvodných ´aºkostí práce spôsobených prácou na dia©ku, £i

výskumom naprie£ rôznymi platformami.

V piatej a poslednej kapitole sme sa zaoberali porovnaním na²ich výsledkov s pô-

vodným programom.



Kapitola 1

Rie²enie paralelných problémov

pomocou GPU

S príchodom gra�ckých kariet na konci minulého storo£ia sa zrodila my²lienka ich

vyuºitia aj mimo pôvodného ú£elu. Stalo sa tak po uvedomení si ich výhod oproti

tradi£ným procesorom. V tejto kapitole uvedieme stru£ný preh©ad histórie a základy

vývoja systémov pouºitím GPGPU (General-purpose computing on graphics processing

units) technológie.

1.1 Za£iatky vývoja

Prvotná my²lienka bola vytvori´ ²pecializovaný hardvér PPU (Physics processing unit),

ktorý by bol schopný spracováva´ fyzikálne a iné výpo£tové simulácie ako samostatný

komponent PC (Personal computer) a od©ah£i´ tým procesor. Príkladom realizácie boli

£ipy PhysX od spolo£nosti Ageia.[11] Tieto projekty v²ak neboli komer£ne úspe²né,

pretoºe sa £asom na²lo ve©ké prekrytie s architektúrou GPU (Graphics processing unit).

V dôsledku toho bola spolo£nos´ Ageia odkúpená �rmou Nvidia. Výskum v tejto oblasti

sa tak presunul na gra�cké karty.

Spo£iatku bol tento spôsob pouºitia gra�ckých kariet doménou pokusných expe-

rimentov. Z dôvodu neprítomnosti podpory od vývojárov týchto kariet bolo nutné

transformova´ problém do geometrickej podoby a implementova´ ho na zauºívanom

gra�ckom API (Application programming interface1). Výsledok sa spätne transformo-

val do poºadovanej podoby pre potreby simulácie. Bolo to náro£né na £as a úsilie.[12]

Postupom £asu sa za£ali vyvíja´ nadstavby nad tradi£nými gra�ckými API, ktoré

tento proces automatizovali. So vzrastajúcim záujmom o túto oblas´ sa do vývoja zapo-

jili aj výrobcovia gra�ckých kariet, ktorí pridali moºnosti priamych £íselných výpo£tov
1Súbor kniºníc umoº¬ujúci komunikáciu medzi jednotlivými programovými celkami v rámci vyví-

janého programu.
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KAPITOLA 1. RIE�ENIE PARALELNÝCH PROBLÉMOV POMOCOU GPU 4

a kniºníc, ²peciálne ur£ených na tieto ú£ely. Týmto krokom sa dostala táto technológia

z £isto experimentálnej sféry do praxe a beºného pouºívate©ského softvéru.

1.2 GPU

�tandardné CPU (Central processing unit) je zloºené z troch hlavných £astí: výpo£-

tových jednotiek, ozna£ovaných ako jadrá, kontrolnej jednotky a pamäte. Jadrá slúºia

na obsluhu a vykonávanie in²trukcií. Kontrolná jednotka obsluhuje samotné jadrá a

internú logiku CPU. Pamä´ vo forme registrov a cache poskytuje malý úloºný priestor

vyuºívaný na vyrovnanie rozdielu v rýchlosti operácie CPU a opera£nej pamäte.

1.2.1 Architektúra GPU

Na rie²enie problémov pri zobrazovaní potrebujeme vykona´ ve©ké mnoºstvo navzájom

nezávislých, a pritom jednoduchých výpo£tov. Pri dizajne GPU sa preto snaºíme docie-

li´ £o najvä£²ie mnoºstvo výpo£tových jednotiek. Tieto jednotky môºu by´ jednoduch-

²ie neº tie v CPU. Tým sa docieli ich výrazné zmen²enie (Obr.1.1,[1]). Zjednodu²enie

výpo£tových jednotiek zárove¬ umoº¬uje zjednodu²i´ aj ostatné komponenty zariade-

nia. Týmto spôsobom vznikne na gra�ckom £ipe vo©ný priestor, umoº¬ujúci vloºenie

mnoºstva ¤al²ích výpo£tových jednotiek. Docielime tak poºadované zvý²enie výkonu

pri paralelných výpo£toch.

Obr. 1.1: V²eobecná schéma komponentov CPU a GPU

1.2.2 Zameranie GPU

Hardvérové zmeny oproti tradi£ným procesorom sa prejavujú aj na spôsobe, akým gra-

�cké karty vykonávajú svoju £innos´. Hlavné rozdiely spo£ívajú v priepustnosti a one-

skorení výpo£tov.[9] Kým CPU sa zameriavajú na minimalizáciu oneskorenia za ú£elom
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plynulej obsluhy PC ako aj pouºívate©ských vstupov, gra�cké karty si môºu kvôli svojej

²pecializácii dovoli´ oneskorené dodanie poºadovaných výsledkov. Vo v²eobecnosti sa

teda gra�cké karty povaºujú za zariadenia s vysokým po£iato£ným oneskorením, ktoré

to vynahradzujú omnoho vä£²ou priepustnos´ou dát (v¤aka ve©kému po£tu sú£asných

výpo£tov), neº tomu je u CPU.

Vy²²ie popísané ²peci�ká návrhu gra�ckých kariet sú zamerané výhradne na pouºitie

pri gra�ckých úlohách. Spomínaná oneskorená odozva v kontexte po£íta£ovej gra�ky

nemá ºiaden negatívny dopad. Pri iných paralelných výpo£toch v²ak predur£uje isté

typy úloh, na ktoré sa gra�cká karta hodí a na ktoré nie. Kvôli dodato£nej réºii úlohy

vyºadujúce okamºitú odozvu, úlohy, ktoré dostávajú vstupy vo vzdialených £asových

intervaloch a iné môºu by´ na gra�ckej karte pomal²ie, neº v beºnom programe. V²e-

obecne platí, ºe algoritmy implementované na gra�ckých kartách by mali sp¨¬a´ sadu

podmienok: by´ vhodne paralelizovate©né, obsahova´ £o najmen²ie mnoºstvo vetvenia

výpo£tu, operova´ na ve©kom mnoºstve dát a ma´ £o najniº²iu závislos´ medzi jednot-

livými výpo£tami. V¤aka výkonnosti dne²ného hardvéru je v²ak zriedkavé, ºe by sa

za£alo pracova´ na vytvorení GPGPU rie²enia pre algoritmus, ktorý tieto podmienky

nesp¨¬a.

1.3 Praktická aplikácia GPGPU

Dnes technológiu GPGPU pouºívame na rie²enie ²irokej ²kály problémov. Schopnosti

výrazného paralelizmu sa prejavili ako vhodné na rie²enie algoritmických problémov,

pri£om v minulosti by sme na nich potrebovali výkonné a drahé výpo£tové centrá.

Pri správnej implementácii a vhodnom probléme sa môºeme do£ka´ výrazného po-

klesu £asu, alebo zvä£²enia ²kály simulácie nieko©konásobne. Asymptoticky algoritmy

zostanú rovnako rýchle, ale aj kon²tantné zrýchlenia nieko©konásobku rýchlosti pôvod-

ného programu sú v beºnom ºivote výrazné a môºu u²etri´ vynaloºený £as aj energiu.

V sú£asnosti patria medzi najznámej²ie vyuºitia softvérové fyzikálne simulácie, distri-

buované výpo£ty (napríklad takzvané ´aºenie kryptomien), simulácie ve©kých ²tatis-

tických modelov ako predpove¤ po£asia, obsluha neurónových sietí, £i prelamovanie

zabezpe£ených hesiel.

1.4 API

Na samotný vývoj programov pre gra�cké karty dnes pouºívame mnoho rôznych API.

Tieto sa lí²ia podporovanými jazykmi, funkcionalitou, ale aj podporou hardvéru.
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1.4.1 OpenCL

V sú£asnosti najpouºívanej²ím API pre výpo£ty na gra�ckej karte je OpenCL (Open

Computing Language)[2], vyvíjaný od roku 2009 organizáciou Khronos Group, Inc.

Ide o nadstavbu jazykov C/C++, ktorá je podporovaná v²etkými dne²nými výrobcami

gra�ckých kariet. Táto vlastnos´ v²ak pokrýva viac, neº len gra�cké karty a dovo©uje

písa´ jednotný kód pre vedecké výpo£ty na kaºdom pouºívanom výpo£tovom hardvéri.

To má za následok pre gra�ky menej prívetivý jazyk, ktorý, aj napriek silnej podpore,

mierne výkonnostne zaostáva za konkurenciou.

1.4.2 Nvidia CUDA

Druhým najpouºívanej²ím API je Nvidia CUDA[1, 5] vyvíjané od roku 2007. Toto API

bolo prvým komer£ným API pre písanie výpo£tových GPU programov. Je to nadstavba

jazyka C/C++, ktorá je, na rozdiel od OpenCL, plne zameraná len na výpo£ty na

gra�ckej karte. Priamym prepisom kódu z OpenCL do CUDA sa dá £asto docieli´

výrazného zrýchlenia programu, no existuje tu problém. Na rozdiel od OpenCL, CUDA

nepodporuje gra�cké karty od iných výrobcov. Aby sme s ¬ou mohli pracova´, je nutné

vlastni´ gra�ckú kartu od spolo£nosti Nvidia.

Aj napriek tomu sa CUDA môºe pý²i´ ve©mi úspe²ným portfóliom.[10] Dnes má

kaºdá komer£ne dostupná Nvidia karta ²peciálne CUDA jadrá, ur£ené na vyuºitie práve

touto technológiou. Vyuºíva sa v mnohých odvetviach ako napríklad pri samoriadiacich

autách, ale aj vcelku beºných fyzikálnych simuláciách v po£íta£ových hrách. V¤a£í za

to hlavne svojej dostupnosti pre beºných pouºívate©ov a lep²iemu výkonu v porovnaní

s konkurenciou. Práve preto sme si ju zvolili pre svoj projekt aj my.

