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Metodyka sprz¢towej akceleracji obliczen
w Srodowisku obliczeniowym komputerow duzej mocy

1. Wprowadzenie

Celem realizowanych przez autoréw prac jest przy$pieszenie obliczen naukowo-tech-
nicznych realizowanych w Akademickim Centrum Komputerowym ,Cyfronet” AGH.
Przy$pieszaniem objgte beda obliczenia realizowane przez pakiet Gaussian wykorzystywa-
ny do numerycznej symulacji wlasciwosci czasteczek chemicznych. Akceleracja polega na
opracowaniu dedykowanej architektury sprzgtowej: specjalizowanego koprocesora sprzg-
towego o architekturze przygotowanej do wydajnego realizowania operacji arytmetycz-
nych specyficznych dla algorytméw realizowanych przez Gaussian. Platforma do realizacji
tej architektury sa uktady reprogramowalne FPGA. Dzigki ich zastosowaniu mozliwe jest
zredukowania kosztu NRE (non-recurring expense), ktory tradycyjnie towarzyszy wszel-
kim opracowaniom sprzgtowym. Praca opracowanego rozwigzania opiera¢ si¢ bgdzie na
wspOtpracy podsystemu programowego i podsystemu sprzgtowego. Podziat pracy w takim
systemie polega na realizowaniu zadan o duzej zlozono$ci wykonywanych instrukcji za
pomoca uniwersalnej maszyny liczacej, a zadan, w ktorych nad ztozonoscig realizowanych
instrukcji dominuje ilo$¢ danych wyjsciowych, za pomoca specjalizowanej architektury
sprzgtowej. W praktyce polega to na wykonywaniu w realizowanym kodzie programu
procesora odwotan do procedur przesylajacych dane obliczeniowe do koprocesora specjali-
zowanego. Alternatywnym podej$ciem jest podniesienie mocy obliczeniowej centrum obli-
czeniowego poprzez zwigkszanie liczby wezlow obliczeniowych z procesorami ogdlnego
zastosowania. Wymaga ono jednak poniesienia ogromnych kosztéw i w praktyce stoso-
wane jest jedynie przez bardzo nieliczne osrodki. Realizacja wspomnianego koprocesora
w technologii FPGA pozwoli na podniesienie mocy obliczeniowej systemu przy poniesie-
niu konkurencyjnych w stosunku do superkomputeréw kosztow. Uktady FPGA daja ponad-
to mozliwos$¢ czerpania korzysci z wielokrotnego ich programowania. Mozliwe jest zatem
zastosowanie tej samej struktury krzemowej do przyspieszania kilku nastgpujacych po so-
bie zadan poprzez ciagla podmiang konfiguracji zgodnie z aktualnie wymagana strukturg
sprzgtu.
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2. Pokrewne rozwigzania

O nosnosci podejmowanego tematu §wiadczy oferta firm z dziedziny HPC (High Per-
formance Computing), ktére w swojej ofercie umieszczaja moduty obliczeniowe wyposa-
zone w uktady FPGA. Sa to na przyklad rozwigzania takich firm jak Cray Inc. (http:/
www.cray.com) czy SGI Inc. (http://www.sgi.com). W wielu zastosowaniach z zakresu
HPC ukitady FPGA potwierdzily juz swoja przydatnos¢. Na przyktad firma SGI oferuje
sprzgtowa implementacjg biblioteki BLAST [1] stosowanej w obliczeniach z zakresu biolo-
gii molekularnej i genetyki. Réwniez w obliczeniach wielkiej skali z zakresu geologii (po-
szukiwanie nafty i gazu), sejsmografii czy elektrodynamiki uktady FPGA sa juz stosowane
[4]. Autorzy sa przekonani, ze nie ma réwniez przeszkod, aby zastosowac te uklady rekon-
figurowalne FPGA do obliczen kwantowo-chemicznych, ktorych gtdéwna specyfika jest re-
alizowanie obliczen w oparciu o reprezentacj¢ zmiennoprzecinkowa podwdjnej precyzji.
Takie badania byly podejmowane rowniez wczesniej, ale w niewielkim zakresie i dotyczyty
jedynie pojedynczej precyzji [6].

