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Implementacja w ukladach FPGA
modulu obliczajacego funkcj¢ jednoelektronowa

1. Wprowadzenie

Od wielu lat prowadzone sa badania nad wykorzystaniem uktadow programowalnych
FPGA (Field Programmable Gate Array) w HPC (High Performance Computing) jako
akceleratorow sprzgtowych. Obliczenia HPC wykonywane sa zazwyczaj w standardzie
liczb zmiennoprzecinkowych podwdjnej precyzji, wymagajacych do$¢ znaczacych zaso-
bow logicznych, ktorych ilo$é byta relatywnie mata. W ostatnich latach jednak obserwuje
si¢ znaczacy wzrost zasobow uktadow logiki rekonfigurowalnej, dlatego tez wielu produ-
centow akceleratorow sprzgtowych (SGI, SRC, DRC, Xtrem-Data) [1] sktania si¢ w kierun-
ku wykorzystania uktadéw FPGA w systemach HPC.

Autorzy niniejszego artykutu od kilku lat prowadza badania nad przyspieszaniem al-
gorytmow kwantowo-chemicznych. W wyniku licznych konsultacji wybrano czgs¢ ekspo-
nencjalng funkcji orbitalnej (rownanie (3)) do akceleracji sprzgtowej. Operacja ta jest bar-
dzo czgsto spotykana w obliczeniach kwantowo-chemicznych i moze by¢ wykorzystania
réwniez w innych systemach obliczeniowych, nad ktérym pracuja autorzy niniejszej pracy
(np. metoda kwantowego Monte Carlo [3, 4]).

Autorom nie jest znana podobna sprzg¢towa akceleracja. Nalezy rowniez nadmienic, ze
wyniki prezentowane w niniejszej pracy stanowia pierwszy etap sprz¢towej akceleracji ca-
lej funkcji orbitalnej. Ostatecznym celem realizowanego projektu jest petna implementacja
modutu realizujacego operacj¢ catkowania potencjatu korelacyjno-wymiennego. Procedura
ta jest wicloetapowa i zostanie pokrotce omdéwiona na tamach niniejszego artykutu.

2. Platforma obliczeniowa

SGI Altix 4700 jest wieloprocesorowym superkomputerem DSM (Distributed Shared
Memory), ktory moze zosta¢ rozbudowany do 512 procesoréw Itanium oraz 6 TB wspol-
dzielonej pamigci operacyjnej. Do systemu dolaczane sa rowniez rekonfigurowane moduty
RASC (Reconfigurable Application Specific Computing), ktore komunikuja si¢ z pozostata
czescia jednostek obliczeniowych za posrednictwem interfejsu NUMA-link (Non-Uniform
Memory Access Link) na réwnych prawach z innymi procesorami.
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Rys. 1. Struktura platformy obliczeniowej z uktadem RASC

Jednostka RASC [1] sktada si¢ z dwoch uktadow Xilinx Virtex-4 LX-200 [8] (rys. 1).
Na kazdy uktad FPGA przypada jeden modut TIO (uktad ASIC zapewniajacy komunikacje
z reszta systemu poprzez magistralg NUMA-link) oraz pi¢¢ synchronicznych pamigei
SRAM, zgrupowanych logicznie w trzy struktury.

3. Algorytm

Rownie Schroedingera niezalezne od czasu dla systemu skladajacego si¢ z N czastek
bedacych we wzajemnej interakcji mozemy wyrazi¢ nastgpujaca zaleznosScia [S]:

A
Hy=FEy 1)
gdzie:
vy — funkcja falowa,
H — hamiltonianem,
E — energia uktadu.

Z réwnania (1) nastgpnie uzyskuje si¢ wybrane parametry badanego ukladu czastek
opisujace okreslone jego wiasnosci (np. catkowita energia). Bledy aproksymacji oraz obli-
czen na etapie wyliczania funkcji falowej manifestuja si¢ nastgpnie w doktadnosci uzyska-
nych wynikéw. Dlatego bardzo wazny jest dobér odpowiedniej precyzji obliczen, ktora na-
stgpnie pozwoli uzyska¢ wiarygodne wyniki. Z drugiej jednak strony w zbyt duza precyzja
angazuje zwigkszone zasoby logiczne uktadu FPGA.