1.5 Programovanie s CUDA

V nasledujúcej podkapitole uvedieme pracovné mechanizmy CUDA. Zárove¬ vysvet-

líme základné pojmy, ktoré de�nuje dokumentácia tohto jazyka.[1]

1.5.1 Vlákna

Stavebnou jednotkou paralelných výpo£tov sú vlákna. Nvidia CUDA za ú£elom jed-

noduchosti práce s vláknami pridáva do jazyka C/C++ moºnos´ roz²íri´ funkcie na

takzvané jadrá (pôvodne kernels). Z funkcie, de�níciu ktorej predchádza k©ú£ové slovo

'__global__', sa tak stáva jadro. Takto de�novanej funkcii môºeme potom ur£i´ po£et

vlákien, ktoré ju vykonajú. Jadrá sa prirodzene môºu sklada´ do jeden, dvoj, aº troj-

dimenzionálnych polí, ktoré sa nazývajú zväzky (pôvodne blocks). Kaºdé vlákno sa v

tomto n-rozmernom poli vie identi�kova´ svojim indexom. Podobne sa dajú sklada´ a
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identi�kova´ samotné zväzky, tvoriac najvy²²iu £as´ tejto hierarchie vlákien nazývanú

sie´ (pôvodne grid). Pri volaní jadra si teda ur£íme po£et poºadovaných vlákien tak, ºe

po názve funkcie pridáme <<< po£et zväzkov, po£et jadier na zväzok>>>, kde sú po£ty

vyjadrené bu¤ ako hodnota typu integer, alebo dim3, ktorý reprezentuje daný jeden

aº troj dimenzionálny vektor. Toto roz²írenie jazyka dovo©uje jednoduché posielanie

úloh na spracovanie gra�ckou kartou, na ktorej sa buduje zvy²ok funk£ného roz²írenia

jazyka v rámci Nvidia CUDA.

1.5.2 Synchronizácia

�al²ím dôleºitým faktorom správy vlákien posielaných gra�ckej karte je ich synchroni-

zácia. Pri ²tandardných volaniach sa o£akáva, ºe na poradí ani výsledkoch jednotlivých

vlákien vo zväzkoch, £i zväzkov samotných, nezáleºí. Za ú£elom ideálneho vy´aºenia

gra�ckej karty môºu by´ vykonané v akomko©vek poradí. Zo strany CPU sa v²ak v²e-

tok kód vykonáva sériovo, £o znamená, ºe sa vºdy implicitne beh programu na CPU

zastaví, kým sa nevykoná daná sada jadier. To v²ak plytvá prostriedkami oboch za-

riadení, a tak Nvidia CUDA pridáva ¤al²í element, takzvané prúdy (pôvodne stream).

Tieto umoº¬ujú de�nova´ postupnos´ výpo£tov, ktoré sa majú na gra�ckej karte vy-

kona´ bez oh©adu na CPU £i stav ostatných výpo£tov. Zo strany CPU sa taktieº dá

explicitne £i implicitne regulova´ beh programu na základe stavu výpo£tov na gra�ckej

karte.

1.5.3 Pamä´

Práca s pamä´ou sa v Nvidia CUDA vyzna£uje dualitou medzi hostite©om (CPU) a

zariadením (gra�cká karta). Na správu pamäte na hostite©ovi sa pouºívajú ²tandardné

konvencie jazyka C. Túto základnú sadu nástrojov môºeme pouºi´ aj na strane zaria-

denia pomocou pridaných funkcií s pre�xom cuda, teda cudaMalloc(), cudaMemcpy()

a tak ¤alej. Presun dát medzi týmito dvomi úloºnými priestormi je moºný, ale výrazne

pomalý. Tento nedostatok je tieº moºné do istej miery obís´ ponúkanými nástrojmi.

Nvidia CUDA de�nuje funkcie na alokáciu pamäte hostite©a s dodato£nými garanciami.

Takto alokovaná pamä´ má záruku DMA (Direct memory access) prenosu s pamä´ou

na gra�ckej karte. Môºe by´ taktieº zobrazená priamo do adresného priestoru gra�ckej

karty.

Pamä´ na zariadení je organizovaná do nieko©kých úrovní. Tieto úrovne stavajú na

hierarchii vlákien. Kaºdé vlákno má malé mnoºstvo ve©mi ©ahko dostupnej pamäte.

Nasledujú zväzky, ktoré pre svoju sadu vlákien vyhradzujú o £osi pomal²iu, ale vä£²iu

zdie©anú pamä´. Na poslednej úrovni sú siete, ktoré pouºívajú globálnu pamä´ gra�ckej

karty. Pri programovaní je moºné explicitne vyuºi´ túto zdie©anú pamä´. Docielime tým
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zrýchlenie výpo£tu a zjednodu²enie synchronizácie prístupu k obsahu pre jednotlivé

vlákna. Na toto slúºi k©ú£ové slovo '__shared__' pred inicializovanou premennou.



Kapitola 2

Optické spektrá látok a program

Peaks Synthesizer

V tejto kapitole stru£ne popí²eme základné princípy optickej spektrosopie a matema-

tické funkcie potrebné na modelovanie optických spektier. V druhej £asti podrobnej²ie

rozoberieme aktuálne pouºívané programové vybavenie (program Peaks Synthesizer

vyvinutý Mgr. Petrom �ermákom, PhD.) ako aj prostredie LabVIEW, ktoré je pou-

ºívané na prácu so spektroskopickými dátami na na Katedre experimentálnej fyziky

FMFI UK.

2.1 Optická spektroskopia

Interakciou svetla s látkou sa zaoberá oblas´ fyziky, nazývaná optická spektroskopia.

Optické spektrum je funkcia popisujúca mnoºstvo svetla pohlteného alebo vyºiareného

látkou v závislosti od jeho vlnovej d¨ºky. Obrázok 2.1 znázor¬uje ve©mi zjednodu²ený

experiment na meranie absorpcie svetla molekulami plynu. Na ©avej strane máme zdroj

svetla, ktorý v danom £ase generuje iba jednu vlnovú d¨ºku ºiarenia. To následne

prechádza vzorkou, kde dochádza ku ich vzájomnej interakcii, v tomto prípade absorpcii

£asti ºiarenia látkou. Zvy²né ºiarenie je potom zachytené detektorom. Opakovaním

tohto experimentu pre rôzne vlnové d¨ºky získame absorp£né spektrum vzorky (spodná

£as´ obrázku). V absorp£nej spektroskopii sa £astej²ie ako vlnová d¨ºka pouºíva veli£ina

vlno£et (ν), v jednotkách cm−1. Je to z dôvodu, ºe táto veli£ina je priamo úmerná energii

ºiarenia a v oblasti spektra, ktorá sa vyzna£uje ve©kou aktivitou molekúl, od 1 po 10

µm, nadobúda �rozumné� hodnoty od 1000 po 1 cm−1.

V na²om prípade (Obr.2.1) ukazuje model absorp£ného spektra získaného po pre-

chode ºiarenia s vlno£tom od 4306 po 4307 cm−1, po dráhe dlhej 1 m, cez vzorku plynu

o celkovom tlaku 0,1 atmosféry obsahujúcu 100 ppm (£astíc na milión) H2O a N2O,

1 ppm CH4 a 0,1 ppm CO a NH3. Vidíme, ºe príspevky rôznych molekúl majú rôzny

9
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tvar, £o nám umoº¬uje ich jednozna£nú identi�káciu a následné meranie.

Obr. 2.1: Model absorp£ného spektra získaného po prechode ºiarenia po dráhe dlhej 1

m, cez vzorku plynu o celkovom tlaku 0,1 atmosféry obsahujúcu 100 ppm (£astíc na

milión) H2O a N2O, 1 ppm CH4 a 0,1 ppm CO a NH3.

2.1.1 Spektrum molekuly

Na obrázku 2.1 vidíme, ºe príspevky od rôznych molekúl majú pomerne komplikovanú

²truktúru. Za tú je zodpovedná ²truktúra interagujúcej látky. Konkrétne ide o to, ºe

molekula alebo atóm môºu absorbova´ alebo vyºiari´ fotón o energii (teda s daným vl-

no£tom), ktorý prislúcha iba rozdielu dvoch existujúcich energetických hladín (stavov)

v molekule. Pretoºe ²truktúra atómov a molekúl je diskrétna, výsledkom je £iarový

charakter spektra. Z toho vyplýva, ºe spektrum danej molekuly S(ν) je rovné sú£tu
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spektrálnych £iar (Peak), zodpovedajúcich v²etkým existujúcim prechodom medzi hla-

dinami η a η′ v pre danú oblas´ energií:

S(ν) =
∑
∀η→η′

Peak(ν, νη→η′) . (2.1)

2.2 Pro�l spektrálnej £iary

Za ú£elom získania informácie z optických spektier je potrebné ich vedie´ namodelova´,

teda vypo£íta´ rovnicu 2.1 pre zadaný interval vlno£tov νmin, νmax. Na to potrebujeme

pozna´ funkciu spektrálnej £iary od frekvencie Peak(ν, νη→η′). Tvar a charakter tejto

funkcie závisia od mnoºstva parametrov naviazaných nielen na ²truktúru ²tudovanej

látky, ale aj to, v akom prostredí sa nachádza. Za ú£elom tejto práce sa oboznámime len

s matematickým modelom najviac pouºívaných funkcií. Fyzikálne pozadie jednotlivých

parametrov môºe nájs´ £itate© v publikácii Tennyson a kol.[13]

2.2.1 Gaussova funkcia

Gaussova funkcia (2.2) je v²eobecne známou a £asto pouºívanou funkciou. Vyuºíva sa

ako model normálnej distribúcie, £ím zah¯¬a ve©ké mnoºstvo javov pozorovaných pri

výskume.

G(x) :=
1

σ
√
2π
e−

(x−µ)2

2σ2 (2.2)

2.2.2 Lorentz-Cauchyho rozdelenie

Lorentz-Cauchyho rozdelenie (2.3) je ¤al²ou funkciou reprezentujúcou hustotu prav-

depodobnosti. Rovnako ako v prípade Gaussovej funkcie má tvar zvonu. Príkladmi

vyuºitia sú problémy ako rie²enie diferenciálnej rovnice popisujúcej silnú rezonanciu, £i

popis rozloºenia spektrálnych £iar v spektroskopii. Toto rozdelenie má dva parametre,

x0 ozna£uje stred krivky a γ ozna£uje smerodajnú odchýlku.

