Zapadoceska univerzita v Plzni
Fakulta aplikovanych ved
Katedra informatiky a vypocetni techniky

Bakalarska prace

Paralelizace geometrickych
vypoctu pro analyzu
biomolekul

Plzen 2016 Vaclav Loffelmann



Prohlaseni

Prohlasuji, ze jsem bakalarskou praci vypracoval samostatné a vyhradné
s pouzitim citovanych pramenti.

V Plzni dne 16. ¢ervna 2016

Viaclav Loffelmann



Abstract

This work examines parallel implementation of exploring the molecular surface.
The new implementation is in OpenCL language and improves current imple-
mentation by 60% for largest datasets. Initial part sums up a theory about
Voronoi diagrams and its dual structure. Following parts targeting difference
between current and new - parallel - implementation. At the end are presented
detailed results and a comparison of both implementations.

Abstrakt

Bakalarska préce se zabyva paralelnim vypocétem molekularniho povrchu v pro-
gramovacim jazyku OpenCL. Nova implementace dosahuje az 60% zrychleni
pro nejobjemnéjsi vypocty. V tvodni ¢asti je probrana nezbytné teorie Voronoi
diagramu a jejich dudlni struktury. Nasleduje shrnuti soucasné implementace
a popis nové, paralelni. V zavéru nechybi detailni porovnani vysledki obou im-
plementaci napfi¢ riznymi testovacimi daty.
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1 Uvod

S rozvojem biochemie vznikla potfeba dikladné analyzy makromolekul, které
se skladaji az z nékolik stovek tisic atomu. Vypocet nékterych vlastnosti, napii-
klad molekuldrniho povrchu, dilezité pro vyzkum interakci mezi jednotlivymi
molekulami. Dalsi zkoumanou strukturou jsou dutinky, které vznikaji uvnitf
molekul. Informace o téchto dutinkach jsou kli¢ové pro vyzkum novych mate-
ridla, 1éka a nebo novych vlastnosti proteina. Pro nékteré prostorové vypocty
se vyuzivaji Voronoi diagramy, které slouzi k popisu prostorovych vztahi mezi
atomy v molekule. Tyto diagramy definuji rozdéleni prostoru tak, ze kazdy bod
prostoru pfifadi nejbliz§imu zadanému bodu - generatoru. Nékteré ¢asti vypocta
molekularnich vlastnosti lze dobfe paralelizovat.

Cilem této prace je najit tyto ¢asti algoritmu a implementovat je takovym
zpusobem, aby bylo mozné vyuzit masivniho paralelizmu, ktery nabizeji grafické
karty a nebo jiné vypocetni koprocesory. Hlavnim problémem, na ktery se prace
zaméii bude vypocet molekuldrniho povrchu. Tento povrch popiSeme jako mno-
ziny sférickych trojuhelnika a toroiddlnich i sférickych plati, které by vytvorila
sféricka sonda zvoleného poloméru pi#i prazkumu molekuly.

Ve druhé sekci zadefinujeme Voronoi diagramy a zékladni pojmy z této ob-
lasti. Dale bude obecné definice rozsifend o vdhu generatoru a tim vzniklé va-
zené Voronoi diagramy. Nasleduje vztah Voronoi diagrami a Delaunayovi tri-
angulace. Zkoumani téchto struktur bude uskute¢néno z pohledu analytickych
vypoctu v biomolekulach. Treti sekce nastini problematiku paralelnich vypocta
na soucasném hardwaru, vyzdvihne pfednosti vypocti na grafickych kartach
a upozorni na problémy spojené s vyvojem programu pro né. Dale si zadefi-
nujeme geometrickd primitiva kterd tvoii molekularni povrch. Nasledujici sekce
bude vénovéana ¢astem algoritmi, které se pouzivaji k analyze biomolekul a které
budou vybrany pro experimentalni implementaci pro vypocty v paralelnim pro-
stfedi, resp. na grafickych kartidch. Kratce také piedstavime jazyk OpenCL,
pouzivany pro paralelni vypocty.

V sedmé kapitole vysvétlime implementace realizovanych algoritmu a v krat-
kosti je popiSeme. Nebude chybét ani uzivatelsky manual k vytvorenému pro-
gramu.

Pristi kapitolu vénujeme méfeni vykonnosti pavodni a nové implementace.
Novou implementaci méfime jak na grafické karté, tak i na procesoru. VSechna
méfeni porovname a zhodnotime, kdy se vyplati vypocty providét novym pro-
gramem. Vysledky ukazuji, Ze pro zkouméani velkych molekul za pouziti sondy
malého poloméru je nova implementace v OpenCL az dvojnésobné rychlejsi.

Vzhledem ke slozitosti problematiky si prace neklade za cil vénovat se viem
detailtim, které souvisi s podrobnou geometrickou analyzou biomolekuly.



2 Voronoi diagramy

Utelem Voronoi diagramu je rozdéleni roviny, resp. prostoru, které piifazuje ¢ast
prostoru vzdy pravé jednomu, nejbliz§imu, bodu. Tyto diagramy lze pouzit pii
feSeni ruznorodych problému. Naptiklad uvedme geografické rozdéleni oblasti
pro urceni spadovych oblasti. Dalsim problémem, kde mutze Voronoi diagram
pomoci je problém nalezeni nejblizstho sousedniho bodu nebo nékolika nejbliz-
Sich sousedi. Podobnym problémem miZze nasledné byt vytvofeni minimalni
kostry grafu. V rdmci analyzy molekul Voronoi diagramy pouZivame pii sesta-
vovani triangulace, hledani nejbliZsich sousedi. A Voronoi vrcholy zkouméame
jako body, kde je nejvétsi oblast mezi atomy. Tyto body jsou pro nas vyznamné
pfi hledani dutinek v molekuléch.

Voronoi diagram se sklad& z mnoziny Vorono: regioni R;. Regiony obecné
definujeme rovnici (1) [7, 24].

Ry ={Z: d(pi, ¥) < d(p;, )} (1)

Kde p; znaci zadané body v prostoru (téZ znacené jako generatory), pro které
definujeme Voronoi diagram a i,57 € {1,2,...,n}, kde n je pocet generatori.
Funkce d znaci vzdélenost dvou bodu. Pro uréeni vzdalenosti miizeme obecné
zvolit libovolnou normu, napft. eukleidovskou nebo manhattanskou vzdalenost.
Matematicky zapis tedy definuje pro kazdy generator prostor, kde kazdy bod
tohoto prostoru je danému generatoru vzdaleny maximélné tak, jak je vzdaleny
libovolnému jinému generatoru.

Vysledny Voronoi diagram ve 2D ukazuje obrazek 1.

V R? dale definujme Voronoi
hranu. Voronoi hrana je tsecka nebo
polopiimka, ktera lezi pfesné na hra-
nici mezi Voronoi oblastmi, je tedy
ekvidistantni k p#isluSnym generato-
ram. V misté, kde se setkdvaji Vo-
ronoi hrany, vznikd Voronoi wvrchol,
ktery je rovnéz ekvidistantni k na-
lezicim generatorim. Tento bod je
spole¢nym krajnim bodem Voronoi
hran, které se v daném misté setka-
vaji. V R? mame misto Voronoi hran
celé Voronoi stény, které definuji roz-
hrani mezi jednotlivymi regiony. Obréazek 1: Voronoi diagram ve 2D [12].

Zavedme je$té pojem sousedni
Voronoi region. Dva Voronoi regiony povazujeme za sousedni pravé tehdy, kdyz
sdili alespoir jednu Voronoi hranu resp. sténu.




2.1 Aditivné vazené Voronoi diagramy

Jestlize nebudeme uvazovat vstupni mnozinu jako mnozinu bodi, ale jako mno-
zinu sfér, musime definici p; rozsifit o polomér, takzvanou vahu. Tuto vahu
kazdému bodu piifazuje funkce w. V R? tedy definujeme p; = (x;,y;, 2;). Néle-
zitym zpusobem také musime upravit definici Voronoi oblasti, jak je znazornéno
v rovnici (2) [24].

Ry = {7 € Ry : d(pi, ¥) — w(i) < d(pj, ¥) —w(j)} (2)

Stejné jako definice zékladniho
Voronoi diagramu jsou i zde uvazo-
vany i,j € {1,2,...,n} a n jako po- @ ©)

Cet generdtoru s pridanym polomé- @
rem - vihou. Zménou je odecteni vihy

piislusného generatoru od vzdalenosti @

bodi Voronoi regionu a generatoru.

Voronoi hrana tedy jiz nebude ekvi-

distantni od stfedu generatori, nybrz

bude ekvidistantni mezi sférami, jak @
je znazornéno na obrazku 2. Vzdéle-
nost mezi sférami se pak nazyva adi-
tivni vdZend vzddlenost.

Z rozsiteni definice plynou nékteré
zmeény oproti nevazenym Voronoi di-
agramim. Zatimco v obycéejném Vo-
ronoi diagramu jsou Voronoi hrany
pouze piimkami, nebo jejich ¢astmi, v aditivné vadZzeném Voronoi diagramu je

vvvvvv

N

Obrazek 2: Aditivné vazeny Voronoi di-
agram [12].

miuze byt jakakoliv kvadrika. Specidlni pfipad, kdy voroni hrana je elipsou, je
znézornéno na obrazku 3. Jak je na obrazku vidét, kruh vznikne tehdy, pokud
se mezi dvéma sférami S; a S; nachéazi jesté jedna mensi sféra S;. Na obrazku
2 si lze také povsimnout rozdéleni Voronoi hrany mezi dvéma sférami o velkém

poloméru dalsi sférou s mensim polomérem.



