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Od algorytmu dynamicznej cieczy sieciowej do dedykowanego
komputera rownolegtego Il - maszyna mDLL

Streszczenie. W artykule opisano ztozenia projektowe, budowe i realizacie maszyny przeznaczonej do symulacji zjawisk zachodzgcych w
wielosktadnikowych ukfadach molekularnych. Przedstawiony system elektroniczny zbudowano przy uzyciu programowalnych uktadéw scalonych
FPGA (wj. ang. Field Programmable Gate Array). W maszynie zaimplementowano model dynamicznej cieczy sieciowej (ang. dynamic lattice liquid -

DLL) i wykonano testy jej dziatania.

Abstract. The article describes the assumption of design, construction and implementation of a machine intended to simulate the phenomena
occurring in complex molecular systems. Presented electronic system was built with the Field Programmable Gate Array (FPGA). In the machine
was implemented a model of Dynamic Lattice Liquid (DLL) and the tests of the device operation was performed. (From dynamic lattice liquid

algorithm to dedicated parallel computer Il — mDLL machine).

Stowa kluczowe: programowalne uktady FPGA, topologia sieci potgczen, rownolegte przetwarzanie danych, symulacje molekularne.
Keywords: Field Programmable Gate Array, topology of the network connections, parallel data processing, molecular simulations.

Wstep

Rozbudowane systemy obliczeniowe takie jak klastry
komputerowe lub superkomputery bardzo czesto uzywane
sg do symulacji zjawisk zachodzgcych w ztozonych
uktadach molekularnych [1,2,3]. Jednak mozliwosci jakie
dajg symulacje komputerowe podlegajg bardzo istotnym
ograniczeniom. Jednym z nich jest niewielki, w stosunku do
potrzeb, rozmiar przestrzeni symulacyjnej. Dla mniejszych
systeméw ograniczenie to wynika ze skonczonych zasobéw
pamieci oraz ilosci jednoczesnie pracujgcych jednostek
obliczeniowych, a dla superkomputeréw umozliwiajgcych
badanie obiektow zawierajgcych duzg liczbe elementéw
ograniczenie jest zwigzane z mozliwoscig przeprowadzenia
symulacji w ,rozsgdnym czasie” - to znaczy nie
przekraczajgcym czasu trwania od kilku do kilkunastu
miesiecy ciggtej pracy systemu.

W pracy przedstawiono budowe skalowalnej maszyny
mDLL zawierajgcej komorki operacyjne (KDLL) [4]
umieszczone w weztach powierzchniowo centrowanej sieci

przestrzennej (w j. ang. face-centered cubic — FCC)
tworzgcej torus trojwymiarowy [5]. Urzadzenie
przeznaczone jest do wykonywania symulacji

molekularnych z wykorzystaniem algorytmu dynamiki cieczy
sieciowej (w j. ang. dynamic lattice liquid - DLL) [6,7]. mDLL
stanowi rozwiniecie koncepcji maszyny DLL zbudowanej
wczesniej w Politechnice t6dzkiej.

W maszynie DLL opisanej w pracach [8,9,10], na 6
ptytach PCB (w j. ang. Printed Circuit Board) umieszczono
po 3 uktady FPGA (w j. ang. field-programmable gate
array), w ktérych znajdowalo sie po 12 komoérek
operacyjnych KDLL (Rys. 1B). Komérki KDLL
zaimplementowane w uktadach FPGA znajdowaly sie na
wirtualnych ptaszczyznach w wezilach sieci trojkatnej o
liczbie  koordynacyjnej 6 (rys.1A). Dla kazdej
zaimplementowanej komérki KDLL przyporzgdkowano po 6
wyprowadzen utozonych na ptytach PCB, a pozostate
potaczenia (2 razy po 3 potgczenia do komérek KDLL
umieszczonych na sgsiednich ptaszczyznach) zrealizowano
za pomocg kabli (rys. 1A i rys. 1C). Wraz z uktadami
sterujgcymi pracg maszyna DLL stanowita zamknietg
strukture przestrzenng.

Zastosowane w maszynie DLL rozwigzanie topologiczne
posiadato jednak istotne wady:

1) maszyna byla nieskalowana — nie mozna bylo jej
rozbudowywacé o wiekszg liczbe komérek KDLL,
2) przyjety system transmisji danych pomigdzy komoérkami
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KDLL, ze wzgledu na ograniczong liczbe koncéwek
lutowniczych w  uktadach FPGA  uniemozliwiat
umieszczenie wiecej niz kilkunastu komoérek KDLL w
jednym uktadzie FPGA,

3) konieczna byta konfiguracja uktadéw FPGA na trzy
sposoby. Wynikato to z odmiennej topologii linii
wejsciowo-wyjéciowych dla 3 sagsiadujgcych ze sobg
ptaszczyzn. Kazda z plaszczyzn przesunieta byta
wzgledem sasiedniej o 1/2 wezla sieci trojkatnej
(przedstawienie ptaszczyzn P1, P2 i P3 na rysunkach
1A lub 1C).

