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ZASTOSOWANIE BIBLIOTEK NUMERYCZNYCH W OBLICZENIACH MEB
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Streszczenie. Zastosowanie bibliotek numerycznych pozwala na znaczne skrécenie czasu obliczen i ufatwienie pisania kodu programu. Popularne
biblioteki BLAS i LAPACK doczekaly si¢ dojrzatych implementacji pozwalajgcych na wykorzystanie procesorow wielordzeniowych i srodowisk obliczen
rozproszonych w postaci odpowiednio PBLAS i SCALAPACK. Aktualnie podobny proces rozwoju dotyczy Srodowisk zwigzanych z obliczeniami
wykonywanymi na procesorach GPU w dwoch gtéwnych implementacjach GPGPU: NVIDIA CUDA i Kronos/ATI OpenCL. Réwnolegle z rozwojem tych
ostatnich toczq si¢ prace nad mieszanymi CPU-GPU wersjami tych bibliotek czego doskonatym przyktadem jest MAGMA. W artykule przedstawione
zostang efekty implementacji kilku wybranych bibliotek z tego zakresu zastosowanych do rozwigzania dwuwymiarowego modelu kondensatora plaskiego
metodq elementow brzegowych wykorzystujqcq state elementy brzegowe.

Stowa kluczowe: MEB, biblioteki numeryczne, CUDA, OpenCL

NUMERICAL LIBRARY USAGE IN BEM

Abstract. Numerical library usage effectively reduce computation time and facilitate code programming. There are modified versions of popular BLAS and
LAPACK libraries, dedicated to multi-core and distributed programming respectively PBLAS and SCALAPACK. Currently, a similar development applies
to the GPU programming in two major implementations of GPGPU: NVIDIA CUDA and Kronos / ATl OpenCL. In the same time hybrid CPU-GPU
versions of these libraries are intensively developed, a good example of that is MAGMA. This paper will present the effects of some of those libraries
implementation used to solve the two-dimensional planar capacitor model by the boundary element method with constant boundary elements.

Keywords: MEB, numerical libraries, CUDA, OpenCL

Wstep problemow naukowych. W celu wykorzystania uzywania takich
rozwigzan jak OpenMP 1 MPI potrzebne sa dodatkowe
W celu pelnego wykorzystania mozliwosci obliczeniowych umiejetno$ci  programowania.  Obliczenia GPU  (Graphics
wspotczesnego sprzgtu niezbedne jest korzystanie z bibliotek Processing Unit) maja ogromny potencjat, ale programowanie
numerycznych. Powszechnie znane i stosowane biblioteki BLAS tych urzadzen jest duzym wyzwaniem. Jest to bariera dla wielu
(Basic Linear Algebra Subroutine) i LaPACK (Linear Algebra  zastosowan technicznych i inzynierskich. Z tego powodu
PACKage) pozwalaja na efektywne wykorzystanie szybkiej  praktyczne zastosowanie kolejnych wersji  wspotczesnych
pamigci typu cache procesorow. Juz samo zastosowanie tych bibliotek numerycznych wydaje si¢ warte przesledzenia.
podstawowych bibliotek pozwala na przyspieszenie obliczen
nawet kilkadziesigt razy. Drugim powodem uzywania bibliotek 1. Schemat metody elementéw brzegowych
jest ulatwienie programiscie korzystania ze zoptymalizowanych,

zgromadzonych w postaci bibliotek procedur zwiazanych Metoda Elementéw Brzegowych po przeksztatceniu rownania
Z obliczeniami. Zamiast programowa¢ za kazdym razem od nowa  roZniczkowego do roéwnania catkowo-brzegowego (Boundary
znane metody numeryczne wystarczy skorzystaé z gotowych  Integral Equation — BIE) oraz dyskretyzacji elementow
funkcji. brzegowych moze zostac zapisana jako 4]'

