Список вопросов к экзамену по курсу
«Суперкомпьютерное моделирование и технологии»,
магистры 2 года обучения, сентябрь – декабрь 2016 г.

1. Поколения архитектур компьютеров и парадигмы программирования.
Архитектурные особенности современных микропроцессоров. 
1) Векторно-конвейерные компьютеры
· Середина 70-х годов.
· Особенности архитектуры: векторные функциональные устройства, зацепление функциональных устройств, векторные команды в системе команд, векторные регистры.
· Программирование: векторизация самых внутренних циклов.
· Пример: суперкомпьютер Cray 1.
2) Векторно-параллельные компьютеры
· Начало 80-х годов.
· Особенности архитектуры: векторные функциональные устройства, зацепление функциональных устройств, векторные команды в системе команд, векторные регистры.
Небольшое число процессоров объединяются над общей памятью.
· Программирование: векторизация самых внутренних циклов и распараллеливание на внешнем уровне, единое адресное пространство, локальные и глобальные переменные.
· Примеры: суперкомпьютеры Cray X-MP, Y-MP
3) Массивно-параллельные компьютеры
· Начало 90-х годов.
· Особенности архитектуры: тысячи процессоров объединяются с помощью коммуникационной сети по некоторой топологии, распределенная память.
· Программирование: обмен сообщениями, отсутствие единого адресного пространства, PVM, Message Passing Interface.
Необходимость выделения массового параллелизма, явного распределения данных и согласования параллелизма с распределением.
· Примеры: суперкомпьютеры Cray T3D, Intel Paragon XPS140
4) Параллельные компьютеры с общей памятью
· Середина 90-х годов.
· Особенности архитектуры: сотни процессоров объединяются над общей памятью.
· Программирование: единое адресное пространство, локальные и глобальные переменные, Linda, OpenMP.
· Примеры: суперкомпьютеры Dec AlphaServer, Sun StarFire
5) Кластеры из узлов с общей памятью
· Начало 2000-х.
· Особенности архитектуры: большое число многопроцессорных узлов объединяются вместе с помощью коммуникационной сети по некоторой топологии, распределенная память; в рамках каждого узла несколько (многоядерных) процессоров объединяются над общей памятью.
· Программирование: неоднородная схема MPI+OpenMP;
необходимость выделения массового параллелизма, явное распределение данных, обмен сообщениями на внешнем уровне; распараллеливание в едином адресном пространстве, локальные и глобальные переменные на уровне узла с общей памятью.
· Примеры: суперкомпьютеры Чебышев, «К»
6) Кластеры из узлов с общей памятью
· Середина 2000-х.
· Особенности архитектуры: большое число многопроцессорных узлов объединяются вместе с помощью коммуникационной сети по некоторой топологии, распределенная память; в рамках каждого узла несколько (многоядерных) процессоров объединяются над общей памятью; на каждом узле несколько ускорителей (GPU, Phi).
· Программирование: MPI+OpenMP+OpenCL/CUDA;
· Примеры: суперкомпьютеры Ломоносов, Tiahne-2
2. Технологии Интел для высокопроизводительных вычислений.
3. Стратегия развития процессоров архитектуры POWER.
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Развитие стратегии аппаратных средств для HPC
· Общий дизайн платформы для высокопроизводительных вычислений и высокопроизводительной аналитики
· Углубление отношений с технологическими партнёрами
· Серверы для данного сегмента в основном 2 сокета
· Усиление поддержки InfiniBand и Ethernet
· Большая часть производительности на операциях с плавающей точкой будет достигаться за счёт GPU
· Стандартные индустриальные стойки и корпуса
· Варианты воздушного и водяного охлаждения
Стратегия развития процессоров архитектуры POWER
· Консолидация усилий и фокус на одном процессоре (чипе) общего назначения для каждого поколения
· Дизайн для более плотной интеграции с вспомогательным оборудованием
· Множественный дизайн модулей обеспечивает различные комбинации памяти и шин I/O
· Использование ускорителей подключаемых к процессору для соответствующих платформ и приложений
· FPGA для коммерческих задач, таких как Java, СУБД, аналитика
· GPU для научных и вычислительных задач
Основные особенности OpenPOWER
· Это общественная организация, деятельность которой не регулируется кем бы то ни было. Ни коммерческими, ни государственными структурами
· Идея близка к концепции ПО с открытым кодом, но в применении к аппаратуре
· Отличие от мира СПО – участники консорциума кооперируются, а не конкурируют.
· Каждый участник делает свою часть или создаёт свои изделия, используя наработки остальных участников сообщества.
4. Программно-аппаратная архитектура суперкомпьютеров Ломоносов и Blue Gene/P.
Кластер:
· Распределённая память
· Не привязан к производителю
Альтернативы:
· Общая память
· «Кластерная архитектура»
Пиковая производительность: 1700.21 TFlop/s
Производительность (Linpack): 901.90 TFlop/s
Эффективность: 53%
Вычислительных узлов (Intel): 5 104
Вычислительных узлов (ГПУ): 1 065
Процессоры Intel Xeon 5570, 5670: 12 346
NVIDIA Tesla X2070: 2 130
Число процессорных ядер (x86): 52 168
Число процессорных ядер (ГПУ): 954 240
Оперативная память: 92 ТБайт
Коммуникационная сеть: QDR Infiniband / 10 GE
Система хранения данных: 1.75 ПБайт, Lustre, NFS, …
Операционная система: Clusrtx T-Platforms Edition
Занимаемая площадь (вычислитель): 252 м2
Энергопотребление (вычислитель): 2.8 МВт
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«Ломоносов» - очередь задач
· SLURM
· Modules
· module av[ailable] — список модулей
· module add impi/4.1.0
· module add intel
· module add cuda
· module li[st] — загруженные
· module rm impi/4.1.0
· module add openmpi/1.5.5-icc
· sbatch — поставить задачу в очередь
· sbatch -n16 -N2 -p test impi ./mytask
Общая характеристика систем Blue Gene
· Массивно-параллельные системы с распределенной памятью
· Технология System-on-chip (4 ядра, 8 FPU, контроллер памяти и др. на одном ASIC)
· Высокая плотность упаковки
· процессоры с низким энергопотреблением
· Высокопроизводительный интерконект
· несколько коммуникационных подсистем для различных целей
· Ультра легкая ОС
· выполнение вычислений и ничего лишнего
· Стандартное ПО
· Fortran/C/C++ и MPI
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Blue Gene P – 1 стойка
· 1024 четырехъядерных вычислительных узлов
· производительность одного вычислительного узла – 13.6 GF/s
· производительность 1 стойки– 13.9 Tflops
· оперативная память одного узла – 2 GB
· суммарная оперативная память в стойке– 2 TB
· узлов ввода/вывода 8 – 64
· Размеры - 1.22 x 0.96 x 1.96
· занимаемая площадь 1.17 кв.м.
· энергопотребление (1 стойка) - 40 kW (max)


