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BETRACHTETES PACKPROBLEM

gegeben
 N = 5, 6, …,50 harte Kugeln in Dimension d
 mit ganzzahligen Radien ri = 1,2,…,N
gesucht
 Anordnung deren Umkugelradius R minimal ist

2d 3d

N = 50



OPTIMIERUNG: SIMULATED ANNEALING

 zufällige Zustandsübergänge (Moves)
 Akzeptanz gemäß Metropolis-Kriterium:

 Starttemperatur oberhalb Peak der spez. Wärme
 Temperatur schrittweise absenken:

 Hamiltonian
 Umkugelradius
 Straffunktion



MOVES

Zustandsübergang
 1 Kugel Verschieben

 „schieben“
 „springen“

 2 Kugeln     austauschen wobei



NACHBRENNER: KONTAKTSIMULATION

 Überlappungen beseitigen
 in der Ausgangskonfiguration
 am Ende der Optimierung

 Vorgehensweise
 korrigierte Positionen
 Kompressionsfaktoren

 setze neue Positionen
: Kompressionsgrad  

 wiederhole bis Summe aller Überschneidungen 
unterhalb vorgegebener Schwelle



CUDA PROGRAMMING MODEL

 proprietäres Framework von NVIDIA
 GPU: device code

 C und Erweiterungen, einige C++ Syntaxregeln
 unterteilt in Funktionen: kernels

 CPU: host code
 vollständige Unterstützung von C++
 Aufruf von Kernelfunktionen mit neuer Syntax

kernel<<<configuration>>>(parameters)
 nvcc compiler driver

 kompiliert Host- und Devicecode
 benutzt gcc (Linux) oder Microsoft Visual C++ 

(Windows)



CUDA COMPUTING MODEL

 Ausführungshierarchie
 Thread führt eine Kernelinstanz aus
 Block 1, 2 od. 3-dim. Thread-Array
 Grid 1 od. 2-dim. Block-Array

 asynchrone Ausführung

 Multiprozessoren
 max. 8 Blocks parallel
 max. 24 Warps parallel
 Warp = 32 Threads



CUDA MEMORY MODEL
 Global Memory

 hohe Latenz (bis zu 600 Zyklen)

 Shared Memory innerhalb eines Blocks
 niedrige Latenz (~4 Zyklen), momentan nur 16kB

 lokaler Thread Memory (Register) 

 empfohlener Datenfluss
host global  shared computation (local) 
shared global  host

 Performance-Regeln:
 Quotient Berechnungen/Speicherzugriff möglichst groß
 eher neu Berechnen statt aus dem Speicher lesen

 Vermeide divergierende Threads, d.h. viele 
Verzweigungen (if, switch, …)



IMPLEMENTIERUNGS-ANSATZ

 Aufteilung der Berechnungen
 Moves auf CPU, Hamiltonian auf GPU (getestet)
 Moves und Hamiltonian auf GPU (gewählt)

 Verteilung von p unabhängigen Simulationen
 Szenario I: 1 Thread pro Simulation (getestet)

 1 Block, p · N Threads
 hohe Zahl paralleler Prozesse möglich
 langsam: viele Global Memory-Zugriffe nötig

 Szenario II: 1 Block pro Simulation (gewählt)
 1Thread pro Kugel, N Threads pro Block
 p Blöcke, p · N Threads
 schneller: Shared Memory-Nutzung innerhalb der Blöcke
 skaliert besser mit Zahl der Multiprozessoren



IMPLEMENTATION OUTLINE
 host: initialize

 distribute spheres randomly within a given fixed sphere
 remove overlaps via contact simulation
 transfer states: host memory  global device memory
 set T = Tinit

 host: while(T > Tfinal) invoke kernel and wait
 device: for each temperature T do

 transfer states: global memory  shared memory
 do a series of moves
 transfer states: shared memory  global memory

 host: decrease T
 host

 transfer states: global memory  host memory
 determine best state and write to hard disk
 eliminate overlaps via contact simulation



BASIC KERNELS

 linear congruential random number generator
 use register overflow to emulate modulo operation
#define RAND_MOD 1013904223
#define RAND_SEED 1664525
#define RAND_NORM (1./2147483647.)  //1.0/(pow(2.,31)-1)