W rzeczywistosci liczba czasteczek w badanym uktadzie jest na tyle duza, ze nie ist-
nieje mozliwos¢ znalezienia doktadnego rozwiazania analitycznie. W takim przypadku
stosowane sa przyblizenia, aby zredukowac problem obliczeniowy. Omawiany w niniej-
szej pracy algorytm stanowi fragment procedury SCF (Self-Consistent Field), nazywanej
czasem metoda Hartreego—Focka. Réwnanie Hartreego—Focka jest numerycznym przybli-
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zaniem rozwigzania réwnania Schroedingera. Ogodlna procedura rozwiazania réwnania
Hartreego—Focka w zapisie macierzowym wyraza si¢ nastgpujacym réwnaniem[5]:

FC-SCE=0 2)
gdzie:
F — operator Focka,
C — macierz nieznanych wspotczynnikow,
S — macierz calek nakladania,
E — diagonalna macierz energii orbitalnych, wszystkie macierze sa jednakowych

rozmiarow.

Rozwiazanie rownania Hartreego—Focka jest procesem iteracyjnym. W kazdym kroku
iteracji budowana jest macierz Focka, ktora zalezy od orbitali atomowych (funkcji jedno-
elektoronowych). Dlatego orbitale musza zosta¢ wyliczone w kazdej iteracji algorytmu.
Eksponencjalna czgséci funkcji orbitalnej w znaczacy sposéb wplywa na szybkos$¢ obliczen
i zostala zaimplementowana sprzgtowo.

Czes$¢ eksponencjalna funkcji orbitalnej jest wyrazona nastgpujaca zaleznoscia:

- . 2 —_ . 2
Xr(r) =D c;Nie™ ™" =y Cie™™" 3
i i

Algorytm ten zostat podzielony na kilka sekcji, z ktorych kazda zostata zaimplemento-
wana jako odrgbny modut (rys. 2).
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Rys. 2. Schemat blokowy modutu EP, ktora realizuje obliczenia funkcji orbitalnej
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Wszystkie bloki funkcjonalne, z ktérych zbudowany jest modut EP (modut obliczaja-
cy ekspotencjalna cze$¢ orbitalu atomowego), pracuja w petni potokowo w celu zapewnie-
nia jak najwyzszej wydajnosci.

Uklad mnozacy zmiennoprzecinkowy

Modut o modyfikowanej szerokosci wejs¢, ktorych wartos¢ moze si¢ zmieniaé w prze-
dziale od pojedynczej do podwdjnej precyzji. Architektura tej jednostki zostata oméwiona
doktadnie w [7].

Modul zmiennoprzecinkowy exp()

W module zastosowano algorytm mieszany obliczania funkcji exp() (wielomianowo-
-tablicowy).

& = 2x-logze — 2% _ex—x,-/logze (4)

gdzie x; jest czgscia catkowita x-log,e.
Architektura tej jednostki zostata omowiona doktadnie w osobnym dokumencie [6].

Akumulator zmiennoprzecinkowy

Jest to koncowy modut logiki EP odpowiadajacy za sumowanie oraz przechowywanie
wynikéw operacji wyliczania funkcji jednoelektronowej (orbitalu). Jest to jednostka w pet-
ni potokowa i parametryzowana pracujaca w standardzie zmiennoprzecinkowym w zakre-
sie od pojedynczej do podwoéjnej precyzji.

4. Wyniki implementacji oraz uzyskane przyspieszenie obliczen

Modut EP zostat zaimplementowany na platformie RASC. Zostata zamieszczona ilos¢
zajgtych zasobow zajgtych przez moduty sprzgtowe dla dwoch skrajnych przypadkow, po-
jedynczej oraz podwdjnej precyzji.

Konstruktor platformy RASC firma SGI [1] dostarcza logike core services stanowiaca
interfejs pomigdzy algorytmem uzytkownika oraz modutami zewngtrznymi podtaczonymi
do uktadu FPGA. Logika ta jest niezbgdna do prawidlowej komunikacji oraz sterowania
aplikacja umieszczona w akceleratorze RASC, dlatego musi zosta¢ uwzgledniona w bilan-
sie zajetosci zasobow (tab. 1, 2).

