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» Architektura pocitace
CPU, pamét, graficka systém, disky, sit, periferie

» Reprezentace Ciselnych hodnot v Cislicové technice
celd cisla, redlna cisla

» Od problému k vysledku

algoritmus, zdrojové kady, preklad, spousténi programu, programovaci
jazyky
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Prehled

1945 von Neumannova architektura 1944 Hardwardska architektura

ridic shérnice Pamét
I S B . programu

datova sbérnice
I S

adresni sbérnice

Pamét dat

* program muze sebe modifikovat * program se nemuze modifikovat

* program a data nelze nacitat soucasné e program a data se mohou nacitat soucasné
John von Neumann, plivodem Harvard Mark | - pocitac slozeny z relé,
madarsky matematik, pUsobici ve 24 bitové instrukce

spojenych statech




Prehled

1945 von Neumannova architektura 1944 Hardwardska architektura

ridic shérnice Pamét
I S B . programu

datova sbérnice
I S

adresni sbérnice

Pamét dat

* program muze sebe modifikovat * program se nemuze modifikovat
* program a data nelze nacitat soucasné e program a data se mohou nacitat soucasné

v dnesnich pocitacich se kombinuji obé architektury

John von Neumann, plivodem Harvard Mark | - pocitac slozeny z relé,
madarsky matematik, pUsobici ve 24 bitové instrukce
spojenych statech




lTypické schéma pocita
pamét

radic paméti se stava soucasti
nejnovéjsSich procesorli

radi¢ paméti

severni
mustek

I PCl Express

periferie s rychlym pristupem pres

zvuk — jizni /7 sit (ethernet)

mustek

&7 BIOS
mys, kldvesnice f \ \ PCl sbérnice

hodiny realného Fadice SATA
casu pevné disky




jl cru

Procesor téZ CPU (anglicky Central Processing Unit) je zdkladni soucasti pocitace; jde o
velmi slozity sekvencni obvod, ktery vykonava strojovy kod ulozeny v operacni paméti
pocitace. Strojovy kdd je sloZzen z jednotlivych strojovych instrukci pocitacovych program

nahranych do operacni paméti. www.wikipedia.org

nacita strojové instrukce a data a
CPU pripravuje jejich zpracovani v ALU

ALU (arithmetic and logic unit),
vykonava aritmetické operace,
vyhodnocuje podminky

sekvencCni zpracovavani strojovych instrukci je fizeno
vnitrnim hodinovym taktem




Reprezentace

ciselnych
hodnot




l Cela cisla

Nejmensi jednotkou informace v Cislicové technice je jeden bit. Z bitl se skladaji slova.
Nejmensim slovem je byte, ktery obsahuje 8 bit0.

Jeden byte mUze popsat celd Cisla s rozsahem od 0 do 255.

o 1 o 1 0 1 1 1 = 87

Lze vyjadfrit i cela Cisla se znaménkem. V tomto pripadé je jeden bit vyhrazen pro
znameénko, zbyvajici bity pro Cislo. Existuje nékolik moznosti implementace. Intel
architektura vyuziva dvojkovy doplnék, ktery vede k rozsahu od -128 do 127.

0 1 1 1 1 1 1 1 = 127
0 1 0 1 0 1 1 1 = 87
o 0 00 0 0 0 1 = 1
0O 00000 0 0 = 0
111 1 11 11 = -1
bit vyhrazeny pro 1 0 1.0 1 0 0 1 - _87
znamenko 1 0 0 0 0 0 0 0 =-128




l Cela cisla, Il

Celé Cisla s vétSim dynamickym rozsahem lze vyjadfit pomoci vétsSich slov typicky slozenych
ze Ctyr bajtl (32 bitové slovo) nebo osmi bajtl (64 bitové slovo).

32 bitové celé Cislo bez znaménka: 0az4.294.967.295

32 bitové celé Cislo se zhnaménkem: -2.147.483.648 az 2.147.483.647
64 bitové celé Cislo bez znaménka: 0 az 18.446.744.073.709.551.615
64 bitové celé Cislo se znaménkem: -9.223.372.036.854.775.808 az

9.223.372.036.854.775.807

Pri praci s celymi Cisly je nutné brat v potaz, ze s nimi nelze vyjadrit libovolné velké cislo a
je nutné se dusledné vyvarovat moznosti podteceni nebo preteceni hodnoty.
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Realna cisla
Redlna Cisla se vyjadruji v nasledujicim formatu (format s pohyblivou carkou, angl. floating

point):
X =(-1.(1+Q).2% ~—_

exponent

mantisa

1 1 1 1 m,,m,, M, jsou bity mantisy
Q=m, §+m 7 —+m, ?+m i

V Cislicové technice se realna Cisla nejcastéji vyjadruji ve formatu definovaném standardem
IEEE 754.

