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Sprz¢towa implementacja
czesci wielomianowej funkcji orbitalne;j
na potrzeby obliczen kwantowo-chemicznych

1. Wprowadzenie

Algorytmy stosowane w chemii kwantowej odznaczaja si¢ ogromnymi wymaganiami
obliczeniowymi. W przypadku bardziej zaawansowanych uktadéw czasteczek, sktadaja-
cych si¢ z kilkunastu atomow, czas obliczen realizowanych z wykorzystaniem komputerow
duzej mocy jest rzedu kilku dni. Dlatego podejmowane byly w przesztosci i sa obecnie
liczne inicjatywy majace na celu przyspieszenie tego rodzaju obliczen [1, 2]. Zrodzit sig tez
pomyst wykorzystania uktadow FPGA do akceleracji obliczen zmiennoprzecinkowych
w chemii kwantowej. Matryce rekonfigurowalne wydaja si¢ atrakcyjne, ze wzgledu na
mozliwo$ci implementowania niskopoziomowych operacji, ktore stwarzaja szerokie mozli-
wosci doboru oczekiwanej precyzji obliczen. Ta wlasno§é ma szczegdlnie istotne znacznie
w przypadku algorytmoéow iteracyjnych, dla ktorych w kolejnych krokach oczekiwana
jest, coraz wigksza doktadnosci obliczen. Redukcja precyzji obliczen prowadzi jednocze-
$nie do zmniejszenia zajgtosci zasobow, a przede wszystkim do przyspieszenia wykony-
wania operacji. Uktady FPGA dzigki silnie rownolegtej architekturze wewngtrznej pozwa-
laja na dostosowanie struktury jednostki obliczeniowej do rozmiaru uktadu czasteczek, dla
jakiego prowadzone sa obliczenia, uwzgledniajac typy powlok atomowych oraz ilosci
funkcji bazy.

Obecnie coraz powszechniej wykorzystywane sa jezyki wysokiego poziomu takie jak
Impuls C, Mitron C [8], ktore jednak pomimo skrocenia czasu projektowania, nie pozwala-
ja na tak efektywne modelowanie bitowych operacji jak jezyki HDL. Dlatego postanowili-
$my w naszej pracy wykorzysta¢ jezyk VHDL, co zaowocowalo rdwniez implementacja
szeregu silnie zoptymalizowanych modulow zmiennoprzecinkowych, takich jak funkcja
exp, akumulator, uktad mnozacy, ktére odznaczaja si¢ lepszymi parametrami niz odpowia-
dajace im jednostki z biblioteki producentow [7].
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Do realizacji prezentowanego w niniejszym artykule modutu zostata wykorzysta plat-
forma SGI RASC, istnieje ona juz kilka lat i zyskala sobie rzesze uzytkownikéw. Pojedyn-
cza karta zawiera dwa uktady Xilinx Virtex-4 LX200 oraz 80 MB pamigci QDR SRAM [3].
Jest ona umieszczona w strukturze komputera SMP SGI Altix 4700. Autorzy przeprowadzi-
li réwniez badania wydajnosci wspomnianej platformy, opisane w osobnej pracy [4], co
pozwolito wyraznie oddzieli¢ wyniki prowadzonych badaniach od specyfiki i wydajnosci
samej platformy.

2. Algorytm

Jedna z najbardziej popularnych i najprostszych technik aproksymacji réwnania
Schroedingera jest metoda Hatree—Focka. Ogdlna procedura rozwiazania tego réwnania
jest metoda samouzgodnienia. Wykonywana jest ona w sposob iteracyjny, az do uzyskania
oczekiwanego wyniku (oczekiwanej doktadnosci). Ogolna procedura rozwigzania réwna-
nia Hartree—Focka w zapisie macierzowym wyraza si¢ nast¢pujacym rownaniem [5]:

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

rozmiarow.

