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Cel i zakres pracy

Metody oddzialujacych czastek naleza do popularnych metod symulacyjnych, umozliwiajacych
przeprowadzanie zaawansowanych eksperymentéw komputerowych, migdzy innymi z takich dziedzin
nauki jak fizyka, chemia, astrofizyka. Do przeprowadzenia sensownej symulacji popularnymi
metodami czastek, takimi jak dyssypatywna dynamika czastek (DPD) czy hydrodynamika czastek
wygtadzonych (SPH), nierzadko stosuje si¢ uklady zbudowane z milionow czastek lub wigksze.
Pociaga to za soba duze naktady obliczeniowe, a szukanie efektywnych algorytméw symulacji jest
ciagle przedmiotem badan. W pracy doktorskiej rozpatrywane byly jedynie metody czastek o
oddziatywaniach krétkozasiggowych, do ktorych naleza m.in. wymienione metody.

W ciagu ostatnich lat obserwujemy zmiang¢ podejscia do projektowania procesorow spowodowana
ograniczeniami fizycznymi technologii CMOS. Problemy ze zwigkszaniem czgstotliwosci taktowania
spowodowaty, ze zaczetly si¢ pojawia¢ uktady z bardzo duza liczba rdzeni obliczeniowych.

Jako cel pracy doktorskiej postanowiono opracowanie metod umozliwiajacych efektywna realizacje
algorytméw oddziatujacych czastek, dedykowanych dla wybranych, nietypowych architektur
komputerowych.

Pierwsza grupa architektur byty procesory graficzne (GPU), ktore w ciagu ostatnich lat rozwingty si¢
od prostych uktadéw wykonujacych jedynie predefiniowany zestaw operacji arytmetycznych do
uktadow charakteryzujacych si¢ wielopotokowoscia oraz wysoka programowalnoscia. Kolejna
chronologicznie architektura byt procesor Cell opracowany na potrzeby konsoli do gier Playstation 3, a
wystepujacy obecnie rowniez w superkomputerach z listy TOP500. Uktad sktada si¢ z jednego rdzenia
ogollnego przeznaczenia oraz oSmiu pomocniczych, przeznaczonych do przetwarzania duzej ilosci
danych. Ostatnia omawiang architektura jest CUDA, rozwinigcie i uogolnienie koncepcji obliczen na
GPU do zastosowan, ktore nie sa zwiazane z grafika komputerowa. Do tej kategorii nalezy procesor
Tesla oraz ostatnie generacje kart graficznych.

W pracy wysunigto tezg, ze opracowanie dedykowanych algorytmow dla architektur masywnie
rownolegtych pozwoli osiagna¢ wigksza wydajnos¢, niz na architekturach tradycyjnych. Dla wykazania
prawdziwosci tezy postanowiono zrealizowac nastgpujace cele:

1. Dokonano analizy modelu oddziatywan wykorzystywanych wykorzystywanych w symulacjach
metodami czastek pod katem ich efektywnej realizacji.

2. Opracowano i zaimplementowano algorytmy symulacji dla wybranych architektur.

3. Przeprowadzono badanie algorytméw pod katem ztozonos$ci obliczeniowe] oraz wydajnosci
opracowanych metod.

4. Nastepnie dokonano symulacji wybranych zjawisk fizycznych za pomoca opisanych metod.

Procesory graficzne

Symulacja metodami czastek, takimi jak DPD czy SPH, realizowana jest przez wielokrotne
powtorzenie kroku symulacyjnego, ktéry polega na wyliczeniu sit oddziatywan migdzy czastkami, a
nastgpnie wyliczenia z rownan ruchu nowych potozen czastek. Dobor metod catkowania nie nalezal do
przedmiotu rozprawy, dlatego zastosowane zostaty popularne i sprawdzone rozwiazania.



