
Адаптация программы ЭГИДА-ТЕСТ к счету на GPU 

Ерофеев А.М., Сизов Е.А.  

Примечания выступающего
Заметки для презентации
Данная работа посвящена исследованию возможности счёта методики ЭГАК на перспективном классе ЭВМ с ускорителями GPU.Для этого мы выбрали программу ЭГИДА-ТЕСТ.



ПЛАН: 
• Особенности ЭГИДА-ТЕСТ и пути адаптации 
• Использование нескольких GPU 
• Реализация адаптивно-встраиваемой дробной 

сетки на GPU 
• Реализация «типовой схемы» для GPU и 

использование прямых пересылок данных между 
GPU 

• Результаты тестирования 
• Гетерогенный режим загрузки счетного узла 
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Примечания выступающего
Заметки для презентации
На слайде план доклада, последовательность изложения отражает хронологию наших работ с программой
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ЭГИДА-ТЕСТ 

Особенности: 
1) Отсутствие «горячих пятен» 
2) Сложная структура памяти 
3) Типовая схема + одноточечная 

реализация процессов, 
Etap(…, programma, …) 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
ЭГИДА-ТЕСТ в настоящий момент входит в систему тестирования РосАтома новых и перспективных ЭВМ. В тестовой программе ЭГИДА-ТЕСТ реализована трёхмерная программа газовой динамики на регулярных неподвижных сетках.Адаптация любой программы к счету на GPU начинается с профилирования и анализа существующего кода.�Что мы имеем: 1) в  ЭГИДА-ТЕСТ нет так называемых «горячих пятен», небольших участков кода с большим временем выполнения.�2) Память в программе выделяется при старте единым куском, а уже он через сложную структуру, содержащую внутри себя ещё другие структуры c указателями на отдельные участки этой памяти…3) В ЭГАКе всё распараллеливание того или иного уровня осуществляется через типовую схему, которой в параметры подаётся подпрограмма моделирующая некий процесс (или его часть) в виде расчёта одной счётной точки.�Поэтому, при адаптации на GPU, в качестве работы каждой GPU-нити в большинстве случаев выбран расчет одной ячейки. 
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Газовая динамика, основные моменты 

1) Лагранжев этап 
    1.1) предвычисленные давления 
    1.2) ускорения сторон 
    1.3) ускорения и скорости узлов 
    1.4) уравнения неразрывности и энергии 
2) Эйлеров этап 
     2.1) потоки объема 
     2.2) поток масс, объемные концентрации, плотности 
     2.3) энергия 
     2.4) поток импульса 
     2.5) скорости 
 

U, r – вектора скорости и расстояния, определены 
в счётных узлах, остальные величины скалярные 
и определены в центрах ячеек, 
 β – объёмная концентрация, 
 i – номер компонента, 
 ρ – плотность,  
e – удельная внутренняя энергия,  
Р – сумма материального давления и 
искусственной вязкости. 
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Примечания выступающего
Заметки для презентации
В газовой динамике реализован ALE подход, на слайде перечислены подэтапы лагранжевого и эйлерового шага, которые мы в процессе работы адаптировали для счёта на GPU отдельно и независимо друг от друга.
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Начальная инициализация 
на CPU

Лагранжев этап
газовой динамики, 

рассчитывается на GPU

Эйлеров этап газовой 
динамики,

рассчитывается на GPU

 выдача информации

Ц
ик

л 
по

 ш
аг

ам

Начальная инициализация 
информации на GPU

Газовая динамика, схема счета на GPU 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
На слайде блок схема процесса газовой динамики. Вся вычислительная нагрузка переведена на ГПУ, обмен с файловой системой идёт через ЦПУ. При адаптации программы нами был выработан естественный цикличный подход, когда код для ГПУ реализуется по возможности так как есть, далее он проверяется на работоспособность и тестируется на производительность. После этого оценивается – какая из частей кода требует оптимизации или нуждается в рефакторинге. И так итерациями в несколько этапов достигается максимум производительности (с учётом наших возможностей)



Маркировка признаков 
счетности, как пример часто 
используемого дивергентного 
ветвления в ЭГИДА-ТЕСТ 

Дивергентное 
ветвление 
увеличивает время 
исполнения 

If(x!=4)
{

}
else
{

}
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Расчет 
ячейки 1
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ячейки 2
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ячейки 3
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ячейки 4