L(x) :=
1

πγ

[
1 +

(
x−x0
γ

)2] (2.3)

2.2.3 Voigtova funkcia

Voigtova funkcia (2.4) je funkcia ²peci�cká pre oblas´ spektroskopie. Ide o neanalytickú

funkciu, ktorá vznikne konvolúciou Gaussovho a Lorentz-Cauchyho rozdelenia. Jej vý-

znam spo£íva v modelovaní dvoch javov, z ktorých jeden má normálne rozdelenie a

druhý má Lorentz-Cauchyho rozdelenie.
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V (x) :=

∫ ∞
−∞

G(x′;σ)L(x− x′; γ) dx′ (2.4)

Ke¤ºe sa jedná o neanalytickú funkciu, jej výpo£et je zna£ne náro£ný na výkon a

£as. Existuje v²ak rýchlej²í spôsob jej výpo£tu(2.5) pomocou takzvanej Faddejevovej

funkcie(2.7), ktorú popí²eme neskôr. Tento spôsob vyºaduje upravi´ vstupné hodnoty

do správneho tvaru. Vzniknuté komplexné £íslo z vyuºijeme ako parameter Faddejevo-

vej funkcie. Reálna £as´ výsledku tejto funkcie ur£í výsledok Voigtovej funkcie. Týmto

spôsobom je po£ítaná Voigtova funkcia aj vo výpo£tových kniºniciach programu Peaks

Sythesizer.

V (x) :=
<[w(z)]
σ
√
2π

, z =
x+ iγ

σ
√
2

(2.5)

2.2.4 Hartmann-Tranova funkcia (HTP)

Posledná a výpo£tovo najnáro£nej²ia funkcia vyuºívaná v programe je Harmann-Tranova

funkcia.[13] Jej vznik podnietila Voigtova funkcia, ktorá sa v istých prípadoch ukázala

ako nedostato£ne presná. Ide o pomerne zloºitú funkciu so siedmimi parametrami. Pri

jej výpo£te sa tieº vyuºíva Faddejevovej funkcia(2.7).

2.2.5 Chybové funkcie

Funkcia erf(x)(2.6) je v matematike ozna£ovaná ako chybová funkcia (Gaussova chy-

bová funkcia). Nie je elementárna a jej grafom je krivka sigmoidného tvaru. V ²tatistike

reprezentuje pravdepodobnos´, ºe náhodná premenná s normálnou distribúciou so stre-

dom v 0 a rozptylom 1
2
padne do rozsahu [−x, x].

erf(x) :=
2√
π

∫ x

0

e−t
2

dt (2.6)

Doplnková chybová funkcia je de�novaná ako doplnok k chybovej funkcii de�novanej

vy²²ie: erfc(x) = 1− erf(x). Táto funkcia je roz²írite©ná do oboru komplexných £ísel

C.

2.2.6 Faddejevovej funkcia

Program Peaks Synthesizer vyuºíva takzvanú Faddejevovej funkciu(2.7). Je ²kálovaným

roz²írením doplnkovej chybovej funkcie do oboru komplexných £ísel.

w(z) := e−z
2

erfc(−iz) = e−z
2

(
1 +

2i√
π

∫ z

0

et
2

dt

)
(2.7)
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2.3 Peaks Synthesizer

Pouºívaný program sa skladá z dvoch £astí. Prvá £as´ je vytvorená v programe Lab-

VIEW. Poskytuje jednoduché prostredie na simuláciu kriviek ur£ených nameranými

dátami. Dáta pri spektroskopickom výskume prechádzajú transformáciami, ktoré sú

pre prostredie programu LabVIEW výpo£tovo náro£né. Kvôli tomu sa na tento ú£el

pouºívajú pomocné kniºnice napísané v jazyku C++.[15] Tieto kniºnice sú druhou £as-

´ou pouºívaného programu. Upravené dáta sa následne vizuálne zobrazia na zvolenom

grafe.

2.4 LabVIEW

LabVIEW (Laboratory Virtual Instrumentation Engineering Workbench) je progra-

movacie vývojové prostredie na návrh systémov zaloºené na gra�ckom programovaní

(Obr.2.2,[8]). Vytvorila ho spolo£nos´ National Instruments. V sú£asnosti je dostupné

na v²etkých hlavných platformách pouºívaných v osobných po£íta£och.[4] Jadro prog-

ramu tvorí gra�cký jazyk G. Vytvoril ho Je�rey Kodosky, ktorý vyvinul gra�cké ná-

stroje a implementoval ich do programu, ktorý nazval LabVIEW.

2.4.1 Vizuálne programovanie

Na rozdiel od tradi£ných vývojových prostredí sa v prostredí LabVIEW programy vy-

tvárajú umiest¬ovaním a spájaním vizuálnych prvkov. Tento spôsob programovania je

rýchly, jednoduchý a efektívny, no hlavne prístupný ²ir²ej ²kále pouºívate©ov. Vizuálne

progrogramové prvky totiº nevyºadujú znalos´ syntaxe a konvencií, ktoré tvoria zá-

klad písaných programov. Prostredie LabVIEW obsahuje mnoho vlastných kniºníc, ale

dokáºe integrova´ aj kniºnice napísané v iných programovacích jazykoch. Pouºíva sa

od roku 1986, kedy bol za ú£elom prístupnej²ieho programovania vyuºitý v po£íta£och

Macintosh od spolo£nosti Apple.[7]

2.4.2 Vyuºitie LabVIEW

Toto vývojové prostredie má v²estranné vyuºitie. V sú£asnosti sa naj£astej²ie pouºíva

na zber dát, kde je moºné prepoji´ meracie zariadenie s po£íta£om prostredníctvom

DAQ (Data Acquisition) karty. �iroké vyuºitie má v ovládaní meracích prístrojov, £i

priemyselnej automatizácii. Tu sa vyuºíva na riadenie a vizualizáciu výrobných proce-

sov. Je tieº populárne v robotike, kde ho pouºívajú nielen profesionáli, ale aj nad²enci.

�al²ím príkladom v²estrannosti je NASA projekt Mars Science Lab, kde pouºili Lab-

VIEW na analýzu, zobrazenie údajov a monitorovanie stavu terénneho vozu na povrchu
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Obr. 2.2: Ukáºka prostredia LabVIEW

Marsu. Pri práci s LabVIEW moºno pouºi´ jednu zo základných ²ablón, ktoré sú k dis-

pozícií. �al²ou moºnos´ou je vytvori´ prázdny projekt, nazývaný Virtual Instrument

(VI). Do tohto VI sa vkladajú jednotlivé gra�cké bloky. Tie spolu komunikujú a na-

vzájom sa ovplyv¬ujú pomocou virtuálnych vodi£ov/uzlov. Uzly reprezentujú vstupné

premenné gra�ckého bloku. V prostredí moºno zapoji´ viacero paralelných uzlov, £o

umoº¬uje vývoj viacvláknových programov. Kaºdé VI pozostáva z troch £astí: predný

panel, konektorový panel a blokový diagram. Akáko©vek £as´ programu (podprogram,

nová funkcia) môºe by´ naviac abstrahovaná do SubVI a zastúpená na vy²²ej úrovni

novým symbolom (ikonou) so v²eobecnými vstupmi a výstupmi.

2.5 Spracovanie dát

Spracovanie dát v programe Peaks Synthesizer prebieha výpo£tom rovnice (2.1) zo

zadaných parametrov. Slúºi na to hlavná kniºnica, ktorá poskytuje zvy²ku aplikácie

rozhranie na rôzne, navzájom nezávislé výpo£ty.

2.5.1 Metódy výpo£tu hodnôt

Sú£as´ou tejto kniºnice sú implementácie výpo£tu rôznych funkcií, spravidla v dvoch

formách. Prvá z nich je ur£ená na výpo£et hodnôt, potrebných na zobrazenie grafu da-

nej funkcie, pomocou amplitúdovej metódy. Druhá forma sa zaoberá výpo£tom potreb-

ných hodnôt pomocou ve©kosti poºadovanej plochy fukcie. Kniºnica obsluhuje výber

medzi týmito funkciami a spôsobmi výpo£tu pomocou binárnej vlajky a identi�ka£-

ného £ísla poºadovanej funkcie. Implementované sú funkcie na tvorbu grafu Gaussovej

krivky, Lorentz-Cauchyho krivky, Voigtovej krivky a Hartmann-Tranovej krivky. Tieto

krivky ponúkajú rozli£ne silné matematické modely, ktorými sa v spektrometrii apro-

ximujú jednotlivé zloºky skúmaného spektra.
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Výpo£et neanalitických funkcií (Voigt a HTP) v programe Peaks Synthesizer rie²i

kniºnica Cerf napísaná výskumným tímom z Európskej organizácie pre jadrový výskum

CERN a Národného in²titútu pre subatómové £astice Nikhef z Holandska.[6] Táto kniº-

nica bola vytvorená za ú£elom poskytnutia rýchlej²ieho výpo£tu Faddejevovej funkcie,

neº ponúkali vtedaj²ie výskumné programy. Výpo£et je realizovaný pomocou aproximá-

cie Fourierovým radom, ktorý reprezentuje odhad Faddejevovej funkcie v poºadovanom

bode. Presnos´ výsledku je ur£ená na úrove¬ double pre ²tandard C++, teda 2 · 10−16.
Tento výpo£et je paralelizovaný na úrovni SIMD (Single Instruction Multiple Data)

in²trukcií CPU.



Kapitola 3

Návrh implementácie systému

V tejto kapitole uvedieme stav na za£iatku práce. Zameriame sa na podnety vedúce

k poºiadavke Mgr. Petra �ermáka, PhD. o pomoc ²tudentov informatických katedier

FMFI. Následne popí²eme základný plán, ktorým sme sa po£as implementácie snaºili

riadi´.

3.1 Po£iato£ný stav

Na Katedre experimentálnej fyziky bola pouºívaná funk£ná aplikácia vyvíjaná v spo-

lupráci s katedrou AIN FMFI, ktorá v²ak z pouºívate©ského h©adiska nedosahovala

poºadované výsledky v rýchlosti odozvy. Predo²lé pokusy o jej zrýchlenie neviedli k

poºadovanému zlep²eniu. Kúpa výkonnej²ích po£íta£ov by bola pre katedru �nan£ne

náro£ná a pritom by dostato£né zlep²enie pravdepodobne neposkytla. Optimalizácia

aplikácie sa tieº ukázala ako neposta£ujúca. Nakoniec vznikol návrh vyuºi´ pri im-

plementácii výpo£tov schopnosti gra�ckej karty. Kúpa komer£nej gra�ckej karty bola

�nan£ne únosná a zárove¬ sa ukázala ako vhodná vo©ba na výraznej²ie zrýchlenie gra-

fovacích £astí aplikácie. Vyºadovala si v²ak novú implementáciu niektorých £astí pou-

ºívanej aplikácie. Táto poºiadavka sa stala cie©om tejto práce.

