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Technologia GPGPU
w obliczeniach naukowych

STRESZCZENIE

W artykule przedstawiamy jedna z najbardziej innowacyjnych technologii, ktéra w najblizszych latach moze
zrewolucjonizowa¢ sposéb przeprowadzania wysokowydajnych obliczen naukowo-inzynierskich — wykonywanie
obliczen na masowo réwnolegtych kartach graficznych (tzw. technologia GPGPU). Omawiamy bariery technologiczne,
ktére od kilku lat ograniczaja dalszy postep w wydajnos$ci obliczeniowej komputer6w. Przestawiamy najwazniejsze
cechy charakterystyczne architektury wspotczesnych kart graficznych pod katem ich zastosowan numerycznych,
analizujemy ich zalety i wady. Omawiamy tez najwazniejsze osiagniecia wroctawskich fizykéw w dziedzinie GPGPU.

WSTEP

Jezeli za Encyklopedia PWN przyja¢, ze rewolucjq jest ,wszelka szybka i gleboka zmiana (np.
rewolucja obyczajowa, przemystowa, naukowa, techniczna)” [PWN], jesteSmy wlasnie Swiadkami
kolejnej rewolucji, ktéra dokonuje sie w przemysle komputerowym. Jej specyfika polega na tym, ze
po kilku dekadach niezwykle szybkiego wzrostu mocy obliczeniowej komputerowych jednostek
centralnych nadszedt w tej dziedzinie czas stagnacji. O czym bowiem, jesli nie o stagnacji,
$wiadczy to, ze najnowszy procesor firmy Intel, Sandy Bridge, swoja wydajnoscia obliczeniowa
przewyzsza starszy o pottora roku model Lynnfield o kilka, moze kilkanascie procent, podczas gdy
jeszcze dziesieC lat temu kolejne generacje procesoréw oferowaly przyspieszenia rzedu 50% w
stosunku rocznym?

Trwajace mniej wiecej od 2005 r. spowolnienie rozwoju jednostek centralnych rodzi powazne
konsekwencje dla dalszego rozwoju cywilizacyjnego, grozi bowiem zablokowaniem jednej
z najbardziej owocnych drog postepu: coraz bardziej wyrafinowanych symulacji komputerowych.
Dzieki trwajagcemu kilka  dziesiecioleci  bezprecedensowemu rozwojowi technologii
mikroprocesorowej oraz przelomowym odkryciom w dziedzinie algorytmiki i inZynierii
programowania, modelowanie komputerowe stalo sie powszechnie stosowng technika badawcza,
ktérej ranga zaczela doréwnywa¢ dwom tradycyjnym filarom metody naukowej: teorii
i eksperymentowi. Dzieje sie tak dlatego, ze zaawansowane symulacje komputerowe pozwalajq
przyspieszy¢ tempo i obnizy¢ koszty badan w niemal kazdej dziedzinie nauki i techniki. Na
przyktad mozliwo$¢ wykonywania coraz bardziej zaawansowanych symulacji komputerowych
dynamiki ptynéw (CFD, ang. computer fluid dynamics) prowadzi do stopniowej marginalizacji



niezwykle kosztownych w budowie i eksploatacji urzadzen — tuneli aerodynamicznych. Skale tego
zjawiska dobrze ilustruje to, Ze pierwszy prywatny zalogowy statek kosmiczny (samolot
suborbitalny), SpaceShipOne, zostal zaprojektowany catkowicie w oparciu o symulacje CFD
[Scaled]. Zdolno$¢ do btyskawicznego wykonywania ogromnej liczby obliczen w ukladach
elektronicznych jest niezbedna do dzialania tomografii komputerowej, symulatoréw lotu,
symulatorow pola walki, bibliotek cyfrowych, wyszukiwarek internetowych czy smartfonow.
Z kolei mozliwos¢ wykonywania obliczen w specjalistycznych osrodkach obliczeniowych
udostepniajacych klastry zlozone z setek lub nawet tysiecy komputeréow jest niezbedna do
prognozowania zmian klimatycznych Ziemi, analizy danych z eksperymentéw fizycznych
w Wielkim Zderzaczu Hadronow (LHC), poszukiwania nowych materialdw, czy wspomagania
projektowania prototypowego reaktora termonuklearnego (projekt ITER). Bez szybkiego wzrostu
rozwoju mocy obliczeniowej komputerow mozna spodziewa¢ sie wyhamowania postepu
technologicznego, co przy stopniowym wyczerpywaniem zasobow naturalnych i wcigz rosngcych
aspiracjach spolecznych daje raczej mroczng perspektywe przyszlosci. W tym sensie obecna
sytuacja w przemysle komputerowym ma charakter ,,szybkiej i glebokiej zmiany” o trudnych do
przewidzenia konsekwencjach.