Tabela 1
Wyniki implementacji modutu EP dla pojedynczej precyzji obliczen

Wyniki implementacji #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs
Modut EP 2229 (1%) | 1975 (1%) 2 (0,006%)
Modut EP + core services | 11560 (7%) | 15922 (9%) 25 (7%)
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W ramach logiki EP modut exp() jest jedynym, ktory wykorzystuje pamigci BRAM do

Tabela 2
Wyniki implementacji modutu EP dla podwojnej precyzji obliczen

Wyniki implementacji

#4-input LUT

#FF

# 18-Kb BRAMs

Modut EP

8684 (4,8%)

7891 (4%)

6 (0,02%)

Modut EP + core services

18015 (10%)

21838 (12%)

29 (8%)

przechowywania wspotczynnikow tablicowych (tab. 3).

Tabela 3

Wyniki implementacji modutow sktadowych logiki EP dla pojedynczej precyzji

Wyniki implementacji | #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs
Exp() 820 (0,5%) 920 (0,5%) 2 (0,006%)
Ukt. mnozacy 549 (0,3%) | 444 (0,25%) 0
Akumulator 860 (0,5%) 605 (0,4%) 0

Tabela 4

Wyniki implementacji modutéw sktadowych logiki EP dla podwojnej precyzji

Wyniki implementacji #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs
Exp() 5025 (3%) 5223 (3%) 6 (1,8%)
Ukt. mnozacy 2316 (1%) 1850 (1%) 0
Akumulator 1343 (0,5%) | 818 (0,4%) 0

Mozna zauwazy¢, ze moduly Exp() oraz akumulator absorbuja najwigksza ilos¢ zaso-
béw logicznych (tab. 3, 4). Warto réwniez zwrdci¢ uwage, ze zaproponowane rozwiazanie

odznacza sig¢ do§¢ sporym opoznieniem potokowym (tab. 5), ktore jest cena za uzyskiwana
duza szybkos$¢ przetwarzania danych.

Tabela 5§

Oproznienie potokowe poszczegdlnych modutow sktadowych
Modut Uktad mnozacy | Exp() | Akumulator | EP
Opoznienie potokowe dla pojedynczej precyzji 4 21 8 33
Opoznienie potokowe dla podwojnej precyzji 5 30 10 45
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Ze wzgledu na specyfikg algorytmu istnieje mozliwos¢ umieszczenia czterech jedno-
stek EP pracujacych standardzie pojedynczej precyzji obliczen w jednym uktadzie FPGA
na platformie RASC. Na podstawie przeprowadzonych pomiaréw, obliczenia dla jednego
32-bitowego argumentu zajmuja 4 ns lacznie z transferem danych w obu kierunkach dla
czgstotliwoscei pracy uktadu FPGA rownej 200 MHz (tab. 6).

Tabela 6
Uzyskane przyspieszenie obliczen
Czas wykonania pojedynczej operacji obliczania funkcji Uzyskane przyspieszenie
jednoelektrodowej przez procesor Itanium [ns] [RASC/Itanium]
20 5

W przedstawionej kalkulacji przyspieszania przyjgto zalozenie, ze kod wykonywany
przez procesor Itanium jest w petni zoptymalizowany w sensie implementacji oraz opcji
ustawien flag kompilatora.