3.2 Algoritmus

Program, s ktorým sme za£ali pracova´ fungoval na základnom algoritme vnorených

cyklov. Vonkaj²í cyklus pozostával z na£ítania potrebných hodnôt, vypo£ítania sady

kon²tánt a zavolania funkcie, ktorá pripo£ítala ku grafu novú sadu funk£ných hod-

nôt. Táto funkcia vnútorne rozhodla o funkcii, ktorá sa bude po£íta´ a potom tak vo

vlastnom cykle bod po bode urobila. Tieto výpo£ty pracovali na spolo£nej pamäti,

ktorá reprezentovala funk£né hodnoty grafu, ale v rámci samotnej funkcie boly úplne

nezávislé. Dôleºitou sú£as´ou týchto výpo£tov bola pridruºená kniºnica 'Cerf', ktorá

16
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predstavovala zloºitý výpo£et komplexného £ísla pomocou aproximácie. Ve©ké mnoº-

stvo navzájom nezávislých dát po£ítaných rovnakým spôsobom, ako v tomto algoritme,

je ideálne na paralelný výpo£et.

3.3 Návrh rie²enia

Pri vývoji sme sa najprv rozhodli zamera´ na vytvorenie novej implementácie kniº-

nice Cerf.[6] Jej výpo£ty tvorili jednu z hlavných £astí implementovaného programu

a bez jej sprevoznenia by sme nemohli na GPU po£íta´ ºiadne zo zloºitej²ích funkcií

poºadovaných od ná²ho programu. Bola relatívne stru£ná, s dobrou dokumentáciou a

mala uº implementovanú istú úrove¬ paralelizmu. Pri výskume tejto funkcie sme zistili,

ºe existuje kniºnica, ktorá tento problém uº rie²i. Táto kniºnica, nazývaná 'CERN-

lib_CUDA', av²ak implementuje star²í algoritmus, preto sme sa rozhodli pouºi´ ju len

do£asne.

Pre nasledujúci krok sme navrhli dve moºnosti. Prvou bolo vyuºi´ nezávislosti jed-

notlivých funk£ných hodnôt a paralelizova´ výpo£et na tejto úrovni. Druhá moºnos´

sa zameriavala na celý výpo£et, teda aj vonkaj²í cyklus. Táto moºnos´ by vyºadovala

dodato£nú pamä´ a réºiu, no dovolila by nám zrýchli´ aj problémy, v ktorých sú vý-

po£ty vnútorného cyklu príli² krátke na to, aby boli pre GPU vhodné. Nakoniec sme sa

rozhodli pouºi´ oba postupy a porovna´ ich pod©a ich správania pri beºných výpo£toch.

3.4 Príprava zázemia

Na²a práca sa zaoberala úpravou uº existujúceho a fungujúceho softvéru. Vzh©adom

na to sme sa na za£iatku rozhodli s ním zoznámi´ a detailne ho preskúma´. Pri tomto

prieskume sme diskutovali o jednotlivých zloºkách softvéru a ur£ovali sme, ktoré z

nich majú najvä£²í vplyv na rýchlos´ aplikácie. Zoradili sme si ich pod©a ²ance na

úspe²nú paralelizáciu. Po analýze sme sa rozhodli upravi´ podporné výpo£tové kniºnice,

ponechajúc prostredie implementované v LabVIEW v pôvodnom stave. Pán Mgr. Peter

�ermák, PhD. nám poskytol zdrojový kód týchto kniºníc a tieº in²taláciu LabVIEW

schopnú spusti´ obmedzenú verziu aplikácie.

3.5 Výber terminálu

Problém, ktorý sa vyskytol, bola kompatibilita LabVIEW projektov medzi rôznymi

platformami. LabVIEW je prístupný na v²etkých hlavných platformách. Tieto verzie

programu sa v²ak licencujú kaºdá zvlá²´ a nie sú schopné vytvori´ spustite©né súbory

naprie£ platoformami. Toto sa prejavilo ako problém, ke¤ºe sme sa rozhodli vytvára´
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novú verziu kniºníc na po£íta£i s opera£ným systémom postavenom na Linuxe. Lenºe

pôvodná verzia bola vytvorená na LabVIEW ur£enom výhradne pre opera£ný systém

Windows. My sme museli vyvíja´ implementáciu v Linuxovom prostredí kvôli poºia-

davke na implementáciu pomocou gra�ckého API Nvidia CUDA. To vyºaduje gra�ckú

kartu od spolo£nosti Nvidia, ku ktorej sme nemali priamy prístup. Bolo preto potrebné

nájs´ po£íta£, ktorý má potrebnú gra�ckú kartu a zárove¬ je nepretrºite dostupný pre

na²e potreby. Vhodným sa ukázal jeden z po£íta£ov, ktoré sú na na²ej fakulte dostupné

pre výpo£tové potreby ²tudentských projektov. Po zriadení konta a SSH (Secure Shell)

spojenia s týmto po£íta£om sme mohli za£a´ implementáciu programu.



Kapitola 4

Implementácia programu

Predposledná kapitola sa venuje celému procesu implementácie programu. Od prvot-

ných pokusov, cez rie²enia vzniknutých problémov a úpravy kódu, aº po popis výsled-

ného softvéru.

4.1 Príprava LabVIEW

Na základe navrhnutého plánu sme za£ali pracova´ na úprave softvéru. Prvou úohou

bolo úspe²ne spusti´ pouºívanú verziu programu na na²om po£íta£i a na fakultnom

po£íta£i, ku ktorému sme zriadili dia©kový prístup.

4.1.1 Verzia pre Linux

Hne¤ na za£iatku v²ak nastalo nieko©ko problémov. Na na²om osobnom po£íta£i bol

po nain²talovaní prostredia LabVIEW Run Time Environment na platforme Windows

program Peaks Synthesizer plne funk£ný.

Nájs´ vhodnú verziu pre opera£ný systém postavený na Ubuntu Linuxe sa prejavilo

ako problém. O�ciálna stránka LabVIEW neponúkala star²ie verzie LabVIEW Run

Time Environemnt pre Linux. Link na stiahnutie sme nakoniec na²li v¤aka uºívate©om

s rovankým problémom, ktorí poskytli URL na £as´ o�ciálnych stránok, ktoré nie sú

beºne dostupné.

4.1.2 Problém kompatibility

�al²í problém bol v tom, ºe distribúcie opera£ného systému Debian nie sú o�cálne

podporované. Navy²e, pre verziu LabVIEW 2013 pouºitú v programe Peaks Synthesizer

nebola e²te vyvinutá podpora pre architektúru AMD64. Problém kompatibility sme

vyrie²ili pouºitím programu Alien z o�ciálneho repozitára opera£ného systému Ubuntu.

19
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Tento program poskytuje konverziu medzi rôznymi formátmi balí£kov pouºívaných v

opera£ných systémoch, ktoré nie sú postavené na Debiane.

Problém podpory AMD64 a teda aj 64-bitového opera£ného systému sme v²ak

neboli schopní vyrie²i´. Nakoniec sme sa rozhodli nain²talova´ nov²iu verziu LabVIEW.

Spätná kompatibilita v²ak nie je o�ciálne podporovaná a nebola zaru£ená.

4.1.3 Licen£né problémy

Pôvodný program bol vytvorený a skompilovaný vo vývojovom prostredí pre platformu

Windows. Vzh©adom k tomu nebol na pouºívanom fakultnom po£íta£i spustite©ný. Boli

sme teda nútení nájs´ spôsob, ako získa´ funk£ný binárny súbor aj pre platformu Linux.

Tu sa ukázal problém s licenciou. Licencia programu LabVIEW sa viaºe na plat-

formu, na ktorej je program vyvíjaný. To v²ak znamená, ºe jednotlivé verzie LabVIEW

neumoº¬ujú vytvára´ programy spustite©né na iných platformách.

4.1.4 Zmeny v postupe

Toto zistenie nás donútilo zmeni´ postup pri vývoji. Stále sme v²ak plánovali skú²a´

zmeny vo£i implementácii na Windowse. Problém nastal pri opätovnej kompilácii zme-

nených kniºníc. Tieto kniºnice si kvôli integrácii do programu vytvoreného v prostredí

LabVIEW linkujú isté súbory, ktoré na²a in²talácia LabVIEW Run Time Environment

neobsahovala.

Ukázalo sa, ºe vo©ne dostupná verzia prostredia neodha©uje potrebné súbory za

ú£elom zabránenia úpravy kniºníc vyuºitých v programe. Vývojové prostredie je síce

pre ²tudijné ú£ely vo©ne dostupné, ale len v najnov²ej verzii. Ke¤ºe Peaks Synthesizer

vyuºíva LabVIEW licencovaný v roku 2013, vytvorené kniºnice budú musie´ by´ pred

nasadením znova skompilované vo£i tejto star²ej verzii.

4.2 Rie²enie problémov

Po úvodnom neúspechu s LabVIEW sme vytvorili nový plán, ako postupova´ pri vývoji.

Cie©om bolo £iasto£ne nahradi´ funkciu, ktorú plnila uºívate©ská £as´ programu Peaks

Synthesizer, novým programom. Ten mal slúºi´ na volanie poºadovaných funkcií, ktoré

sme vyvinuli.

4.2.1 Výhody a nevýhody

Toto rozhodnutie malo nieko©ko kritických výhod. Prvou z nich bol fakt, ºe odpadla

nutnos´ udrºiava´ platformovo nekompatibilné £asti kódu. �al²ou bolo zjednodu²enie a
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urýchlenie testovania nových zmien v programe. Poslednou výhodou bolo zjednodu²enie

korektného porovnania výkonu kniºnice pred na²imi zmenami a po nich.

Hlavnou nevýhodou tohto rie²enia bola nutnos´ znova implementova´ vstupy a

vo©bu funkcií, ktorú za nás pôvodne rie²il uº vytvorený a odladený program. Stra-

tili sme tieº moºnos´ priameho porovnávania výsledkov pomocou vykreslených grafov.

Tieto nevýhody v²ak boli preváºené potenciálom pre u²etrenie ve©kého mnoºstva £asu.

4.2.2 Tvorba nového rozhrania

Pri tvorbe nového rozhrania na volanie sme sa zamerali na tvorbu programu, ktorý by

volal internú kniºnicu 'code_Peaks_2017.cpp'. Táto kniºnica v beºnej verzii programu

Peaks Synthsizer slúºila hlavne ako rozhranie medzi LabVIEW a ostatnými pouºíva-

nými kniºnicami. Bola napísaná tak, aby sa pomocou Visual C++ skompilovala do

beºnej Windowsovej dynamicky linkovate©nej kniºnice. Jej preklad do Linuxovo spus-

tite©nej podoby bol priamo£iary. Po nahradení ²peciálnej Visual C++ syntaxe za jej gcc

alternatívy a odkomentovaní Windowsových hlavi£kových súborov sa skompilovala bez

vä£²ích ´aºkostí.

