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Kivonat

Waveletek hasznalataval a Coulomb kolcsénhatéas kételektron-integraljainak szdmitésa
sokkal gazdasadgosabban lehetséges az atomi bazisfliggvények (LCAQ) alapu szamitassal
szemben. Az eljaras egy altalanos, atompélya fiiggetlen, ebhdl kifolyolag hatékonyabb meg-

oldast eredményez.

Mindazonaltal ezen integralok kiszamitdsa rendkiviil id6- és CPU igényes feladat. A
futasidé csokkentése érdekében parhuzamos szamitas alkalmazhato. A parhuzamos feldol-
gozas két forméjara ter ki a dolgozat: az egyik lehetGség a GPU (Graphics Processor Unit)
alapi szamitas, mig a masik dnkéntes szamitasi projekt hasznalata. A két modszer rend-

kiviil eltérd, igy kiillonb6z6 kovetelményeket tdmasztanak az algoritmussal szemben.

A dolgozat attekinti a CUDA parhuzamos szamitéas platformot, illetve a BOINC (Berke-
ley Open Infrastructure for Network Computing) rendszert. Bemutatasra keriilnek a kidol-

gozott algoritmusok csakigy, mint platform-fiiggs sajatossagaik illetve korlatjaik.



Abstract

Using a wavelet approach, the evaluation of two-electron integrals of the Coulomb inter-
action potential can lead to a much more economical scheme compared to the atomic basis
function (LCAQO) based calculations. The method gives a general, system independent,

therefore more efficient solution.

However, the calculation of such integrals is a highly time-consuming and CPU-intensive
task. To reduce the run time, parallel processing techniques are applicable. Two ways of
parallelism are proposed in the paper. One option is the calculation on graphics processor
unit (GPU), another opportunity is using volunteer computing. The two methods are very

distinct; there are different requirements for the algorithm.

The paper presents a comparative study, where two different methods are introduced:
the parallel computing platform called CUDA and the Berkeley Open Infrastructure for
Network Computing (BOINC). By designing the final algorithms I considered the specific

features and limitations of these platforms.



Els6 fejezet

Bevezeto

1.1. Az alapprobléma

A molekulapélyak klasszikus szédmitasahoz a Hartree—Fock moédszert alkalmazzak. A hul-
lamfiiggvényeket az LCAO (Linear Combination of Atomic Orbitals) modszerrel irjak le,
azaz a molekulapalya hullamfiiggvénye atompéalyak hullamfiiggvényeinek linearis kombiné-

civjaként allithato eld.

A Hartree—Fock mddszer egy iteracios eljaras, melynek soran minden lépésben kételektron-
integralok szamitasa sziikséges, melyek az LCAO bazisfliggvényei miatt egy adott atomra
jellemz6 atompdlyaktol fiiggnek, igy a kételektron-integralokat minden iteracios 1épésben

djra és ujra ki kell szamolni, ami szam{tasigényes mivelet.

1.2. Waveletek

A fenti technika szamitasigényét az okozza, hogy a kételektron-integralok atomi bazis-
fliggvényektdl fliggnek. Waveletek alkalmazasaval bazisfiiggvényeknek a skéilafiiggvények
valaszthatok, ennek kovetkeztében egy univerzalis, atompalyafiiggetlen modszert kapunk,
a kételektron-integralok egyszeri kiszdmitasa utdn azok minden molekulanal alkalmazha-
tok. [1] [2]

Ezen okbél kifolydlag az eljaras rendkiviil hatékony, hiszen a molekulapalyak szamitasa-
kor a kételektron-integral eredmények tablazatbol olvashatok ki. Ehhez azonban sziikséges
a integral-eredmények eldzetes egyszeri elgéallitasa, mely rendkiviil er6forrasigényes mive-

let, ennek implementalasaval, optimalizalasival foglalkozik a dolgozat.

A modszer hasznélatahoz az alabbi kételektron-integralokat kell kiszamitani:
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Tekintettel arra, hogy a skalafiiggvények kompakt tartéjuak, az integralok eredménye
legtébbszor nulla. Tovabba a nem nulla eredményt integrilok legtobbjére j6 kozelités ad-

hato, igy csak egy kis résziiket sziikséges numerikus moédszerekkel kiszamitani.

A vektorokat kifejtve (r{ = (nf,m!, o), ri = (n§,m5,0}), a = (a1,a2,a3), b =

(b1,b2,b3) és ¢ = (¢, ¢y, c2)) az alabbi alakot kapjuk:

0= [ ] forwistuia

s(nf)s(nf + a1)s s(m! + a2)s (01)5(0’1’ + ag)s(ny)s(nf + by)s(mh)s(mf + be)s(oh)s(o + bs)

%(m —nf + cz)? + (M —m + ;)2 + (o] — o + ¢)?
(1.2)

1.3. Integralok szamitasa

A dolgozat tovabbi része az elbb ismertetett integralok szamitasaval foglalkozik. A mé-
sodik fejezetben a hatalmas szamitésigény miatt felmeriil§ parhuzamos programozas, illetve
a megvaldsitds soran alkalmazott platformok keriilnek attekintésre. A harmadik fejezetben
az integralokat a kilénbo6z6 platformokon kiszamité algoritmusokat mutatom be, majd
a negyedik fejezetben az implementéci6 soran alkalmazott megfontolasok, illetve a futas-
id6k és az eredmények bemutatéasa torténik. A dolgozatot az értékelés és ennek alapjan a

folytatas lehet&ségének ismertetése zarja.



Masodik fejezet

Parhuzamos szamitas

Az egyszali miiveletvégzés sebességnivelésének akadalyai miatt egyre inkabb el&térbe
keriilnek a parhuzamos szamitast alkalmazo kiilonféle megoldasok. Jelen projekt keretein
beliil a CUDA grafikus kartya programozasi platformot, illetve a BOINC 6nkéntes szadmitasi

projektet alkalmaztam a kordbban bemutatott probléma megoldasahoz.

A fejezet bemutatja a parhuzamos szamitas elterjedésének motivaciéit, a parhuzamos
programozés néhany alapvetd kiildnbségét az egyszald programozashoz képest, majd rész-
letesen attekinti a CUDA platformot és a BOINC rendszert.