2.2 Voronoi diagramy a Delaunayova triangulace

S Voronoi diagramem tzce souvisi Delaunayova trian-
gulace. Na obrazku 4 je znazornén jejich vztah. Vo-
ronoi diagram je vyznacen plnymi ¢arami a Delauna-
yovo triangulace ¢arkovang. Dle [18], 1ze Delaunay-
ova triangulace zadefinovat jako uskupeni trojahel-
niki, které vznikne propojenim polohy generatori
ze sousednich Voronoi regiont, kde tyto trojihelniky
jsou konvexni obalkou zadanych bodi. Vzhledem ke
vztahu Delaunayovo triangulace a Voronoi diagramu
je nazveme dudlni strukturou.

Nutno podotknout, Ze o validni triangulaci se
jednéd pouze v piipadé, ze neuvazujeme generatory
s védhou. V piipadé pouziti aditivné vazenych Voro-
noi diagramt hovofime o takzvané kvazi triangulaci
[15]. Mohou totiz nastat p¥ipady, kdy prvky triangu-
lace sdili vice nez jednu hranu. To poruSuje definici
triangulace, kterd nedovoluje mezi dvéma prvky tri-
angulace sdileni vice nez jedné hrany v R? resp. stény
v R3. Nicméné pii vyuziti v molekularnich vypoétech
se nevalidni ¢tyfstény v rdmci triangulace vyskytuji
pouze vyjimetns [15].

2.3 Algoritmy pro konstrukci Voronoi
diagrami

Pro konstrukci Voronoi diagrami existuje nékolik al-

Obrézek 3: Piipad Vo-
ronoi hrany jako kruz-
nice [15]. Problém nazy-
vany Big brothers, kdy
se mezi dvéma velkymi
atomy (S; a S;) nachézi
jeSté jeden vyznamné
mensi (S7).

goritmu [4]. Jejich rizné piistupy k problému davaji i riznou ¢asovou naro¢nost.

e Inkrementalni algoritmy. VyuZziva se postupné konstrukce Voronoi di-

agramii, asymptoticka ¢asové slozitost ve 2D je O(n?). Myglenka byla po-
prvé piedstavena v [10], poté dale rozsifena, napiiklad viz [11, 28, 23].
Tuto skupinu algoritmi pouzijeme v pfipadé, ze pfedem nevime, z jakych
generatori budeme Voronoi diagram stavét a nebo generatory postupné
pribyvaji.

Rozdé&l a panuj. Vyuziva se postupného rekurzivniho déleni prostoru,
sestaveni Voronoi diagramu v podprostorech a nasledného spojovani. Vy-
sledna slozitost celého algoritmu ve 2D je O(nlogn) [27, 16].

Za pomoci konvexni obalky. V piipadé konstrukce konvexni obalky
v d + 1 dimenzich, kterou pak muZzeme pouZit ke konstrukci Voronoi di-
agramu [8]. Vyhodou je nizké oCekévané ¢asova narocnost. Ke konstrukei
konvexni obalky lze napiiklad pouzit algoritmus QuickHull [5].

Pro aditivné vazené Voronoi diagramy vSak tyto postupy nefunguji, a proto se
pouziva algoritmus trasovani hran.



2.3.1 Algoritmus trasovani hran

Detailni popis algoritmu trasovani
hran (Edge Tracing algorithm) pro
konstrukci véazeného Voronoi dia-
gramu v R? je v [14]. Zde se omezime
pouze na stru¢ny popis.

Na pocatku algoritmus vypocte
polohu prvniho Voronoi vrcholu wvyg.
Tato poloha je urcéena jakozto stied
sféry, ktera je vepsanad sféram Ctyt
generatoru a jeji vnitfek neprotina
zadny generator. Je tedy prazdna.
Na zékladé informaci o Voronoi vr-
cholu vy a ¢étyfech generatorech jsou
nésledné vypocteny Voronoi hrany ey,
e1, es a es, které vychéazeji z vrcholu
vg. Objevené Voronoi hrany jsou poté
umistény na zasobnik hran (Edge- Obrazek 4: Delaunayova triangulace
stack). K nové nalezenym hranam se (garkované ¢ry) a Voronoi diagramy
pfida i informace o vrcholu, kde maji (plné cary) [18].
pocatek. V prvni iteraci je to tedy vr-
chol vy. Nasledné jsou ze zasobniku
odebirany hrany, kde pro kaZdou odebranou hranu je vypocten vrchol (oznatme
ho jako vrchol v;), kde dana hrana kon¢i. Tento vrchol lze dopocitat za po-
moci sféry, ktera je tecna ke sféram, které definuji danou hranu a jedné dalsi
sféry, ktera by mohla byt generatorem pro hledany Voronoi vrchol. Pozadavkem,
ktery specifikuje hledanou sféru je, aby tato sféra byla vepsidna mezi 4 genera-
tory, z toho 3 jsou sféry, které definuji azké hrdlo, a aby délka podél hrany od
pocatecniho vrcholu ke stfedu dané sféry byla minimalni. V praxi se misto délky
kifivky pouziva thlova vzdalenost. Sféry, které definuji Voronoi hranu, resp. uzké
hrdlo na Voronoi hrang, se v anglické literatufe oznacuji jako gate balls. Poloha
vrcholu v; bude odpovidat stfedu dopoctené koule.

Se znalosti vrcholu v; a vstupni hrany mizeme dopocitat dalsi tii hrany, které
vystupuji z tohoto vrcholu. Témto novym hrandm pfirfadime vrchol v; jako jejich
pocatecni. A takto se algoritmus opakuje. Nové nalezené vrcholy jsou ukladany
na zasobnik a pro hrany vybrané ze zasobniku jsou zase dopocitéany dalsi vrcholy.
Ve chvili, kdy jiz v zasobniku nezbyva zadna dalsi hrana, mazeme algoritmus
ukoncit, jelikoz mame vytvoreny cely Voronoi diagram.

Jestlize vSak ve vypoctech narazime na jiz vypocitany vrchol, je potieba ho
dohledat mezi vypocitanymi vrcholy a vlozit do zasobniku pouze ty vychazejici
hrany, které jesté nebyly vlozeny. Pokud bychom tento krok vynechali, doslo by
k zacykleni algoritmu. Jiz vypocétené vrcholy mtuzeme uklddat do slovniku a po-
lozky dohledavat v konstantnim case.

Otéazkou zustava zpusob vybrani prvniho Voronoi vrcholu vg. Jestlize bychom
uvazovali nalezeni hrubou silou, musime projit vSechny kombinace ¢tvefic sfér,




k nim sestavit sféru, ktera se vSech dotyka a nésledné zkontrolovat, zda-li je
prazdna. Kontrola prazdnosti zase spociva v prohledani vSech ostatnich sfér
a otestovani, zda-li se testovand sféra nenachézi uvniti hledané sféry, tudiz,
7e sféra je neprazdna. V nejhorsim pifpadé méa tento postup slozitost O(n®).
Takovéto situaci se chceme prirozené vyhnout a proto se pouziva nasledujici
zpusob hledani vg.

K nalezeni pocate¢niho Voronoi vrcholu je vice zpusobu. Podle [14] nejdfive
mnozinu generdtoru rozsifime o dalsi ¢tyii sféry. Tyto sféry oznacime jako fik-
tivni sféry. Fiktivni sféry volime tak, aby mély pravé jednu tecnou sféru. Stied
této sféry definuje tzv. fiktivni Voronoi vrchol. Vzhledem k tomu, ze fiktivni
sféry jsou umistény vedle zadanych sfér, mizeme zacit prohledavani od fiktiv-
niho vrcholu a postupné se v hledani dostaneme do takového stavu, Ze najdeme
vrchol, ktery jiz nebude definovan za pomoci zadné fiktivni sféry. Takovy vrchol
pak budeme povazovat za vrchol vg, tedy jako pocatecni vrchol.

Jestlize se zaméfime na zpisob nalezeni prvniho vrcholu popsany v [21],
zatneme se zvolenim libovolného generdtoru i. Dale nalezneme sféru j, jejiz
vzdalenost povrchu od vzdalenosti povrchu sféry ¢ je miniméalni. Pfedpoklady
popsané v [21] zaru¢uji existenci pravé jedné takové sféry. Nasledn& nalezneme
mezi zbyvajicimi sférami sféru k, pro kterou plati, Ze vepsané sféra ke sféram
i,J, k ma minimalni polomér. Takova sféra pak nutné nélezi roving, ktera pro-
chazi st¥edy sfér i, j, k. Tyto tii sféry, i, j, k, tvo¥i bottleneck (nejuzsi misto mezi
sférami). Pfi stanovovani tetné sféry ke tfem sféram vyjdeme z nasledujicich
rovnic [21].

(—2m)? 4+ (Y —ym)® + (2= 2m)> = (R+ Rp)?, m=1i,j,k (3)

Kde (Zm,Ym, 2m, Rm) popisuji zadané sféry a (z,y,z, R) popisuje hleda-
nou tec¢nou sféru. Posledni sféru, tvotici poc¢atecéni Voronoi vrchol ozna¢me I.
Abychom mezi zbyvajicimi nalezli sféru [, prohledame zbyvajici sféry a stano-
vime k nim te¢nou sféru. Vybereme takovou sféru [, pro kterou bude platit, Ze
teCné sféra mezi sférami 4, j, k, [ bude mit minimalni polomér. Miniméalni polo-
mér nam zajisti, ze nalezneme pravé Voronoi vrchol, jelikoz hleddme teSeni za
pomoci sfér i, j, k, které definuji hranu Voronoi vrcholu a jeji bottleneck. Jestlize
feSeni neexistuje, je mozné, ze hrana jde z nekonec¢na do nekone¢na a nebo se
jedné o elipsu bez vrcholu. Regeni téchto specialnich pfipadi je nad ramec této
prace, ale 1ze dohledat napt. v [20]. Sféru [ nalezneme vyfeSenim soustavy po-
dobné rovnicim (3).

(2 —2m)? + (Y — ym)> + (2 — 2m)?> = (R+ Rp)?, m=1i,j.k,1 (4)

I zde uvazujeme (T, Ym, 2m, Rm) jako zadané sféry a (x,y, z, R) jako hle-
danou te¢nou sféru.