Na to, aby sme túto kniºnicu mohli vyuºi´, sme museli preskúma´ spôsob, akým

jej prostredie LabVIEW posielalo dáta. To sa ukázalo ako ve©mi zaujímavé. Vstupné

parametre a premenné sa totiº do samotných funkcií dostávali pomocou polí ²truktúr,

vyuºívajúcich takzvaný 'struct hack'. Za ú£elom dodrºania kompatibility s pôvodným

programom sme teda implementovali do ná²ho rozhrania rovnaký spôsob posielania

vstupu.

4.2.3 Struct hack

I²lo o starú metódu tvorby polí predom neur£enej d¨ºky vnútri ²truktúr za ú£elom

zjednodu²enia práce s pamä´ou. Princíp tejto metódy spo£íval v tom, ºe daná ²truktúra

obsahovala po£et prvkov v obsiahnutom poli a na jej konci bolo pole najmen²ej moºnej

d¨ºky. V na²om prípade sa v týchto ²truktúrach spravovaných aplikáciou nachádzalo

toto: 'double elt[1];' Následne sa pri alokácii danej ²truktúry alokuje mnoºstvo pamäte

potrebné na uloºenie poºadovanej d¨ºky po©a. Táto pamä´ sa nachádza za koncom

²truktúry, a teda sa do nej dá prirodzeným spôsobom indexova´ pomocou minimálneho

po©a (ukazovate©a) na konci ²truktúry. Výhodou je, ºe takáto inicializácia pokrýva pole

aj ²truktúru zárove¬, nie je preto nutné ich dealokova´ osobitne. Navy²e sa nemôºe

sta´, ºe by sa omylom odalokovala ²truktúra skôr, £ím by sa stratil ukazovate© na pole

a vznikol by únik pamäte.

typede f s t r u c t {

long dimSize ;
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double e l t [ 1 ] ;

} TD2;

typede f TD2 ∗∗TD2Hdl ;

X = (TD2Hdl) mal loc ( s i z e o f (TD2∗ ) ) ;
// a l l o c a t e a s t r u c tu r e and some memory on top f o r the array

X[ 0 ] = (TD2∗) mal loc ( s i z e o f (TD2) + 9 ∗ s i z e o f ( double ) ) ;

X[0]−>dimSize = 10 ;

f o r ( i = 0 ; i < 10 ; ++i ) {

X[0]−> e l t [ i ] = i ;

}

4.3 Výmena kniºnice Cerf

V ¤al²om kroku sme sa rozhodli v paralelnej implementácii výpo£tových kniºníc vy-

uºi´ kniºnicu CERNlib_CUDA. Táto kniºnica do£asne nahradila funkcionalitu kniº-

nice Cerf pri paralelných výpo£toch. Rozhodli sme sa tak po dôkladnej²om prieskume

moºných spôsobov paralelizácie. Z toho vyplinulo, ºe hlavné zrýchlenie algoritmu bude

závisie´ od paralelizácie zvy²ku výpo£tu a vo©ba pomal²ieho algoritmu ho výrazne ne-

ovplyvní.

4.3.1 CERNlib_CUDA

Zvolená náhrada bola sú£as´ou balí£ka funkcií na rie²enie Faddejevovej funkcie pre

potreby PyCOMPLETE (Python Collective Macro-Particle Simulation Library with

Extensible Tracking Elements). I²lo o balí£ek kniºníc zameraných na výskum ur£ených

pre odbornú verejnos´. Integrácia s existujúcim kódom bola priamo£iara, ke¤ºe star²ie

verzie Peaks Synthesizer vyuºívali na výpo£et Faddejevovej funkcie kniºni£nú funkciu

z tohto balí£ka.

4.4 Hlavná implementácia

Spektroskopický výskum sa zameriava na sadu problémov, ktoré vyºadujú odli²ný prí-

stup k ich vyrie²eniu. Tieto prístupy sa lí²ia v druhoch dát, s ktorými je nutné pracova´

a vplývajú teda aj na pro�l paralelizácie, pre ktorú sú vhodné.

Príkladom týchto odli²ností je skúmanie vzdialených vesmírnych telies. Pri tomto

výskume je rozlí²enie spektra výrazne obmedzené (1 na 10 nm), £o sa pri výpo£te odrazí

na výrazne men²om (< 10) mnoºstve bodov, ktoré modelujúce funkcie obsahujú. Na
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druhej strane, vzh©adom na komplexnos´ modelovaného prostredia je potrebné, aby

pouºitý model obsahoval ve©a spektrálnych £iar (1000 aº 10000 na 10 nm), £o sa odrazí

aj na správaní pouºitého algoritmu.

Na²a práca implementuje a porovnáva efektivitu paralelizácie pri dvoch extrémoch.

Prvá implementácia 'PeakAdvCUDA' sa zaoberá beºným problémommodelovania prie-

merného mnoºstva zloºitých neanalytických funkcií, ktorý sa rie²i aj v priestoroch na²ej

fakulty. Druhá implementácia 'FuncAdvCUDA' sa opiera o problém opa£nej povahy,

kde sa modeluje ve©ké moºstvo funkcií, ktoré sú osobitne výrazne jednoduch²ie na

výpo£et.

4.4.1 Úprava obsluºnej kniºnice

Obsluhu na²ej funkcie sme zakomponovali do kódu kniºnice 'code_Peaks_2017.cpp'.

Táto kniºnica pôvodne poskytovala rozhranie na volanie monolitických funkcií 'Pea-

kAdv2017Single' a 'PeakAdv2017Vector', ktoré boli pouºívané na výpo£et v²etkých

momentálne dostupných funkcií. Nachádzal sa v nej návrh lep²ieho rie²enia. Tým bola

nedokon£ená implementácia paralelizácie na úrovni procesorových vlákien.

Práve na nej sme postavili svoju vlastnú implementáciu pre spracovanie vstupov a

volania funkcií, tentokrát na gra�ckej karte.

4.4.2 PeaksGPU

Teraz popí²eme funkciu 'PeaksGPU'. Jej ú£elom je poskytnú´ LabVIEW funkciu, do

ktorej je potrebné vloºi´ ²tyri parametre. Dva z nich sú polia hodnôt na jednotlivých

osiach planárneho grafu reprezentujúce vstupné hodnoty a ich funk£né hodnoty. �al²ím

parametrom je pole parametrov ur£ujúcich jednotlivé kon²tanty pri výpo£te (stred

grafu, smerodajná odchýlka, ve©kos´ amplitúdy, a tak ¤alej), ako aj samotnú po£ítanú

funkciu. Posledným parametrom je hodnota, ktorá ur£uje, £i je zvolený výpo£et rie²ený

pomocou amplitúdy, alebo obsahu krivky v stredovom bode.

int32_t PeaksGPU

(

int32_t Options ,

TD2Hdl ∗X,
TD2Hdl ∗Y,
TD3Hdl ∗PeaksData )

{

. . .

// I n i t i a l i s a t i o n and e r r o r check ing code
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. . .

PointerToXs = (∗∗X)−>e l t ;

PointerToYs = (∗∗Y)−>e l t ;

PointerToPeak = (∗∗PeaksData)−>e l t ;

f o r ( s i ze_t i = 0 ; i < PeaksNumber ; i++)

{

PeakAdvCUDA(PointerToXs , PointerToYs , PointsNumber ,

PointerToPeak + i ∗ParNumber , am) ;

}

re turn 0 ;

}

V²etky polia vstupujúce do tejto funkcie sú zabalené v ²truktúrach spomenutých

pri opise 'struct hacku', a teda okrem samotného po©a obsahujú aj parametre navy²e.

Hlavným parametrom je d¨ºka obsiahnutého po©a typu long. Okrem nej v²ak pole pa-

rametrov obsahuje navy²e po£et vykres©ovaných kriviek. Tie vyuºívajú rovnaké vstupy,

no majú vyhradené vlastné parametre.

4.5 linesAdvCUDA

Funkcia PeaksGPU po spracovaní vstupných parametrov a kontrole chýb za£ne sek-

ven£ne vykres©ova´ jednotlivé krivky volaním výpo£tovej funkcie z kniºnice linesAdv-

CUDA s postupne meniacimi sa parametrami. Volanou funkciou je 'PeakAdvCUDA'.

V prípade malého po£tu (<1000) bodov vypo£ítaného na jednu krivku a výraznej²ie

vä£²ieho mnoºstva po£ítaných kriviek je moºné zvoli´ funkciu 'FuncAdvCUDA', ktorá

daný jednotlivé vykreslenia vykonáva naraz. Táto funkcia má v²ak zvý²ené mnoºstvo

potrebnej réºie a tak nie je vhodná pre v²eobecný prípad výpo£tu kriviek.

4.5.1 PeakAdvCUDA - rozhranie kniºnice

PeakAdvCUDA v na²ej implementácii vznikla ako £as´ monolitov 'PeaksAdv17Single'

a 'PeaksAdv17Vector', ktorá nebola priamo spätá s výpo£tom funkcií. Okrem toho, ºe

zna£ne spreh©adnila ²truktúru celého kódu, poslúºila nám ako jediná funkcia de�novaná

v hlavi£kovom súbore, teda jediná funkcia volate©ná zvonka.

Ke¤ºe i²lo o kniºnicu napísanú v jazykovom roz²írení CUDA, prístup k zavolaniu

ostatných funkcií bol silne dizajnovo obmedzený. Premiestni´ tieto funkcie do iných

súborov bolo moºné, ale znamenalo by to nutnos´ ich kompilova´ cez nvcc (kompilátor
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vytvorený spolo£nos´ou Nvidia na kompiláciu CUDA kódu) a nebolo zaru£ené, ako by

sa s týmito súbormi vysporiadal program ako LabVIEW 2013.

4.5.2 PeakAdvCUDA - výpo£ty

Hlavným cie©om tejto funkcie je sprostredkovanie výpo£tov a základná obsluha potrieb

gra�ckej karty pri volaní jadier (funkcií spú²´aných na gra�ckej karte).

Sprostredkovanie výberu správneho jadra sa rie²i cez hlavný switch. Ten má dve

vetvy. Jedna je ur£ená pre výpo£ty funkcií asymptotou, druhá výpo£ty pomocou ob-

sahu. Toto rozdelenie sa v budúcnosti môºe roz²íri´ o normalizáciu druhej premennej.