Spowolnienie tempa rozwoju mozliwosci obliczeniowych ukladow elektronicznych nie jest
oczywiscie konsekwencja czyjejs Swiadomej polityki, lecz napotkaniem przez przemyst licznych,
fundamentalnych barier technologicznych. Jedna z nich jest bariera termiczna: dzialanie
procesorOw wymaga energii, ktéra catkowicie zamienia sie w ciepto, tymczasem uklady te nie
moga funkcjonowac stabilnie w temperaturze wyzszej niz ok. 100 °C. Bariera termiczna wigze sie z
barierg energetyczng: od ok. 10 lat zaden mikroprocesor nie pobiera wiecej niz ok. 130 W, co jest
gorng granicg dla ukladow chtodzonych powietrzem (najnowsze czterordzeniowe uklady Itanium
pobieraja do 170 W, a dla procesor6w kart graficznych graniczna wartos¢ wynosi ok. 250 W)
[Fuller, 2011]. To wiasnie osiagniecie bariery energetycznej stanowi gldwna przyczyne zatamania
sie szybkiego wzrostu mocy obliczeniowej pojedynczych ukladéw obliczeniowych. Warto wiec
zastanowic sie nad przyczynami tego zjawiska i jego konsekwencjami.

Moc (P) wydzielana na jednostce powierzchni uktadu scalonego dos¢ dobrze opisywana jest
wzorem [Dennard, 1974]

P = NCfU?

gdzie N oznacza liczbe tranzystorow na jednostke powierzchni, C jest ich pojemnoscia, f jest
czestotliwoscia zegara, a U to napiecie zasilajace. Poniewaz pojemnosc elektryczna k-krotnie
zmniejszonych tranzystoréw maleje k-krotnie, a ich liczba na jednostke powierzchni rosnie jak k2,
przez dilugie lata mozliwe bylo utrzymanie stalej wartosci P poprzez roéwnoczesne k-krotne
zmniejszenie rozmiaru liniowego tranzystorow, k-krotne zmniejszenie napiecia zasilajacego i k-
krotne zwiekszenie czestotliwosci zegara (k oznacza tu pewna liczbe rzeczywista wieksza od 1).
Glownym czynnikiem decydujacym o przyspieszeniu ukladu bylo nie tyle zwiekszenie liczby
tranzystorow, ile zwiekszenie czestotliwosci zegara. Niestety, metoda ta wyczerpala swdj potencjat
ze wzgledu na dolne ograniczenie wartosci napiecia zasilajacego. Dalsze zmniejszanie tego napiecia
prowadzi bowiem do bardzo szybkiego wzrostu tzw. uplywno$ci tranzystorow, czyli
pasozytniczego pradu, ktéry pojawia sie w stanie, w ktérym tranzystor nie powinien przepuszczac
pradu. Uptywnos¢ (I) ro$nie wyktadniczo z obnizaniem tzw. napiecia progowego bramki (Uw),
ktére musi by¢ mniejsze od napiecia zasilania, zgodnie wzorem [Fuller, 2011]

I = Iexp(-qUw / OKkT)



gdzie I, jest pewna stalg, q jest tadunkiem elementarnym, o =1,3, k oznacza stalg Boltzmanna, a T
jest temperatura bezwzgledna. Powyzszy wzoér na uptywno$¢ ma charakter fundamentalny
i obowigzywac bedzie przy wszelkich mozliwych konstrukcjach opartych na potencjale progowym,
a wiec i w tak innowacyjnych rozwiazaniach, jak tranzystory nanorurkowe czy grafenowe. Jesli za
fadunek elementarny przyja¢ elektron, to w temperaturze pokojowej zmniejszenie napiecia
progowego o zaledwie 100 mV powoduje 10-krotny wzrost uptywnosci uktadu! Uplywnos¢ byta
zaniedbywana, poki proces technologiczny nie osiggnat granicy ok. 90 nm, wiec komputery
pobieraty energie tylko podczas zmiany stanu tranzystorow. Obecnie energia potrzebna jest nawet
wtedy, gdy tranzystor znajduje sie¢ w stanie bezczynnym.