Algoritmus mé asymptotickou slozitost O(mn), kde m je pocet Voronoi hran
a n je poCet generator.



3 Paralelni vypoc¢ty na souc¢asném hardwaru

Na naésledujicich fadkich nastinime problematiku paralelnich vypoc¢ta na sou-
¢asném grafickych kartach i procesorech a predstavime jeden ze zékladnich mo-
dernich pfistupt - datovy paralelizmus.

3.1 CPU/APU

Soucasnym trendem je navySovani poc¢tu jader v procesoru, spiSe nez zvySova-
nim vykonu jednoho jadra. Dnesni serverové procesory vyssi tfidy, rodiny x86
maji az 18 fyzickych vypocetnich jader!. To znamen4, %e pokud bychom pro-
vadéli vypocty pouze v jednom vladkné, vyuzili bychom, teoreticky, pouze jednu
osmnéctinu vykonu. D4 se pfedpokladat, Ze trend navySovani jader bude i na-
dale pokracovat a frekvence jader, resp. jejich vypocetni vykon se bude zvySovat
pouze minoritné. Je zde tedy velky potencidl pro algoritmy, které dokazi tento
paralelizmus vyuZit.

Nicméné vicero jader neni jediny paralelizmus, ktery soucasné procesory na-
bizi. V pribéhu c¢asu byly instrukéni sady procesorii roz§ifeny o tzv. SIMD
(Single instruction, multiple data) instrukce. SIMD instrukce dovoluji prova-
dét operace nad vektory jako jedinou instrukci. Samoziejmé za piedpokladu,
ze vektory se vejdou do vyhrazenych registri, které jsou v novych procesorech
napfiiklad 256 bitové. Dale se uSetii rezije na kopirovani dat z paméti do regis-
tru, jelikoz procesory podporuji i nacitani celych vektora z hlavni paméti do
registri.

Pokud tedy napiiklad chceme vynasobit mezi sebou dvé skupiny ¢isel o ve-
likosti 32 bitli, miizeme nasobit az 8 ¢isel z kazdé skupiny soucasné, v jediné
instrukci. Tato funkcionalita se vyuziva jako optimalizace napiiklad pii praci
s poli. Takové optimalizaci, nejCastéji providénou piimo piekladatem, se Fika
vektorizace.

3.2 Grafické karty

Grafické karty kromé vektorovych instrukci nabizeji jesté vétsi paralelizmus, co
se tyka poctu vypocetnich jader. Soucasné grafické karty jsou schopné spous-
tét aZz nékolik tisic operaci zaroven. To piinasi velice vysoky teoreticky vypo-
Cetni vykon, ale klade dodate¢né naroky na zvolené algoritmy. Napiiklad karta
AMD/ATI RADEON R9 295X2 obsahuje 5632 streamovych procesoria. Cel-
kovy teoreticky vykon karty ¢ini uctyhodnych 11.5 TFLOPS (trilionu operaci
za sekundu v pohyblivé desetinné ¢arce ¢isel s jednoduchou presnosti).

Grafické karty tedy maji vysoky vypocetni vykon, ale ne vidy se muze vy-
platit vypocty delegovat na grafickou kartu. Vzhledem k latenci, ktera je mezi
hlavni paméti a vypocetni jednotkou v grafickém ¢ipu muze byt, pro mensi
objemy dat, vyhodné&jsi vypocty provést na CPU.

Lhttps://ark.intel.com/products,/85766 /Intel-Xeon-Processor-E5-4669-v3



3.3 Ostatni vypocetni koprocesory

Mezi ostatni vypodetni vypocetni koprocesory miZzeme zafadit FPGA (Field-
programmable gate array), coZ jsou specializované vypocetni jednotky, které
maji programovatelnou vnitini strukturu a tedy i vysoky stupen optimalizace
pro konkrétni ucel. Nékteré FPGA podporuji OpenCL a lze je tedy vyuzit jako
obecné koprocesory. Dalsim koprocesorem, ktery je piimo specializovany na pa-
ralelni vypocty je napiiklad Intel Xeon Phi.

3.4 Programové nastroje

Aby softwarovy vyvojaii byly odstinény od konkrétni implementace hardwaru,
byly vyvinuty aplika¢ni programovaci rozhrani (API) pro programovani v para-
lelnim prostiedi. Nékteré API se zabyvaji pfimo grafickymi vypocty, jako napii-
klad OpenGL. Nékteré API se zase specializuji na vypocty, napiiklad OpenCL.
OpenCL je podporované napii¢ grafickymi kartami, nékterymi vypocetnimi ko-
procesory, ale i samotnymi procesory. OpenCL hlavné nabizi jednoduchy zpu-
sob, jak vyuzivat efektivni SIMD instrukce a dalsi vektorové operace. Experi-
mentélni implementace algoritma v bakalarské praci budou pravé za pomoci
OpenCL API.

Pii navrhu paralelnich algoritmi je potieba dbat na sdileni a p¥istupu k pa-
méti a dale pak na konzistenci, kterd zavisi na poradi providénych operaci.
Obecné je potieba synchronizaci minimalizovat, jelikoZ pFinési velkou rezii. Také
se vyuziva rozdéleni algoritmu do nékolika fazi, které bézi oddélené a synchro-
nizace je provadéna jen mezi fazemi, viz napt. MapReduce.



4 Jazyk OpenCL

OpenCL je programovaci jazyk vychézejici ze standartu C99, ze kterého piebira
zékladni syntaxi. Ta je déle doplnéna zejména o vektorové datové typy a operace
s nimi, rozsitené datové prostory a naopak omezena nékterymi restrikcemi, vy-
chézejicimi z hardwarového navrhu cilové platformy. OpenCL definuje jednodu-
chy zptsob, jakym spustit paralelni koéd nad paralelni architekturou za vyuziti
nativnich lehkych vldken. Vstupnim bodem programu, ktery takto spoustime
jsou funkce oznacované kernely.

Terminem host nebo hostitel se v OpenCL terminologii oznacuje program,
ktery mé na starosti spousténi OpenCL kodu na piislu§ném zafizeni. Cilovym
zafizenim muze byt naptiklad CPU, GPU nebo APU (Accelerated Processing
Unit - kombinace GPU a CPU na jednom ¢&ipu), coZ je pravé vyhodou OpenCL.
Dovoluje spoustét kod napii¢ riuznymi zafizenimi.

V soucasné dobé je posledni specifikaci verze 2.1. Nicméné posledni podpo-
rovanou verzi napfi¢ vemi vyznamnymi vyrobci grafickych karet je verze 1.2.
S timto ohledem je program prace napsany pro verzi 1.2.

4.1 Vypocetni model

OpenCL kod se vold pouze skrze kernely. Kernel predstavuje paralelné spusti-
telny kod. Kolikrat se tento kdd ma spustit uréujeme velikosti tzv. globdlni a lo-
kdlni pracovni skupiny. Globalni pracovni skupina urcuje celkovy pocet spusténi
kernelu programu. Lokalni pracovni skupina urcuje kolikrat se ma kernel spus-
tit soucasné. Velikosti obou skupin jsou omezeny hardwarovym navrhem daného
zafizeni. Vyhodou lokani pracovni skupiny je, Ze zafizeni miize spustit vSechny
prvky z této skupiny soucasné. V ramci lokalni skupiny mtuzeme vyuZzivat rych-
lejsi synchronizace a rychlou sdilenou pamét. Uvnitf kernelu pak muazeme zjistit
index v globalnim i lokalni pracovni skupiné. To ndm pomuze urcit data, ktera
maé zpracovat konkrétni kernel. Jedna se o piimou aplikaci teorie datového pa-
ralelismu.

Dalsi funkcionalitou, kterou nam pracovni skupiny nabizeji je specifikovat
vice dimenzi téchto skupin. MuZeme tedy napiiklad obrazek zpracovavat pixel
po pixelu pii zachovani adresoviani pomoci 2D soufadnic.

Data kernelu predavame jako ukazatel do globdlni oblasti paméti. Tuto pamét
inicializujeme na strané hostitelského programu, ktery spousti OpenCL kaod.
Obsah paméti je nasledné piekopirovan na GPU a nebo ji dokonce muzeme
ponechat v hlavni paméti pocitace, ale musime pocitat se zvySenou latenci pii
kazdém pristupu. Pomoci piislusnych funkci mizeme také vyuzit namapovani
adresniho prostoru vypocetniho zaiizeni do virtualni paméti programu a tim
vytvorit sdilenou pamét.



4.2 Hierarchie paméti

Vzhledem k cileni OpenCL na aplikace, kde je vykon kli¢ovy, nechava na pro-
gramatorovi rozdéleni dat do oblasti, které odpovidaji paméfovym oblastem
grafickych karet. Diky spravnému pouziti jednotlivych oblasti mizeme dosdh-
nout vysoké propustnosti naSich programi. V programech mizeme vyuzivat
nasledujici oblasti.

e Globalni pamét - jedné se o oblast, do které mohou piistupovat vechny
kernely. Pro synchronizaci paralelniho pfistupu do této paméti slouzi mno-
zina atomickych funkeci, které zajistuji konzistenci operaci mezi kernely.
Jedné se napiiklad o atomické inkrementy, logické funkce a komparatory.

e Lokalni pamét - tato oblast je sdilend nap¥i¢ viemi kernely v pracovni
skupiné. Piistup do této paméti je rychlejsi nez do globalni diky kolokaci
s vypocetni jednotkou. Nad lokdlni paméti je umoznéna synchronizace
pomoci atomickych operaci, stejné jako nad globalni paméti, avSak s be-
nefitem lokality paméti a z toho vyplyvajicim rychlostnim benefitem.

e Konstantni pamét - oblast paméti je dle specifikace alokované v globalni
paméti, ale je oznacena jako konstantni, tedy inicializace je povolené pouze
v dobé prekladu. Veskera data sdilend mezi kernely v dobé piekladu musi
byt specifikovana v této oblasti. Jelikoz se jednd o data pfistupné pouze
pro ¢teni, zafizeni je miZe cachovat v raznych trovnich. Vyuzivanou opti-
malizaci také je nakopirovani vyuzivanych dat pfimo do registra vypocetni
jednotky.

e Privatni pamét - vyhrazeny prostor pouze pro kernel. Ukladaji se sem
proménné uvniti funkci. Vyhodou je rychly pfistup do této paméti, aviak
velikost je zavisla na pouzitém hardwaru.

