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Wstep

Systemy komputerowe o wielkich mocach obliczenidwyenaliwiaja obecnie
realizacg obliczen w oparciu o uklady logiki rekonfigurowanej FPGANn¢a Field
Programmable Gate Arrgyktorych pojemnét i szybk@d¢ znacaco wzrosta w ostatnim
czasie i uklady tesmiato konkurup z innymi rozwazaniami HPC (ang.High
Performance Computingworzac podwaliny nowej dziedziny oblicaddPRC (angHigh
Performance Reconfigurable Compuiing

Zastosowanie uktadu o elastyczniej strukturze wgnzne] umadaliwia
dostosowanie architektury systemu obliczeniowego aktualnie realizowanego
algorytmu, co w konteicie tej pracy oznacza m.in. miwos¢ implementacji szerokiej
gamy pg@rednich formatéw zapisu liczb zmiennoprzecinkowychakie podejcie
wptywa bezpérednio na maliwy do uzyskania zakres precyzji wykonywania opg@ra
oraz reprezentacji danych, krytyczny w obliczeniaalnkowo-technicznych ze wadu
na wymagasn duza doktadnad¢ obliczer. Mozliwos¢ ptynnego dobory precyzji oblicae
na poszczegolnych etapach przetwarzania prowadaiied do znacznej oszednasci
zajmowanych zasobow i pozwala jednatie uzyska przyspieszenie wykonywania
operaciji.

Cel i teza pracy

W ostatnim czasie powstalo wiele modutdw zmiennepirkkowych
dedykowanych dla logiki rekonfigurowalnej.a Sto jednak zazwyczaj realizacje
pojedynczych, niewielkich funkcji matematycznych 21 3, 4, 5], ktérych implementacja
i testy poréwnawcze z innymi rozaianiami (procesory wielordzeniowe, karty
graficzne, uktady ASIC) nie dajmiarodajnej informacji, co do potencjatu rozwan
opartych o logik programowala w systemach HPC. W przypadku umieszczenia
niewielkich modutébw w strukturach akceleratora spowego dé¢ znacznie
uwidaczniag si¢ koszty zwiazane z transferem danych i podziatem algorytmutela
zrodzit st pomyst kompletnej implementacji w uktadach FPGAkszego algorytmu,
tak by w peini oceri korzysci wynikajace ze sprgowej realizacji operacji
zmiennoprzecinkowych. W tym celu zaprojektowanaiinplementowane zostaty wtasne
moduly sprztowe, ktére albo nieasdostpne komercyjnie albo teumazliwi g uzyskanie
wigkszej wydajnéci obliczeniowej.

Wazne jest, aby wybrana do sprawej realizacji cgs¢ wickszego algorytmu,
stanowita obliczeniowo znagzy fragment oraz charakteryzowatae¢ sicechami
predysponujcymi ja do implementacji w strukturach logiki programowginWybrany
fragment algorytmu kwantowo-chemicznego, ktérymt jgeneracja funkcji orbitalu
atomowego [6] jest dobrym kandydatem do akceleracjivykorzystaniem ukladow
FPGA, gdy stanowi ongdro absorbujce stosunkowo dta moc obliczeniow.

Celem pracy jest sprawdzenie thwosci realizacji zaawansowanych oblidéze
zmiennoprzecinkowych w ukiladach logiki reprogrammea Nalery, zatem
zaadoptowéa wybrane istnigjce algorytmy zmiennoprzecinkowe do warunkow logiki
programowalnej, a naginie dokona ich realizacji sprgowej, aby otrzymékonieczne
zasoby sprgowe oraz parametry okdlajace wydajné¢ obliczeniova, ktére pozwal
oszacowa skuteczné proponowanych rozwean.



W pracy sformutowano nagiujaca tez:

Zastosowanie uktadow logiki programowalnej FPGA timaga implementagj
specjalizowanej architektury wydajnego akceleratosprztowego realizujcego
obliczenia zmiennoprzecinkowe dla potrzeb naukaebrticznych (np. chemii
kwantowej.

