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Abstrakt

Efektivni analyza biomolekul ¢asto vyzaduje popis prostorovych vztah mezi jednotli-
vymi atomy pomoci aditivné vaZzeného Voronoi diagramu, avSak pro velké molekuly a
sekvence molekul je ziskdni diagramu Casové i pamétoveé ndro¢né. Cilem price je pro-
zkoumat moznosti vyuZziti vyssiho stupné paralelismu GPU k urychleni vypoctu diagramu,
navrhnout a implementovat vhodné feSeni pro velké molekuly a sekvence. NavrZené fe-
Seni je zaloZeno na algoritmu trasovani hran, pfi¢emz vypocet koncového vrcholu Voronoi

hrany je pocitdn pomoci GPGPU.

Abstract

Effective analysis of biomolecules often requires a description of the spatial relationships
between individual atoms using the additively weighted Voronoi diagram. However obta-
ining such diagrams for large molecules and molecular sequences is a time and memory
consuming task. The goal is to explore the possibility of using a higher degree of pa-
rallelism offered by GPU to accelerate the computation, and to design and implement
appropriate solutions to large molecules and sequences. The proposed solution is based on

the edge-tracing algorithm and computes the end vertex of Voronoi edge using GPGPU.
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1 Uvod

Biomolekuly jsou chemické slouceniny vyskytujici se v Zivych organismech. Sklddaji
se predevsim z atomt uhliku a vodiku. Piiklad molekuly je zndzornén na Obrazku 1.1.
V oblastech chemie, které se zabyvaji vyvojem lékd a molekularni enzymologii, je pak da-
lezité provadét analyzu téchto biomolekul. Béhem analyzy biomolekul je potieba popsat
prostorové vztahy mezi jednotlivymi atomy, k tomu se vyuZzivd aditivné vaZeny Voronoi
diagram. Voronoi diagram se konkrétné pouzivé k urychleni vypoctu molekularniho po-
vrchu, vypoctu objemu, analyzy vnitfnich dutin, hledani tuneli v molekule atd. Tunely
v molekulach proteini urcuji jejich zasadni vlastnosti, jako je napiiklad vyvolani chemické
reakce nebo slozitost modifikace molekuly. Analyza tunell je vyuZivana v proteinovém
inZenyrstvi, kdy poméh4 k lepSimu porozumnéni konkrétnich chemickych reakci a mize
byt provedeno jejich ndsledné ovlivnéni. Chemicka reakce je ovlivnéna modifikaci struk-
tury proteinu tak, Ze je provedeno rozsifeni nebo naopak uzavieni tunelu v ur¢itém misté

a tim je tato reakce usnadnéna ¢i znemoZznéna.

Obrazek 1.1: Molekula s PDB ID 1PPT (PDB ID je identifikator molekuly v Protein Data Bank)

Voronoi diagram byl poprvé charakterizovan a definovan teprve v roce 1908 ruskym
matematikem Georgijem Feodosjevicem Voronojem, pfestoze byla jeho mySlenka zndma
jiz mnohem dfive. Jedna se o zptsob dekompozice metrického prostoru, pficemz je déleni
prostoru ddno vzdalenostmi k dané diskrétni mnoZin€ objektd. Voronoi diagram ma Sirokou
Skdlu uplatnéni v mnoha védeckych disciplindch véetné vypocetni geometrie, pficemz
se pouzivd v mnoha variantich. Nejznaméjsi a nejvice prostudovanou verzi je Voronoi

diagram mnoZziny bodd VD(P) v prostoru, jehoZ dimenze je dva nebo vyssi. Piiklad

takového diagramu je na Obrazku 1.2.



Obrizek 1.2: Voronoi diagram pro mnoZinu bodi v E?

Existuji vSak oblasti, ve kterych se pro feSeni problému vice hodi Voronoi diagram
jinych geometrickych tvari neZ bodt. Takovou oblasti je i molekuldrni biologie, konkrétné
analyza biomolekul, kdy se mnohem vice jako reprezentace atomu hodi koule, a tudiz je
pro nds mnohem vyznamné&jsi Euklidovsky Voronoi diagram kouli VD(B) v E3, ktery je
také oznacovdn jako aditivné vdzeny Voronoi diagram. Konstrukce tohoto diagramu je
moZznd pomoci algoritmu sledovani Voronoi hran, ktery byl navrzen Kimem a kol. [7], a
jehoz Casovd slozitost je O(n?), kde n je pofet atomd v molekule.

Z uvedené Casové slozitosti algoritmu sledovéni hran vyplyva, Ze pro velké molekuly
nebo sekvence molekul je konstrukce diagramu ¢asove ndrocnd. To vede ke snaze urych-
lit konstrukci aditivné vazeného Voronoi diagramu at’ uz tpravou samotného algoritmu
trasovani hran nebo jeho zparalelizovanim.

Cilem této diplomové préice je prozkoumat moznosti vyuZziti GPGPU (technika umoz-
fujici obecny vypocet na GPU) k urychleni vypoctu diagramu a na zédklad€ toho navrhnout
upravu algoritmu sledovani Voronoi hran. Ddle ma byt provedeno rozsiteni knihovny aw-
Voronoi, kterd byla vyvinuta M. Mandkem a implementuje konstrukci Voronoi diagramu
na zdkladé¢ algoritmu trasovani hran a nékolika jeho modifikaci, o implementaci navrzené
Upravy algoritmu pro dcely vypoctu na GPGPU. Soucésti diplomové prace bude taktéz
porovnani navrzené modifikace s dostupnymi implementace z hlediska ¢asové naro¢nosti

a urychleni. Celou praci nakonec uzavieme zhodnocenim dosazenych vysledk.



2 Aditivné vazeny Voronoi diagram

V této kapitole se budeme zabyvat aditivné vazenym Voronoi diagramem v E3, ktery
je také zndm pod ndzvem Euklidovsky Voronoi diagram kouli. Uvedeme si zde jeho
geometrické vlastnosti a topologii, kratce shrneme vlastnosti kvazitriangulace, coZ je
struktura, kterd je k aditivné vaZenému Voronoi diagramu dudlni, a popiSeme si zakladni
algoritmus konstrukce tohoto diagramu, kterym je algoritmus sledovéni hran. Vyklad je
uveden na zakladé ¢lanku [7], [8], [4] a [11].

2.1 Definice a terminologie

Definice 2.1: Necht' B = {by, by, ..., b,} je mnozina n kouli v E3. Koule b; = (c;,7;) je
generujici koule Voronoi diagramu se stfedem ¢; = (x;, y;, 2;) a polomérem r; € R. Pak
pro kazdou generujici kouli b; € B existuje odpovidajici Voronoi burika VR,; (Voronoi

region), kterd je definovéana jako:
VR; ={plVb; € B,j #i:|p—cll —ri <|p—¢l| —r;}, 2.1

kde |[p — ¢l resp. ||p — ¢;|| je euklidovska vzdalenost mezi body p a ¢; resp. p a c;.

A aditivné vdZeny Voronoi diagram pro B je pak definovan jako mnoZzina Voronoi bunék:
VD(B) = {VRy, VRs, ..., VR,}. (2.2)

Pti konstrukci Voronoi diagramu ptfedpokldddame, ze Zadna z generujicich kouli neni
celym svym objemem umisténa v jiné generujici kouli, tim je zdbranéno vzniku prazdné

Voronoi buiiky. Protinajici se koule jsou vS§ak povoleny.

2.1.1 Geometrické a topologické vlastnosti

Voronoi buiiky rozdélujeme na ohrani¢ené a neohranicené. Buiika je neohrani¢end, po-

kud jeji generujici koule lezi na konvexni obalce mnoZiny B, v ostatnich pfipadech se



jednd o buiiku ohrani¢enou. Hranice Voronoi diagramu jsou v E? tvofeny nasledujicimi
primitivy:
Sténa Voronoi buriky (Voronoi face)
Sténa Voronoi buiiky f je definovdna dvéma bezprostfedné sousedicimi gene-
ratory. Z geometrického hlediska se jedné o spojitou podmnoZinu dvoudilného
hyperboloidu.
Voronoi hrana (Voronoi edge)
Voronoi hrana e je ur€ena tfemi sousedicimi generdtory. Z geometrického hlediska
se jedné o kuZelosecku, kterd je definovédna jako priinik dvou (sousednich) stén
Voronoi buriky.
Voronoi vrchol (Voronoi vertex)
Voronoi vrchol v je stanoven jako prusecik Voronoi hran. Kazdy Voronoi vrchol
Ize definovat pomoci Ctvefice sousedicich generdtort, pficemz se jednd o stfed
sféry, kterd je k témto ¢tyfem generatorim te¢nd a neobsahuje ani neprotind Zadné
jiné koule z mnoZziny B vyjma té€ch generujicich.
Vsechny popsané elementy Voronoi diagramu véetné jejich generatoril jsou znazornény
na Obrédzku 2.1. Abychom zabranili tomu, Ze budou primitiva produkovéna vice koulemi

nez je nutné, predpokladame, Ze jsou generdtory umisténé v obecné pozici.

(a) (b) ()

Obrazek 2.1: Zakladni prvky aditivné vazeného Voronoi diagramu: (a) Sténa Voronoi butiky
f definovana dvéma generdtory (g1, g2) v E?; (b) Voronoi hrana e definovand tfemi generétory
(91,92, 93); (c) Voronoi vrchol v definovany ¢tyfmi generatory (g1, g2, g3, g4)

Béhem konstrukce Voronoi diagramu kouli miizeme narazit na né¢kolik konfiguraci,
které jsou specidlnimi piipady pouze pro Voronoi diagram kouli a nikdy nemohou

vzniknout ve Voronoi diagramu bodi. Mezi tyto specidlni konfigurace, které jsou



zndzornény na Obrizku 2.2, patii definovani eliptické hrany, kterd neni omezena
vrcholem, déle situace, kdy tii generdtory jednoznacné neurcuji pouze jednu hranu nebo

Ctvefice generdtorti negeneruje pouze jeden vrchol.

—o - —e. @ -

Obrazek 2.2: Konfigurace, které mohou nastat pro aditivné vaZeny Voronoi diagram: (a) Generator
malého priiméru mezi dvéma generatory velkého priiméru definuji eliptickou hranu e; (b) Ctvefice
generatorti definuje dva vrcholy vi,ve € e; (¢) Jedna Ctvefice generujicich kouli definuje dva
Voronoi vrcholy v; a v a jedna trojice generatori uréuje dvé Voronoi hrany e a e

(©

2.2 Uhlova vzdilenost a orientace hrany

Dana hrana e je omezena maximélné dvéma vrcholy a je orientovand od pocdtecniho
vrcholu vs ke koncovému vrcholu v., pfi¢emz te¢na sféra odpovidajici vrcholu v se
nazyva pocdtecni tecnd sféra S, a sféra ptislusna k vrcholu v, se nazyva koncovd tecnd
sféra S.. Orientovand hrana je vzdy definovadna tfemi sousednimi generatory, které se
nazyvaji gate koule (gate balls) by1, bys a byz. Tyto tfi koule jsou spole¢nymi generdtory
pro oba vrcholy v, a v.. Zbyvajici koule generujici pocatec¢ni, respektive koncovy vrchol
se oznacuje pocdtecni koule b, respektive koncovd koule b.. Na Obrazku 2.3 je zobrazena
celd tato situace pro analogii v prostoru E?, proto je hrana definovéna pouze dvéma
generatory.

Abychom stanovili koncovy vrchol v, pro hranu e, musime vypocitat te¢nou sféru S,
pricemZ mame dany tii gate koule b1, bgo a bys a pocatecni kouli bs. Pro urceni tené sféry
S. budeme testovat, zda miize byt tato sféra umisténa mezi Ctverici generdtort sklddajici
se z danych tif gate koulf by1, by a bys a koule z mnoZiny K = B \ {by1, bya, bys }, kterou
oznacujeme jako mnoZinu kandiddtii pro hranu e. Poznamenejme, Ze i po¢atecni koule b,

je do mnoziny kandidatl zafazena.



Q,

Obrazek 2.3: Aditivné vaZeny Voronoi diagram v E? a souvisejici terminologie

Pro dcely uvedeného testu pouzivame thlovou vzdalenost (angular distance) 0. Necht’
koule b,; ma nejmensi polomér z danych tff gate kouli, pak thlovd vzdilenost ¢ bodu
p € e z pocateCniho vrcholu v, je thel Zvgcgip, kde ¢4 je stfed gate koule by;. Uhlov4
vzddlenost nabyva hodnot z intervalu (0, 27), pfi¢emz kladny smér je definovan smérem
hrany z poéatecniho vrcholu v,. Pokud je spocitano vice uhlovych vzdélenosti pro rizné
koule, budeme pro stanoveni koncového vrcholu hledat kouli, pro kterou je pocitany thel

minimalni.

2.3 Kbvazitriangulace

Dudlni reprezentaci k aditivné vaZenému Voronoi diagramu v E3 je kvazitriangulace
QT (B).Poznamenejme, Ze pro Voronoi diagram kouli, které maji v§echny stejny polomér,

odpovida jeho kvazitriangulace klasické Delaunay triangulaci.

Definice 2.2: Necht B je mnoZina generujicich kouli v E3. Pak kvazitriangulace pro

mnoZinu B je definovana jako:

QT(B) = (V¢,E? F9,C9), (2.3)
kde

Ve = %08, 09,

EQ = {e¥ €%, ... €9},

FO = {ff 57 12},

CQ = {&2.&,... )
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oznacuje vrcholy, hrany, st€ény bunék a buiiky v kvazitriangulaci.

Podobné mtizeme zadefinovat i aditivné vaZzeny Voronoi diagram, tzn. plati VD(B) =
{VV.EV FV CV}, kde VV, EV, FV a CV postupné oznauji Voronoi vrcholy, hrany,
stény bunék a buriky. Dudlni operétor D je poté definovin nasledovné:

e D : ¢ = v? je mapovéni Voronoi buiiky ¢ € CV na vrchol kvazitriangulace
v9 € V¥, pficemz vrchol v¥ je stied p generujici koule b, kterd definuje Voronoi
butiku ¢

e D: fV = ¢? mapuje sténu Voronoi buiiky f¥ € F" na hranu kvazitriangulace
e? € E9, pfidem? hrana e? je tise¢ka s krajnimi body v® a v. Sténa Voronoi buiiky
1Y, kterd je k této hran& dudlni, je generovéna pomoci kouli b; a b;.

e D:¢c” = f?jemapovani Voronoi hrany eV € EY na sténu buiiky kvazitriangulace
f@ € F9, pti¢em? sténa @ je z geometrického hlediska trojihelnik, jehoZ vrcholy

Z-Q , U]Q a v,?. Hrana Voronoi buiiky e", kter4 je k této stén& dudlni, je generovina

jsou v
pomoci kouli b;, b; a by,.

e D : vV = ? mapuje Voronoi vrchol vV € V" na buiiku kvazitriangulace ¢ €
C9, pficem butika c? topologicky predstavuje &tyistén, jehoZ vrcholy odpovidaji
Stvefici vreholdl v@. Kazd4 dvojice v¥ definuje hranu e® a kaZzd4 trojice v? uréuje
sténu f€.

V kvazitriangulaci Q7T'(B) muZe nastat nékolik konfiguraci, které zptsobi vyskyt

anomdlii. Vzniklé anomadlie mohou byt nasledujici:

Multiplicita (Multiplicity Anomaly)

Dva cCtyfstény v kvazitriangulaci sdileji dvé nebo vice stén. Tato anomédlie je
zpusobena definici dvou Voronoi vrchold pomoci jedné Ctvefice generatord.

Singularita (Singularity Anomaly)

V kvazitriangulaci se protind Ctyfstén a degenerovany Ctyfstén, pficemz jejich
prinikem vznika hrana. Tato anomadlie nastane, pokud se ve sténé¢ Voronoi buriky
nachézi topologickd dira.

Degenerativnost (Degeneracy Anomaly)

V kvazitriangulaci je definovan trojihelnik, ktery neni soucasti Zddného Ctyfs-
ténu, tzn. tento trojihelnik je degenerovany Ctyistén. Tato anomalie je zptisobena

eliptickou hranou bez vrcholt v aditivné vazeném Voronoi diagramu.



2.4 Matematicky aparat

V této Casti si popiSeme vypocet vrchold Voronoi diagramu, ktery je dtlezity pii konstrukci
topologie. Déle si kratce shrneme 1 vypocet hran, kterému se vSak d4 vétSinou vyhnout.
Vypocty budou popsdny na zakladé [7]. Vypocet stén Voronoi bunék si nebudeme uvadét,
jelikoz nenf pro konstrukci Voronoi diagramu stéZejni. Rovnice popisujici stény Voronoi
bunék jsou potfebné pouze v pripade, Ze chceme tyto stény zobrazit, pocitat objemy i
povrchy jednotlivych Voronoi bunék atd. V tomto piipadé€ je mozné si vypocet nastudovat
v [7] na stranach 1417 a 1418.