Первое 
GPU-ядро

Второе 
GPU-ядро
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Особенноcти реализации 
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Примечания выступающего
Заметки для презентации
При разработке ядер программ для ГПУ активно шло избавление от дивергентных ветвлений, которые на длинном векторе приводят к замедлению работы. Как пример, работа с чистыми и смешанными ячейками. На ГПУ мы отказались от такого подхода, рассматривая все ячейки как смешанные.�Другой пример прекрасно работающий на ЦПУ, но непозволительный на ГПУ это маркировка признаков счётности, когда насчитывается смежная величина на грани, ребре или узле и принадлежащая сразу нескольким ячейкам. На ГПУ для такой реализации необходимо прибегать к медленным атомарным функциям, да и не всегда это возможно. Нет никакой гарантии последовательности обработки нитей. В таких случаях приходится менять весь алгоритм. Если для расчета маркируемой величины требуются небольшие вычисления, то их проводит каждая сторона смежной величины и одна и та же работа дублируется на разных GPU-нитях, обсчитывающих смежные ячейки. Если для расчета маркируемой величины требуются значительные вычисления, то GPU-ядро разбивается на две части. В первой части все ячейки рассчитывают смежную величину только с одной, фиксированной стороны, во второй части копируется посчитанная информация от соседней ячейки.



1. Запуск ядра GPU, собирающего 
информацию из граничных ячеек в 
промежуточный массив; 

2. Передача данных промежуточного 
массива с GPU на CPU; 

3. Работа программы, копирующей 
данные из промежуточного массива 
в реальные места хранения этой 
информации в системе памяти 
ЭГИДА-ТЕСТ на CPU; 

4. Работа типовой схемы по MPI-
обмену без вызова расчетных 
функций; 

5. Работа программы, копирующей 
данные, полученные с других MPI-
процессов и находящиеся в системе 
памяти ЭГИДА-ТЕСТ на CPU в 
промежуточный массив; 

6. Передача данных промежуточного 
массива с CPU на GPU; 

7. Запуск ядра GPU, раскладывающего 
новые данные из промежуточного 
массива в граничные точки на GPU. 

Появилась возможность применения асинхронного копирования 

MPI-процесс

GPUCPU

тип В

тип В

тип Е

тип Е

Типовая 
схема 

(MPI-Обмены)

Применение MPI 
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Примечания выступающего
Заметки для презентации
Для задействования нескольких ГПУ используется MPI. В код внесена привязка MPI-процесса к GPU. На первом этапе развития мы воспользовались в чистом виде типовой схемой ЭГИДА-ТЕСТ осуществляющей пересылки между процессорами.  На слайде упрощённая блок-схема этой функции при использовании ускорителей. Для корректной работы необходимо обеспечить наличие данных в граничных ячейках на CPU.Всего 7 этапов работы с формированием промежуточных буферов на ГПУ и их пересылка на ЦПУ, а после обменов - обратно. Это наш первый вариант, ниже на следующих слайдах я покажу эффективность такой схемы и как мы дальше эволюционировали.



Реализация адаптивно-встраиваемой дробной сетки на GPU 

    

 

Начальная инициализация 
на CPU

Лагранжев этап
газовой динамики

Эйлеров этап газовой 
динамики

Выдача информации

Начальная инициализация 
информации на GPU

Проверка на удовлетворение критериям 
дробления, создание ячеек, формирование списков