Ze wzgledu na strumieniowy model przetwarzania gldéwna trudno$¢ w implementacji metod czastek na
procesorach graficznych stanowito wyznaczenie czastek sasiednich kazdej czastki, konieczne dla
wyliczenia oddzialywan. Autor zastosowat podziat przestrzeni symulacji (prostopadtosciennego pudia
obliczeniowego) na sze$cienne komorki. Dla danej czastki nalezato w takim ukladzie przejrzeé
wszystkie czastki z 27 komorek otaczajacych dana czastke sprawdzajac jednoczes$nie, czy znajduja si¢
one w tzw. promieniu obcigcia. Stad dtugo$¢ promienia obcigcia nie moze by¢ wigksza od dlugosci
krawedzi celi.

W celu przyporzadkowania czastek do komorek postanowiono zastosowa¢ zmodyfikowany algorytm
sortowania kubelkowego (rys.1.). Celem dziatania algorytmu bylo wyznaczenie list odsytaczowych
elementow dla kazdej komorki. Uzyskiwane bylo to przez naprzemienne zapisywanie identyfikatorow
elementow do "glowy" listy, a nastgpnie wyznaczanie elementu nastgpnego. Ze wzgledu na konflikty w
zapisie, powodowane przypisaniem wielu elementow do tej samej komorki, kroki te musiaty by¢
powtarzane wielokrotnie az do umieszczenia wszystkich elementéw w listach. Element raz
umieszczony w czg$ciowej liscie odsylaczowej nie byt brany pod uwage w dalszej czgsci
przetwarzania.
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Rys.1. Przyklad dziatania rownoleglej wersji algorytmu sortowania kubetkowego: a) dane wejsSciowe,
b) poszczegolne kroki przetwarzania, ¢) wynik sortowania.
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Ztozono$¢ obliczeniowa proponowanego algorytmu jest rzedu O(N*M) gdzie N i M to odpowiednio
liczba czastek i liczba kubetkow. Ze wzgledu na rownolegle przetwarzanie liczba cykli procesora
mogta by¢ mniejsza, niz dla klasycznego algorytmu sortowania kubetkowego.

Dla powyzszego algorytmu przeprowadzono dwie dodatkowe optymalizacje. Pierwsza z nich bylo
zastosowanie "przesuwanego okna" o statym rozmiarze. Przy pierwszym przebiegu listy odsytaczowe
tworzone byly jedynie w obrgbie okien, a scalane w jedna byly dopiero w ostatecznym kroku
algorytmu.

Druga optymalizacja wynikata z obserwacji, ze w ciagu kroku czasowego symulacji tylko niewielka
czg$¢ czastek zmieniata zajmowana komorke. W zwiazku z powyzszym dodano poczatkowy krok,
ktoérego zadaniem bylo usunigcie z gotowych list odsytaczowych elementow, ktore powinny znalez¢ sig
w innych komoérkach. Nastgpnie stosowany byt wyzej opisany algorytm sortowania kubetkowego, z ta
réznica, ze zaczynat od juz czgsciowo uporzadkowanych list.

Zaproponowany algorytm symulacji zostal zaimplementowany na karcie graficznej GeForce 6800
Ultra. Dane czastek, polozenie 1 ped, przechowywane byly w postaci 32-bitowych,



zmiennoprzecinkowych tekstur, natomiast indeksy list odsytaczowych kodowane byly jako 8-bitowe,
catkowite sktadowe RGBA.

Implementacja algorytmu na GPU wymagata rozwiazania szeregu problemow technicznych. Ze
wzgledu na model przetwarzania potokowego nie bylo mozliwe zrealizowanie zapisu do dowolne;j
pozycji w pamigci. W tym celu autor zastosowat mechanizm renderowania punktow. Dane czastek byly
kopiowane z pamigci tekstury do pamigci wierzchotkdw, skad nastgpowato renderowanie punktéw z
przetwarzaniem pozycji czastki na identyfikator komorki przy uzyciu jednostki vertex shader.