Конфигурация BlueGene P факультета ВМиК
· 2048 4-ех ядерных узлов
· пиковая производительность 27.2 Tflop/s
· Реальная производительность по тесту Linpack: 23.2 Тфлоп/с
· 85% от пиковой
· общий объем ОЗУ 4 TB
Компоненты Blue Gene P
· Основная единица – четырехядерный вычислительный узел (процессор), ядро – PowerPC 450 850Mhz + память (2GB)
· Node card = 32 вычислительных узла + до 2х узлов ввода-вывода
· Стойка – 32 node cards
· Число процессоров в стойке 1024
· Итоговое число ядер на стойку – 4096
· Помимо вычислительных узлов, в состав системы также входят:
· узлы ввода-вывода
· узел управления системой
· не менее одного узла front end (через них осуществляется доступ пользователей к системе)
· сеть, связывающая компоненты системы
· специализированная сеть для сообщения между сервисным узлом и узлами ввода-вывода
Характеристики вычислительного узла
· 4 ядерный 32-битный процессор PowerPC 850 Мгц
· Двойное устройство для работы с вещественными числами с плавающей точкой (double precision)
· 2 Гб памяти
· Работает под управлением облегченной ОС
· Создание процессов и управление ими
· Управление памятью
· Отладка процессов
· Ввод-вывод
· Объем виртуальной памяти равен объему физической
· 3 режима использования ядер
· SMP: 1 MPI процесс из 4 SMP нитей, 2 Гб памяти
· DUAL: 2 MPI процесса по 2 SMP нити, 1 Гб памяти на MPI процесс
· VNM: 4 MPI процесса
Процессоры ввода-вывода
Отличия по сравнению с вычислительным узлом:
· Установлена полноценная ОС
· Отсутствует подключение к сети тору
· Имеется выход в 10-гигабитную сеть Ethernet
Основные коммуникационные сети
· 3-мерный тор
· Используется для обмена сообщениями между соседними узлами, а также для многих коллективных операций
· Коллективная сеть – дерево
· Для глобальной коммуникации один-ко-всем (broadcast, reduction)
· 6.8 ГБ/с на порт
· Соединяет все вычислительные узлы и узлы ввода-вывода
· Используется для коллективных операций и коммуникатора MPI_COMM_WORLD
· Высокоскоростная сеть для глобальных прерываний
· Для MPI_Barrier
Double Hammer FPU
· SIMD инструкции могут выполняться одновременно на двух FPU
· Параллельные операции load/store
· Данные должны быть выровнены по 16-байтовой границе
· Иначе производительность будет значительно снижена
· Даже хуже, чем при использовании только одного FPU
· Компилятор сможет сгенерировать SIMD инструкции, только если данные в памяти расположены подряд (stride-one access)
· Хотя при более высоких (-O4, -O5) уровнях оптимизации компилятор попытается сгенерировать SIMD инструкции и для данных, расположенных не подряд
· -O3 –qarch=450d –qtune=450
Память
· Оперативная память – до 2GB на вычислительный узел, пропускная способность 13.6GBps
· Трёхуровневый кэш:
· L1 – отдельный для каждого ядра, размер 32Kb
· L2 – отдельный для каждого ядра, используется для предварительной выборки информации из кэша L1. Считывает\записывает по 16b за одно обращение.
· L3 – разделен на две части по 4MB, доступ к ним имеют все четыре ядра, для каждого есть канал чтения и канал записи.
Состав ПО
· Linux® на узлах ввода\вывода
· MPI (MPICH2) и OpenMP (2.5)
· Стандартное семейство компиляторов IBM XL: XLC/C++, XLF
· Компиляторы GNU
· Система управления заданиями LoadLeveler
· Файловая система GPFS
· Инженерная и научная библиотека подпрограмм (ESSL), математическая библиотека (MASS)
ОС вычислительного узла BlueGene P
· Compute Node Kernel (CNK)
· “linux-подобная” ОС
· Нет некоторых системных вызово (fork() в основном). Ограниченная поддержка mmap(), execve()
· Минимальное ядро – обработка сигналов, передача системных вызовов к узлам ввода-вывода, старт-завершение задач, поддержка нитей
· Большинство приложений, которые работают под Linux, портируются на BG/P
Реализация MPI
· MPICH2 1.0.x ( стандарт MPI 2.0)
· Не поддерживает управление динамическими процессами
· Для поддержки аппаратного обеспечения Blue Gene/P сделаны добавления и модификации в программной архитектуре MPICH2:
· коллективные операции могут использовать различные сети при разных обстоятельствах (не только коллективную сеть, но и сеть с топологией тора или сеть глобальных прерываний)
· Существуют оптимизированные версии функций MPI_Dims_create, MPI_Cart_create, MPI_Cart_map
· Добавлены функции MPIX - расширение MPI, учитывающее специфику аппаратного обеспечения
OpenMP
· _r суффикс для имени компиляторов например, mpixlc_r
·  –qsmp=omp
указание компилятору интерпретировать OpenMP директивы
· Автоматическое распараллеливание
-qsmp
	Процессорные партиции
· Подмножества вычислительных узлов, выделяемых задаче
· Каждой задаче выделяется своя партиция
· Загрузка задачи на исполнение производится независимо от других задач
· Размер партиции определяется кратным 32
· (на текущий момент на системе ВМК - кратным 128 )
· Для партиций размером кратным 512 поддерживается топология тора
5. Последовательная и параллельная сложность алгоритмов, информационный граф и ресурс параллелизма алгоритмов.
Последовательная сложность (serial complexity) алгоритма - число операций, которые нужно выполнить при его последовательном исполнении.

Параллельная сложность (parallel complexity) алгоритма - число шагов, за которое можно выполнить данный алгоритм в предположении доступности неограниченного числа необходимых процессоров (функциональных устройств, вычислительных узлов, ядер и т.п.). Параллельная сложность алгоритма понимается как высота канонической ярусно-параллельной формы.

Граф алгоритма (algorithm graph) - это ориентированный ациклический мультиграф, вершины которого соответствуют операциям алгоритма, а дуги - передаче данных между ними. Вершины графа алгоритма могут соединяться несколькими дугами, в частности когда в качестве разных аргументов одной и той же операции используется одна и та же величина. Граф алгоритма почти всегда является параметризованным графом. В частности, его вид часто зависит от входных данных.

Граф алгоритма используется как удобное представление алгоритма при исследовании его структуры, ресурса параллелизма, а также других свойств. Его можно рассматривать как параметризованную информационную историю. Он сохраняет её информативность, при это обладая компактностью за счёт параметризации. Разработана методика построения графа алгоритма по исходному тексту программ.

Ресурс параллелизма – что можно распараллелить. Желательно эффективно.