Jakiego rzedu jest to energia? W przypadku procesora zbudowanego we wspotczesnej
technologii 40 nm wykonanie jednej operacji ,pomnoz i dodaj” w 64-bitowej arytmetyce
zmiennopozycyjnej wymaga zuzycia ok. 100 pJ [Fuller, 2011]. Najszybsze karty graficzne potrafia
wykonac¢ 0.5 x 10" takich operacji na sekunde, co oznacza konieczno$¢ dostarczenia do uktadu ok.
50 W mocy. Dlaczego wiec te urzadzenia pobieraja 250 W? Otéz transfer 64 bitbw danych wymaga
zuzycia 12,8 pJ na kazdy milimetr polaczenia. Przestanie 4 argumentow operacji ,,pomnoéz i dodaj”
na odlegtosc¢ zaledwie 1 mm wymaga wydatkowania ok. 50 pJ, czyli polowy energii potrzebnej na
wykonanie samej operacji. Przestanie takiej ilosci danych na odleglo$¢ rzedu centymetra to
wydatek energetyczny przekraczajacy koszt samych obliczen o rzad wielkosci. Rownie kosztowna
jest wymiana danych do lub z pamieci zewnetrznej.

Warto przypomnieC, ze przemyst komputerowy nie po raz pierwszy natkngt sie na bariere
energetyczng i dotychczas zawsze skutkowalo to catkowitqa zmiang procesu technologicznego.
Dominujgca obecnie technologia budowy tranzystorow, CMOS, w potlowie lat 80. ubieglego wieku
wyparia technologie NMOS, gdyz umozliwiala kilkudziesieciokrotng redukcje poboru energii. Z
tego samego powodu kilkanascie lat wczesniej uklady scalone zbudowane w technologii NMOS
wyparly konstrukcje skladajace sie z pojedynczych tranzystorow. Te z kolei wczesniej wyparty
pradozerne lampy, a lampy — przelaczniki mechaniczne. Obecna sytuacje jest szczeg6lna w tym
sensie, Zze po raz pierwszy nie wida¢ na horyzoncie zadnej technologii, ktéra mogtaby zastapic¢
dominujqcq technologie w czasie krotszym niz 10 lat.

Kolejna bariera ograniczajaca postep w zakresie mocy obliczeniowej komputerow jest bariera
pamieci. O ile w latach 90. ubieglego wieku predkos¢ procesoréw rosta o ok. 50% w stosunku
rocznym, predkos$¢ pamieci rosta zaledwie o ok. 10%. Ponadto po zatrzymaniu wzrostu wydajnosci
pojedynczych procesorow, od 2004 r. zaczeto budowac uklady zlozone z kilku rdzeni
obstugiwanych przez te samg pamie¢. Co wiecej, od wielu lat kazdy rdzen moze wykonywac kilka
operacji arytmetycznych jednoczesnie. W tych warunkach dysproporcja pomiedzy teoretyczng
wydajnoscia procesorow i praktyczng przepustowoscia pamieci RAM stata sie jednym z glownych
czynnikow ograniczajagcych wydajnos¢ obliczeniowa wspdlczesnych komputerow. Producenci
mikroprocesorow usituja minimalizowac¢ efekt bariery pamieci m.in. poprzez instalowanie
modulow pamieci podrecznej bezposrednio na ukladzie scalonym mikroprocesora oraz
rozbudowywanie jego ukladéow sterujacych o funkcje umozliwiajace przewidywanie
zapotrzebowania programu na dane i pobieranie ich z wyprzedzeniem. W niektérych modelach
procesoréw, np. Itanium Montecito, na pamie¢ podreczng przypada ponad 90% tranzystorow!