W niniejszym artykule prezentowany jest fragment algorytmu obliczania wartosci or-
bitalu atomowego w punkcie bezposrednio wykorzystywany w ramach metody DFT [5],
ktory wyrazony jest nastgpuja formuta (2).

k1 —or?
Xklm(r)=cx'cy'Cz'rxryrzmzcie " (2)
i

gdzie wartodci r, ry, r, sa to wspolrzedne punktu gridu rzutowanego na atom, dla ktore-
go prowadzone sg obliczenia, natomiast C,, C,, C, sa wspolczynnikami normalizacji. Wy-
ktadniki &, [/, m zaleza od typu powtloki atomowej (s, p, d lub f). Natomiast wartosci C;
oraz o, sa wspotczynnikami bazy atomowej, w jakiej prowadzone sa obliczenia. Zalezno$¢
P = rx2 + ry2 + rz2 okresla potozenie danego punktu rzutowego na kazdy atom [5] w siatce
przestrzennej.

Obliczanie czg$ci wielomianowej funkcji orbitalnej wykonywane jest z wykorzysta-
niem wspodtczynnikow eksponencjalnych otrzymanych jako wynik dziatania jednostki EP,

opisanej w odrgbnej publikacji [6]. Opisywane w tej pracy obliczenia prowadzone sa
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w oparciu o zalezno$¢ wyrazona roéwnaniem (3), stanowi ona cze$¢ sktadowa formuty opi-
sujacej funkcj¢ orbitalng (2).

k1l
Xw(r):Cx'Cy 'Cz'rxryrz"?1 3)

3. Architektura modulu

Implementacja réwnania (3) z wykorzystaniem procesora ogdlnego przeznaczenia
sprowadza si¢ do stworzenia struktury ztozonej z kilku petli obliczeniowych, w przeciwien-
stwie do implementacji w ukladach FPGA, ktéra wymaga opracowania odrgbnego sprzgto-
wego modutu. Podstawowymi zalozeniami przyj¢tymi podczas implementacji algorytmu
sprzgtowej realizacji wielomianowej czgSci orbitalu atomowego bylo wielokrotne wyko-
rzystywanie raz obliczonych wspotczynnikdw oraz generowanie ich z wlasciwym wyprze-
dzeniem, tak by mozliwe bylo zapewnienie plynnosci pracy calego systemu obliczania
funkcji orbitalnej. Z tego tez wzgledu modut PP (obliczajacy czg$¢ wielomianowa orbitalu
atomowego) podzielony zostal na dwa bloki sktadowe (rys. 1): pp_gen, pp_read, z ktorych
kazdy spetnia odrgbna funkcjg. W zaleznosci od typu powtoki rownanie (3) przybiera rozng
postac (tab. 1), uwzgledniajaca rowniez wspotczynniki normalizacji. Dla wyzszych powtok
ros$nie ilo§¢ orbitali atomowych, co jak to zostanie w dalszej czgsci artykutu pokazane
wplywa na efektywnos$¢ pracy modutu PP.

pp-ge >| mux0 »| BM.O » mux2
! L . .
JRE— 4 >
pp_read mux1 N ;
> " mux R
BM. 1 o
" mult |—p
EP fifo |
Shell_type Start_gen
Icll type R
Stb_in PP_FSM Start_read .
Shell t
Next EP ell _type .
End_point _

Rys. 1. Schemat blokowy logiki PP (obliczajacej wielomianowa czg$¢ funkcji orbitalnej)
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Tabela 1
Cze$¢ wielomianowa orbitalu atomowego w zaleznosci od typu powloki
Typ Typ orbitalu Wspotezynnik Czese
powtoki (wartosci k,1,m) normalizacji wielomianowa
s 1 1 1
p X 1 X
Y 1 y
Z 1 z
d X’ 1/3 1/3x°
Xy 1 Xy
XZ 1 XZ
Y? 1/3 1/3-y*
yz 1 yz
z 1/3 1/37*
f X’ 2/30 2/30-x°
X%y 1/3 1/3-x%y
X’z 1/3 1/3x°z
xy’ 1/3 1/3-xy*
Xyz 1 Xyz
xz’ 1/3 1/3xz*
Y? 2/30 2/30y°
Y’z 1/3 1/3-y’z
yz* 1/3 1/3.y2*
z 2/30 2/30

Logika pp_gen (rys. 1) generuje wartosci wspotczynnikow wielomianowych funkcji
orbitalnej, ktore beda uzywane w nastgpnym kroku obliczeniowym. Natomiast jednostka
pp_read odczytuje wartosci obliczonych uprzednio (w poprzednim kroku) wspolczynni-
kow, na podstawie informacji o rodzaju powtoki, dla jakiej prowadzone sa obliczenia.
Uktad mnozacy wykorzystywany jest do otrzymania iloczynu czg$ci wielomianowej oraz
eksponencjalnej [6]. Synchronizacj¢ pracy przedstawionych jednostek zapewnia automat
stanu pp_fsm (rys. 2).