Vidime, ze naAm OpenCL dava vice moznosti, jak pfesné muzeme data uchovavat.
Nasi snahou je dostat se pouzivanymi daty co nejblize k vypocetni jednotce. Méli
bychom tedy, pokud to okolnosti dovoluji, nejdiive vyuzivat privatni, konstantni
a lokélni pamé&t. Nicméné ani globdlni paméti se nelze vyhnout, ale minimalizace
piistupi do tohoto segmentu je vyrazna optimalizace.
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4.3 Néktera omezeni jazyka

OpenCL nepodporuje dynamické alokace paméti. Pfi béhu kernelu jiz neni jak-
koli mozné alokovat dalsi pamét. Pamét musi byt alokovana bud v dobé pre-
kladu a nebo alokovéna na hostu a kernelu piedana ukazatelem. V disledku
toho jsou zakazané i pole variabilni délky. Toto omezeni je pomérné piisné. Za
predpokladu, Ze si nechceme psat vlastni spravu haldy, vylucuje velkou mno-
zinu algoritmu a bézné pouzivanych datovych struktur. Napiiklad konkurenéni
CUDA timto omezenim netrpi.

Dalsi bézné pouzivanou konstrukci je rekurze. Avsak i ta je v OpenCL za-
kazana. Kvili optimalizacim OpenCL, pfi prekladu rozepise volani funkei (tzv.
inlining). Program se tedy vykonava sekventné, bez volani funkci. S rekurzi by
tato optimalizace nebyla mozna.

Pietypovani ukazateli mezi jednotlivymi adresnimi prostory neni povolené.
Povolena nejsou ani vicerozmérné pole.
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5 Vypocet molekularniho povrchu

Nésledujici kapitola ¢tenare seznami s geometrickou strukturou molekuly tak,
jak ji budeme vyuzivat v naSem modelu. Tento model rozebereme na jednotliva
geometrickd primitiva, kterd bude nésledujicimi algoritmy identifikovat.

5.1 Van der Waals model

Van der Waals model ndm piinasi
zpusob, jak si predstavit strukturu
uvnit¥ molekuly ¢i na jejim povrchu.
Tento model znazoriuje kazdy atom
jako sféru o urcitém poloméru. Jed-
notlivé prvky (uhlik, vodik, ...) maji
tabulkami stanoveny tzv. Van der
Waals polomér. S informaci o typu
jednotlivych atomu a jejich polohédch
jsme tedy schopni sestavit model,
ktery dale budeme pro analyzu vy-
uzivat. Na obrazku 5 je takovy mo-
del vizualizovany na piikladu jedno-
duché molekuly. Typy atomii jsou vy- Obrazek 5: Vizualizace Van der Waals
znadené rozdilnymi barvami. modelu molekuly v programu CAVER

Volny prostor mezi atomy zkou- Analyst [17].
méame pomoci sondy. Jako sondu po-
uzivame abstrakci atomu o urcitém poloméru. V praxi tento polomér vychazi
z rozméri urcitych prvki, které jsou nasim zajmem nebo dokonce celou dalsi
molekulou, kterad interaguje se zkoumanou molekulou. Zajima nas prostor, kde
se muze, bez kolize s atomy molekuly, sonda pohybovat.

Zkouméame jednak prostor vné i uvnit¥ molekuly (dutinky). Povrch, ktery je
sondou vytvofen po oznacujeme Connolly povrch, kterému se nékdy iika jedno-
duse molekularni povrch. Connolly povrch molekuly je tedy hranice sjednoceni
vSech nekoliznich sond pevné zvoleného poloméru. Se zménou poloméru sondy
se samoziejmé méni i povrch molekuly a dutinky uvnitf. Nézorné je dutinka
Srafovdnim vyznacena na obrazku 6.

Pomoci prichodu Voronoi diagramu grafovym prohledavanim lze dutinky,
kam se vejde sonda, detekovat a vypocitat polohy jednotlivych geometrickych
primitiv, které je tvoii. Stejny pfistup aplikujeme i v pFipadé, Ze hledame cisté
na povrchu molekuly.
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5.2 Geometricky popis molekularniho povrchu

Molekularni povrch vizualizujeme spo-
jenim né&kolika prostorovych geomet-
rickych primitiv. Konkrétné se jedna
o ¢asti kulové plochy - sférické platy,
tedy ¢asti jednotlivych atomu v mole-
kule. Déle povrch popisujeme za po-
moci anuloidu (tora), toroidéalni platt
a sférickych trojuhelniki. Ty urcuji
mezni prostor, kam se sonda dostane,
pii kontaktu s vice atomy [9].

5.2.1 Sférické platy

Sférické platy jsou sou¢ésti popisu po-
vrchu pravé tehdy kdyz se sonda miize
pohybovat tésné po povrchu nékte-
rého atomu, aniz by byla omezena né-
jakym jinym atomem. Na obrazku 8
jsou to tfi kulové plochy, které zné-
zorhuji ¢asti povrchi atoma.

Obrézek 6: Znazornéni dutinky uvnit#
nékolika atomu [12].

5.2.2 Sférické trojuahelniky

Sférické trojuhelniky vznikaji v mistech, kde se sonda ,zastavi“ na piekazce tvo-
fenou tfemi sférami. Jinak feceno bottleneck mezi témito atomy bude mensi,
nez je polomér sondy. Jelikoz pouzivame sférickou sondu, jeji stfed bude ekvi-
distantni vii¢i povrchiim jednotlivych atomi a tedy bude lezet na hrané vazeného
Voronoi diagramu. Analyticky polohu sférického trojtuhelnika zjistime za pomoci
rovnic (3).

Sférické trojuhelniky se mohou protinat a pro potieby vizualizace povrchu
je nutné ofiznout kazdy sféricky trojuhelnik sférami ostatnich trojuhelnika.

Obrazek 7 ukazuje piipad, kdy je potieba sférické trojihelniky ofiznout.
Priblizné uprostied se nachéazi sférické trojuhelniky, které se protinaji. Tmaveéjsi
¢ervenou je znazornén trojuhelnik, ktery mé stied dél od pozice kamery a svétleji
vykresleny trojuhelnik, ktery ho protina. Na obrazku vpravo uz vidime oba
trojthelniky ofiznuté.

Na obrazku 8 si zeleného sférického trojuhelniku muZzeme pov§imnout ve
stfedu mezi tfemi zndzornénymi atomy.
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Obrézek 7: Porovnani neofiznutych (vlevo) a ofiznutych (vpravo) sférickych troj-
thelnika. Vizualizovano v programu CAVER, Analyst.

5.2.3 Anuloidy

Anuloidy neboli tory, resp. jejich vnitini ¢asti,
vznikaji tehdy, kdyZ sonda nemiiZze pronik-
nout mezi dvéma atomy, ale miZe prostor
mezi atomy opsat pii nepfetrzitém kontaktu
S nimi.

5.2.4 Toroidalni platy

Toroidalni platy vznikaji za stejné podminky
jako anuloidy, av§ak sonda neopise celou kruz-
nici po obvodu atomu ale pouze néjakou jeji
¢ast. V opséani celé ¢asti, aby povrch tvofil
anuloid je sondé zabranéno néjakym jinym
atomem. Toroidalni platy sdileji krajni hranu
s incidentnimi sférickymi trojuhelniky.

Obrazek 8 je naznacuje mezi dvojicemi
atomu které zaroven plynule navazuji na sfé-
ricky trojuhelnik ve stfedu.
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Obrazek 8: Sférické platy
(zlute), sféricky trojuhelnik (ze-
lend), toroidalni platy (hnéda)
na piikladu molekuly se tfemi
atomy. Zdroj obrazku [25].



6 Vypocty v biomolekulach
vhodné pro paralelizaci

Po shrnuti teoretického zakladu se od Sesté kapitolu vénujeme jiz vlastnimu
zkouméni vypo¢ti z pohledu paralelnich vypoéti. V této kapitole identifikujeme
vypocty, které lze pfenést na grafickou kartu a dale stanovime ty, které opravdu
preneseme. Kapitola popisuje i soucasny pfistup, ze kterého budeme vychazet.

6.1 Sestaveni Voronoi diagramu
a Delaunayovi triangulace

Voronoi diagram je zékladnim kamenem pro néslednou analyzu biomolekul. Se-
staveni diagramu lze provést za pouziti paralelniho zpracovani, avSak to neni
cilem této prace. Napiiklad v publikace [19] se zabyva paralelnim trasovanim
hran s implementaci v OpenMP.

6.2 Nalezeni nejuzsich mist mezi atomy v molekule

Pro jednotlivé Voronoi hrany je potieba piedpocitat velikost nejuzsiho mista.
Nejuzsi misto v prostoru si miZeme piedstavit jako nejvétsi moznou sféru, jejiz
stfed by se mohl nachazet ve v8ech mistech Voronoi hrany bez kolize s okolnimi
atomy. Tomuto tzkému hrdlu se v anglické literatuie iikd bottleneck. Vypocet
a ulozeni této informace nam pomize v nasledujicich fazich vypocéti - v pri-
chodnosti sondy po jednotlivych hrandch Voronoi diagramu.

Jelikoz vypocet nejuzsich mist neni v soucasné implementaci na CPU ¢asové
naro¢nou operaci, v praci toto hledani neni implementovano.