Разложение Холецкого:
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Масштабируемость
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Эффективность
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6. Организация параллельных вычислений с использованием технологии передачи сообщений MPI.  Основные группы функций MPI.  Обработка ошибок в MPI.
· MPI 1.1 Standard разрабатывался 92-94
· MPI 2.0 - 95-97
· MPI 2.1 – 2008
· MPI 3.1 – 2015
Реализации MPI
· MPICH
· LAM/MPI
· Mvapich
· OpenMPI
· Коммерческие реализации Intel,IBM и др.
Модель MPI
· Параллельная программа состоит из процессов, процессы могут быть многопоточными.MPI реализует передачу сообщений между процессами.
· MPI реализует передачу сообщений между процессами.
· Межпроцессное взаимодействие предполагает:
· синхронизацию
· перемещение данных из адресного пространства одного процесса в адресное пространство другого процесса
Модель программ
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· SPMD – Single Program Multiple Data
· Одна и та же программа выполняется различными процессорами
· Управляющими операторами выбираются различные части программы на каждом процессоре.
Модель выполнения
· Запуск: mpirun
· При запуске указываем число требуемых процессоров np и название программы: пример: mpirun –np 3 prog
· Каждый процесс MPI-программы получает два значения:
· np – число процессов
· rank из диапазона [0 … np-1] – номер процесса
· Любые два процесса могут непосредственно обмениваться данными с помощью функций передачи сообщений
Основы передачи данных в MPI
· Технология передачи данных MPI предполагает кооперативный обмен.
· Данные посылаются одним процессом и принимаются другим.
· Передача и синхронизация совмещены.
Основные понятия
· Процессы объединяются в группы.
· Каждое сообщение посылается в рамках некоторого контекста и должно быть получено в том же контексте.
· Группа и контекст вместе определяют коммуникатор.
· Процесс идентифицируется своим номером в группе, ассоциированной с коммуникатором.
Основные группы функций MPI
· Определение среды
· Передачи «точка-точка»
· Коллективные операции
· Производные типы данных
· Группы процессов
· Виртуальные топологии
· Односторонние передачи
· Параллельный ввод-вывод
Понятие коммуникатора MPI
· Все обращения к MPI функциям содержат коммуникатор, как параметр.
· Наиболее часто используемый коммуникатор MPI_COMM_WORLD:
· определяется при вызове MPI_Init
· содержит ВСЕ процессы программы
· Другие предопределенные коммуникаторы:
· MPI_COMM_SELF – только один (собственный) процесс
· MPI_COMM_NULL – пустой коммуникатор
Типы данных MPI
· Данные в сообщении описываются тройкой: (address, count, datatype), где
· datatype определяется рекурсивно как:
· предопределенный базовый тип, соответствующий типу данных в базовом языке (например, MPI_INT, MPI_DOUBLE_PRECISION)
· Непрерывный массив MPI типов
· Векторный тип
· Индексированыый тип
· Произвольные структуры
· MPI включает функции для построения пользовательских типов данных, например, типа данных, описывающих пары (int, float).
Понятие тэга
· Сообщение сопровождается определяемым пользователем признаком – целым числом – тэгом для идентификации принимаемого сообщения
· Теги сообщений у отправителя и получателя должны быть согласованы. Можно указать в качестве значения тэга константу MPI_ANY_TAG.
Функции определения среды
· int MPI_Init(int *argc, char ***argv) должна первым вызовом, вызывается только один раз
· int MPI_Comm_size(MPI_Comm comm, int *size) – число процессов в коммуникаторе
· int MPI_Comm_rank(MPI_Comm comm, int *rank) – номер процесса в коммуникаторе (нумерация с 0)
· int MPI_Finalize() – завершает работу процесса
· int MPI_Abort (MPI_Comm_size(MPI_Comm comm, int*errorcode) – завершает работу программы
Обработка ошибок MPI-функций - Определяется константой MPI_SUCCESS
int error;
……
error = MPI_Init(&argc, &argv));
If (error != MPI_SUCCESS)
{
fprintf (stderr, “ MPI_Init error \n”);
return 1;
}
Обработка ошибок MPI-функций - Определяется константой MPI_SUCCESS
7. Функции двухточечных передач данных в MPI.  Способы организации неблокирующих передач.
Взаимодействие «точка-точка»
· Самая простая форма обмена сообщением
· Один процесс посылает сообщения другому
· Несколько вариантов реализации того, как пересылка и выполнение программы совмещаются
Варианты передачи «точка-точка»
· Синхронные пересылки
· Асинхронные передачи
· Блокирующие передачи
· Неблокирующие передачи
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Блокирующие и неблокирующие передачи
· Определяют, при каких условиях операции передачи завершаются:
· Блокирующие: возврат из функций передачи сообщений только по завершению передачи
· Неблокирующие: немедленный возврат из функций, пользователь должен контролировать завершение передач
Основа 2-точечных обменов
· int MPI_Send(void *buf,int count, MPI_Datatype datatype,int dest, int tag, MPI_Comm comm)
· buf – адрес буфера
· count – число пересылаемых элементов
· Datatype – MPI datatype
· dest – rank процесса-получателя
· tag – определяемый пользователем параметр,
· comm – MPI-коммуникатор
· int MPI_Recv(void *buf,int count, MPI_Datatype datatype,int source, int tag, MPI_Comm comm, MPI_Status *status)
· buf – адрес буфера
· count – число пересылаемых элементов
· Datatype – MPI datatype
· source – rank процесса-отправителя
· tag – определяемый пользователем параметр,
· comm – MPI-коммуникатор,
· status – статус
Wildcarding (джокеры)
· Получатель может использовать джокер для получения сообщения от ЛЮБОГО процесса MPI_ANY_SOURCE
· Для получения сообщения с ЛЮБЫМ тэгом MPI_ANY_TAG
· Реальные номер процесса-отправителя и тэг возвращаются через параметр status
Информация о завершившемся приеме сообщения
· Возвращается функцией MPI_Recv через параметр status
· Содержит:
· Source: status.MPI_SOURCE
· Tag: status.MPI_TAG
· Count: MPI_Get_count
Полученное сообщение
· Может быть меньшего размера, чем указано в функции MPI_Recv
· count – число реально полученных элементов
C: int MPI_Get_count (MPI_Status *status, MPI_Datatype datatype, int *count)

MPI_Probe
int MPI_Probe(int source, int tag, MPI_Comm comm, MPI_Status* status) Проверка статуса операции приема сообщения. Параметры аналогичны функции MPI_Recv
Совмещение передач типа «отсылка-прием»
int MPI_Sendrecv (void *sendbuf,
int sendcount, MPI_Datatype sendtype,
int dest, int sendtag,
void *rcvbuf, int rcvcount, MPI_Datatype rcvtype,
int source, int rcvtag,
MPI_Comm comm,
MPI_Status *status)
Обмен данными одного типа с замещением
int MPI_Sendrecv_replace
(void* buf, int count,
MPI_Datatype datatype,
int dest, int sendtag,
int source, int recvtag,
MPI_Comm comm, MPI_Status *status)
Неблокирующие коммуникации
Цель – уменьшение времени работы параллельной программы за счет совмещения вычислений и обменов.
Неблокирующие операции завершаются, не дожидаясь окончания передачи данных.
Проверка состояния передач и ожидание завершение передач выполняются специальными функциями.
Форматы неблокирующих функций
MPI_Isend(buf,count,datatype,dest,tag,comm,request)
MPI_Irecv(buf,count,datatype,source,tag,comm, request)
Проверка завершения операций MPI_Wait() and MPI_Test().
MPI_Wait() ожидание завершения.
MPI_Test() проверка завершения. Возвращается флаг, указывающий на результат завершения.
Замер времени MPI_Wtime
· Время замеряется в секундах
· Выделяется интервал в программе
double MPI_Wtime(void);