2.1. A parhuzamos sziamitias motivaci6ja

Gordon Moore, az Intel egyik alapitdja, 1965-ben felfedezte, hogy az integralt aramkors-
kén talalhatoé tranzisztorok szdma minden évben megduplazodott az integralt dramkdrok
1958-as felfedezése 6ta. Megfigyelését az Electronics Magazine hasabjain publikalta, illetve
megjosolta a trend folytatodasat is, ahogyan az a 2.1 abran lathato. A joslat megalapo-

zottnak bizonyult — az exponenciélis névekedés mind a mai napig megfigyelhets. [3]

Moore térvénye nem csak a tranzisztorok szdmadara, hanem a processzorok sebességére
illetve a memoriakapacitasra is alkalmazhato (a duplazodés id6tavjanak méas-mas egysé-
geket valasztva). Azonban a processzorok sebességnovekedésének tartdsa manapsag kii-
1onleges kihivasok elé allitja a gyartokat. Az drajel sebességének ndvekedése néhany évvel
ezel6tt megéllt. Habar az integralt aramkori chipek mérete rendkiviil apro, a jelterjedé-
si id6k a ma alkalmazott orajel-frekvencidk mellett mar nem elhanyagolhatok. Tovabba
a chip méreteinek csokkentése is egyre nehezebb: a csikszélesség egyre inkabb kozelit az
atomi korlatokhoz, illetve az alkatrészstirtiség novekedésével a disszipacio-stirtiség is nd,
ennek kovetkeztében a megfelels hiités megvalositasa is egyre nehezebb, igy a tovabbi se-
bességnovekedést gatlo tényezs. Erdekes modon Moore is felveti a hétermelés probléemajat,
azonban a disszipacié-striiséget figyelmen kiviil hagyta, igy mai szemmel vizsgdlva ebben
a kérdésben hibas konkluziora jutott. [4]
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2.1. abra. Gordon Moore megfigyelése és joslata az integrdlt dramkérékén ta-
ldlhatd tranzisztorok szdmdra vonatkozdlag [3]

Ezek a problémak mas megoldisok alkalmazasara sarkalltak a kutatokat és mérnokoket
a szamitasi sebesség novelésének fenntartasa érdekében. Egy ilyen megoldés a parhuzamos
szamitas — ennek soran tobb szamitoegységet alkalmazunk, melyek egyméstol fiiggetleniil
képesek miikodni (de természetesen egyiittmiikodve, ha erre sziikség van). Ilyen szamito-
egység egy tobbmagos processzor, egy videokartya, vagy egy onkéntes szamitasi projekt-
ben résztvevs szamitogép-halozat — ez a dolgozat utdbbi kettst targyalja. Az ekképpen
megvalositott rendszerre torténd programozis modszertanaval az Ggynevezett parhuzamos

programozas foglalkozik.

2.2. Parhuzamos programozas [5]

A parhuzamos programozas régota kutatott teriilet, ugyanis egyprocesszoros rendszerek-
ben is lehet 1étjogosultsiga. Multitasking alkalmazasaval a kiillonboz§ feladatok logikailag
parhuzamosan futnak, azonban a parhuzamossag ez esetben csak virtudlis — az iitemezd
rovid idGszeleteket oszt a feladatoknak, melyek lejartakor taszkvaltis segitségével torté-
nik a vezérlés atadasa az addig varakozé allapotban 1évé feladatnak. A taszkvaltds soran
biztositani kell, hogy az épp megszakitott feladat a késgbbiekben folytathaté legyen, igy
allapotvaltozoit menteni kell, illetve az 0] feladat szdmara vissza kell tolteni korabbi allapo-
tat. Bz viszonylag er6forrasigényes miivelet, az iitemezd feladata, hogy optimumot talaljon

a taszkvaltas gyakorisagat illetGen.



2.2.1. Kommunikacio

Bizonyos probléméak tgy dekompondalhaték parhuzamos részfeladatokra, hogy azok tel-
jesen kiilénélloan képesek futni, csak a bemeneti és kimeneti adatok cseréjére van sziikség a
folyamatokkal. Szamtalan parhuzamosithato probléma azonban nem dekomponalhaté ilyen

mélységben, és sziikséges a részfeladatok kozotti kommunikacié megvalositésa.

Tobb lehetdség is a programozd rendelkezésére all a folyamatok kozotti kommuniké-
ci6 implementalasara. Bizonyos modellekben a kommunikécié explicit, mas modellekben
implicit forméban van jelen. A tervezés soran figyelembe kell venni a kommunikéci6 ers-

forrasigényét, optimumot kell taldlni az lizenetek adatsebessége és késleltetése kozott, sth.

A kommunikaci6 megvalésulhat szinkron vagy aszinkron moédon is. Szinkronizalt kom-
munikécié a folyamatokat blokkolja az informéacidcsere lezajlaséig, igy kevésbé hatékony
megoldés. Aszinkron esetben nem térténik blokkolés, igy a folyamat tovabb futhat, azon-
ban ez esetben némileg kériilményesebb megallapitani az informécié beérkezésének tényét,

majd feldolgozni azt.

2.2.2. Szinkronizacio

A kommunikaciohoz hasonldan a folyamatok szinkronizalasa is tobbféleképpen valosul-

hat meg.
e Varakozépont
e Zarolés, szemafor
e Szinkronizalt kommunikacié

Varakozopont beiktatésa esetén az adott folyamat a varakozoponthoz érve felfiiggesz-
ti mikodését, és varakozik mindaddig, mig a tébbi folyamat is elér a virakoz6ponthoz.
A metddus olyan esetekben alkalmazhaté a legjobban, amikor a parhuzamos kodrészlet

befejez&dése utan egy soros kédrészletnek kell lefutnia.

Szemafor alkalmazasaval leggyakrabban a kozos adatokhoz torténs hozzaférést szaba-
lyozzéak, segitségével megvaldsithatd a kblesonds kizaras. Az kézos adatokkal térténd ma-
nipulaciét tartalmazé kédrészletet ,kritikus szakaszként” kell kezelni, melyet adott id6ben
mindig csak egy folyamat hajthat végre. A vasati irdnyitoberendezés emlékét 6rz6 szemafor
a kritikus szakaszba torténd belépést szabdlyozza, amennyiben az egyik folyamat belépett

a kritikus szakaszba, més folyamatnak nem engedi a szakasz futtatasat.

Korabban lattuk, hogy a szinkronizalt kommunikacié blokkolja a folyamatok miikodését,

igy ez a metdédus is alkalmazhat6 szinkronizaciora.



2.2.3. Modellek

A parhuzamos programozas kiilonb6z6 modellek szerint valésithaté meg:
o Ko6z6s memoéria modell
e 5z4l modell
o Uzenetvaltas alapt modell

K6z6s memoéria modellben a feladatok egy kozds memoriateriileten osztoznak, melyet
aszinkron moédon olvasni és irni is képesek. A kozos memoria irasa inkonzisztens dllapoto-
kat idézhet el§, igy az iras szabdlyozasara szemaforok, zarolasok alkalmazandék. A modell
elénye, hogy a feladatok kozotti adatcsere egyszerd, azonban hatranya, hogy a zarolasok
megfelel§ alkalmazédsa bonyolultté teszi a programozast, az inkonzisztens dllapotba keriilés
veszélyén til a rosszul megvalasztott zarolasi stratégia jelentésen csdkkentheti a teljesit-

ményt, illetve holtpont is kialakulhat.