Warto jeszcze wspomnie¢ o jeszcze jednej barierze — barierze predkosci Swiatta. Wspotczesne
komputery taktowane sa zegarami o czestotliwosci rzedu 3 GHz, czyli 3 miliardow cykli na
sekunde. Predkosc¢ Swiatta wynosi 300 000 km/s, czyli 30 miliardow cm/s. Oznacza to, ze w jednym
takcie zegara Swiatlo przemierza ok. 10 cm. Uwzgledniajac konieczno$¢ synchronizacji réznych
podzespotow procesora oraz to, ze wiekszoSc¢ polaczen elektrycznych miedzy réznymi punktami nie
moze przebiega¢ po liniach prostych, dochodzimy do wniosku, ze obecne konstrukcje osiagnety
swOj maksymalny rozmiar ok. 1cm. Jasne sie tez staje, Zze pamie¢ RAM, odlegla od procesora
o kilka cm i posiadajaca rozmiary liniowe przekraczajace 10 cm nie moze by¢ taktowana réwnie



szybkim zegarem, jak procesor glowny. Bariera predkosci Swiatla powoduje tez, ze jezeli
prawdziwe sa doniesienia prasowe o mozliwosci skonstruowania tranzystorow grafenowych
taktowanych zegarem 1 THz, a wiec 300 (!) razy szybszych od wspotczesnych tranzystorow
wykonanych w technologii CMOS, to rozmiary liniowe procesora grafenowego taktowanego takim
zegarem nie moglyby przekraczac¢ 0.05 mm, same za$ tranzystory musiatyby zosta¢ umieszczone w
strukturze tréjwymiarowej (zamiast uzywanej obecnie struktury planarnej), co w polaczeniu
z wymogiem masowosci produkcji wydaje sie zadaniem z gatunku science fiction.

Wszystkie te bariery technologiczne wskazuja na konieczno$¢ szukania zupelnie nowatorskich
rozwigzan, zasadniczo roznigcych sie od dominujacej w ostatnich latach, lecz technologicznie
przestarzaltej architektury i386. Najwydajniejsze komputery przysziosci beda sklada¢ sie z sieci
niezaleznych od siebie ukladow wykonujacych Iokalnie obliczenia z ogromng predkoscig
i komunikujacych sie z innymi ultraszybkimi ukladami za pomoca stosunkowo wolnych lacz.
W szczegolnosci wysoki koszt energetyczny przesylu danych wymusi stosowanie architektur,
w ktérych dane beda przechowywane i przetwarzane lokalnie w niezaleznych od siebie ,,centrach
obliczeniowych”. W szczego6lnosci oznacza to koniec epoki architektur szeregowych i bezpowrotne
wejscie w ere obliczen réwnoleglych. To z kolei wymaga¢ bedzie ogromnej pracy w zakresie
algorytmiki i inzynierii oprogramowania.

Istnieje wiele przykladow nowatorskich rozwigzan technologicznych w dziedzinie
wysokowydajnych obliczen naukowych. Nalezy do nich m.in. eksperymentalny projekt Intela,
w ramach ktérego w jednym ukladzie scalonym umieszczono 80 rdzeni obliczeniowych [Intel].
Innym jest heterogeniczny procesor Cell znany m.in. z konsol do gier PlayStation 3, ale
i pierwszego superkomputera na liScie Top500, japonskiego ,,K Computer”, ktory w tescie linpack
osiagnat wydajnos$¢ 8 petaflop/s (8 x 10" operacji zmiennoprzecinkowych na sekunde) [Top500].
W ostatnich latach duze nadzieje wigze sie takze z inng wysokowydajng alternatywa dla
architektury i386 — kartami graficznymi (GPU, ang. Graphics Processing Units).

Dalsza czes¢ artykulu poswiecamy wiasnie wykorzystaniu kart graficznych w obliczeniach
naukowo-inzynierskich. Opisujemy najwazniejsze elementy architektury tych urzadzen oraz kilka
przykladow ich zastosowan zaréwno na Swiecie, jak i w Srodowisku wroclawskim. Na koniec
formutujemy tez kilka wnioskéw co do przysztosci tej technologii.