// returns a random float ranging from 0 to 1

__device__ float _random_num_from_0_to_1(int* seed) 
{

*seed = *seed * RAND_SEED + RAND_MOD;
return fabs(*seed * RAND_NORM);

}

 Metropolis acceptance criterion
__device__ int _accept_metropolis(float T, int* seed, float deltaE) 
{

return deltaE <= 0 || 
(T > 0 && _random_num_from_0_to_1(seed) <= expf(-deltaE/T));

}



OPTIMIZATION KERNEL (SIMPLIFIED)
__global__ void optimize(float T, int* seed, float3* pos){

int t = threadIdx.x; int b = blockIdx.x; int p = b*blockDim.x+t;

//load positions into shared memory

__shared__ float3 sPos[NUM_SPHERES]; sPos[t] = pos[p]; __syncthreads();

__shared__ int sSeed; if(t==0) sSeed=*seed+b; __syncthreads();

//determine circumsphere radius

float csr = _circumsphere_radius(sPos);

//perform moves

for(unsigned long i = 0; i < GPU_MOVES; i++) {

__shared__ int move; if(t==0) move =_random_int_from_0_to(2,&sSeed);

__syncthreads();

switch(move) {

case 0:_translate_sphere(1.,T,&sSeed,sPos,&csr); break;

case 1:_translate_sphere(1000.,T,&sSeed,sPos,&csr); break;

case 2:_swap_2_spheres(T,&sSeed,sPos,&csr); break; }

}

//write current state to global memory:

if(t==0) *seed = sSeed; __syncthreads(); pos[p] = sPos[t];

}



HAMILTONIAN KERNEL FOR R
__device__ float _circumsphere_radius(float3* pos) {

int t = threadIdx.x; //thread ID
float3* p = pos + t; //points to sphere position #t
float csr = sqrtf(p->x * p->x + p->y * p->y + p->z * p->z) + t+1;
//store maximum distances of all spheres in one shared array
__shared__ float dist[NUM_SPHERES]; 
dist[t] = csr; __syncthreads();
//compute maximum using binary reduction scheme
int o = NUM_SPHERES;
while(o > 1) {

o = o/2 + o%2;
if(t < o && t+o < NUM_SPHERES) {

csr = fmax(csr,dist[t+o]);
dist[t] = csr;

} 
__syncthreads();

}
//note: only thread 0 returns the actual circumsphere radius
return csr;

}



SHIFT/JUMP MOVE KERNEL
__device__ void _translate_sphere(

float maxDist, float T, int* seed, float3* pos, float* csr)

{ int t = threadIdx.x; //thread ID

__shared__ int c; if(t==0) c =_random_int_greq_0_less(NUM_SPHERES,seed);

__syncthreads();

//backup old state

float3 oldPos = pos[c]; float oldPenalty = _penalty_for_sphere(c,pos);

//translate sphere

if(t==0) {pos[c].x += _random_num_within(-1,1,seed)*maxDist; . . .}

__syncthreads();

//compute energy delta and ckeck acceptance

float newCsr = _circumsphere_radius(pos);

float newPenalty = _penalty_for_sphere(c,pos);

if(t==0) {

float deltaE = newCsr-*csr + newPenalty-oldPenalty;

if(_accept_metropolis(T, seed, deltaE))

*csr = newCsr; else pos[c] = oldPos;

} __syncthreads();

}



OPTIMIERUNGSERGEBNISSE

 Resultate auf der GPU
 R(N) in 3d

 CPU-Lösung für N = 50: R = 140.5841
 GPU-Lösungen tendenziell schlechter
 möglicherweise Präzisionsprobleme



FAZIT
Vorteile
 Speedup GPU vs. CPU

 CPU: 1 Kern eines Core2Duo T9300@2.5GHz  (p = 1)
 NVIDIA GeForce 8800 GT: bis zu 63x

Nachteile
 Maximale Geschwindigkeit nur, falls

 N = 32 Threads (1 Warp)
 p das 8-fache der Multiprozessor-Anzahl

 mehr Hindernisse bei der Entwicklung
 sehr Hardwareorientiert, geringerer Abstraktionsgrad
 eingeschränkte Erweiterbarkeit
 kleinste Änderungen im Code können zu 

drastischen Geschwindigkeitsreduktionen führen
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