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1. Bevezetés

Ma minden tudoméanyos, miiszaki és pénziigyi teriilet fejlédését - ami
numerikus szamitasi modszereken alapul -, nagymértékben behatarolja a
szémitdgépek szamitasi kapacitdsdnak stagnédlasa. Ez a VLSI (Very Lar-
ge Scale Integration) technolégia fizikai korldtainak kovetkezménye, ami
miatt a CPU-k (Central Processing Unit) egy processzor magra juté szé-
mitasi teljesitménye a hatalmas héleadas miatt nem ndvelhetdé tovabb.
Ezen fizikai korlat miatt 2004 koriil sziikségessé valt az egy szilicium
hordozén implementélt, t6bb magos processzorok megalkotasa. Ennek a
tobb-magos parhuzamositasnak a kévetkezményeként jott létre a nume-
rikus modszerek és algoritmusok parhuzamositasanak problémaéja.

A doktori munkam els6édleges célja numerikus médszerek és algo-
ritmusok futasidejének csokkentése 1j algoritmusok és megoldasok ki-
dolgozasaval kiilonb6z6, modern, parhuzamos processzor architektirak
hasznalataval.

Fizikai korlatok Gordon Moore az 1960-as években CMOS (Comp-
lementary Metal-Oxide-Semiconductor) technolégidval gyartott integralt
dramkorok (IC - Integrated Circuit) gydrtdsdnak fejlédését tanulményoz-
ta. 1965-ben mindossze 6t darab legyartott IC-re alapozva azt a kévet-
keztetést vonta le, hogy az egységnyi feliiletre jutd tranzisztorok szama
évente fog dupléazédni. Ez a megfigyelés még fél évszazad tavlataban is
lényegében érvényes, azzal a valtozassal, hogy a tranzisztorok szdma mar
csak két évente duplazodik.

E torvény kiilonosen érdekes, mivel 2004 kornyékén a gyartasi tech-
nolégia elérte a hodisszipacié fizikai hatdarat, ami a digitalis aramkorok
orajelének novelését korldtozza. A néhany négyzetcentiméter feliiletii szi-
licium hordozé feliiletérol disszipalt hé ma 100 Watt nagysdgrendjében
van. Ez az abszolut fels6 korlat (TDP - Thermal Design Power), ami-
re egy processzort tervezni lehet. A folyamatosan csokkend VLSI (Very
Large Scale Integration) dramkori elem méretek miatt: 1) a vezetSk el-
lenallasa (és impedancidja) novekszik; 2) a parazita kapacitdsok néve-
kednek; 3) a CMOS tranzisztorok gate oxidjain foly6 szivdrgdsi dram
novekszik. Az ellendllashoz és kapacitashoz kapcsolédd, névekvé para-
méterek korldtozzdk az dramkorok orajelének novelését. Az orajel nove-
lése ilyen paraméterek mellett csak az aram ndvelésével lehetséges, ami
tovabbi hotermelést eredményez. Ugyanez a fizikai korlat akadalyozza az
adatatviteli sebesség tovabbi ndvelését is.

Egy digitalis dramkor tervezett hodisszipacidja a kovetkezd: Prpp =
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Ppyn + Psc + Prgak, ahol Ppyn a dinamikus kapcsolasbdl eredd
teljesitmény veszteség, Psc a pillanatnyi révidzarbdél eredé héveszte-
ség (a digitélis jelek éleinek nem nulla felfutdsi és lefutdsi sebessége
miatt) és Prpax a szivargsi arambol eredd veszteség. A legdominédn-
sabb teljesitmény disszipacids tényezd a dinamikus kapcsolasbdl eredd
Ppyn o CV2f tag, ahol o az ardnyossigot jeloli, f az érajel, C az
aramkoron terhelt kapacitds és V' a kapacitasra kapcsolt fesziiltség.

Parhuzamositas Kordbban a szamitogépek folytonos fejlédésének in-
dikatora a tranzisztorok szdmanak és a processzor orajelének a névelése
volt. Ma a fékusz szigorian a szamitasi kapacitas novelésére korlatozo-
dik, aminek kulcsa az j megoldasokban rejlik és kevésbé az érajel nove-
lésében. Az egyik megoldas a processzorok t6bb szintli parhuzamositasa,
ami a szilicium hordozoéra integralt processzor magok és tranzisztorok
szamanak novelését jelenti. Az eszkozok parhuzamositdsa és specializa-
lasa noveli a hardware, algoritmus és software komplexitasiat. Ennek ko-
vetkeztében 2004 kornyékén 1j processzor architekturak jelentek meg,
amin egy szilicium hordozoéra tobb processzor magot integraltak. Ezzel
egyidOben elindult az architekturak parhuzamositdsa a legalacsonyabb
szinteken is. Mivel a szamitégép rendszerekben a parhuzamositasnak
szamos szintje jelent meg, hatékony parhuzamos algoritmusok kidolgo-
zasanal elengedhetetlen ezeknek a architektiirdlis paradigmaknak a mély
ismerete.

Amdahl térvénye Gene Amdahl egy 1967-es konferencian publikal-
ta megfigyelését a tobb processzoros rendszereken - az egy processzor
teljesitményéhez képest -, elérhetd gyorsuldssal kapcsolatban [1]. Ezt az
eredményt az (1) egyenlet foglalja Gssze, amit ma Amdahl térvényként
ismeriink. Amdahl térvénye kimondja, hogy egy feladat megolddsa S(N)-
szeresére gyorsul, ha a feladat P hanyadat N identikus processzorra oszt-
juk szét.