Nieustanny rozwdj sprzg¢tu pociaga za soba powstawanie |
nowych wersji bibliotek. Kolejno powstaly wiec réwnolegla C(nNo(r)+ ZCD (r) J & =

wersja PBLAS (Parallel BLAS), rozproszona wersja LAPACK j=0 3

okres$lana jako ScaLAPACK (Scalable LAPACK). Roéwniez M-15g. ( ) @)
rozwdj procesorow oferujacych rozwigzania typu SIMD glownie I G
jednostek GPU opartych o procesory wektorowe kart graficznych
pociagnal za sobg nawet W Ssamym ostatnim roku rozwoj gdzie:
i pojawienie si¢ wielu ciekawych rozwigzan. Standardy r — jest ustalonym punktem zewnetrznym tzw. punktem
programowania takie jak Nvidia CUDA (Compute Unified Device obserwacii, w ktorym wyznaczamy (obserwujemy) wartosé @,
Architecture) czy Kronos/ATI OpenCL (Open Computing r’ — odpowiada tzw. punktowi zrodta, wspotczynnik C(r)=0,5,
Language)  doczekaty -Si(; swoi(_:_h wersji b_ibl?otek M — jest catkowita ilocia elementow,

BLAS/LAPACK. Efekty |mplementac1| wybranyph bibliotek 4, _ reprezentuje funkcje potencjalng (potencjal elektryczny
numerycznych warto przesledzi¢ na przyktadzie obliczen Metoda w przypadku pola elektrostatycznego),

Elementéw Brzegowych. Operacje na duzych pelnych macierzach G - jest rozwigzaniem fundamentalnym réwnania Laplace’a,

inlt(ensywn.ie wglk(])(rzysltujqcych p;mi@é,d\;v dlllj?j r,nie(r}ieGPnie — jest Jakobianem transformacji ze wspoirzednych globalnych
rekurencyjne, doskonale pasuja do modelu obliczen U. (r) do wspéhrzednych lokalnych (€).

Prosty dwu- i del kond t taski i . .
y Wymarowy modet kondensatora plaskiego, opisanego Wartosci @ i od/on (pochodna normalna @, n — wektor

stalymi elementami brzegowymi pozwala skoncentrowaé si¢ na . .
Y gowymt p \ normalny skierowany na zewnatrz obszaru), sa traktowane jako

zagadnieniach ~ wykorzystania ~ poszczegdlnych  bibliotek . L. )
S , e . . . state dla kazdego elementu, warto$ci te s3 wyznaczane w potowie
w zaleznosci od typow procesorow i sSrodowisk obliczeniowych. .
dhugosci kazdego elementu brzegowego.

Rozwigzania  wykorzystujace  wspolczesne — procesory
wielordzeniowe 1 multiprocesory sa bardzo uzyteczne dla wielu

(]
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Zapisujac funkcje podcatkowe z réwnania (1) jako elementy
Ajji Bjj otrzymujemy réwnanie:

M-1
COD(r)+ D D (r A (rr) =

M-1 JTO @
= Zw B. . (r r )
=0 ’

Indeks i z rownania (2) oznacza punkty zrodtowe kazdego
elementu. Dla kazdego wezta (punktu obserwacji) r wykonuje si¢
catkowania wskazane w rownaniu (1). Ostatecznie prowadzi to do
zapisu macierzowego rownania (1) postaci:

A} fol=[e) 2 @

on

Macierze
Ai,j oraz Bi,j-

Dla kazdego elementu M znany jest warunek brzegowy
Dirichleta lub warunek brzegowy Neumanna. Stad réwnanie (3)
musi by¢ uporzadkowane tak aby wprowadzi¢ wymagane warunki
brzegowe i pogrupowac je w wektor X zawierajagcy niewiadome
oraz wektor b’, zawierajacy dane (znane warunki brzegowe).

