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Kivonat

Atomer6 mikroszkoppal valo fémezett feliiletii minta feliileti toltésstriségének
mérése soran kritikus a ti és a minta kozotti kapacitas ismerete. A kapacitas ér-
tékét kozelitések mellett lehetséges analitikusan kifejezni. Numerikus szimulacioval
pontosabban ismerhetjiik az értékét, ezaltal a felbontas no és a mérési zaj csokken.

A szimuléci6 soran a lehetséges parhuzamositasokat felhasznalva a szamitési
idot elfogadhatora csokkentettiik, ami akir online feldolgozast is lehetové teszi.

Atomer6 mikroszkdppal valo fémezett feliiletii minta feliileti toltésstirtiségének
mérése soran kritikus a td és a minta koézotti kapacitas ismerete. A kapacités értékét
kozelitések mellett lehetséges analtikusan kifejezni. Numerikus szimulacioval ponto-
sabban ismerhetjiik az értékét, ezaltal nagyobb felbontas is érhets el. A szimulécio
csokkentettiik.

Az eredmények egy részét korabbi dolgozatomban [1], illetve nemzetkozi kon-

ferencian [2] ismertettem.
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Abstract

The measurement of the surface charge density can be achived by Atomic
Force Microscope (AFM). The common method is the two-pass technic, which main
goal is to seperate the net force acting upon the tip into components. To do so
we have to express the tip-sample capacitance, which is critical respectivly to the
measurements accuracy.

The value of the capacitance can be expressed analitically, but with some
strong neglecting.

We are presenting the accelerated simulation of this capacitance using GPU’s

programmed in OpenCL’s parallel framework.
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1. fejezet
Bevezetés

1986-ban Binning demonstralta az atomerd mikroszkop (AFM) 6tletét [3], ami mé-
ra a nanotechnologia egyik legfontosabb eszkoze lett. Felhasznalhato képalkotésra,
nanolitografiara és adott anyag alakitasara [4]. Az AFM apparatusa az adott minta
feliilete és a felette pasztazo kantilever végére erdsitett tii kolecsonhatasdnak vizsgéla-
tat végzi. (1asd 1.1b. abra) A feliilet és a t{ kozotti dominans kolesénhatas hatérozza

meg, hogy az anyag melyik fizikai mennyiségét kaphatjuk meg.

Laserlight
'

Lens
Photo-

detector

Scanner

(a) Az AFM apparatusa (b) A tii és minta modellje

1.1. &bra. Az AFM appardtusa ldthaté az (a) dbran. A ldzernyaldb a td feliletérdl tikrozédve egy

ran a minta és a felette lévd tii modellje ldathaté a kapacitds analitikus szdmitdsdhoz.
A tid R sugari H magassigi és D tdvolsdgra van a mintdtol. (Forrds: [5])

Az AFM felhasznalasa kontakt illetve kopogtato tizemmodu lehet. A kontakt
mod soran a feliileten végightzzuk a tiit és mérjiik a z iranya elmozdulasat. Igy ké-
pesek vagyunk a minta feliiletén 1é6v§ atomok elrendezésérsl magassagtérképet adni.
Kopogtato mod [6] soran a tiit elemeljiik a mintatol és f frekvenciaval rezegtet;jiik.

A letapogatas sordan az atlagos minta-tii tavolsagot a kontakt modi magassagtér-



kép felhasznalasaval konstans értéken tartjuk. A kantilever dinamikijat ismerve az
amplitidojanak és a frekvencidjanak eltérésébdl szamithato a tiire haté erd. Ezen

er6 nagysagat befolyasol6 tényezdk:

a) a minta és a tii kozé kapcsolt fesziiltség okozta villamos tér,

b) a minta feliileti toltéssiirtség eloszlasa,

¢) Van der Waals erd.

A dolgozatban a feliileti toltésstirtiiség mérését tekintem célnak.
Az |7, 5] szerint az erd a) komponensét a minta és a ti kozotti kapacitasbol

az (1.1) szerint szarmaztathatjuk.

2
g _dE__d@Vi)  1dC,

dD dD " 2dD (1.1)

Ha a minta pasztazasa soran ezen a er6komponens konstansnak mondhato, tehat a
feliileti érdesség és a tavolsag pontatlansiga elhanyagolhatéan kicsi, akkor a toltés-
stirtiség mérésében ez alland6 hibat okoz. ami eliminalhaté.

Az (1.1) szamitasaban a kritikus elem a kapacitas értéke, amit numerikus szamitas
mell6zése esetén a [8] szerinti analitikus eredményt hasznalhatjuk fel. A t{ formajat
a 1.1b abra szerintinek veszi és a mintat sik feliiletnek feltételezi. A tiire vonatkozd
feltételezés legtobb esetben helyénvalo, viszont a minta nagyfoka érdessége és valto-
zatossiga végett érvényét veszti. Szemléltetését a 1.2 Abran lehet latni. Ilyen esetben
a kapacitas értéke mintarol mintara valtozik és alland6 hiba helyett, a mérést zajként
terheli.