1

TR

(1)

P hanyad a feladat azon része, ami parhuzamosithaté egy algorit-
mussal (és implementéciéval). Minél nagyobb ez a hanyad, anndl jobb a
feladat parhuzamos skaldzédasa. Ezt hivjak erés skalazédasnak. Ez egy
kiilénosen fontos koncepcié, aminek a kdvetkezményei impliciten megje-
lennek a parhuzamositassal kapcsolatos érvelésekben.
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Gustafson torvénye John Gustafson 1988-ban tjragondolta Amdahl
torvényét [2] és azt allapitotta meg, hogy gyenge skéldzédas esetén a
gyorsuldst a (2) egyenlet adja meg. A gyenge skéldzddés esetén a futési
id6 mérését N processzoron a probléma méretének N-szeresére novelé-
sével mérik. A (2) egyenlet alapjan a futdsi id6 (Siatency(s)) csokken,
amikor a probléma P részének megoldasabdl eredd késleltetés - ami par-
huzamosithaté -, s-ed részére csokken.

Slatency(s) =1—P+sP (2)

2. Parhuzamossag osztalyozasa

A 1. dbra a parhuzamositds elméleti osztdlyozdsdnak minden szint-
jét mutatja. A blokkvéazlat alsé sora azokat a hardware és software
komponenseket mutatja, amik a kiilonb6z6 processzor architektirakon
meg vannak valésitva. A GPU (Graphics Processing Unit) valamint
CPU/MIC-ként (MIC - Many Integrated Core) feltiintetett processzor
és software tulajdonsagok azok a komponensek, amik ebben a munkdban
fel lettek hasznalva.

[ Parhuzamossag ]

/ \

[ Adat szint(i parhuzamossag ] [Funkcié szintl pérhuzamossa’gl

— T~

Mivelet szintd pérhuzamossa’g][Sza’I szintd pa’rhuzamosség][Fonamat szintd pa’rhuzamosség]

¥ N R K |
|SIMD, vektorl Pipeline, VLIW, ||Megosztott meméria MIMD
Superscalar

(tébb processzor)
CPU/MIC

Elosztott meméria MIMD
(t6bb szamitégép)

lNeuréIis architektural

1. d&bra. Parhuzamossag osztdlyozasa valamint a parhuzamos szamitogép
és processzor architektirak, amik megvalésitjak ezeket.

Architektira fiigg6é teljesitmény korlatok A tervezési céloknak
megfelel6en a kiilonb6z6 parhuzamos processzor architektirdk szamitési
teljesitménye a konkrét megoldandd problématdl fiigg. A teljesitményt
a feladat megoldasa szempontjabdl kritikus processzor eréforrds hidnya
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korlatozhatja, mint példdul tobb lebegépontos szamitasi egység, nagyobb
memoéria savszélesség stb. Egy implementéciét ezért nevezhetiink: 1) szd-
mitds korldtozottnak, ha a futési teljesitmény csak a szamitasi kapacitas
novelésével lehetséges vagy 2) memdria sdvszélesség korldtozottnak, ha
a futési teljesitmény csak a memoria savszélesség novelésével lehetséges.
A _roofline” modell [3] segit annak a meghatarozdsdban, hogy az adott
algoritmus vagy implementéci6 futési teljesitménye az adott processzo-
ron a szamitdsi egység vagy a memoria vezérld eréforrasai korlatozzak.
Ez a modell dgyszintén segit az architektira kihasznaltsagdnak megha-
tdrozdsdban. A 2. dbra Osszehasonlit szdmos, a disszertaciéban haszndlt
valamint azdéta megjelent vagy megjelenés el6tt allé6 parhuzamos pro-
cesszor architekturat a roofline modell alapjan.

A 2. dbrdan a szakaszok az adott architektiira maximaélis, elméle-
ti szdmitdsi kapacitds (GFLOP/s) és adat sdvszélesség (GB/s) metri-
kak alapjan lettek meghatarozva. FPGA esetén a megvalosithaté szorzé
aramkorok szdma valamint a megvalésithaté memoria interfészek szdama
és oOrajele adta a szamitds alapjat. A feltiintetett processzor architek-
turdk pontos tipusai: 1) GPU-K40: NVIDIA Tesla K40m kartya Kepler
GK110B mikroarchitektirdval, ,Boost” drajel bedllitassal; 2) GPU-K80:
NVIDIA Tesla K80 kartya Kepler GK210 mikroarchitektturaval, ,,Boost”
orajel bedllitdssal; 3) CPU-SB: Intel Xeon E5-2680 CPU Sandy Bridge
mikroarchitektirdval; 4) CPU-HW: Intel Xeon E5-2699v3 CPU Haswell
mikroarchitektiraval; 5) MIC-KNC: Intel Xeon Phi 5110P koprocesszor
kértya Knights Corner mikroarchitektirdval, 6) MIC-KNL: Intel Xe-
on Phi koprocesszor Knights Landing mikroarchitektiraval - a konk-
rét terméktipus még nem lett bejelentve; 7) FPGA-V7: Xilinx Virtex-7
XC7VX690T; 8) FPGA-VUSP: Xilinx Virtex UltraScale+ VU13P.

Mivel a doktori disszertaciém célja a futdsi id6 csokkentése - kiilon-
b6z6 numerikus szamitdsi problémak esetén -, a megolddk futasidejének
optimalitasat - ahol lehetséges -, a roofline modell alapjan vizsgaltam.

Parhuzamos processzor architektirak és nyelvek A HPC-ben
(High Performance Computing) a tudomédnyos problémak megolddsidhoz
kiilonb6zé tipusi parhuzamos architektirakat hasznalnak és kisérletez-
nek veliik. A t6bbmagos (multi-core) Intel Xeon szerver processzorok a
legelterjedtebbek napjainkban a HPC teriiletén. A korabban csak gra-
fikai alkalmazdsokra hasznalt GPU-kat méara széles korben haszndljak
bizonyos tudoményteriileteken. Az elmult években mutatta be az Intel
a MIC (Knights Corner mikroarchitektira) architektirajét, ami a Xeon
Phi koprocesszor kartydkon érhetdek el. Az IBM a POWER és a Fujitsu a
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2. dbra. Roofline modell a parhuzamos processzor architektirdk 6sszeha-
sonlitdsdhoz. Az dbran az SP (Single Precision) a egyszeres lebeg&pontos
pontossagot jelenti, a DP (Double Precision) a kétszeres lebegépontos
pontossagot jelenti.