Druga przeszkoda byla realizacja warunku stopu. Do tego celu zastosowano mechanizm testowania
okluzji, informujacej o liczbie elementow, ktére pozytywnie przeszly wszystkie testy w potoku
renderowania. W przypadku algorytmu sortowania kubetkowego badane bytlo, ile czastek dodanych
zostalo do list odsytaczowych. Algorytm konczyt dziatanie, gdy liczba ta wynosita zero.

Dla metody DPD konieczne byto roéwniez zaimplementowanie na GPU generatora liczb
pseudolosowych, dziatajacego jedynie w oparciu o liczby zmiennoprzecinkowe.

Otrzymane wyniki eksperymentalne porownano z implementacja na tradycyjnym procesorze oraz
podobnym algorytmem sortowania dziatajacym na GPU, pokazujac lepsza wydajnos$¢ algorytmu
autorskiego.

Procesor Cell

Uktad Cell jest jednostka heterogeniczna, sktadajaca si¢ z jednego rdzenia ogoélnego przeznaczenie
PPU oraz osmiu niezaleznych rdzeni przetwarzania wektorowego SPU (szeSciu w przypadku wersji
procesora w Playstation 3), kazdy wyposazony jedynie w 256kB dostgpnej pamigci. Ze wzglgdu na
nietypowa budowe procesora standardowy schemat realizacji symulacji metodami czastek polegajacy
na: 1) znalezieniu par oddzialujacych czastek, 2) obliczeniu sit oddzialywan, 3) rozwiazania ukladu
rownan ruchu musiat zosta¢ zmodyfikowany, aby wykorzysta¢ dostgpna moc obliczeniowa oraz
specyficzng architektur¢ pamigci. Ze wzgledu na duza liczbg obliczen zmiennoprzecinkowych oraz
lokalno$¢ oddziatywan obliczenia te mogly by¢ wykonane na jednostkach SPE. Natomiast pierwszy
krok, wymagajacy przejrzenia wszystkich czastek, musiat zosta¢ zrealizowany przez rdzen gtowny.
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Rys.2. Podziat przestrzeni symulacji na pionowe ,.kominy” skladajace si¢ z poziomych ,,plastrow” o

wysoko$ci komorki. Prezentowany komin sklada si¢ z 4x4xN komorek wraz z komorkami
otaczajacymi.



Z powodéw wymienionych powyzej ogélny uklad algorytmu byl nastgpujacy: na poczatku czastki
przyporzadkowywane byly do odpowiednich komodrek na jednostce PPU, nast¢pnie dane rozsylane
byty do jednostek SPU w celu przeprowadzenia obliczen. Ostatecznie wyniki byly zwracane do
pamigcei gtownej, gdzie nastgpowato scalane.

Cata przestrzen symulacji, sktadajaca si¢ sze$ciennych komorek, zostata podzielona na pionowe
"kominy", ktére natomiast sktadaly si¢ z poziomych "plastrow" (rys.2). Podziat ten byl niezbgdny ze
wzgledu na niewielka dostepna pamiec jednostek SPU. Po rozdzieleniu czastek do komoérek rdzen PPU
zajmowal si¢ rozsytaniem zadan do jednostek SPU. Podstawowa jednostka przesytana byt "plaster"
sktadajacy si¢ z NxN komorek "komina", wraz z komorkami otaczajacymi. Architektura wewngtrzna
procesora Cell pozwalata jednostkom SPU na wykonywanie obliczen przy réownoczesnym,
asynchronicznym przesytaniu danych wejsciowych oraz wyjsciowych. Ze wzgledu na nieduza pamigé
SPU operowat rownoczesnie na trzech "plastrach”" oraz buforach wejscia/wyjscia.

Przyjety model pamigci podyktowany byt wymogami architektury procesora. W celu zapewnienia
efektywnego transferu oraz przetwarzania wektorowego dane byly wyrownywane do granicy 128-
bitow. Rowniez efektywny transfer danych wymagat wyrownywania poczatku paczki danych do
granicy 128 bajtow.