“, e,

A probléma ezzel, hogy ezen szimulaci6t minden egyes mérési pontban el kell végezni,
aminek a kivitelezése csak multiprocesszoros kornyezetben lehetséges elfogadhato id6
alatt.
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(b) 2. pillanat

1.2. Abra. A magassdgtérkép viltozdisa a mdsodik mérés sordn fix pozicidji ti esetén.
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2. fejezet

A feladat

A minta egy fémezett feliilet, aminek magassagtérképét mérések eredményeként
adott pontossaggal ismerjiik. A magassagmérések egy négyzetes halo felett torténtek,
amelynek mindkét irdnydban 0, = d, ~ 120nm azonos a felbontisa A magassag-
mérés fiiggbleges pontossaga o, ~ 2nm volt. A toltésstiriiség méréséhez sziikséges
masodik pasztazas soran a tiit a mintahoz képest V,, = 500mV potencialra kapcsol-
juk. Illetve a fémezett feliilettsl kozel azonos tavolsagra rezegtetjiik és a tiire hato
erGt mérjiik.

A dolgozatban felhasznalt magassagtérkép-mérési eredmény (5.1. abra) egy 512x 512
méret(i sziirkearnyalatos *.tiff allomany, amely értéke 0 — 255-ig terjed. A mérébe-
rendezés adatlapja alapjan és a mérés végén megjelenitett konstansokkal lehetséges

a kép skalazésa.

4000
3000
2000
4000
1000 3000
2000
0 1000
4 o
X [nm] x 10 06 08 1 X[lﬁgn] 1.4 1.:;104
(a) Meéreési eredmény (b) Mérés részlete

2.1. Abra. Méréssel kapott magassdgtérkép. Felbontds d, = d, = 120nm d, = 18.03nm



A dolgozat céljaul egy olyan szimulator épitését tiiztem ki, amely segitségével ko-
zel valos id6ben lehetséges a mérés alapjan a feliileti toltéseloszlasrol a mérGeszkoz

pontossaganal finomabb felbontést elérni.

2.1. Fizikai probléma matematikai formalizalasa

A megoldand6 feladat egy elektrosztatikus feladat. A minta és a t kozotti térben

nincsenek toltések, igy itt a Poisson egyenlet helyett a Laplace-egyenlet 2.1 érvényes.
AV(z,y,2) =0 (2.1)

Az egyenletet a kovetkezd részben (2.2) ismertetett megfontolasok végett egy re-
dukalt 3D-s térfogatban oldom meg. Ezen 3D-s térfogatra egy inhomogén ponthé-
1ot illesztek, amelynek vizszintesen do, = dq,, fiiggblegesen d. a felbontasa, ami a
hasznalt AFM apparatus felbontasaval d, = 6, egyezik meg. Az igy kapott térbeli
hal6 minden pontjahoz hozzarendeljiik az V;;, ~ V(id,, jd,, kd,) potencialt. Di-
richlet peremfeltételek a minta feliilet fémezése, amely zérus potenciala és az adott
(Vi = 500mV’) potenciala ti fémes feliilete. A térnek a minta és a tii feliiletétdl
kiilonb6z6 hatarfeliiletén homogén Neumann feltételt alkalmazok az elhanyagolasok
(végtelen tér) és a toltésmentesség miatt.

Az igy ad6do linearis egyenletrendszer megoldéasara lehetséges direkt és iterativ
megoldo algoritmusokat alkalmazni. A parhuzamositéasi szandékok miatt az iterativ
megoldast valasztottam, mivel kevesebb a memoériaigénye. Ekkor nem teljesen pon-
tos megoldast kapunk, de elfogadhat6 eredményhez jutunk. A szamitasi pontossag
novelhets az iteraciot ledllitd konvergencia kovetelmény keményebb megszabasaval,
ami persze tobb iteraciot jelent.

Az iterativ megoldas sordn a megoldéas aktudlis értékének kiszamitasahoz az
el6z6 megoldasbol indulunk ki. A (2.1) egyenletben szerepld derivalast az els6rendd
Taylor kozelités alkalmazasaval a (2.2) szerinti 6-pontos sémat kapjuk.

szkﬂ =Ar- (Vinl,j,k + Vit Vit iZ‘Jrl,k) + Ay - (V;T;kfl + if},kﬂ) (2.2)

ahol V", ;. az az n-dik iterdcios lépésben az ¢, j, k indexd pontban mérhetd potencialt

jeloli, Ay a vizszintes felbontasbol, A, a fliggbleges felbontasbol adodo allando.



2.2. Szimulalandé térfogat

2.2.1. Szimulalandé térfogat alapja

A feliiletmérés soran a minta-t{ tavolsaga joval kissebb a mérési pontok vizszintes

tavolsaganal (jeloléseket lasd a 1.1a. bran).
D =[550nm < 0,=09,=120nm (2.3)

A Coulomb-kolcsonhatas a tavolsag négyzetével forditottan aranyos, igy az el6bb
emlitettek értelmében egy mérési pont néhany szomszédjaig, pontosabban a mérési
pont egy redukalt kornyezetét sziikséges szimulélni. Hiszen azon kiviil mar elhanya-
golhato a villamos térerdsség. (Masképpen megfogalmazva a vizszintes mérési pontok
tavolsaga joval nagyobb mint a Coulomb-kolesénhatas effektiv tavolséga).