6.3 Algoritmus pro hledani geometrickych primitiv
molekularniho povrchu

6.3.1 Soucasny algoritmus implementovany na CPU

Vyjdéme z algoritmu popsaného ve [13]. Tento algoritmus oéekava jako vstup
aditivné vazeny Voronoi diagram pro atomy zadané molekuly. U kazdého Vo-
ronoi vrcholu si uchoviame jeho polomér, coz je minimalni vzdalenost vrcholu
od sfér vSech ¢tyfech atomi, které ho definuji. Nasledné jsou sefazeny Voronoi
vrcholy od nejvétsiho k nejmensimu podle poloméru. Déale algoritmus vypocita
bottlenecky na jednotlivych Voronoi hranach. Tato faze se vykona pouze jednou
pro zadanou molekulu.

Poté zvolime polomér sondy a zatneme prohledavat graf Voronoi vrcholi,
s tim, Ze se pohybujeme po jednotlivych Voronoi hranach. Vyhleddvame pouze
ve Voronoi vrcholech, které maji alespon tak velky polomér, jako méa sonda. Do
sousedniho Voronoi vrcholu miiZzeme vstoupit pouze v piipadé, Ze bottleneck
na dané Voronoi hrané je vetsi nebo roven poloméru sondy. Grafové prohle-
davani zacneme od zacatku sefazenych Voronoi vrcholi, tedy od toho, kam se
vejde nejvétsi sféra. Jestlize se zastavime pii grafovém prohledavani, tedy neni
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kam rozgifit jiz nalezenou dutinku, pokracujeme od Voronoi vrcholu s nejvétsim
polomérem, ktery jsme jesté nenavstivili. Jestlize si Voronoi vrcholy propojené
Voronoi hranamy piedstavime jako graf, pak kazdy podgraf, ktery jsme pro-
hledavanim identifikovali, je dutinkou. Specidlnim p#ipadem je takzvani vnéjsi
dutinka, kdy je dutinka propojena s prostorem mimo molekulu. Prohledavani
konci, jestlize ze seznamu vybereme vrchol, kam jiZz nelze sonda bezkolizné se
sousednimi atomy umistit.

Algoritmus tedy najde vSechny geometrickd primitiva, ze kterych se skladéa
molekularni povrch (i dutinky uvnit¥ molekuly). Napiiklad stéry definujici sfé-
rické trojuhelniky se nachézi v misté, kde se o bottleneck zastavilo grafové pro-
hledavani. Sférické platy jsou tvofeny atomy, které tvoii navstivené Voronoi
vrcholy.

6.3.2 Detekce kolizi geometrickych primitiv

Pri skladani povrchu z jednotlivych geometrickych primitiv, mize nastat situace,
kdy nékteré sférické trojuhelniky koliduji. Je tedy potieba stanovit ofezavaci ro-
viny pro kazdou takovou kolizi. Porovnani kolizi kazdého sférického trojuhelniku
navzajem zpusobi kvadratickou ¢asovou slozitost vzhledem k poctu sférickych
trojuhelniki. Soucasny algoritmus proto vyuZiva prostorové hashovani [22]. Po-
stup spoCiva v tom, ze prostor, ve kterém se molekula nachézi je rozdélen na vétsi
mnozstvi krychli¢ek. Hashovaci funkce nam uré¢i, do které krychlicky bude pa-
tfit zadana sféra definujici sféricky trojuhelnik. Nejdilezit&jsim aspektem toho
hashovéni je co moZznéd nejrovnomérnéjsi rozdéleni napii¢ vSemi krychlickami.
Kolize ve smyslu promitnuti dvou riuznych prostora do jedné krychlicky je po-
volena.

Nasledné vybereme pouze podprostor z téchto krychliéek, kde mohou nastat
kolize. Poté zkontrolujeme kolize pouze v tomto omezeném prostoru.

Implementace toho algoritmu v OpenCL bude popsana v nasledujici kapitole.
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7 Paralelni implementace v OpenCL

V této kapitole popiSeme paralelni implementaci v OpenCL. Jazyk OpenCL
byl zvolen zadavatelem, jakozto roz§ifeny a platformné nezavisly programovaci
jazyk umozhujici vyuzit paralelismu, ktery nabizeji moderni grafické karty.

Na strané hostitele se o naditani datovych struktur a spousténi OpenCL
koédu stard program napsany v Javé. Java byla vybrana z divodu kompatibility
s ostatnimi dostupnymi programy a knihovnami.

7.1 Hledani sférickych trojihelnika

Nejprve je za pomoci knihovny awVoronoi[1] sestavena mnozina tetrahedroni
popisujici Voronoi diagram a spo¢teny bottlenecky. Nasledné jsou tyto struktury
transformovany na strukturu sdilenou s OpenCL. Tato struktura obsahuje pozici
a polomér Voronoi vrcholu. Déle pak pozice, poloméry a identifikitory atomu
definujicich tento Voronoi vrchol.

7.1.1 Vstup algoritmu

Hostitelsky program v Javé komunikuje s OpenCL ¢asti za pomoci predavani
bufferii s daty, nad kterymi se ma spustit kernel. SkuteCnost, ze hostitelska
¢ast, jez alokuje struktury, je napsdna v Javé, nam dovoluje vynechat nulo-
vani alokovanych bufferi. To provede JVM automaticky za nés i pfes to, Ze se
jedné o off-heap pameét. Kvili zna¢né rezii pii spousténi kernelu a kopirovani
obsahu bufferi do paméti grafické karty neslouzi kernel na hledéani sférickych
trojuhelnika pouze k jednomu ucelu. Kernel na vypocet sférickych trojuhelnika
urCuje také, jaké atomy se maji vykreslit resp. ty atomy, které tvoii viditelné
sférické platy. Algoritmus hledani sférickych trojuhelnika tyto atomy snadno
v prubéhu detekuje a proto nemd smysl prohledavani spoustét vicekrat. Déle
tento kernel stanovuje tory, které se maji vykreslit. Vstupem pro tento kernel
tedy nejsou pouze struktury potiebné pro vypocet sférickych trojuhelnika, ale
i ostatni struktury, jejichz vyznam bude vysvétlen dale. Pro tuplnost uvedme
cely seznam vstupu kernelu.

e Pocet Voronoi vrchola
e Pole struktur Voronoi vrchola a jejich definujicich atomi
e Polomér sondy

e Alokované ¢islo pro vystup - pocet sférickych trojuhelniki, ¢islo sem bude
zapsané z kodu kernelu

e Alokovana struktura pro vystup - struktura se sférickymi trojuhelniky

e Alokovana a inicializovand mapa atomiu urcujici zda-li se ma atom vykres-
lit. Binarni stav je reprezentovan hodnotami 0 a 1

e Alokovana struktura pro vystup toroidalnich plata
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7.1.2 Vypocet

Vstupni pole Voronoi vrcholi je rovnomeérné rozdéleno mezi jednotlivé vypocetni
vladkna. Rozdilng, oproti pivodni implementaci, vstupni pole se nefadi. Toto fa-
zeni by se bud muselo udélat na strané hosta - kde by se nevyuzil paralelizmus,
ktery mame k dispozici, a nebo na strané OpenCL, takZe by se na zafizeni mu-
sely stejné kopirovat vSechna data. Filtrovani (viz dale) je nicméné hodné levna
operace. Paralelni vybér prvka z pole je otazka jednotek milisekund pro pole
o velikosti statisicii polozek. Kazdé vladkno iteruje skrze svoji ¢ast tohoto pole
a hleda Voronoi vrchol s polomérem vétsim, nez je polomér sondy. Tim iden-
tifikujeme mista, kam se vejde sonda, coz jsou mista, kde se muze vyskytovat
i sféricky trojihelnik. Nasledné iterujeme v8echny ¢tyii bottlenecky daného Vo-
ronoi vrcholu a testujeme, zda-li je sonda vétsi nez bottleneck. Pokud ano, sonda
se pii pruchodu touto Voronoi hranou zastavi o tii atomy definujici bottleneck.
Vznikne tim hledany sféricky trojihelnik.

Nasleduje urceni stfedu sféry definujici sféricky trojuhelnik. Ta je nalezena
jako feSeni rovnice (4), popsané ve druhé kapitole. Rovnice ndm muze dat dvé
feSeni - existuji dvé tefné sféry, kazda na opacné strané bottlenecku. Jestlize
prolozime stfedy atomu definujicich bottleneck rovinou, mizeme urcit, na které
strané roviny se ma pravé hledana sféra sférického trojuhelnika nachéazet. Bude
se nachazet na stejné strané, jako je Voronoi vrchol, ze kterého jsme pocitali
sféricky trojuhelnik. Casové slozitost vypoctu je O(n) vzhledem k po¢tu Voronoi
vrchold na vstupu.

7.1.3 Vystup

Kromé stfedu sféry definujici sféricky trojuhelnik do vystupni struktury sfé-
rickych trojuhelniki ulozime také normalizované vektory na atomy definujici
bottleneck a jejich identifikitory. Vypoc¢tené vektory urcuji vrcholy trojuhel-
nika. Kazdy ze ti{ vrcholu se spocita tak, ze ke stfedu sféry sférického trojuhel-
nika se pricte piislusny vektor vynasobeny polomérem sondy. Polomér ukladat
nemusime, ten je definovany polomérem sondy.

7.2 Hledani sférickych platd

V piedchozich odstavcich je naznaceno, ze sférické platy jsou hledany podob-
nym algoritmem jako hledéani sférickych trojuhelniki. P#i onom hledéani totiz
sférické platy, resp. viditelné atomy, identifikujeme jednodusSe jakozto atomy,
které definuji Voronoi vrcholy s polomérem alespon tak velkym jako je polomér
sondy.