Sprzgtowa implementacja czg$ci wielomianowej funkcji orbitalne;...

943

N

IDLE
Start = ‘1"
A 4
STATEO
Generacja nowych warto$ci
czgsci wielomianowej orbitalu
4 atomowego
STATE1
A 4
STATE3 STATE4
A
Odczyt obliczonych uprzednio
wartosci dla wszystkich orbitali
w ramach atomu

STATE2

d
hl

N,

STATES

Rys. 2. Automat sterujacy praca logiki obliczajacej cze$¢ wielomianowa orbitalu atomowego

N

STATEG6

Modut pp_gen odczytuje wspotrzedne punktow rx, ry, rz z pamigei FIFO i wykonuje
obliczenia wszystkich czgs$ci wielomianowych dla powtlok s, p, d, f. Operacja ta wymaga 22
krokéw obliczeniowych. Tak jak to zostalo uwidocznione na schemacie blokowym modutu
PP (rys. 1), pamigci wewngtrzne zostaty zdublowane. Takie podejscie umozliwia ich wspot-
dzielenie pomigdzy moduty pp_gen oraz pp_read, ktére naprzemiennie odczytuja i zapisuja

ich zawartos$¢.

Mozna zauwazy¢, ze opisane rozwiazanie uwidacznia swoje zalety, gdy oblicze-
nia prowadzone sg dla powtok wyzszych rzedow (p, d, f). W takiej sytuacji naktad obli-
czeniowy logiki pp_gen zwiazany z wygenerowaniem wspolczynnikéw wielomianowych
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wykorzystywany jest w petni podczas pracy modutu pp_read, gdyz raz wygenerowane war-
toéci sa nastgpnie wielokrotnie wykorzystywane.

Natomiast gdy w obliczeniach pojawiaja si¢ dominujaca ilos¢ powlok typu s, naktad
obliczeniowy zwiazany z wygenerowaniem wszystkich orbitali dla danego zestawu rx, ry,
rz nie jest wykorzystany. W takiej sytuacji modut pp read musi oczekiwaé na logikg
pp_gen. Proponowanym rozwigzaniem tej kwestii, a tym samym zapewnienie bardziej
optymalnego wykorzystania zasob6w obliczeniowych byloby dokonywanie uprzednie-
go rozpoznania, jaka jest najwyzsza powtoka dla danego punktu i atomu (punktu rzutowa-
nego na atomie) i nastgpnie podanie tej informacji do automatu sterujacego logiki pp_gen,
tak by generowaé wspodtczynniki tylko dla rzeczywiscie istniejacych powlok. Z wprowa-
dzeniem wspomnianej modyfikacji wiazatoby si¢ jednak opdznienie w uruchomieniu jed-
nostki pp_gen, zwiazane z uprzednim okresleniem najwyzszej powloki atomowej w danym
cyklu obliczeniowym, co w znaczacym stopniu zwigkszytoby ilo$¢ operacji sekwencyj-
nych w wykonywanych w ramach modulu. W konsekwencji rozwiazanie to nie zostato
wprowadzone.

Schemat blokowy modutu pp_gen zostal zamieszczony na rysunku 3, mozna zauwa-
zy¢, ze modul ten zwiera w swojej strukturze dwa rodzaje pamigci, z ktdrych tylko jedna
big memory jest dostgpna zewngtrznie (wspotdzielona) oraz zawiera dane wykorzystywane
w dalszych obliczeniach. Pamig¢ small memory pelni natomiast rol¢ pomocnicza przecho-
wujac chwilowe wartosci, ktore sa wykorzystywane w procesie obliczania wspotczynni-
kow wielomianowych umieszczanych nastgpnie w pamigci big memory. Skad nastgpnie
wspotczynniki te czytane sa 1 wymnazanie przez uprzednio obliczone wartosci eksponen-
cjalne otrzymane jako rezultat dziatania modutu EP [6].