8. Организация коллективных передач данных в MPI: назначение, основные функции.
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Характеристики коллективных передач
· Коллективные операции не являются помехой операциям типа «точка-точка» и наоборот
· Все процессы коммуникатора должны вызывать коллективную операцию
· Синхронизация не гарантируется (за исключением барьера)
· Нет неблокирующих коллективных операций
· Нет тэгов
· Принимающий буфер должен точно соответствовать размеру отсылаемого буфера
Широковещательная рассылка
· One-to-all передача: один и тот же буфер отсылается от процесса root всем остальным процессам в коммуникаторе
· int MPI_Bcast (void *buffer, int, count, MPI_Datatype datatype,int root, MPI_Comm comm)
· Все процессы должны указать один тот же root и communicator
Scatter
· One-to-all communication: различные данные из одного процесса рассылаются всем процессам коммуникатора (в порядке их номеров)
· int MPI_Scatter(void* sendbuf, int sendcount, MPI_Datatype sendtype, void* recvbuf, int recvcount,MPI_Datatype recvtype, int root, MPI_Comm comm)
· sendcount – число элементов, посланных каждому процессу, не общее число отосланных элементов;
· send параметры имеют смысл только для процесса root
Глобальные операции редукции
· Операции выполняются над данными, распределенными по процессам коммуникатора
· Примеры:
· Глобальная сумма или произведение
· Глобальный максимум (минимум)
· Глобальная операция, определенная пользователем
Общая форма
int MPI_Reduce(void* sendbuf, void* recvbuf, int count, MPI_Datatype datatype, MPI_Op op, int root,MPI_Comm comm)
· count число операций “op” выполняемых над последовательными элементами буфера sendbuf
· (также размер recvbuf)
· op является ассоциативной операцией, которая выполняется над парой операндов типа datatype и возвращает результат того же типа










9. Понятие о виртуальной топологии процессов в MPI. Функции MPI для работы с виртуальными топологиями. Использование виртуальных топологий для реализации сеточных задач.
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Декартова топология
· Логическая топология, определяемая многомерной решеткой.
· Обобщение линейной и матричной топологий на произвольное число измерений.
· Для создания коммуникатора с декартовой топологией используется функция MPI_Cart_create. С помощью этой функции можно создавать топологии с произвольным числом измерений, причем по каждому измерению в отдельности можно накладывать периодические граничные условия.
Основные функции:
· MPI_CART_CREATE
· Создает структуру «прямоугольная решетка» произвольной размерности.
· int MPI_Cart_create(MPI_Comm old_comm, int ndims, int *dim_size, int *periods, int reorder, MPI_Comm *new_comm)
· MPI_CART_COORDS
· MPI_CART_RANK
· MPI_CART_SUB
· Используется для разделения коммуникатора на подгруппы . MPI_CART_SUB создает новый коммуникатор меньшей размерности
· int MPI_Cart_sub( MPI_Comm old_comm, int *belongs, MPI_Comm *new_comm)
· MPI_CARTDIM_GET
· MPI_CART_GET
· MPI_CART_SHIFT
· Получение номеров посылающего (source) и принимающего (dest) процессов в декартовой топологии коммуникатора comm для осуществления сдвига вдоль измерения direction на величину disp.
· int MPI_Cart_shift( MPI_Comm comm, int direction, int displ, int *source, int *dest )
· [image: http://puu.sh/tpo0L/5a55d4806d.png]
· Для периодических измерений осуществляется циклический сдвиг, для непериодических – линейный сдвиг.
· Для n-мерной декартовой решетки значение direction должно быть в пределах от 0 до n-1.
· Значения source и dest можно использовать, например, для обмена функцией MPI_Sendrecv.
· Не является коллективной операцией!
Обмен данными в программе.
· Процессу необходимо обменяться данными с соседями.
· Из-за того что данные хранятся в памяти не непрерывно, для выполнения межпроцессорных обменов предварительно формируются передаваемые сообщения.
· Потом при помощи функций MPI_Cart_shift происходит определение ранга процесса, которому надо послать данные, и процесса, от которого данные необходимо получить. После чего при помощи MPI_Sendrecv - обмен данными с соседними процессами.



10. Задача Дирихле для уравнения Пуассона в прямоугольнике, разностная аппроксимация задачи на прямоугольной неравномерной сетке.
В прямоугольной области

требуется найти дважды гладкую функцию 𝑢 = 𝑢(𝑥, 𝑦), удовлетворяющую дифференциальному уравнению

и дополнительному условию

во всех граничных точках  прямоугольника. Оператор Лапласа  определен равенством:

	Разностная аппроксимация.
	В расчетной области П определяется прямоугольная сетка

где  – разбиение отрезка  оси (𝑜𝑥),
– разбиение отрезка оси (𝑜𝑦).
Через  обозначим множество внутренних, а через  — множество граничных узлов сетки . Пусть  – переменный шаг сетки по оси абсцисс и ординат соответственно. Средние шаги сетки определяются равенствами:

Рассмотрим линейное пространство 𝐻 функций, заданных на сетке . Будем считать, что в пространстве 𝐻 задано скалярное произведение и евклидова норма

где  – любые функции из пространства 𝐻.
Для аппроксимации уравнения Пуассона воспользуемся пятиточечным разностным операторои Лапласа, который во внутренних узлах сетки определяется равенством:

Здесь предполагается, что функция  определена во всех узлах сетки .
Приближённым решением задачи называется функция , удовлетворяющая уравнениям


Эти соотношения представляют собой систему линейных алгебраических уравнений с числом уравнений равным числу неизвестных и определяют единственным образом неизвестные значения . Совокупность уравнений называется разностной схемой для задачи.
11. Метод скорейшего спуска и метод сопряженных градиентов для разностной задачи Дирихле.
Приближенное решение системы уравнений может быть получено итерационным методом скорейшего спуска. В этом методе начальное приближение

во внутренних узлах сетки  – любые числа. Метод является одношаговым. Итерация  вычисляется по итерации  согласно равенствам:



где невязка


Итерационный параметр

Известно, что с увеличением номера итерации 𝑘 последовательность сеточных функций  сходится к точному решению 𝑝 задачи по норме пространства 𝐻, то есть

Существенно большей скоростью сходимости обладает метод сопряженных градиентов. Начальное приближение   и первая итерация   вычисляются так же, как и в методе скорейшего спуска. Последующие итерации осуществляются по формулам:

Здесь


вектор



коэффициент

Вектор невязки  вычисляется согласно равенствам. Итерационный процесс останавливается, как только

где 𝜀 – заранее выбранное положительное число. Заметим, что в последнем неравенстве вместо евклидовой сеточной нормы можно использовать любую другую норму пространства 𝐻, например, максимум-норму.