2.4.1 Voronoi vrcholy

Jak jizZ bylo popsano v Sekci 2.1.1, Voronoi vrchol v je stfed prazdné sféry tecné ke
Ctyfem nejbliz§Sim generatorim. Predpokladejme, Ze by, by, b3 a by oznacuji generujici
koule Voronoi vrcholu v, a tudiz k nim musime vypocitat odpovidajici tenou sféru S(v).
Bez ztraty na obecnosti budeme predpokladat, Ze generator b, ma z generujicich kouli
nejmensi polomér. Pak miizeme vSechny generujici koule zmensit o tento polomér, ¢imz
se z generatoru b, stane bod. Navic na koule aplikujeme transformaci tak, aby generator
b, odpovidal pocatku souradného systému. Pokud si jednotlivé generujici koule popiSeme
vztahem b; = (x;,y;, 2;, 1), kde (x;, s, ;) je stfed i-té koule a r; je jeji polomér, pak

transformaci ¢-té koule v¢etné jejiho zmenSeni miizeme definovat nésledujicim vztahem:

Te¢nou sféru S(v) = (x,y, z,7), kde (z,y, 2) je jeji stied a r polomér, vypolitime na

zakladé vyfeseni ndsledujici soustavy rovnic:

(-2 +(y—1)+(z—2)=(r+r) (2.52)
(x—22)2 + (y—12)? + (2 — 2)* = (r +13)° (2.5b)
(x —x3)* + (y —y3)* + (2 — 23)% = (r +13) (2.5¢)

2t 2=t (2.5d)

Pokud nyni od rovnic (2.5a), (2.5b) a (2.5c) odecteme rovnici (2.5d), ziskdme systém

tif linearnich rovnic o ¢tyfech neznamych x, y, z a r, ktery miZeme popsat nasledujici



roz§ifenou matici soustavy:

2 2 2 2
Ty Ty 2 —r

T1 Y1 Zz1 N 1 12 1 1
2 2 2 2
Ty +Ys +25—1

To Y2 22 T2 2 22 2 2 ) (2.6)
2 2 2 2
T3+ yYs+25—1

T3 Ys 3 T3 2 32 2 3

Resenim této soustavy jsou vyrazy o jedné nezndmé, pfi¢em? neznamou budeme volit tak,
aby byla zachovana numericka stabilita feSeni, viz [10]. Ziskané vyrazy dosadime za pii-
slusné proménné do rovnice (2.5d), ¢imz dostaneme kvadratickou rovnici, kterou budeme
fesit v oboru redlnych ¢isel. Na ziskand feSeni aplikujeme zpétnou transformaci do pa-
vodniho soufadného systému a zmenSeni polomé&ru, tzn. pfi¢teme vektor (24, Y4, 24, —74).
Budou nés zajimat pouze sféry, které budou mit po provedeni této ipravy redlny nezdporny
polomér.

V zavislosti na konfiguraci Ctvefice generatorit miZeme ziskat zadnou, jednu, dvé

nebo nekone¢né te¢nych sfér.

2.4.2 Voronoi hrany

Voronoi hrana je definovdna tiemi generujicimi koulemi by, by a b3, pricemZ musi platit,
Ze body tvofici hranu e jsou stejné vzdélené od téchto tii kouli. Vypocet Voronoi hrany
bychom proto mohli provést podobné jako vypocet Voronoi vrcholu, ktery byl uveden
v Sekci 2.4.1.

Nicméné také vime, Ze Voronoi hrana je vzdy kuZelosecka, tudiz ji miiZeme reprezen-

tovat jako raciondlni kvadratickou Bézierovu kiivku:

wo(l — t)2p0 + 2’(1)1(1 — t)tpl + w2t2p2
wo(l — t)2 —|— 2w1(1 — t)t —|— w2t2

B(t) = ,te0,1], (2.7)

kde pg, p1 a py jsou body fidiciho polygonu a wg, wy a we jsou odpovidajici véahy.

Abychom vSak mohli Voronoi hranu vyjadfit jako Bézierovu kiivku ve tvaru (2.7),
musime znat pét parametrd, kterymi jsou oba koncové body, tecné vektory v téchto bodech
a jeden bod na kiivce.

Koncové body jsou dany jako Voronoi vrcholy, kterymi je hrana omezena, pfiCemz
pocatecni vrchol odpovida bodu py a koncovy vrchol bodu ps.

Tec¢né vektory ke kiivce v bodech pg a po ur¢ime na zdkladé Véty 2.1 azni vyplyvajicitho

Dusledku 2.1, pficemz budeme pfedpokladat, Ze hrana e je definovana tfemi generatory
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b1, by a bz, pro jejichZ poloméry plati r; < ry < r3, v je Voronoi vrchol, ve kterém chceme

definovat tecny vektor hrany, a vektory ¢; jsou vyjadieny vztahem:

C; —

ti i=1,2,3,

e =l
kde ¢; je stfed generatoru b;.

Véta 2.1: Tecny vektor t k Voronoi hrané e v bodé v svird s vektory tq, ty a ts stejny tihel.

Diikaz. Viz [7] str. 1416. ]

Dusledek 2.1: Tecny vektor t v bodé v spliiuje ndsledujici systém rovnic:
tit=t; t =ty 1, (2.8)
kde t # 0.

Poslednim parametrem, ktery potfebujeme pro stanoveni rovnice Bézierovy kiivky
zndt, je bod na kiivce p, ktery miize byt nalezen nasledovné:
1. Promitneme koule b; by a b3, které generuji hranu e, do roviny definované stfedy
téchto kouli, tim ziskame tii kruZznice C;, Cy a Cs.
2. Stanovime stied p kruznice C, ktera se dotykd kruznic C;, Cy a (3 ziskanych
v pfedchozim kroku (viz Obréazek 2.4).

3. Provedeme zpétnou transformaci stfedu kruznice C' do prostoru.

Obrazek 2.4: Stanoveni bodu leZictho na Voronoi hrané. Cy, C5 a Cs oznacuji kruZnice, které
vzniknou priimétem generatort by, by a bs do roviny definované jejich stfedy, C' je kruZnice tecna
ke kruZznicim C4, Cy a C3 a p je jeji stfed.

Mame stanoveno pét potiebnych parametrt, a tudiZ miizeme reprezentovat Voronoi

hranu pomoci Bézierovy kiivky, pfedtim vSak musime urcit hodnoty vah wy, w; a ws.
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Budeme predpoklddat, Ze hrana bude reprezentovdna pomoci standardni formy raciondlni
kvadratické Bézierovy kfivky, tj. wy = ws = 1. Pro hodnotu w; pak plati ndsledujici

rovnost:
71

2« /ToT2 ’

kde 79, 71 a 73 jsou barycentrické soufadnice bodu p vzhledem k trojihelniku Apgp;po,

(2.9

w, =

pfi¢emz bod p; je prisecik tecen ke kiivce e, které prochdzeji bodem pg resp. ps.

Pfi urcovani bodu p leZiciho na kfivce mohlo nastat, Ze byl ur¢en bod na kiivce
orientované z koncového Voronoi vrcholu v, do pocatec¢niho vrcholu v, tzn. stanoveny
bod nelezi na Voronoi hrané, ale na jejim dopliiku, tuto skute¢nost odhalime tak, ze thlova
vzdélenost bodu p od pocatecniho vrcholu vy je vétsi nez thlovd vzdélenost koncového

vrcholu v, od vs. V tomto piipadé pouZijeme vdhu w; s opacnym znaménkem.

2.5 Algoritmus sledovani hran

Pomoci algoritmu sledovani hran (Edge tracing) ziskdme Voronoi diagram, ktery bude
reprezentovan jako hranovy graf G = (V, E), kde V je mnoZina Voronoi vrchold a F
oznacuje mnozinu Voronoi hran. Zakladni mySlenka tohoto algoritmu je velice jednodu-
cha. Algoritmus nejprve spocitd prazdnou teCnou sféru definovanou ¢tyfmi nejbliz§imi
generatory, tim ziskdme Voronoi vrchol vy. Po nalezeni vrcholu vy, dokdZeme jednoduse
urcit Ctyii hrany eg, €1, e a es, které z tohoto vrcholu vychazeji, tzn. vy je jejich pocateéni
vrchol. Tyto hrany jsou poté déle trasovany k jejich koncovym vrcholim v poradi, ve
kterém byly vytvoreny. Nalezenim nového vrcholu vzniknou dalsi tii hrany, které z tohoto
vrcholu vychdzeji a budou zafazeny mezi hrany uréené k trasovéni. Tento postup opaku-
jeme, dokud nebude provedeno trasovani vSech hran k tomu uréenych. V dalSich sekcich

provedeme detailni popis tohoto algoritmus, ktery bude vyloZen na zdkladé ¢lanku [7].

2.5.1 Inicializace

Trasovani hran je mozné zahgjit teprve, kdyZ nalezneme pocate¢ni Voronoi vrchol vy,
ktery nam pomuzZe vytvofit prvni ¢tyfi Voronoi hrany. To je dle uvedené literatury mozné
provést dvéma zputsoby:
1. zpusob - Brute Force
Pro kazdou c¢tveftici generujicich kouli bude vypoctena tecnd sféra a proveden
test, zda je tato sféra prazdna ¢i nikoliv. Pokud je te¢na sféra prazdnd, pak jeji

stied pfedstavuje Voronoi vrchol vy. Pocet moZnych kombinaci Ctvefic generdtora
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je O(n?) a testd sféry na prazdnost je n — 4, z toho plyne, Ze Casova sloZitost
nalezeni poc¢ate¢niho vrcholu vy pomoci tohoto piistupu je v nejhorSim pripadé
O(nd), a proto nelze tento postup doporucit.
2. zpusob - Pomoci fiktivnich vrcholu

V tomto postupu budeme predpokladat, Ze jsme do mnoZiny generujicich kouli
pridali ¢tvefici fiktivnich kouli, kterd je zdmérné umisténa tak, aby pro ni exis-
tovala pouze jedna prdzdnd te¢nd sféra. Tim ziskdme Voronoi vrchol, ktery bude
taktéz fiktivni. Z tohoto vrcholu pak spustime trasovédni hran, které bude ukon-
¢eno ve chvili, kdy ziskdme Voronoi vrchol, ktery bude definovany pouze ptivodni{
mnozinou generatord. Tento vrchol pak zvolime jako pocate¢ni Voronoi vrchol

vg. Vrchol vy umozni zacit konstruovat topologii Voronoi diagramu.

2.5.2 Trasovani hran pomoci zasobniku

KdyZ mame nalezen poc¢atecni Voronoi vrchol vy, miizeme definovat ¢tyfi Voronoi hrany
€0, €1, €2 A €3, jejichz pocatecni vrchol je vy, a pfidat je do zadsobniku hran. Jakmile jsou
hrany uloZeny do zdsobniku, vyjmeme ze zdsobniku jednu hranu e a budeme ji trasovat,
tzn. vypocteme koncovy bod v, této hrany, ¢imZ dokon¢ime jeji definici. Koncovy vrchol
ve hrany e je definovan tfemi gate koulemi, které definuji hranu, a jednim generatorem
z mnoziny kandidati, jejiz velikost je n — 3.

Predpokladejme, Ze koncovy vrchol hrany vybrané ze zasobniku je Voronoi vrchol v;,
pak ndm tento vrchol bude definovat dalsi tfi hrany e;1, ;0 a e;3, které z tohoto vrcholu
vychdzeji, a tudiz vrchol v; je jejich pocatecni vrchol. Nékteré z téchto hran mohou byt
redundantni. Také mizZe nastat piipad, Ze stanoveny koncovy vrchol je jiZ vytvoren. Postup
feSeni pro tuto situaci bude uveden v Sekci 2.5.4. Nové vytvorené hrany opét ulozime do
zasobniku hran.

Cely uvedeny postup budeme opakovat, dokud nebude zasobnik prazdny.

2.5.3 Vypocet koncového vrcholu

Predpokladame, Ze mame hranu e vyjmutou ze zasobniku, pfi¢emz je dan jeji poCatecni
Voronoi vrchol v, tii gate koule b1, by a bys definujici hranu e a generdtor b, ktery
spole¢né s gate koulemi definuje prazdnou te¢nou sféru S; se stiedem ve vrcholu v,.
Nasim cilem je vypocitat koncovy vrchol v, hrany e, coZ je ekvivalentni problému
nalezeni koncové koule b., kterd je jednim z generatorti koncového vrcholu v.. Budeme

tudiZ urcovat te¢nou sféru S,;, kterou generuji uvedené tfi gate koule a libovolnd koule
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b; z mnoziny kandidatd K = B\ {bg1, bs2,by3}. Poté bude vybran jiny kandidat b; a
vypocitdime tecnou kouli S.;, kterd je definovdna generdtorem b; a tiemi gate koulemi.
Pokud generdtor b; protind sféru S;, pak sféra S.; neni prdzdnd, a tudiZ ji nahradime
sférou S, ;. Pokud generdtor b; sféru S,; neprotind, pak ze sfér S,; a S.; vybereme tu, jejiz
stted ma mensi thlovou vzdalenost f vzhledem k startovnimu vrcholu vg. Takto projdeme
vSechny generatory v mnoziné kandidatd. Vysledkem bude, Ze dostaneme generator b.,
ktery spole¢né s gate koulemi definuje prazdnou te¢nou sféru S,, jejimz stfedem bude
hledany koncovy Voronoi vrchol v.. Uvedeny postup odpovida Algoritmu 2.1 a je pro

nazornost zachycen na Obréazku 2.5.

- — —
- ~,

Obrazek 2.5: Hledani koncového Voronoi vrcholu v,

Algoritmus 2.1: Hled4ni koncového vrcholu
Vstup: Startovni vrchol vg; Ctvefice generdtorl by, bys, bys a b; hrana e definovdna

gate koulemi by, by a b,3; mnozina kandidatd K = B\ {by1, by2, by3}
Vysledek: Prazdna tecna sféra S, a generdtor b, € K
1 Se1 < tecnd sféra ke generdtorim by, byo, bys a by € K, pokud je vice feSent,

vybereme to s mensi thlovou vzdalenosti

2 S, <+ Se;

3 b, b

4 foreach b, € K\ {b,} do

5 Sei < tecnd sféra ke generdtortim by, byo, by3 a b;
6 if 0, < 0, then

7 Se < Sei

8 b < b;

9 return (S, b.)
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JelikoZ vSechny koule v mnoZin€ kandidati K jsou prochdzeny pouze jednou, ¢asova
sloZitost nalezeni koncového vrcholu je O(n). Casova sloZitost konstrukce hranového
grafu reprezentujiciho topologii Voronoi diagramu kouli je O(mn), kde m je pocet Voronoi

hran a n je poc¢et Voronoi vrchold.

2.5.4 Testovani existence vrcholu

Trasovanim hrany jsme vypocitali novy Voronoi vrchol. Nyni musime otestovat, jestli
nalezeny vrchol nebyl vypocitan jiz diive. Pokud bychom testem zjistili, Ze vrchol jiz
existuje, nebudeme vytvafet novy vrchol, ale doplnime topologické informace jiz exis-
tujicimu vrcholu. Pro tcely vyhledavéani vrcholu mdme definovan slovnik vypoctenych
vrchold, ktery nazyvame VIDIC (Vertex Index Dictionary). Kazdy zdznam umistény do
slovniku je definovan pomoci ¢tvetice generatorii definujicich Voronoi vrchol sefazenych
podle indext a pointrem na definici vrcholu. Navic musi byt pro kazdy zdznam definovan
jednoznac¢ny kli¢, kterym je bud orientovana ¢tvetice indexd nebo pozice Voronoi vrcholu
v prostoru ¢i kombinace obou téchto moznosti. Pokud jako reprezentaci VIDIC pouZijeme

hashovaci tabulku, primérna Casova sloZitost testu na existenci vrcholu je O(1).

2.5.5 Algoritmus pouzity v knihovné awVoronoi

Jednd se o modifikovanou verzi algoritmu sledovani hran, kterd byla navrzena a prezen-
tovana M. Maiidkem. Zde se zaméfime na hlavni zmény v pivodnim algoritmu trasovani

hran, detailni popis modifikovaného algoritmu Ize ziskat v [10].

Nalezeni prvniho Voronoi vrcholu

Vv s

Tento postup vychdzi z toho, Ze nejprve najde nejblizsi sténu Voronoi buiiky k zadanému

Vv,

generdtoru ve smyslu aditivné vdzené vzdalenosti. Ddle najde nebliZ8i hranu na této sténé
a nakonec vyhledd nejbliZsi vrchol na nalezené hrané. Vzdélenost je méfena jako polomér
prazdné tecné sféry. Postup lze vyjadiit pomoci Algoritmu 2.2.

Problém nalezeni MT'S (minimalni te¢né sféry) v E? lze feSit jako (n — 1) dimenzi-
ondlni problém, kde n < 4. Pro n = 2 fe§ime problém nalezeni nejblizsiho souseda. Pro
n = 3 miZeme problém pievést do roviny definované stiedy tii generatora a fesit jej jako
problém nalezeni kruZnice dotykajici se tfech jinych kruznic. A pro n = 4 feSime problém
nalezeni tecné sféry dotykajici se Ctvefice jinych sfér.