3. Architektura sprzetowa

Kluczowym zagadnieniem w sprzg¢towej akceleracji obliczen przy uzyciu dedykowa-
nego koprocesora jest zapewnienie wydajnego kanatu przesytu danych pomigdzy pamigcia
glowna systemu komputerowego, a pamigcia lokalna koprocesora sprzgtowego. W wielu
rozwiazaniach akcelerator sprzgtowy dla systemu komputerowego dotaczany jest jako karta
rozszerzen wejscia-wyjscia. Karta taka moze by¢ umieszczona na przyklad na magistrali
PCI, czy w nowszych rozwiazaniach na magistrali PCI-X. W praktyce okazuje sig, ze takie
rozwiazania rzadko daja dobre rezultaty. W przypadku, kiedy mamy do czynienia z syste-
mem wyposazonym w procesor o bardzo szybkiej magistrali systemowej, okazuje sig, ze
realizacja obliczen w ukladach FPGA przestaje by¢ atrakcyjna, jezeli do czasu obliczen
dodamy czas potrzebny na przestanie danych obliczeniowych z pamigci gtdéwnej do pamig-
ci umieszczonej na karcie z uktadem FPGA. Nawet procesor wykonujacy obliczenia wol-
niej od dedykowanego koprocesora FPGA, dysponujac szybkim interfejsem do pamigci,
nadrabia czas obliczen szybciej wymieniajac dane pomigdzy rejestrami wewngtrznymi
1 pamigcia. Migdzy innymi dlatego w technologii FPGA siggnigto do rozwiazania, w kt6-
rym procesor znajduje si¢ na jednym potprzewodniku z logika rekonfigurowana, tak, aby,
wymiana danych pomigdzy procesorem a koprocesorem FPGA nie konsumowala czasu,
czynigc koprocesor nieprzydatnym. Takie rozwiazanie w $Srodowisku komputeréw duzej
mocy nie jest oczywiscie mozliwe. Innym podej$ciem, stosowanym w systemach wielkich
mocy obliczeniowych, jest mocne zintegrowanie koprocesora rekonfigurowalnego z magi-
strala systemowa procesora (np.: Cray XD1).

Jeszcze inne rozwiazanie zaproponowata firma SGI w swoich systemach Altix. Sys-
tem Altix to system typu SMP (Simultaneous Multi Processing), w ktérym poszczegdl-
ne procesory dysponujac swoja pamigcia lokalng w wezle maja mozliwos¢ szybkiego do-
stgpu do pamigci pozostatych procesorow za posrednictwem wydajnego tacza NUMALink.
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NUMALink pozwala na transfer danych o przepustowosci 6,4GB/s. Za pos$rednictwem
tego tacza do systemu Altix moze by¢ dotaczony modut z logika rekonfigurowalna: RASC
(Reconfigurable Application Specific Computing). Modut RASC wyposazony jest w dwa
uktady FPGA serii Virtex4LX200 (http://www.sgi.com). Oferujac kazdy ok. 200 tysigcy
makrokomorek logicznych, 96 blokéw dedykowanych typu DSP48 oraz 64kb dwuportowe;j
pamigci RAM, daja wystarczajaca ilo§¢ zasobow do tego, aby zaimplementowaé funkcje
1 operatory zmiennoprzecinkowe podwdjnej precyzji. Ponadto na karcie RASC znajduje sig
80 MB pamigci QDR RAM stanowiacej dla modutow FPGA pamigé drugiego poziomu
(pamig¢ pierwszego poziomu to wspomniana wczesniej pamig¢ w strukturze FPGA). Wy-
miana danych pomigdzy FPGA i pamigcia QDR odbywa si¢ poprzez dwa kanaty 128-bito-
we pracujace z czgstotliwoscia 200 MHz.

4. Profiling

Srodkiem, jaki zastosowano w celu przyspieszenia aplikacji Gaussian jest poszukiwa-
nie tej czgsci kodu, ktéry pochtania najwigksza ilo§¢ czasu w trakcie obliczen kwantowo-
chemicznych. Jest powszechnie uznanym faktem, ze 90% czasu aplikacja spgdza wykonu-
jac 10% kodu programu. Ze wzgledu na to, ze kod Gaussiana (http://www.gaussian.com)
jest bardzo skomplikowany zadanie to nie okazato si¢ proste i w trakcie realizacji pojawito
si¢ wiele problemow.