A tipikus AFM tiik terét a MATLAB Partial Differential Equiation Toolbox-al
szimulaltam. A szimulaciot 1000 x 1000 x 1000 nm-es térfogaton ~ 5000 elemmel

végeztem, a ti V;, = 500mV potencialja esetén.
e A minta-t{d tavolsag: D = 20 nm,
e tii sugara R =5 nm,
e kup fél nyilasszoge hegyes A tipusi Si esetén © = 10°,
e kip fél nyilasszoge B tipusu Siz/N, esetén © = 35°.

A szimulaciok eredményei a 2.2. dbran lathato.
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P

2.2. Abra. Minta-ti kézotti tér végeselemes szimuldcidjanak lényeges részlete a szimuldcids térfogat meghatdrozdsdhoz. Bal oldali oszlopban a potencidl eloszlds
ldthats V -ban mérve, jobb oldalt a villamos térerésség nagysdiga V/nm mérve.



0.03 T T T - - 0.03,

0.025¢ 0.025
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X [nm] X [nm]
(a) R = Snm, © = 10°, (b) R = Snm, © = 35°,
E(x=120)=0.129 - Epnax E(x =120) =0.148 - Epax

2.3. dbra. Villamos térerdsség nagysdga a a felilettél 1 nm-re.

A 2.2; 2.3. abrakon megfigyelhets, hogy a villamos tér a kis-sugaru vég koriil
koncentralodik és a kovetkezd mérési pontra (120 nm-re) mar elhanyagolhato nagy-
ségi (< 15%) lesz. Ennek megfelelGen egy mért pont 3 x 3-as azaz (240 x 240 nm?)-es

alapteriiletii térfogatot sziikséges szimulalni.

Ezzel az elhanyagolassal a feladat mar numerikusan kezelheté méretiire csokken.

2.2.2. Szimulalandé térfogat alapjanak interpolaciéja

A térfogatra illeszked6 inhomogén ponthalo fiiggéleges felbontasa illeszkedik az AFM
felbontéasara (d, = §, = 2 nm). A ponthal6 alapja a korabban emlitettek szerint 3 x 3
pontbol allna. A térfogati ponthalonk igy erésen inhomogén lenne, ami a konvergen-
ciat lassitand és a Taylor soros kozelités soran nem csak elsérendii hibat okozna.
Mivel a 3 x 3 pontokra ugy is tekinthetiink, mint a minta magassag-fiiggvényének
mintavételezésével kapott mintaira, igy a kozbees§ pontokat interpolacioval (biline-
aris interpolacioval, alulateresztéssel, mozgo atlagolassal) lehet becsiilni. Az eddigi
vizszintes felbontas ¢, = d, = 120 nm volt, ezt N;, pontra interpoldlom. Ezzel a

mesterséges vizszintes felbontasa a kovetkezore stirtisodott.

3
N.

wp

oy = dgyy = 120 -

(2.4)

Az interpolécio foka ideélisan N;, = 180 esetén lenne, viszont a késdbbiekben (4.2
rész) ismertetett megfontolasok végett N;, = 31-re valasztom meg.
Ekkor do, = doy = 11.61 nm lesz.



2.2.3. Szimulalandé térfogat magassaga

A szimuldlando tér (hasab) alapja adott az el6z6leg emlitett interpolalt feliiletként,
mig a magassidga nem. Ezt Nj-nak elnevezve a kovetkez$ két mennyiség koziil a

nagyobbikkal hatdroztam meg:
e Kozépss pont és a folotte 16v6 t kozepének magassaga,

e A (3 x3) kornyezet legalacsonyabb és legmagasabb pontjanak kiilénbsége hoz-

zdadva a ti magassaganak felét.

2.3. Szimulaci6 felépitése

A meérési pontokhoz tartozé szimulaciok soran a feliilet magassaganak mérési adatait
mar ismertnek feltételezem. A teljes magassagtérkép pontjait kiilon-kiilon vizsgaljuk.

Egyetlen pontban a mérési eredmény kiszdmitasanak lépései az alabbiak :
1. A mérési pont koriili 3 x 3-as feliilet részének megéllapitasa,

2. kozbeest (mesterséges) mérési pontok interpolacioval torténd generalasa a fel-

bontas ndvelése végett,
3. szimulalando térfogat méretének szdmitésa,

4. direkt /iterativ megold6 algoritmussal a tér meghatarozéasa, a tiire hatd erd

szamitéasa illetve a ti alatti toltésmennyiség szamitasa,

5. adatok exportaléasa.