Ocekdvand casova slozitost uvedeného algoritmu je O(n) (pro optimalizovanou

verzi O(1)) a &asové sloZitost v nejhor$im pifpadé je O(n?). Nejhorsi Casovou sloZitost
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dostaneme, pokud ma vétSina vrcholi neohrani¢enou nejblizsi sténu, a nebo pokud je

nalezend nejbliZsi hrana neohranic¢ena ¢i elipticka.

Algoritmus 2.2: Hledéani nejblizsiho vrcholu
Vstup: Mnozina generujicich sfér B

Vysledek: Voronoi vrchol definovany jako (bg1, bg2, bgs, bga, Sy), kde b1, bya, bys a
bya jsou jeho generdtory a S, je prazdna tecnd sféra vrcholu
// Pro nékterou bunku
1 for by, € B do
// Nalezeni nejblizsi stény Voronoi bunky
2 byo <= b € B\ {b,1}, ktery minimalizuje MT'S(by1,b);
// Vyhleddni nejbliZ&{i{ hrany na sténé
3 bgs = b € B\ {bg1, by2}, ktery minimalizuje MT'S(by1, bys, b);
// Vyhleddni nejbliZs$iho vrcholu na hrané
4 bgs <= b € B\ {by1, by2, by3}, ktery minimalizuje MTS(by1, bya, bys, b);
5 if by1, bgo, bys a by definuji vrchol then
6 t return (by1, by2, bys, by, Sy);

7 Zadny vrchol nebyl nalezen;
/* MTS(bg,...,by) znac¢i minimdlni tednou sféru pro danou
mnozinu n generdtort, pricemz je minimalizovdn jeji

polomér. */

Vypocet koncového vrcholu

Algoritmus 2.1 bude mit problémy, pokud narazi na neohrani¢enou hranu vedouci do
nekonecna. V tomto pifipadé nespradvné stanovi koncovy vrchol v., ktery bude uvedenym
algoritmem umistén na zakdzanou &st hrany. ReSenim, jak se vyhnout tomuto problému,
je rozsiteni mnoziny kandidati K o imaginarni nekonecny generator b,, a pridani

nasledujiciho testu na zacatek Algoritmu 2.1:

if (by1, by2, bys) definuji eliptickou hranu then
\ by <~ be K

else
L bl — boo

Tecnd sféra ke generdtordm by, by, bys a by bude reprezentovdna rovinou a pro

vypocet thlové vzdalenosti § bude pouZziviana normala této roviny.
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3 GPU

GPU (graficky procesor, z anglického Graphics Processing Unit) je specializovany fidic{
procesor umistény na grafické karté. V této kapitole uvedeme stru¢ny popis architektury
GPU a srovndme ji s architekturou CPU. Ddle se zaméfime na programovéani GPU a

jazyky, které je mozno k tomuto tcelu pouZit.

3.1 Vyvoj GPU

Vyvoj prvnich specializovanych grafickych prostfedkii pocitact je datovan do prvni po-
loviny 60. let 20. stoleti, kdy se zacaly pocitace vyuZivat pro zpracovani védeckych dat,
které bylo potieba srozumitelné zobrazit. Prvni grafickd karta pak byla uvedena na trh
pocatkem 80. let 20. stoleti firmou IBM. Graficka karta v té dobé prevdzné pracovala
s Carami a kruZnicemi. Pozdéji pribyla moznost vykreslovani obrazka ve 2D prostiedi.
Té&chto vlastnosti bylo hlavné vyuZito v hernim primyslu, ktery se tudiZ stal hlavnim
inicidtorem vyvoje grafickych karet.

K dal§imu prilomu ve vyvoji doslo v 90. letech, kdy se objevila prvni 3D grafika a
s ni spojené grafické karty umoziujici 3D zobrazeni. Nicméné veskeré efekty byly pevné
ureny v hardwaru grafické karty (tzn. fixni pipeline), a tudiZ nebylo moZzné jeji vyuZiti
pro jiné neZ grafické ucely. Pocatkem 21. stoleti se objevily programovatelné shadery.
To znamenalo, Ze grafickd karta pfestala byt striktné specializovanou a zacala byt snaha

o uplatnéni jejtho zna¢ného vykonu ve védeckych odvétvich, simulacich atd.

3.2 CPU versus GPU

V prvé fadé je nutné si uvédomit, Ze CPU a GPU se vyvinuly kazd4 pro jiny ucel. Zatimco
CPU slouZzi jako vypocetni jednotka, kterd zpracovdva vSechny instrukce vedouci k po-
Zadovanému vysledku, GPU je specializovany hardware pro renderovani grafiky, z cehoz
plyne, Ze musi byt schopna provést v co nejkratSim ¢ase vypocet pro co nejvétsi pocet dat.
Vysledkem je, Zze GPU je hardware, ktery poskytuje velké zvySeni vykonu pfi provadéni

urcitych operaci a ma v hardwaru zabudovanou nativni podporu pro paralelismus. Naopak
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CPU poskytuje uspokojivy vykon pro vSechny operace, ale nemd takovou podporu pro
paralelismus.

Nyni se zaméfime na hlavni rozdily mezi GPU a CPU, viz Obrizek 3.1. Zatimco se
CPU sklada jen z n€kolika jader (v fddech jednotek az desitek), pficemZ mohou zdroven
béZet jedno az dvé vldkna na jednom jadfe, GPU ma nékolik stovek jader, na kterych mize
zaroven béZet tisice vldken. JiZ z toho miZeme odvodit, Ze u CPU pievladd kontrola a
optimalizace béhu nad propustnosti dat, av§ak u GPU je hlavni diiraz kladen na propustnost
dat. CPU a GPU se taktéz 1i8i v pristupu spusténi instrukci, jelikoZ pro CPU je typické
spoustét instrukce mimo potadi (out-of-order), ale GPU je spousti v potadi (in-order). Dile
se CPU a GPU lisi z hlediska pouZitého paralelismu. Zatimco CPU vyuziva ptistup MIMD
(z anglického Multiple Instruction Multiple Data - vice instrukci, vice dat), tj. na riznych
jadrech procesoru mohou béZet nezavisle na sobé rizné ulohy, GPU vyuziva paralelismus
typu SIMT (z anglického Single Instruction Multiple Threads - jedna instrukce, vice
vlaken), tzn. stejnd uloha je vykondvand spoustou vldken zarovei na ruznych datech.
Paralelismus typu SIMT je odvozen z modelu SIMD (z anglického Single Instruction,
Multiple Data - jedna instrukce, vice dat). Dal$im podstatnym rozdilem je mnoZstvi cache
paméti - CPU ma k dispozici velké mnoZstvi cache paméti a vyuZiva ji k uloZeni ¢asto
pouZzivanych dat z ,,pomalejSich® paméti, GPU ma pouze malou cache pamét, kterd je

vétSinou urcena pouze pro ¢tend.

B[ TTTTTTTTTTITTTTT]
B[ TTTTTTTTTTITTTTT]
e[ TTTTTTTTTTITTTTT]
e[ TTTTTTTTTTITTTTT]
RECLITTTITITITTITTT]
RECTITTTITITITTITTT]
RECCITTTITITITTITTT]
RECCITTTITITITTITTT]

CPU GPU

Obrazek 3.1: Srovnani CPU a GPU z hlediska architektury

Iv?izeni -

Celkové muzeme fici, Ze GPU je oproti CPU velmi vykonnd jednotka, ale méné
univerzalni, jelikoz kvili zvyseni vykonu dochazi k obétovani cache paméti a fizeni béhu.
Pro ndzornost je na Obrazku 3.2 vidét porovndni maximéalniho poctu operaci vykonanych

za sekundu pro vybrané CPU a GPU. Dalsi nevyhodou vypoctu na GPU je, Ze velkého
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urychleni dosdhneme pouze tehdy, staci-li ndm provést vypocet pouze v jednoduché

presnosti.

Theoretical
GFLOP/s

4750

4500 -

4250 NVIDIA GPU Single Precision
4000 e NVIDIA GPU Double Precision
3750 Intel CPU Double Precision
3500 - emg=m|ntel CPU Single Precision
3250

3000 -

2750 -

2500

2250 -

2000

1750

1500 - Tesla K20X
1250
1000

750 Tesla C2050

500 - Tesla C1060

250 Harpertow Sandy Bridge

Woodcrest

0 - pentium4 " Bloomfield Westmere ‘
Apr-01 Sep-02 Jan-04 May-05 Oct-06 Feb-08 Jul-09 Nov-10 Apr-12 Aug-13 Dec-14

Obrazek 3.2: Srovnani CPU a GPU podle poc¢tu operaci v plovouci ¢arce za sekundu [13]

3.3 General Purpose GPU

General Purpose GPU (GPGPU) je technika, kterd umoznuje vyuZit GPU pro feSeni
vypoctl, které nejsou grafického charakteru. Tato technika je zaloZena na proudovém
zpracovani dat. GPGPU umoziiuje vyuzit velké mnoZzstvi vypocetnych jader osazenych na
grafické karté k efektivni paralelizaci algoritmil. V Kapitole 3.1 jsme uvedli, Ze grafickou
kartu lze programovat pomoci shaderd. Shadery je sice mozné vyuzit i pro jiné neZ
grafické vypocty, nicméné jejich pouziti pro jiné vypocty je omezené a mize byt velice
komplikované. Z téchto diivodi bylo vyvinuto nové API umoziujici vyuZit vypocetni

vykon grafickych karet pro obecné vypocty zplisobem podobnym zpracovani dat na CPU.
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3.3.1 OpenCL

OpenCL (Open Computing Language) je otevieny standard umoznujici paralelni progra-
movani heterogennich pocitacovych systému a jednd se o prvni framework, ktery byl pro
tyto systémy navrZen. Prvotni ndvrh byl vytvoren spolecnosti Apple. Hlavnim cilem bylo
vytvofrit takové rozhrani, které by dokédzalo pracovat multiplatformné a vyuzilo pfitom
maximdlni vykon a potencidl vSech kompoment pocitace. Pozdé€ji se vytvorila skupina
Khronos Compute Working Group, kterd je v soucasné dobé zodpovédnd za dalsi vyvoj
OpenCL. Prvni verze vySla v prosinci 2008. Vyhodou OpenCL je, Ze je podporovano
témef vSemi firmami v oblasti pocitacového hardwaru, a tudiz mize béZet na kterémkoli
GPU nebo provést fallback k CPU (tj. pokud neni podporovana GPU, pak je vypocet pro-
veden na CPU). Tim se OpenCL stava Siroce rozsifenym systémem. OpenCL je zaloZené

na jazyku C konkrétné na jeho standardu C99.

3.3.2 Cuda

CUDA (Compute Unified Device Architecture) je univerzalni architektura vyvijena firmou
NVidia ur¢ena pro paralelni vypocty, byla predstavena v roce 2006. Tato architektura
podporuje heterogenni vypocty, pii kterych mezi sebou spolupracuji CPU a GPU. CUDA
je vypocetni engine, ktery je snadno pristupny pies bézné pouzivané a zndmé programovaci
standardy. Pro programovéni pfimo pro GPU lze vyuzit jazyk ,,C for CUDA", ktery je
zaloZen na jazyce C. Nevyhodou CUDA je, Ze je hardwarové omezend, tzn. miize béZet
pouze na grafickych kartdch od firmy NVidia, pficemZ musi byt osazené GPU ze série

G8x a novéjsich. Karty s GPU ze série G8x byly uvedeny na trh od roku 2006 a od roku
2007 mély pridanou podporu pro CUDA.

3.3.3 DirectCompute

Vypocetni shader je programovatelny shader, ktery umoZiiuje rozsitit pouZiti rozhrani
Microsoft DirectX 11 o mozZnost pocitani obecnych algoritmil. Technologie vypocetniho
shaderu je taktéZ znama jako DirectCompute. Cely tento shader je zaloZzen na HLSL (High
Level Shading Language). Nevyhodou tohoto API je, Ze béZi pouze na Microsoft Windows
od verze Vista. DalSi nevyhodou je, Ze DirectCompute funguje pouze na grafickych kartach

podporujicich DirectX 10 a nové;jsi.
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4 OpenCL

V predchozi kapitole jsme si uvedli struény popis architektury GPU a provedli jeji srov-
nani s CPU architekturou. V této kapitole se dikladnéji zaméfime na GPGPU za pouZiti
OpenCL. Otevieny standard OpenCL jsme zvolili proto, Ze umoZiiuje provadét obecné vy-
pocty na vétSiné GPU a dokonce i provést fallback k CPU. Abychom mohli OpenCL pouZit
pro paralelizaci naSeho algoritmu, je nutné nejprve pochopit jeho zdkladni architekturu.

Zdroji informaci jsou specifikace OpenCL [6] a dalsi zdroje [2] a [12].

4.1 Koncepce OpenCL

OpenCL Ize pouzit v celé fad€ aplikaci. Provést zobecnéni pro tyto aplikace by bylo
obtiZzné, nicméné pro pouziti heterogenni platformy musime vZdy zachovat nasledujici

postup:

1. rozpoznini komponent tvoricich heterogenni systém,

2. analyza architektury téchto komponent, aby mohl byt software pfizpisoben speci-
fickym vlastnostem daného hardwaru,

3. vytvofeni bloki instrukei (kerneli), které pobéZzi na platformé,

4. nastaveni pamétovych objektli zapojenych do vypoctu,

5. spusténi kerneld ve spravném poradi a na spravnych komponentach systému,

6.

shromézdéni konecnych vysledkd.

Tento postup je provddén pomoci rozhrani uvniti OpenCL a programovaciho prostiedi
pro kernely. Cely problém muiZeme rozdélit na 4 modely (model platformy, vykondvaci

model, pamétovy model a programovaci model).

4.2 Model platformy

Model platformy definuje vysokouroviiovou reprezentaci jakékoli heterogenni platformy
pouzivané v OpenCL. Tento model je zndzornén na Obrazku 4.1. Platforma se skldda

z hostitelského systému, ktery je pfipojen na jedno ¢i vice OpenCL zafizeni (compute
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Host

OpenCL zafizeni
(Compute Device)

Procesni element Vypocetni jednotka
(Processing Element) (Compute Unit)

Obrazek 4.1: OpenCL model platformy

device), na kterém se spousti kernely. Hostitelsky systém externé komunikuje s OpenCL
programem pomoci I/O nebo s uZivatelem. Kazdé OpenCL zafizeni je déle rozdéleno do
nékolika vypocetnich jednotek (compute unit), pficemz kazd4 vypocetni jednotka obsahuje
alespon jeden procesni element (processing element). OpenCL zafizeni mizZe pfedstavovat

napi. GPU, vicejddrové CPU, DSP nebo dalsi procesory podporujici OpenCL.

4.3 Vykonavaci model

OpenCL program je rozdélen do dvou riznych ¢asti. Prvni ¢asti je hostitelsky program
béZici na hostitelském systému (déle jen aplikace). Druhou ¢asti jsou kernely, coZ jsou pro-
gramy vykondvané na OpenCL zafizeni. Pomoci aplikace ovlddame jednotlivda OpenCL
zafizeni. Aplikace si na po¢atku musi zjistit informace o platformé a zafizenich, tyto info-
mace déle vyuzije k vytvoreni kontextu, coZ je prostfedi, ze kterého se spousti jednotlivé
kernely. Pti spusténi kernelu dojde k definici indexového prostoru nazyvaného NDRange.
Indexovy prostor je N-dimenziondlni, pficemz N muzZe nabyvat hodnot 1, 2, a 3. Kazdy
index v indexovém prostoru predstavuje jednu instanci kernelu nazyvanou work-item
(jedna se o jedno vypocetni vldkno, ve kterém probihd kéd kernelu). Kazda work-item je
jednoznacné definovana pomoci global ID. VSechny work-items vykondvaji stejny kod,
ale na riznych datech. Velikost a dimenze indexového prostoru je definovana pfi spusténi

kernelu.

21



Work-items jsou déle uspotddany do pracovnich skupin nazyvanych work-groups, ve
kterych mohou vzdjemné spolupracovat. Velikost work-group se definuje pfi spusténi
kernelu a jeji dimenze odpovidda dimenzi NDRange. Vytvofenim work-groups dojde
k rozdé€leni celého indexového prostoru na mensi ¢asti, ve kterych mohou byt sdileny
prostiedky, jako je napiiklad pamét. Navic v rdmci work-group je moZné provést
synchronizaci work-items. Také kazd4 work-group je jednozna¢né definovdna pomoci ID,
které se nazyva group ID. V ramci skupiny pak maji work-items definované unikatni local
ID. Identifikace work-items vzhledem k celému prostoru je pak mozna bud’ pomoci global
ID nebo pomoci souctu identifikatoru skupiny (group ID) a lokélniho identifikatoru (local

ID). Nézorny piiklad dvojrozmérného indexového prostoru je zndzornén na Obrazku 4.2.