4.1. Profilery standardowe

Poczatkowo planowane byto uzycie standardowych profileréw. Migdzy innymi miaty
to byc pfmon i gprof (http://www.gnu.org/software/binutils/manual/gprof/-2.9.1/gprof.html).
Pierwszy z nich uzywany jest w trakcie pracy samego programu bez koniecznosci rekom-
pilacji jego kodu, co niesie za soba pewne wady i zalety. Zaleta jest to, Ze nie trzeba mo-
dyfikowac dtugiej i skomplikowanej procedury kompilacji Gaussiana. Natomiast zasadni-
cza wada jest to, ze brak modyfikacji profilowanego kodu (profiler nie ma wptywu na pro-
ces kompilacji) moze by¢ przyczyna niedoktadno$ci profilingu i nie dawa¢ poprawnych
rezultatow. Niestety skomplikowany kod i architektura Gaussiana uniemozliwity temu
profilerowi uzyskanie miarodajnych wynikow. Praktycznie takze, okazat sig niemozliwy
pomiar czasu realizacji funkcji uruchamianych w bibliotekach dynamicznych. Przede
wszystkim z tego powodu z otrzymanych wynikow nie udato si¢ wychwyci¢ interesujacych
nas danych. Dlatego zostat uzyty kolejny profiler: gprof. Gprof w przeciwienstwie do po-
przedniego profilera przygotowuje dane wspomagajace profilowanie juz na etapie kompila-
cji. Jednak wyniki uzycia gprofa takze nie byly zadowalajace. Kompilacja z gprofem nie
data spodziewanych rezultatow. Glownym tutaj problemem stato si¢ uzyskanie kodu wyni-
kowego kompatybilnego z gprofem, z ktérego gprof moglby stworzy¢ dane do profilowa-
nia. Ztozono$¢ pakietu Gaussian uniemozliwiata poprawna kompilacje z dotaczonym ko-
dem gprofa.
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4.2. Narzedzie do profilowania wybranych czesci aplikacji

Po niepowodzeniach z zastosowaniem standardowych profileréw postanowiono stwo-
rzy¢ wiasne srodowisko do profilowania i monitorowania obliczen w Gaussianie. W pierw-
szym etapie realizacji narzedzia do automatycznego monitoringu wprowadziliSmy proste
wstawki do kodu przy interesujacych nas funkcjach. Nastgpnie przeprowadzalismy kompi-
lacjg catej aplikacji Gaussian w celu przetestowania czy wprowadzone zmiany dziataja po-
prawnie. Po pozytywnych wynikach przeprowadzonych testow zaczgliSmy rozwija¢ narze-
dzie do automatycznego testowania. Pierwszym krokiem bylo odpowiednie sprecyzowanie
wymagan dla stworzonego srodowiska tak, aby mdc p6zniej przeprowadzi¢ implementacjg
wybranych czesci aplikacji Gaussian w FPGA. Zdecydowano, ze musi ono zapewniac:

1) sparametryzowanie monitoringu funkcji (nazwa funkcji, lokacje),
2) graf wywotan (sparametryzowanie gigbokosci wywotan funkcji),
3) realizacja statystyk czasu wywotan funkcji,

4) monitorowanie danych wejSciowych funkcji.

Te cztery wyzej wymienione wymagania stanowia glowny cel realizowanego profilingu.

Najwazniejszym z nich na wczesnym etapie konwersji Gaussian do sprzgtu jest, jak
juz wczesniej zostato powiedziane, monitorowanie funkcji. Parametryzacja jego polega na
podaniu nazwy funkcji, ktére chcemy monitorowaé oraz jej lokalizacji w przypadku wielu
miejsc jej wywolywania. Kolejne wymaganie to graf wywotan funkcji, ktéry daje nam in-
formacje o tym, z ktérej funkcji nadrzgdnej dana funkcja jest wywotywana. Realizacja sta-
tystyk to funkcjonalnos¢, ktora pozwala nam na uchwycenie wszystkich wykonywanych
funkcji w trakcie zadan testowych oraz catkowite czasy ich wywotan. Ostatnim wymaga-
niem stawianemu naszemu narz¢dziu jest monitorowanie, jakie dane wejsciowe i jaki jest
ich zakres wprowadzany na wejscie funkcji w trakcie obliczen. Wszystkie opcje profilingu
ustalane sa przed kompilacja, a nastgpnie wykonywana jest modyfikacja kodu. W dalszej
czgsci wykonywana jest kompilacja zmodyfikowanych przez narzgdzie zrodet Gaussiana.