Po stosownych przeksztalceniach réwnanie (3) przyjmie
postaé:

[A] oraz [B] zawieraja odpowiednio funkcje

Ax=Bb' 4)

W réwnaniu (4) macierze A i B sg utworzone przez potaczenie
kolumn z obu macierzy w zaleznosci od elementow brzegowych,
tzn. w zalezno$ci od tego czy znane sg warto$ci @ lub 6@/on w
zadanym elemencie j. Poprzez przemnozenie macierzy B i
wektora b’, otrzymuje si¢ wektor rhs i w ostatecznosci rownanie
przyjmuje postaé:

Ax=rhs (5)

2. Model obiektu

Prosty dwuwymiarowy model plaskiego kondensatora
elektrycznego z wewnetrznym obszarem kwadratowym zostat
dyskretyzowany w podobny sposéb jak to jest przedstawione na
rys. 1. W rzeczywistosci dokonano podziatu na 128 elementow,
rozmieszczonych na kazdym boku modelu zaréwno zewngtrznym
jak i wewngtrznym. W sumie otrzymano siatke 1024 elementow
brzegowych, dla ktérych przeprowadzone zostaly obliczenia.
Powstate kwadratowe macierze A i B oraz wektor rhs miaty wiec
rozmiar 1024 elementow.

Warunki brzegowe Dirichlet’a zostaly zdefiniowane w sposob
nastepujacy: gorny element @=10V dolny @ = -10V. Warunki
brzegowe Neuman’a na lewym i prawym brzegu wynosity
0®@[on=0. Na elementach gornym i dolnym poszukiwano warto$ci
pochodnej normalnej 6@/on. Na elementach bocznych obliczeniu
podlegaly wartoéci potencjaltow @. Na brzegu obszaru
wewnetrznego na kazdym z elementéw wyznaczano potencjaty
i pochodne normalne.

Obliczenia wykonano na komputerze wyposazonym w kartg
graficzng GeForce GT 430 z pamigcia 1GB oraz szeSciordzeniowy
procesor AMD Phenom Il X6 1090T.
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Rys. 1. Model dwuwymiarowego kondensatora — dyskretyzacja 4 elementy na brzegu
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Rys. 2. Wyznaczony rozklad potencjatu kondensatora,

dyskretyzacja 64 elementy na brzegu

dwuwymiarowego

3. Przeglad bibliotek numerycznych

Oprocz tradycyjnych bibliotek numerycznych jak BLAS.
LAPACK i ich rownolegtych odmian PBLAS i SCALAPACK,
gwaltowny rozwo6j multiprocesorow realizujacych idee SIMD
pozwalajacych dla wybranych zagadnien osigga¢ bardzo wysokie
wydajnosci, pociagnal za sobg intensyfikacje prac nad
bibliotekami wspierajacym tego typu sprzet.

Prace dotycza zaré6wno optymalizacji wykorzystania
specyficznej struktury pamieci podrecznej multiprocesorow jak
i zastgpienia klasycznych algorytmoéw numerycznych ich pozornie
mniej efektywnymi nie-rekurencyjnymi wersjami mozliwymi do
uruchamiania na jednostkach GPU. Wspomniana pozorna
nieefektywno$¢ wiaze si¢ czgsto z dodaniem pewnych krokéw do
algorytméw co zmniejsza przyktadowo kilkukrotnie ich szybkos$¢
jednak przy mozliwos$ci uruchomienia zadania na kilkudziesigciu
czy kilku tysigcach procesoréw jednostek GPU oznacza to
ogromny wzrost wydajnosci obliczen.
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Odpowiednio wymieni¢ mozna biblioteki

standardem Nvidia CUDA:

e CUBLAS - odpowiednik biblioteki BLAS dla procesorow
GPU firmy NVIDIA.

e CULA tool - produkt firmy EM Photonics
odpowiednikiem rodziny funkcji znanych z LAPACK.

e CUFFT - jak wskazuje nazwa rownolegta wersja szybkiej
transformaty Fouriera dla réznego typu danych.

e CURAND - rownolegte generowanie liczb pseudo- i quasi-
losowych.

e CUSPARSE - oferujgca cztery poziomy operacji na
macierzach rzadkich.

zwigzane ze

bedacy

Dwa bardzo ciekawe rozwigzania stawiajace na fatwos¢
implementacji:

e Thrust — biblioteka szablonéw bazujacych na STL (Standard
Template Library) oferujaca gotowe algorytmy zwigzane
przyktadowo z sortowaniem czy znanymi z gléwnymi
standardami programowania operacjami typu redukcja.

e OpenACC - bardzo ciekawe rozwigzanie zapewniajace
przyjazny znany z OpenMP sposob programowania GPU

oparty o "dyrektywy".