Work-group size S,

- -

NDRange size G,

>

_ ~) Work-group (w,,w,) A
A |OpenCL NDRange
. Work-item Work-item
© | (wseswSts)  [wSts,wS,+s)
N >
o 1 ﬁ
o (8,,5,)=(0,0) (8,5,)=(S4-1,0) N
: - ’
4 - . s
@) . . o
=z T~ . . . xcl))
s Work-item Work-item S
(W, S8, W, S, +s,) (W, Sts,, W, S ts,)
(Sx,Sy)=(0,Sy-1) (Sx’sy)z(sx-1 !Sy-1)
X

Obrazek 4.2: Piiklad dvojrozmérného NDRange zobrazujici rozmisténi work-items a work-groups
(G znaci globdlni velikost, S lokdlni velikost a w oznacuje group ID). Pfevzato z [6].

Na Obrazku 4.3 je ndzorné vidét, jak je softwarové provedeni OpenCL namapované
na hardware. K6d vykonavany work-item je spoustén na procesnim elementu (processing
element). Work-items se slucuji, jak jiz bylo feceno, do work-group a ta je zpracovdvana
na vypocetni jednotce (compute unit), do které se slucuji procesni elementy. Kernel je
spoustén nad indexovym prostorem NDRange a pouze jeden kernel mize byt soucasné

vykonavén na OpenCL zafizeni (Compute Device).
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Work-group Work-item

Compute Device Compute Unit Processing Element

Obrazek 4.3: Schéma pridélovani prace mezi vypocetni prostiedky

4.3.1 Kontext

Aplikace spusténd na hostitelském systému definuje kontext, jenz predstavuje prostiedi,
v némz jsou k dispozici prostiedky, kterymi disponuje OpenCL zatizeni. Prostfednictvim
kontextu tak mame piistup k ndsledujicim objektim OpenCL.:
Zarizeni (Devices)
MnoZzina OpenCL zafizeni pouZitych hostitelskym systémem k vykonani naseho
kédu.
Programy
Zdrojové kody a spustitelné soubory, které implementuji kernely, které se budou
vykondvat. Vytvofeni programu piimo ze zdrojovych kédi provedeme piika-
zem clCreateProgramWithSource. Zkompilovini kédu pak obstard pii-
kaz c1BuildProgram.
Kernely
Funkce OpenCL, které béZi na jednotlivych OpenCL zafizeni. Ziskdme je po
vytvoreni zkompilovaného programu pomoci piikazu:
clCreateKernel (program, "“JmenoKernelu”, &chyba).
Pamétové objekty (Memory objects)
Jedna se o mnoZinu pamétovych objektl viditelnych pro OpenCL zafizent, které

obsahuji proménné, s nimiZ mohou pracovat jednotlivé kernely.

4.3.2 Prikazova fronta

Aplikace dale vytvéii ptikazovou frontu (command-queue), kterd zajistuje vzajemnou ko-

munikaci mezi hostitelskym systémem a OpenCL zafizenimi pomoci prikazii napsanych
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v hostitelském systému. Tyto prikazy poté Cekaji v ptikazové fronté, dokud se nespusti

na OpenCL zafizeni. Celkem existuji tii typy piikazi:

Prikazy jadra (Kernel execution commands)
Ptikazy, které spousti kernely, jenZ maji byt vykonény.

Pamétové prikazy (Memory commands)
Tyto ptikazy zajiStuji pfenos dat mezi hostitelskym systémem a OpenCL zafi-
zenimi. Jejich tkolem je pfesun dat mezi pamétovymi objekty nebo mapovani
pamétovych objektil na zafizeni.

Prikazy pro synchronizaci (Synchronization commands)

Synchronizuji spousténé piikazy a zajiStuji tak spravné potradi vykonani.

Piikazy zatazené ve fronté jsou vykondny asynchronné, tzn. aplikace zatadi piikazy
do fronty a pokracuje dal, pfi¢emz kernely budou vykonany nezdvisle na aplikaci. Pokud
potfebujeme mit zajiSténo, Ze kernel byl na zafizeni dokoncen pred pokra¢ovanim aplikace,
musime toho dosdhnout bud’ synchronizaci nebo nastavenim blokovani.

Prikazy zafazené ve front¢ mohou byt vykonany dvéma rtiznymi zpasoby:

V poradi (In-order execution)
Ptikazy jsou do prikazové fronty pridavany v urcitém potadi a ve stejném poradi
jsou 1 vykondny. V tomto pfipad¢ synchronizaci zajiStuje samotnd fronta.
Mimo poradi (Qut-of-order execution)
Ptikazy jsou do fronty zaddvany v urc¢itém poradi, ale nemusi byt v tomto potradi
i vykonany. Synchronizaci musi v tomto piipadé zajistit programator pomoci

synchronizac¢nich piikaza.

4.4 Pamétovy model

Pamétovy model definuje jednotlivé paméti, vzdjemné vztahy a komunikaci mezi nimi.

Pamét je v OpenCL délena na dvé C4sti:

Pamét’ hostitelského systému
Tato Cast paméti je viditelnd a dostupnd pouze z hostitelského systému. OpenCL
pouze definuje, jak bude pamét hostitelského systému komunikovat s OpenCL
objekty a konstrukcemi.

Pamét’ OpenCL zarizeni

Jedna se o ¢ast paméti, kterd je k dispozici kerneliim vykondvanym na zafizeni.
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Compute Device
Compute Unit 1 Compute Unit N
Private Private Private Private
memory 1 memory U memory 1 memory M
| LB B | LB B | LB B |
. PE1 PEM | . PE1 PEM |
y \
Local Local
memory 1 memory N
A\ 4 y
| Global / Constant Memory Data Cache |
A \
y
| Global Memory |
y

| Constant Memory |
Compute Device Memory

Obrazek 4.4: Pamétovy model v OpenCL (PE = procesni element). Pfevzato z [12].

Pamét zafizeni je dale rozdé€lena do Ctyf typi paméti. Tyto paméti se 1isi v rychlosti
pristupu a dostupnosti. Pamétovy model OpenCL zafizeni je zobrazen na Obrazku 4.4.
Nyni si popiSeme jednotlivé typy:

Globalni pamét’ (global memory)

Tento typ paméti umozZiuje piistup pro vSechny work-items ze vSech work-
groups beZzicich na OpenCL zafizeni, které je zahrnuto v kontextu, pro ¢teni
i zapis. Pokud to zafizeni umoziuje, mize byt piistup nahrdn do vyrovnavaci
paméti. Nevyhodou globdlni paméti je, Ze se jedna o nejpomalejSi pamét’ a jeji
vykon zdvisi na zpisobu pouzivani. Z tohoto divodu se snazime o omezeni
konkuren¢niho pfistupu ke stejnému mistu v paméti z nékolika rznych work-
items, které by mohly byt vykondvany soucasné. Klicové slovo pro jeji oznaceni
je —_global.

Konstantni pamét’ (constant memory)

Jednd se o oblast globdlni paméti, kterd zistdvd neménnd béhem vykonavani
spusténého kernelu. Work-items z ni maji pravo pouze Cist. Hardware ma tudiz

moznost optimalizovat konkurenéni pristup k této paméti. Hostitelsky systém
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alokuje a inicializuje pamétové objekty, které jsou umistény do konstantni paméti
zatizeni.

Lokalni pamét’ (local memory)
Tato pamét je omezena pouze pro work-group, tzn. kazdad work-group ma pridé-
lenou svoji vlastni lokalni pamét. Kazda work-item v rdmci dané work-group ma
pravo pro Cteni 1 zdpis. Lokdlni pamét’ je rychlejsi nez globalni. Klicové slovo
pro jeji oznaceni je __local.

Privatni pamét’ (private memory)
Tato pamét je pristupnd pouze pro konkrétni work-item a neni pfistupnd pro
ostatni work-items. Jednd se o nejrychlejsi pamét. Jeji velikost neni definovédna
Zadnym standardem, ale zavisi pouze na konkrétnim hardwaru. Pokud nédroky na
privatni pamét’ prekroci limit hardwaru, budou data uloZena do globalni paméti,

coZ zplsobi sniZeni vykonu.

Pamét hostitelského systému a pamét OpenCL zafizeni jsou vétSinou na sobé neza-
vislé, proto musi byt spradvou paméti umoznéno sdileni dat mezi hostitelskym systémem
a vypocetnim zatizenim, tzn. data musi byt explicitné pfemisténa z paméti hostitelského
systému do paméti zafizeni a zpét. To je provedeno zafazenim piikazu pro Cteni/zapis
do piikazové fronty. Tyto piikazy mohou byt bud’ blokujici nebo neblokujici. Blokujici
piistup se lisi tim, Ze ¢ekd az bude piikaz vykondn, a teprve poté pokracuje dil v béhu
programu. Pfi pouZiti neblokujiciho pfenosu dat neni Zadn4 zaruka, Ze data jsou validni

(prenos nemusi byt kompletni).

4.5 Programovaci model

Kazdy programator miiZe naimplementovat stejny algoritmus jinym zpisobem. Z tohoto
divodu musi byt programovaci model flexibilnéjsi nez hardwarové orientovany piesné
definovany vykondvaci model. OpenCL ma definovany dva rizné programovaci modely, a
to Datové paralelni programovaci model (Data-Parallel Programming Model) a Ulohové
paralelni programovaci model (Task-Parallel Programming Model). Mize byt pouZita

1 jejich kombinace.

4.5.1 Datové paralelni programovaci model

Datové paralelni programovaci model se zaméfuje na datové struktury, jejichZ slozky

mohou byt ménény soucasné. V tomto modelu je tudiZz vypocet definovén jako sekvence
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instrukei, kterd je aplikovdna na vSechny slozky datové struktury. Indexovy prostor
vykondvaciho modelu, jehoz soucésti jsou work-items, jednoznacné definuje, jak jsou
work-items namapovany na slozky datové struktury. V idedlnim piipadé pripadé jeden
work-item na jednu slozku dat, v OpenCL to vSak nemusi vzdy platit. Jednoduchy piiklad

datového paralelismu je zndnornén na Obrizku 4.5.

task(i) {return i *i;}

Avector=|6|2|1|5[1][0|8|2|2]|9|3|7|4|6|5|9]|7

-

Aplikace task(i) na kazdy prvek vektoru A

-

A_result=136|4 |1 (25(1|0|64|4|4|81|9 (49(16(36|25|81|49

Obrazek 4.5: Jednoduchy piiklad datové paralelniho programovaciho modelu

4.5.2 Ulohové paralelni programovaci model

Ulohové paralelni programovaci model rozloZi feSeny problém na tlohy, které mohou
béZet zaroven. Aby mohly byt tyto tlohy vykonany, dojde k jejich namapovani na procesni
elementy. JelikoZ se dlohy z hlediska vypocetnich poZadavki zna¢né 1isi, je obtiZné zajistit,
aby vSechny dokoncily vypocet ve stejnou chvili. OpenCL povaZzuje za tlohu kernel, ktery

se spusti jako jeden work-item.
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5 Navrh algoritmu pro GPU

Tato kapitola se zabyva upravou algoritmu sledovani Voronoi hran tak, aby bylo docileno
urychleni konstrukce Voronoi diagramu, pficemz k tomu bude vyuZit vypocet na GPU.
Jak bylo uvedeno v Sekci 3.2, GPU md zabudovanou nativni podporu pro paralelizaci,
a urychleni algoritmu pomoci GPU bude smétfovat touto cestou. Aby bylo mozné vyuzit
GPU vypocet efektivné a bylo skute¢né€ dosazeno urychleni, musi byt nejprve identifiko-
vany vypocetné nejnarocnéjsi ¢asti algoritmu a rozhodnuto o tom, zda je vhodné tyto ¢asti
pocitat pomoci GPU.

V této kapitole se zabyvame teoretickym principem feSeni problému, pfi¢emz pro lepsi
predstavivost je feSeni uvedeno s vyuZzitim thlové vzdalenosti. Behem implementace
algoritmu vSak nepocitdme piimo uhlovou vzdélenost, ale pro porovndvani vyuZividme

normalizovanych smérovych vektorti ramen uhlu.

5.1 Paralelizovatelné casti

Modifikace algoritmu trasovéni hran, kterd umoziuje provedeni ¢asti vypoc¢tu na GPU,
coz vede k urychleni konstrukce Voronoi diagramu, vychdzi z formulace zékladni verze
algoritmu, kterd je uvedena v Sekci 2.5.2. Vypocet koncového vrcholu pak probihd pomoci
postupu uvedeného v Sekci 2.5.3, pfiCemz je zahrnuta dprava popsand v Sekci 2.5.5.
nout, zda jsou paralelizovatelné na GPU. Vypocetné€ ndroc¢né je bezpochyby hleddni kon-
covych vrcholll jednotlivych hran uloZenych v zasobniku, dokud neni zdsobnik prazdny.
Pokud by byla paralelizace vykondvana na CPU pomoci vldken, pak je paralelni béh celé
této ¢asti algoritmu mozZny a v knihovné awVoronoi je jiz implementovén. Tato diplomovéa
préce si vSak klade za cil provést paralelizaci pomoci vypoctu na GPU a ta by byla pro cely
tento usek algoritmu nemoznd. Dlvody, pro¢ neni vhodné ¢i mozné realizovat vypocet
celé této Casti na GPU, jsou nésledujici:
e Pri paralelizaci uvedeného useku algoritmu by bylo zapotiebi sdilet mezi hostitel-
skym systémem a OpenCL zafizenim rizné struktury, které reprezentuji hranovy

graf a jeho komponenty. Déle by musel byt sdilen také zasobnik, do néjz se ukla-
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daji hrany, které maji byt trasovany, protoZe by musel byt alokovdn v globalni
paméti, aby k nému mély pristup vSechny work-items. Sdileni dat mezi hostitelem
a OpenCL zafizenim vSak z hlediska datovych typl poskytuje omezené mozZnosti.
Pfimo je umoznéno sdilet pouze primitivni datové typy, buffery a obrazky. Rizné
datové struktury by bylo mozné sdilet pouze pomoci byte bufferu, ale nebylo by za-
ruéeno, Ze program zlstane multiplatformni, a proto je doporuceno nesdilet datové
struktury. Toto omezeni by zptisobovalo pro uvedenou paralelizaci problém hlavné
kvuli potiebé sdileni zasobniku.

e Dalsi pricina, kterd znemoZni paralelizaci uvedeného tseku algoritmu, je, Ze velikost
sdilené paméti mezi hostitelskym systémem a OpenCL zafizenim by méla byt zndma
Jiz v dobé prekladu. GPU vypocty také neumoziuji dynamickou alokaci paméti.

e Pfi provadéni GPU vypoctu musi byt pfedem znama velikost feSeného problému,
coZ nejsme schopni zajistit, protoZe pfedem nevime, jaké mnoZstvi Voronoi hran
bude umisténo do zdsobniku k trasovani. Navic by bylo velmi problematické

zajistit synchronizaci pii praci se zdsobnikem a nemozné uspat work-item, dokud

do zasobniku nebudou vloZeny nova data.

V pfedchozim odstavci bylo vysvétleno, Ze neni mozné paralelizovat na GPU celé
sestavovani hranového grafu, nicméné to nevylucuje moznost pocitat na GPU néktery
z dil¢ich tkold, ktery je vypocetn€ naro¢ny. Timto tkolem je stanoveni ¢tvrtého generdtoru
definujiciho koncovy Voronoi vrchol hrany, kdy jsou prochdzeny vSechny generatory
umisténé v mnoziné kandidatd. V tomto piipad€ neni potfeba sdilet Zddna data, kterad
se nedaji reprezentovat pomoci primitivnich datovych typd, je piedem znama velikost
feSeného problému a neni problém se stanovenim velikosti sdilené paméti predem.

Pfi hledani koncového vrcholu dochédzi k zredukovani mnoZiny generatori pomoci
porovnavani thlovych vzdélenosti na jeden generator definujici tento koncovy vrchol.
V GPU vypoctu se pro tyto Gcely vyuZziva tzv. redukcni operace, jejiz prabéh je zndzornén
na Obréazku 5.1, pfi niZ je potfeba provadét synchronizaci dat pomoci bariéry po kazdé

iteraci.

5.2 Problém s numerickou presnosti a stabilitou

Knihovna awVoronoi, kterd konstruuje aditivné vazeny Voronoi diagram, je primarné vy-
uzivand pro analyzu biomolekul, pfi¢emz biomolekuly maji takovou strukturu dat, Ze je
potieba pro zajisténi spravnosti konstrukce Voronoi diagramu vyuZivat vypocet v pohyb-

livé fadové Carce s dvojitou presnosti. Pouziti dvojité ptesnosti je velice dilezité hlavné
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Obrazek 5.1: Redukéni strom a SIMD mapovéani

pfi vypoctu uhlové vzdalenosti pro tcely porovnavani. Dvojitd presnost je taktéz dilezita
v nékterych vypoctech prazdné tecné sféry, aby byla zachovana numerick4 stabilita feSeni
soustavy rovnic (2.5). JelikoZ implementace navrZzené tpravy algoritmu sledovéni hran,
ktera je urychlena pomoci vypoctu provadéného na GPU, je soucdsti knihovny aw Voro-
noi, pak pro zajisténi jeji spravné funkénosti musi byt pouZita dvojitd pfesnost hodnot
v plovouci fddové Carce.