10



3. fejezet

A multiprocesszoros OpenCL

kornyezet

3.1. OpenCL architekttaraja

Az Open Computing Language (OpenCL) keretrendszer [9] altalanos modellt, magas
szintl programozasi interfészt és hardware absztrakciot nyijt a fejlesztéknek adat-
vagy feladat-parhuzamos szamitéasok gyorsitasara kiilonb6z6 szamitoegységen (CPU,
GPU, DSP, FPGA, ...). A hardvergyartok implementaljak az OpenCL szabvanyban
irtakat, ami altal sajat platformot hoznak létre. Egy ilyen platformon beliili eszk6zok
alatt a korabban emlitett szamitoegységeket értjiik. OpenCL keretrendszerben tor-
ténd programozas soran két programot kell irni Az egyik a kernel, ami az eszkdzon
(device-on) futatott szalra fog leképez&dni. A méasik a gazda processzoron (host-
on) futd host-program, ami elvégzi az I/O miiveleteket, a probléma Osszeallitasat,
a memoria allokalast, az allokalt teriilet inicializdlasat, a kernel argumentumainak
beallitasat, illetve a kernel meghivasat az eszkozon. A kernel futasa végeztével a
host-program kiolvassa az eszkozbdl a kivant eredményt.

Az eszkozok multiprocesszoros architektiraval és ezek kiszolgaldsara képes
memoria architektiraval rendelkeznek. Az architektira heterogén valo kezelésére
a 3.1. 4bran vazolt modelljét nytujtja. Egy eszkoz tobb compute unit-ot (processzor-

magot) tartalmazhat, amikhez lokalis memoria tartozik és elérése van az eszkoz

t sz

11



Compute Device

Compute unit 7 Compute unit N
Private Private Private Private
memory 7 memory M memory 1 memory A7
| pE7 | | PEM | | pET ] | PEM |

Local Local
memory 7 memory ¥

‘ Global/Constant Memory Data Cache ‘

‘ Global Memory ‘

‘ Constant Memory ‘

Compute Device Memory

3.1. Abra. OpenCL device architektira (forrds: [9])

3.2. OpenCL programozasi modell

A programozési modell a hozza tartozo osztalydiagrammon (3.2. &bra) figyelhetd

meg.
Platform |1
1 .| CommandQueue [0.1 - Event
1 1% oni

DevicelD K= 1 Context 1

1 1
Program |- MemObject

{abstract} o

1% Sampler

Kernel
1 Buffer Image

=

3.2. abra. OpenCL context osztdlydiagrammgja (forrds: [9])

A futtatashoz sziikséges, hogy a kontextushoz platformot, majd azon beliil
eszkozt, az eszkozhoz programot (kernelt) és memoriat rendeljiink. Figyelembe kell
venniink azt a megkotést, hogy egyszerre csak az egy platformon beliili eszk6zok
programozhatoak heterogén modon. Példaul: Intel platform esetén lehetséges CPU-
t, processzorkartyat és Intel-es GPU-t programozni, viszont nVidia kartyakat méar
nem.

A programozassal megoldandé probléméat kétféleképpen lehetséges a feldolgozo
egységekhez (work-item) avagy processzorokhoz rendelni: adat parallel modon vagy

taszk parallel médon.

12



Adat parallel modon (3.3a. abra) a feldolgozando adat egy részéhez rendeliink
egy feldolgozo egységet. Fontos figyelembe venni az eszkoz korlatos szami feldolgozo
egységének szamat. Ha nem elég a feldolgozd egysége akkor a feladat megfelelg
particionalasaval lehetséges kordaban tartani a sziikséges erdforras szamaét.

Taszk parallel modot (3.3b. dbra) olyan esetben célszert hasznalna, ha a be-
menet dinamikus mérete a futasi idében rendkiviil valtozik illetve a végrehajtando

feladat lazan fiiggenek Ossze.

Input Data Work-item Output Data clEnqueueTask

Processor2

3

B
Host @@

[ Command Queue

Queuing by the host bl

Processord

Each processor retrieves a task
from the queue asynchronously

(b) Taszk parallel

(2] [a]wln]-]

(a) Adat parallel

3.3. dbra. Feladat hozzdrendelése work-item-hez (processzorhoz)

A processzor-magok megfelels kihasznaltsaganak elérése végett tobb ezer work-
item virtudlisan osztozik rajta. Ezen work-item-eket work-group-okba rendezziik,
ennek a célja a parhuzamos architekturak Single Instuction Multiple Data (SIMD)
képességének szoftveres kiaknazasa. Az Intel Xeon Phi processzorkartyaja erre hard-
veres tamogatast a vektoros adattipusaval nyujt. A work-itemeket jelen pillanatban
az OpenCL specifikiacioja [9] szerint 3 dimenzids work-group-ba tudjuk rendezni.
Egy példat lathatunk egy work-item indexének a globélis és lokélis megfelelGjére a

kovetekzé 3.4. abran.

work-group size Sy

work-group (w,, wy)

NDRange size G

¥

l :

NDRange size Gy

work-item
(W, S#8,+F Wy Sy+sy+F )) L

(Sx+ sy) =(0,0)

work-item
Sy+s y*Fy’

(5, 5y = (81, 0)

(wX SX+SX+FX, wy

work-item
Sy+sy+Fy)

(Sy+ sy) =(0, Sy-i)

Wy S,#5,+F wy‘

work-item
Sy+sy+Fy)

(5x: 8y = (S 1, S)1)

(wx Sx*‘sx*':x wyl

work-group size Sy

3.4. abra. 2D-s work-item-ek work-group-ba rendezése és indexelése (forrds: [9])
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Az OpenCL a fizikailag kialikitott memoridkat négy kategoraba sorolja a tipi-

kus memoridk kategorizaladsa a kovetkezdk:
e Regiszterek: Private memory,
e Chipen belili memdria (cache): Local memory,
o Chipen kivili memoria: Global memory és Constant Memory.