Toto potenciálne roz²írenie sa tu vyskytuje preto, ºe uºívate© môºe kedyko©vek zmeni´

výpo£tový model na opa£ný a ru£ne nastavená hodnota by mohla rozhodi´ výsledný

graf.

switch ( shape )

{

case 0 :

LorentzA<<<groupSize , b lockS ize>>>

(gpu_xs , gpu_ys , ∗(Par + 1) , ∗(Par + 2) , ∗(Par + 5) , ∗(Par + 6 ) ) ;

break ;

case 1 :

GaussA<<<groupSize , b lockS ize>>>

(gpu_xs , gpu_ys , ∗(Par + 1) , ∗(Par + 2) , ∗(Par + 4) , ∗(Par + 6 ) ) ;

break ;

case 2 :

VoigtA<<<groupSize , b lockS ize>>>

(gpu_xs , gpu_ys , ∗(Par + 1) , ∗(Par + 2) , ∗(Par + 4) , ∗(Par + 5) ,

∗(Par + 6 ) ) ;

break ;

. . .

4.5.3 Manaºment zdrojov GPU

Predtým, neº v²ak môºe funkcia PeakAdvCUDA zavola´ jeden z vy²²ie spomenutých

jadier, musí najprv vhodne pripravi´ pamä´ a de�nova´ parametre ur£ujúce po£et vlá-

kien rie²iacich toto jadro paralelne.
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Po£et vytvorených vlákien riadia kon²tanty v podobe po£tu vlákien/jadier na jeden

zväzok a po£tu zväzkov. Po£et vlákien/jadier je volite©ný, no ²tandardne sa de�nuje

ako mocnina 2 nad hranicou 32. Dôvodom tohto ohrani£enia je, ºe gra�cká karta môºe

posla´ na výpo£et naraz najmenej 32 vlákien. V na²om prípade sme kon²tantu zvolili

na 256, no neskor²ie testy by ju mohli zmeni´.

Po£et zväzkov za£ína na jednotke (aº na prípad, ºe je po£et vstupných premenných

presným násobkom po£tu vlákien na zväzok) a celo£íselným delením sa k nim pridá

potrebný po£et, aby pokryli v²etky vstupné hodnoty. Týmto spôsobom môºeme posla´

na výpo£et v²etky hodnoty v rámci jedného volania, presah výpo£tu na nepotrebné

hodnoty je pre nás zanedbate©ne malý.

V prípade pamäte sa vytvoria v gra�ckej pamäti nové polia 'gpu_xs' a 'gpu_ys', do

ktorých sa volaním cudaMalloc() vloºia hodnoty vstupných polí 'xs' a 'ys'. Po vykonaní

výpo£tov sa obsah 'gpu_ys' ako jediný výstup celej funkcie zapí²e do po©a 'ys' a pamä´

sa uvo©ní. Mnoºstvo alokovanej pamäte je ur£ené po£tom vlákien, teda môºu presahova´

hodnoty de�nované v 'xs' a 'ys'. Tieto hodnoty ignorujeme a pri prenose dát spä´ z

gra�ckej pamäte do systémovej sa orientujeme ve©kos´ou vstupných hodnôt.

4.6 Výpo£tové jadrá

V kniºnici 'linesAdvCUDA' sme implementovali celkovo osem výpo£tových jadier. Tý-

mito jadrami sú dvojaké spôsoby výpo£tu Lorentz-Cauchyho funkcie, Gaussovej funkcie

a výpo£et Voigtovej funkcie pomocou dvoch odli²ných prístupov. Jadrá sú odlíH²ené

pod©a mena, kde 'JadroA' znamená implementáciu pomocu amplitúdy a 'JadroS' po-

mocou plochy.

V²etky jadrá sú navrhnuté tak, aby boli spustené v jednom behu (pôvodne Stream)

kvôli zaru£eniu maximálneho paralelizmu a ostránenia nutnosti spoma©ova´ výpo£et

synchronizáciou.

4.6.1 Lorentz

__global__ void LorentzA ( const double ∗xi , double ∗yi , const double x0 ,

const double a , const double w0 , const double d0 )

{

i n t myIndex = blockIdx . x ∗ blockDim . x + threadIdx . x ;

y i [ myIndex ] = a ∗ (w0 ∗ w0) / ( (w0 ∗ w0) +

( x i [ myIndex ] − ( x0 + d0 ) )∗ ( x i [ myIndex ] − ( x0 + d0 ) ) ) ;

}
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Lorentz-Cauchyho funkcia má najjednoduch²ie z jadier. Ke¤ºe v jednom behu po£ítame

v²etky moºné indexy, kaºdé jadro si najprv zistí svoju pozíciu vo vláknovej hierarchii:

i n t myIndex = blockIdx . x ∗ blockDim . x + threadIdx . x ;

Tento výsledok následne ur£í, ktorý index vo vstupnom a výstupnom re´azci danému

jadru prináleºí. Rovnakým spôsobom sa ur£uje zvolený index vo v²etkých jadrách.

4.6.2 Gauss

__global__ void GaussS ( const double ∗xi , double ∗yi , . . . )

{

i n t myIndex = blockIdx . x ∗ blockDim . x + threadIdx . x ;

y i [ myIndex ] = s ∗ (M_SqrtLn2oPi / wD) ∗
exp(−( x i [ myIndex ] − ( x0 + d0 ) )

∗( x i [ myIndex ] − ( x0 + d0 ) )

/ (2 ∗ M_1o2Ln2 ∗ wD ∗ wD) ) ;

}

Jadro na výpo£et Gaussovej funkcie pri svojich výpo£toch pouºíva predpo£ítané kon-

²tanty, ktoré sú zachované v hlavi£kovom súbore. Rovnako ako v prípade Lorentz-

Cauchyho funkcie, aj tu je výsledok dosiahnutý bez alokácie dodato£nej pamäte.

4.6.3 Voigt

__global__ void VoigtA ( const double ∗xi , double ∗yi , . . . )

{

i n t myIndex = blockIdx . x ∗ blockDim . x + threadIdx . x ;

double rx = (M_SqrtLn2 ∗ ( x i [ myIndex ] − ( x0 + d0 ) ) / wD) ;

double ry = ( (w0 / wD) ∗ M_SqrtLn2 ) ;

double vr , vi , vr0 ;

wofz ( 0 . 0 , ry , &vr0 , &v i ) ;

wofz ( rx , ry , &vr , &v i ) ;

y i [ myIndex ] = a ∗ vr / vr0 ;

}

Nasleduje implementácia Voigtovej funkcie. Toto jadro pracuje s komplexnými £íslami.

Pri jeho implementácii sme sa riadili vstupnými hodnotami funkcie, ktorú sme prevzali

z balí£ka PyCOMPLETE. Komplexné £ísla sú reprezentované jednoduchou dvojicou

premenných typu double. Týmto spôsobom môºeme u²etri´ trocha pamäte pri opaku-
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júcich sa, £i nepodstatných imaginárnych £astiach.

4.6.4 HTP

Poslednou implementovanou funkciou je funkcia HTP. Výpo£et tejto funkcie môºe pre-

bieha´ jedným zo ²tyroch spôsobov pod©a oblasti krivky, v ktorej sa hodnoty nachá-

dzajú a pod©a toho, aké vstupné hodnoty sú dostupné. Ke¤ºe vetvenie výpo£tov zna£ne

na gra�ckej karte spoma©uje beh programu, na²im prvoradým cie©om bolo mu £o naj-

viac zamedzi´. To sme docielili rozdelením výpo£tu na dve jadrá. To prvé je jadro

HTP_simple, ktoré pokrýva jednu celú vetvu programu, ktorá nastala pri men²om po-

£te zadaných parametrov. V prípade, ºe parametre sp¨¬ajú isté vlastnosti je dokonca

moºné miesto HTP algoritmu spusti´ výpo£et pomovou Voigtovej funkcie.

__global__ void HTP_simple ( const double ∗xi , double ∗yi , . . . )

{

. . .

gpuCplx wZm = Zm ∗ iCplx ;

faddeeva (wZm. r e a l ( ) , wZm. imag ( ) , &rea l , &img ) ;

wZm. r e a l ( r e a l ) , wZm. imag ( img ) ;

gpuCplx Aterm = M_SqrtPI ∗ x0c ∗ wZm;

i f ( abs ( sq r t (Zm) ) < ( double ) 4000 . 0 )

{

Bterm = M_SqrtPI ∗ x0c ∗ vMP ∗ vMP ∗ ( ( ( OneCplx − (Zm∗Zm)) ∗ wZm)

+ Zm ∗ M_1oSqrtPI ) ;

}

e l s e

{

Bterm = M_SqrtPI ∗ x0c ∗ vMP ∗ vMP ∗ (wZm + (( double ) 0 . 5 / Zm)

− ( ( double ) 0 . 75 ∗ M_1oSqrtPI ∗ (Zm ∗ Zm ∗Zm) ) ) ;

}

Bterm = Aterm ∗ (nuVC − eta ∗(C0 − 1 .5∗C2) ) + Bterm ∗
( eta ∗C2 / (vMP∗vMP) ) ;

wZm = (OneCplx + iCplx ∗ Ylm) ∗ Aterm ∗ (OneCplx/(OneCplx − Bterm ) ) ;

y i [ myIndex ] += s ∗ M_1_PI ∗ wZm. r e a l ( ) − ( aLim ∗ x i [ myIndex ] + bLim ) ;

}

Druhé jadro, nazvané HTP pokrýva zvy²né tri vetvy s tým, ºe sa zameriava na

vetvu, ktorá tvorí prevaºnú £as´ výpo£tu. Zvy²né dve vetvy sme premietli do rovna-

kého kódu s tým, ºe v kritických úsekoch modi�kujú odli²ujúcu premennú, po £om

sa výpo£ty znova synchronizujú a môºe by´ vykonávané naraz. Zárove¬ sme sa za
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ú£elom ²etrenia registrov snaºili udrºa´ po£et pouºívaných premenných na minimum.

Obe jadrá po£ítajú s hodnotami reprezentujúcimi komplexné £ísla. Na zabezpe£enie

aritmetiky v rámci tohto £íselného oboru sme zvolili dátový typ complex poskytnutý

kniºnicou Thrust, ktorá je sú£as´ou moderných verzií vývojárskeho balí£ka pre jazyk

CUDA. V na²om kóde sme tento typ 'complex<double>' premenovali na gpuCplx.