Формирование переходной 
зоны дробления

Создание и удаление ячеек, формирование списков

Заполнение новых ячеек 
физическими величинами

Передача данных

Передача данных

Передача данных

Передача данных

Цикл по шагам

Unload

Цикл по 
уровням

Init

Criterion

MPI_cr

BufferZone

Уровень > 0

MPI_cr2

Reconcilement

CreateClan

CreateDoch

CreateClan

CreateDoch

KillDoch

CreateClan

CreateBound

CreateCell

FillDoch данет

Работа по формированию 
различных списков плохо 
адаптируется на GPU. 
Поэтому, в данном случае, 
проведен поиск «горячих 
пятен»  
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Примечания выступающего
Заметки для презентации
Но сначала про сетки, точнее про дробные сетки. Текущий этап развития ЭГАКа целиком построен на использовании дробных сеток. Для методики ЭГАК на неподвижной сетке использование дробности является едва ли не необходимостью, чтобы иметь возможность конкурировать с методиками на подвижных сетках. Особенности их реализации на ГПУ должны быть исследованы при адаптации программы. Для этого  нами были расширены возможности ЭГИДА-ТЕСТа куда мы добавили возможность счёта на адаптивно-встраиваемой дробной сетки.   Применение дробной сетки означает то, что в процессе счета, в конце каждого временного шага, любая счетная ячейка, независимо от других, может быть раздроблена на восемь частей. Вновь полученные ячейки также могут быть раздроблены. При необходимости, ранее полученные, дробные ячейки могут удаляться. Вычисления ведутся по полученной нерегулярной сетке до следующего изменения ее состояния.  Для того, чтобы была возможность в процессе счета создавать новые ячейки, существует список номеров ячеек, участвующих в расчете в данный момент. Те номера ячеек, которые не участвуют в расчете в данный момент, хранятся в стеке свободных ячеек. Создание и удаление ячеек в конце счетного шага подразумевает проверку каждой ячейки на соответствие критериям дробления; изменение списков ячеек, участвующих в счете; установление соседства между ячейками как одного, так и разного уровня дробления; заполнение вновь созданных ячеек физическими данными. Работа по изменению списков ячеек, участвующих в счете плохо поддаётся распараллеливанию и тем более адаптации на ГПУ. Здесь мы отошли от того, чтобы полностью передать всю работу с дробными ячейками на ГПУ. Часть работы осталась на ЦПУ, в ней собираются списки дробный ячеек и их родителей.�
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e = 1 

Промежуточный результат тестирования 

intel Xeon CPU E5-2690 v4 2.6 GHz 
NVIDIA Tesla V100 

ТЕСТ 2 
2 CPU 1 GPU 2 GPU 

150x150x150 
Gas, мс 286 99 78 

Transport, мс 689 141 174 
GridDrob, мс 761 384 209 

Total, мс 1 736 624 461 

Size 
0 уровень 3 456 000 3 375 000 3 465 000 

1 уровень 2 512 2 512 2 512 

Млн ячеек в сек 2 5,4 7,5 
Ускорение 

относительно CPU 
- 2,7 3,8 

Эффективность 
распараллеливания, 

% 
- - 70 

ТЕСТ 1 
2 CPU 1 GPU 2 GPU 

150x100x100 
Gas, мс 160 53 45 

Transport, мс 686 277 248 
GridDrob, мс 333 194 111 

Total, мс 1179 524 404 

Size 
0 уровень 1 540 000 1 500 000 1 540 000 

1 уровень 111 232 103 664 111 232 

Млн ячеек в сек 1,4 3,1 4,1 
Ускорение 

относительно CPU 
- 2,2 2,9 

Эффективность 
распараллеливания, 

% 
- - 66 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
Итак тестирование, оно необходимо на каждом этапе, чтобы вовремя понять, а в нужном ли направлении мы движемся. Здесь 2 теста: движение сферической слоистой системы и седовский взрыв, в котором всего 2 вещества.Как видим, эффективность на 2 ГПУ низкая. Провели профилирование. Эффективность чистого расчета ядер высокая. Проблемы в передачах. Необходимо адаптировать типовую схему
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MPI-процесс

GPUCPU

тип В

тип В

тип Е

тип Е

Типовая 
схема 

(MPI-Обмены)

Цикл по 
уровням

Есть передачи?

OMP for
Граничные ячейки

OMP for
Заполнение буфера

OMP single
Работа MPI

bufOut

bufIn

OMP for
Внутренние ячейки

Есть передачи?

OMP for
Разборка буфера

OMP Barrier

OMP paralllel

Вызов ядра GPU 
расчета всех ячеек

Передача границы с GPU на CPU с 
формированием своего буфера

Передача границы с CPU на GPU с 
формированием своего буфера

Старое использование «типовой схемы» 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
Мы разобрались с тонкостями обменного механизма типовой схемы. Здесь опять слева показан первоначальный вариант с семью этапами. Для эффективной реализации обменов между устройствами пришлось адаптировать саму типовую схему, точнее некоторые её части. Первая модификация->
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MPI-процесс

GPUCPU

тип В

тип Е

MPI

Цикл по 
уровням

Есть передачи?

OMP for
Граничные ячейки

OMP for
Заполнение буфера

OMP single
Работа MPI

bufOut

bufIn

OMP for
Внутренние ячейки

Есть передачи?

OMP for
Разборка буфера

OMP Barrier

OMP paralllel

Вызов ядра GPU 
расчета всех ячеек

Одна из OMP-нитей

Вызов ядра GPU 
формирования буфера

Вызов ядра GPU 
распаковки буфера

Одна из OMP-нитей

Одна из OMP-нитей

Вызов ядра GPU расчета 
всех ячеек

(Если не вызывалось ранее)
Одна из OMP-нитей

Передача буфера с 
GPU на CPU

Передача буфера с 
CPU на GPU

Новая единая «типовая схема» 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
Расчет и подготовку данных погрузили внутрь типовой схемы. Данные складываются в буфер, идентичный буферу на ЦПУ. Получилось сократить 2 этапа, стало 5-ть
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MPI-процесс

GPUCPU

тип В

тип Е

MPI

Цикл по 
уровням

Есть передачи?