Program zostal zaimplementowany w jezyku C++ z wykorzystaniem instrukcji typu intrinsics,
realizujacych rozkazy SIMD procesora Cell. Nastgpnie zostal poddany optymalizacji przez
reorganizacje operacji arytmetycznych oraz dostgpu do pamigci, dajac pelniejsze wykorzystanie
dostepnych potokow przetwarzania. Przesytanie danych miedzy pamigcia gtdéwna i pamigcia lokalna
SPU, inicjowane przez SPU, odbywato si¢ asynchronicznie.

Opisany algorytm zostal zaimplementowany i uruchomiony na konsoli do gier Playstation 3,
wyposazonej w procesor Cell, dziatajacej pod kontrola systemu operacyjnego Linux. Zbadano
wydajnos$¢ programu symulacyjnego dla réznych konfiguracji oraz rdznej liczby aktywnych rdzeni.
Wyniki poréwnano z tradycyjnym procesorem, wykazujac lepsza wydajnos¢ procesora Cell.
Dodatkowo zbadano zysk z zastosowanych optymalizacji, jednak catkowite przyspieszenie byto bardzo
niewielkie rzgdu 3% procent.

W ramach pracy przeprowadzono réwniez badanie wydajnosci przesylania danych migdzy jednostka
gtowna a jednostkami pomocniczymi dla uzytego schematu komunikacji. Uzyskano wynik
maksymalny rzedu 13GB/s.

CUDA

Architektura CUDA powstata w wyniku rozwoju procesorow graficznych, pojawita si¢ w momencie,
gdy uklady te zaczely zyskiwaé uznanie w zastosowaniach naukowych o charakterze obliczeniowym.
CUDA znosi konieczno$¢ stosowania interfejsow programowania grafiki oraz liczne ograniczenia z
nimi zwiazane, jednak nadal wykazuje duze podobienstwo do klasycznej architektury GPU. W zwiazku
z tym ogo6lny uktad algorytmu jest podobny do omoéwionego w ramach GPU. Tutaj takze gtownym
problemem byla implementacja algorytmu znajdowania sasiadow, realizowanego za pomoca
sortowania kubetkowego.

Algorytm sortowania kubelkowego dla architektury CUDA rd6zni si¢ jednak zasadniczo od
omawianego powyzej. Nowoscia wprowadzona do architektury CUDA byly instrukcje zapewniajace



atomowo$¢ rownoleglych operacji na pamigci. Za pomoca instrukcji atomicExch mozliwe jest
zrealizowanie sortowania kubetkowego w kilku instrukcjach. W pierwszym kroku na poczatek listy
wpisywany jest element, nalezacy do kubetka, a nastgpnie ustawiany jest wskaznik na element
nastgpny, ktorym jest dotychczasowy element z poczatku. Ze wzgledu na atomowos¢ tych operacji
nigdy nie nastapi konflikt w zapisie. Natomiast rozwigzanie takie jest malo wydajne ze wzgledu na
koszt operacji atomowych oraz nie wykorzystuje w petni dostepnego sprzgtu.

Dlatego tez dokonano szeregu optymalizacji i zmian. Po pierwsze nalezy zauwazy¢, ze watki
wykonywane sa grupami po kilkaset. W zwiazku z tym korzystne jest, aby pracowaty na wspolnych
danych. CUDA oferuje pamie¢ wspotdzielona dla grup watkéw, gdzie kopiowane byly dane do
przetwarzania. Aby zapewni¢ spdjno$¢ danych w pamigci wspdlnej dokonywana jest synchronizacja
dostepdw. Algorytm realizuje nastepujace kroki:

1. Kopiowanie danych do pamigci wspdlnej, gdzie budowana begdzie lokalna lista odsytaczowa.

2. Znalezienie elementow nalezacych do tych samych kubetkow w lokalnych danych i tworzenie
lokalnych list odsytaczowych.

3. Integrowanie lokalnych list odsytaczowych z danymi globalnymi, z wykorzystaniem operacji
atomowych.

4. Ustawienie konca listy lokalnej na element bedacy uprzednio na przedzie.

5. Kopiowanie lokalnej tablicy indekséw do pamigci globalne;.

Problemem z wykorzystaniem listy odsylaczowej jest rozproszenie danych w pamigci. Dlatego
wprowadzony zostal krok reorganizacji, ktory przeksztatcal list¢ odsylaczowa w tablice. Numer
kubetka elementow byl niemalejacy. Aby tego dokona¢ nalezato rownolegle wyliczy¢ rozmiar kazdego
z kubelkéw, a nastgpnie wyznaczy¢ indeksy poczatkowe dla kazdego kubetka. Na zakonczenie
nastgpowata reorganizacja danych wedhug otrzymanych indekséw.

Opisany algorytm sortowania byt podstawa do implementacji metod oddziatujacych czastek. Dla dane;
czastki obliczenie oddziatywan wymagato przejrzenia list czastek z otaczajacych komorek. Nastgpnie
nowe wspotrzedne polozenia wyznaczane byly z rownan ruchu.

Otrzymane wyniki eksperymentalne porownano z istniejacym algorytmem sortowania pozycyjnego.
Algorytm prezentowany przez autora dla duzych danych byt szybszy od konkurencyjnego o 20-40%.
Nastgpnie poréwnano czasy symulacji na karcie graficznej GeForce 8800GT z procesorem
tradycyjnym.

Wyniki eksperymentalne

Tab.1. pokazuje poréwnanie czaséw obliczen dla réznych architektur komputerowych. Celem pracy
doktorskiej byto opracowanie i implementacja algorytmow oddziatujacych czastek dla pierwszych
trzech: GPU, Cell i CUDA. Ze wzgledu na rézny czas, w ktérym pojawialy si¢ te procesory nie jest
wskazane pordwnanie ich migdzy soba. Wida¢, ze wraz z pojawianiem si¢ nowych generacji sprzetu
czas symulacji malal. Dla poréwnania zostaly pokazane czasy symulacji dla dwoch tradycyjnych
procesorow. Procesor Itanium zostal umieszczony w porownaniu ze wzgledu na powszechne uzycie w
klastrach takich jak Altix. Pokazano wyniki rowniez dla nowoczesnego procesora, jakim byt Core 2
Duo. Procesor ten wykonywatl program jednowatkowy, dlatego nalezy przypuszczaé, ze czas obliczen
wielowatkowych bylby o potowg krétszy. Nie mniej jednak czas uzyskany algorytmami opracowanymi



przez autora jest znaczaco krotszy.

Na rys.3. przedstawiono wybrane klatki z symulacji metodami czastek, ktore byly realizowane w
ramach pracy doktorskiej. Jakosciowe wyniki nie roznily si¢ migdzy poszczegdlnymi architekturami,
natomiast roézne byty trajektorie pojedynczych czastek. Wynikalo to z rdznej kolejnosci obliczen
przeprowadzanych przez zaimplementowane algorytmy.

Procesor Czas obliczen [s]

GPU (GeForce 6800 Ultra) 1.868
Cell B.E. 1.353
CUDA (GeForce 8800 GT) 0.251
Itanium 1.5 GHz 15.765
Core 2 Duo 2.4 GHz (1 watek) 3.392

Tab. 1. Czas obliczen jednego kroku symulacyjnego w sekundach dla r6znych architektur
komputerowych. Uklad obliczeniowy sktadat si¢ z 2*° czastek.

Rys.3. Przyktadowe wyniki symulacji uzyskane w ramach badania algorytmow opisanych w pracy. Od
lewej do prawej: separacja faz (DPD), efekt Rayleigha-Taylora (DPD), przerwanie tamy (SPH).