Pro zaznamenani skute¢nosti, ze atom chceme vykreslovat, udélame jed-
noduché nastaveni hodnoty pfislusného indexu v poli sfér atomi. Nutno po-
dotknout, 7ze implementac¢né se nejednd o pole booleovskych hodnot, jelikoz
v OpenCL neni velikost booleanu definovana, ale je zavisla na pouzité plat-
formé.
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7.3 Hledani tord

Pii iteraci pole struktur Voronoi vrchold na piitomnost toru testujeme kazdou
dvojici definujici tento vrchol. Zkontrolujeme, zda-li vzdéalenost jejich stieda,
snizené o soucet jejich poloméri, je mensi, nez primér sondy. Jestlize zjistime,
ze tato vzdalenost je mensi, vime, Ze se na daném misté torus nachézi.

Pied samotnym vypoctem vzdalenosti je implementovina drobnd optimali-
zace, kterd zabraiuje dvojnasobnému vypoctu tim, Ze porovnd hodnoty indext
atomu. Porovnéava pouze takovou usporddanou dvojici, kde index prvntho prvku
je vétsi nez index druhého.

7.4 Ofezavaci roviny sférickych trojahelnika

Zbyvé popsat kernel pro stanoveni ofezavacich rovin sférickych trojuhelniki.
V logice programu se vyskytuje paralelni prefix sum, ktery je zde vysvétlen.
Daéle se uz zaméfime na vlastni algoritmus.

7.4.1 Paralelni prefix sum

V nasledujicich vypoctech je pouzit algoritmus paralelniho vypoctu tzv. prefixo-
vého sou¢tu [6]. Tento soucet pouzijeme v piipadé, Ze mame pole ¢isel, a chceme
ke kazdému indexu pole pfifadit sumu vSech pfedchazejicich hodnot. Obycejny
sekvenéni algoritmus by iteroval polem, s¢ital jednotliva ¢isla a mezivysledky
ukladal. Na grafické karté by ale tento postup byl znaéné neefektivni a proto se
k tomuto dcelu pouziva paralelni varianta algoritmu.

Necht vstupni pole obsahuje ¢isla xg, x1,...,2; (na obrazku 9 fadek ozna-
Ceny 0). V prvnim kroku vypocitdme soucty z; vzdy po dvojicich ze vstupi
x; nasledujicim zpuasobem: zyg = zg + x1, 21 = X2 + T3, ... Tento krok je na
obrazku znazornén fadkem oznafenym 1. Déle postupujeme rekurzivné napf.
prvky wo, ..., w;, kde wyg = 2o+ 21, ... Postup opakujeme dokud miizeme rekur-
zivné po dvojicich séitat. V této ¢asti stavime strukturu pfipominajici obraceny
binarni strom. Cisla indexi oznacuji vzdy n — ty prvek na fadku, a nemaji svoji
pfimou pfislusnost k pofadi v pavodnim vstupnim poli.

V nésledujicim kroku uz nam zbyva pouze seist ¢asteéné souty do finalni
sekvence yg, Y1, ..., y;. Tu vyjadiime jako yo = o, y1 = 20, Y2 = 20 + T2, Y3 = Wy
a tak dale. Viz tadky 5, 6, 7 v obrazku 9.

Casova slozitost algoritmu pak je O(logn). V implementaci byl paralelni
prefix sum pouZzit jako knihovna [2].

7.4.2 Vstup algoritmu

Vzhledem ke skutecnosti, ze vypocet ofezavacich rovin sférickych trojihelnikii,
kde je pro dalsi vypocty potfeba alokovat pamét (jak jiz bylo zminéno, pamét
lze alokovat pouze explicitnim piikazem z hostitelského programu, nikoliv z ker-
nelu), je potieba tuto ¢ast vypoétu provést v dal§im kernelu. Béhem vypoctu
se bude pouzivat prefix sum pro vypocet indexi sférickych trojihelnika v poli,
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Obrazek 9: llustrace postupu paralelni prefix sumy. Cisla v prvnim sloupci znaci
jednotlivé kroky algoritmu. Prvni (nulty) fadek oznacuje vstup. V kazdém kroku
s¢itame vzdy &isla v ramecku z pfedchoziho Fadku. Zdroj obrazku [6].

které je mapované na miizku pro prostorové hashovani. Je proto potieba aloko-
vat nutné struktury pro vypocet této sumy. Definujme tedy vstup toho kernelu.

Celkovy pocet sférickych trojihelnika

Alokované ¢islo v globalnim pamé&tovém prostoru pro zaznamenani celko-
vého poctu ofezévacich rovin

Pole struktur sférickych trojihelnika vytvorené v pfedchozim kernelu
Polomér sondy

Alokované misto v globalnim pamé&tovém prostoru pro spocitany vysledek
prefixové sumy

Alokované misto v globélnim pamétovém prostoru pro uchovéni informace,
kolik sférickych trojuhelnika patii do jedné bunky miizky

Alokované misto v globalnim pamétovém prostoru pro pole definujici pii-
slugnost sférického trojuhelniku k bunkdm miizky

Alokované misto v lokalnim pamétovém prostoru pro docasné vypocty
prefixové sumy

Alokované misto v globalnim pamétovém prostoru pro vysledné ofezévaci
roviny
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7.4.3 Vypocet

Algoritmus 1ze rozdélit do ¢ty fazi. V prvni fazi se spocita, kolik sfér definu-
jicich sférické trojuhelniky nalezi jedné buiice v mfiZce prostorového hashovani
[22]. Kazdé vypocetni vldkno ma stanoveny sviyj tsek sférickych trojuhelnika,
kterym urc¢i index v miizce. Funkce vypoc¢tu indexu do mftizky byla inspirovana
knihovnou Boost [26].

Ve druhé ¢asti vypoctu pouzijeme prefix sum nad pocty sférickych trojuhel-
nikt v jednotlivych bufikdch mfizky. Tato suma nam pak urcuje index do pole
sférickych trojuhelnikii, kam ve tieti fazi sférické trojuhelniky opravdu zapiSeme.
Resp. zapiSeme pouze nélezité indexy do struktury sférickych trojihelnikii.

Posledni faze vypoctu iteruje znovu pres sférické trojuhelniky a vybira z m¥iz-
ky vSechny buiiky, které sousedi s buiikou, kam nalezi aktudlni sféricky troja-
helnik. Nésledné kontroluje kolize jednotlivych sférickych trojuhelniki lezicich
v mozném koliznim prostoru. Vybirdme vSechny mozné sousedici buiiky v pro-
storu, tedy i ty, co sdili s aktuédlni buikou pravé jeden bod. Celkem vybirame
3 x 3 x 3, tedy 27 bunék. Tim znatelné ofizneme mnozinu sférickych trojthel-
niki, pro kterou musime navzajem hledat kolize. Regenf hrubou silou nepfipad4
v tvahu pro molekuly s nékolika sta-tisici sférickych trojuhelniku.

Pii samotné kontrole kolizi vypo¢teme vzdalenost mezi stiedy sfér definu-
jicich mozné kolizni sférické trojuhelniky. Jestlize je polovina této vzdalenosti
mensi nez polomér sondy, vime, Ze dané dva sférické trojuhelniky koliduji. Mu-
sime proto sestavit rovnici roviny, kde se mé sféra ofiznout. Prvni t¥i parametry
rovnice roviny ur¢ime jako rozdil polohy trojihelniki. Pro druhy trojihelnik
staci oto€it operandy odcitani. Posledni parametr rovnice této roviny stanovime
pomoci nésledujici rovnice.

(21— 22)° + (y1 — ¥2)* + (21 — 22)°
_ 5)
r

Kde z1,y1, 21 oznacuje polohu stiedu sféry definujici prvni sféricky troju-
helnik. Podobné i s, ¥ys, 22 znaci polohu stiedu druhé stéry. Polomér sondy je
znacen .

Vysledné parametry rovnice ofezavaci roviny pro prvni sféricky trojuhelnik
jsou tedy (1 — x2,y1 — Y2, 21 — 22,d). Obdobné pro druhy sféricky trojuhelnik
(T2 — 1,92 — Y1, 22 — 21, d).

Tento vysledek pro oba sférické trojuhelniky zapiSeme do vystupni datové
struktury na néasledujici volny index.

Samotné ofezavani je zéleZitost zobrazovaci ¢asti v CAVER Analystu a pro-
vadi se az ve fragment shaderu na zakladé téchto parametra roviny.

d=
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7.5 SpusSténi programu
7.5.1 Minimalni a doporuéené pozadavky

Program ke svému chodu potiebuje v prvni fadé b&hové prostiedi Javy. Mini-
malni doporucena verze je 1.8.u40. Dale je vyZadovano prostiedi pro spousténi
OpenCL aplikaci alespon ve verzi kompatibilni se specifikaci OpenCL verze 1.2.
To lze, v piipadé grafické karty znacky Nvidie nainstalovat piimo s ovladagiZ.
Je mozné nainstalovat i ovladace pro spousténi kédu na CPU. Pro procesory
Intel dostupné napiiklad na nasledujici adrese®.

Pro zajisténi chodu programu je potifeba minimalné 200 MB volné operaéni
paméti a 130 MB volné paméti v grafické karté. Pro vypo¢ty nad velkymi mo-
lekulami (velikost v ¥adu statisici atomt) je pot¥eba 2,5 GB volné opera¢ni
paméti a 600 MB volné paméti v grafické karté.

7.5.2 Parametry programu
Program spustime piikazem
java -jar ConnollySurfaceGPUComputation.jar

Jestlize vynechame né€které povinné piiznaky, zobrazi se nAm napovéda v nasle-
dujicim vystupu.

This is program for computing Connolly Surface via OpenCL on GPU
No molecule path specified. Please specify -m argument
-g N : GPU platfom id (default: 0)
-m VAL : Specify path to molecule XML definition
-o VAL : Output file (default: connolySurface.txt)
-r N : Probe radius (default: 1.0)
-t : Performance test. Multiple runs, multiple probe sizes
-v N : Verbose - print GPU info (default: 1)
Invalid arguments. Exiting.