A privat és a lokalis memoria kis méretiinek és gyors elérésiinek mondhaté, mig
a globélis és konstans memoria nagynak, de lassu eléréstinek. A definialt memoria

szintek tipikus paraméterei a kévetkezok:
e Privat memoria: minden szalnak kiilén van, amit a compiler menedzsel.

e Globalis és konstans memoria: Bank szervezés jellemz6 ra, gyors, de nagy kés-
leltetéssel bir. 8 miveletet tud egy ciklus alatt végrehajtan, de csak a parancs
kiadasa utan 400-800 ciklus késleltetéssel. Ha az adaton végrehajtandd mtive-

letek ideje ennél joval nagyobb, akkor ezt a késleltetést el lehet rejteni.

e Lokdlis memaoria: Minden work-group-nak sajatja van. Minimalis a késletetés,
sebessége nagy (38-44 Gb/s).

e Host memdria: Nagy méretii, kozepes sebességii, de sebességét a host-ot és a

device-t 0sszekotd PCle interfész korlatozza.

A memoridkra megkotésként szolgal, hogy ki allokdlhat, irhat és olvashat bel6le. A

3.1. tablazatban lathato ezen jogosultsagokat és a f6bb tulajdonsagokat.

3.1. tablazat. OpenCL memdria szintek

Host memory Global memory | Local mem. | Private mem.
Host Dinamikusan R/W | Din. R/W Din. R/W | -
Kernel | - R/W Satik. R/W | Statik. R/W
Sebesség | Lassu Kozepes Gyors Regiszter
Méret 4 Gb < 1Gb < 16,32 Kb <1Kb

A work-group-okba rendezés a lokéalis memoria jogusultsaga miatt érdekes.
Konkrétan az egy work-group-ba tartozd osszes work-item azonos lokalis memorian
osztozik. Ennek a kovetkezménye az, hogy adat parallel moda feldolgozas esetén az
egymasra hat6 adatokhoz tartozd work-item-eket egy work groupba kell rendelniink.

Ha ez nem lehetséges, akkor a globalis memoridhoz kell fordulnunk. A globalis me-

/////
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nagy igy ezek hasznalatat lehetéleg el kell keriilni és a programozonak kell ,cachelni"
a lokalis memoridba.

Mivel a work-item-ek konkurrensen hajtodnak végre, igy az altaluk kozoésen
elérhetd memoridkra (globalis, lokélis) nézve versenyhelyzetben vannak. Az OpenCL
ezt a probléméat a laza memoriamodell hasznalataval oldja meg. Work-item-ek k6zot-
ti szinkronizaciora egy korlatot alkalmaz a programban, amit csak akkor léphet &t,
ha az Gsszes tobbi work-item (az azonos work-group-ban) ezt a korlatot mar elérte.
Erre a barrier (FLAG) fiiggvényhivas szolgél. Fontos megjegyezni, hogy ez a szink-
ronizacié csak egy adott work-group-on beliil torténik, a work-group-ok koézotti és

akiilonb6z6 work-group-okon beliili work-item-ek szinkroniziciéra nincs lehet&ség.

Osszefoglalva: nagy hangsilyt kell a memoriaszervezésre forditani, hogy a
processzormagok megfelelGen legyenek az adatokkal taplalva az elérhets szamitési

kapacitas kiaknazasa végett.
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4. fejezet

Multiprocesszoros program

A prototipus algoritmus fejlesztése MATLAB kornyezetben tortént, ami a kés6bbi
referenciaként szolgal. Alap utasitasokat hasznalva tobb 6rat vesz igénybe a szimu-
lacio futtatasa. A MATLAB Parallel Toolbox-nak segitségével a szimuléaciot lehetsé-
ges parhuzamosan tobb processzormagon futtatni. Ezzel csupan parszoros sebesség

novekezés érhetG el a MATLAB magas szintd programnyelve végett. A kovetkezdk-

c stz

mutatom be. Majd az eredmények bemutatéisa soran osszevetésre keriill a MATLAB

Parallel Toolbox segitséggel és az OpenCL GPU-n val6 futasi ideje.

4.1. Futéasi kornyezet bemutatasa

A kovetkez6 eszkozok teljesitményét vizsgalom:
e A laptopomban talalhat6 Intel Core i5 M520 processzor,
e A laptopomban talalhato (kis teljesitményi) nVidia GT330M videokartya,

Ezen eszkozok legjelentGsebb paraméterei a 4.1 tablazat tartalmazza.
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4.1. tablazat. Vizsgdlt eszkozok dsszehasonlitdsa

Intel Core i5 M520 | nVidia GT330M
MAX COMPUTE UNITS 4 6
MAX CLOCK FREQUENCY 2400 MHz 1265 MHz
MAX WORK GROUP_SIZE 8192 8192 8192 512 512 64
GLOBAL MEM SIZE 4Gb (2Gb) 1Gb (768 MDb)
LOCAL MEM SIZE 32Kb 16 Kb

c s

szimulatort, ami a GT330M videdkartya. A CPU memoridja joval nagyobb, igy a
kod mindegyiken tud futni.