12. Одномерное и двумерное разбиение прямоугольной сетки на домены. Сравнение методов разбиения. Алгоритм определения размеров домена.
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Алгоритм - ???
13. Суперкомпьютерное моделирование турбулентных течений.
(П.Брэдшоу ,1971) : «Турбулентность – это трехмерное нестационарное движение, в котором вследствие растяжения вихрей создается непрерывное распределение пульсаций скорости в интервале длин волн от минимальных, определяемых вязкими силами, до максимальных, определяемых граничными условиями течения. Она является обычным состоянием движущейся жидкости, за исключением течений при малых числах Рейнольдса».
(Р.Фейнман,1968) : «Турбулентность – это последняя неразрешенная фундаментальная проблема классической физики»
Фольклор: «Турбулентность похожа на порнографию – ей трудно дать определение, но как только вы ее увидите – тут же узнаете»
СВОЙСТВА ИДЕАЛЬНОГО DNS – АЛГОРИТМА
· Полное разрешение всего спектра турбулентных пульсаций
· Отсутствие настроечных параметров
· Применимость в областях сложной формы
· Робастность
· Консервативность
· Масштабируемость
· Мультифизичность
Основная верификационная задача – моделирование однородной изотропной турбулентности
Наиболее простой вид турбулентного движения. Предложен Тейлором в 1945 году. Позволяет изучить ряд свойств, присущих всем турбулентным течениям.
Мелкомасштабная турбулентность в значительной степени однородна и изотропна. Причина – каскадный перенос энергии.
[image: ]
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СВОЙСТВА ИДЕАЛЬНОГО LES - АЛГОРИТМА
· Отсутствие настроечных параметров при неполном разрешении спектра турбулентных пульсаций
· Применимость в областях сложной формы
· Робастность
· Консервативность
· Масштабируемость
· Мультифизичность
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Основные свойства схемы «КАБАРЕ»
· Явная;
· Устойчива при 0 < CFL < 1;
· Дает точное решение при CFL = 0.5, CFL = 1;
· Второй порядок аппроксимации на неравномерных пространственно – временных сетках;
· Консервативная;
· Обладает однопараметрическим семейством квадратичных законов сохранения;
· Бездиссипативна;
· Имеет максимально компактный вычислительный шаблон;
· Минимальные дисперсионные ошибки;
· Прямое использование принципа максимума для нелинейной коррекции потоков;
· Отсутствие настроечных параметров;
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Основные отличия схемы «КАБАРЕ» от схемы «Upwind Leapfrog»
· КАБАРЕ представлена в виде закона сохранения;
· В КАБАРЕ используются два типа переменных – консервативные и потоковые;
· КАБАРЕ – двухслойная схема с максимально компактным вычислительным шаблоном;
· В КАБАРЕ органично встроен монотонизатор нового типа на основе наиболее общего принципа – принципа максимума.
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ПРЯМОЕ ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРИСТЕННОЙ ТУРБУЛЕНТНОСТИ
· Моделируется течение между двумя плоскими бесконечными пластинами для получения осредненных характеристик пристенного турбулентного течения
· Направление течения вдоль оси X, вдоль этого направления каждый шаг по времени проводится корректировка расхода. По направлениям X, Z заданы периодические условия на скорость и давление
· На верхней и нижней горизонтальной плоскости задаются условия прилипания
· Расчет проводится при трех числах Рейнольдса Rem = 5600, 13760, 21900, чтобы сравниться с DNS расчетами Moser/Kim/Moin (1987 - 1999)
· Cетка ортогональная – 512 x 256 x 256 ячеек, используется сгущение сетки вблизи стенок для учета особенностей течения в пограничном слое. Размеры области - 4πδ x 2δ x 2πδ (δ – полувысота канала) для Rem = 5600, и 2πδ x 2δ x πδ для Rem = 13760, 21900
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Зависимость коэффициента сопротивления от числа Рейнольдса

[image: http://puu.sh/tqyHp/1b7486c51f.png]
Трехмерный код КАБАРЕ для расчета нестационарных задач тепломассопереноса без использования моделей турбулентности и настроечных параметров
[image: http://puu.sh/tqyMk/e172539b64.png]
Особенности кода CABARET-ST
1) Код CABARET-ST представляет собой реализацию методики КАБАРЕ для проведения массивных параллельных вычислений на кластерных ЭВМ задач гидродинамики на неструктурированных гексагональных сетках
2) Реализован на языке С++
3) Программная платформа использует библиотеку сеточных баз данных – ITAPS MOAB (A Mesh-Oriented datABase). Библиотека MOAB поддерживает все необходимые базовые операции для распределенных сеточных данных, позволяет работать как со структурированными, так и неструктурированными сетками, поддерживает все виды ячеек, включая произвольные многоугольники и многогранники.
4) Формат хранения данных – HDF5 (Иерархический формат данных). Позволяет работать с данными большого размера. Обеспечивает высокую скорость доступа к данным.
5) Реализована возможность асинхронной передачи сообщений (без блокировки) с использование процедуры MPI_Isend
6) Реализована возможность проведения расчетов с асинхронными шагами по времени. Разбиение на партиции в этом случае проводится с учетом вычислительной сложности ячеек сетки
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14. Использование суперкомпьютеров для решения задач молекулярного моделирования.
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Вычислительные модели “из первых принципов” для наносистем
· Молекулярная динамика из первых принципов FPMD– метод моделирования наносистем. Нет подгоночных параметров. Проблема многих тел.
· Вычислительная проблема. Наномасштаб - мезомасштаб (атом – спл.среда)
· Куб полиэтилена - размером 100nm – 64 10^6 атомов
· Куб железа - в 1nm – 16000 атомов
· Квантовомеханическое описание электронов и классическое описание движения атомных ядер
· Подход требует использования суперкомпьютеров и эффективных параллельных вычислений для описания больших молекулярных систем ~ 25000 атомов.
· Масштабируемость FPMD кодов.
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	Методы численного решения
1) Уравнения Ньютона для ядер интегрируются алгоритмом Верлета.
2) Уравнения для электронов – нелинейная задача на собственные значения.
3) Электронные орбитали раскладываются в ряд Фурье. Для преобразования величин между двумя пространствами используется быстрое преобразование Фурье (БПФ).
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Параллельная программа на BlueGene/P.
Задача сводится к интегрированию 200 уравнений для ядер и решению 400 трехмерных задач для электронов.
Время одного расчета на 512 узлах BlueGene/P занимает ≈ 20 часов
Использование гибридной схемы распараллеливания MPI/OpenMP

Параллельные стратегии. Несколько уровней распараллеливания
· Крупноблочное распараллеливание на распределенной памяти MPI – распределение коэффициентов волновых функций для всех электронных состояний на все процессоры.
3dFFT Реальное пространство  K-пространство
Распределение данных минимизирует число передач с поддержанием загрузки в обоих пространствах.
· OpenMP распараллеливание с общей памятью на узле. Длинные циклы.
· Taskgroups – группы процессоров. Процессоры организованы как двумерная сетка. Схема требует в два раза меньше коммуникаций, чем обычная схема. Процессорные группы могут быть оптимально распределены по тору.
· Методы копирования. Интегралы по траекториям в молекулярной динамике. Квантовые ядра. Многомерная метадинамика.
Отражение задач на архитектуру суперкомпьютера
· Blue Gene/P. Архитектура трехмерного тора дополненная сетью дерева
· Возникают условия на дизайн FPMD кодов
· Для P< 1024 (BGP) проблема неважна
· Для P=65536 (BGL) хороший выбор отображения дает 60% ускорения
· Оптимизация отображения - N! отображений.
· Проблема использования параллельных библиотек (ScaLAPACK). Узлы не под контролем кода моделирования
· Оптимизация - критическая процедура для больших разбиений
· Разработка удобных программ для визуализации трафика сообщений на сети тора. Создание автоматизированных процедур отображения
· Оптимизированный код Qbox показал производительность 207 TFlop/s (наивысшая производительность на научных приложениях). Blue Gene/L
Производительность CPMD на Blue Gene/P
· CPMD масштабируется до 128000 процессоров
· 100 атомов масштабируются до 2000 процессоров с 70% эффективности и длительностью производственного цикла ~600ps/неделя (МГУ)
· Для систем ~1000 атомов масштабируется на 8000-16000 процессоров с эффективностью 80% и длительностью производственного цикла ~ 20 ps/неделя
· Наибольшая система в настоящий момент 20000 атомов на 16 стойках.
15. Архитектурные особенности графических процессоров, направленные на массивно-параллельные вычисления. Особенности работы с памятью графического процессора.
GPGPU & CUDA
· GPU – Graphics Processing Unit
· GPGPU – General-Purpose computing on GPU. Первые GPU от NVIDIA с поддержкой GPGPU – GeForce восьмого поколения G80 (2006 г.)
· CUDA – Compute Unified Device Architecture, программно-аппаратная архитектура от NVidia, позволяющая производить вычисления с использованием графических процессоров.
Основные преимущества по сравнению с CPU
· Высокое соотношение цена/производительность
· Высокое соотношение производительность/энергопотребление
Программно-аппаратная модель: архитектура GPU NVidia
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CPU Intel Core i7
· Небольшое число мощных независимых ядер;
· До 22 ядер, ~3.0 ГГц каждое;
· Поддержка виртуальных потоков (Hyper-Threading)
· 3х уровневый кеш, большой кеш L3 до 50 МБ;
· На каждое ядро L1=32KB (data) + 32KB ( Instructions), L2=256KB;
· Обращения в память обрабатываются отдельно для каждого процесса\нити
GPU Streaming Multiprocessor (SM)
· Потоковый мультипроцессор
· «Единица» построения устройства (как ядро в CPU):
· 32 скалярных ядра CUDA Core, ~1.5ГГц
· 2 Warp Scheduler
· Файл регистров, 128KB
· 2х уровневый кэш
· Текстурные юниты
· 16 x Special Function Unit (SFU) – интерполяция и трансцендентная математика одинарной точности
· 16 x Load/Store
GPC - Graphics Processing Cluster – Объединение потоковых мультипроцессоров в блоки
Чип поколения Fermi в максимальной конфигурации
· 16 SM
· 512 ядер CUDA Core
· Кеш L2 758KB
· Контроллеры памяти GDDR5
· Интерфейс PCI 2.0
Сравнение GPU и CPU
· Сотни упрощённых вычислительных ядер, работающих на небольшой тактовой частоте ~1.8 ГГц;
· Небольшие кеши на GPU
· 32 CUDA-ядра разделяют 64 КБ L1
· L2 общий для всех CUDA ядер 2 MB, L3 отсутствует
· Оперативная память с высокой пропускной способностью и высокой латентностью, оптимизированная для коллективного доступа;
· Поддержка миллионов виртуальных нитей, быстрое переключение контекста для групп нитей.