Vidime p¥ehledné vypsané parametry, které program piijima. Uvedme zde
jejich seznam s kratkym popisem.

e -g oCekava ¢islo, kterym uzivatel vybere OpenCL platformu, na které chce
vypocet spustit. Vychozi hodnota je 0. Pouzije se tedy prvni nalezen4
OpenCL platforma. Jestlize mé uzivatel na pocitaci instalovino vice plat-
forem (napiiklad b&hové prost¥edi pro procesor i pro grafickou kartu),
miuZe timto parametrem vybrat nékterou z dalSich platforem.

e -m je povinny parametr, kterym uzivatel zad4 absolutni cestu k souboru,
kde je definovana molekula. Pfijimany jsou forméty .xml a .xml.gz. Vstup
je néasledné pie¢ten knihovnou awVoronoi. Format, ktery piijima tato

https:/ /www.nvidia.com/Download /index.aspx?lang=en-us
Shttps:/ /software.intel.com/en-us/articles/opencl-drivers
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knihovna je tedy zavazny. Molekuly v tomto formatu lze stdhnout na-
ptiklad ze stranek Proteinové databanky*, tam jsou jednotlivé molekuly
oznacené unikitnim identifikdtorem - napt. 1CRN.

e -o tento parametr specifikuje cestu k vystupnimu souboru s vypocétenymi
daty. Vychozi hodnota ukazuje na soubor connolySurface.txt v aktual-
nim adresari. Parametr je proto nepovinny, ale je doporucené ho nastavit.

e -r oCekiva desetinné ¢islo, kterym uzivatel reprezentuje polomér sondy,
jez bude pouzita pro prizkum molekularniho povrchu. Tento rozmér se za-
dava v Angstrémech (10710 m). Jestlize uZivatel nezada 7adnou hodnotu,
pouzije se vychozi hodnota 1.0 A. Jednotky se nezadavaji.

e -t tento piepinac zapind testovani rychlosti nad molekulou opakovanou
iteraci skrze vicero poloméru sondy.

e -v nastavime na 0, jestlize nechceme na standardni vystup vypisovat in-
formace o pouzité OpenCL platformé. Vychozi hodnotou je 1, tedy zob-
razovani podrobnych informaci.

Kompletni piiklad spusténi programu v Unixovém systému s povinnymi i dopo-
rucenymi pfiznaky je nésledujici.

java -jar ConnollySurfaceGPUComputation.jar \
-m /home/u/molecule/licrn.xml \
-o /tmp/lcrn_out.txt \
-r 0.2

7.5.3 Zavislosti

Implementace programu zavisi nejen na knihovné awVoronoi, jak jiz bylo zmi-
néno, ale vyuziva také mapovani na OpenCL z knihovny JOCL[3]. Déle je vyu-
Zita knihovna Args4j pro parsovani parametru z piikazové fadky.

7.5.4 Sestaveni programu

Program se sestavuje pomoci nastroje Maven. Doporu¢end minimalni verze toho
nastroje je 3.1. Pro instalaci knihovny awVoronoi i jejich zévislosti do lokalniho
repozitadie muzeme pouzit napiiklad nasledujici piikaz.

mvn install:install-file -Dfile=awvoronoi-run-1.0.3.jar

Vlastni sestaveni aplikace provedeme pifkazem mvn package, spuSténym v ad-
resafi projektu. Tento piikaz se postard o stahnuti ostatnich zavislosti z cen-
tralniho repozitafe a o nasledné vytvoreni softwarového baliku. Ten najdeme
v podadresaii target.

4http://www.rcsb.org
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Obrazek 10: Srovnani vysledki pomoci vizualizace molekuly 1CRN programem
CAVER Analyst. Vlevo byl vypocet proveden v programu CAVER Analyst.
Vpravo byl vypocet proveden v OpenCL implementaci, kde jsou jednotliva ge-
ometricka primitiva jsou zvyraznéna barvami.

7.5.5 Vizualizace vysledka

Pro vizualizaci vysledki byl vyuzit program CAVER Analyst [17]. CAVER je
program pro vizualizaci a analyzu vlastnosti molekul. Tento software je napsany
v jazyce Java a proto byla zvolena implementace této bakaléiské prace v pro-
gramovacim jazyku Java. Usnadni to pfipadnou pozdéjsi integraci.

CAVER Analyst umoziuje vizualizaci molekuly nékolika rtznymi zpisoby.
Jednim z nich je zobrazeni molekularniho povrchu, ktery by vytvofila sféricki
sonda pohybujici se po té€sné po povrchu molekuly. Vysledky programu v nové
implementaci by se tedy mély shodovat. Za pomoci specidlniho modulu byl za-
davatelem software CAVER, Analyst rozgifen o zobrazovani dat vygenerovanych
implementaci zde predstavenou. Zobrazeni umozinuje vykreslit oba vysledky pfes
sebe, ¢imz poskytuje jednoduchou moznost, jak vizuélné ovérit spravnost nové
implementace. Souc¢ésti prace tedy byl vypocet jednotlivych ¢asti povrchu. Ren-
dering byl realizovan pomoci softwaru CAVER Analyst.

Na obrazku 10 vidime molekulu s ozna¢enim 1CRN, kde byl molekularni
povrch vypocitan programem CAVER a pro porovnani je ukizan i stejny mo-
lekulérni povrch, jak ho vypocitala nova implementace v OpenCL. Pfi tomto
zobrazeni jsou barvami odliSeny jednotlivd geometrickd primitiva, ze kterych
se molekularni povrch sklada. Modrou barvou jsou vyznaceny viditelné atomy,
resp. jejich Casti - sférické platy. Cervenou barvou jsou vykresleny sférické troj-
uhelniky. A nakonec zelené vidime tory. P¥i vzajemném piekryti obou obrazu
v programu CAVER zjistime, ze se vysledky shoduji.
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8 Porovnani implementaci

V této kapitole se zaméfime na porovnani soucasné implementaci v programu
CAVER, jez vyuZiva jedno procesorové vlakno s novou implementaci v OpenCL.
Novou implementaci v OpenCL, vzniklou v rdmci bakalaiské prace, budeme
testovat jak na grafické karté, tak i na procesoru.

Obé implementace pouzivaji v principu stejny algoritmus, vychézeji tedy ze
sestavené quasi-triangulace a dopfedu vypoctenych Voronoi vrchold. Rozdilny
je ovSem v pouzitych datovych typech. Soucasna implementace pouZiva dvojitou
presnost ¢isel v plovouci desetinné ¢arce, kdezto nova implementace v OpenCL
vyuzivad pouze jednoduchou presnost. Chyba, kterou s jednoduchou presnosti
desetinnych ¢isel do programu zavedeme je vzhledem k tiéelu zanedbatelna.

Dalsim rozdilem implementaci je vypocet sférickych a toroidalnich plata.
Soucasna varianta vypocitava parametry obou struktur, kdezto nova varianta
zjisti pouze informaci, zda plat nebo torus vykreslit.

Vegkeré ¢asy byly méfeny v Javé metodou System. currentTimeMilis ().

8.1 Molekuly pouzZité v testech

Pro otestovani programu byla vybrana sada molekul riznych velikosti. Nejmensi
molekula, na které probihaly testy ma pouhych 327 atomi. Naopak nejvétsi
molekula, zvolena pro testovani, ma pies devadesat tisic atomu. Tabulka 1 ob-
sahuje vycet testovanych molekul spolu s po¢ty zkoumanych atributia. Sloupec
kod znaci identifikator molekuly v databazi uchovavajici biologické makromole-
kularni struktury.

| Kod | Atomu | Sférickych troj. [ Toru | Sférickych platu | Ofez. rovin

1CRN 327 650 2023 327 3544
1AF6 | 10050 23378 66983 10050 193756
1GKI | 19536 47324 131955 19536 376236
1AON | 58674 137960 382536 58674 973054
1JJ2 90418 184338 604364 90418 1225302

Tabulka 1: Pouzité molekuly pro vykonnostni testovani implementaci. Udavané
pocCty jsou pro sondu o poloméru 1 A. Posledni sloupec znadi pocet ofezavacich
rovin sférickych trojuhelniku.

Tabulka 2 udava pocty hledanych geometrickych primitiv na testovanych
molekulach pro polomér sondy 0,5A. Za poviimnuti stoji, ze se zvysil hlavne
pocet sférickych trojuhelnikt. Kromé molekuly pfipadu molekuly 1AON se tento
pocet zvedl o vice nez 60%. Pocet torii je naopak ve v8ech pripadech mensi,
jelikoZ mensi sonda jiz nepropoji tolik dvojic atomu. Pocet sférickych plata
zustal nezménén - jsou viditelné stéle stejné atomy na povrchu molekuly. Ackoliv
se pocet sférickych trojuhelnika zvétsil, ofezavaci roviny, tedy kolize, se vyskytuji
méné Casto. PocCet atomu se pii zméné poloméru sondy samoziejmé nezméni,
proto neni uveden.
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’ Kod \ Sférickych troj. | Tora \ Sférickych plata \ Ofez. rovin

1CRN 1104 1682 327 2648
1AF6 40764 52562 10050 115920
1GKI 71372 103766 19536 184014
1AON 194620 309961 58674 474200
1JJ2 337730 505424 90418 1154592

Tabulka 2: Pouzité molekuly pro vykonnostni testovani implementaci. Ud4vané
pocty jsou pro sondu o poloméru 0,5 A.

8.2 Vysledky méfeni souc¢asné implementace

Soucasné implementace, bézici v jednom vlakné, byla otestoviana na procesoru
znacky Intel model i7-4930K taktovany na frekvenci 3.40 GHz. Tabulka 3 shrnuje
vysledky méfeni. éasy se vyhradné zvétSuji s mensim polomérem sondy. To je
zpusobené tim, Ze mensi sonda narazi na vice geometrickych primitiv. Méfeni
soucasné implementace bylo pétkrat zopakovano a tabulka obsahuje prumérné
hodnoty.