Small memory
1 MUXO0 | |
» 0 "1 mult "
FSM
> 0 MUX1 o
»
Big memory
Sygnaly odczytu
zewngtrznej pamigei

Rys. 3. Automat sterujacy praca logiki obliczajacej czgs¢ wielomianowa orbitalu atomowego

Nalezy zaznaczy¢, ze pamig¢ small memory zaimplementowana jest w strukturze
FPGA jako distributed memory ze wzglgdu na nieduzg ilo$¢ przechowywanych wspotczyn-
nikéw pomocniczych (tylko sze$¢). Peten cykl obliczania wszystkich wspotczynnikow wie-
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lomianowych orbitali od s do f wymaga przejscia dwudziestu p stanow automatu stanu logi-
ki pp_gen. Automat synchronizuje pracg wewngtrznych pamigci BRAM, multiplekserow
oraz pobierania danych wejSciowych. Dzigki wielokrotnemu wykorzystaniu obliczonych
wartosci posrednich mozliwa byta znaczna redukcja iloci stanow wewngtrznych automatu
oraz czasu generowania wspotczynnikow wielomianowych. Ze wzgledu na ilo$¢ danych
przechowywanych i konieczno$¢ korzystania z dwoch interfejsow w przypadku pamigci
big memory zastosowano BRAM. Zapewnia ona réwniez komunikacj¢ pomig¢dzy moduta-
mi pp_gen oraz pp_read.

4. Osadzenie jednostki PP w strukturze modulu Orbital

Po zaimplementowaniu jednostka PP zostatla umieszczona w systemie obliczajacym
warto$¢ orbitalu atomowego w punkcie (rys. 4). Modut ten ztozony jest z szeregu blokéw
logicznych realizujacych obliczenia oraz zapewniajacych komunikacj¢ z procesorem Ita-
nium 2 1.6 GHz. Procesor ten spehia rolg¢ gospodarza w systemie obliczeniowym i steruje
praca akceleratora, realizujac jednoczesnie obliczenia czgsci sekwencyjnej algorytmu ge-
nerowania macierzy potencjatu korelacyjno-wymiennego [5].
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Rys. 4. Osadzenie jednostki PP w strukturze modutu Orbital
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5. Wyniki implementacji

Ponizej zostala przedstawiona informacja dotyczaca zajgtosci zasobow logicznych
uktadu FPGA dla dwoch skrajnych przypadkoéw szerokosci magistrali danych modutu ob-
liczajacego cze$¢ wiclomianowa orbitalu atomowego. Dla modutu pracujacego w standar-
dzie zmiennoprzecinkowym podwojnej oraz pojedynczej precyzji, w ktorym zajgtos¢ zaso-
bow jest wielokrotnie mniejsza (tab. 2 i 3). Nalezy nadmieni¢, ze precyzja pojedyncza zo-
stata wybrana, jako docelowa, gdyz jest wystarczajaca w przypadku metody DFT [5].

Tabela 2
Wyniki implementacji modulu PP dla podwdjnej precyzji obliczen

Wyniki implementacji #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs
Modut PP 4164 2%) 6257 (3%) 6 (0.06%)
Modul PP+core services 13495 (11%) 20204 (11%) 29 (8%)
Tabela 3

Wyniki implementacji modutu PP dla pojedynczej precyzji obliczen

Wyniki implementacji #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs
Modut PP 1499 (0.6%) 1180 (0.5%) 2 (0.02%)
Modut PP + core services 10830 (6%) 15127 (8%) 25 (7%)

Czas wykonania operacji PP wynosi $rednio 10 taktow zegara, od momentu podania
sygnatu odczytu do chwili pojawiania si¢ pierwszego wspotczynnika orbitalu na wyjsciu.
Nalezy zaznaczy¢, ze generowanie pierwszego zestawu wspotczynnikow wielomianowych
zachodzi w czasie, gdy nie pojawily si¢ jeszcze pierwsze wspotczynniki eksponencjalne.
Jest to wynikiem opo6znienia potokowego modutu EP [6].

Prezentowany wykres (rys. 5) obrazuja przyrost zasobow logicznych LUT modutu PP
dla dwoch przepadkow:

— Gdy zmianie ulega tylko szeroko$¢ magistrali wejSciowej danych (szeroko$¢ magistra-

li wyjSciowej pozostaje stata).