Na druhou stranu pfi pouZiti dvojité presnosti ve vypoctech provddénych na GPU
neni zcela vyuZito potencialu GPU. Tato kontraproduktivnost je zpisobena tim, Ze pouze
relativné malé mnoZstvi jader osazenych na GPU umi pracovat s ¢isly v pohyblivé fadové
¢arce s dvojitou presnosti. Ostatni jadra umoziiuji vypocet pouze v jednoduché presnosti.
Vysvétleni tohoto faktu je jednoduché, primdrni ucel grafické karty byl vZdy zaméfen na
renderovani grafiky, pro které je jednoducha presnost dostacujici.

Z uvedeného plyne, Ze konstrukce diagramu musi byt provedena tak, aby byla zaprvé
zajiSténa spravnost feSeni a za druhé byla pii vypoctu na GPU co nejméné vyuZivana dvo-
jitd presnost. Tato podminka vedla k tomu, Ze byl vyuZit dvoufdzovy vypocet koncového
vrcholu Voronoi hrany, konkrétné dvoufazové stanoveni generdtoru koncového vrcholu.
Tyto faze maji nasledujici funk¢énost:

1. faze
Abychom nasli koncovy vrchol v, Voronoi hrany e, musime pro vSechny kan-
didaty b; € K spocitat v jednoduché ptesnosti thlovou vzdélenost 6; stfedu
prazdné tecné sféry S;, kterd se dotykd kandidata b; a tfech generdtorli by, by a
bys definujicich hranu e, vzhledem ke startovnimu vrcholu hrany v,. Poté po dvo-
jicich porovnavame vypoctené thlové vzdalenosti (pfesny postup porovnavani
bude popsan pozdéji). Jako generdtor koncového vrcholu vybereme z porovna-

vané dvojice toho kandidéta, pro néjz je thlova vzdalenost mensi. Tzn. pokud
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napiiklad porovndvdme vzdalenosti 0; a 0 a plati 0; < 0y, pak jako generator
koncového vrcholu vybereme kandidata b;. Takto pokracujeme v porovnédvani,
dokud neziskdme jediny generator b.y, jehoZ tihlova vzdilenost je minimdlni, a
tudiZ s nejvétsi pravdépodobnosti definuje koncovy vrchol hrany. KdyZ méme
nalezeného kandidata b.; s minimdlni Ghlovou vzdalenosti 0., projdeme jesté
jednou vSechny spocitané thlové vzdélenosti a pro kazdou z nich testujeme, zda
absolutni hodnota rozdilu této vzdélenosti a minimdlni thlové vzdélenosti 0. je
menSi nez definovany prah. Je-1i podminka splnéna, dojde k zarazeni kandidata
odpovidajiciho dané dhlové vzdalenosti do mnoZiny podezielych generatori S.
Tzn. pokud napiiklad testujeme vzddlenost 0; a plati |6, — 6.;| < thres, pak je
kandidat b; zafazen do mnoZiny podezielych generatorti S. Po skoncenf této faze
tudiZ mizeme ziskat neprazdnou mnoZzinu podezielych generdtorti, na kterou je
potieba aplikovat druhou fazi vypoctu.
2. faze

V druhé fazi vypoctu koncového vrcholu v, hrany e pocitime pro vSechny gene-
ratory b; z mnoziny podezielych kadidatt S uhlovou vzdalenost 6; stfedu prazdné
tecné sféry S;, kterd se dotyka generdtoru b; a tfech generatorti by, bye a bys defi-
nujicich hranu e, vzhledem ke startovnimu vrcholu hrany v, ve dvojité presnosti.
Poté opét po dvojicich porovnavame vypoctené thlové vzdalenosti a jako gene-
rator koncového vrcholu vybereme z porovnavané dvojice kandidéta, pro néjz je
thlova vzdalenost mensi. Takto pokracujeme v porovndvani dokud neziskdme
jediny generéator b4, pro néjz je thlova vzdalenost minimalni.

Timto dvoufazovym prichodem ziskame maximalné dva generatory (z kazdé faze je-
den), které mohou definovat koncovy vrchol. Ty jiZ mezi sebou porovndme v hostitelském
systému, ktery je definovén ve dvojité presnosti.

Poznamenejme, Ze v pvni fazi se do vypoctu mohla zapojit vétSina jader osazenych na
GPU, ¢imz bylo plné vyuZito jeho potencidlu. V druhé fazi pak bylo vyuZito pouze malé
mnozstvi jader, které umoziiuje vypocet ve dvojité presnosti, nicméné tomu odpovidala

1 velikost problému, které byla v prvni fazi zna¢né zredukovana.

5.3 Shrnuti algoritmu

V této sekci pro prehlednost shrneme cely algoritmus trasovani hran pomoci GPU. Tzn.
popiSeme zde algoritmus probihajici na hostitelském systému 1 jednotlivé kernely spous-
téné na GPU.
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5.3.1 Upraveny algoritmus sledovani hran

Trasovani Voronoi hran probiha z principialniho hlediska stejnym zptisobem, jako probiha
v algoritmu publikovaném Kimem a kol., ktery je uveden v Sekci 2.5.2. AvSak jednotlivé
ucelené Césti algoritmu probihaji podle odliSného postupu: Nalezeni prvniho Voronoi
vrcholu, ktery umoziuje zacit trasovat hrany, je provedeno podle Algoritmu 2.2. Vypocet
koncovych vrcholii jednotlivych hran pak probihd na GPU pomoci dvoufdzového
prichodu, jehoZ mysSlenka byla nastinéna v pfedchozi Sekci 5.2 a jehoz algoritmus
je uveden v Sekci 5.3.2. JelikoZ je pouzivan vypocet provadény na GPU, nesmi byt
opomenuto roz$itit ptivodni postup trasovani hran o pfipojeni hostitelského systému

k OpenCL zafizeni. Pro pfehlednost je trasovani hran popsano Algoritmem 5.1.

Algoritmus 5.1: Algoritmus sledovani hran na hostitelském systému

Vstup: MnoZina generujicich kouli B
Vysledek: Hranovy graf G = (V, E)
1 inicializace OpenCL zafizeni - pfipojeni hostitelského systému
2 vy < vyhledéni poc¢ate¢niho vrcholu
3 VlozZeni ¢tyf Voronoi hran ey, €1, e a es, jejichZ pocatecni vrchol je vy, do
zasobniku stack
4 while stack neni prdazdny do
5 e <—stack.pop()
6 Vypocet koncového Voronoi vrcholu v; hrany e pomoci prazdné tecné sféry, viz
Algorimus 5.2. Pokud je vypocitany vrchol jiz definovan, pouZijeme postup
uvedeny v Sekci 2.5.4.
7 Nové vypocitany vrchol definuje dalsi tfi hrany e;q, ;0 a e;3, které z néj

vychdzeji = VloZime tyto tfi hrany, jejichZ pocate¢ni vrchol je v;, do

L zasobniku.
return (V, F)

®

5.3.2 Nalezeni generatoru koncového vrcholu

Vypocet koncového Voronoi vrcholu trasované Voronoi hrany probihd na GPU. Vypocet
provadime ve dvou fazich, jelikoZ se jednalo o nejlepSi kompromis mezi vypoctem
ve dvojité presnosti, kterd je v nékterych konfiguracich nutnd pro spravnost Voronoi
diagramu, a vyuZzitim potencidlu grafického hardwaru. Prvni fize je provedena pro
vypocet kazdého koncového vrcholu a je pouzita jednoducha presnost ¢isel v pohyblivé

radové Carce. Druha faze je provedena teprve tehdy, je-li mnoZina podezielych kandidati,
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kterd je generovana v prvni fazi, neprdzdnd, a je pouZita dvojita pfesnost ¢isel v pohyblivé

fadové Carce. V druhé fazi tudiz jiz neni plné vyuzito potencidlu grafického hardwaru.

Algoritmus 5.2: Vypocet koncového vrcholu na hostitelském systému

10

11

12

13

14

Vstup: Startovni vrchol vg; Ctvefice generdtorl by, bys, bys a b; hrana e definovdna
gate koulemi by, by a b,3; mnozina kandidatd K = B\ {by1, by2, by3};
imaginarni nekonecny generator b,

Vysledek: Prazdna tecna sféra S, a generator b, € K

Seco + normdla te¢né roviny ke tfem generdtordm by, bgo, bys a boo

Ses < tecnd sféra ke generdtortim by, byo, by3 a by € K, pokud je vice feSeni
vybereme to s mensi thlovou vzdalenosti

1. faze vypoctu na GPU - Stanoveni ¢tvrtého generdtoru b,y koncového vrcholu
hrany e v jednoduché presnosti, viz Algoritmus 5.4. Inicializacni kandidat

bin, = boo. Zaroven ziskdme mnoZinu podezielych kandidata S, viz Algoritmus 5.3.
Sey 4 tecnd sféra ke generdtortim b1, byo, by3 a by € K, pokud je vice feSeni
vybereme to s mensi tihlovou vzdalenosti

if S neni prdzdnd mnoZina then

2. faze vypoctu na GPU - Stanoveni ¢tvrtého generatoru b4 koncového vrcholu
hrany e ve dvojité piesnosti, viz Algoritmus 5.5. Inicializaéni kandidat

bin, = boo.

Seq < tecnd sféra ke generdtorim by, b0, bys a beq € K, pokud je vice feSeni

| vybereme to s men$i uhlovou vzdélenosti
Se +— Seoo
be +— b
foreach S; € {S.;, Scf, Sea} do
if 6, < 6. then
Se < S;
b < b;

return (S, b.)

Pfi vypoctu koncového vrcholu, je na hostitelském systému nejprve stanovena te¢na

sféra dotykajici se generdtorl by, by a by definujicich hranu e a imagindrniho neko-

nec¢ného generdtoru b, ktery zplisobi, Ze tecnd sféra degeneruje na rovinu. Imaginarni

nekonecny generdtor a jemu odpovidajici thlova vzdilenost vzhledem k startovnimu

vrcholu v, jsou zdroven inicializaénimi hodnotami pro vypocet na GPU. Dile je z hos-

titelského systému taktéz proveden vypocet te€né sféry pro generatory, které definuji
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pocatecni vrchol vy, tato konfigurace musi byt znovu pocitana z toho diivodu, Ze Ctverice
generatori mize definovat dva Voronoi vrcholy, coZ bylo uvedeno v Sekci 2.1.1. Poté hos-
titelsky systém nasdili data OpenCL zafizenim a pocka na vysledky vypoctl provadénych
na GPU. Ddle vypocte te¢nou sféru ke generdtorim hrany e a generatoru b,y ziskanému
z prvni faze. Pokud navic prvni faze stanovila podezielé generdtory, je proveden vypocet
teCné sféry i pro vysledek ziskany béhem druhé faze. Celkové ma tedy hostitelsky sys-
tém vypoctené 3-4 te¢né sféry, které jsou kandidaty na koncovy vrchol. Z nich vybere
sféru s minimédlni dhlovou vzdélenosti vzhledem k po¢ate¢nimu vrcholu v, jejiz stied je

koncovym vrcholem Voronoi hrany. Cely postup je popsdn Algoritmem 5.2.

1. faze

Postup této faze je podrobné popsan v Sekci 5.2. Hleddni kandidata s minimdlni dhlovou
vzdalenosti probihajici na jednotlivych GPU jadrech odpovida Algoritmu 5.4.

Béhem vyhleddvani kandiddta mtze dojit k potiZim s numerickou stabilitou pii
vypoctech stiedl teénych sfér a pii vypoctech jednotlivych dhlovych vzdélenosti. Z toho
ditvodu musi byt stanovena mnoZina podezifelych kandidatd S. Postup vyhledavani
podezielych kandidatt, ktery je provadén na jednotlivych jadrech GPU, odpovida
Algoritmu 5.3 a potfebuje zndt minimdlni dhlovou vzdalenost 6,,;,, kterd odpovida

thlové vzdalenosti kandidata b. ¢, jenz byl stanoven pomoci Algoritmu 5.4.

Algoritmus 5.3: Algoritmus provadény na jadrech GPU - 1.faze - urCeni mnoziny
podezielych kandidati
Vstup: Mnozina kandidatd K = B \ {by1, by2, bys, bs} o velikosti n — 4; pole

thlovych vzdalenosti © o velikosti n — 4 pro jednotlivé kandidéty z

mnoziny K'; minimdlni dhlova vzdalenost 6,,,;,

Vysledek: MnozZina podezielych kandidatt S

1 if 1 < n — 4 then

// thres je konstanta uddvajici prah

2 if |©; — 0,,:n| < thres then

/* Operace add zde znac¢i ulozZzeni podezrelého

kadiddta na prvni volnou pozici v poli */

3 S.add(b;)
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Algoritmus 5.4: Algoritmus provddény na jadrech GPU - 1. faze - hledani kandidata

Vstup: Startovni vrchol v; trojice generatorii by, bye a bys definujicich hranu e;
¢tvrty generator by definujici startovni vrchol v,; mnoZina kandidatt
K = B\ {bg1,by2, by, bs} o velikosti n — 4; inicializa¢ni kandidat b;,, a
jeho thlova vzdalenost 6;,,; velikost problému size
Vysledek: Generator b, ¢, jehoZ Ghlova vzdélenost je minimdln{; pole dhlovych
vzdalenosti © pro jednotlivé generatory z mnoziny kandidati
/* Velikost problému size je nejbliz3i vy33i mocnina
¢isla 2 vzhledem k velikosti mnoziny kandiddtda a udava
polet reSenych Ukoll v ramci problému. Kazda work-item
znd index i redeného ukolu */
1 if 1 < n — 4 then
2 bije K // i znaci pozici prvku v mnoziné K
3 0; < dhlovd vzdalenost stiedu tecné sféry S.; ke generatorim b1, by2, bys a b;

vzhledem k vrcholu v,
4 @z — 61

5 else

6 bz < bzn

7 01 — 9m
8 Synchronizace

9 for offset = size / 2 downto [ step offset /2 do

10 if i < offset then

11 if 0, of5er < 0; then
12 bz A bi—i—ojj‘ﬁvet

13 Qz — gi—l—oﬁ’sel

14 Synchronizace

// vysledny generdtor bude ulozZen na pozici 0

2. faze

Stejné jako postup prvni faze je 1 postup druhé faze popsan v Sekci 5.2. Vypocet prova-
dény na jednotlivych jadrech grafického hardwaru pti druhé fazi odpovida Algoritmu 5.5.
Tato faze je vykondvana jen v piipad€, Ze prvni faze stanovila neprdzdnou mnoZinu

podezielych generatorti S.
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Algoritmus 5.5: Algoritmus provddény na jadrech GPU - 2. faze - hledani kandidata

10

11

12

13

Vstup: Startovni vrchol v,; trojice generatorti by, bys a bys definujicich hranu e;
ctvrty generdtor b, definujici startovni vrchol v,; mnozina podezrelych
kandidatd S o velikosti m; inicializa¢ni kandidat b;,, a jeho thlova
vzdalenost 6,,,; velikost problému size

Vysledek: Generator b.,4, jehoz ihlova vzdalenost je minimalni

/* Velikost problému size Jje nejblizsi vys$Si mocnina

¢isla 2 vzhledem k velikosti mnozZiny podeztelych

kandidatd a uddva pocet resSenych ukold v rdmci
problému. Kazdad work—-item znd index ¢ fesSeného ukolu */
if i < m then

bieS// 1t znaCi pozici prvku v mnoziné S

0; < dhlovd vzdalenost stiedu tecné sféry S.; ke generadtorim by, byo, bgs a b,

vzhledem k vrcholu v,
else

bz‘ < bin

(91- < ein

Synchronizace
for offset = size /2 downto [ step offset /2 do
if i < offset then
if 0,1 e < 0; then
bi < bitofser
i < Oitofser

Synchronizace

// vysledny generdator bude uloZen na pozici 0
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6 Dalsi urychleni algoritmu

Pomoci tpravy algoritmu sledovani hran umoznujici vypocet Voronoi diagramu na GPU,
kterd byla popsand v Kapitole 5, bylo sice oproti standardni verzi dosaZeno urychleni,
nicméné pro velké molekuly je konstrukce diagramu timto zpisobem stdle Casoveé narocna.
Proto se v této kapitole zaméfime na moznosti dalSiho urychleni algoritmu sledovéni hran

pomoci vypoctu na GPU.

6.1 Motivace

Pfi hledani koncového vrcholu v, Voronoi hrany e pomoci algoritmu trasovani hran do-
chézi k prochazeni celé mnoziny kandidati K, pfi¢emzZ je potieba pro kaZdou generujici
kouli z této mnoZiny vypocitat odpovidajici smérovy vektor reprezentujici thlovou vzdé-
lenost vzhledem k pocdte¢nimu vrcholu Voronoi hrany. Abychom vSak mohli vypocitat
smérovy vektor daného generdtoru b;, musi byt vypoctena tecnd sféra dotykajici se tohoto
generdtoru a tif generdtorQ by1, bye a bys definujicich hranu, proto musi byt pro kaZdého
kandidata vyfeSena soustava rovnic (2.5). Z uvedeného plyne, Ze stanoveni smérového

vektoru je vypocetné ndro¢né operace.