SPARC architektiraju processzoraikkal a HPC-re fékuszalnak. A Xilinx
és Altera altal gyartott FPGA (Field Programmable Gate Array) néhany
kiilénleges probléma megoldasaban hasznélhatok nagy hatékonysaggal.
Az ARM, mint IP-t (Intellectual Property) el6allito vallalat kisérleti cé-
14, x86 alapt tervekkel latja el a HPC kozosséget. A CPU-k teljesitmény
hatékonysaga és a gyorsité processzorok programozhatdsaganak nehézsé-
gei sziikségessé tette a kutatast 1j, heterogén rendszerek kidolgozdsanak
irdnyaba.

A FORTRAN, C/C++ és Python programozasi nyelvek méar nem
elegendok a multi- és many-core architektirak parhuzamossiganak pro-
duktiv médon torténé kiakndzasihoz. Ebbdl fakaddéan az elmilt évek-
ben 1j programozasi nyelvek, nyelvi kiterjesztések, keretrendszerek és
DSL (Domain Specific Language) nyelvek jelentek meg. A teljesség igé-
nye nélkiil, a legfontosabbak: 1) CUDA (Compute Unified Device Ar-
chitecture) a C99 programozisi nyelv kiterjesztett valtozata NVIDIA
GPU-k programozéséra; 2) OpenMP (Open Multi Processing) direktiva
alapt nyelvi kiterjesztés multi-core CPU és many-core MIC architekti-
rak t6bbszalusitdsdhoz; 3) OpenCL (Open Compute Language) nagyfoka
parhuzamositést és forrdskéd hordozhatésigot tdmogaté nyelv; 4) AVX
(Advanced Vector eXtension) és IMCI (Initial Many Core Instruction)
vektorizalt, SIMD (Single Instruction Multiple Data) ISA (Instruction
Set Architecture) miiveletkészlet és ,intrinsic” miiveletek a megnovelt
ILP (Instruction Level Parallelism) parhuzamossiga szdmadra; 5) Ope-
nACC (Open Accelerators) direktiva alapi nyelvi kiterjesztés gyorsité
processzor architektirdk programozasdhoz; 6) HLS (High Level Synthe-
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sis) a Xilinx innovacidja az FPGA altalanos programozasi célu fejlesztési
idejének csokkentése érdekében.

Mindezek az architekturdlis és programozasi Gjitasok 1j lehetGsége-
ket nytjtanak a mar meglévé parhuzamositasi problémak megoldasara,
de egyikiik sem biztositja a magas fejlesztési produktivitast, forraskod
és teljesitmény hordozhatésagot egy megoldasként. A HPC kozosség sza-
maéra ezek a kérdések allnak a folyd kutatasi témak fékuszaban.

CPU x86 Intel MIC |NVIDIA GPU| | AMD GPU | | FPGA |

Cewa ) (o ) (s )

3. dbra. Processzor architektirdk, programozasi nyelvek és nyelvi kiter-
jesztések kozotti kapcsolatok.

Tudomanyos problémak parhuzamosithatdsag szerinti osztalyo-
zasa A kutatasra kivalasztott problémak az “A view of the parallel
computing landscape” [4] tanulmany 13 ,torpéjén” (,,dwarves”) alapul.
Az eredményeim a kovetkezd lista kiemelt problémakoreibe tartoznak:

1. Str matrixok 8. Kombinacids logika
2. Ritka matrixok 9. Gréf bejarés
3. Spektralis metddusok 10. Dinamikus programozas
4. N-test metédusok )
5 Strukturdlt térhalék 11. Backtrack és Branch-and-
Bound
6. Nem-strukturalt térha-
16k 12. Grafikai modellek
7. MapReduce 13. Véges allapotu gépek

3. Kivalasztott és parhuzamositott numeri-
kus problémak

A kivalasztott numerikus algoritmusok lefedik a numerikus mate-
matika azon teriileteit, amik a PDE-k (Parcidlis Differencidl Egyenlet)
megoldasaval foglalkoznak kiilonb6z6 mérndki teriileteken, mint a CFD
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(Computational Fluid Dynamics), pénziigyi szamitasok, elektromagne-
ses hulldmterjedés szimulaciok vagy képfeldolgozas.

3.1. Tridiagonalis egyenletrendszerek

Mérnoki, tudoméanyos és pénziigyi alkalmazasok sokszor igénylik
nagy szamu, fiiggetlen, valtozé paraméterii tridiagondlis egyenletrend-
szer egyidejli megoldéasét [5, 6, 7, 8, 9, 10]. Tridiagonalis egyenletrend-
szerek megolddsa emellett felmeriil ,,multi-grid” megolddk részeként a
yline-implicit smoother” megoldékban [11], magas rendl kompakt dif-
ferencialdsban [12, 13]. Mivel az egyenletrendszerek szama kell6en nagy
ahhoz, hogy elegendd parhuzamositasra adjon lehetéséget many-core ar-
chitekturak esetén, a kiilonb6zo tridiagondlis egyenletrendszer megoldd
algoritmusok - mint példdul a Thomas, CR (Cyclic Reduction) vagy
PCR (Parallel Cyclic Reduction) -, vdlasztdsat djra meg kell vizsgalni.
A disszertaciomban olyan, kozel optimdlis megoldékat dolgoztam ki és
implementaltam, amik a skalaris és blokk tridiagonalis egyenletrendsze-
reket hatékonyan oldjik meg CPU, Intel MIC, és NVIDIA GPU archi-
tektarakon. A cél eléréséhez a memoria adatatviteli sebességének ma-
ximalizdlasa mellett a kommunikécié minimalizalasa 1j algoritmusokkal
torténik, lokalis, ,register blocking” metédussal. Ez egyben azt is jelenti,
hogy az elért szdmitasi kapacitds is maximalizdlva van (14sd. 2 szakasz
és 4. dbra), mivel a tridiagondlis egyenletrendszerek megolddsa memoria
savszélesség korlatozott a kis szamu lebegépontos miivelet miatt.