ARCHITEKTURA GPU

Architekture wspétczesnych kart graficznych przedstawimy na przyktadzie karty GeForce GTX 580
firmy nVidia. Karta ta zawiera 16 tzw. multiprocesoréw, z ktorych kazdy posiada 32 procesory
skalarne zwane przez producenta ,,rdzeniami CUDA’’. Lacznie urzadzenie to posiada wiec
imponujaca liczbe 512 rdzeni obliczeniowych. Mimo Ze sa to znacznie prostsze jednostki od rdzeni
CPU, kazdy z nich moze wykonywac te same operacje arytmetyczne co CPU. W konsekwencji
karta ta swoja teoretyczng moca obliczeniowa przewyzsza najszybsze wielordzeniowe CPU o rzad
wielkosci. Ta potezna moc ma jednak swojaq cene. Kazdy multiprocesor posiada zaledwie dwie
jednostki sterujace, kazda obstugujaca 16 rdzeni (tzw. half-warp). Oznacza to, ze w danej chwili
grupy 16 rdzeni otrzymuja do wykonania ten sam rozkaz. Co prawda multiprocesor moze chwilowo
wylaczy¢ czes¢ rdzeni, dzieki czemu mozliwe jest wykonywanie réznych instrukcji przez rdzenie
tego samego multiprocesora, jednak proces ten realizowany jest sekwencyjnie i prowadzi do
znacznej utraty mocy obliczeniowej urzadzenia. W sumie jeden rozkaz kierowany jest do 32 rdzeni
multiprocesora, zwanych warpem, ktore sa wykonywane w dwoch cyklach zegara. Taka
organizacja multiprocesorow prowadzi do znacznego spadku zapotrzebowania procesora na
instrukcje, co z kolei zwalnia znaczng cze$¢ przepustowosci pamieci karty na potrzeby transferu
danych. Moc obliczeniowa kart graficznych zwieksza dodatkowo to, ze maja zaimplementowana
instrukcje FMA, ktéra w jednym cyklu zegara mnozy dwa argumenty i dodaje wynik do trzeciego.



Posiadajg tez one mozliwoS¢ przeprowadzania obliczen zarowno w pojedynczej, jak i podwojnej
precyzji (aczkolwiek w typowych kartach graficznych serii GeForce predkoS¢ obliczen w
podwadjnej precyzji sztucznie ograniczono, prawdopodobnie ze wzgledow marketingowych).

W ciekawy i symptomatyczny sposob zorganizowano obstuge pamieci. Po pierwsze, kazdy
multiprocesor posiada pule 2 (tj. ok. 32 tysiecy) 32-bitowych rejestrow, ktére mozna tgczy¢ w
pary w celu obstugi liczb 64-bitowych. Dodatkowo kazdy multiprocesor posiada 64 KB
ultraszybkiej pamieci zajmowanej wspdlnie przez bufor pamieci podrecznej poziomu L1 oraz tzw.
pamie¢ wspoldzielong, w ktérej mozna przechowywac zmienne i tablice. Kazdy multiprocesor,
oprécz bufora pamieci podrecznej na instrukcje, posiada tez liczacy 8 KB szybki bufor pamieci
stalej oraz 6 do 8 KB podrecznego bufora pamieci tekstur, ktéry mozna wykorzysta¢ do
przyspieszenia dostepu do danych. Z punktu widzenia programisty, kazdy multiprocesor podzielony
jest na tzw. bloki, ktorym sprzetowo przydzielana jest odpowiednia pula rejestrow, bufora L1
i pamieci wspoldzielonej. W celu minimalizacji wplywu opo6znienia pamieci zewnetrznej, zwykle
na kazdym multiprocesorze uruchamianych jest wiele blokéw, ktére dziela sie na watki
obstugiwane przez pojedyncze rdzenie, przy czym liczba aktywnych watkow moze siegac az 24 576
(1536 na multiprocesor). Zarzadzanie watkami odbywa sie sprzetowo, przy czym watki nalezace do
roznych blokéw mogg sie ze sobg komunikowac tylko za posrednictwem pamieci zewnetrznej.
Wszystkie multiprocesory majgq dostep do bufora pamieci podrecznej o pojemnosci 768 KB.
Multiprocesory majgq tez dostep do pamieci globalnej karty. Pamiec ta jest wbudowana w Kkarte,
dlatego jest duzo szybsza (okoto 5 razy) od pamieci uzywanych przez CPU, jednak jest jej duzo
mniej — maksymalnie 6 GB dla karty Tesla C2070. Poza tym maksymalng predkos¢ transferu
danych do lub z pamieci karty uzyskuje sie w Scisle okreslonych warunkach, gdy wszystkie rdzenie
warpa odwohija sie do blisko polozonych komorek pamieci gléwnej. Proba wczytywania przez
rézne rdzenie warpa danych z losowo wybranych potozen pamieci DRAM prowadzi do znacznej
degradacji przepustowos$ci pamieci. f.gczno$¢ procesora karty graficznej z zarzadzajagcym nim
procesorem CPU lub innymi procesorami GPU kart podiaczonych do tej samej plyty gléwnej
wymaga posrednictwa pamieci DRAM karty oraz zlacza PCI-Express. f.aczno$¢ procesora GPU
z innymi komputerami lub kartami graficznymi wymaga posrednictwa pamieci RAM Kkarty, zlacza
PCI-E, pamieci RAM CPU i normalnej sieci komputerowe;j.