6.2 Navrzena tprava algoritmu pro GPU

Ziakladni mySlenka urychleni algoritmu spoc¢iva v tom, Ze pfi hleddni koncového vrcholu
Voronoi hrany nejprve zredukujeme mnoZzinu kandidat K pro danou hranu pomoci jedno-
dussiho testu nez je porovnavani uhlové vzdalenosti. Tzn. pokud generdtor z mnoZiny K
splituje testovaci podminku, pak jej uloZime do zredukované mnoZziny kandidati R. Pokud
po otestovani vSech generdtorti z mnoziny K bude mnoZina zredukovanych kandidatd R
prazdnd, provedeme pfifazeni R := K. Nasledné jiZ budeme provadét Algoritmus 5.2,
pficemz vstupni mnozina kandidatt bude odpovidat mnoZiné R.

V dalsi ¢asti této kapitoly se budeme zabyvat stanovenim testovaci podminky, pomoci

které dokazeme zredukovat mnozinu kandidati K a dosdhneme tim urychleni vypoctu.
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6.3 ZmenSeni prostoru pro vyhledavani generatoru

koncového vrcholu hrany

Jiz dfive bylo uvedeno, Ze z geometrického hlediska je Voronoi hrana kuZelosecka a je
definovéna tfemi generatory b,1, bg2 a by3. Stanoveni oblasti prostoru, ve které se zcela
urcité nachdzi ¢tvrty generdtor koncového Voronoi vrcholu, pak zavisi na tvaru této hrany,

konkrétn€ musime rozliSovat zda se jedna o hranu eliptickou ¢i neeliptickou.

6.3.1 Neelipticka hrana

V pfipadé, Ze je trasovand hrana neeliptickd, je nutno otestovat, zda néktery z jejich
generdtord by, bye a by neni imagindrni nekoneCny generdtor b.,. Pokud by jedna z gene-
rujicich kouli odpovidala tomuto generdtoru, pak neni mozné provést zmenSeni prostoru
pro vyhleddvani, a tudiZ musi byt porovnavéana ihlova vzdalenost pro vSechny generétory
z mnoZziny kandidati K. V opa¢ném piipadé je mozné prostor omezit na zakladé urcitych
kritérii.

Pfi omezovani prostoru pro vyhleddvani generatoru koncového vrcholu neeliptické
hrany mtizeme brat na zfetel dva rtizné piistupy. Prvnim pfistupem je, Ze chceme prostor
omezit tak, aby v ném byl generdtor koncového vrcholu dané hrany vzdy zcela urcité
obsazen. Druhy pfistup je, Ze pokud existuje alespoii jeden generator z mnoZziny kandidatt
K, ktery ma s definovanym podprostorem spole¢ny prinik, pak se v takto omezeném
prostoru zcela urcité nachdzi generator koncového vrcholu, v opaéném piipadé musi byt
prohleddna celd mnozZina kandidatd. Tzn. pii pouZiti druhého pfistupu nemame zajisténou
existenci feSeni v zredukovaném prostoru. JelikoZ vyuZiti této prace je pro konstrukci
aditivné vazeného Voronoi diagramu biomolekul, o kterych vime, Ze se skladaji z atomu
(odpovidaji generatorim), jenZ jsou v prostoru ve vétsing piipadli umisténé blizko sebe,
budeme v ndvrhu dpravy algoritmu pro GPU vyuZivat pfistupu druhého. Pro dplnost si

zde vSak nastinime i pfistup prvni.

Prvni pristup

V prvnim pfistupu vychazi redukce prostoru pro vyhledavani generatoru koncového vr-
cholu z toho, Ze koncovy vrchol v, bude stfedem nékteré sféry z mnoziny sfér te¢nych ke
tfem generdtorim b1, byo a by3 definujicim hranu, pfi¢emz stiedy téchto te¢nych sfér lezi
na orientované Voronoi hran€ v intervalu (v, v ], kde v, je po€dteéni vrchol hrany a v,
je vrchol hrany v nekone¢nu. Te¢na sféra S, se sttedem v bod¢€ v, odpovida roving te¢né

ke tfem generatorim hrany. Sjednoceni uvedenych tecny sfér, pak definuje podprostor, se
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kterym ma generator koncového vrcholu neprazdny prinik. Pro predstavu je tato situace
pro 2D analogii zndzornéna na Obrazku 6.1 a cely pfistup je podrobné popsan v ¢lanku
[4].

A

Obrazek 6.1: Znazornéni tecnych sfér ke gate koulim a oblasti, ve které bude umistén koncovy
Voronoi vrchol neeliptické hrany (2D analogie)

Druhy pristup

Druhym pfistupem, ktery budeme pouzivat v ndvrhu urychleni algoritmu trasovéani hran
pomoci vypoctu na GPU, dojde k omezeni prostoru pomoci krychle, jejiz stfed bude v bodé
co adélka hrany bude a(. Pro piedstavu je na Obrazku 6.2 zobrazen takto omezeny prostor
pro 2D analogii.

Stied cp omezujici krychle umistime do bodu Voronoi hrany, pro ktery plati, Ze je
sttedem sféry tené ke generdtorim by, by a by3 definujicim hranu, pficemz tato sféra
ma minimalni polomér. Stfed te¢né sféry s minimalnim polomérem odpovidd priseciku
Voronoi hrany s rovinou, kterd je uréena stfedy tif generdtorti hrany. Tento bod byl jako
stfed omezujici krychle zvolen z toho diivodu, Ze neeelipticka Voronoi hrana je podle néj
symetricka.

Predpoklddejme, Ze by1, bys a byz jsou generdtory neeliptické Voronoi hrany a generator
bys md z uvedenych generdtorti nejmensi polomér r 3. Pak bez ztrity na obecnosti miizeme
zmensSit polomér vSech generatord o hodnotu r,3, ¢imZ generdtor by3 piejde na bod, a

aplikovat transformaci tak, aby generdtor b,3 odpovidal pocatku soufadného systému.
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Obrazek 6.2: Znazornéni podprostoru, ve kterém se bude vyhledavat koncovy generator kon-
cového vrcholu (2D analogie). Sedé generatory piredstavuji zredukovanou mnozinu kandidati,
oranZové generdtory patii mezi vyfazené kandidaty.

Bod cp = (z,y, z) mizeme nyni stanovit feSenim nésledujici soustavy rovnic:

mT + noy +nzz =0 (6.1a)

(@ —20)” + (Y = yg)? + (2 = 20)* = (r +701)° (6.1b)
(= 2g2)2 + (Y — Yg2)® + (2 — 202)* = (1 + 12)° (6.1¢)
2+t + 2 =0 (6.1d)

kde n = (n1,n2,n3) je normdlovy vektor roviny stfedi generatord hrany, a tudiz plati
n = ¢y X C42. Nakonec musime pro takto vypocitany bod provést zpétnou transformaci
do ptivodniho systému rovnic. Druhou moznosti, jak vypocitat bod cp, je nalézt extrém
Voronoi neeliptické hrany. To 1ze provést stejnym postupem jako pii hledani extrému elip-
tické hrany, ktery je uveden v Sekci 6.3.2, pricemz stfed omezujici krychle bude odpovidat
extremdlnimu bodu, jenz je definovan jako stfed koule s nezdpornym polomérem.

Délka hrany ap omezujici krychle by méla byt v navrZzené tipravé algoritmu volena
experimentalné tak, aby pii vyhleddvani koncového vrcholu hrany co nejméné dochédzelo
k prohleddvani celé mnoziny kandidét /&, ale na druhou stranu, aby nebyla zredukovana

mnozina kandidati R moc velkd. Navrhujeme zacit na hodnoté dané vztahem:

ao = 2max{lcg — coll +7g1. [leg2 — coll + 72, [[cgs — coll + g3, lvs — coll + 75}, (6.2)
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kde (c,4, 74;) jsou geometrie generatord Voronoi hrany a (v, ;) udava geometrii poc¢atecni
tecné sféry, a na zdklad€ vysledki pro riizné molekuly tuto hodnotu upravit tak, aby byly
splnény poZadavky.

Testovaci podminka pro umisténi generétoru b; = (x;, y;, z;, ;) € K do zredukované

mnoziny kandidati R je:

a
|z; — xo §7O+7“i A

a
w—vol <% +r A ©3)

a
|Zi—20’ §£+Tl

6.3.2 Elipticka hrana

Tecnd sféra definujici koncovy vrchol eliptické Voronoi hrany bude leZet v oblasti prostoru,
kterd mé tvar koule. Aby bylo moZné urcit stied a polomér této omezujici koule, musi
byt nejprve stanovena rovnice popisujici eliptickou Voronoi hranu. Matematicky popis
Voronoi hrany lze vypocitat podobné jako Voronoi vrchol, viz Sekce 2.4.1. Hrana je
definovéna generatory bg1, byo a bys, pfi¢emZ predpokldddme, Ze generator b,3 md nejmensi
polomér r43. Pokud polomér vSech tff generdtori zmensime o hodnotu 7,43 a aplikujeme
na né translaci, jejiZ vektor posunuti je —cy3 , kde c,3 je stied generatoru by3, pak popis

hrany ziskdme vyfeSenim ndsledujici soustavy tif rovnic o ¢tyfech nezndmych:

(z—20)°+ (W —yn)’+ (z—20)° = (r+ry) (6.4a)
(. —202)° + (Y — Yg2)® + (2 — 22)* = (1 +142)* (6.4b)
2 + y2 + 22 =r?, (6.4¢)

jejiz vysledek je mozné formalné popsat rovnosti:
At + 2Bts + Cs* + 2Dt + 2Es + F =0, (6.5)

kde A, B, C, D, E a F jsou koeficienty kuZelosecky. KdyZ mdme stanovenu rovnici
Voronoi hrany, potfebujeme vybrat z mnoZiny sfér (viz Obrazek 6.3), které jsou te¢né ke
trem generatorim definujicim hranu a jejichz stfedy leZi na dané hran¢, sféru s minimalnim
resp. maximalnim polomérem. Stiedy téchto dvou sfér odpovidaji extrémim na eliptické
Voronoti hrang, které 1ze urcit pomoci derivace implicitni funkce popisujici tuto hranu. Tzn.

budeme derivovat rovnici (6.5), pficemz pfedpoklddame, Ze s je funkce jedné proménné
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t, podle které budeme derivovat. Derivace této funkce pak je:

ds At+ Bs+ D

=TT 6.6
dt Bt+Cs+ E (6.6)

a extrémy ziskame vyfeSenim nasledujici soustavy rovnic:
At+Bs+D =0 (6.7a)
At + 2Bts + Cs* + 2Dt + 2Es + F = 0. (6.7b)

KdyZ médme stanoveny extrémy m = (t,,, $;m) @ M = (tpr, Spr), uréime geometrii jim

odpovidajicich te¢nych sfér dosazenim do vztahu:
S(t,s) = a+ su+to, (6.8)

kde S(t,s) = (c,r) oznaluje teCnou sféru se stiedem v bod€ ¢ a polomérem r a vektory
a, u a v definuji rovinu hrany. Nakonec pro takto vypocitané sféry provedeme zpétnou

transformaci do ptivodniho systému soufadnic a zmenS§ime jejich polomér o r3.

Obrazek 6.3: Znazornéni te¢nych sfér ke gate koulim a oblasti, ve které bude umistén koncovy
Voronoi vrchol eliptické hrany. Prevzato z [4].

Nyni méame stanoveny te¢né sféry s extrémnimi poloméry a miiZzeme tudiZ uréit geome-

s s ¥

trii koule Sp = (co, 70), kterd bude omezovat prostor pro vyhledani ¢tvrtého generatoru
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bya koncového vrcholu. Stied a polomér této omezujici koule je ddn nésledujicimi vztahy:

1 max ~— ! 'min mazxr — Cmin

Co = % (Cmin + Craz + (T ! )(C ¢ )> (69)
2 Hcmax - szn”
1

ro=75 (rmin + Tmaz + ||Cmaa: - Cmm”) . (610)

2

kde Siin = (Cmin, Tmin) 1€SP. Smaz = (Cmazs Tmae) j€ te€nd sféra s minimalnim resp.
maximalnim polomérem.
Testovaci podminka pro umisténi generatoru b; = (¢;,7;) € K do zredukované mno-
ziny kandidata R je:
lci — coll* < (ri +10)> (6.11)
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7 Implementace

s ¥ 2

Hostitelska cast algoritmu sledovéani hran upraveného pro vypocet na GPU, ktery rozsifuje
knihovnu awVoronoi, je naimplementovdna v jazyce Java. Tento programovaci jazyk
byl zvolen proto, Ze v ném je provedena implementace celé knihovny awVoronoi. Pro
implementaci vypoctu na GPU byl zvolen standard OpenCL, jelikoZ neni podminén
vyuZzitim hardwaru od konkrétniho vyrobce, a tudiZ umoZiiuje provadét obecné vypocty
na vétSiné GPU. Propojeni Javy s OpenCL umoZiiuje knihovna JOCL [1].

Implementace konstrukce Voronoi diagramu pomoci trasovani hran, kterd vyuziva
vypocet na GPU, je provedena na zdkladé upraveného algoritmu popsaného v Sekci 5.3,
konkrétné jsou vyuzity Algoritmy 5.1 — 5.5. V této kapitole jsou uvedeny detaily, které
je potfeba zahrnout do implementace, aby byla zajiSténa spravnd funkcnost konstrukce

Voronoi diagramu.

7.1 Hostitelska cast

Hostitelska ¢ast programu je spousSténa na hostitelském systému (vétSinou CPU) a umoz-

fuje spravu OpenCL prostiedi.

7.1.1 Paralelni vypocet pomoci OpenCL API

Provedeni paralelniho vypoctu pomoci OpenCL API je mozZno rozdélit do péti ¢asti, jejichz

popisem se budeme nyni zabyvat.

Inicializace

Béhem tohoto kroku jsou zjiStény informace o platformédch a je provedeno vytvoreni
kontextu, ve kterém béZi vypocty, a volba zafizeni. Nejprve je zvolena platforma (viz
Sekce 4.2), ktera je reprezentovana objektem c1_plat form, a jejiZ inicializace je zajis-
téna funkci c1GetPlatformIDs (...).

Déle je na zdkladé ziskanych informaci o platformé vytvoren kontext (viz Sekce 4.3.1),

kterému jsou zdaroven prifazena vSechna fyzickd zafizeni dostupnd pro zvolenou

44



platformu. Kontext je v OpenCL referencovin pomoci objektu cl_context, pfi-
¢emZz jeho inicializace vcetné ziskdni dostupnych zafizeni je provedena pomoci
funkce clCreateContextFromType (...). Kazdé OpenCL zafizeni lze specifi-
kovat jeho identifikdtorem, ktery je reprezentovan pomoci objektu cl_device_id.
Pole téchto identifikdtorti pro nalezend a pouzitd zafizeni je ziskdno pomoci funkce
clGetContextInfo (...), pfifemZ parametr param_name je nastaven na hodnotu
CL_CONTEXT_DEVICES.

Nakonec je pomoci funkce c1CreateCommandQueue (. . .) vytvofena piikazova

fronta (viz Sekce 4.3.2), kter4 je reprezentovana objektem c1_command_queue.

Tvorba kernelu

V tomto kroku se vytvafi OpenCL programy, které se skladaji z mnoZiny kerneld a
funkct, které jsou z jednotlivych kernell volané. Kernel za¢ind identifikatorem __kernel
a jeho ndvratovy typ musi byt void. Zdrojovy kéd OpenCL programu je uloZen v sou-
boru, ze kterého musi byt nacten do pole stringli. Nacteni souboru je zajisténo metodou
oclLoadProgSource (.. .),Jjez]je soucasti tiidy OpenCLProgramReader. Z na-
¢teného zdrojového kodu se pomoci funkce c1CreateProgramWithSource (.. .)
vytvori program, ktery je ndsledné zkompilovan funkci c1BuildProgram(. . .).Dadle
je poskytnuta funkce c1GetProgramBuildInfo (.. .), kterd umoziiuje zobrazit log
s pfipadnymi chybami, které vznikly v pribéhu kompilace. Kompilace probiha vzdy za
béhu hostitelského programu.

Nakonec jsou po uspésné kompilaci ziskdny pomoci c1_kernel objektl vstupni
body do programu. Objekt typu cl_kernel je vytvofen na zdkladé funkce

clCreateKernel (...).

Alokace paméti

Pamét pro OpenCL zafizeni je alokovdna pomoci funkce c1CreateBuffer(...) a
je reprezentovana datovym typem c 1 _mem. Pfistup k paméti je definovan na zdklad€ para-
metru £1lags. Takto alokovana pamét je vyuzita za ucelem sdileni dat mezi hostitelskym

systémem a OpenCL zafizenimi.