Утилизация латентности памяти
· Цель: эффективно загружать CUDA-ядра
· Проблема: латентность памяти
· Решение:
· CPU: Сложная иерархия кешей;
· GPU: Много нитей, покрывать обращения одних нитей в память вычислениями в других за счёт быстрого переключения контекста;
· За счёт наличия сотен ядер и поддержки миллионов нитей (потребителей) на GPU легче утилизировать всю полосу пропускания

Вычисления с использованием GPU
Программа, использующая GPU, состоит из:
· Кода для GPU, описывающего необходимые вычисления и работу с памятью устройства;
· Кода для CPU, в котором осуществляется:
· Управление памятью GPU – выделение / освобождение
· Обмен данными между GPU/CPU
· Запуск кода для GPU
· Обработка результатов и прочий последовательный код
· GPU рассматривается как периферийное устройство, управляемое центральным процессором
· GPU «пассивно», т.е. не может само загрузить себя работой, но существует исключение!
· Код для GPU можно запускать из любого места программы как обычную функцию
· «Точечная», «инкрементная» оптимизация программ
Терминология
· CPU Будем далее называть «хостом» (от англ. host )
· код для CPU - код для хоста, «хост-код» (host-code )
· GPU будем далее называть «устройством» или «девайсом» (от англ. device)
· код для GPU – «код для устройства», «девайс-код» (device-code )
· Хост выполняет последовательный код, в котором содержатся вызовы функций, побочный эффект которых – манипуляции с устройством.
Код для GPU (device-code)
Код для GPU пишется на C++ с некоторыми расширениями:
· Атрибуты функций, переменных и структур
· Встроенные функции
· Математика, реализованная на GPU
· Синхронизации, коллективные операции
· Векторные типы данных
· Встроенные переменные: threadIdx, blockIdx, gridDim, blockDim
· Шаблоны для работы с текстурами
· …
Компилируется специальным компилятором nvcc

Код для CPU (host-code)
· Код для CPU дополняется вызовами специальных функций для работы с устройством;
· Код для CPU компилируется обычным компилятором gcc/icc/cl;
· Кроме конструкции запуска ядра <<<...>>> !
· Функции для GPU линкуются из динамических библиотек

CUDA Grid
· Хост может запускать на GPU множества виртуальных нитей;
· Каждая нить приписана некоторому виртуальному блоку;
· Грид (от англ. Grid-сетка ) – множество блоков одинакового размера;
· Положение нити в блоке и блока в гриде индексируются по трём измерениям (x, y, z).
· Грид задаётся количеством блоков по [X, Y, Z] (размер грида в блоках) и размерами каждого блока по [X, Y, Z];
· Например, еcли по Z размер грида и блоков равен единице, то получаем плоскую прямоугольную сетку нитей.

CUDA Kernel («Ядро»)
· Каждая нить выполняет копию специально оформленных функций «ядер», компилируемых для GPU. 
· Нет возвращаемого значения (void); 
· Обязательный атрибут __global__.
· Терминология:
· Хост запускает вычисление ядра на гриде нитей (либо просто хост запускает ядро на GPU).
· Одно и то же ядро может быть запущено на разных гридах
· «Ядро» – что делать
· «Грид» – сколько делать

Запуск ядра
· kernel<<< execution configuration >>>(params);
· “kernel” – имя ядра,
·  	“params” – параметры ядра, копию которых получит каждая нить
· execution configuration - Dg, Db, Ns, S
· dim3 Dg - размеры грида в блоках, Dg.x * Dg.y * Dg.z число блоков
· dim3 Db - размер каждого блока, Db.x * Db.y * Db.z - число нитей в блоке
· size_t Ns – размер динамически выделяемой общей памяти (опционально)
· cudaStream_t S - поток, в котором следует запустить ядро (опционально)
· struct dim3 – стуктура, определённая в CUDA Toolkit,
· Три поля: unsigned x,y,z
· Конструктор dim3(unsigned x=1, unsigned y=1, unsigned z=1)

Ориентация нити в гриде
· Осуществляется за счёт встроенных переменных:
· threaIdx.x threaIdx.y threaIdx.z - индексы нити в блоке
· blockIdx.x blockIdx.y blockIdx.z – индексты блока в гриде
· blockDim.x blockDim.y blockDim.z – размеры блоков в нитях
· gridDim.x gridDim.y gridDim.z – размеры грида в блоках
Host Code
· Выделить память на устройстве
· Переслать на устройство входные данные
· Рассчитать грид
· Размер грида зависит от размера задачи
· Запустить вычисления на гриде
· В конфигурации запуска указываем грид
· Переслать с устройства на хост результат
Выделение памяти на устройстве
· cudaError_t cudaMalloc ( void** devPtr, size_t size )
· Выделяет size байтов линейной памяти на устройстве и возвращает указатель на выделенную память в *devPtr. Память не обнуляется. Адрес памяти выровнен по 512 байт
· cudaError_t cudaFree ( void* devPtr )
· Освобождает память устройства на которую указывает devPtr.
· Вызов cudaMalloc(&p, N*sizeof(float)) соответствует вызову p = malloc(N*sizeof(float));
Копирование памяти
· cudaError_t cudaMemcpy ( void* dst, const void* src, size_t count, cudaMemcpyKind kind )
· Копирует count байтов из памяти, на которую указывает src в память, на которую указывает dst, kind указывает направление передачи
· cudaMemcpyHostToHost– копирование между двумя областями памяти на хосте
· cudaMemcpyHostToDevice – копирование с хоста на устройство
· cudaMemcpyDeviceToHost – копирование с устройства на хост
· cudaMemcpyDeviceToDevice – между двумя областями памяти на устройстве
· Вызов cudaMemcpy() с kind, не соответствующим dst и src , приводит к непредсказуемому поведению
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Глобальная память
· Расположена в DRAM GPU
· Объём до 4Gb
· Параметр устройства totalGlobalMem
· Кешируется в кешах L1 и L2:
· L1 – на каждом мультипроцессоре
· максимальный размер 48KB
· минимальный размер 16KB
· L2 – на устройстве
· максимальный размер 768 KB
· Параметр устройства l2CacheSize
Выделение:
· Динамически с хоста через cudaMalloc()
· Динамически из ядер через malloc()
· Статически - глобальная переменная с атрибутом __device__