Rezultaty i wyniki bada

W wyniku prowadzonych prac powstat szereg modutawennoprzecinkowych,
ktére nastpnie wykorzystane zostaly jako elementy sktadowstesyu obliczeniowego
generugcego wartéci funkcji orbitalnej w punkcie trojwymiarowe] skatprzestrzennej
(ang. grid [6].

Pierwszym elementem zaimplementowanym w uktadadBA-Przedstawionym
w tej pracy, byta funkcja exp(), dla ktérej opra@we dedykowany spgtowy algorytm
tablicowo-wielomianowy zaréwno dla pojedynczej jak podwdjnej precyzji w
standardzie IEEE-754. W wyniku przeprowadzonych abhadaproponowana zostata
architektura pozwalaga spetni wymagania dotycge paadanej precyzji oblicze przy
jednoczesnym ograniczeniu &agci zasobow logicznych. Bylo to mlbwe dzieki
zastosowaniu w ramach wspomnianej struktury rezaii takich jak migracja znaku
liczby do czsci catkowite] wyniku oraz mniarek o skroconej szerokm. Znacacym
ulepszeniem poatkowej architektury wspomnianego modutu exp() bytawniez
redukcja szerokii wewretrznych magistral danych, co w konsekwencji atwato
zashpienie operacji mnaenia diugich argumentéw operacflodawania o znacznie
zmniejszonej szerokoi.

Tab. 1 Poréwnanie zagtosci zasobow logicznych modutéw exp() zaimplementowsch w ukfadzie
Xilinx Virtex-4 LX200 [7,8]

Uzyte zasoby logiczne
Rodzaj modutu # LUT (4 wejciowe) | # przerzutniki # 18-Kb BRAMs
Modut exp() 1820(0.5%) 926 (0.5%) 2 (0.6%)
pojedynczej precyzj
Modutexp() | 4583 (300) 5757 (3%) 6 (1.8%)
podwojnej precyzji

Na podstawie wynikow implementacji zamieszczonych Tab. 1 mana
zauway¢, ze przygta precyzja oblicaZe ma znacacy wplyw na zajtos¢ zasobow
logicznych uktadu programowalnego.



NUMAlink

A

72 bit 72 bit

A 4

Core services
MEM 128 bit MEM
0 1
v 32bity v v 128 bit
16MB 16MB
Exp() | Exp() | Exp() | Exp()
v v v 3

Xilinx Virtex-4 LX200

Rys. 1 Rozmieszenie modutéw exp() pojedynczej pregiyna platformie RASC

Mozliwe do uzyskania przyspieszenie oblitzgest zdeterminowanie poprzez
szeroka@¢ interfejsu komunikacyjnego, ktéra jest ograniczomdatego te redukcja
szerokdci argumentu wepiowego prowadzi rownie do zwkkszenia efektywnej
rownolegtdci obliczer (Rys. 1).

Kolejnym elementem zrealizowanym w uktadach FPGA rapdut obliczagcy
eksponencjal czs¢ orbitalu atomowego, wyrana nasipujaca formuta matematyczn

Xo(r) = e @)

gdzie wartéci ¢ orazo; Sa wspotczynnikami bazy atomowej, w jakiej prowadzame
obliczenia, f jest natomiast kwadratem odlegtodanego punktu w siatce przestrzennej
centrowan na kadym atomie[6].

Zaproponowana i zaimplementowana zostata w petiokpwa architektura
realizupca wspomnias zaleznos¢ (1). W wyniku przygtego posfpowania wykonano
szereg modutbw zmiennoprzecinkowych (Rys. 2), geayeh z czstotliwoscia 200
MHz [9,10,11].
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Rys. 2 Schemat blokowy modutu obliczajcego czsé¢ eksponencijalry funkcji orbitalnej