Spusténi kernelu

Predtim nez je moZzné kernel spustit, musi mu byt nastaveny argumenty. K tomu je

vyuzita funkce clSetKernelArg (.. .), kterd je voland pro kazdy argument. Poté,
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co jsou argumenty nastaveny, je mozné zavolat vykondvéani kernelu pomoci ptikazu

clEnqueueNDRangeKernel (...).

Ukonéeni

Po skonceni kernelu je potfeba precist vyslednd data ze sdilené paméti, toho je dosazeno
pomoci clEnqueueReadBuffer (...). Nakonec jsou jesté uvolnény nepotiebné

vypocetni prostfedky a pamét pomoci c1Release.

7.1.2 Sdileni struktur

Z Algoritmil 5.4 a 5.5 je patrné, Ze potfebujeme sdilet strukturu, kterd definuje generujici
kouli, a strukturu reprezentujici Voronoi vrchol.

Vypocet probihajici na GPU potiebuje pro tispésné dokonceni znat geometrii (tzn. stted
a polomér) generujici koule a jeji jednoznacny identifikator slouzici k vyhledavani pii-
slusné koule v mnoziné generatort. Identifikator je reprezentovan pomoci datového typu
int a geometrie pomoci vektorového datového typu c1_float4 resp. c1l _double4
v zavislosti na poZadované presnosti vypoctu, pfi¢emz prvni tfi sloZky vektoru predstavuji
soufadnice stiedu a ¢tvrtd slozka udava polomér generujici koule.

Pro ucely vypoctu na OpenCL zatizenich je tieba u Voronoi vrcholu znat geometrii
odpovidajici te¢né sféry a mnoZinu Ctyt generatort, které se této sféry dotykaji. Geome-
trie te¢né sféry je reprezentovana pomoci vektorového datového typu c1_float4 resp.
cl_double4 opét v zdvislosti na pozadované piesnosti. Ctvefice generatort definujici
Voronoi vrchol je pak reprezentovana pomoci vektorového datového typu cl_int4, ve
kterém jsou uloZeny identifikatory téchto generdtorti, a bufferu, ve kterém jsou uloZeny

jejich geometrie.

7.1.3 Viceuaroviova redukce

Algoritmy 5.4 a 5.5, které jsou vykondvéany na GPU, v sobé zahrnuji redukéni operaci, jejiz
prubéh je znazornén na Obrazku 5.1 a bude podrobné popsan v Sekci 7.2. Redukéni operaci
je vS§ak mozné provadét pouze v ramci work-group. Pokud tedy velikost mnoziny kandidatt
na generator koncového vrcholu je mensi nezZ maximalni velikost work-group, miizeme
provést reduk¢ni operaci tak, jak je posdna v Sekci 7.2. Jestlize vSak dojde k rozdéleni
ukolu do vice work-groups, je potieba provést viceuroviiovou redukéni operaci.
Predpokladejme, Ze jsou data rozdélena do p; work-groups. Princip vicetiroviiové

redukce pak spociva v tom, Ze v kazdé work-group je nad ¢asti pridélenych dat aplikovana
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reduk¢ni operace, ze které ziskdme vysledek, jenZ je uloZzen do nového pole. Pokud je
toto pole vétsi neZ maximalni velikost work-group, pak musi opét dojit k rozdé€leni dat
do p; pracovnich skupin, kde ¢ oznacuje provadénou uroven, a cely postup se opakuje tak
dlouho, dokud neplati p; = 1, coZ je podminka pro ziskdni pouze jednoho vysledného
genertoru.

Stanoveni poctu trovni, velikosti NDRange pro jednotlivé drovné a poctu work-
groups vcetné jejich velikosti v jednotlivych urovnich je provedeno pomoci metody

initialize (pocet_kandidatu) ze tiidy ReductionPass.

7.2 Kernely

Kernely implementované pro algoritmus trasovdni hran maji za tkol nalézt generujici
kouli, kterd definuje tecnou sféru s minimdalni dhlovou vzdélenosti vzhledem ke star-
tovnimu Voronoi vrcholu pocitané hrany. Tento tkol je ekvivalentni problému nalezeni
minima. Pfi hleddni minima vSak nardZime na jeden z problémi paralelni implementace
pomoci GPU, jelikoZ nemtizeme kviili paralelnimu piistupu do paméti vyuzit klasickych

metod. Tento problém je vSak mozno feSit pomoci redukéni operace.

barrier (CLK_LOCAL_MEM_FENCE) ;
for (int offset=get_local_size(0)>>1; offset>0; offset>>=1) {
if (lid<offset) { //1id = local id
if (theta[lid+offset]<thetallid]) {
theta[lid]=theta[lid+offset];
candidate[lid]=candidate[lid+offset];

}
barrier (CLK_LOCAL_MEM_FENCE) ;

Vypis 7.1: Kéd redukeni operace probihajici na jednotlivych work-item

Z uvedeného fragmentu kodu je patrné, Ze je pfi redukcni operaci vyuzivina polovina
work-items, které porovnaji levou polovinu pole thlovych vzdalenosti s pravou polovinou
amens$i thlové vzdalenosti ulozi do levé poloviny pole t het a ak nim pfislu$né generatory
uloZi do levé poloviny pole candidate. V dal$im kroku se levd polovina opét rozdéli
a cely proces se opakuje, dokud se do poli theta a candidate nepfesune na pozici s
indexem O minimdlni dhlové vzdélenost a k ni piisluSna generujici koule.

Béhem reduk¢ni operace musi probihat synchronizace, a to ptfed jejim spusténim a

poté po kazdém kroku cyklu. Synchronizace work-items je v rdmci work-group provedena
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pomoci bariéry, pfi¢emZz kazda work-item ve work-group se nejprve musi zastavit na bari-
ére, nez je kterékoliv work-item povoleno pokracovat ve vykondvani kédu nasledujictho
za bariérou. Poznamenejme, Ze v rdimci OpenCL je umoZnéna synchronizace pouze uvnitf

work-group, globalni synchronizace neni povolena.

7.2.1 Kernel pro 1. fazi vypoctu na GPU

Béhem prvni faze vypoctu hleddme Ctvrty generator koncového vrcholu Voronoi hrany,
pricemz vSechna data v plovouci fadové ¢arce maji jednoduchou pfesnost, tzn. jsou re-
prezentovany datovym typem float. Zdrojovy kéd OpenCL programu implementujici
prvni f4zi vypoctu je uloZen v souboru Kernels.cl. Tento program implementuje tfi
kernely. Kernel computeNeighbor je vykondvdn jednotlivymi work-items v prvni
urovni reduk¢éni operace. Tento kernel implementuje Algoritmus 5.4 a zpracovava cela
pole generatorti. Kernel computeNeighborNextPass je pak vykondvan jednotli-
vymi work-items ve zbylych trovnich viceuroviiové redukce. Druhy kernel se od kernelu
computeNeighbor odliSuje tim, Ze vstupnimi daty je pouze pole, jenZ obsahuje iden-
tifikatory generator vybranych v pfedchozi trovni, a pole, v némz jsou uloZeny thlové
vzdalenosti pfislusné k vybranym generatorim, které byly vypocteny v prvni drovni. Ker-
nel computeNeighborNextPass tudiZ jiz nepocitd uhlové vzdalenosti, ale pouze
provadi vybér minimalni thlové vzdalenosti, pficemz postup odpovida fadkim 10 — 15
v Algoritmu 5.4.

Soucasti prvni faze vypoctu je taktéz stanoveni podezielych generatorti pro druhou
fazi. K tomu je urcen kernel computeSuspect, ktery svou funkcénosti odpovida Al-
goritmu 5.3. Pokud je odhalena podezield generujici koule, pak je uloZen jeji identi-
fikator do pole podezielych generatori suspect. Abychom co nejvice zredukovali
velikost problému pro druhou fazi vypoctu, je potfeba, aby byly identifikatory pode-
zfelych generdtorti ukladany souvisle od zacatku pole, a aby byl stanoven jejich celkovy
pocet. K tomu bychom vSak potfebovali provadét globdlni synchronizaci, ktera vSak
v OpenCL neni umoznéna. Tento problém byl tudiz vyfesen pouZzitim atomické funkce
atomic_inc (...) na proménnou reprezentujici pocet podezielych generatori, kterd
provede inkrementaci uvedené proménné a navrati jeji ptivodni hodnotu, ktera zaroven
uddvé index prvku v poli suspect, do néjZ ma byt uloZen identifikator podezielého
generdtoru. Poznamenejme, Ze prahova hodnota thres, pomoci které se urCuje, zda je

generator podeziely, byla stanovena experimentalné.
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7.2.2 Kernel pro 2. fazi vypoctu na GPU

Druha faze vypoctu na GPU stanovi ctvrty generdtor koncového vrcholu Vo-
ronoi hrany z mnoZiny podezfelych vrcholl, pficemz jsou pouZivany hodnoty
v plovouci fadové carce s dvojitou presnosti, tzn. datovy typ double. Zdro-
jovy kéd OpenCL programu implementujici druhou fézi vypoctu je uloZen v sou-
boru KernelsDouble.cl. V tomto programu jsou implementovany dva kernely
computeNeighbor a computeNeighborNextPass, pfiCemz jejich vyuZiti je
stejné jako v Sekci 7.2.1. Kernel computeNeighbor implementuje Algoritmus 5.5.
Kernel computeNeighborNextPass pak jiz opét pouze vyhleddvd minimdlni thlo-

vou vzdalenost, pfi¢emz tento postup odpovida fadkiim 7 — 14 v Algoritmu 5.5.
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8 Experimenty a vysledky

V této kapitole jsou prezentovany vysledky, které byly ziskdny méfenim asové naronosti
vypoctu Voronoi diagramu a je provedeno jejich porovnéni s dostupnymi implementacemi.
Déle jsou zde zaznamendny vysledky testu, ktery mél za tikol stanovit pro algoritmus traso-
vani hran pomoci GPU, kolik koncovych vrcholit Voronoi hrany bude spravné vypocteno
az v prubéhu druhé faze, tj. jak velkd nepresnost vznika béhem vypoctu koncového vr-
cholu, pokud je pro &isla v plovouci fadové Carce vyuzita jednoduchd presnost. Nakonec
je zde uvedeno statistické srovnani odchylek vypoctu koncového vrcholu Voronoi hrany

v jednoduché presnosti vzhledem k vypoctu ve dvojité presnosti.

8.1 Doba vypoctu

vV s

V této sekci se zaméfime na porovnani implementace navrZzené tpravy algoritmu umoZiu-
jici vypocet na GPU s dostupnymi implementacemi z hlediska ¢asové naro¢nosti vypoctu
Voronoi diagramu. Méfeni doby vypoctu pro rtizné€ velké molekuly bylo provedeno na
pocitaci s 16 GB RAM, procesorem Intel Core 17-3770S CPU @ 3.10 GHz 3.10 GHz
(4 jadra + HT = 8 vldken), GPU NVIDIA GeForce GTX 660 Ti (1019 MHz, PCI Ex-
press 3.0, 7SM, 1344 CUDA Cores) osazenym 2 GB GDDRS5 a 64-bitovym operacnim
systémem Windows 7.
Mezi dostupné implementace, s kterymi je porovndvan navrzeny algoritmus pro GPU,
patfi:
Brute force
provadi trasovani Voronoi hran v zdkladni podob¢.
Paralelni brute force (parallel brute force)
provadi trasovani Voronoi hran, pfi¢emz vypocet koncového vrcholu pro kazdou
hranu je paralelizovdn pomoci vlaken bézicich na CPU.
Filtrovany paralelni brute force (filtered parallel brute force)
provadi trasovdni Voronoi hran, pficemz vypocet kazdého koncového vrcholu
je opét paralelizovan pomoci vldken béZzicich na CPU. Navic jsou pouZziviny

prostorové filtry, které omezi oblast prohleddvani, a tim zajisti lepSi vykonnost.
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Delaunay
provadi trasovdni Voronoi hran, pfi¢emz pfi vypoctu koncového vrcholu hrany
pouziva Delaunay triangulaci stfedii generitord a prostorové filtry, aby byl

omezen prohleddvany prostor, a tim doSlo k urychleni vypoctu.

Navic pro nékteré z nich miiZeme vybirat mezi dvéma trasovacimi strategiemi:
Sekvenc¢ni (SEQUENTIAL)
Voronoi hrany, které maji byt trasovany, jsou zpracovavany sériove.
Paralelni (PARALLEL)

Voronoi hrany, které maji byt trasovany, jsou zpracovavany paralelné pomoci

vlaken bézicich na CPU.
Trasovaci strategie SEKVENCNI PARALELNI
« Filtr
ppeIp| P ([ Brs) | PAR | par | OC | pris) || BF[s] | DT [s]
atomu BF [s] BF [s]
BF [s]
2LKW 312 0,46 032 026 4,03 0,24 0,23 0,14
3023 562 1,11 0,65 0,36 2,38 0,27 0,37 0,15
3PS8 859 2,52 1,16] 054 3,45 0,39 0,75 0,21

2Y4Q 1209 5,19 2,23 0,85 5,31 0,62 1,60 0,28
3UYO 1614 8,51 3,22 1,06 6,67 0,60 2,57 0,31
1CQW 2 358 18,20 7,37 1,71 10,17 0,95 5,21 0,50

2Y36 3294 35,05| 14,01 2,67 14,12 1,39 10,18 0,68

4NU6 5034 82,61 34,02 4,83 21,69 1,98 24,27 0,93

3B08 6649 || 145,82 59,71 7,08 28,62 2,62 43,76 1,20
3WBH 7612 190,18| 78,46 8,57 34,43 3,00 52,69 1,36

4P12 8 888 99,18 10,73| 40,90 3,64 75,02 1,65
4PWX 10 094 138,52 13,81| 47,84 4,36 98,40 1,95
20AU 13 573 24445| 22,82| 65,55 6,17| 173,42 2,65

4CV1 15 969 300,75 28,50 79,14 6,36 232,19 2,70

4MOJ 18 116 34,87 95,87 7,40 3,26

3JSM| 20394 42,68 108,91 8,21 3,52
3WMM| 22183 47,15| 121,50 8,97 4,04

3ZHQ| 25015 71,71 137,26 10,48 4,85

4ATU| 27600 91,10| 155,56

3SQG| 29607 96,87 172,15| 13,42 6,17

Tabulka 8.1: Tabulka s naméfenymi Casy pro jednotlivé verze a rizné velikosti molekuly (BF -
brute force, PAR - paralelni, Filtr - filtrovany, OCL - OpenCL, DT - Delaunay)

51



Naméiené doby vypoctu Voronoi diagramu vcetné predzpracovani jsou uvedeny v Ta-
bulce 8.1. Pro vSechny dostupné implementace, aZ na verzi vyuZivajici Delaunay tri-
angulaci, je doba trvani pfedzpracovani zanedbatelnd. Pro verzi vyuZzivajici Delaunay
triangulaci nenfi ¢as straveny predzpracovdnim zanedbatelny proto, Ze béhem néj dochédzi
k vypoctu Delaunay triangulace pro stiedy generatort.

Na Obréazku 8.1 je zndzornén graf zavislosti doby vypoctu Voronoi diagramu na poctu
atomu v molekule. Tato zavislost je zde vykreslena pro brute force implementaci vypoctu
koncového vrcholu v kombinaci se sekvencni 1 paralelni trasovaci strategii. Déle jsou do
grafu vyneseny vysledky pro paralelni brute force vypocet koncovych vrcholli a pro brute
force vypocet koncovych vrcholli probihajici na GPU pomoci OpenCL, obé tyto verze
vyuzivaji sekvencni strategii zpracovani hran ur¢enych k trasovani. Z uvedeného grafu je
partné, Ze nejvétsi urychleni vypoctu oproti standardni verzi (brute force implementace a
sekvencni trasovaci strategie) poskytuje implementace vyuZzivajici vypocetnich prostiedkt
GPU. Dile miZzeme z grafu vyvodit, Ze z hlediska ¢asové ndro¢nosti je lepsi vyuzit
pro konstrukci Voronoi diagramu brute force vypocet koncového vrcholu v kombinaci
s paralelni trasovaci strategii neZ paralelni brute force vypocet koncového vrcholu a

sekvencni trasovaci strategii.