4.2. Az implementaciohoz sziikséges megfontolasok

Ha a tér, ahol a laplace egyenletet meg kell oldanunk nagyon nagy, akkor érde-
mes szétbontani kissebb alterekre és azokhoz rendelni egy-egy work-item-et. Mivel
a diszkrét Laplace egyenlet egy pontja a szomszédos pontokkal szoros kapcsolatban
van, igy az Osszefiiggd work-item-eket egy work-group-ba érdemes szervezni, mivel
igy az atlapolodo pontok értékét a szomszédos work-item-ek is tudjak irni és olvasni.
Az ilyen tipusit probléménak méretét a MAX WORK GROUP _SIZES tulajdon-
sag korlatozza.

Jelen esetben a mérési eredmény egy pontjahoz tartozo tér atlagosan 31 x 31 x
35 pontbol all. Tehat a korabbi nem all fenn és egyszerti megfeleltetéssel szétoszt-
hatjuk a feladatot. A teljes tér 512 x 512 x 31 x 31 x 30 méretti, ami ~ 951 M pont.
A tarolasahoz single-precision mellett ennek a szamnak a 4-szerese sziikségeltetik
byte-okban mérve. Mivel ez a videokartyan nem all rendelkezésre, igy szétbontjuk
kissebb feladatrészekre.

Ezen feladatrészek méretét egy paraméter allitasaval lehet valtoztati és az imp-
lementalt algoritmus ettél generikusan fiigg. Emellett az interpolacié mértéke N,
is paraméterrel generikusan allithaté. Az algoritmus generikussédgat csupan a futasi
id6ben torténd dinamikus memoria allokacioval lehetséges megvalositani. A korab-
ban emlitettek végett (3.1 tablazat) az allokacié csak a host programban torténhet.

Ennek megfelelGen a szimulédlandé térfogat nagysagét el6re ki kell szdmolni.
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4.3. Memoria szervezés

Csak globalis memoéria hasznéalata

Az algoritmus pszeudé kodjanak direkt leképezése esetén a ,host”-on allokalunk me-
a kernel is itt ir és olvas. A problémat a globalis memoria nagy hozzaférési ideje jelen-
ti, ami miatt sok work-item ki¢hezve (tétleniil) a memoriara fog varakozni. Ilyenkor

az egy mérési pontra vonatkoztatott szimulaciés id6 a referencianal is lassabb.

Globalis memoria és adott esetben lokalis memoria hasznalata

Kis er6feszitéssel nagy javulést lehet elérni, ha a mérési ponthoz tartozo szimula-
cios tér éppen belefér a lokalis memoriaba. Tehat, miel6tt az (2.2) szerinti iterativ
megoldot futtatnank el@szor a globalis memoriabol a lokélis memoriaba toltjiik &t a
kérdéses pontokat, majd szamolunk rajta és a végén visszatoltjiik a globalis memo-

riAba. E javitéssal a referenciaval azonos sebességet tudunk elérni.

GlobAalis memoria és minden adodo alkalomkor a lokalis memoéria haszna-

lata

Nagyobb eréfeszitést igényel, hogy minden alkalommal a globalis memoriaval valo
kommunikaciot a lokalis memoria kozbeékelésével tegyiik. Ezt tgy lehet felfogni,
mintha a globalis memoriat lokalis memoria méreti kvantumokban tudnam csak
cachelni/elérni. Ekkor nagy odafigyelést kivin a memoriacimzés megfelel§ prgramo-

zasa, de eredményképp gyorsulas érhet el.

Osszegezve elmondhato, hogy az aktualisan hasznalt adat tarolasat a lehetd

legkozelebb kell tartani a compute-unit-hoz.

4.4. A lépések részletezése

4.4.1. Interpolacid

A korabban elmondottak alapjan a feliiletet tovabbi virtualis pontokkal egészitem ki.
Az virtudlis mérési pontokat a legegyszeriibben bilinearis interpolacioval (siklapos
kozelitéssel) becsiilhets. A szimulatorban emelett még egy altalanosabb modszert is
alkalmazok, ami egy 2D-s mozgd atlagold sziirGvel vald simitas. A sziirGvel alulét-
eresztést elek el, ami a minta magassaganak mintavételezése utani rekonstrukciojat

jelenti. Egy ilyen interpolaci6 eredményét lathatjuk a 4.1. Abréan.
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4.1. abra. 3 x 3 mérési pont 11 x 11 pontba valé interpolicidja

4.4.2. Szimulalandé6 térfogat méretének szamitasa

A szimuldlandé tér (hasab) alapja adott az el6z6leg emlitett interpolalt feliiletként,
mig a magassiga nem. Ezt a kovetkezd két mennyiség koziil a nagyobbikkal hata-

roztuk meg:
e Kozépsd pont folott 16ve ti kozepének magassaga,

e A (3 x3) kornyezet legalacsonyabb és legmagasabb pontjanak kiilénbsége hoz-

zdadva a ti kozepének magassaga.