Wigcej podobnych rozwigzan realizujacych specyficzne
zagadnienia jak przyktadowo przetwarzanie obrazdéw, sygnatow,
symulacja ruchu fal oceanicznych i inne mozna znalez¢ na
stronach NVIDIA Developer Zone [11] pod hastem GPU-
Accelerated Libraries.

Otwarty standard OpenCL rowniez wspiera programistow
bibliotekami takimi jak:

e APPML (Accelerated Parallel Processing Math Libraries) —
biblioteka AMD 1aczaca funkcje BLAS i1 FFT dla procesorow
GPU;

e ViennaCL - biblioteka typu open-source wspierajaca
standardy CUDA, OpenCL i OpenMP wszystkich poziomow
BLAS dla procesorow GPU i wielordzeniowych CPU.

Nalezy jeszcze wspomnie¢ o bardzo istotnym trendzie jakim
jest laczenie w postaci jednej biblioteki obliczen CPU-GPU.
Doskonalym przyktadem takiego dojrzalego juz rozwigzania jest
biblioteka MAGMA. Jest to efekt projektu koncentrujacego si¢ na
operacjach dotyczacych macierzy gestych podobnie jak LAPACK
jednak w taczonych $rodowiskach wielordzeniowych CPU
wspartych akceleratorami GPU.

Mozliwe, ze w przyszlo$ci pojawia si¢ rOwniez rozwigzania
pozwalajace na zaoferowanie gotowych narzedzi dla systemow
z wieloma kartami multiprocesorowymi GPU, ktore jak dotad
wymagaja wsparcia poprzez wymiang komunikatoéw w standardzie
MPI.

4. Wybrane elementy bibliotek numerycznych

Pierwszym etapem prac przed zaimplementowaniem
jakichkolwiek bibliotek numerycznych czy tez zréwnolegleniem
kodu byla analiza czasu obliczen poszczegdlnych etapow
algorytmu MEB. Wykorzystano do tego celu nieco prostszy model
zlozony z 64 statych elementéw brzegowych na kazdym boku
obiektu (analogicznie jak na rys. 1) zardbwno zewnetrznego jak
i wewnetrznego. Otrzymane czasy realizacji
etapow obliczen przedstawiono w tabeli 1.

poszczegdlnych
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Tabela 1. Analiza zagadnienia pod kqtem czaséw wykonania poszczegolnych etapéw
algorytmu MEB zrealizowana dla modelu sktadajgcego sig tgcznie z 512 elementow

Czas
Lp. Etap algorytmu MEB wykonania
Wprowadzenie danych o geometrii i warunkach "
1 0,140
brzegowych
2 Petle oddziatywan punktow zrodla na kolejne punkty 10”
obserwacji - etap rownania (4)
3 Uporzadkowanie danych stronami — etap rOwnania (5) 17
4 Rozktad LU macierzy rownania (5) 2°26”
5 Rozwigzanie rOwnania (5) 0,060”

Na podstawie otrzymanych wynikow czaséw obliczen
klasycznego kodu C++ rozwigzywane zadanie MEB podzielono
na 3 czgsci: przyspieszenie rozwigzania uktadu rownan (4) — etapy
415 wg tabeli 1; przyspieszenie wyznaczania elementow A;j, Bjj
i porzadkowania danych — etapy 2 i 3 oraz ,kosmetyka”
pozostatych fragmentéw kodu.

Najwazniejszy pierwszy etap zrealizowano stosujac kolejno
klasyczne elementy bibliotek BLAS i LAPACK. W obliczeniach
zastosowano funkcje DGEMM i DGESV, ktore pozwolity
wyznaczy¢ warto$§¢ wektora X z rownania (5). Uzyskany czas
obliczen umieszczono w trzeciej kolumnie tabeli 2:
BLAS/LAPACK —54s.