A szal modell a k6z6s memoria modell egy specialis tipusa. Ebben az esetben elkiilénit-
hetd egy fészal, illetve tobb mellékszal, melyek parhuzamosan futnak. A f6szal kommunikal
a kiilvilaggal, kezeli az eréforrasokat. Amikor egy parhuzamosithaté rész kovetkezik, mel-
lékszalakat hoz létre, melyek parhuzamosan futnak. A szalak sajat lokdlis memoridval ren-
modellben bemutatott k6z6s memoriakezelésre is. Szal modellt alkalmaz a parhuzamositas
soran a POSIX Threads vagy az OpenMP.

Uzenetvaltas alapt modell alkalmazésa esetén a feladatok sajat, lokalis memoriajukat
hasznaljak a szamitasokhoz. A feladatok kézotti kommunikéacio lizenetek kiildésével és fo-
gadasaval valosul meg, mint azt a 2.2 dbra szemlélteti. Uzenetvaltas alapia modellt valosit

meg az MPI (Message Passing Interface) is.

Machine A Machine B

task 0 task 1
| dm |

recv()

network
task 3

recv() send()

2.2. abra. Feladatok kéz6tti kommunikdcid tizenetekkel [5]
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2.3. CUDA [6] [7]

Egy specidlis formédja a parhuzamos programozasnak GPU (Graphics Programming
Unit), azaz videokartya hasznalata. A GPU-kat eredetileg valésidejii video-rendereléshez
fejlesztették ki, azonban képességeik alkalmassa teszik azokat szamitésigényes, altaldnos
problémak megoldasara is. A videokartyak a jatékipar nyomasanak hatasira elképesztd
iitemben fejlédnek, ami az altalanos célu grafikuskartya programozas (GPGPU: General-
purpose computing on graphics processing units) révén a tudomanyos szamitasoknal is
kihasznalhato. A grafikus kartyak tobb szaz, vagy akar tobb ezer magot is tartalmazhat-

nak, ez rendkiviil gyors szamitast tesz lehetévé, ha a probléma jol parhuzamosithato. [6]

A CUDA (Compute Unified Device Architecture) egy programozasi platform és modell,
melyet 2006-ban mutatott be az NVIDIA. A CUDA architektiira harom egységet tartalmaz:

o GPU segitségével gyorsitott programkodnyvtarak
e OpenACC direktivak
e Programnyelv kiterjesztések

A felsorolasban egymaést kovets elemek segitségével egyre komplexebb feladatok oldha-
tok meg GPU hasznalataval, azonban alkalmazasuk is egyre bonyolultabb. A GPU-ra irt
programkonyvtarak fiiggvényeinek alkalmazasa teljesen elrejti a programozo elél a parhuza-
mos programozas feladatait, csupan a megfelel§ fiiggvényeket kell kivalasztani és meghivni.
Ilyen fiiggvénykonyvtarak a linearis algebra problémakat megoldd cuBLAS és cuSPARSE;,
vagy a jel- és képfeldolgozasban alkalmazhaté NPP és cuFFT, de szamtalan egyéb fiigg-

vénykonyvtar is rendelkezésre all.

Az OpenACC direktivak segitségével egy — a programozo6 altal megirt — program bizonyos
részeinek automatikus parhuzamositasa, és GPU-n torténd futtatasa végezhetd el. Példaul

egy for ciklus egyszertien szervezhets a GPU-ra a direktivak segitségével.

Legkomplexebb megoldasként a programozé sajat maga kezelheti a grafikus kartyat,
menedzselheti a videokartya memoriajat, illetve sajat fiiggvényeket hivhat azon. C/C++,
Fortran, Python és .NET nyelvekhez biztosit tamogatast a CUDA.

2.3.1. Programozasi modell

Elesen elkiiléniil egymastol a CPU és a hozza tartozé memoéria — melyet  host” néven
illet a terminologia —, illetve a GPU és memoridja (,device”). Ennek fényében a CUDA
heterogén programozasi modellt alkalmaz. Két koédtipus kiilonithets el: a soros kéd, mely a
host-on, illetve a parhuzamos kod, mely a device-on fut. Attél fliggGen, hogy egy fiiggvény

milyen direktivaval lett deklardlva, az egyik vagy a masik kodtipushoz fog tartozni.

AlapvetSen az alabbi metodus alapjan torténik egy parhuzamos kodrészlet futtatisa a
CUDA platformon:

11



1. Bemeneti adatok masolasa a host memoériajabol a device memoériajéba

2. Futtathato fliggvény betoltése a device-ra, majd a fiiggvény futtatdsa parhuzamosan

A heterogén programozisi modellt szemlélteti a 2.3 dbra.

CPU GPU

2.3. abra. Soros és pdrhuzamos kddblokkok futdsa

A device memoriakezeld fiiggvényei hasonlo neviek és hasonloképpen implementaltak,
mint a host-é (cudaMalloc, cudaFree, cudaMemcpy). A cudaMemepy fliggvény segitségével
lehetséges a két memoria kozott is adatokat mozgatni, ez teszi lehet6vé az elsd és harmadik

pont végrehajtésat.

2.3.2. Blokkok és szalak

Két mechanizmuson keresztiil is megvalosul parhuzamositas a CUDA platformon: a de-
vice fiiggvények blokkokban vagy szalakban futtathatok (illetve ezek kombinalasa is le-
hetséges). A blokkok kiilonallo GPU magokon futnak. Amennyiben nem &ll rendelkezésre
annyi mag, mint ahany blokkot adott pillanatban futtatni sziikséges, a blokkok a magokon
szekvencialisan, egymds utan futnak le. A szalak egy magon futnak, igy képesek egymassal

kommunikalni kéz6s memoriat hasznalva, illetve szinkronizalhaté is a miikodésiik. A CPU

12



taszkvaltassal ellentétben a GPU szédlak kozotti valtas rendkiviil kis eréforrdsigényd mive-
let, mivel a szalak allapotvaltozoi erre a célra elkiilonitett regiszterekben tarolédnak, igy

nincs sziikség az allapot mentésére szalvaltaskor.