Nalezy nadmient, ze wspomniane modutyasskalowane, umdiwiajac dobor
precyzji obliczé w szerokim zakresie, co pozwolito na modyfikacyewrctrznej
szerokdci magistrali danych w celu uzyskania ¢kszej doktadnéci wyniku. Jako
przyktad podana ni@ zosta zalenosci bledu sredniego na wygciu modutu exp() w
funkcji szerokdci bitowej uktadu mngacego znajdujcego st bezpdrednio przed nim
w strukturze logiki EP (Rys. 3).

btad sredni na wyj $ciu exp [ulp]

32 33 34 35 36 37 38
ilosc bitdw na wyjsciu pierszego uktadu mnaacego modutu EP

Rys. 3 Zalenos¢ biedu sredniego na wygciu jednostki exp() w zal@nosci od szerokdci bitowe]
pierwszego ukladu mndacego (Rys. 2)

Op&nienie potokowe wprowadzone przez modut obliczanczesci
eksponencjalnej orbitalu atomowego (EP) wynosi edpdnio 37 taktow zegara dla
pojedynczej oraz 45 dla podwadjnej precyzji oblicze

Tab. 2 Poréwnanie zagtosci zasobow logicznych dla modutéw EP zaimplementowgich w
uktadzie Xilinx Virtex-4 LX200

Uzyte zasoby logiczne
Rodzaj modutu # LUT (4 wejciowe) | # przerzutniki # 18-Kb BRAMs
ModutEP 12229 (1%) 1975(1%) 2(0.006%)
pojedynczej precyzj
Modut EP podwoin€igea (4 gos) 7891(4%) 6(0.02%)
precyzji

Najbardziej zaawansowanym modutem przedstawionyminiejszej pracy jest
sprztowa implementacja funkcji obliczgjej wart@¢ orbitalu atomowego w punkcie.
Funkcja ta jest wytana nasipujaca formula matematycza
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gdziery, 1y, r, , > = 1,2 + r,” + r” okrélaja potozenie danego punktu
rzutowanego na kay atom w siatce przestrzennej[6], natomi&t C, C, s
wspotczynnikami normalizacji. Wyktadnild, |, mzaleza od typu powtoki atomowejs(
p, dlub f). Natomiast warteci Ci orazo; sa wspoétczynnikami bazy atomowej, w jakiej
prowadzonegobliczenia.

Trudnag¢ wykonania tego modutu wynikata m.in. z silnej agym liczby
strumieni danych weégiowych dostarczanych do modutu w poréwnaniu z yedrylko
potokiem danych wynikowych. Nalg przy tym zauway¢, ze akcelerator RASC zostat
wyposaony w pojedyncz magistrat danych wejciowych oraz wyjciowych, o
szerokdci 128 bitow.
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Rys. 4 Schemat blokowy systemu obliczggego funkci orbitalna

Czas wykonania operacji obliczania wadio funkcji orbitalnej w punkcie
z wykorzystaniem akceleratora RASC zglew znacznym stopniu od rodzaju
prowadzonych oblicze W przypadku czsteczki wody byt on zblony do wyniku
uzyskanego z wykorzystaniem procesora Itanium 2@Hz. Dla bloku 512 punktow
czas ten wynosi 2885 us, natomiast czas wykongofadamych obliczena platformie
RASC to okoto 3174 us . Nalg zauwayc, ze w przypadku citeczek z wyrang
dominacyi wyzszych powiok przewag uzyskuje implementacja z wykorzystaniem
uktadow FPGA, co zostato przedstawione na ggxyich wykresach (Rys. 5, Rys. 6).
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Rys. 5 Uzyskana akceleracja obliczania funkcji orltalnej w zaleznosci od typu powtoki, dla jakiej
prowadzone g obliczenia

llos¢ wspoétczynnikbw ¢ oraz o; (Rys. 6) decyduje réwnie o efektywndci
wykorzystania jednostki EP, a tym samym wplywa galm wydajnag¢ obliczeniove
modutu obliczajcego wartéci orbitalu atomowego w punkcie.
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Rys. 6 Uzyskana akceleracja obliczania funkcji ortialnej w zaleznosci od liczby wspétczynnikéw

W docelowym systemie geneqguaym macierz potencjatu korelacyjno-
wymiennego modut obliczagy wartgci funkcji orbitalnej w punkcie dzie
zaimplementowany dla pojedynczej precyzji obliczgdy: taka doktadn& zostata
uznana jako wystarczgja na podstawie przeprowadzonych adémplementacja
obliczer w standardzie zmiennoprzecinkowym podwdjnej prgayizazataby s z okoto
trzykrotnym zwekszeniem wielkéci zajmowanych zasobéw logicznych uktadu FPGA.