A 4. dbran a szamitasi kapacitas fels6 korlata az adott processzor el-
méleti maximdlis szamitdsi kapacitdsa (GFLOP/s) és adat sdvszélesség
(GB/s) metrikdk alapjdn lett meghatédrozva. A miivelet intenzitds a me-
moria buszon keresztiil betoltott adatok mennyiségébdl és a rajtuk vég-
zett lebegdpontos miiveletek szamabdl van meghatirozva. Az elvégzett
lebegd pontos miiveletek szama az algoritmus alapjan van meghatarozva,
ami a futdsidbre vetitve megadja a GFLOP /s szamitdsi teljesitményt. A
miivelet intenzitds és a GFLOP /s szdmitési teljesitmény metrikdk meg-
oldonként van kiszamolva és csillaggal jelolve az abran.

A legtobb esetben a tridiagonalis egyenletrendszereket olyan nume-
rikus problémakra alkalmazzak, ahol a rdcs pontjai egy ismeretlent tar-
talmaznak. Folyadékdinamikai szamitasoknal el6fordulnak olyan prob-
lémak, ahol a racs pontjai kevesebb, mint 8 ismeretlent tartalmaznak
[7]. Ilyen numerikus problémék esetén alakulnak ki blokk tridiagondlis
egyenletrendszerek. A CFD szimuldciokban hasznalt blokk tridiagonélis
megolddk ezért tgyszintén a disszertacid részét képezik egy 4j munka-
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megosztason és register blocking megoldason alapulé GPU megoldéval
egyiitt.

GPU: NVIDIA Tesla K40
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4. abra. A skalar tridiagonalis megolddkra alkalmazott roofline modell
eredményei GPU, CPU és MIC processzor architektira esetén. Megjegy-
zés: SP (Single Precision) - egyszeres pontossag, DP (Double Precision)
- kétszeres pontossag.



3.2. Alternating Directions Implicit metédus

Toébbdimenziés PDE numerikus megoldéasa strukturalt térracson sok-
szor igényli nagy szamu tridiagondlis egyenletrendszer megoldasat. Mér-
noki alkalmazasokban és pénziigyi szamitasok esetén ezt a megolddt,
az ADI metédus részeként hasznaljak, ami egy népszeri diszkretizalasi
modszer [10]. Az ADI met6dus szitkségessé teszi ezeknek a megolddk-
nak a hasznalatat tobbdimenzids értelmezési tartomany minden egyes
dimenziéja mentén [14, 9, 15, 16].

3.3. Cellularis Neuralis Hal6zat

A CNN (Cellular Neural Network) [17] egy hatékony képfeldolgozd
architektira, aminek hardware implementacidja kiilonésen nagy sebes-
ségli feldolgozast tesz lehet6vé [18, 19]. Egy ilyen eszkoz hidnya azon-
ban egy fejlesztési folyamatban helyettesitheté egy hatékony szimuldtor
implementaciéval. Egy CNN szimuldtor NVIDIA Fermi architekturaju
GPU implementacidja képes ezt a feladatot ellatni. A altalam kifejlesz-
tett CNN szimuldtor kiilonb6z6 implementacioés megkozelitések figyelem-
be vételével lett megalkotva. Az eredményeket Osszehasonlitottam egy
parhuzamositott CPU és egy kordbbi GPU implementécioval.

3.4. Numerikus folyadékdinamikai szamitasok

Optimalis szamitasi teljesitmény elérése a legkorabbi multi- és many-
core architektirakon egyre inkabb a vektor miiveletvégzo egységek haté-
konyabb kihasznalasan mulik. A napjainkban elérhet6 forditék automa-
tikus vektorizalasi lehetéséget biztositanak a vektor miveletek explicit
hasznalata nélkiil. Azonban ezek szdmos esetben csak néhany j6l defini-
alt probléma esetén miikédnek hatékonyan, amikor a memoria elérési és
a szamitasi mintazat jol strukturalt. Mas probléma osztalyok szaméara a
CUDA és OpenCL &ltal kinalt parhuzamos programozasi modell megol-
das lehet GPU-k esetén. CPU és MIC esetén viszont nem egyértelm,
hogy milyen programozasi paradigma a célravezeté a vektor miivelet-
végzd egységek hatékony kihasznalasdhoz. Kérdés ezért, hogy ezeken az
alapvetéen SIMD (Single Instruction Multiple Data) architekttirdkon a
SIMT (Single Instruction Multiple Threads) programozasi modell ho-
gyan teljesit. Szamos problémaosztaly esetén az OpenCL SIMT model
nem képezhet6 le hatékonyan a CPU vektor miiveleteire. Disszertaci-
6mban megoldasokat adok vektorizalds kivitelezésére és szinkronizalasi
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pontok elkeriilésére numerikus folyadékdinamikai szimuldcié gyorsitasé-
hoz az OP2 keretrendszeren beliil.
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4. Uj tudoményos eredmények

Az 1j tudoményos eredmények a 13 ,,dwarf”’-nak megfeleléen harom
tézis csoportba vannak sorolva. Az els6 tézis csoport ritka métrixok kate-
géridjanak megfeleléen a tridiagonalis egyenletrendszerek megoldasaval
kapcsolatos eredményeket foglalja 6ssze. A masodik tézis csoport struk-
turalt térhalok témakorébe tartozé képfeldolgozassal, az ADI metddus-
sal kapcsolatos PDE megolddsokat foglalja magaban. A harmadik tézis
csoport a nem-strukturalt térhalok témakorébe tartozé numerikus folya-
dékdinamikai szdmitdsokhoz kapcsolédé eredményeket tartalmazza. Az
5. dbra a tézis csoportok felépitését szemlélteti.