Do nastgpnego poréwnania uzyto biblioteki SCALAPACK —
funkcji PDGESV zastosowanej do rozwigzania uktadu rownan (5).
Czas obliczef 57 s, umieszczono w czwartej kolumnie tabeli 2.

Jako ostatnich w realizacji etapu pierwszego uzyto obliczen
z wykorzystaniem karty graficznej. Czas obliczen 22 s (kolumna 5
w tabeli 2) otrzymano wykorzystujac srodowisko Nvidia CUDA -
funkcj¢ DGESV biblioteki CULA.

Ostatni wynik, przedstawiony w kolumnie 6 tabeli 2,
odpowiada zastosowaniu algorytmu rozktadu LU osiagalnego na
stronach AMD Developer Zone (LUDOpenCLBLAS-Linux.zip)
[11] w srodowisku OpenCL. Kod ten nie jest jeszcze wiaczony do
biblioteki APPML (Accelerated Parallel Processing Math
Libraries).

Drugi etap — wyznaczenie oddzialywan punktéw zrodet na
kolejne punkty obserwacji - zrealizowano korzystajac z przyjaz-
nego programiscie $rodowiska OpenMP. Standard OpenMP
zastosowano jedynie do obliczen wielowatkowych wykorzy-
stujagcych wylgeznie jednostki CPU. Przedstawione w tabeli 2
implementacje Metody Elementéw Brzegowych wykorzystujace
zastosowania roznych bibliotek numerycznych zostaty poréwnane
z czystym algorytmem napisanym w jezyku C++. Wyniki obliczen
w kazdym z przypadkow byly identyczne, ale czas obliczen byt
rézny. Rezultaty przedstawiono w tabeli 2.

Tabela 2. Czas obliczen dla programu bez uzycia bibliotek numerycznych,
z bibliotekami BLAS i LAPACK, z wykorzystaniem biblioteki CULA (CUDA)
oraz z wykorzystaniem APPML i LU w wersji OpenCL. Model zbudowany z 1024
elementow

bez BLAS/ | SCALAPAC | CUDA | OpenCL-
uzyeld o APACK | K+OpenMP | -CULA | APPML+LU
bibliotek
czas 10227 547 57 22" 257
obliczen
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5. Podsumowanie

Pierwsza grupa uwag dotyczacych zastosowania bibliotek
numerycznych w obliczeniach MEB zwiazana jest z tatwoscia
uzycia funkcji bibliotecznych oraz podobnie rozumiang rézng
przyjaznoscia poszczegélnych typow bibliotek.

Geneza bibliotek numerycznych BLAS i LAPACK zwigzana
jest z jezykiem FORTRAN. Wigkszos$¢ bibliotek numerycznych
do obliczen rownolegtych dla kart graficznych zostata napisana w
C/C++ oraz w Fortranie. W zwiazku z tym w standardach
OpenMP i MPI musimy pamigtaé, ze macierze A i B nalezy
przechowywa¢ w pamieci kolumnami jak w Fortranie.

Kolejnym waznym rozréznieniem bibliotek jest to, iz niektore
z bibliotek GPU wymienionych na NVIDIA Developer Zone [11]
sa dostgpne w ramach otwartych licencji, podczas gdy inne sa
platne. Wsrdd rozwigzan komercyjnych znajduja si¢ przyktadowo
CULA [8] (chociaz jest ona darmowa dla $rodowisk akade-
mickich). W pelni darmowa wersja umozliwia jedynie obliczenia
pojedynczej precyzji, natomiast dla rozwigzan z podwdjna
precyzja wymagany jest w zastosowaniach komercyjnych zakup
licencji.