jednoducha presnost (smgle precision)

dvojnasobna presnost (double precision) 64 52 11
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Bl Reélng &isla, I

jednoducha presnost +1,18x10738 a7 £3, 4x103®  priblizné 7 desetinnych mist
(single precision)

dvojnasobna presnost +2,23x107308 37 +1,80x103%¢  pfiblizné 15 desetinnych
(double precision) mist

Specialni kombinaci hodnoty mantisy a exponentu, Ize vyjadrit nasledujici specialni

hodnoty:

0 kladna nula

-0 zaporna nula

NaN not a number, napfr. vysledek déleni nulou

+Inf kladné nekonecno (Cislo je pfilis velké pro vyjadreni)
-Inf zaporné nekonecno (Cislo je pfilis velké pro vyjadreni)

Pri praci s realnymi Cisly je nutné dbat ohled na Sifeni zaokrouhlovacich chyb, v logickych
porovnavanich neni vhodné pouzivat operatory rovna se a nerovna se, kromeé situace
porovnavani s nulou.




l Cviceni 1

1. Proménna typu signed char (bajt se znaménkem) obsahuje Cislo 127. Jakou hodnotu
bude mit proménna pokud ji zvySime o jednicku?

2. Proménna typu unsigned char (bajt bez znaménka) obsahuje Cislo 88. Jak se Ciselna
hodnota zméni, pokud se provede posunuti bitové reprezentace Cisla o jednu pozici
doprava nebo doleva? Jaky matematicky vyznam ma dana operace.

3. Jaky bude vysledek souctu readlnych Cisel reprezentovanych v dvojnasobné presnosti a
majicich hodnotu:

0,1346978.1012
1,2312657.10°

4. Co je to big-endian a little-endian? Uvedte architektury, které dany typ endianity
pouzivaji. Jaky vliv ma endianita na prenos binarnich dat?

Spolecné cviceni: prevod Ciselnych
hodnot z dekadické do dvojkové a
hexadecimalni soustavy




Numericka
Integrace
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l Lichob&znikova vs obdéln_

h h
<> < >
> >
lichobéznikova metoda obdélnikova metoda




lSekvenEnl’ implementa

program integral obdélnikova metoda

implicit none

integer (8) 1
integer (8) i n
double precision :: h,v,y,x

2000000000
1.0d0/n
0.0d0

n
h
v

do i=1,n

= (1-0.5d0) *h
4.0d0/ (1.0d0+x**2)
= v + y*h

end do

X
y
v

write(*,*) 'integral = ',v

end program integral
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l Cviceni 2

1. Zkompilujte program integral.f90 z adresare
/home/kulhanek/Data/C2115/Lesson12/integral/single s optimalizaci -O3

2. Urcete dobu béhu aplikace potfebnou pro integraci funkce. K méreni doby pouzijte
program /usr/bin/time.

3. Jaky vliv méa na presnost vypoctu hodnota n (velikost h)?




Nasobeni matic




il Obsah =

> Nasobeni matic

implementace, komplexita, vypocetni vykon, cviceni

» Vysvétleni ziskanych vysledkd

architektura pocitace a jeji uzka hrdla

» Pouziti optimalizovanych knihoven
BLAS, LAPACK, LINPACK, porovnani vysledku, cviceni
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x
1

C(n,k)

Vyuziti:
* hleddni vlastnich Cisel a vektor( ¢tvercovych matic (kvantova chemie)
* feSeni soustavy linedrnich rovnic (QSAR, QSPR)
* transformace (posunuti, rotace, Skalovani - zobrazeni a grafika)




x

C(n,k)

Cij — Z A Blj
1=1

prvek vysledné matice C je skalarnim soucinem vektor( tvofenych fadkem i matice A a
sloupcem j matice B




Nasobeni matic, imple

subroutine mult matrices(A,B,C)

implicit none

double precision :: A(:,:)
double precision :: B(:,:)
double precision 12 C(:,:)
! _______________________________________
integer i,j,k

if( size(A,2) .ne. size(B,1l) ) then
stop 'Error: Illegal shape of A and B matrices!'
end if

do i=1l,size(A,1l)
do j=1,size(B,2)
C(i,3) = 0.0d0
do k=1,size (A, 2)
C(i,j) =C(i,3) + A(1i,k)*B(k,])
end do
end do
end do

end subroutine mult_matrices




l Pocet operaci

Za predpokladu, Ze matice A a B jsou Ctvercové o rozmérech NxN:

N*N*N*(1+1)=2*N3

do i=1,size(a,1l) /
do j=1,size(B,2)
C(i,j) = 0.0dO

do k=1,size (A, 2)
C(i,j) = C(i,3) + A(i,k)*B(k,3J)
end do
end do
end do

Ve vypocetni technice se pro posuzovani vypocetniho vykonu pouziva hodnota udavana ve

FLOPS (FLoating-point Operations Per Second), ktera vyjadfuje kolik operaci v pohyblivé
carce dané zarizeni vykona za sekundu.
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Bl Vysledky

wolf21: gfortran 4.6.3, optimalizace O3, Intel(R) Core(TM) i5 CPU 750 @ 2.67GHz

MEFLOPS

N NR

50 50000
100 500
150 50
200 50
250 50
300 50
350 50
400 50
450 50
500 50
550 1
600 1
650 1
700 1
750 1
800 1
850 1
900 1
950 1
1000 1

IRBPRaKticky (vod do superpotitani

12500000000

1000000000
337500000
800000000

1562500000

2700000000

4287500000

6400000000

9112500000

12500000000

332750000
432000000
549250000
686000000
843750000
1024000000
1228250000
1458000000
1714750000
2000000000

'_\
<o U1 W W NREPE P OOUOuoNEFE OOO OO

.1843858
.5200334
.1760106
.4280272
.8440533
.4640903
.3441458
. 7083569
.9363708
.3366470
.6880417
.1600723
.8601189
.5881615
.2762032
.8522377
. 7883034
.6963577
.5044060
.9444962

o0 O U1 0 U W dHh oY WwWw o NORFHEDNOOU O

Legenda:

N — rozmér matice

NR — pocet opakovani
NOPs — pocet operaci v FP
Time — doba vykonavaniv s
MFLOPS — vypocetni vykon




Bl Vysledky
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Bl Vysledky
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l Cviceni 3

Zdrojové kddy jsou umistény v: /fhome/kulhanek/Data/C2115/Lesson10

1. Zkompilujte program mult_mat_naive_dp.f90 kompilatorem gfortran, pouzijte -O3
optimalizaci.

2. Program spustte a ziskanou zavislost vypocetniho vykonu v zavislosti na rozméru
matice zobrazte ve formé grafu (pouzijte interaktivni rezim programu gnuplot).

3. Postupné urcete vypocetni vykon pro optimalizacni urovné -03, -02, -0O1 a -00. Ziskané
zavislosti zobrazte v jednom grafu véetné popisu os a legendy (pouzijte neinteraktivni
rezim programu gnuplot).

4. Zkompilujte program mult_mat_naive_sp.f90 kompilatorem gfortran, pouzijte -03
optimalizaci.

5. Porovnejte vypocetni vykon pro jednoduchou (sp) a dvojitou (dp) pfesnost. Ziskané
zavislosti zobrazte v jednom grafu véetné popisu os a legendy (pouzijte neinteraktivni
rezim programu gnuplot).

6. Diskutujte ziskané vysledky.
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l Architektura, celkovy

radic paméti se stava soucasti
nejnovéjsSich procesorli

radi¢ paméti

severni
mustek

I PCl Express

periferie s rychlym pristupem pres

zvuk — jizni /7 sit (ethernet)

mustek

&7 BIOS
mys, kldvesnice f \ \ PCl sbérnice

hodiny realného Fadice SATA
casu pevné disky




lArchitektura, uzke hrdl_

pamét’

radi¢ paméti

uzké hrdlo: rychlost prenosu dat mezi paméti a CPU je pomalejsi nez rychlost s jakou je
CPU data schopno zpracovavat




Hierarchicky model pa

pamét

rychla mezipamét (cache), rdzné Urovné s rdznymi pristupovymi
rychlostmi

wolf21 — pfenosové rychlosti (memtest86+, http://www.memtest.org/)

= -

L1 32kB 89 GB/s
L2 256 kB 35 GB/s
L3 8192 kB 24 GB/s
pamét 8192 MB 12 GB/s




Hierarchicky model pa

pamét

rychla mezipamét (cache), rdzné Urovneé s rdznymi rychlostmi

wolf21 — pfenosové rychlosti (memtest86+, http://www.memtest.org/)

Typ Velikost Rychlost Jakmile velikost problému presahne
velikost mezipameéti CPU, rychlost
urcujicim krokem se stava rychlost

L1 32kB 89 GB/s pfenosu dat mezi fyzickou paméti a
L2 256 kB 35 GB/s CPU.
13 8192 kB 24GBjs ~ N=600

600x600x3x8 = 8437 kB

pamét 8192 MB 12 GB/s /‘ ‘\
A,B,C double precision




l Knihovny pro linearni alg

BLAS

The BLAS (Basic Linear Algebra Subprograms) are routines that provide standard building
blocks for performing basic vector and matrix operations. The Level 1 BLAS perform scalar,
vector and vector-vector operations, the Level 2 BLAS perform matrix-vector operations,
and the Level 3 BLAS perform matrix-matrix operations. Because the BLAS are efficient,
portable, and widely available, they are commonly used in the development of high quality
linear algebra software, LAPACK for example.