· Переменные с атрибутами __device__ и __constant__ находятся в глобальной области видимости и хранятся объектном модуле как отдельные символы
· Память под них выделяется статически при старте приложения, как и под обычные глобальные переменные
· Работать с ними на хосте можно через функции cudaMemcpyToSymbol , cudaMemcpyToSymbolAsync, cudaGetSymbolAddress, cudaMemcpyFromSymbol, cudaMemcpyFromSymbolAsynс, cudaGetSymbolSize
Динамически из ядер
· malloc() из ядра выделяет память в куче
· Не освобождается между запусками ядер
· Освобождение по free() только с устройства
· Компилировать с –arch=sm_20
· Доступны memcpy(), memset()
· Память под кучу выделяется на устройстве при инициализации CUDA runtime и освобождается при завершении программы
· После создания размер кучи не может быть изменен
· По-умолчанию 8мб
· Можно задать до первого вызова ядра c malloc через cudaDeviceSetLimit(cudaLimitMallocHeapSize, N)

Режимы работы кеша L1
· Кеш может работать в двух режимах: 48KB и 16KB
· Переключение режимов:
·  cudaError_t cudaDeviceSetCacheConfig(cudaFuncCache cacheConfig)
Устанавливает режим работы кеша cacheConfig для всего устройства
Возможные режимы:
· cudaFuncCachePreferNone – без предпочтений(по умолчанию). Выбирается последняя использованная конфигурация. Начальная конфигурация – 16KB L1
· cudaFuncCachePreferShared: 16КB L1
· cudaFuncCachePreferL1: 48KB L1
· cudaError_t cudaFuncSetCacheConfig ( const void* func, cudaFuncCache cacheConfig ) Устанавливает режим работы кеша cacheConfig для заданной функции func
· По умолчанию - cudaFuncCachePreferNone - запускать с режимом устройства

Транзакции
· Глобальная память оптимизирована с целью увеличения полосы пропускания
· Отдать максимум данных за одно обращение
· Транзакция – выполнение загрузки из глобальной памяти сплошного отрезка в 128 байт, с началом кратным 128 (naturally aligned)
· Инструкция обращения в память выполняется одновременно для всех нитей варпа (SIMT)
· Выполняется столько транзакций, сколько нужно для покрытия обращений всех нитей варпа
· Если нужен один байт – все равно загрузится 128
Кеш-линии
· Ядра взаимодействуют не с памятью напрямую, а с кешами
· Транзакция – выполнение загрузки кеш-линии
· У кеша L1 кеш-линии 128 байт, у L2 - 32 байта, naturally aligned
· Кеш грузит из памяти всю кеш-линию, даже если нужен один байт
· Можно обращаться в память, минуя кеш L1
· Транзакции будут по 32 байта
Матрицы и глобальная память
· Матрицы хранятся в линейном виде, по строкам
· Пусть длина строки матрицы – 480 байт (120 float)
· обращение – matrix[idy*120 + idx]
· Дополним каждую строку до размера, кратного 128 байтам – в нашем случае, 480 + 32 = 512, это наш pitch – фактическая ширина в байтах
· Эти байты никак не будут использоваться, т.е. 32/512=6% лишней памяти будет выделено (Но для больших матриц эта доля будет существенно меньше)
· Зато каждая строка будет выровнена по 128 байт
· Обращение matrix[idy*128+ idx]
Выделение памяти с «паддингом»
· cudaError_t cudaMallocPitch (void ** devPtr, size_t * pitch, size_t width, size_t height)
· width – логическая ширина матрицы в байтах
· Выделяет не менее width * height байтов, может добавить в конец строк набивку, с целью соблюдения выравнивания начала строк
· сохраняет указатель на память в (*devPtr)
· сохраняет фактическую ширину строк в байтах в (*pitch)
· Адрес элемента (Row, Column) матрицы, выделенной при помощи cudaMallocPitch:
· T* pElement = (T*)((char*) devPtr + Row * pitch) + Column;
Копирование в матрицу с padding-ом
· cudaError_t cudaMemcpy2D ( void* dst, size_t dpitch, const void* src, size_t spitch, size_t width, size_t height, cudaMemcpyKind kind )
· dst - указатель на матрицу, в которую нужно копировать ,
· dpitch – фактическая ширина её строк в байтах
· src - указатель на матрицу из которой нужно копировать,
· spitch – фактическая ширина её строк в байтах
· width – сколько байтов каждой строки нужно копировать
· height – число строк
· kind – направление копирования (как в обычном cudaMemcpy)
· Данная функция из начала каждой строки исходной матрицы копируется по width байтов. Всего копируется width*height байтов, при этом
· Адрес строки с индексом Row определяется по фактической ширине:
· (char*)src + Row* spitch – в матрице-источнике
· (char*)dst + Row* dpitch – в матрице-получателе
Для обращения к матрице по столбцам её транспонируют


Проблема Косвенной адресации
· Использование косвенной адресации нежелательно, поскольку требует двух чтений из памяти (сначала A[i], потом A[i][j])
· A[i] для разных нитей варпа скорее всего будут в одной кеш-линии -> одно обращение к кешу
· Но A[i,j] в общем случае могут быть «разбросаны»
· Принципиального решения нет!
· Скорее всего придется переработать алгоритм

16. Методы эффективной  организации параллельных вычислений на графических процессорах. 
Параллельная работа хоста и устройства
· Ядра выполняются асинхронно
· Копирование между pinned-памятью и памятью устройства при помощи cudaMemcpyAsync также выполняется асинхронно => Добиться параллельной работы хоста и устройства достаточно просто!
Параллельное выполнение команд на GPU
· Команды из разных потоков, отличных от потока по умолчанию, могут исполняться параллельно
· В зависимости от аппаратных возможностей
· Возможные случаи:
· Параллельные копирование и выполнение ядра
· Параллельные выполнение ядер
· Параллельные копирования с хоста на устройство и с устройства на хост
Копирование и выполнение ядра
· Если cudaDeviceProp::asyncEngineCount > 0 устройство может выполнять параллельно копирование и счет ядра
· Хостовая память долна быть page-locked
cudaMallocHost(&aHost, size);
cudaStreamCreate(&stream1);
cudaStreamCreate(&stream2);
cudaMemcpyAsync( aDev, aHost, size, cudaMemcpyHostToDevice, stream1);
kernel<<<grid, block, 0, stream2>>>(…);

Параллельное выполнение ядер
· Если cudaDeviceProp::concurrentKernels > 0 устройство может выполнять ядра параллельно
cudaStreamCreate(&stream1);
cudaStreamCreate(&stream2);
kernel1<<<grid, block, 0, stream1>>>(data_1);
kernel2<<<grid, block, 0, stream2>>>(data_2);