Egy device fiiggvényben az aktuélis blokk, illetve szal sorszdma a blockldx és threadldx
objektumok segitségével kérdezhetd le, mig a létrehozott 6sszes blokk és a blokkonkénti
Osszes szal a gridDim és blockDim objektumok &ltal. A blokkok legfeljebb kétdimenzids
tombbe szervezhet6k, minden blokkban létrehozhatok szalak, melyek a blokkokkal ellen-
tétben akar haromdimenzios témbbe is szervezheték. A blokkokkal szemben azonban az
egy blokkon beliil indithat6 szalak szama (a térolotomb dimenzidjatol fliggetleniil) limi-
talt, amit a korabban emlitett dedikalt regiszterek végessége indokol. A blokkok és szalak

elrendez6dését a 2.4 4bra szemlélteti.

blockldx.x

oy
Lan

Grid
T -
-
-
. . I-"'|--.
T

N threadlds ~ _

blockldwy
!

it

2.4. abra. Blokkok és szdlak [8]

A fentiek értelmében egy device fliggvény hivasakor meg kell adnunk, hogy hany darab
blokkban és ezeken beliil hany darab szalon fusson le a fiiggvény. Erre a CUDA egy speciélis

szintaktikat alkotott, a fliggvénynév utan, de még az argumentumlista el&tt tripla kacsacso-
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rok kozott meg kell adni a blokkok és szalak szamat, példaul: function<<<i,j>>>(), ahol
1 a blokkok, és 7 az azokon beliili szalak szdma. Tébbdimenzids blokk- és szalstrukturak
létrehozasdhoz a CUDA beépitett objektumokat biztosit.

A szélak kozotti kommunikiciot lehet6vé tévd kdzos memoriat a __shared __ direktivaval
lehet deklaralni, mig a szinkronizacio legegyszertibben a __syncthreads() fiiggvény meghi-
vaséval torténhet, mely a 2.2.2 fejezetben bemutatott varakozoépontot implementalja, igy

a blokkban talalhatd Gsszes szalat Osszeszinkronizalja.

2.4. BOINC [9] [10]

A BOINC (Berkeley Open Infrastucture for Network Computing) egy nyilt forraskodu
keretrendszer dnkéntes szamitasi projektben, vagy griden torténd szamitashoz. A két me-
todus kozotti killonbség, hogy mig az els§ esetben a vilag barmely pontjan 1évs dnkéntes
szamitogépe csatlakozik a szdmitasi hdlézathoz, utébbi esetben az elosztott szamitast végzé
szamitégépek egy vallalat, egyetem, stb. bels§ halézatanak részei. Griden végzett szamitas
elényei, hogy a beérkez6 eredmények megbizhaténak tekinthetsk, illetve nem sziikséges az
onkéntesek érdeklddését felkelts hozzéadott értéket nyajtani (példaul a szamitas alapjan
valamilyen abréat renderel képernyGvédst). Hatranya azonban, hogy a rendelkezésre allo

szamitéegységek szdma jelent&sen limitalt.

A BOINC rendszert David Anderson vezetésével a kaliforniai Berkeley egyetemen fej-
lesztették, elsd verzidja 2002-ben jelent meg. A platformot eredetileg a SETI@home projekt
tamogatéasihoz alakitottak ki, mellyel radidteleszkopok 4ltal vett jeleket elemeztek 6nkénte-
sek szamitogépein, foldonkiviili intelligencia nyomét kutatva. A BOINC kés6bb szamtalan
mas projekt platformjava valt, tobbek kozott a LIGO (Laser Interferometer Gravitational-
Wave Observatory) adatsorait elemz6 Einstein@home, a CERN LHC detektoranak adatait
elemzg LHC@home, a fehérje-szerkezeteket szamitd Rosetta@home, vagy a Tejutrendszer

dinamikai modelljét pontosité Milkyway@home.

A BOINC a legnagyobb onkéntes szamitasi projektekhez hasznalhato keretrendszer, pro-
jektjei koriilbeliil 600 000 aktiv szamitégépen kizel 10 petaFLOPS szamitasi teljesitményt
vesznek igénybe. A keretrendszer széleskord elterjedésének egyik kulcsa, hogy Microsoft

Windows, Mac OS X, Android és GNU/Linux operécios rendszerekhez is tamogatast nyujt.

2.4.1. Feladatok életciklusa

A platform architekturéaja szerver-kliens modellt alkalmaz. A szamitasi feladatot a prog-
ramoz6 részfeladatokkd dekomponalja, mely részfeladatokat a szerver algoritmikusan képes
generdlni. A feladatokat letoltik a kliens szamitogépek, kiszamoljak az eredményt, majd
a feltoltott adatokat a szerver dolgozza fel. Részletesebben az alabbi folyamat zajlik le,

melyet a 2.5 abra szemléltet.

1. A szerver generatora egy részfeladatot general.
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. A részfeladat egy- vagy tobb példanyban kikiildésre keriil a kliensekhez.
. A Kkliens letdlti a bemeneti adatokat.

. A kliens futtatja a feladatot, majd feltdlti az eredményt.

. A Kkliens jelenti a feladat befejezddését.

. A szerver validilja az eredményt.

. Az asszimilator feldolgozza a részfeladat eredményét (példaul eltarolja egy adatba-

~——

zisban tovabbi felhasznalds céljara

. Torlédnek a részfeladathoz tartozd be- és kimeneti fajlok, illetve adatbazisbejegyzé-
sek.

Server

generate

client

i

00

dispatch »
[| |[downloading

running

uploading

report
L ]

FY Y

validate

assimilate

file-delete

DB purge

2.5. abra. Egy feladat életciklusa BOINC rendszerben [10]

2.4.2. Eredmények validalasa

Az 6nkéntes szamitasi projektben résztvevs szamitogépektsl beérkezs eredmények nem

megbizhat6ak, hibas szamitasi értékek adédhatnak. Ennek két oka lehetséges:

e Az Onkéntes szamitégépe hardverhibés, kiiléndsen lebeg&pontos miiveletvégzésnél

adédhatnak ebbdl probléméak.

e Az Onkéntes rosszindulatian hibas eredményt kiild vissza.
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Akér az egyik, akir a masik okbol kifolyolag érkezik hibds eredmény, ez ellen védekezni
kell, az eredmények ellenérzését a validator végzi. A validalasnak két forméaja lehetséges:
az egyik esetben minden részfeladat csak egyszer keriil végrehajtasra, a beérkezs ered-
ményt valamilyen alkalmazés-specifikus kritérium alapjan fogadja el a rendszer. Gyakran
azonban nincs mod a hibas eredmények nagy pontossigu sztirésére algoritmikusan, ez eset-
ben a részfeladatok t&bbszori kikiildése, és az eredmények 6sszehasonlitdsa segithet. Ennek
a moédszernek a nehézsége lebegépontos miveletek alkalmazésa esetén mutatkozik meg,
ahol az eredmények fiiggnek az adott architektiratol. Ilyenkor az eredmények kiilénbsége

vizsgalhato, elfogadhatd az eredmény, ha a kiilénbség kiiszébérték alatti.