W powyzszym opisie rozpozna¢ mozna glowne elementy architektury superkomputerow
przysztosci. Zasadnicze obliczenia wykonywane sa w licznych, dzialajacych jednoczesnie,
stosunkowo niewielkich rdzeniach obliczeniowych. Pamie¢ ma wyrazng strukture hierarchiczna,
poczawszy od ultraszybkich rejestrow i pamieci wspoétdzielonej, poprzez nieco wolniejsza pamiec
RAM Kkarty, jeszcze wolniejsze tacze PCI-E, po pamie¢ RAM CPU i przylaczone don wielokrotnie
wolniejsze inne nos$niki pamieci, np. dyski twarde i sie¢, przy czym im wyzej w hierarchii znajduje
sie dany rodzaj pamieci, tym jest szybszy, ale i kosztowniejszy, a wiec i dostepny w mniejszych
ilosciach.

Jedng z gléwna przyczyn trudnosSci w upowszechnieniu GPU jako koprocesorow
matematycznych drugiej generacji jest ich niezgodno$¢ z dominujagcym paradygmatem procesora
sekwencyjnego, a w szczegolnosci z architekturg i386. Z tego powodu nie ma mozliwosci
bezposredniego przeniesienia istniejagcych programow na nowa architekture. Programy trzeba
przygotowywac¢ w zupetnie nowych jezykach, np. nVidia CUDA lub OpenCL, przy czym nader
czesto przenosiny programow na masowo rownolegla architekture GPU wymagaja opracowania
nowych struktur danych i/lub nowych algorytmoéow, co wyklucza mozliwo$¢ automatyzacji tego
zadania. Oznacza to konieczno$¢ poswiecenia grubych tysiecy roboczogodzin bez jakiejkolwiek
gwarancji, ze istniejgca obecnie technologia GPU utrzyma sie w przysztosci dostatecznie dtugo, by
taki wysitek mial ekonomiczne uzasadnienie.



ZASTOSOWANIA

Mimo opisanych powyzej trudno$ci, wykorzystanie procesorow graficznych w obliczeniach
naukowo-inzynierskich, zwane technologia GPGPU (ang. General-Purpose Computing on
Graphics Processing Units), systematycznie zyskuje na znaczeniu. DoS¢ powiedzie¢, ze wsrod
dziesieciu najszybszych obecnie (wrzesien 2011) superkomputerow na Swiecie, az trzy swoja
wysoka pozycje zawdzieczajq kartom graficznym [Top500]. Na specjalnej stronie firmy nVidia
znalez¢ mozna setki przyktadéw prac naukowych, w ktorych obliczenia na kartach graficznych z
powodzeniem zastosowano w tak réznych dziedzinach nauki i techniku, jak CFD, analiza rynkow
finansowych, metody numeryczne, przemyst wydobywczy, dynamika molekularna, badania
sejsmiczne, obrazowanie medyczne czy chemia obliczeniowa [CudaZone]. Osiggniete
przyspieszenia wzgledem CPU wynosza od kilku do nawet tysigca (!) razy. Co prawda programisci
Intela [Lee2010] szybko wytkneli autorom wielu z tych doniesien, iz porownywali oni wydajnos¢
implementacji na GPU do amatorskiej, jednordzeniowej implementacji na dos¢ stabym CPU, tym
niemniej mozna oczekiwac, ze przyspieszenie obliczen o rzad wielkosci jest zupehie realne.

Na rynku pojawia sie tez coraz wiecej zaawansowanych produktow wykorzystujacych
technologie GPGPU. Naleza do nich m.in. Amber (zestaw narzedzi do modelowania
molekularnego, stosowany glownie w przypadku makromolekut biologicznych), Mathematica
(komercyjny system obliczen symbolicznych i numerycznych), Jacket for Matlab (komercyjne
Srodowisko do wykonywania obliczen naukowych i inzynierskich), NAMD (aplikacja stluzaca do
symulacji uktadéw biomolekularnych metodami dynamiki molekularnej), SpeedIT for OpenFOAM
(wtyczka do popularnego srodowiska obliczeniowej mechaniki ptynow).