__global__ void HTP( const double ∗xi , double ∗yi , . . . )

{

. . .

gpuCplx ix = iCplx ∗ ( x0 − x i [ myIndex ] ) ;

gpuCplx X = ( ix + C0Tilde ) ∗ invC2Tilde ;

gpuCplx Zm, Zp ;

Zm = sq r t (X + Y) − Yroot ;

Zp = Zm + (2 . 0 ∗ Yroot ) ;

i f ( abs (Y) < ( double ) 1 . 0 e−15∗abs (X) ) {

Zm = sqr t (X) ;

Zp = sq r t (X + Y) ;

}

i f ( abs (X) < ( double ) 3 . 0 e−8∗abs (Y) ) {

Zm = ( ix + C0Tilde ) ∗ x0c ;

Zp = sq r t (X + Y) + Yroot ;

}

double r ea l , img ;

gpuCplx wZp = iCplx ∗ Zm;

faddeeva (wZp . r e a l ( ) , wZp . imag ( ) , &rea l , &img ) ;

gpuCplx wZm( rea l , img ) ;

. . .

}

Výber medzi týmito jadrami, ako aj predpo£ítanie v²etkých spolo£ných parametrov

sa vykonáva v hlavnej £asti rozhrannej funkcie PeakAdvCUDA.

case 7 : {

. . . cons tant s
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i f ( C2Tilde != ZEROCplx) {

const gpuCplx invC2Tilde (OneCplx / C2Tilde ) ;

const gpuCplx Yroot ( x0 ∗ vMP ∗ invC2Tilde ∗ P_1o2C ) ;

const gpuCplx Y(Yroot ∗ Yroot ) ;

HTP<<<groupSize , b lockS ize>>>

(gpu_xs , gpu_ys , x0 , d0 , s , nuVC,

eta , Ylm , x0c , C0Tilde , C0 , C2 , iCplx , OneCplx ,

invC2Tilde , Yroot , Y, mOneCplx , vMP, xLimit , aLim , bLim ) ;

}

e l s e {

i f ( (nuVC == 0) && ( eta == 0) && (w2 == 0) && (d2 == 0))

VoigtHS<<<groupSize , b lockS ize >>>(gpu_xs , gpu_ys , x0 ,

s , wD, w0 , d0 , xLimit , aLim , bLim ) ;

e l s e

HTP_simple<<<groupSize , b lockS ize >>>(gpu_xs , gpu_ys , x0 ,

d0 , s , nuVC, eta , Ylm , x0c , C0Tilde , C0 , C2 ,

iCplx , OneCplx , vMP, xLimit , aLim , bLim ) ;

} ;

break ;

4.7 FuncAdvCUDA

Pri tvorbe programu, ktorý by sa zameriaval na výpo£et ve©kého mnoºstva funkcií s

odli²nými parametrami sme sa najprv pozreli na to, ako sa správala naivná imple-

mentácia. Táto paralelne nastavila v²etky potrebné parametre z kópie vstupných polí

(poskytnutých ako referencie z beºiacej in²tancie LabView) a potom volala uº impleme-

nované funkcie na paralelný výpo£et potrebných funkcií. Naivná implementácia v²ak

rýchlostne zaostávala za celým výpo£tom na CPU aj bez toho, aby za£ala akýko©vek

výpo£et. Ke¤ºe sa ukázalo, ºe posiela´ túto £as´ programu na GPU neposkytuje ºiaden

£asový bene�t, na²ím novým cie©om sa stalo tieto parametre £o najefektívnej²ie posla´

algoritmu na výpo£et.

4.7.1 Réºia súbeºných výpo£tov

Na tento ú£el sme pouºili polia parametrov v pripnutej pamäti1, £o poskytuje rýchlej²í

prenos medzi pamä´ami CPU a GPU. Ke¤ºe sú v²etky parametre vloºené do globálnej
1Pamä´, ktorá bola alokovaná bez moºnosti jej odswapovania do virtuálnej pamäte.
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pamäte gra�ckej karty, vytvorili sme nové výpo£tové jadrá, ktoré si potrebné parametre

na£ítajú po£as behu programu. �al²ou zmenou v správaní výpo£tových jadier bolo

ukladanie ich výsledkov. Tie sa ukladajú do pamäte usporiadané pod©a ich vstupnej

hodnoty. Výsledkom je pole obsahujúce výsledky v²etkých modelovaných funkcií pre

X1, potom X2, at¤. Toto usporiadanie sme zvolili preto, aby sme mohli nakoniec tieto

výsledky s£íta´ dokopy v £o najmen²om moºnom £ase.

4.8 Cerf_CUDA

Po zavedení a otestovaní vytvorenej kniºnice sme sa vrátili k paralelizácii nov²ieho al-

goritmu na výpo£et Faddeevovej funkcie. Tento algoritmus je pouºívaný sériou CERN

kniºníc pod názvom ROOT, v pôvodnom programe sa nachádzal pod názvom Cerf.

Ke¤ºe algoritmus cituje vy²²iu presnos´ (priemerná chyba 10−16, v najhor²om prípade

10−13, CERNlib_CUDA poskytuje v priemere presnos´ 10−14 a pre £ísla men²ie ako 8

sa presnos´ zníºi aº na 10−9) a rýchlos´ (3-násobné zrýchlenie pri vstupoch s £íslami

men²ími ako 8) ako nami pouºitý algoritmus, rozhodli sme sa najprv otestova´ tieto

parametre v rámci £istých CPU implementácií. Tento test pouºil kniºni£né implemen-

tácie oboch algoritmov a na rovnakom pseudonáhodnom vstupe spustil milión iterácií

výpo£tu. Raz v rozsahu vstupov < 1 a raz bez obmedzení.

CERNlib <1 CERNlib ROOT <1 ROOT

416.6 ms 135.6 ms 173.5 ms 210.1 ms

Tabu©ka 4.1: Priemerné £asy na CPU

Chyby > 1× 10−13 > 1× 10−12 > 1× 10−11 > 1× 10−10

0 - 1 v²etky 759490 233841 0

> 1 0 0 0 0

Tabu©ka 4.2: Rozdiel výsledkov na CPU

Ako vidno v tabu©kách (Tab.4.1; 4.2) CERNlib je celkovo rýchlej²í. Je v²ak me-

nej presný a nekonzistentný. Ke¤ sa dostane k £íslam pod hodnotou 1, výrazne sa

spomalí a práve tu prichádza k najvä£²ím chybám výpo£tu. ROOT je rovnako rýchly

na v²etkých vstupoch. Na²im cie©om bolo dosiahnu´ aspo¬ zhodné rozdiely rýchlosti

pri implementácii paralelnej verzie algoritmu v porovnaní s programom prevzatým z

CERNlib_CUDA kniºnice.
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4.8.1 Cerf_CUDA - implementácia

Algoritmus sa v kniºnici ROOT nachádza v dvoch variantoch, a to 'faddeeva' a 'fad-

deeva_fast'. Rozdielom je výsledná presnos´, korá sa pri 'faddeeva_fast' pohybuje len

na úrovni 10−9 a tá sa zhoduje s hor²ím prípadom ná²ho pôvodného rie²enia. Hlavnou

motiváciou na toto roz²írenie je zlep²enie presnosti výpo£tov, preto sme sa rozhodli

implementova´ iba funkciu 'faddeeva', ktorá v tomto obore presahuje pôvodné rie²enie.

Samotná paralelizácia kódu bola priamo£iara. Funkcia bola napísaná tak, aby výrazne

zlep²ovala svoje výsledky pomocou predpo£ítaných dát a za pouºitia aproximácií, ktoré

zvládne SIMD jednotka CPU. Predpo£ítané dáta boli zvä£²a statické. Výnimkou bol

výber násobku £ísla π ur£eného po£as behu programu, ktorý sme nahradili priamym

výpo£tom. Ostatné kon²tanty sme ozna£ili ako 'constexpr' a do kódu sme pridali di-

rektívy na rozbalenie cyklov, v¤aka £omu ich kompilátor vpísal priamo do volaných

in²trukcií, ²etriac potrebné prístupy do pamäte. Kon²tanty predpo£ítaných exponentov

taylorovho radu sme vloºili do kon²tantnej pamäte, ktorá bola na tento ú£el najvhod-

nej²ia.

4.8.2 Cerf_CUDA - testovanie

Výslednú implementáciu sme porovnali s funkciou wofz, ktorú sme pouºili pôvodne.

Testy prebiehali na pracovnom PC pána Mgr. Petra �ermáka, PhD., ktorý nám po-

skytol star²iu gra�ckú kartu radu GeForce GTX750 Ti.

Obr. 4.1: Priemerná d¨ºka výpo£tu (ms) náhodných komplexných £ísel

Ke¤ºe výsledky (Obr.4.1) poukazovali na na²u implementáciu ROOT faddeeva al-

goritmu ako lep²iu alternatívu k pôvodnému rie²eniu (dosahujúcu presnej²ie výledky pri

zanedbate©nom spomalení), vo výpo£tovej kniºnici sme ¬ou nahradili pôvodnú funkciu
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z CERNlib_CUDA. Pro�lér nám taktieº ukázal, ºe pri oboch algoritmoch je hlavným

obmedzením (> 80% celkového £asu) aritmetika s dvojitou presno´ou. Tento výsledok

sme o£akáavali, ke¤ºe gra�cké karty série GeForce sú v tomto obore zna£ne obmedzené.

Na²a karta zvládne iba 4 výpo£ty na jeden tik hodín mikroprocesora. Pri aritmetike s

beºnou presnos´ou je schopná aº 128 výpo£tov za rovnaký £as. Ke¤ºe je táto presnos´

poºadovaná (a teda zostane najpomal²ou £as´ou programu), ¤al²ia optimalizácia by

viedla iba k zanedbate©nému zrýchleniu.



Kapitola 5

Výsledky

V tejto kapitole sa zameriame na �nálne porovnania na²ej kniºnice po zavedení do

prevádzky.

5.1 Metodológia

Vytvorená kniºnica bola zakomponovaná do predo²lej výpo£tovej kniºnice a bola volaná

zjednoteným systémom, ktorý poskytoval prepínanie medzi funkciami pomocou vstup-

nej vlajky. Výsledné £asy sme získali pomocou interného pro�lovacieho nástroja Lab-

VIEW zvaného 'Performance and Memory Pro�ler'. Tento nástroj meria £as výpo£tu

a spotrebovanú pamä´ jednotlivých LabVIEW VI. Pri pro�lovaní sme pre dosiahnutie

maximálnej presnosti oddelili vykres©ovanie kriviek a správu uºívate©ského rozhrania

od LabVIEW VI, ktorého jedinou funkciou bolo zavola´ pomocnú kniºnicu na výpo£et.

Pri porovnávaní presností sme výsledné hodnoty získali uloºením vypo£ítaných hodnôt

grafu vytvorených na²ou LabVIEW aplikáciou.