A t6bbszori kiildés legegyszertibb implementéalasa, ha minden részfeladatot n példanyban
kiild ki a rendszer. Ez azonban rendkiviil eréforraspazarlé megoldas. Mar n = 2 esetben
is 50%-ra esik vissza a CPU id¢ effektiv kihasznalasa. A BOINC tamogatja az adaptiv
t0bbszordzést, ennek segitségével a tobbszordzésbdl szarmazo erdforrasigény akar a tizedére
csokkenhet.

Az eljaras alapja, hogy a kliensektl visszaérkezd eredmények alapjan megbecsiiljitk meg-
bizhatosagukat. Jelolje E; az i-edik kliens hibazasi mérdszamét. A mérdszam a visszaérkezd

eredmények fiiggvényében a kdvetkezképpen alakul:
o F,; kezdeti értéke 0,1
e Minden helyes (t6bbszorozéssel helyesnek validalt) eredmény hatasara E! = E; < 0,95

e Minden helytelen (tobbszorozéssel helytelennek mindsitett) eredmény hatasara E] =
Ei + 0, 1

A mérészam helytelen eredmények hatasara gyorsan noévekszik, a helyes eredmények
azonban csak lassan cstkkentik. A hibdzasi mérdszam segitségével a feladat kikiildése a

kévetkezoképpen alakul:

e A klienstsl beérkezs kérelemnél az {itemezd megvizsgalja a kliens hibdzasi mérd-
szamat. Ha F; > e, a kliens nem megbizhato, és a feladat egy mésik kliensnek is
kikiildésre keriil. (¢ alapértelmezett értéke 0,05)

e Ha a kliens megbizhato, ellendrzése céljabol /E;/e valoszintiséggel ez esetben is
duplikalodik a feladat.

2.4.3. Ko6d hitelesités

Ha egy tdmadoémnak sikeriil a szerver és kliens kozé ékelGdnie, sajat futtathaté dlloméanyt
kiildhet a kliens szaméara, mely adott esetben kartékony, rosszindulata kédot is tartalmaz-
hat. Ez ellen a BOINC nyilvanos kulest titkositassal védekezik. A szerver a futtatandé
adllomanyt privat kulcsanak segftségével aléfrja, az alairas a publikus kulcs segitségével

ellenérizhets, igy a kod forrdsanak hitelessége biztosithato.

16



A privat kulcs nyilvanossagra keriilése hatalmas biztonsagi kockazatot rejt magaban, hi-
szen a kulcs segitségével a taAmado hitelesitett kodot juttathat a klienshez. Egy ilyen jellegd
tamadés az adott projekt végét jelentheti, illetve dehonesztaléan hathat magara a BOINC
rendszerre is. A rendszer fejleszt6i egy dedikalt ,alaird” szamitogép hasznélatat ajanljak,
mely nem csatlakozik a halézatra, és azon csak a futtathat6 allomanyok hitelesitése torté-

nik, igy a privat kulcs kikeriilésének valészintisége minimalisra csokken.

2.4.4. BOINC API
Alapfunkciok

A BOINC platform hasznalatahoz a rendszert a boincinit() fiiggvénnyel kell inicializalni.
A szamitasi feladat befejezddésekor a boinc_finish(int status) figgvény hivasa inditja a
feltoltesi és jelentési procedurat, az exit() hatésara az alkalmazas tjraindul, ami altalaban

nem a megkivant mikodés.

A be- és kimeneti fajlok logikai neve, és a fajlstruktarara ténylegesen leképz&dg fizikai

nevek k6zotti névfeloldast a boinc_resolve_filename fiiggvény végzi el.

A felhasznalo a szamitasi feladatbol elvégzett részrdl a boinc_fraction_done(double frac-
tion_done) fiiggvény segitségével tajékoztathatd, mely beéllitja a kliens programban a fo-

lyamatjelz6 savot.

Allapotmentés

A kliensek szamitogépén futtatott feladatok altalaban hosszu futésidejiek, azonban a
szamitogép kikapcsolasa, vagy mas programok CPU igénye megszakithatja a futé szamitést,
ezért idérél-idére a program &llapotat menteni kell, hogy tjraindulas utan ne kelljen a

szamitast eldlrsl kezdeni.

A programozo6 feladata a program allapotanak mentésére, illetve annak djraindulas uté-
ni visszaallitasara szolgaldo mechanizmus implementéalasa, azonban a BOINC API bizonyos
filggvényei tamogatjik ezt a feladatot. A boinc_time_to_checkpoint() ellendrzi a legutob-
bi allapotmentés 6ta eltelt idétartamot, igy hasznalataval elkeriilhets a tal strd allapot-
mentés okozta teljesitménycstkkenés. A metddus alapjaul szolgalo idézité njrainditasa a

boinc_checkpoint_completed() fiiggveény segitségével lehetséges.

Az allapotmentéshez az allapotot tarolo leir6fajl atomi irasa sziikséges, ellenkezs eset-
ben az allapotmentés kézben torténd programmegszakitas inkonzisztens allapotot idézhet
el§, ami miatt az allapot visszadllitdsa esetleg nem lehetséges, vagy hibas allapotba ke-
riil a program. A problémat az MFILE osztaly oldja meg, mely a fajlba irt adatokat a

memoriaban puffereli, és csak a close() vagy flush() figgvényeinek hatasara irja lemezre.
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Harmadik fejezet

Algoritmusok

Ebben a fejezetben a probléma megoldasara létrehozott algoritmusaimat mutatom be.

Az 1.2 képlet numerikus integraldsa az alabbi formuldhoz vezet:

Nimaz Mimaz Olmaz N2maz M2maz O2mazx
o

HEDIDIDID MDD

n1=1 mi=1 o1=1 no=1 mao=1 o02=1

s(ni)s(ny + aj)s(my)s(my + ab)s(o1)s(o1 + af)s(n2)s(ng + b)s(ma)s(msg + by)s(02)s(02 + )

V (nidr — nadr + ¢)? + (madr — madr + ¢)? + (o1dr — ogdr + c2)?
(3.1)

Parhuzamositas nélkiil 6 egyméasba agyazott for ciklussal szamithaté ki az eredmény,

igy az algoritmus pszeudokéodja az alabbi:

sumy, <0
for ni + 0 to nymaes do
SUMyp, <0
for m; < 0 to Mmimar do
sumyg, < 0
for 01 < 0 to 01mer do
SUuMyp, <0
for ny + 0 to nomer do
SUMyp, < 0
for msy < 0 to Maomar do
SUMp, < 0
for 09 <+ 0 to 094z dO
den \/(nldr — nodr + ¢, )%+

+(midr — madr + ¢)? + (01dr — o2dr + ¢)?
5(02)2(02+b'3)

SUMp, < SUM, +
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end for
SUMpy <= SUMpm, + SUMe,$(Mma)s(ma + b))
end for
SUMpy <= SUMp, + SUMpm,s(n2)s(ng + b))
end for
SUMg, — SUMg, + sumy,s(o1)s(o1 + af)
end for
SUMyy, — SUMpm, + Sume, s(m1)s(my + ab)
end for
SUMp,y 4— SUMp, + SuUMp, $(n1)s(ny + af)

end for

Az integral eredménye a sumy, valtozo6 értéke az algoritmus futasanak befejezddésekor.