Innym istotnym krokiem w kierunku popularyzacji uzycia
obliczen GPGPU jest narzedzie Jacka Dongarra MAGMA.
Oprogramowanie to moze w pelni wykorzystat moc
wspotczesnych systemow heterogenicznych procesorow wielo-
rdzeniowych i uzywaé wielu kart graficznych. Bardzo ciekawym
rozwigzaniem jest OpenACC, ktory zapewnia przyjazny sposob
programowania oparty o "dyrektywy" podobne do stosowanych w
OpenMP. Druga grupa omawianych probleméw dotyczy
przebiegu obliczen i zastosowanego modelu.

Z analizy etapow 1 czasow obliczen przedstawionych
w tabeli 1 wynika, Ze zréwnoleglenie procesu obliczania
oddziatywania poszczego6lnych punktow zrodetl na kolejne punkty
obserwacji bedzie miato znikomy wptyw na ogdlny czas obliczen.
Decydujace znaczenie odgrywa czas rozkladu LU macierzy
réwnania (5).

Rozmiar macierzy w sposob istotny wptywa na efektywnosé
obliczen réwnolegtych. Przy stosunkowo niewielkiej ilosci danych
czasy zwigzane z synchronizacja obliczen badz przesylaniem
danych z pamigci RAM komputera do pamigci karty graficznej
moga nawet spowolni¢ obliczenia. Zastosowanie modelu
ztozonego z 1024 stalych elementow brzegowych pozwolito
przekroczy¢ owa ,.granicg oplacalnosci” zastosowania obliczen
wielowatkowych.  Zastosowanie  wielowatkowej  biblioteki
SCALAPACK dedykowanej do obliczen rozproszonych nie
przyniosto w peli zadowalajacych efektoéw — czas obliczen jest
0 3 s dhuzszy niz w przypadku optymalizacji pamigci cache
procesora  uzyskanej  poprzez  zastosowanie  bibliotek
BLAS/LAPACK (54 s vs. 57 s - tabela 2). W zaproponowanym do
testbw modelu zwigkszenie gestosci siatki nie wydaje sig
potrzebne. Bardziej uzasadnione mogtoby by¢ zwigkszenie iloSci
weztow (i zwigzane] z tym doktadnosci obliczen) poprzez
zastosowanie np. 3-weztowych elementéw brzegowych drugiego
rzedu.

Rozwazajac dobor wilasciwego rozmiaru problemu nalezy
uwzgledni¢ fakt, Ze obliczenia realizowano na typowym
komputerze PC a nie na rozbudowanym klastrze obliczeniowym.

Wyniki przedstawione w tabeli 2 potwierdzaja konieczno$é
wykorzystania bibliotek numerycznych. Generalnie w ztozonych
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zagadnieniach biblioteki powinny by¢ stosowane razem
ze standardami OpenMP/MPI1 i CUDA/OpenCL dla GPU.
Prosta optymalizacja wykorzystania szybkiej pamieci

podrecznej skutkuje ponad 10-cio krotnym przyspieszeniem
obliczen. Wykorzystanie procesora wektorowego karty graficznej
przyniosto dalsze ok. dwukrotne przyspieszenie obliczen.
Biblioteka CULA stanowi dojrzaly produkt i jej wydajnosé
skutkowata najlepszymi wynikami skrocenia czasu obliczen.

Ostatnim elementem, ktory nie znalazt si¢ w powyzszych
rozwazaniach, sg biblioteki typy Intel MKL (Math Kernel Library)
czy darmowa ATLAS (Automatically Tuned Linear Algebra
Software). Podobnie nie poruszano kwestii instrukcji SIMD
zaimplementowanych we wspoétczesnych procesorach jak
chociazby rozszerzenie SSE3 (Streaming SIMD Extensions 3).
Techniki te sg jednak cze$cig procesu dziatania i instalacji
bibliotek typu LAPACK.

Generalnie uzycie podstawowych bibliotek nie jest trudne
a przynosi ogromny skok wydajnosci. Wersje GPU tych bibliotek
nie s3 juz tak proste w uzyciu ale ciagle o wiele przyjazniejsze niz
catkowicie samodzielne programowanie GPGPU i optymalizacja
zwigzanych z nim parametrow podziatu i przesytania danych.
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