Pouºitý po£íta£ mal nasledovné parametre: Intel Core i7 6700 Skylake 3.4 GHz, 4.0

GHz Turbo Boost, RAM 16 GB DDR3, NVIDIA GeForce GTX 750 Ti, Windows 10

64-bit. V²etky testy pouºívali program LabVIEW 14 64-bit.

5.2 Porovnania presnosti

Pri porovnávaní presnosti sme chceli overi´ korektnos´ na²ej implementácie Faddejevo-

vej funkcie a porovna´ mieru chyby pôvodnej prevzatej funkcie s tou na²ou.

5.2.1 Korektnos´

Na overenie korektnosti sme vygenerovali mnoºstvo hodnôt pouºijúc funkcie Cerf a

Cerf_CUDA, ktoré sme vzájomne porovnávali. Ako príklad uvedieme jednu z HTP

34
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Obr. 5.1: Grafy totoºnej spektrálnej £iary vygenerované pomocou funkcií Cerf a

Cerf_CUDA

funkcií vygenerovaných oboma spôsobmi (Obr.5.1)1. Vygenerované spektrálne £iary

sú zvä£²a totoºné, no v oblasti okolo centra grafu vznikajú chyby ±1 na poslednom

desatinnom mieste výsledku. Chyby tohto charakteru predstavujú prirodzenú chybu,

ktorá vzniká z dôvodu zmeny poradia výpo£tov. Tie pri GPU programovaní ur£uje

kompilátor.

5.2.2 Odchýlka

Ako posledný test na²ej implementácie Faddejevovej funkcie sme zvolili jej porovnanie s

kniºni£nou implementáciou star²ej funkcie na jej výpo£et. Ke¤ºe tá oby£ajne vykazuje

chyby pri výpo£te hodnôt men²ích ako 1 (Tab.4.2), zopakovali sme tento pokus na

na²ich GPU implementáciách. Výsledné rozdielové funkcie (Obr.5.3;5.4) sa zhodujú s

na²imi o£akávaniami ako aj s predo²lými porovnaniami týchto dvoch algoritmov. Chyby

sa v zásade pohybujú v okolí 10−12-10−10 a klesajú, ke¤ sa blíºime k hodnote 1.
1Priloºené DVD obsahuje súbor s vygenerovanými funk£nými hodnotami.
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Obr. 5.2: Graf odchýlky pre hodnoty z Obr.5.1

5.3 Zá´aºové porovnania

Pri zá´aºových testoch sme sa pozreli na sériu exemplárnych prípadov reprezentujúcich

najbeºnej²ie pouºitia kniºnice. Tieto prípady boli zvolené tak, aby pokryli beºné pou-

ºívanie kniºnice pri výpo£te neanalytických funkcií ako HTP na CPU a GPU. Výpo£ty

GPU prebiehali dvoma spôsobmi: GPU Peak, paralelizovaného na úrovni výpo£tu jed-

notlivých kriviek a GPU Func, pri ktorom je paralelizovaný celý výpo£et výsledného

spektra. Prvý test sa zameral na výpo£et samostatnej zloºitej funkcie. Druhý test sa

zameral na rovnaký prípad, ale pri vä£²om mnoºstve zavolaných funkcií, pozerajúc sa

na ²kálovate©nos´ pri viacnásobnom volaní funkcií. Posledný sa zameral na výpo£et

variabilného mnoºstva funkcií pre ve©mi malé mnoºstvo bodov. Jeho ú£elom bolo ur£i´

vz´ah medzi opakovaním volania a výsledným £asom.

5.3.1 Prípad I

V prvom teste (Obr.5.5) sme dosiahli o£akávate©né výsledky. Oba spôsoby paraleli-

zácie sa v prípade jednej krivky správajú zvä£²a rovnako. Rozdiel medzi ich £asmi je

zaprí£inený dodato£nou réºiou a pamä´ovými presunmi, ktoré v tomto prípade ne-

majú význam. Aj napriek tomu obe implementácie pri zá´aºi poskytujú v priemere

10-násobné zrýchlenie výpo£tu oproti pôvodnému algoritmu.
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Obr. 5.3: Chyba reálnej £asti na intervale <0,1>

5.3.2 Prípad II

Druhý test (Obr.5.6) odhalil nieko©ko faktov. Pri rovnakom celkovom mnoºstve vypo-

£ítaných bodov sa zachováva rýchlos´ výpo£tu na strane CPU. To dosahuje v priemere

skoro rovnaké výsledky, ako v teste prvom. Zárove¬ sa potvrdzuje, ºe algoritmus 'Fun-

cAdvCUDA' (v grafe ozna£ený ako 'GPU FUNC') správne ²káluje aj s pribúdajúcim

po£tom funkcií. Tento algoritmus tieº dosahuje porovnate©né £asy s prvým testom.

Zaujímavý je ale prípad pôvodného algoritmu. Ten zaostáva za svojimi výsledkami

v prvom teste vcelku výrazným spôsobom. Pri zvý²ení mnoºstva po£ítaných hodnôt

za£ne výpo£et trva´ v priemere 103 ms a toto £íslo sa vo výsledkoch zachová aº po

hranicu jedného milióna bodov. Tento výsledok je o£akávaný, ke¤ºe aj prvý test pou-

kazuje na nízku efektivitu GPU pri výpo£te malého mnoºstva dát. Skuto£ným 'úzkym

hrdlom' je v tomto prípade postupné volanie GPU. To sa zopakuje 1000-krát bez toho,

aby gra�cká karta vykonala posta£ujúce mnoºstvo výpo£tov na zakrytie jej odozvy. V

prípade 'FuncAdvCUDA' sa tento problém obchádza tak, ºe je volanie GPU vºdy iba

jedno.
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Obr. 5.4: Chyba imaginárnej £asti na intervale <0,1>

5.3.3 Prípad III

Posledný zá´aºový test (Obr.5.7) sa zameral na vplyv mnoºstva zavolaných funkcií

na celkový £as výpo£tu, odhliadnuc od mnoºstva vypo£ítaných bodov. V tomto teste

sa potvrdila teória o negatívnom vplyve opakovaných volaní výpo£tových jadier bez

primeraného mnoºstva spracovaných dát. �as výpo£tu sa v pôvodnej implementácii

zvy²uje rovnako rýchlo, ako je celkový po£et modelovaných funkcií. Na jedno volanie

jadra pripadá pribliºne 1/10 ms. Toto spôsobuje, ºe aj jednoduchý výpo£et 50 tisíc trvá

aº 1 sekundu. V prípade novej funkcie sa výpo£ty postupne dostávajú na dvojnásobné

zrýchlenie. Toto zrýchlenie je v²ak pre praktické ú£ely nevýrazné a hlavné zrýchlenie

modelovania spektra je striktne naviazané na mnoºstvo po£ítaných bodov, nie funkcií.

5.4 Zhrnutie

Po ukon£ení testov sme dospeli k viacerým záverom. Prvým z nich je fakt, ºe aj ke¤

je na²a implementácia Faddejevovej funkcie korektná, spôsob jej paralelného výpo£tu

zaprí£i¬uje v extrémnych prípadoch mierne zníºenie jej presnosti na úrove¬ 10−14.
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Obr. 5.5: Priemerná d¨ºka výpo£tu (ms) v závislosti od po£tu bodov generovanej HTP

spektrálnej £iary

Aj napriek tomu je v²ak presnej²ia, neº implementácia pouºívajúca star²í algoritmus,

'CERNlib_CUDA'. Taktieº sme testovaním na²ej kniºnice zistili, ºe hlavný potenciál

na zrýchlenie výpo£tu tkvie v mnoºstve bodov, ktoré jednotlivé spektrálne £iary majú.
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Obr. 5.6: Priemerná d¨ºka výpo£tu (ms) v závislosti od po£tu bodov pre 1000 spektrál-

nych £iar

Obr. 5.7: Priemerná d¨ºka výpo£tu (ms) v závislosti od po£tu generovaných spektrál-

nych £iar pre kon²tantných 5 bodov



Záver

Na²im cie©om bolo vytvori´ kniºnicu, ktorá by bola schopná paralelných výpo£tov

grafov v programe Peaks Synthesizer vytvorenej cez aplikáciu LabVIEW. Tieto výpo£ty

mali by´ realizované na gra�ckej karte a rie²enie malo vyuºíva´ jazyk CUDA. Zárove¬

sme sa mali pokúsi´ o porovnanie rôznych spôsobov paralelizácie tohto problému.

Výsledkom na²ej práce je kniºnica schopná pomocou GPGPU vypo£íta´ nasledujúce

funkcie: Gauss, Lorentz-Cauchy, Voigt a Hartmann-Trann, tieº známu ako HTP. Táto

kniºnica je ©ahko roz²írite©ná o nové funkcie, ktoré by výskum poºadoval. Zárove¬ sme,

zachovajúc pôvodnú kódovú konvenciu a ²truktúru kniºníc, roz²írili kniºnicu stojacu

za rozhraním dostupným pre LabVIEW o novú funkciu, ktorá tieto moºnosti vyuºíva.

V rámci práce na kniºnici sme porovnali dva hlavné prístupy k paralelizácii zada-

ného problému. Tieto prístupy sa lí²ia v úrovni, na ktorej pouºívajú GPU. Funkcia

'PeakAdvCUDA' paralelizovala výpo£ty funkcií a bola cyklicky volaná z CPU. Fun-

kcia 'FuncAdvCUDA' paralelizovala celý výpo£et za cenu dodato£nej réºie pamäte.

Vytvorili sme aj paralelnú verziu ROOT algoritmu na výpo£et Faddejevovej funkcie,

'Cerf_CUDA', ktorý sa dnes v spektrometrii vyuºíva. Tento algoritmus sme porovnali

so star²ím kniºni£ným algoritmom 'CERNlib_CUDA', ktorý je dostupný k vo©nému

stiahnutiu.

Pre potreby rýchleho testovania sme tieº vytvorili nový program, ktorý je schopný

emulova´ vstupy prichádzajúce z LabVIEW. Vyuºitie tohto programu by sa mohlo

osved£i´ pri testovaní správania programu pri zmenenej de�nícii kon²tánt pri volaní

jadier, £i v²eobecnom porovnávaní výkonu jednotlivých výpo£tov vo funkciách.
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Príloha A

K práci je priloºené DVD so zdrojovým kódom vytvorenej kniºnice, vstupného rozhra-

nia a upravenou £as´ou kódu pouºitou na prepojenie s LabVIEW. Taktieº sa na ¬om

nachádza príklad funkcie vygenerovanej raz na CPU a raz GPU.
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