PARHUZAMOSITAS] =y MEGOLDAS s PROCESSZOR
PROBLEMA  _________________________ ARCHITECTURA
| Tézis I:
1 Skalar és blokk tridiagonalis egyenletrendszerek

GPU

Skalar tridiagonalis

1
1
1
1 1
1 1
: Fanlll |
. s . 1 = 1
Ritka mdtrixok : LN \:
1 T 1
I Blokk tridiagondlis N N
1 — \
1 Tézis L.c N
, ) L
: Y
| Vo
| ittt ienlier ’
1 Tézis I1: :/
| ADI, Black-Scholes é CNN 2
s
1
: — .7
Strukturdlt halsk ! i :
1
! 1
! 1
! Teastio] |
! 1
| i
e o o o o o o e o o e o e e e e o a
[ttt
1 Tézis I11: |
: Mini particionlds és OpenCL 1 FPGA
1
, U | o
Nem-strukturalatlan halok: % Tézis 1L.a ﬂ ! Xlﬁlﬁ?s
! 1
A% Teastlb| ] |
OTTTT™m :

| —
5. &dbra. Tézis csoportok: a tézis csoportok osztalyozédsa és a parhuza-
mos processzor architekturak kozotti kapcsolatok. A tézisek szamozasa-
tol jobbra a szines, fiiggdleges oszlopok a tézisben felhasznalt processzor
architekturakat jelolik. A szaggatott sziirke nyil a tézisek egymashoz vi-
szonyitott kapcsolatat jeloli.
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Az 4j tudoményos eredmények nemzetkozi folydiratokban (,,[J]”-vel
jelolve), konferencia kiadvanyokban (,,[C]”-vel jelolve) és konferencia be-
szédekben (,[CT]"-vel jelolve) lettek publikdlva. A publikdcidk listdja
lentebb, a kapcsol6dé tézis csoportokndl vannak jel6lve.

Tézis 1. Ritka matrixokon értelemzett linearis algeb-
rai feladatok hatékony algoritmusainak kifejlesztése és
megvalésitasa

A tudomanyos, mérndki és pénziigyi teriileten hasznalt PDE-k nume-
rikus megoldasa sokszor veszi igénybe a ritka matrixok eszkozeit, amit
hatékonyan kell parhuzamositani a jelenlegi és jovbeli parhuzamos pro-
cesszor architektirdk szdmara. Sok esetben a parabolikus, diffizié tipu-
st PDE-k numerikus megoldasa implicit diszkretizalassal, tridiagonalis
egyenletrendszerek megoldasara bonthatd le. Az ezt leird tridiagondlis
matrix elemei vagy skalar értékliek vagy M x M méretli blokkok, ahol
M € [2,8] nagysdgrendileg. A tudoményos, mérnoki és pénziigyi kuta-
tasi teriiletek fejlédése szamara ezért sziikségesek olyan 1j, parhuzamos
algoritmusok, amik ezeknek a tridiagonalis egyenletrendszereknek a meg-
oldasat gyorsitjak. E csoportba sorolt tézisek ezeknek a metédusoknak
a parhuzamositasdhoz és gyorsitasdhoz jarulnak hozza.

A tézishez tartozé publikacidk: [J1], [C1], [CT1], [C2], [C3]

Tézis I.a  Kifejlesztettem egy 4j, ,register blocking” alapd, lokdlis adat-
transzpondldson alapulo algoritmust multi- és many-core pdrhuzamos
processzor architekturdkra, hogy javitsam a Thomas algoritmus memo-
ria elérési mintdzatdt olyan tridiagondlis egyenletrendszerek megolddsa
esetén, amiknek az egyiitthatoi a memdriaban egymds utdni sorrendben
vannak tdrolva. A teljes sebességnovekedés: 1) akdr 4.3-szeres a GPU-n,
a NVIDIA cuSPARSE figgvény konyvtdrdhoz viszonyitva; 2) akdr 1.5-
sz0r6s @ CPU-n, az Intel MKL figguény konyvtdrdhoz viszonyitva; 3)
akdr 1.9-szeres a MIC-en az Intel MKL fiigguény konyvtdrihoz viszo-
nyitva.

Egy tridiagondlis egyenletrendszer az a, b és ¢ egyiitthatd vektorok-
bél, az u ismeretlen vektorbdl és a d jobb oldali egyiitthaté vektorbol
all. Mindezek a vektorok az RY halmaz elemei és ugyanigy vannak le-
képezve a memoéridba. Egy tridiagondlis egyenletrendszer egyiitthatoi a
memoridban vagy egymast kévetd vagy N tavolsdgra 1évé memériaci-
meken vannak, attol fliggéen, hogy milyen numerikus modszer része és
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milyen térbeli racs esetén lett alkalmazva. Az egymast kovetd leképezés-
nél az a vektor ay és a(41) eleme egymdst kovetd k és (k + 1) memoria
cimen helyezkednek el. Az N-el csusztatott leképezésnél a két egymast
kovets ay és a1y egyiitthaté a k x N és a (k+ 1) x N meméria cimen
helyezkedik el. Sok esetben az adat egymast kovetd leképezéssel van ta-
rolva, ami alacsony cache-line kihasznédlashoz vezet és ezért sziikséges a
memoria elérési mintazat optimalizalasa. Kifejlesztettem két algoritmust
GPU architektirdkra, amik egyszerre tobb érték betoltési (és taroldsi)
miiveletét végzik el, majd ezen adaton végrehajtjak a sziikséges numeri-
kus miiveleteket. CPU és MIC architektarakra is kifejlesztettem hasonlé,
transzponaldson alapulé tridiagondlis egyenletrendszer megoldét. A meg-
oldasom lehet6vé teszi, hogy ez a lokalis adat transzponalds a miiveletek
elvégzésével egyiitt regiszterekben torténjen meg.