— Gdy modyfikowana jest liczba bitdw zarowno magistrali wejsciowej jak 1 wyjSciowe-
go interfejsu danych (w zakresie od 32 do 64 bitow).

Na podstawie powyzszych zalezno$ci mozna zauwazy¢, ze zmiana szerokosci magi-
strali wejSciowej w znacznie mniejszym stopniu wplywa na zajetos$¢ zasobow uktadu pro-
gramowalnego niz modyfikacja zardéwno wejsciowej 1 wyjsciowe]j szyny danych. Dlatego
tez w sytuacji, gdy pobierane dane sa podwojnej, a dalsze obliczenia (w kolejnych krokach)
prowadzone beda w pojedynczej precyzji, zalecane jest na etapie obliczen czgsci wielo-
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mianowej zredukowac precyzje wyniku, gdyz przyczyni si¢ to znaczaco do zmniejszenia
wykorzystania zasoboéw przez logike PP.

Przeprowadzone zostaty poréwnawcze testy obliczeniowe dla czasteczki wody. W tym
celu dokonano pomiaru czasu wykonania algorytmu obliczania orbitalu atomowego na pro-
cesorze Itanium 2 1,6 GHz oraz na platformie RASC. Dla bloku 512 punktéw czas ten
wynosi 2885 us, natomiast czas wykonania tych samych obliczen na platformie RASC to
okoto 3174 us.

Zajgto$¢ blokow LUT

12000

—l— magistrala_wej_wyj

—&— magistrala_wej

10000

8000

6000

ilos¢ jednostek LUT

0 ———TT T — r
S I AN 0 S @ L P &

szerokos¢ magistrali [bit]

Rys. 5. Zajeto$¢ blokéw LUT modutu PP zaimplementowanego w ukladzie Xilinx Virtex-4 LX200
w zaleznosci od szerokos$ci magistrali danych

Nalezy zauwazy¢, ze w przypadku czasteczki wody dominujaca jest powtoka typu s.
Fakt ten znaczaco wplywa na uzyskiwang efektywno$¢ sprzgtowego wykonania algoryt-
mu z wykorzystaniem akceleratora sprz¢towego, gdyz niewykorzystywane sa uprzednio
obliczone warto$ci czgsci wielomianowych dla wyzszych powlok. Natomiast wykonanie
tej operacji na procesorze wymaga tylko jednej iteracji petli i jest mato absorbujace obli-
czeniowo.

Wraz ze wzrostem rozmiaru powtok atomowych, dla ktorych prowadzone sa oblicze-
nia, uwidaczniaja si¢ korzysci ptynace z zastosowania akceleratora sprzgtowego, gdyz ilos¢
iteracji wykonania operacji na procesorze wzrasta przy jednoczesnym zwigkszeniu wy-
korzystania mechanizmow tablicowania oraz potokowosci w uktadzie FPGA, ktére moz-
na uzna¢ za znaczacy przyczynek do wzrostu efektywnosci obliczeniowej. Na wykresie
(rys. 6) zobrazowana zostata opisywana zaleznosc.
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Rys. 6. Uzyskana akceleracja obliczania funkcji orbitalnej w zaleznosci od typu powtoki,
dla jakiej prowadzone sa obliczenia

6. Whnioski

Zaprezentowana w niniejszej pracy implementacja stanowi etap do peinej sprzgtowej
implementacji jednostki obliczajacej potencjat korelacyjno-wymienny. W ramach zrealizo-
wanego projektu powstal szereg jednostek zmiennoprzecinkowych, ktére odznaczajg sig
niewielka zajgtos$cia zasobow oraz parametryzowana szerokos$cia magistral komunikacyj-
nych. Zaprojektowany modul pracuje w sposob potokowy, wykorzystujac pojedynczy
uktad mnozacy. Uzyskiwane przyspieszenie zalezy od charakteru czasteczki, dla jakiej pro-
wadzone sg obliczenia, a w szczegolnosci od typu powlok atomowych. W kolejnym kroku
wykonana zostanie w petni sprzgtowa realizacja funkcji obliczajacej warto$¢ orbitalu ato-
mowego w punkcie.
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