OMP for
Граничные ячейки

OMP for
Заполнение буфера

OMP single
Работа MPI

bufOut

bufIn

OMP for
Внутренние ячейки

Есть передачи?

OMP for
Разборка буфера

OMP Barrier

OMP paralllel

Вызов ядра GPU 
расчета всех ячеек

Одна из OMP-нитей

Вызов ядра GPU 
формирования буфера

Вызов ядра GPU 
распаковки буфера

Одна из OMP-нитей

Одна из OMP-нитей

Вызов ядра GPU расчета 
всех ячеек

(Если не вызывалось ранее)
Одна из OMP-нитей

Подмена 
указателей bufOut и 

bufIn на буферы, 
хранящиеся на GPU

Использование прямых пересылок данных между GPU 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
Финальным шагом стал отказ от перекачки готового буфера на ЦПУ. Отправляем и принимаем прямо на ГПУ. Это стало возможным благодаря задействованию платы связи устройств ГПУ nVlink.�Здесь также удалось исключить 2 этапа. И теперь типовая схема действительно стала единой и для ГПУ и для ЦПУ
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ТЕСТ 2 

Размер задачи 150x150x150 

Количество GPU 1 2 4 

Gas, мс 91 60 30 

Transport, мс 119 79 45 

GridDrob, мс 398 203 123 

Total, мс 614 343 199 

Size 
0 уровень 3 375 000 3 465 000 3 557 400 

1 уровень 2 512 2 512 2 512 

млн ячеек в сек 5,5 10,1 17,9 

Эффективность, % - 92 81 

ТЕСТ 1 

Размер задачи 150x100x100 

Количество GPU 1 2 4 

Gas, мс 47 31 21 

Transport, мс 258 146 101 

GridDrob, мс 250 120 67 

Total, мс 558 299 190 

Size 

 

0 уровень 1 500 000 1 540 000 1 601 600 

1 уровень 47 744 52 112 52 112 

млн ячеек в сек 2,8 5,3 8,7 

Эффективность, % - 95 78 

Показатели эффективность при использовании 
прямых пересылок между GPU 

intel Xeon Gold 6154 CPU 3.0 GHz 
NVIDIA Tesla V100 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
Прогнали тестовые задачи и убедились, что эффективность выросла. Кроме этого у нас появилась возможность исследовать 4 устройства, а затем ещё и более современное оборудование�На следующем слайде к Вольте добавился ускоритель Ампер …
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e = 1 

2 intel Xeon 
CPU E5-2690 v4 

2.6 GHz 
(2mpi x 28 omp) 

mi100 V100 A100 2 mi100 2 V100 2 A100 

150x150x150 150x100x100 

4 A100 2 AMD EPYC 
7501 32-cores  

(8 mpi x 16 omp) 

Тестирование задач без использования дробности 
Метод деления 

4 mi100 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
и ускоритель от АМД mi100. Переход от CUDA к  HIP в целом не составил большого труда.На слайде приведены всё те же  2 задачи, первая задача движение сферической слоистой системы , вторая – седовский взрыв.Сравниваются между собой сервера с разными аппаратными частями с помощью единой метрики: количество посчитанных ячеек за секунду.Если сравнивать самый быстрый узел с АМД Эпик и узлом с двумя ГПУ от nVidia Ампер А100, то ускорение составит 5-7 раз и если это АМД mi100 то 2-2.5 раза, хотя по пику ускоритель от АМД где-то на 15% быстрее. Похожая картина и с 4-мя ускорителями на борту: Ампер быстрее в 9-13 раз, ми100 в 2.5-4 раза



1,4 
2,6 2,7 3 

4,9 4,9 5,1 

8,2 

13,2 

2 
3,6 

5,2 5,3 

8,6 9 
9,8 

14,1 

24,4 

0

5

10

15

20

25

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13

млн ячеек в секунду 

15 

e = 1 

2 intel Xeon 
CPU E5-2690 v4 

2.6 GHz 
(2mpi x 28 omp) 

mi100 V100 A100 2 mi100 2 V100 
 

2 A100 

150x150x150 150x100x100 

4 A100 2 AMD EPYC 
7501 32-cores  

(8 mpi x 16 omp) 