Jezykiem programowania, w ktérym tworzono nasze $rodowisko jest Perl, gdyz najle-
piej spelnia wymagania do realizacji postawionych celow. Przede wszystkim chodzi tu
o szybkie szukanie wzorcow i zmiany w kodzie.

Aplikacja Gaussian napisana jest w jezyku Fortran 77. Jezyk ten stwarza wiele proble-
moéw w trakcie tworzenia narzg¢dzia. Przede wszystkim chodzi tutaj o etykietowanie, in-
strukcje skoku oraz petle z etykietami. Powyzsze czynniki znaczaco wplywaja na ztozono$¢
narzgdzia, ktore implementujemy, aby zrealizowac postawione cele profilowania. Wyniki,
jakie uzyskano z profilowania standardowymi narzg¢dziami, nie daty zadowalajacych rezul-
tatow. Jedynie za pomoca opracowanego narzg¢dzia wydzielono lokacje, gdzie interesujace
nas funkcje wystepuja i jak je odrgbnie modyfikowaé i kompilowa¢. Kolejnym faktem, jaki
udato si¢ zaobserwowac jest to, ze standardowe profilery w przypadku skomplikowanych
1 heterogenicznych aplikacji rzadko daja zadowalajace rezultaty.

Na poczatku podjgto probg profilowania funkcji bibliotecznych z math library. Zacze-
to od funkcji eksponenty. Wybranie eksponenty podyktowane byto tym, ze po wstepnej
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analizie obliczen kwantowo-chemicznych stwierdzono, ze funkcja eksponenty jest jedna
z funkcji elementarnych najczesciej wywolywanych w przypadku rozwiazywania rownania
Hartree—Focka, ktore jest obliczane w wigkszoS$ci typow obliczen kwantowo-chemicznych.
Z tego tez powodu rozpoczgto sprzgtowa implementacje funkcji eksponenty. Po wstgpnej
obserwacji zauwazono, ze wigkszo$¢ wywotan funkcji eksponenty (oraz innych funkc;ji ele-
mentarnych) znajduje si¢ w plikach bibliotecznych, ktdre sa statycznie linkowane z reszta
modutéw aplikacji Gaussian. Nastepnie dzigki narzedziu profilujacemu uzyskano linie
kodu dla eksponent, ktore wywotuja si¢ w kodzie najczgsciej. Po wstgpnej obserwacji moz-
na bylo zauwazy¢, ze jest tylko kilka eksponent, ktore wykonuja si¢ zdecydowanie naj-
czgsciej. Na przyktad liczba wszystkich wywotan eksponent w przypadku optymalizacji
geometrii czasteczki benzenu (ztozono$¢ czasteczki ok. 40 atomow) wynosi kilkadziesiat
milionéw.

Réwnolegle ze zlokalizowaniem eksponenty w kodzie Gaussian oraz zmierzeniem
wzglednego czasu jej wywotania dla przyktadowych obliczen, w FPGA zrealizowany zo-
stat sprzgtowy modut do jej obliczania. Dzigki sprzgtowej implementacji uzyskano dwu-
krotne przyspieszenie czasu obliczania eksponenty [12, 13].

Kolejnym etapem bylo uruchomienie tak zrealizowanej eksponenty w Gaussianie.
Jednym z problemoéw jaki si¢ nasuwa jest narzut komunikacyjny zwiazany z czasem prze-
sytania danych (argumentow) do modutu FPGA. Aktualnie prowadzone sa prace nad tym,
aby straty zwigzane z komunikacja byty jak najmniejsze. Pewnym rozwigzaniem moze by¢
to, aby wraz z obliczeniem eksponenty w FPGA realizowane byly jeszcze dodatkowo inne
obliczenia operujace na tych samych argumentach co eksponenta. Mozna to zapewnic
analizujac kod programu, ktory otacza eksponente w Gaussian.