Копирование в обе стороны и выполнение ядра
· Если cudaDeviceProp::asyncEngineCount == 2 устройство может выполнять параллельно копирование в обе стороны и счет ядра

cudaMallocHost(&aHost, size);
cudaMallocHost(&bHost, size);
// создать потоки
cudaMemcpyAsync( aDev, aHost, size, cudaMemcpyHostToDevice, stream1);
cudaMemcpyAsync( bHost, bDev, size, cudaMemcpyDeviceToHost, stream2);
kernel<<<grid, block, 0, stream3>>>(…);

Обозначения
· Ядро = код для GPU, __global void kernel(…) {}
· Размер ядра = длительность вычисления отдельной нитью
· Большое, сложное ядро = ядро большого размера
· Выполнение ядра = выполнение ядра на некотором гриде
· Запуск ядра = команда запуска ядра на гриде
· Длительный запуск ядра = запуск ядра, который долго выполняется
· Время вычисления ~ размер ядра * размер грида
Примеры
· Рассмотрим классическую схему работы с GPU:
· Копирование входных данных на GPU
· Выполнение ядра
· Копирование результатов обратно на хост
· Необходима синхронизация между командами, т.е. следующая выполняется после завершения предыдущей
Идеальный случай
· Выполнения копирований сопоставимы по времени с выполнением ядра
· Разобьем задачу на подзадачи
· Разделим грид на части и запустим то же ядро на подгридах – результат не изменится
· Подзадаче нужна только часть данных для старта
· Запустим подзадачи в разных потоках
· Запустим подзадачи в разных потоках
· Выполнение первой подзадачи начнется сразу после копирования нужной ей части данных
· Выполнение ядер будет происходить параллельно с копированиями
· Параллельное копирование в обе стороны, если аппаратура позволяет

Параллельное выполнение ядер
· Ресурсы GPU ограничены – до 16 SM, до 1536 нитей на одном SM, до 8-ми блоков на SM
· Ядра запускаются на гридах из миллионов нитей = тысячи блоков
· Блоки всех гридов попадают в одну общую очередь и выполняются по мере освобождения мультипроцессоров
· Мультипроцессоры – «bottle neck» этой очереди
· При запуске двух ядер в разных потоках они могут выполняться параллельно только на границах
· Когда последняя волна блоков (хвост) первого из запущенных ядер не полностью загружает устройство
· Суммарное время выполнения одинаковых по сложности ядер, запущенных в разных потоках:
[image: http://puu.sh/tqH5a/d00a7d5ddf.png]
· Суммарное время отдельных выполнений ядра на подгридах в разных потоках равно времени выполнения на целом гриде
· Суммарное число блоков не меняется
· Суммарное время отдельных выполнений ядра на подгридах в одном потоке >= времени выполнения на целом гриде
· Из-за простоя на границах

При разбиении задачи на подзадачи выигрыш можем получить только за счет
· Параллельного выполнения ядер и копирований
· Параллельного выполнения копирований
=>При небольших копированиях не имеет смысла возиться с потоками для подзадач

	Ядра запускаются на больших гридах
· Гриды большие => хвосты запусков ядер занимают малую долю в общем число блоков => доля параллельного выполнения невелика
· Выигрываем в основном за счет параллельных копирований
Мало копирований – мало ускорения!
	Ядра запускаются на малых гридах
· Пусть ядра запускаются на гридах такого размера, что ресурсов хватает для размещения всех блоков нескольких гридов
· Например двух
· Пусть ядра примерно одинаковой сложности
Тогда два ядра, запущенные таких гридах, будут выполняться параллельно!
Можем получить ускорение даже при небольших копированиях!
	Дополнительные проблемы
· Устройство не поддерживает параллельное копирование в обе стороны
· В рассматриваемой архитектуре одна аппаратная очередь блоков
Важен порядок отправки команд!
Нет параллельных копирований
· Отправка команды копирования блокирует старт выполнения всех копирований в другую сторону, отправляемых после неё в любые потоки
· Ускорение только за счет параллельного копирования и выполнения ядер
Единственная аппаратная очередь
· Если в поток отправлен запуск ядра, то все последующие запуски команд в тот же поток должны начать выполняться только после его полного завершения
· В устройствах с Compute Capability <= 3.0 одна аппаратная очередь блоков, в которую попадают блоки всех запусков ядер во всех потоках
· Можно быть уверенным, что какой-либо запуск ядра полностью отработал, только когда в очереди больше нет блоков!
Если в поток отправлен запуск ядра, то все последующие запуски команд в тот же поток должны начать выполняться только после его полного завершения
+
Можно быть уверенным, что какой-либо запуск ядра полностью отработал, только когда когда в очереди больше не блоков
=
Неявная синхронизация перед стартом выполнения зависимой от запуска ядра команды:
· Начало выполнения команды откладывается до момента, когда в очереди не останется блоков
· Добавление новых блоков в очередь приостанавливается, пока команда не начнет выполняться

· Начало выполнения зависимой от запуска ядра команды откладывается до момента, когда в очереди не останется блоков
· Зависимая от запуска ядра команда может параллельно выполняться только с последней волной запуска ядра в другом потоке
· Добавление новых блоков в очередь приостанавливается, пока зависимая от запуска ядра команда не начнет выполняться
· Запуски всех ядер во всех потоках приостанавливаются до момента, когда полностью отработает запуск-зависимость.

Неявная синхронизация
· Неявная синхронизация (ожидание завершения всех команд на устройстве) выполняется перед:
· Выделением page-locked памяти / памяти на устройстве
· cudaMemSet
· Копированием между пересекающимися областями памяти на устройстве
· Отправкой команды в поток по умолчанию
· Переключением режима кэша L1
· Если между отправкой двух команд в разные потоки стоит что-то из этого списка – параллельного выполнения не будет

События (cudaEvent)
· Маркеры, приписываемые «точкам программы»
· Можно проверить произошло событие или нет
· Можно замерить время между двумя произошедшими событиями
· Можно синхронизоваться по событию, т.е. заблокировать CPU-поток до момента его наступления
· «Точки программы» расположены между отправками команд на GPU

Запись события
cudaError_t cudaEventRecord (cudaEvent_t event, cudaStream_t stream = 0)
Приписывает событие точке программы, в которой вызывается

Совершение события
· Событие происходит когда выполнение команд на GPU реально доходит до точки, к которой в последний раз было приписано событие
· Событие происходит когда завершаются все команды, помещённые в поток, к которому приписано событие, до последнего вызова cudaEventRecord для него
· Если событие приписано потоку по умолчанию (stream = 0), то оно происходит в момент завершения всех команд, помещённых во все потоки до последнего вызова cudaEventRecord для него
Синхронизация по событию
cudaError_t cudaEventQuery(cudaEvent_t event)
· Возвращает cudaSuccess, если событие уже произошло (вся работа до последнего cudaEventRecord
выполнена): иначе cudaErrorNotReady
cudaError_t cudaEventSynchronize(cudaEvent_t event)
· Возвращает управление хостовой нити только после наступления события
Синхронизация на GPU
cudaError_t cudaStreamWaitEvent(cudaStream_t stream, cudaEvent_t event, unsigned int flags )
· Команды, отправленные в stream начнут выполняться после наступления события event
· Синхронизация будет эффективно выполнена на GPU
· При stream == NULL будут отложены все команды всех потоков
· Событие event может быть записано на другом GPU
· Синхронизация между GPU
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