LAPACK

LAPACK is written in Fortran 90 and provides routines for solving systems of simultaneous
linear equations, least-squares solutions of linear systems of equations, eigenvalue
problems, and singular value problems. The associated matrix factorizations (LU, Cholesky,
QR, SVD, Schur, generalized Schur) are also provided, as are related computations such as
reordering of the Schur factorizations and estimating condition numbers. Dense and
banded matrices are handled, but not general sparse matrices. In all areas, similar
functionality is provided for real and complex matrices, in both single and double
precision.

http://netlib.org
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l Optimalizované knihov

Optimalizované knihovny BLAS a LAPACK

» optimalizované dodavatelem hardware

> ATLAS http://math-atlas.sourceforge.net/

> MKL http://software.intel.com/en-us/intel-mkl

» ACML http://developer.amd.com/tools/cpu-development/
amd-core-math-library-acml/

> CUBLAS https://developer.nvidia.com/cublas

Optimalizované knihovny FFT (Fast Fourier Transform)

» optimalizované dodavatelem hardware

> MKL http://software.intel.com/en-us/intel-mkl

» ACML http://developer.amd.com/tools/cpu-development/
amd-core-math-library-acml/

» FFTW http://www.fftw.org/

> CuFFT https://developer.nvidia.com/cufft
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Nasobeni matic pomoci

subroutine mult matrices blas(A,B,C)

implicit none

double precision :: A(:,:)
double precision :: B(:,:)
double precision :: C(:,:)

if( size(A,2) .ne. size(B,1l) ) then
stop 'Error: Illegal shape of A and B matrices!'
end if

call dgemm('N','N' ,size(A,1l),size(B,2) ,size(A,2),1.0d0, &
A,size(A,l) ,B,size(B,1),0.0d0,C,size(C,1)

end subrouwtine mult;matrices_blas

F77 rozhrani BLAS knihovny neobsahuje informace o typech argumenti. Programator
musi zadat vSechny argumenty ve spravném poradi a typu!!!!




Nasobeni matic pomoci

subroutine mult matrices blas(A,B,C)

implicit none

real (4) :: A(:,:)
real (4) :: B(:,:)
real (4) :: C(:,:)

if( size(A,2) .ne. size(B,1l) ) then
stop 'Error: Illegal shape of A and B matrices!'
end if

call sgemm('N','N',size(A,1l) ,size(B,2) ,size(A,2),1.0, &
A,size(A,l1l) ,B,size(B,1),0.0,C,size(C,1))

end subrouwtine mult;matrices_blas

Kompilace:

$ gfortran -03 mutl mat.f90 -o mult mat -lblas
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l Naivni vs optimalizovan_
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l Naivni vs optimalizovan_
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K reSeni problému je vidy vhodné vyuzit existujici
softwaroveé knihovny, u kterych lze ocekavat, ze jsou pro
dany problém a hardware znacné optimalizované.




l Cviceni 4

Zdrojové kddy jsou umistény v: /fhome/kulhanek/Data/C2115/Lesson10

1. Zkompilujte program mult_mat_blas_dp.f90 kompilatorem gfortran, pouzijte -O3
optimalizaci.

2. Program spustte a ziskanou zavislost vypocetniho vykonu v zavislosti na rozméru
matice zobrazte ve formé grafu (pouzijte interaktivni rezim programu gnuplot).

3. Urcete vypocetni vykon pro optimalizaCni urovné -03 a -00. Pozorovany rozdil
diskutujte.

4. Zkompilujte program mult_mat_blas_sp.f90 kompilatorem gfortran, pouzijte -0O3
optimalizaci.

5. Porovnejte vypocetni vykon pro jednoduchou (sp) a dvojitou (dp) presnost jak pro
naivni implementaci tak i pro implementaci vyuzivajici knihovnu BLAS. Ziskané zavislosti
zobrazte v jednom grafu v€etné popisu os a legendy (pouzijte neinteraktivni rezim
programu gnuplot).

6. Diskutujte ziskané vysledky.
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