Kolejnymi funkcjami, ktére sa intensywnie uzywane w pakiecie Gaussian, sa funkcje
bibliotek numerycznych BLAS i LAPACK. Podstawy teoretyczne na temat sposobu roz-
wiazywania rownania Hartree—Focka oraz wstgpna analiza kodu za pomoca stworzonego
narzgdzia pozwalaja stwierdzi¢, ze warto zbadaé czy ich sprzgtowa implementacja zwigk-
szy szybko$¢ wykonywanych obliczen w badanym oprogramowaniu (rozdz. 5).

W najblizszym czasie planowana jest taka rozbudowa automatycznego narzedzia, aby
mozliwa byta automatyczna analiza kodu Zzrédtowego pod katem implementacji w uktadach
FPGA. Przede wszystkim chodzi o to, aby takie §rodowisko byto parametryzowane przez
uzytkownika. Dzigki temu uzytkownik begdzie mogt sprecyzowaé, co chee dzigki takiej ana-
lizie i transformacji uzyskac¢. Gléwnym celem takiego Srodowiska bgdzie przedstawienie
kodu zrodtowego w postaci struktur danych, z ktorych bgdzie mozna uzyskac efektywny
kod VHDL. Wyniki wstgpnych badan o tematyce dotyczacej transformacji aplikacji nume-
rycznych do FPGA przedstawione sa w cytowane;j literaturze [3, 9].

5. Wyniki implementacji dla BLAS

Jak zostato wczesniej powiedziane, za pomocg zrealizowanego narzg¢dzia mozna takze
wytypowac algorytmy algebry macierzy jako czgsto wykonywane i takiej, ktorych przy-
spieszenie moze by¢ zauwazalne w czasie realizacji obliczen w programie Gaussian. Ope-