3.1. Algoritmus CUDA koérnyezethez

A probléma parhuzamositasdhoz reprezentaljuk a szamitasi teret egy hatdimenzios hi-
perkockaval, a hiperkocka oldaléleinek hossza a ciklusvaltozok végértékei legyenek. Ilye-
ténképpen a hiperkocka minden racspontjdhoz hozzarendelhet§ egy érték, mely az adott
ciklusban kiszamolt nevezs értékét (illetve annak reciprokat) tartalmazza. Ezt kovetGen
egy-egy ciklus a racspontokon taldlhaté aktualis értékeket megszorozza az adott mély-
ségnek megfelel§ szamlalo-résszel, majd egy tengely mentén Osszegzi az értékeket, azaz a
hiperkocka dimenzi6jat eggyel redukélja — ez geometriailag egy tengely mentén térténd
vetitésként foghato fel. A hatodik ciklus végén a kocka 0 dimenzidssa redukéalodik, azaz egy

pontbol 4ll, mely az integralads eredményét tartalmazza.

Ilyen reprezentacioban konnyen lathatova valik a parhuzamositds lehetGsége: egyrészt
a hatdimenziés hiperkocka pontjainak kezdeti értéke egymastél teljesen fiiggetlentiil, par-
huzamosan szamithatd. Tovabba a vetités is parhuzamosithaté6 — minden mélységhen az
eredménypontok szadmatol (azaz a vetités utdn megmarado6 oldalélek szorzatatol) fiigg a

pérhuzamosan elvégezhetd miiveletek szama.

A fenti eljaras azonban ilyen forméban még nem alkalmazhat6, a memoriakapacités kor-
latja miatt. Mivel a host és device koz6tti memoriamasolas sebessége limitalt, érdemes a
koztes szamitasi eredményeket végig a videokartya memoéridjaban tartani. Kénnyen belét-
hato, hogy a teljes hatdimenzios hiperkocka memoridban tarolasa mér viszonylag kis felbon-
tés esetén sem megvalosithato. A wavelet felbontasa legyen 3, ekkor a wavelet pontjainak
szama k = 23 x 5+ 1 = 41, igy a hiperkocka racspontjainak szama n = k5 = 4 750 104 241.
Csupéan 4 bajtos szamabréizolast hasznalva a felhasznalt memoria mér ¢ = n x 4 = 17,7
GB, double preciziét alkalmazva 35,4 GB. Mar ilyen kis felbontés mellett is hatalmas

memoériara lenne sziikség, mely nem all rendelkezésre a GPU-kban.
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A felhasznélt memoriateriilet cs6kkenthetd, ha a teljes hiperkocka helyett csak bizonyos
altereit taroljuk a memoériaban, majd a szamitas sordn ezen alterek mozgatasaval fedjiik le a
teljes hiperkockat. Hairomdimenziés altereket kivilasztva mar elegends szami parhuzamos
feladatra dekomponélédik a probléma, azonban ezek az alterek még 6-os felbontés mellett

is a memoridban tarthatok.

/

n
m1 \’/1 /
>e

3.1. abra. Hatdimenzios hiperkocka alterein végzett szdmitds

A szamitds modjat a 3.1 abra szemlélteti. A szamitas menete a kivetkezd:

1. A nevez§ értéke parhuzamosan kiértékelédik egy haromdimenziés kocka mindegyik

pontjaban. (Ez az altér az dbran kék kockaként van jeldlve.)

2. A kocka récspontjaihoz kiértékelésre keriil a szamlalé megfelel része is, majd egy
Osszegzés hajtodik végre az egyik él mentén, mely egy vetitésként foghaté fel. Az

eredmény kétdimenzios.

3. A hiperkocka egy — a kék kocka éleitdl kiilonb6z6 — élén végigtolva a kék kockat, és a

fenti két lépést végrehajtva a vetiletekbdl ismét egy haromdimenziés kocka épiil fel

(piros).
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4. A piros kocka a szamlalé megfelels értékének kiszamitasa utan a kékhez hasonlo-
an vetithetd, a vetitéseket dimenziérol-dimenzidra végrehajtva a sarga, végiil a zold
kocka adédik.

5. A z6ld kocka harom éle mentén torténd vetités eredményeképpen adodik az ered-

ménypont.

A fentiek alapjan a GPU-ra irt program algoritmusa az alabbi:

function DENOMINATOR(n1,m1,01)

ng, Mo, 09 < GPU block indices

1
\/((nl—nz)><d7“+cw)2+((m1—m2)Xdr+cy)2+((01—02)><dr+cz)2
end function

return

function PROJECT(input, offset, edgeSize)
for i <— 0 to edgeSize do
RESULT « RESULT + input[i] x s(i) x s(i + offset) x dr
end for

end function

den,resg,, 1eSm,, resSy, is three-dimensional
resy, is two-dimensional
reSm, is one-dimensional
resp, is zero-dimensional
for n1 <+ 0 t0 Niypmee do
for m; < 0 to Mimer do
for 01 < 0 to 01,4z dO
den < denominator(ni, mi,01) ON GPU
<<< Mamaz X M2maz X 02maz >>> COPIES
Tese,01] = project(den, b, 02mq) ON GPU
<<< Namaz X M2maz >>> COPIES
end for
reSm,[mi] < project(resq,, by, momaz) ON GPU
<< < Otmaz X N2maz >>> COPIES
end for
reSny[n1] <— project(resmy, by, n2maez) ON GPU
<<< Mimaz X Olmag >>> COPIES
end for
rese, < project(resp,, s, 01maz) ON GPU <<< Nimaz X Mimaz >>> COPIES
reSm, < project(reso,, ay, Mimaez) ON GPU <<< n; >>> COPIES
resn, < project(resm,,a), nimaz) ON GPU <<< 1 >>> COPIES
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3.2. Algoritmus BOINC kornyezethez

Bar a BOINC rendszer hasznalataval lehetGség nyilik grafikus kirtya programozésara
is, ha az az Onkéntes szamitégépén rendelkezésre all, azonban univerzilis megoldasként
csupén egy processzormag meglétét feltételezhetjiik. A parhuzamossig itt magaban a grid
rendszerben keletkezik, az Onkéntes szamitégépek a problémanak csak egy részfeladatat
hajtjak végre. A BOINC menedzselhet§ségének nehézségei miatt érdemes a problémat dgy
részekre bontani, hogy a részmegoldasok dsszefésiilése, a végsé megoldas kiszamoldsa minél
egyszeribb legyen. Természetesen ez csak abban az esetben teheté meg, ha a részfeladatok

futasideje ilyen feltételek mellett még nem tulsdgosan nagy.