Tab. 3 Wyniki implementacji modutu obliczania funkdji orbitalnej dla pojedynczej precyzji
obliczen (Xilinx Virtex-4 LX200)

Uzyte zasoby logiczne

Rodzaj modutu # LUT (4 wejciowe) | # przerzutniki # 18-Kb BRAMs

Modut Orbital 8034 (4.5%) 7025 (3.4%) 14 (4.1%)

Modut Orbital + COr& 1 7365 904 20972 (11%) 37(11%)
services

Podsumowanie

Przedstawione moduty zmiennoprzecinkowe zostaty mpementowane
z wykorzystaniemgzyka opisu sprgu VHDL. Zaproponowano architektpotokows
odznaczaca st duza efektywndcia przetwarzanych danych. Ponadto wykonana
implementacja wyposana jest w parametryzagj ktora umaliwia dobor zaréwno
precyzji obliczé jak i etapéw potokow&zi przetwarzania, co w konsekwencji wptywa na
zajtos¢ zasobow logicznych.

Stopiev akceleracji oblicz@ z wykorzystaniem ukladéw FPGA zale
w szczegOlngci od:

» proporcjonalnego udziatu zaimplementowanego fragmea catéci obliczen,

e struktury zaimplementowanej receptury obliczeniqwe]

* mozliwosc¢ redukcji precyzji obliczé w ramach algorytmu,

e doboru widciwej precyzji obliczé dla poszczegdlnych blokéw skfadowych
algorytmu (np. bity ochronne),

* mozliwosci uproszczenia struktury modutow skiadowych z wykstaniem
operacji bitowych bez utraty precyzji (np. zgsénie operacji mngenia
dodawaniem o zredukowanej szergkp

* przepustowéci magistrali komunikacyjnej atzacej akcelerator sperowy
z systemem obliczeniowym.

Do oryginalnych rozwizan autora zaprezentowanych w tej pracy, malealiczy¢:

* wykonanie w peini sprgowej implementacji operacji obliczania atomowej
funkcji orbitalnej w punkcie,

e opracowanie i wykonanie jednostek uttiajacych osadzenie modutu
obliczania atomowej funkcji orbitalnej w strukturakceleratora RASC,

e zaprojektowanie i realizagjsprztowa modutu obliczania e&ci eksponencjalnej
orbitalu atomowego,

» wykonanie jednostki obliczagej cz&é¢ wielomianowy orbitalu atomowego,

» modyfikacja tablicowo-wielomianowej metody obliczarfunkcji exp() poprzez
wprowadzenie operacji muenia o skroconej szerobm, migracji znaku do
czeéci  catkowitej wyniku oraz wykorzystanie ukladow  dggtych
o zredukowanej szeroko argumentu zamiast uktadéw nwaoych,

» opracowanie srodowiska do symulacji i testowania popraweio dziatania
projektu,



» opracowanie wezyku C szeregu procedur steyxeych praq akceleratora RASC z
poziomu procesora oraz algorytméw formatowania danprzesytanych do
uktadu FPGA,

» zaprojektowanie efektywnego mechanizmu sktadownhigorowania danych w
hierarchiczne] strukturze akceleratora RASC, #imajacego prowadzenie
obliczen dla cazstek o ra@nej strukturze i rozmiarze.

Uzyskane wyniki implementacji i przeprowadzonyctd&&awykazup poprawnec¢
przyjetej w pracy tezy. Implementacja obliezemiennoprzecinkowych w uktadach
FPGA prowadzi do zysku obliczeniowego, ktory jeatemy od szeregu czynnikow
przedstawionych w pracy.
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