Dla wszystkich mozliwych potaczen w ramach projektowanego modutu mozna doko-
nywaé odpowiedniego doboru $ciezki danych (rys. 3), preferowanym przez autora podej-
$ciem jest metoda gora — dot (Top down). Dysponujac wiedza, jaka jest wymagana wyjscio-
wa precyzja nadrzgdnego modutu, stopniowo dokonuje si¢ analizy doktadnosci wyniku dla
modutéw znajdujacych si¢ stopien nizej w hierarchii projektu. Takie podejscie umozliwia
w efekcie okreslenie ilosci bitow strazniczych (Guard bits) dla najbardziej elementarnych
blokow sktadowych projektu. Oczywiscie w tym miejscu pojawia si¢ pytanie, w jaki spo-
s6b mozna si¢ dowiedzie¢, jaka jest graniczna precyzja obliczen dla danego fragmentu
przyspieszanej aplikacji, dla ktorej wciaz otrzymywany jest poprawny wynik. Obliczanie
naukowo-techniczne prowadzone sa zazwyczaj w notacji zmiennoprzecinkowej podwojne;j
precyzji, gdyz jest to standardowy format zapisu danych stosowany w procesorach ogdlne-
go przeznaczenia. Okazuje si¢ jednak, ze taka doktadno$é¢ obliczen jest czgsto nadmiarowa
i kosztowna w przypadku implementacji w uktadach FPGA, dlatego tez stosowane sa rozne
rozwiazania majace umozliwi¢ okreslenie rzeczywistej wymaganej w danym algorytmie
precyzji danych. Autor proponuje metodg zaburzania $ciezki danych aplikacji, ktorej frag-
ment ma by¢ zaimplementowany w uktadach rekonfigurowalnych. Metoda ta polega na
skalowaniu szerokosci danych wejsciowych aplikacji (fragmentu kodu wykonywany na
procesorze) w celu okreslenia jej granicznej wartosci precyzji obliczen, przy ktorej otrzy-
mywany jest wciaz poprawny wynik. Nalezy nadmieni¢, ze istnieje szereg bibliotek pro-
gramistycznych umozliwiajacych definiowanie liczb o arbitralnie definiowalnej precyzji
np. [9]. Wykorzystujac t¢ metodg, udato sig¢ stwierdzi¢, ze do zapewnienia poprawnosci
obliczen eksponencjalnej czgsci orbitalu atomowego jak roéwniez samej funkcji orbitalu
atomowego wystarczy pojedyncza precyzja obliczen. Oryginalny algorytm wykonywany
z zastosowaniem procesora ogdlnego przeznaczenia pracuje na liczbach zmiennoprzecin-
kowych podwdjnej precyzji.
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Rys. 3. Zalezno$¢ biedu $redniego na wyjsciu jednostki exp()
w zaleznosci od szerokosci bitowej pierwszego uktadu mnozacego (rys. 2)

5. Whnioski

Przedstawiona w niniejszej pracy implementacja stanowi kolejny krok do sprzgtowe;j
realizacji jednostki obliczajacej potencjal korelacyjno-wymienny.

Wyniki implementacji obrazuja niewielka ilo$¢ zajmowanych zasobow logicznych
przez opisywany modut, jest tak nawet dla podwdjnej precyzji obliczen. Uzyskano rze-
czywiste przyspieszenie rzedu 5%, w porownaniu z realizacja tego samego algorytmu na
procesorze Itanium 2 1,6 GHz. Nalezy zaznaczy¢, ze gdyby nie uwzglednia¢ opdznien
wnoszonych przez transfer danych na magistrali komunikacyjnej pomigdzy procesorem
i uktadem FPGA przyspieszenie byloby 16%. Dlatego w systemie wieloprocesorowym,
gdzie wymagany jest transfer danych pomigdzy procesorami w celu zrownoleglenia obli-
czen, bardziej miarodajnym wspotczynnikiem przyspieszenia bylby 16x.

Mozna oczekiwaé, ze, wyniki akceleracji beda znacznie lepsze w miar¢ zwigkszania
liczby stopni przetwarzania (stopnia skomplikowania algorytmu) zaimplementowanego
w uktadzie FPGA, gdyz kwestie kosztow transferu danych beda odgrywaty mniejsza rolg.
Wazna kwestia jest rowniez szeroko$¢ interfejsu komunikacyjnego uktadu FPGA, w przy-
padku platformy RASC wynosi ona 128 bitow. Autorzy dysponuja obecnie réwniez platfor-
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ma firmy SRC Computers, ktorej szerokos¢ interfejsu komunikacyjnego wynosi 256, co
automatycznie prowadzi do zwigkszenia uzyskiwanego przyspieszenia do 10x bez zadnych
dodatkowych modyfikacji struktury omawianego modutu. Nalezy oczekiwac, ze producen-
ci akceleratorow sprzgtowych opartych o uklady FPGA beda zwigksza¢ szybkos¢ interfej-
sow komunikacyjnych, gdyz takie postgpowanie pozwala w petni wykorzysta¢ potencjat
struktur logiki programowalne;.
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