Od kilku lat technologia GPGPU wykorzystywana jest takze w badaniach prowadzonych na
Wydziale Fizyki i Astronomii Uniwersytetu Wroclawskiego. I tak, w badaniach nad mozliwoscia
przyspieszenia algorytmu LBM (ang. lattice Boltzmann model) rozwigzywania rownan przeptywu
ptynu, dla dostatecznie duzych siatek obliczeniowych osiggnieto ponad stukrotne przyspieszenie
obliczen (Rys. 1) [Pota, 2010].
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Rys. 1. Przyspieszenie symulacji przeplywu cieczy metoda LBM w zaleznosci od rozmiaru siatki obliczeniowej
uzyskane dzieki zastosowani technologii GPGPU.



Réwnie obiecujagce wyniki uzyskano przy prébie zastosowania technologii GPGPU do
przyspieszenia symulacji przeplywu plynu w modelu gazu sieciowego FHP [Szkoda, 2010].
Przedstawione na rysunku 2 wyniki tych badan wskazujg, ze dla odpowiednio duzych ukladow
karta graficzna jest w stanie wykonywac algorytm FHP ponad 60 razy szybciej od pojedynczego
rdzenia CPU. Technologie GPGPU zastosowano tez do symulacji gazu sieciowego metoda
wymiany replik [Gotembiewski, 2011], uzyskujac 35-krotne przyspieszenie obliczen.
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Rys. 2. Przyspieszenie symulacji przeplywu cieczy metoda FHP w zaleznosci od liczby wezléw w siatce obliczeniowej
uzyskane dzieki zastosowani technologii GPGPU.

Z kolei w pracy [Malecha, 2011] zbadano mozliwo$¢ przyspieszenia obliczenn biomedycznych.
W tym celu, wykorzystujac dostepnos¢ kodu Zrodlowego pakietu symulacyjnego OpenFoam,
przeniesiono w nim na GPU czasochlonne podprogramy stuzace do iteracyjnego rozwigzywania
uktadow réwnan liniowych i za pomoca tak zmodyfikowanego oprogramowania rozwigzano
zagadnienie przeptywu krwi w rozwidleniu aorty brzusznej. Symulacje przeprowadzono dla trzech
réznych sytuacji fizycznych: (a) przeptyw potencjalny (nielepki) i stacjonarny (brak pulsacji
ci$nienia); (b) przeptyw lepki i stacjonarny oraz (c) przeptyw lepki i niestacjonarny. Poniewaz
wydajnos$¢ metod iteracyjnych zalezy niemal wylacznie od efektywnosci podprogramu do mnozenia
macierzy rzadkiej przez wektor (spmv, ang. sparse matrix-vector), zbadano efektywnos$¢
implementacji tej funkcji w technologii GPGPU na 8 macierzach testowych, otrzymujac
przyspieszenie od 3 do 14 razy wzgledem procedur biblioteki Intel MKL uruchamianej na
czterordzeniowym procesorze firmy Intel. Przeniesienie metod iteracyjnych biblioteki OpenFoam
na GPU zaowocowalo przyspieszeniem rzedu 4-6 razy dla przeptywu potencjalnego i 3 do 4 razy
dla lepkiego przypadku stacjonarnego rozwigzanego metoda SIMPLE (ang. Semi-Implicit Method
for Pressure-Linked Equations). W przypadku przeptywu niestacjonarnego technologia GPGPU nie
data zadnego przyspieszenia, gdyz przypadek ten wymaga czestej wymiany duzych ilosSci danych
miedzy CPU i GPU, co niweluje przyspieszenie samych obliczen.

Oczywiscie powyzsze wyniki nalezy traktowac z pewna dozg ostroznosci, obcigzone sa bowiem
wspomnianymi powyzej wadami metodologicznymi, w szczegdélnosci w trzech pierwszych
przykladach wybrane do poréwnania implementacje na CPU wykorzystywaty tylko jeden rdzen