Podsumowanie

W rozprawie przedstawione zostaly wyniki prac nad zastosowaniem architektur masywnie
rownolegtych do rozwiazywania problemow symulacji metoda oddziatujacych czastek. Przedstawione
propozycje algorytméw 1 ich implementacje dotyczytly oddziatywan krétkozasiggowych wystepujacych
w modelach takich, jak dynamika dyssypatywnych czastek (DPD) oraz takze hydrodynamika
wygladzonych czastek (SPH). Metody tego typu wymagaja duzych mocy obliczeniowych. Jednak
bezposrednie przenoszenie istniejacych algorytméw na architektury masywnie rownolegle nie jest, z
wielu powoddéw, mozliwe. Konieczna jest nie tylko zmiana algorytméw ale takze koncepcji
projektowania oprogramowania i specyficzna implementacja.



W niniejszej pracy udalo sig zrealizowac nastgpujace cele:

Udowodniono mozliwo$¢ przeprowadzania efektywnej symulacji metodami czastek na
architekturach masywnie wielopotokowych. Dotyczy to takze jednostek obliczeniowych, takich
jak karty graficzne, ktorych oryginalne przeznaczenie jest zupelnie inne.

Zbadano funkcjonalno$¢ oraz model programowania pod katem symulacji metodami czastek
dla nastgpujacych architektur komputerowych: kart graficznych korzystajacych z graficznego
interfejsu programowania (np. OpenGL), heterogenicznego procesora Cell Broadband Engine,
jednostek o architekturze CUDA.

Zaproponowano implementacj¢ symulacji metodami czastek dla kazdej z wymienionych
architektur.

Opracowano algorytmy sortowania kubelkowego oraz korzystajace z nich algorytmy
znajdowania sasiadéw dla architektur GPU oraz CUDA.

Zbadano wydajno$¢ oraz okreslono ztozonos¢ obliczeniowa algorytmow zaimplementowanych
dla testowanych architektur. Wyniki zostaly poréwnane z wynikami otrzymanymi dla
tradycyjnych architektur procesorowych. Swiadcza one o przydatnosci architektur masywnie
rownolegtych dla symulacji metodami czastek. Co wigcej, zaproponowane algorytmy uzyskuja
krétsze czasy wykonania niz ich odpowiedniki na tradycyjnych procesorach.

Dla architektury CUDA poréwnane zostaly roézne sposoby znajdowania i1 przegladania
sasiadow. Wskazano metod¢ optymalna.

Dla architektury Cell zaproponowano efektywny mechanizm podzialu problemu
obliczeniowego na mniejsze zadania umozliwiajacy wydajna transmisj¢ danych pomigdzy
jednostkami sktadowymi procesora. Ponadto przebadano przepustowo$¢ przesylania danych z
pamigci systemowej do pamigci lokalnych.

Dla kart graficznych zaproponowane zostalo wykorzystanie generatora liczb pseudolosowych,
operujacego jedynie na liczbach zmiennoprzecinkowych.

Badania przeprowadzane w ramach niniejszej pracy byly ograniczone pod réznymi wzgledami.
Pozostawiaja one jednak miejsce na dalsza pracg, w ramach ktérej mozna wymienic:

Implementacje nowoczesnych modeli oddziatujacych czastek uwzgledniajacych stan
termodynamiczny uktadu takich, jak GENERIC DPD oraz SDPD.

Wzbogacenie implementowanych modeli oddziatywan czastek o oddziatywania dalekiego
zasiggu.

Zaproponowanie wspoOlnego Srodowiska dla realizacji rdéznorodnych metod czastek, ktore
potrafiloby efektywnie wykorzysta¢ roznego typu sprz¢t komputerowy.

Opracowanie algorytmow dla wykorzystania wigkszej liczby we¢ztow obliczeniowych. Klaster
ztozony z komputeréw o jednostkach masywnie wielopotokowych bytby w stanie rozwiazywac
problemy o niespotykanych dotychczas rozmiarach.

Przetestowanie architektur komputerowych nast¢gpnych generacji, takich jak Larrabee firmy
Intel.
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