Cas [s]
350 -

@ SEQUENTIAL OpenCL Brute Force
A PARALLEL Brute Force

@ SEQUENTIAL Parallel Brute Force
M SEQUENTIAL Brute Force

300 A

250
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Obrazek 8.1: Graf zavislosti doby vypoctu Voronoi diagramu na poc¢tu atomi v molekule pro
GPU verzi algoritmu trasovani hran v porovnini s dobou vypoctu pro zdkladni verzi algoritmu
(Brute Force) a jeho dvé paralelizace provadéné pomoci CPU

Obrazek 8.2 znazoriiuje opét graf zavislosti diagramu na pocétu atomi v molekule,

pficemzZ je zde porovndvéna brute force implementace vypoctu koncového vrcholu pro-
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bihajici na GPU vici implementacim, které vyuzivaji pro vypocet koncového vrcholu
trochu jiné techniky. Mezi tyto implementace patii filtrovany paralelni brute force vypo-
¢et koncového vrcholu v kombinaci se sekvencni trasovaci strategii a vypocet koncového
vrcholu pomoci Delaunay triangulace v kombinaci se sekvencni i1 paralelni trasovaci
strategii. Z tohoto grafu je patrné, Ze z uvedenych implementaci je brute force vypocet
koncového vrcholu na GPU nejpomalejsi. Z ¢asového hlediska je pro konstrukci Voronoi
diagramu nejvyhodné;j$i pouZzit implementaci vyuZivajici Delaunay triangulaci pro stano-
veni koncového vrcholu a paralelni trasovaci strategii. Na zdkladé vysledki zndzornénych
na Obrazku 8.2 miZeme vyvodit, Ze vyuZitim prostorovych filtri je mnoZina kandidatt
na generator koncového vrcholu zredukovéna do takové miry, Ze urychleni, kterého bylo
dosazeno pomoci brute force vypoctu koncového vrcholu na GPU, neni v porovnani
s filtrovanym paralelnim brute force vypoctem uspokojivé. Situace by se mohla zlepsit
pokud bychom pfi vypoctu, ktery je provadén na GPU, omezili prostor, v némz se mohou
nachdzet kandidati na generator koncového vrcholu. MoZnosti, jak prostor zredukovat, se

zabyva Kapitola 6.
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Obrazek 8.2: Graf zavislosti doby vypoctu Voronoi diagramu na po¢tu atoml v molekule pro
GPU verzi algoritmu trasovani hran v porovnani s dobou vypoctu pro algoritmus trasovani hran
vyuZivajici Delaunay triangulaci a algoritmus provadéjici pfedfiltrovani dat
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8.2 Jednoducha vs. dvojita presnost

8.2.1 Chybovost jednoduché presnosti pri urcovani vrcholu

V této Casti budou uvedeny vysledky testu, ktery byl provddén pro algoritmus trasovani
hran pomoci GPU. Ukolem tohoto testu bylo stanoveni mnoZstvi koncovych vrchold,
které byly spravné ureny az v pribéhu druhé faze vypoctu. Tzn. bylo testovano pro
jaky podil z celkového poctu urovanych koncovych vrchold doslo v disledku pouZiti
jednoduché presnosti Cisel v plovouci fddové Carce k nespravnému urceni generdtoru
koncového vrcholu. Tento test byl provadén pro rtizné€ velké molekuly a jeho vysledky

jsou uvedeny v Tabulce 8.2.

pppp | Potet | Pocet | Pocet | |y pyy | Pofet | Pocet | Pocet
atomu Ve zamen atomu Ve zamen
1JQ1 137 1 696 5 2YAV| 14803|201224| 2853
2LKW 313| 4258 257 3WDP| 15433|211382| 3146
3023 563| 7238 121 4CV1| 159701217966 | 2698
3PS8 860| 11126 169 4CKB| 17755|240876| 2424
3V2T 1029 13518 205 4MFD| 17795(241770| 2985
2Y4Q 1210| 17288 676 4CKC| 17910|242938| 2518
3UYO 1615 21334 318 4MOJ| 18116247542 3641
1CQW 2359 31544 321 4JNR| 19321263974 2944
2Y36 3295| 44130 501 4HQJ| 20360278280 2937
4NU6 5035| 67990 739 3JSM| 20395|276242| 2818
3B08 6650 89558 1079 3WMN | 21859|298462| 3202
4N6V 74211100 186| 1491 3SWMM| 22184(302762| 3094
3WBH 761311034921 1360 3AOC| 23323|319454| 3762
4P2N 8732117734 1863 4BFL| 23401|322502| 4853
4P25 8794118614 1767 3ZHQ| 25016342994 | 4386
4P12 8889(119900| 1904 3WFP| 27525377220 3330
4CI8 9861133280 1456 4ATU| 27601(379070| 4185
4PWX| 10095|137886| 1121 4FXD | 27702415274 15527
20AU| 135741183432 1192 3SQG| 29608|406534| 4469

Tabulka 8.2: Tabulka uvadéjici celkovy pocet hledanych koncovych vrcholti v, a pocet koncovych
vrchold, které byly zaménény za vysledek z druhé faze vypoctu, pro rizné molekuly

Pruhovy graf zobrazeny na Obrazku 8.3 pak zndroziuje kolik procent z celkového po-

¢tu ur¢ovanych koncovych vrcholi je pii pouZiti jednoduché presnosti stanoveno chybné.
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Z grafu je patrné, Ze pro vétSinu molekul je v jednoduché ptesnosti nespravné urceno
méné neZ 2 % koncovych vrcholi Voronoi hrany. Existuji v§ak molekuly, jejichZ konfigu-
race atomd v prostoru zptsobuje vétsi chybovost. Takové rozmisténi atomt ma napiiklad
molekula s PDB ID 2LKW, pro niZ bylo v jednoduché pfesnosti nespravné uréeno 6 %
koncovych vrcholii. Celkem bylo pro vSechny testované molekuly nespravné stanoveno

1.34 % koncovych vrchola.
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Obrazek 8.3: Graf znizortiujici jak velky podil z celkového poctu pocitanych koncovych vrcholil
je spravné stanoven az v prub&hu druhé fize vypoctu (tj. ve dvojité ptesnosti ¢isel v plovouci

2 ¥z

radové carce) pro rizné molekuly

8.2.2 Odchylka mezi vysledky vypocétenymi v jednoduché a dvojité
presnosti

V této Casti jsou uvedeny vysledky dalSich testil, které byly provedeny pro algoritmus

trasovani hran pomoci GPU. Tentokrat se zaméfime na srovndni odchylek mezi hodnotami,

které byly ziskany vypoctem koncovych vrcholi Voronoi hran v jednoduché a dvojité

presnosti, pficemz tyto odchylky poc¢itdme pouze pro koncové vrcholy, které byly spravné
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uréeny az v druhé fazi. Tim ziskdme pro kazdou molekulu soubor dat, ktery nasledné
statisticky zpracujeme. Konkrétné byly pocitany nasledujici odchylky:
Odchylka smérovych vektora
Pro nalezeny koncovy generdtor byl vypocitan smérovy vektor k odpovidajicimu
koncovému vrcholu Voronoi hrany jak v jednoduché, tak v dvojité pfesnosti a tyto
dva vektory byly vii¢i sobé porovnany. Jejich odchylka byla stanovena jako velikost
uhlu, ktery mezi sebou sviraji.
Odchylka stieda
Pro nalezeny koncovy generdtor byly vypocitiny soufadnice odpovidajiciho kon-
cového vrcholu hrany jak v jednoduché, tak v dvojité presnosti a byla stanovena
vzdalenost mezi dvéma body, které tyto soufadnice reprezentuji. Vyslednd odchylka
pak byla stanovena jako relativni hodnota této vzdélenosti vzhledem k poloméru

prazdné tecné sféry se stftedem v koncovém vrcholu stanoveném ve dvojité presnosti.

Vysledky pro odchylky smérovych vektoru

Na Obrazku 8.4 je graf znazornujici maximdlni odchylku smérovych vektort stanovenych
pro koncovy vrchol vypocteny v jednoduché resp. dvojité presnosti, pricemz tato odchylka
byla stanovena pro rizné molekuly. Z grafu je patrné, Ze nejvétsi maximalni odchylka
smérovych vektorti nastala pro molekulu s PDB ID 4MFD, ve které se uvedené smérové
vektory liSily o vice nez 110°. Vznik tak zna¢né odchylky mezi smérovymi vektory si
vysvétlujeme tim, Ze pro Ctvefici generdtort definujici koncovy vrchol Voronoi hrany
existuji minimalné dvé te¢né sféry, pficemz v disledku numerické nepiesnosti zpuisobené
vypoctem v jednoduché presnosti byl jako koncovy vrchol, jenZz je nejblize ke startovnimu
vrcholu, vybrén stied jiné tecné sféry nez té, jejiz stfed byl vybran v pfesnosti dvojité. Tato
situace pravdépodobné nastala i v jinych molekulach, napf. molekula s PDB ID 4ATU nebo
4PWX, pro nézZ neni maximdlni odchylka smérovych vektort az tak markantni, nicméné
na to, aby byla zptisobena pouze nepiesnosti vzniklou pouZitim jednoduché presnosti pii
vypoctu te¢né sféry totozné s tou, kterd byla vybrana ve dvojité presnosti, je moc velka.
Na Obrazku 8.5 vlevo je pak graf, ktery zobrazuje primérnou odchylku smérovych
vektorti ur€enych pro koncovy vrchol vypocéteny v jednoduché, resp. dvojité piesnosti.
Primérna odchylka byla opét stanovena pro riizné molekuly. BohuZel primérna odchylka
poskytuje velice zkreslené vysledky pro molekuly, které obsahuji nékolik extrémnich
hodnot. Z toho diivodu vykresluje graf vpravo na Obrazku 8.5 medidn odchylky danych
smérovych vektort pro rizné molekuly, pomoci kterého ziskdme pro molekuly s nékolika
extrémnimi hodnotami lepsi predstavu o urovni hodnot odchylek. Z tohoto grafu je patrné,

Ze odchylka smérovych vektort pro testovanou mnoZinu dat je fadové v tisicinach stupné.
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Obrazek 8.4: Maximalni odchylka smérového vektoru koncového vrcholu vypocteného v jed-
noduché presnosti od smérového vektoru koncového vrcholu stanoveného v presnosti dvojité,
ptfi¢emz koncové vrcholy jsou definovany stejnou Ctvefici generatord, pro rizné molekuly. Od-
chylka je stanovena pomoci dhlu, ktery mezi sebou uvedend dvojice vektord svira.
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Obrazek 8.5: Odchylka smérového vektoru koncového vrcholu vypocteného v jednoduché pres-
nosti od smérového vektoru koncového vrcholu stanoveného v pfesnosti dvojité, pficemz koncové
vrcholy jsou definovany stejnou Ctvefici generatort, pro rizné molekuly. Odchylka je stanovena
pomoci dhlu, ktery mezi sebou uvedené dva vektory sviraji. Na levém grafu je zndzornéna pri-
mérné odchylka, graf vpravo zachycuje medidn odchylky.
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VysledKky pro odchylky stiedi

V této Casti jsou uvedeny vysledky ziskané pfi vypocétu odchylky stiedu, ktera byla stano-
vena pro nalezeny koncovy generdtor jako relativni hodnota vzdalenosti odpovidajicich
koncovych vrcholli hrany vypoctenych v jednoduché, resp. dvojité piesnosti vzhledem
k poloméru prazdné tecné sféry, jejiz stred odpovidd koncovému vrcholu vypoctenému
ve dvojité presnosti. Na Obrazku 8.6 je graf znazorfujici maximdlni odchylku stfedi
pro rizné molekuly. Z grafu je patrné, Ze pro molekulu s PDB ID 4MFD, pro niZ byla
stanovena extrémni odchylka smérovych vektord, je i maximalni odchylka stiedl velka,
pficemz vysvétleni této skutecnosti bude stejné jako pro odchylku smérovych vektort.
Z uvedeného grafu je vSak také zfejmé, Ze pro molekulu s PDB ID 4JNR je maximalni
odchylka stfedl zna¢nd, nicméné maximalni odchylka smérovych vektort této molekuly
svou velikosti nenaznacuje, Ze by doslo k vybéru riznych te¢nych sfér pii vypoctech v jed-
noduché a dvojité pfesnosti. Vznik této odchylky si tudiZz vysvétlujeme tak, Ze polomér
tecné sféry, k némuz je odchylka relativné vztazend, byl natolik maly, Ze se mize jednat
0 nepfesnost zptisobenou pouZzitim jednoduché pfesnosti pii vypoctu te¢né sféry totozné
s tou, kterd byla vybrdna ve dvojité presnosti. Uvedend situace pravdépodobné nastala

1 pro dalsi molekuly.
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Obrazek 8.6: Maximalni odchylka mezi pozici koncového vrcholu stanoveného ve dvojité pres-
nosti a pozici koncového vrcholu stanoveného v presnosti jednoduché, pricemz koncové vrcholy
jsou definovany stejnou Ctvefici generatord, pro rizné velké molekuly. Vzdélenost mezi témito
body je stanovena relativné vzhledem k poloméru odpovidajici te¢né sféry.

Vlevo na Obrazku 8.7 je znazornén graf zobrazujici primérné odchylky stiedl pro

58



rizné molekuly, pfi¢emZ jsou tyto hodnoty pro vétSinu molekul opét zkresleny v diisledku

vyskytu nékolika extrémnich hodnot odchylek. Proto je na Obrazku 8.7 vpravo uveden graf

zndroznujici median odchylek stiedt pro rtizné molekuly, aby bylo mozné si vytvorit lepsi

pfedstavu o rozsahu hodnot vétSiny odchylek. Z tohoto grafu lze vycist, Ze se odchylky

stiedli pohybuji faddové v desetitisicinach.
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Obrazek 8.7: Odchylka mezi pozici koncového vrcholu stanoveného ve dvojité piesnosti a pozici
koncového vrcholu stanoveného v presnosti jednoduché, pricemz koncové vrcholy jsou definovany
stejnou Ctvefici generatort, pro rizné velké molekuly. Vzdélenost mezi t€émito body je stanovena
relativné vzhledem k poloméru odpovidajici te¢né sféry. Na grafu vlevo jsou vykresleny primérné
odchylky a graf vpravo zndzorfiuje medidn odchylek.
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9 Zaver

Prozkoumali jsme moznosti vyuZziti GPGPU k urychleni vypoctu aditivné vazeného Voro-
noi diagramu. Na zdkladé¢ tohoto priizkumu jsme navrhli a implementovali algoritmus pro
konstrukci aditivné vaZzeného Voronoi diagramu zaloZeny na algoritmu trasovani hran a
vyuzivajici paralelizaci na GPU. Navrhem tohoto algoritmu se zabyva Kapitola 5, pficemz
algoritmus probihéd ve dvou fazich, kdy prvni faze je pocitdna v jednoduché presnosti a
druhd ve dvojité presnosti ¢isel v plovouci fadové Carce. Dvé faze byly vyuZity proto,
Ze pro zajisténi spravnosti konstrukce Voronoi diagramu potfebujeme vyuZivat vypocet
hodnot ve dvojité presnosti a zdroven chceme plné vyuZit potencidlu GPU, ¢ehoZ bude
docileno pouze v piipadé vypoctu v presnosti jednoduché.

Dile jsme provedli porovnéani navrZzeného algoritmu s dostupnymi implementacemi,
které jsou soucdasti knihovny awVoronoi, z hlediska ¢asové ndro¢nosti pro rtizné velké
molekuly proteint. Vysledkem tohoto porovnani je, Ze navrZeny algoritmus dokaze kon-
kurovat algoritmu trasovani hran v zdkladni podobé nebo jeho modifikaci, pii které dochédzi
k paralelizaci algoritmu sledovani hran na CPU. Nicméné pfi srovnani s implementacemi,
které pro urychleni konstrukce Voronoi diagramu vyuZzivaji prostorovych filtrii ¢i Delaunay
triangulace stfedl atomt, poskytuje navrZeny algoritmus neuspokojivé urychleni. Z toho
diivodu byla v této praci navrZena dal$i Gprava algoritmu pro GPU, kterd by méla poskyt-
nout vét${ urychleni. Tato tprava je zaloZena na zredukovéni prostoru pro vyhledavéani
koncového vrcholu Voronoi hrany a podrobné je popsdna v Kapitole 6.

Nakonec jsme pro navrzeny algoritmus pro GPU povedli n¢kolik experimentti. Na
zakladé jejich vysledkt jsme zjistili, Ze pfi konstrukci Voronoi diagramu pomoci vypo-
¢tu v jednoduché presnosti ¢isel v plovouci fadové Carce dochazi pramérné pro 1.34%
koncovych vrcholl z jejich celkového poctu k chybnému urceni ¢tvrtého generétoru,
jenZ tento vrchol definuje. V rdmci molekuly pak mizZe byt chybné uréeno vice nez 6%
koncovych vrcholu pfi vypoctu v jednoduché piesnosti. Tato chybovost je zptisobena pro-
blémy s numerickou piesnosti, které mohou vést az k vybéru nespravné sféry odpovidajici
koncovému vrcholu hrany z mnoziny sfér tecnych k jedné konkrétni Ctvefici generatoru.

Nevyhodou navrZzeného algoritmu je, Ze neposkytuje uspokojivé urychleni konstrukce

Voronoi diagramu. Tato situace by mohla byt vylepSena zredukovanim prostoru pro vy-
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hledéavani, které bylo navrzeno v Kapitole 6. Dalsi urychleni by také mohlo pfinést pridani
paralelizace zpracovavani hran ze zadsobniku pomoci CPU, ta by vSak méla smysl pouze
v piipadé€, Ze bychom k tomu méli pfizptisobeno hardwarové vybaveni, konkrétné bychom
potiebovali vice OpenCL zafizeni, aby kazdé vlakno spusSt€né na CPU mélo pfifazeno
svoje vlastni. Tato podminka znaci, Ze optimalni pocet vldken spusténych na CPU pro

paralelizaci zpracovavanych hran by odpovidal poctu OpenCL zafizeni.
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