Tézis I.b Kidolgoztam egy 4j, a Thomas és PCR algoritmusok hib-
ridjének eqy hatékony implementdciojdt tridiagondlis egyenletrendszerek
megoldasdra, amelyeknél az egyiitthatok egyenletrendszerenként vdltoznak
és a globdlis memdridban vannak tdrolva. Ez a GPU alapi megoldds ki-
haszndlja az architektira nagy méreti regiszter memdoridajat gy, hogy az
adatokat a globalis memaoridbol, regiszterekben torténd lokdlis adattransz-
pondlassal olvassa. Az eredmény eqy olyan megoldé, ami akdr 9-szer gyor-
sabb, mint az NVIDIA cuSPARSE fiigguénykinyvtdraban elérhetd meg-
oldo, és akdr 2.1-szer gyorsabb, mint a legoptimadlisabb, transzpondlds
alapi GPU megoldd, amit az I.a tézisben mutattam be.

A Thomas és PCR algoritmusok keresztezésével 1étrehozott j algo-
ritmus hatékony implementaciéjat készitettem el, ami GPU architekti-
rakon kozel optimalis futdsteljesitményt eredményez és kihasznélja az ar-
chitektira maximalis memoria savszélességét, vagy szamitasi kapacitasat
a lebegdpontos aritmetika pontossdganak fliggvényében. Egymaés utani
vagy N tavolsdgokon 1év6 memoria cimeken elhelyezett egyiitthatdkat
egyarant képes a megoldasom hatékonyan kezelni. Amikor sziikséges, az
adatok a regiszterekben, a ,shared” memoria hasznélata nélkiil, lokalisan
transzponalhaték. Ez a hibrid algoritmus a szamitas koztes eredményeit
- kell6en kisméretii rendszerek esetén -, nem tarolja az off-chip globa-
lis vagy lokalis memoridban, mint ahogy azt a konvencionélis, Thomas
algoritmus teszi. A lebeg6pontos aritmetikai miiveletek és betoltott byte-
ok ardnya a problémat szamitaskorlatozotta teszi, ami hatékony futési
teljesitményt eredményez GPU-k esetén.
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Tézis I.c  Kifejlesztettem egy 1j, szdl kooperdcios megolddst és ,,register
blocking” alapi algoritmust blokk tridiagondlis egyenletrendszerek GPU-
n torténd megolddsdra, ahol a blokkok mérete M x M, ahol M € [2,8].
Ennek a GPU specifikus szdl munkamegosztdson alapulé megolddsnak a
szamitdsi teljesitménye felilmilja mds algoritmusok és implementdciok
teljesitményét. Kisérletileg igazoltam, hogy ez az implementdcio akdr 27-
szer gyorsabb, mint az Intel MKL sdvmdtrizos megolddja CPU-n, és akdr
9.8-szor gyorsabb, mint egy GPU-ra optimalizalt PCR megoldd [20].

Blokk tridiagondlis egyenletrendszereket bizonyos numerikus folya-
dékdinamikai szdmitdsokban haszndlnak [8, 7], ahol az alkalmazott, tobb
valtozos PDE hatarozza meg a blokk méretét. Adtam egy, a szdlak ko-
zOtti munkamegosztason alapulé parhuzamositott algoritmust a blokk
Thomas algoritmus megvalésitasara. Azt is megmutattam, hogy ez a
megkozelités szamitas szempontjabol hatékonyabb, mint a CR vagy PCR
algoritmusok és hogy ezzel a megoldassal kell6 mértékli parhuzamossag
kiaknazhat6, ami futdasidében feliilmilja a CR és PCR implementacidkat
M € [2,8] esetén.

Tézis I.d  Kidolgoztam a blokk tridiagondlis egyenletrendszerek megol-
ddsdra egy vektorizdlt implementdciot, ami multi-core CPU és many-core
MIC esetén felilmilja az Intel MKL fiigguény kényvtdr sdvmdtriz meg-
oldd szdmitdsi teljesitményét. CPU esetén 6.5-sz061és, MIC architektira
esetén 5-sz010s sebességnovekedést értem el ezzel a megolddssal.

C++ template-ek és kédtranszformécios technikakkal tgy struktu-
raltam at a standard blokk Thomas algoritmust, hogy jobb adatlokali-
tast érjek el és a fordité automatikus vektorizdlasi funkcidjat segitsem a
hatékony vektorizalas elérésben. Az eredmény a blokk Thomas algorit-
mus nagy futasteljesitményti, SIMD alapd implementaciéja CPU és MIC
architektirdkon.

Tézis II. Strukturalt térhalékon értelmezett szamita-
sok hatékony algoritmusainak kidolgozasa és imple-
mentalasa

Parabolikus, diffizié tipusi PDE megoldédsa strukturalt térhalékon
szamos esetben hatékonyan megoldhaték az ADI metédus hasznélatéval,
ami magasabb dimenzids értelmezési tartomanyon tobb, a kiilonbozé di-
menziék mentén értelmezett tridiagonalis egyenletrendszer megoldasara
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egyszerlisodik. A kiilonb6zé dimenzidk mentén torténd egyenletrendsze-
rek megoldéasa standard numerikus fiiggvénykonyvtarak hasznédlataval
sok esetben csak jelentos futasteljesitmény csokkenéssel végezhetd el az
eltér6 memoria elérési mintdzatok miatt. Ez teszi sziikségessé hatékony
algoritmusok kifejlesztését. Ugyszintén 1j algoritmusokra van sziikség,
amikor a pénziigyi szdmitasokban a Black-Scholes PDE numerikus meg-
olddsat vagy a CNN alapu képfeldolgozdshoz kapcsolédé PDE megol-
dasat kell kiszamolni és hatékonyan parhuzamositani FPGA és GPU
architekturakon.