Тестирование задач с использованием дробности 
Метод деления 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
Примерно тоже самое мы видим при наличии дробной сетки. Можно даже сказать так, что ускоритель mi100 от АМД находится на уровне предыдущего поколения ускорителя от nVidia V100 Вольта
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A100 

e = 1 

150x150x150 

mi100 
1 2 4 1 2 4 

Эффективность без использования дробности 
 Метод умножения 

количество GPU 1 2 4 

mi100 
млн ячеек в сек 10.4 19.6 33.4 

эффективность, % 94 80 

A100 
млн ячеек в сек 28.1 51.8 105 

эффективность, % 92 93 

Примечания выступающего
Заметки для презентации
На данном слайде результаты по задаче с методом умножения, когда с числом устройств пропорционально растёт размер задачи. На А100 эффективность на этом числе узлов остаётся выше 90%.
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Гетерогенный режим загрузки узла 

2 CPU + 2 GPU Время при использовании N слоев ячеек на ЦПУ, мс 

MPI x OMP N = 4 N = 6 N = 8 N = 10 N = 12 N = 14 
4 х 2 1058 998 1029 1059 1162 - 
4 х 3 1036 973 954 957 1036 - 
4 х 4 1018 962 948 935 996 - 
4 х 5 1019 959 942 934 992 - 
4 х 6 1022 957 940 933 989 - 
4 х 8 1022 966 937 935 990 - 
4 х 9 1018 954 941 931 987 - 
4 х 10 1006 978 969 916 972 - 
4 х 11 1057 1003 918 913 1018 - 
4 х 12 1053 955 962 971 994 - 
4 х 13 991 937 948 972 1014 - 
4 х 14 1048 989 981 970 1016 - 
4 х 24 1498 1556 1401 1135 1757 - 
4 х 26 2008 1850 1750 1757 1978 - 
6 х 2 991 1040 1011 1089 1108 1207 
6 х 4 953 999 926 966 904 952 
6 х 5 960 996 926 969 897 961 
6 х 6 951 996 993 961 961 945 
6 х 7 943 995 924 963 889 982 
6 х 8 1013 1045 981 1016 942 980 
8 х 2 1041 962 993 1026 1122 - 
8 х 3 1020 932 920 909 966 - 
8 х 4 1012 932 920 896 947 - 
8 х 5 1007 932 907 883 917 - 
8 х 6 1059 992 961 939 960 - 
16 х 2 1074 1163 1344 1456 - - 
16 х 3 1213 1242 1477 1640 - - 
16 х 4 1592 1562 1848 2000 - - 

- Раскраска процессов (с/без ГПУ) 
- Статическая балансировка по 

одному пространственному 
направлению 

- OMP на процессах без ГПУ 
 
 

=>  (MPIxOMP)+(MPIxCUDA) 

2 ГПУ – 906 мс на момент тестирования 
Размер теста – 226 x 160 x 160 

GPU

CPU

CPU

CPU

GPU

CPU

CPU

CPU

Примечания выступающего
Заметки для презентации
Нас всегда интересовал вопрос, а что если задействовать все ресурсы узла. Здесь приведены результаты нашего небольшого исследования по реализации гетерогенного режима. Взят узел с 2-мя ЦПУ и 2-мя ускорителями. Посчитали задачу на 2-х ускорителях и зафиксировали цифру времени шага. Дальше стали пытаться использовать в счёте простаивающие ЦПУ путём декомпозиции задачи между MPI-процессами привязанными к ЦПУ и ГПУ. Справа схематично конфигурация нашей декомпозиции и на каждый ЦПУ мы пробовали подать разный размер слоя ячеек. Плюс, экспериментировали с числом MPI и числом потоков ОМП. В таблице красным обозначены времена, которые оказались быстрее чем наше лучшее время на чистых ГПУ.  Итог: максимум 2.5% ускорения. Пока мы на этом остановились, сделав вывод, что на данном уровне развития нашей программы этот режим ничего не даёт. 



СПАСИБО  

ЗА  ВНИМАНИЕ! 
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Примечания выступающего
Заметки для презентации
В заключение хочу сказать, что сейчас мы видим, что перспективный класс Супер ЭВМ основанных на ускорителях архитектуры ГПУ позволит нам ускорить проведение 3-х мерных расчётов. Возможно это даже сделает 3Д расчёты более обыденными, при этом мы вряд ли сможем в этих расчётах увеличить детальность моделирования, так как память существующих ускорителей остаётся на уровне современных серверных процессоров, при на порядок большей вычислительной мощности.
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