A magassagtérkép egy vonalanak részlete és a szimuldlandé tér (hasab) magassaga
lathato a 4.2. 4bréan.

4.4.3. Tterativ megoldé algoritmus

Az iteracidohoz a térhéalo pontjaihoz két méatrixot (t6mbbot) rendelek, ami a pontok
potencidljanak aktualis (Vpow) €s €626 (Vprev) értékeit tartalmazza. Ezek nagy

Az aktudlis értékeket a (2.2) szerint szamitom az egész térfogatra. A szami-
tast vizszintes sikonként végzem. A szamitas el6tt az adott sik és az alatta, felette
szomszédos sikok el6zd értékét bemasolom a lokalis memoriaba. Az 0j értéket elGszor

lokalis tombbe tarolom el, majd kimasolom a globalis memoridba. Ekézben az egész
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4.2. Abra. A mérési eredmény egy vonal menti részlete (folytonos vonal) és az ezen mérési pon-
tokhoz szdmitott szimuldcids tér magassiga (szaggatott-vonal)

térfogatra szamitom az el6zGvel vett kiillonbségének négyzetosszegét (norméjat). E
mérték képviseli a konvergencia szintjét, ami az iteracio soran vizsgalva jut(hat) el
a kivant konvergencia szintre. Ha nem érte el a konvergencia szintet, akkor az el6z6

két méatrixot feleserélve iteral tovabb.

4.4.4. Adatok mentése

TesztelhetGségi megfontolasok végett nem csak a tiire hato erét (villamos térerds-
séget) exportalom, hanem a konvergencia szintjének valtozasat és az interpolalt fe-
liletet is. Az exportdlandé menyiségek ,kis” mérete miatt egyszerti *.csv fajlként
keriilnek mentésre. Ezen fajlok tovabbi poszt-processzalasa MATLAB vagy munka-

lap kezel6 szoftverrel is elvégezhetd.
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5. fejezet

Konvergencia vizsgalata

5.1. Az interpolaci6 fokdnak hatasa

Az egyes mérési pontokhoz tartozo szimulacios térfogat a 2.2.3 részben ismertetettek
szerint pontrol-pontra valtozik. Ennek megfelelGen a kivant konvergenciaszinthez
tartozo iteracioszamokat nem hasonlithatom 6ssze.

Gondolatkisérletben kovessiik a (2.2) szerinti véges differenciék iteracios séméajanak
hatasat a ponthdld azon pontjaira, amihez el6irt peremfeltétel kapcsolodik. Az els
iteracié utan a pont elsé szomszédjainak értékére lesz csupan hatasa. A méasodik utan
ezeknek az elsG szomszédjaira és igy tovabb. E hatas hullamszertien terjed a térfogat
pontjain végig. A |terjedés’-hez sziikséges iteraci6 szama a térfogat nagysagatol fiigg.
Adodik az 6tlet, hogy a iteracio fajlagos szamat a ponthald legnagyobb ilyen utjanak
hosszéaba mérjem.

Jelen esetben a szimulacios térfogat egy hasib, aminek legnagyobb kiterjedése a

testatlojanak mentén van. Ennek az értéke:

IT = \/N5,+N5,+N,3 (5.1)

5.2. Kiilonbo6z6 alap formak esetén

A konvergencia iteraciészamanak a feliilet egyenletlenségétsl valo fiiggésének a vizs-
galatahoz véletlen feliileteket generdltam. A feliiletek a magassidg mérési eredmé-
nyek statisztikai jellemz&inek szamitasa utan azok felhasznalasaval késziilt két mé-
rési eredménybdl. Az egyes pontokhoz tartozo szimulacids térfogat magassaganak
eloszlasa a kovetkezG abran latszik. A két mérési eredmény statisztikailag azonos
eloszlasinak modhato, mivel a mintdk azonos technologiaval késziilt. Megfigyelhetd,
hogy két mérési ponthoz tartozd magassag legvaloszintbb eltérése a 2 - d, = 4 nm,

varhato értéke 2.9.
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sozldsa.

Az 5.2 abran a szimuléciok azonos konvergencia szintet értek el. Az ehhez

tartozd iteracids lépés a szimulacios térfogat valtozéasatol fiiggetlennek mondhato.

Ami azt jelenti, hogy a nagyobb térogat esetén is konvergalni fog a szimulator.
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5.2. dbra. Azonos konvergencia szinthez tartozd fajlagos iterdcids lépések szdma a szimuldcids

magassdg figguényében.
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6. fejezet

Eredmények

6.1. MATLAB implementaciok

A referenciaként szolgalo MATLAB algoritmus lineéris programszervezést alkalmaz-
va az elérhetd fajlagos futési idg ~ 100ms.