A tézishez tartozé publikdcidk: [J1], [CT1], [C3], [C6]

Tézis Il.a Kidolgoztam és implementdltam 4j, pdarhuzamos algorit-
musokat, melyek a magas dimenzidji értelmezési tartomdnyon definidlt
PDE-k numerikus megolddsdt gyorsitjak az ADI metddus hatékony kiszd-
mitdsaval CPU, MIC és GPU architektirikon. A pdarhuzamositott ADI
megoldo uj tridiagondlis egyenletrendszer megoldokat haszndl a memaori-
aban stride-1 és stride-N memoria elérési mintdzat esetén egyardnt.

Parabolikus, difftzié tipusi N dimenziés PDE megoldasa az ADI
metodus hasznalataval szétcsatolhatd N kiillonallo egy dimenzids problé-
ma megoldéasara. Kifejlesztettem 11j megoldasokat, hogy az egydimenzids
problémak megoldasat kiilonbo6z6é dimenzidk mentén, a valtozé6 memoria
elérési mintazatnak megfelelden hatékonyan lehessen megoldani. Ez az
eredmény az l.a és I.b tézisek reprezentativ, felhasznalasi példaja.

Tézis I1.b HLS (High Level Synthesis) haszndlatdval kifejlesztettem
eqy teljesitmény-hatékony, parhuzamos, FPGA alapi PDE megolddt, ami
az egy faktoros Black-Scholes PDE megolddsat gyorsitja jelentds hédisszi-
pacid csokkentése mellett. A kifejlesztett FPGA alapi megoldd szamitdsi
teljesitményben a CPU-val megegyez6 képességi, azonban dsszehasonlit-
va a szdmitds hatékonysdgokat (GFLOPS/W), az FPGA 4-szer hatéko-
nyabb az explicit megoldd és 1.3-szor hatékonyabb a Thomas algoritmus
alapjdn készilt implicit megoldo esetén.

Az egy faktoros Black-Scholes PDE-t olyan derivativ pénziigyi ter-
mékének arazasara hasznaljdk, ahol a szdrmaztatott termék egy masik
termék arfolyam mozgdsat koveti. Az egy faktoros Black-Scholes PDE
megoldas térténhet explicit vagy implicit megoldéval. FPGA-ra kifejlesz-
tettem egy 1j, stencil alapi megolddt, ami az explicit, elérelépd szami-
tast hatékonyan gyorsitja. Kidolgoztam tovabba egy Thomas algoritmus
alapu, teljesitmény-hatékony implicit megoldét.
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Tézis I1.c  Kisérletileg igazoltam, hogy a CNN dllapotegyenlet megoldd-
sa textira memdria és a dupla pufferes (double buffer) modszerek alkal-
mazdsdval hatékony megolddst biztosit GPU architekturdkon. A textira
egységek a két dimenzios, térbeli adat-lokalitdsra specializdlt cache memo-
ridval és a beépitett, egész szamokon végzett, index szamoldsi miveletekre
specializdlt eqységeivel erdforrasokat takarit meg.

A CNN allapotegyenlet megoldasa egy difftzids képfeldolgozasi miive-
letként egy héterjedési PDE egyenlet megoldédsat végzi el. Egy ilyen mii-
velet kiszamitdsa meméria savszélesség korldtozott. A ,tiling” és ,cache
blocking” tipusii optimalizdlasok csokkentik az adat-atviteli igényt, igy
javitva a futdsi id6t. Megmutattam, hogy ez a teljesitmény is feltillmul-
haté a GPU beépitett textira cache megfelelé hasznalataval. Ezzel a
megoldassal a két dimenziés CNN allapotegyenlet megoldasa jelentos
cache talalati ratat tud elérni az adatok betoltésekor. Ugyanakkor, je-
lentés mennyiségli, egész szamokon végzett mivelet takarithaté6 meg a
textura egység koordinata szamold egységeivel.

Tézis III. Nem-strukturalt térhalékon értelemezett
szamitasok hatékony algoritmusainak kidolgozasa és
megvaldsitasa

Az OP2 keretrendszerrel nem-strukturalt térhalékon végzett parhu-
zamos szamitasok hatékonysaganak a novelése a tudoményos kozosség
szamara nagy értékkel bir. Valtozok indirekt elérésen keresztiili értéke-
inek inkrementalis valtoztatasdnak jol skaldzodé parhuzamositiasa egy
szamitogépen a teljesitményt jelentésen befolyasold tényezd. Egyik kom-
ponense a skaldzhatosdgnak a mini-particidk létrehozasa. A jelenlegi,
mini-particidk létrehozasanak egyszerli algoritmusanak hatékonysiga és
a mini-particiok szinezése nagyban javithaté métrix sdvszélesség mini-
malizalé mddszerek hasznalatival. Az OpenCL segitségével bevezetett,
1j parhuzamositasi mdodszerek jelentésen javitjak az OP2 keretrendszer
teljesitményét és a vele késziilt forraskdéd hordozhatdsagat.

A tézishez tartozé publikdcidk: [C4], [J2], [C5]

Tézis IIl.a Kisérletileg igazoltam, hogy valos geometridkon futtatott
folyadékdinamikai szdmitdsok esetén javithatd a wvaltozok értékndvelése
indirekt memdriaelérés esetén az OP2 mini-particiondldsinak jovitdsd-
val a GPS (Gibbs-Poole-Stockmeyer) mdtriz sdvszélesség minimalizdlé
algoritmus haszndlatdval. Ez az eljdrds nagy mértékben csokkenti a blokk
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szinek szamdt a pdrhuzamos, indirekt elérésti miveleteknél, ami noveli
a parhuzamosan feldolgozhato elemek szdmdt eqy blokk szinen beliil, igy
javitva a pdrhuzamositdst és a teljesitményt. Valds geometridn futtatott
szimuldciok esetén legfeljebb 37.5-szeres blokk szin csokkenést és ezzel
egyiitt 7.4-szeres futdsteljesitmény javuldst értem el.