A kovetkezd fejezetben részletesen targyalom a kiilonb6z8 moédszerek teljesitményét,
futasidejét, lathato lesz majd, hogy a kialakitott algoritmus megfelel az el6z6 kovetelmény-
nek, és az Onkéntes szamitdégépén nem igényel tulsdgosan nagy futésidét. Mindemellett
a szerveroldalon az eredmény elGéllitasahoz csak Ssszegezni kell az egy eredményponthoz
rendelt részfeladatok eredményét. A soros algoritmus legfelsd szintii for ciklusanak szere-
pét a feladat-Osszeallitas veszi at, a kliens szamitogép a kiszdmolni kivant eredménypont
koordinatain kiviil (mely az el6z6 algoritmusoknak is paramétere) egy ciklusazonositot is

paraméteriil kap, mely az ni ciklusvaltozo szerepét veszi at.

A leirtak alapjan a kovetkezs algoritmus alkalmazhaté a BOINC rendszer kliens gépein:

n1 « cyclel D
SUMyy,, < 0
for m; < 0 to Mimar do
SUMg, 0
for 01 <+ 0 to 01ymaz do
SUMy, < 0
for ny <+ 0 to noyee do
SUMyp, < 0
for mg < 0 to Moy do
SUMg, < 0
for 0y < 0 t0 094 dO
den \/(nldr — nodr + ¢z )%+

+(midr — madr + ¢)? + (01dr — o2dr + ¢)?
8(02)2(02+bé)

SUMoy < SUMp, +
end for
/
SUMpy = SUMp, + SUM,S(Ma)s(ma + bh)
end for
/
SUMp, — SUMp, + SUMp,S(n2)s(ng + b))
end for
SUMp, 4= SUMg, + sump,s(o1)s(o1 + ay)

end for
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SUMyp, 4= SUMyp, + sumg, s(m1)s(my + ab)
end for

result <— summ, s(ni)s(ni + aj)
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Negyedik fejezet

Implementacio

4.1. Platformfiiggé megfontolasok

Az el6z6 fejezetben a kiilonb6zd platformokhoz fejlesztett algoritmusok természetesen
mar igazodnak az alkalmazott rendszer sajatossdgaihoz. Azonban az implementacid so-
ran olyan megfontolasokat is figyelembe kell venni, melyek az algoritmusok szintjén nem

jelennek meg.

4.1.1. CUDA

Az algoritmus megalkotasa utan tovabbi sebességnivekedés elérése érdekében az alabbi

megfontolasok szerint finomhangoltam a programkoédot:

e A GPU-k memoériahozzaférése gyorsabb, ha az olvasas szekvencialisan torténik. A
hiperkocka élei mentén torténd vetitések sordn a beolvasandé értékek — a hiperkocka
memoéridban torténd leképzésétdl fiiggSen — egymastol tévol, vagy egymds utén is
elhelyezkedhetnek. A gyors hozzaférés érdekében a hiperkocka leképezését gy valo-

sitottam meg, hogy a vetitések szekvencidlis hozzaférést eredményezzenek.

e Annak ellenére, hogy a CUDA fiiggvénykonyvtara el6re definialt, hatékony hatvany-
fliggvényt biztosit, a tapasztalat azt mutatja, hogy a nevezd szamitisa soran sziiksé-
ges négyzetre emeléseket érdemesebb egy lokalis segédvaltozé segitségével, szorzassal

elvégezni.

o A vetitést végzo fliggvényekben sokszor kell elérni ugyanolyan (vagy csak egy ofszet-
ben eltérs) indexd tombelemeket. Az indexek a blockldz, threadldz, blockDim, stb.
objektumokboél tobb miivelet segitségével allithatok el — a hatékonység érdekében
a tobbszor felhasznélt indexek allandé részét a device fliggvény elején kiszadmitom,

majd egy segédvaltozéban tarolom, igy az indexelés jelentésen gyorsul.
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4.1.2. BOINC

A BOINC platform esetén az implementécio soran az allapotmentés megvaldsitasa érde-
kes. Bar a boinc_time_to_checkpoint() fiiggvény segit elkeriilni a tul stiri dllapotmentést,
és igy a legbelsG for ciklusban is el lehetne helyezni az allapotmentésre és visszadllitas-
ra szolgalé metddust, ez felesleges, elegendGen siird mentést biztosit a harmadik szintben

torténd implementalasa, is.

A program éllapotanak teljes leirdsahoz az mq, o1, ma, ma, 02, valamint a sumy,,,
SUMgy, SUMpy, SUMpy, €S sum,, valtozok tarolasara van sziikség. Az allapotmentd kod-
részlet a boinc_time_to_checkpoint() fliggvény segitségével ellendrzi a legutobbi mentés
ota eltelt id6t, és ha sziikséges a mentés, fajlba irja a fenti valtozokat, majd meghivja a

boinc_checkpoint_completed() fiiggveényt.

Ujraindulés esetén létezik mér allapotleiro fajl, ezt észlelve a program bebillenti a restart
segédvaltozot, aminek hatasara az allapot mentésének helyéhez elérve egy olyan kodrészlet

fut le, ami a fajlbol visszatolti a valtozok korabbi értékeit.

4.2. Futasidék

A soros kod (egy AMD Athlon X2 processzoron futtatva) a 4.1 tablazatban feltiintetett
idg alatt futott le kiilonbozs felbontasok esetén. (Kisebb felbontasokkal tobb futtatést is
elvégeztem, igy azok atlagolt eredmények, az 5-6s felbontdsi teszt azonban csak egyszer
futott le.)

4.1. tablazat. Futdsidék CPU-n

Felbontas | Futasidg
2 5,4 s
3 271 s
4 4,5 6ra
5 11,3 nap

A felbontast eggyel névelve mindegyik ciklust kétszer annyiszor kell végrehajtani, igy
elméletileg 26 = 64-szeresére né a futasids. A meért értékek megfelelnek ennek a varako-
zasnak. Ezek alapjan 6-os felbontassal egy eredmény kiszamitasdhoz tobb mint méasfél év

lenne sziikséges.