A kod minimalis valtoztatasaval elérhetd a parhuzamos végrehajtas. Ezt a
for ciklusok Parallel Toolbox beli parfor utasitdsara cserélve érhetjiik el. A 4 sza-
lat futtatni képes processzoron a legjobb esetben a negyedére csokkenhet a futési
id6. Valojaban ez sose torténik meg. A MATLAB Parallel Toolbox-a az egyes szimu-
lacokat adott szalra osztja el. Korabban lattuk, hogy ezen szimulaciok 1épésigénye
a szimulaciés térfogat viltozatossaga miatt nagyban eltér egymastol, igy elGall az
a sajnalatos eset, hogy 3 mag tétleniil a negyedikre vir, ami miatt a processzor

kihasznaltsiga messze nem teljes.

Task Manager - olEd
Eile Opti View
Processes | Performance | App history | Startup | Users | Details | Services
P
‘ ]| Y TG CPU Intel(R) Core(TM) i5 CPU M 520 @ 2.40GHz
6 Uilationover & it oo
: i
| Memory | |
2,6/39 GB (67%) “ i \‘ ‘
i Lo \
Disk 0 (C) N\
0% ™ | |

Disk 1 (D: U: E)
0%

Ethernet | |
5.0 R 0Kbps T TARMA T

“ [ ] Ehemet |

| 11| 50 R 0Kops

Bluetooth
Not connected

Wi-Fi

100% 2,64 GHz

127 1486 47449

2:10:46:02

() Fewer getails | ) Open Resurce Moni

tor

6.1. Abra. MATLAB erdforrds kihaszndltsig parfor haszndlata esetén, jelzett tartomdny felétdl
kezdve csak a 4. mag dolgozik.
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6.2. OpenCL implementaciok

OpenCL keretrendszer segitségével irt programot a GPU-n futtatva az 6.1. tab-
lazatban lathatd eredményeket kaptam. Csupén a globalis memoriat hasznélva a
referencidhoz képest romlik a teljesitmény. Ezt a videokartya prediktiv cache nélkii-
li kialakitasanak és a globalis memoria késleltetése okozta kiéheztetés folyamatanak
hatasa. A lokilis memoria hasznalata a futési id6t drasztikusan le tudja csokkenteni,
ami a korabban ismertetett memoria szervezési megfontolasok helyességét igazolja.
Lathato, hogy az OpenCL implementacié kozel 5—8x gyorsulast jelent a MATLAB-
hoz képest. Ezt két dolognak tudom be:

e Memdria: A CPU memoriaja DDR3 @ 1066 MHz 64 bites busz szélességgel,
mig a GPU memoridja GDDR3 @ 1066 MHz 128 bites busz szélességgel ren-
delkezik,

e Processzor mag: A CPU 4 compute unit-al rendelkezik, ami 4 szalra, ami

sz 2z

le, mig a GPU 6 compute unit-al rendelkezik, ami 48 CUDA core-ra képezddik

le.

Tovabba figyelembe kell venni, hogy a szimulator futasa a tobbi programmal konkur-
rensen torténik, CPU esetén az operacios rendszerrel, GPU esetén a megjelenitéssel.

6.1. tablazat. Szimuldtor futdsi idé eredmények 5 x 5 mérési pontra

MATLAB Intel 15 | nVidia 330M
Futési id6 5990 ms | 2530 ms 510 ms

Egy pont-hoz
tartozo futési 410 ms | 17.56 ms 35 ms

id6

Teljes mérés-
hez  tartozo ~ 29h ~ 12h ~ 2h
id6
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7. fejezet
Osszegzés

A cikkben 0Osszefoglaltam az AFM feliileti toltésstirtiség méréstechnikajat, amiben
azonositottam a kapacitas értékének kritikus voltat. Ezidaig a kapacitis értékének
a [8, 5] szerinti kozelitéseket tartalmazo analitikus eredményt lehetett felhasznélni.

Feladatként ezen kapacitas értékét szamito szimulator épitését tiiztem ki, ami-
nek elfogahat6 id6n beliil kell eredményt szolgaltatnia. A parhuzamosités lehetGsége
trividlisan adodott. A hordozhatosag és a gyorsabb végrehajtas végett a szimulatort
OpenCL kornyezetben implementaltam, ami a szimulator heterogén multiproszesszo-
ros kornyezetben vald futtatasat teszi lehetévé.

A szimulator kozel online futéasi idejének eléréséhez a sziikséges elhanyagosa-
sokat javasoltam és érvényességiiket is megvizsgaltam. Az eredményeket ismertetve
a szimulator futéasi idejében latvanyos gyorsulast tapasztaltam, ami az érdesebb fe-
lilletek esetén is elfogadhat6an pontos eredményt tud szolgéltatni.

A konvergecia tulajdonsagat

Végiil az elkésziilt programot CPU-n és GPU-n is futtatva a futasi idejiiket

Osszevetettem és azonositottam a gyorsulas forrasat kitérve a processzormagra és a

t sz

Tovabbi feladatok:

e A szimuléci6 felhasznalasaval torténd toltéssirtiség szarmaztatdsa még varat
magéra, ugyanigy ezen szirmaztatas validaldsara valdé mérési Osszedllitas ki-

dolgolgozasa.
e Amorf formajua td szimulacioja.

e A szimulator magjat képezG linearis egyenletrendszer iterativ helyett direkt

t sz

e Intel Xeon processzorkartya altal nyujtott vektor adattipusok alkalmazasa.
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