Az indirekt memoriaelérésii miiveletek hatékony parhuzamosithaté-
sdganak érdekében a nem-strukturalt térhélés szamitasokra kifejlesztett
OP2 keretrendszer kétszintii szinezési eljarassal azonositja azokat az ele-
meket és blokkokat, amik indirekt memoria elérésen keresztill irjak a
memoériat. A blokk szinek szdma meghatdrozza a sorosan végrehajtandé
miiveleteket az indirekt miiveletvégzések esetén. A valds geometridkon
futtatott folyadékdinamikai szamitasok esetén a blokk szinek szdma ma-
gas lehet, mivel a blokkok sok szomszédos kapcsolatot tartalmaznak. A
GPS matrix savszélesség minimalizdlé algoritmus alkalmazasat javaslom
a térhalok tjrasorszamozasahoz, hogy a mini particiok elkészitését végzd
naiv algoritmus alacsonyabb szamu kapcsolatot alakitson ki a szomszéd
blokkokkal és a szinezé algoritmus alacsonyabb szamu szint tudjon fel-
hasznalni a blokkok szinezéséhez.

Tézis IIL.b Meguizsgaltam és heurisztikus forrdaskod transzformdcios
technikdkat ajanlottam OpenCL vektorizdlds javitdsdira CPU és MIC ar-
chitektiurdkon. Az dltalam ajdnlott megolddsnak készonhetden az OP2 ke-
retrendszer OpenCL-ben implementdlt, valds geometrian futo szimuldcio
kernel fiiggvényeit nagyobb hatékonysdggal vektorizdlja a fordité. CPU
esetén az elért futdsteljesitmény megegyezik az OpenMP és MPI imp-
lementdciok futdsi teljesitményével. MIC esetén 1.5-sz0rds teljesitmény
javuldst értem el az automatikusan vektorizalt MPI+OpenMP implemen-
taciohoz képest.

e s

noveljem a CPU és MIC futéasi teljesitményét egy OpenCL alapt OP2
tamogatds megvaldsitasaval. Ennek a hatékonysagnévelésnek a kulcsa a
SIMT tipusit OpenCL kernel absztrakcié megfelel$ leképezése a CPU-n
és MIC-en elérhet6 tobbszala futtatas és SIMD vektormiiveletek hasz-
nélatdban van.
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5. Az eredmények alkalmazhatdésaga

A kivalasztott, megoldott probléméak a tudomanyos, mérnoki és pénz-
ligyi szamitasok teriiletérdl szarmaznak, igy ezek a gyakorlatban direkt
médon hasznosithatok. A skaldris és blokk tridiagondlis egyenletrend-
szer megolddkkal kapcsolatos eredményeket a mai napig a legnagyobb,
GPUGPU témakorében szervezett eseményen, a kaliforniai San Jose-ban
rendezett GPU Technology Conference 2014 konferencian mutattam be.
Emellett az eredményeim més konferencia és folydirat publikdciékban
jelentek meg.

A skalar tridiagonalis egyenletrendszer megoldo integralasat atmosz-
férikus szimuldciokba Eike Mueller és kollégai kezdték el tanulmanyozni
és haszndlni az Egyesiilt Kirdlysagban a Bathi Egyetem Matematika
Tudoményok Kardn. Az altaluk alkalmazott atomszférikus szimuldciék
strukturalt térhdlét illesztenek a vizsgalt 1égtérre. A térhalo cellak oldala-
inak mérete nagysagrendileg eltér a vertikalis és horizontalis dimenziék
mentén: a celldk lapos téglatest alaktak. Ez a torzitottsdg numerikus
stabilitasi probléméakat vet fel, amit jelentGs anizotrépidnak neveznek.
E probléma kikiiszobolésére tigynevezett ,line-smoothert” hasznalnak a
multigrid prekondicionélé részeként, aminek egy alap metédusa a tridi-
agondalis egyenletrendszer megold6. A Thomas-PCR alapi megoldénak
ebben az alkalmazasban jelentGs szerepe lehet a futasidé csékkentésében.

Az eredményeimet felhasznaltdk a Turbostream nevii Navier-Stokes
CFD megoldd részeként. A Turbostream szimulaciés kdédot Dr. Tobi-
as Brandvik és Dr. Graham Pullan fejlesztik az Egyesiilt Kirdlysagban
a Cambridge-i Egyetem Whittle laboratériuméban. Ezt a szimulédcids
kédot turbindk és sugarhajtémiivek CFD szimulaciéjdhoz hasznéljak,
ahol a Navier-Stokes egyenletek megoldasat ,line-implicit” vagy ,,semi-
implicit” Runge-Kutta mddszerrel oldjak meg olyan strukturdlatlan tér-
hélékon, ahol a harmadik dimenziét a két dimenzids racs kihtizasaval
alakitjak ki. Ezen kihizott vonalak mentén a blokk tridiagonalis megol-
dén alapulé implicit megoldast kell kiszdamolni, ami a feltétlen numerikus
stabilitas kritériuma a jelent&sen anizotrép racs celldk miatt.

Dr. Serge Guillas az Egyesiilt Kiralysag University College London
kutatéja és kollégéi a Reguly Isvtan és altalam készitett VolnaOP2 tsuna-
mi szimuldciés kddot hasznalta a [21] és [22] publikdcidk elkészitéséhez.
Ez az implementacié lehetévé teszi nagy skalaju tsunami szimulaciék
futtatasat, amikbél statisztikai szempontbdl relevans adatokat kapnak.
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