dos¢ przecietnego CPU, a w nim tylko jedna, gléwng jednostke arytmetyczno-logiczng. Warto
jednak zauwazy¢, ze uzyta do tych poréwnan implementacja GPU rowniez nie byla specjalnie
optymalizowana (omawiane tu kody powstaly w ramach prac magisterskich), a uzyte procesory
graficzne nalezaly do ,,budzetowych” urzadzen Sredniej generacji — mozna jednak przypuszczac, ze
nawet najlepsza implementacja na CPU wcigz bylaby co najmniej o rzad wielkosci wolniejsza od
»studenckiej” implementacji na GPU. Z kolei w przypadku symulacji biomedycznych uzyskanie
naprawde duzego przyspieszenia wymagatoby przeniesienia na GPU catosSci obliczen, co — jesli w
ogole jest mozliwe i ekonomicznie uzasadnione — wymagatoby wielu lat pracy. Z tego punktu
widzenia uzyskanie przyspieszenia rzedu 5 razy tylko poprzez reimplementacje stosunkowo
niewielkiego fragmentu kodu CFD wydaje sie bardzo obiecujacym osiagnieciem.

WNIOSKI I PERSPEKTYWY

Prowadzone od ok. 2 lat na Wydziale Fizyki i Astronomii Uniwersytetu Wroclawskiego prace
poswiecone badaniu mozliwosci wykorzystania ogromnej mocy obliczeniowej wspotczesnych kart
graficznych do symulacji naukowo-inzynierskich nie prowadza do jednoznacznych wnioskéw.
Z jednej strony technologia ta umozliwia szybkie osiggniecie znaczacych przyspieszen obliczen
numerycznych, z drugiej jednak strony mamy SwiadomosS¢, poparta doSwiadczeniem, ze nie jest
inie moze by¢ to technologia uniwersalna, gdyz nie wszystkie problemy mozna efektywnie
rozwigzac¢ w architekturze masowo rownolegtej.

Rowniez perspektywy tej technologii nie sa jasne. Niezwykle wazne jest to, ze posiada ona
wsparcie jednego z najwiekszych gigantéw w branzy informatycznej, firmy nVidia, ktéra od 6 lat w
regularnych odstepach 2-3 letnich wprowadza na rynek nowa architekture swoich kart graficznych
o parametrach znacznie przewyzszajacych poprzednie generacje tego sprzetu. W pewnym sensie
przypomina to sytuacje z lat 90. XX w., gdy zakupione zaledwie 3 lata wczes$niej komputery byly
egzemplarzami niemal muzealnymi. Zasadnicza réznica polega na tym, ze tym razem co dwa-trzy
lata mamy do czynienia z istotnym postepem technologicznym o niemal rewolucyjnym charakterze,
co musi znajdowac swoje odzwierciedlenie w sposobie pisania programow. Zwieksza to koszty
tworzenia oprogramowania i w pewnym sensie nadaje technologii GPGPU permanentny status
technologii eksperymentalnej. Czeste modyfikacje architektury powoduja, ze pomimo deklaracji
firmy nVidia o utrzymaniu wstecznej zgodno$¢ kolejnych wersji swojego Srodowiska
programistycznego CUDA, nie jest jasne, czy za kilka lat napisane dzi§ programy wciaz beda
programami napisanymi optymalnie, zwlaszcza wobec niedawnych zapowiedzi firmy o potaczeniu
w jednym ukladzie kart graficznych z procesorem ARM (tzw. projekt Denver). Mamy wiec wiele
znakow zapytania, jednak z cala pewnoscia mozemy powiedziec, ze przysztos¢ wysokowydajnych
obliczen naukowo-inzynierskich nalezy do nowatorskich rozwigzan opartych na podobnej do
wspolczesnych GPU architekturze masowo-rownoleglej. Poswiecajac energie eksperymentalnej
technologii GPGPU ryzykuje sie strate czasu i Srodkow, jednak niepodjecie tego wyzwania
oznaczatoby pewno$¢ oddania gry walkowerem.

PODZIEKOWANIA

Niniejsza praca powstata czeSciowo dzieki wsparciu Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa Wyzszego
projektem badawczym Nr N N519 (Z.K., M.M., S.Sz.).
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SUMMARY
APPLICATION OF GPGPU TECHNOLOGY IN COMPUTATIONAL SCIENCE

One of the most innovative technologies is presented that can revolutionize high-performace computing — general-
purpose computations on graphics processing units (GPGPU). Technological barriers that prevent a further rapid
progress in computer performance are discussed. The most important architectural features of modern graphics cards
are reviewed from the high-performance computing viewpoint as well as their advantages and disadvantages over the
traditional design. Recent achievements of Wroclaw physicists in this field are also discussed.