8.3 Vysledky méifené nové implementace na CPU

Na méfeni ¢asi nové implementace v OpenCL, pii vypoctech na CPU, byl
vyuzit totozny procesor jako pro méieni soucasné implementace - Intel i7-4930K
taktovany na frekvenci 3.40 GHz. Kazdé méteni bylo celkem tf¥ikrat zopakovano
a v tabulce 3 jsou v pfislusném sloupci uvedeny stifedni hodnoty. Do méfeni je
zapocCteny pouze ¢as vypoctu. Casy vytvareni a kopirovani potiebnych datovych
struktur nejsou zapocteny.

8.4 Vysledky méfené nové implementace na GPU

Pro potieby méfeni ¢ast nové implementace v OpenCL byla pouzita graficka
karta znacky Nvidia model GeForce GTX 960M. Kazdé méreni opét bylo celkem
tfikrat zopakovano a tabulka obsahuje pouze stfedni hodnoty. Do méfeni je
zapocCteny pouze ¢as vypoctu. Casy vytvareni a kopirovani potiebnych datovych
struktur z grafické karty nejsou zapocteny.
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| Kéd [ r[A] ] CPU [ms] [ OCL GPU [ms] [ A; [ OCL CPU[ms| | A, |

0,1 1 3 0,75 1 0,25
0,5 3 3 1,00 2 0,67
ICRN [ 1,0 2 3 1,50 1 0,50
2,0 1 3 3,00 2 2,00
5,0 1 1 1,00 1 1,00
0,1 148 59 0,40 45 0,30
0,5 180 105 0,58 56 0,31
1AF6 | 1,0 90 97 1,08 16 0,51
2,0 32 56 1,75 20 0,63
5,0 14 61 1,36 22 1,57
0,1 327 116 0,35 86 0,26
0,5 347 178 0,51 111 0,32
1GKI [ 1,0 206 184 0,89 88 0,43
2,0 63 111 1,76 19 0,78
5,0 19 82 1,32 29 1,53
0,1 1182 357 0,30 347 0,29
0,5 1124 535 0,48 356 0,32
1AON [ 1,0 750 540 0,72 267 0,36
2,0 312 396 1,27 160 0,51
5,0 95 308 3,24 124 131
0,1 2053 575 0,28 576 0,28
0,5 2005 1017 0,51 670 0,33
1332 [ 1,0 1049 759 0,72 341 0,33
2,0 487 598 1,23 231 0,47
5,0 96 365 3,80 123 1,28

Tabulka 3: éasy vypocti konkrétnich molekul. Sloupec r oznacuje polomér
sondy. Sloupec nadepsany CPU obsahuje ¢asy naméfené soucasnou implemen-
taci. Sloupce OCL CPU a OCL GPU oznacuji ¢asy naméfené novou implemen-
taci v OpenCL spusténé na procesoru, resp. grafické karté. Znakem A oznacu-
jeme podil ¢asu vuci soucasné implementaci. Podily jsou ofiznuté na dvé dese-
tinné mista.
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8.5 Diskuse vysledki

Na obrazku 11 je k dispozici graf s porovnanim souc¢asné CPU implementace
a nové implementace v OpenCL, s asy zméfenymi na zminéném procesoru
a grafické karté. Pro vstupni data grafu byla vybrana sonda o poloméru 1 A.
Z grafu je patrné, ze pro molekuly s vice nez dvaceti tisici atomy se jiz vyplati
vypodet pfenést na OpenCL, jelikoz nabizi minimalné 10% zrychleni v pfipadé
vypocti na GPU a minimalné 50% zrychleni na CPU, pokud uvazujeme i sondy
mensi nez 1 A. Pro molekuly s vice jak Sedesati tisici atomy pak vypocty na
GPU vykazuji pFiblizné 30% zrychleni a na CPU vice nez 60%. Pro v&tsi polomér
sondy, jak ukazuje tabulka 3, nemusi byt pfesun vyhodny. Nicméné kdyby se
pfenesly v8echny vypocty na novou implementaci, spousténou na CPU, ovlivni
se tim negativné jen vypodty, které trvaji na obou platforméch relativné krat-
kou dobu. V absolutnich ¢islech se jedn& o maximélné 30 ms za pouZiti sondy
o poloméru 5 A. Takovée rozdily €asi nejsou pro uzivatele ani postiehnutelné.
Negativni vliv by tyto malé odchylky mohly mit v pfipadech simulaci v ¢ase,
kdy molekuly méni svoji strukturu a je potieba série vypocéti napii¢ simulaci.

Cisla mefeni ukazuji, Ze pozadovaného vysledku zrychleni se podafilo dosah-
nout v pfipadech, kde se zrychleni nejvice projevi. Tedy v piipadech velkych
molekul a malého poloméru sondy. U velkych molekul se zvolenym polomérem
sondy mensim nez 1 A se vypocty srazily na méné& nez polovinu. V pfipadé vel-
kych molekul a poloméru sondy 1 A se podaiila doba vypoétii srazit na pFiblizné
tfetinu.

I cru [l OCL GPU OCL CPU

1200
1050
00

750

Cas [ms]
o
[*]
[s]

o 20000 40000 60000 8oooo
Pocet atorii v molekule
Obrazek 11: Casy méfeni soucasné implementace (CPU) a nové implementace
(OCL CPU a OCL GPU) zanesené v grafu, vztazeno k po¢tu atomtéim v mo-

lekule. Naméfené &asy jsou pro sondu o poloméru 1 A . Casy jsou proloZeny
kvadratickou regresni funkei.
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Tyto vysledky lze povazovat ze uspokojivé i kdyz je pravdépodobné, ze v pii-
padé dalsiho (nemalého) usili, lze nova implementace jesté vylepsit.

V piipadech pouziti sondy o vét§im poloméru se nepovedlo soucasné imple-
mentaci konkurovat. Rezie spousténi OpenCL kodu je vétsi, nez mozné tispora.
Spusténi na procesoru timto neduhem tolik netrpi, ale pfi spusténi na grafické
karté je poznat, ze pfenos dat do paméti grafické karty je naro¢na operace,
zpomalujici zaCatek vlastniho vypoctu.

Zajimavé také je, ze OpenCL implementace spusténé na dostatecné vykon-
ném CPU je rychlejsi, nez vypocty spusténé na grafické karté. A to i pro vétsi
molekuly, resp. mnozstvi vypocétii. Domnivam se, ze to je zpiisobené nezbyt-
nym vétvenim v programu, na které nejsou soucasné grafické karty vybaveny
tak dobte jako soucasné procesory. Soucasné procesory velice piresné odhaduji
jakou vétvi se program vydé a proto nemusi dochéazet k ¢astému zpozdéni vypo-
¢t pii Cekani na data po rozvétveni programu. Soucasné grafické karty nejveétsi
propustnost dodavaji v pripadé uplné vektorizace, naprosté minimalizace skokii,
zredukované synchronizaci i pfistupu do globalniho pamétového rozsahu.
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9 MozZnosti dalsiho rozsirfovani

Nasledujicim krokem by logicky mohlo byt integrovani OpenCL implementace
do CAVERu. Integrace zpocatku miZe fungovat jako rozsifeni modulu pro vy-
pocet molekularniho povrchu s moznosti zadat vypocty na grafickou kartu.

Jelikoz se implementace v OpenCL vykonnostné osvédcila, je mozné pokra-
Covat s pfevodem i dal8ich ¢asti, které jsou vypocetné naroc¢né. Idedlnim kandi-
datem na zrychleni je algoritmus sestavovani quasi-triangulace. Soucasna imple-
mentace quasi-triangulaci sestavuje pro velké molekuly vice nez deset sekund.
Pro uzivatele by bylo piivétivé, kdyby se tento ¢as vyrazné srazil.

Kromé implementace quasi-triangulace je mozné na grafickou kartu také pre-
nést i vypocty bottlenecku. Jestlize bude na grafické karté k dispozici triangu-
lace, uSetii se Cas na presuny mezi hlavni paméti pocitace a paméti grafické
karty. Bottlenecky i triangulace pak budou potiebné i pro vypocet molekular-
niho povrchu a dutinek.
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10 Zavér

Tato prace teoreticky pokryla definici a vlastnosti aditivné vazenych i obycej-
nych Voronoi diagrami. Déle byl teoreticky rozebran vztah Voronoi diagramu
a dudlni triangulace. Prace se déle zabyva popisem vybranych algoritmi pro
sestrojeni Voronoi diagramii resp. quasi-triangulace. Na tomto nezbytném te-
oretickém zakladu se zakladaji zédkladni geometrické vypocty pro analyzu bio-
molekul. Pro zpracovani této teoretické Casti jsem Cerpal znalosti z referen¢éni
literatury poskytnuté vedoucim préace.

Prace neopoming ani letmy piehled soucasného vztahu hardwaru a paralel-
nich vypocéti. Zdivodiuje potiebu paralelnich algoritmi, které v budoucnosti
budou mit jes§té vétsi vyznam nez dnes. Konkrétné byly predstaveny zakladni
principy programovani v OpenCL.

Dale byly rozebrany Casti vypoctu pifi analyze biomolekul, které by bylo
vhodné implementovat paralelné. Nasledné prace detailné rozebira jejich novou
implementaci v jazyce OpenCL. Tato implementace splnila rychlostni oéekavani
pro analyzu velkych molekul pii prizkumu pomoci sondy s malym polomérem.
Pro tuto sadu vstupt je nova implementace opravdu znatelné rychlejsi. Vice
nez dvou sekundové Casy se podafilo zredukovat pod 700 ms, pii spusSténi na
stejném procesoru. Vyhodou nové implementace je moznost vypocty pienést na
grafickou kartu a tim uleh¢it procesoru, ktery mezitim muze pocitat jiné ulohy
spojené s analyzou biomolekul.

V pritbéhu realizace prace jsem se seznamil se zéklady zpracovani prostoro-
vych vypoctu a osvojil si paradigmata programovaciho jazyka OpenCL.
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