154 Marcin Pietron, Pawet Russek, Kazimierz Wiatr

racje, o ktérych mowa sa realizowane w pakiecie przy wykorzystaniu standartowej bibliote-
ki LAPACK. Realizacja sprzgtowa funkcji z tego pakietu wydaje sie zbyt ztozona, aby byta
optacalna. Duza ilos¢ funkcji w bibliotece LAPACK powodowataby bardzo dlugi czas re-
alizacji takiej implementacji sprzgtowej. Ponadto im bardziej ztozony jest algorytm tym
mniej wydajna jego realizacja sprzgtowa. Méwimy o algorytmach zdominowanych przez
dane i algorytmach zdominowanych przez instrukcje. O ile te pierwsze §wietnie nadajg si¢
do realizacji sprzgtowych, to implementacji tych drugich w ogéle si¢ nie podejmuje pozo-
stawiajac ich sekwencyjng realizacje procesorom. Struktura biblioteki LAPACK bazuje na
funkcjach z podrzednej biblioteki BLAS [1]. Co prawda LAPACK zawiera ztozone proce-
dury, ale rozwiazuje je glownie opierajac si¢ na funkcjach z pakietu BLAS. Podstawowa
operacja w pakiecie BLAS jest mnozenie macierzy realizowane w funkcji GEMM. Funkcja
GEMM jako funkcja podstawowa dla wielu algorytméw algebry macierzy wyzszego pozio-
mu jest w kazdym systemie obliczeniowym poddana bardzo uwaznemu kodowaniu, tak,
aby osiagna¢ przy jej wykonywaniu jak najwigksza moc obliczeniowa. Faktycznie, w prak-
tycznych systemach realizacja funkcji mnozenia macierzy odbywa sie z moca obliczeniowa
dochodzaca do 90% mocy teoretycznej wydajnosci systemu, podczas gdy dla normalnie
realizowanych obliczen faktycznie wykazywana moc obliczenia nie przekracza 50%. Takie
ukierunkowanie obliczen w superkomputerach na wykorzystanie podstawowych operacji
typu GEMM daje mozliwo$¢ przyspieszenia catych aplikacji metoda skupienia uwagi na
przyspieszeniu pakietu BLAS. Zasoby obliczeniowe jednego uktadu Virtex umieszczonego
w module RASC pozwalaja na zaimplementowanie 24 zmiennoprzecinkowych operator6w
podwdjnej precyzji typu MAC (Multiply and Accumulate). Poniewaz uktad Virtex4 oferuje
bloki DSP48, ktore moga by¢ wykorzystane do realizacji uktadow mnozacych istnieja dwa
sposoby realizacji mnozarek: przy pomocy blokéw DSP48 i uniwersalnych blokow logicz-
nych oraz przy pomocy samych uktadow logicznych. Wykorzystanie zasobow DSP48
oczywiscie zmniejsza ilo$¢ koniecznych zasobow uniwersalnych potrzebnych do realizacji
mnozenia zmiennoprzecinkowego (tab. 1). W rezultacie w implementacji sprzgtowej wyko-
rzystujemy uklady mnozace dwojakiego rodzaju. Zasoby obliczeniowe konieczne do reali-
zacji dodawania zmiennoprzecinkowego podwdjnej precyzji rowniez przedstawiono w ta-
beli 1. Poniewaz do realizacji operacji MAC potrzeba jednego uktadu mnozacego i doda-
jacego (plus dodatkowa logika sterujaca) otrzymujemy w wyniku 24 uktadow MAC
w jednym uktadzie FPGA: 6 uktadow MAC wykorzystujacych moduty DSP48 i 18 ukfa-
dow zbudowanych z samej logiki uniwersalnej. Przy czgstotliwosci pracy RASC-a, ktéra
wynosi 200 MHz oznacza to moc obliczeniowa 9,6 MFLOP. Poréwnujac t¢ moc z moca
procesora Itanium?2 1,5 MHz o mocy obliczeniowej 6 MFLOP, widzimy, ze akceleracja ob-
liczen oparta na uktadach FPGA nawet w zastosowaniach obliczen wielkiej skali moze daé
dobre rezultaty. Poréwnanie ukladow Virtex4 i1 procesoréw Itanium2 jest uzasadnione
o tyle, ze oba typy uktadow realizowane sa w tej samej technologii polprzewodnikowej
90 nm. Nalezy jeszcze zauwazyc, ze osiagnigta w FPGA moc obliczeniowa jest dostgpna
dla zegara 200 MHz wobec 1,5 GHz w Itanium. Moze to mie¢ znaczenie, jezeli moc rozpra-
szana przy realizowanych obliczeniach begdzie istotnym parametrem.
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Tabela 1
Zasoby sprzgtowe elementéw architektury mnozenia macierzy dla reprezentacji
zmiennoprzecinkowej liczb o podwdjnej precyzji: double add —sumator; double mull
— uktad mnozacy wykorzystujacy bloki DSP48; double mul2 — uktad mnozacy zbudowany
w oparciu o logike ogdlnego stosowania; double MAC1 — modut pomnéz-i-dodaj
wykorzystujacy DSP48; double MAC2 — modut pomnoéz-i-dodaj zbudowany tylko
z logiki uniwersalnej

Element Liczba Macrocel Liczba DSP48
double_add 851 0
double_mull 559 16
double_mul2 1335
double MAC1 1954 16
double_ MAC2 2730

6. Podsumowanie

Uzyskane wyniki pozwolg uzyska¢ odpowiedz na pytanie, ktora czes¢ Gaussian warto
implementowa¢ w FPGA oraz jakie bgdzie dzigki temu przyspieszenie obliczen? Nastgpnie
planowane jest wydobycie obliczen rownolegtych w aplikacji Gaussian. Konieczna bedzie
wiedza, jak te obliczenia sa wykonywane. Do tej pory w celach testowych wykonywane
byly w Gaussianie gtdownie optymalizacje geometrii. W dalszym planie na uwadze mamy
wykonanie takze innego typu obliczen kwantowo-chemicznych, aby daty nam one miaro-
dajne wyniki i pozwolily pokaza¢, co jest najbardziej czasochlonna czg$cia catej aplikacji.
Nalezy podkresli¢, ze najlepsze rezultaty przyspieszenia w koprocesorze FPGA mozna
osiagnaé przy seryjnej realizacji obliczef jednego rodzaju. Implementacja sprz¢towa mno-
zenia macierzy i innych wymienionych funkcji da najlepsze rezultaty, jezeli w kodzie pro-
gramu operacje te beda grupowane tak, aby odwotywac sig do koprocesora FPGA dla wigk-
szego pakietu danych wyjsciowych (operacje typu SIMD). Spehienie takiego zatozenie
wymaga prac nad przekodowaniem programu Gaussian.
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