A GPU-ra irt programot a BME szuperszamitogépének segitségével teszteltem, melyben
4 darab Tesla M2070 GPU taldlhato. A kartyak kiilon-kiilon 448 processzor magot és 6
GB memoriat tartalmaznak, a double pontossagi lebegépontos szamitési teljesitményiik
515 GFLOPS. Habar az NVIDIA GeForce és Quadro modellek is tamogatjak a CUDA
platformot, a Tesla sorozatot kifejezetten nagy szamitasigényd problémdak megoldasara
fejlesztettéek, minden kartya gyarilag tesztelt zérus hiba toleranciaval, illetve ECC (Error-
correcting Code) memoria talalhaté benniik az adatok meghibasodasat megakadalyozando.

A Tesla-n mért futasidsket a 4.2 tablazat foglalja ossze.
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4.2, tablazat. Futdsidék GPU-n

Felbontas | Futasidé
2 49 s
3 537 s
4 3,3 ora
5 2,9 nap
6 42 nap

Bar 2-es felbontéssal a program lassabban fut le GPU-n, azonban a felbontas ndvelésével
a futésidé novekedése kisebb iitemt, mint CPU esetén (a felbontasok kozotti szorzofaktor
koriilbeliill harmadannyi), igy nagyobb felbontasok esetén lényegesen jobb teljesitményt
nyijt a GPU, 6-o0s felbontassal is belathato id6n beliil lefut a program. A kis felbonté-
sok sordn tanisitott gyengébb teljesitmény annak tudhaté be, hogy ilyenkor még nincs

kihasznalva a kirtydban taldlhatd Gsszes mag.

A BOINC rendszert belsg halozaton, harom kliensgép segitségével teszteltem. A klien-
seken futé kod kiillonbozd felbontasok esetén a 4.3 tablazatban lathaté idé alatt futott

le.

4.3. tablazat. Futdsidék BOINC rendszeren

Felbontéas | Futasidd
2 <<1ls
3 6,7s
4 194 s
5 1,7 ora
6 2,3 nap

Fontos megjegyezni, hogy ezek az idGértékek csak a részfeladatok kliens gépen torténd
futasanak idejei. Az integral tényleges kiszamitdsahoz tobb klienst is igénybe kell venni,
melyek szama a felbontastol fligg. 6-os felbontés esetén 321 darab kliens sziikséges, hogy a

teljes eredmény ennyi id6 alatt eldalljon.

4.3. Eredmények

A szamitas skalafiiggvényeként a Daubechies-6 fiiggvény szolgalt. [1] A fiiggvény a 4.1

abran lathato.

14

4.1. abra. Daubechies-6 skdlafigguény
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Kétdimenzioban a = (0,0) és b = (0,0) vektorokat rogzitve a 4.2 abran lathaté eredmé-

nyek adodtak ¢ vektor fiiggvényében.

2-electron integrals (a=0, b =0)

4.2. abra. Kételektron-integrdlok a = (0,0) és b = (0,0) esetben

Egy masik esetben, a = (1,1) és b = (1,1) vektorokat régzitve a 4.2 dbran lathato

eredmények sziilettek.

2-electronintegrals (a=1,b=1)

labc

4.3. abra. Kételektron-integrilok a = (1,1) és b= (1,1) esetben

Az abrakon lathato, kétdimenzids eredménysorok kevesebb mint egy perc alatt szamo-
lodtak ki GPU-n. Kordbban lathattuk, hogy haromdimenzids esetben, 6-os felbontassal
egyetlen eredménypont kiszamitisdhoz is 42 nap sziikséges, igy nagyfelbontésii eredmé-
nyek még nem allnak rendelkezésre. 2-es felbontassal mar késziiltek eredménysorok, azon-
ban abrazolasuk nehézkes (mér a kétdimenzios eredmények megjelenitéséhez is feliiletek
abrazolasara volt sziikség), illetve maguknak a kételektron-integralok eredményeinek az

értelmezése tul is mutatna jelen dolgozat keretein, igy ettél megkimélem az olvasot.
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Otodik fejezet
A projekt folytatasa

A kételektron-integralok szamitdsdhoz algoritmusokat fejlesztettem és implementéltam
CUDA és BONINC platformokra. Nagyobb felbontasok esetén jelentds sebességnévekedés
mutatkozott a grafikus kdrtyara irt program esetén az egyszalu programhoz képest, 6-os

felbontasban a becsiilt méasfél éves futasidé helyett GPU-n 42 nap alatt lefutott a program.

Sajnos ez még mindig tul hossza futasidé ahhoz, hogy a sziikséges integralokat harom-
dimenziéban végig lehessen szamolni. Azonban a videokartydk dinamikus fejlédése miatt
valdszintsithets, hogy két-harom éven beliil rendelkezésre fog allni olyan kéartya, mellyel
az Osszes numerikus modszerrel szamolandé integral belathaté idén beliil kiszamithatéva

valik.

A BOINC rendszer hasznélata szintén lehetvé teszi az integralok kiszamitasat. A plat-
form és az arra irt program tesztelése lokalis haldzaton, harom szamitégép bevonasaval
tortént. Ez a konstrukcié természetesen nem nyujt elegendd szamitéskapacitast a problé-
ma megoldasihoz, csupan tesztelés céljara alkalmas. Azonban a projekt folytatasaként, a
késébbiekben nyilvanos halézatrél elérhets onkéntes szamitéasi projekt inditdsaval — meg-
felel6 szamu dnkéntest bevonva — ezzel a modszerrel is kiszamithatd az Osszes sziikséges

integral.
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Koszonetnyilvanitas

A munka szakmai tartalma kapcsolodik az ,Uj tehetséggondozé programok és kutatasok
a Mdegyetem tudoméanyos miihelyeiben” cimi projekt szakmai célkit{izéseinek megvaldsi-
tasdhoz. A BME szuperszamitogépének hasznélatan keresztiil a projekt megvalositasat a
TAMOP-4.2.2.B-10/1-2010-0009 program tamogatta.
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Roviditések jegyzéke

AMD | Advanced Micro Devices
API | Application Programming Interface
BLAS | Basic Linear Algebra Subprograms
BOINC | Berkeley Open Infrastructure for Network Computing
CERN | European Organization for Nuclear Research
CPU | Central Processing Unit
CUDA | Compute Unified Device Architecture
ECC | Error-correcting Code
FFT | Fast Fourier Transform
FLOPS | Floating Point Operations Per Second
GPU | Graphics Programming Unit
GPGPU | General-Purpose Computing on Graphics Processing Units
LCAO | Linear Combination of Atomic Orbitals
LHC | Large Hadron Collider
LIGO | Laser Interferometer Gravitational-Wave Observatory
MPI | Message Passing Interface
NPP | NVIDIA Performance Primitives
OpenMP | Open Multi-Processing
POSIX | Portable Operating System Interface for Unix
SETI | Search for Extra-Terrestrial Intelligence
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