Na podstawie wykonanych badan nad maszyng DLL i
analizy jej przysztych zastosowan wysnuto trzy kluczowe
whnioski stanowigce podstawe do podjecia dziatan majgcych
na celu zbudowanie nowego urzadzenia (o roboczej nazwie
mDLL). Wnioski byly nastepujace:

1) nalezy zaprojektowa¢ skalowalng maszyne mDLL
zawierajgcg takie same jak w maszynie DLL komorki
operacyjne KDLL umieszczone w weztach sieci FCC w
ukfadzie torusa trojwymiarowego.

2) nalezy opracowac oraz testowa¢ nowy system wymiany
danych pomiedzy sgsiadujgcymi  ptytami PCB
zawierajgcymi uktady FPGA, poniewaz w najnowszych
ukltadach FPGA moze byé implementowanych co
najmniej kilkadziesigt komorek operacyjnych KDLL.

3) W celu sprawdzenia nowego systemu wymiany danych
maszyna mDLL powinna zawiera¢ co najmniej jeden
skalowalny modut otoczony 26 podobnymi modutami,

ptyty PCB muszg by¢ tak mocowane przestrzennie, aby

mozna bylo w przysziosci wytworzy¢ urzgdzenie, ktére
bedzie zawierato co najmniej 1 milion komérek KDLL
niezbednych do wykonania symulacji dynamiki czgsteczek

w ztozonych cieczach molekularnych.

Struktura przestrzenna maszyny mDLL
Prace nad budowg maszyny mDLL rozpoczeto od

analizy topologii sieci FCC oraz sytemu wymiany danych
pomiedzy komodrkami KDLL. Przyjeto, ze ptaszczyzny bedg
przecinaé wezly w inny sposéb niz to przedstawiono na
rysunku 1. Tym razem wezly sieci FCC stanowitly co drugi
wezel zredukowanej sieci kubicznej ZSK, dla kidrej
odlegto$¢ pomiedzy weztami wynosita ax/2, a sie¢ FCC byta
jakby ,zanurzona” w sieci ZSK (rys. 2A).

Z analizy fragmentu sieci FCC przedstawionej na
rysunku 2A  wynika, ze mozna wyrézni¢ dwa rodzaje
réwnolegtych pfaszczyzn, usytuowanych wzgledem siebie
naprzemiennie, na ktérych znajdujg sie wezly sieci FCC.
Pierwsza ptaszczyzna (nazywana dalej pfaszczyzng prostg)
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rozpieta jest na 5 weztach o wspotrzednych (i-1,j+1,k),
(i+1,j+1,k), (i+1,j-1,k), (i-1,j-1,k) oraz (i,j,k). Drugi rodzaj
ptaszczyzny (nazywanej dalej pfaszczyzng obrécong)
rozpiety jest na 4 weztach o wspotrzednych (i j+1,k-1),
(i+1,j,k-1), (i,j-1,k-1) i (i-1,,k-1) (taka sama ptaszczyzna
zawiera punkty (i,j+1,k+1), (i+1,jk+1), (i,j-1,k+1) i (i-
1,j,k+1)). Na rysunkach 2B i 2C przedstawiona jest réznica
pomiedzy ptaszczyznami prostg i obrécong.
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Rys. 1. Ptaszczyzny dla sieci FCC, w ktérych umieszczono komorki
operacyjne KDLL w maszynie DLL wraz z siecig potgczen.
Plaszczyzny, w ktérych znajdowali sie najblizsi sasiedzi komorki
KDLL (A); wezly sieci lezgce w jednej ptaszczyznie, zawarte w 3
uktadach scalonych Ujy;, Ujg, i Uz (B); potaczenia pomiedzy
komérkami KDLL (C). Kolorami oznaczono ptaszczyzny: P1 -
ciemnoszarg ,za kartkg”, P2 - czarng ,w ptaszczyznie kartki” i P3 -
jasnoszarg ,przed kartkg” (C)

Z rysunkow 2B i 2C wynika, ze pfaszczyzna obrécona
jest to ptaszczyzna prosta przesunieta o jeden wezet sieci
zredukowanej ZSK. W dalszej czesci pracy ptaszczyzng
prostg bedziemy nazywali ptaszczyzne, w ktorej pierwszy
punkt w lewym, gornym rogu (i=1 i j=1) zawiera¢ bedzie
wezet sieci FCC. W przeciwnym przypadku pfaszczyzna
nazywana bedzie ptaszczyzng obrécong.

Komodrkom KDLL w kazdym uktadzie FPGA, przypisano
potozenia w co drugim sposréd «- -1 wezidw wirtualnej
(zaimplementowanej w uktadzie FPGA) sieci ZSK (rys. 3).
Dla parzystej liczby weztéw sieci liczba komérek zawartych
w ukfadzie logicznym wynosita afn/2, a gdy liczba ta bytg

nieparzysta, to liczba tych komérek wynosita (afnr/2)-1 lub
(afn/2)+1.

Rys. 2. Zredukowana sie¢ kubiczna ZSK (A); pfaszczyzny prosta
(B); i obrécona (C). Indeksami i,j,k oznaczono potozenie weztéw w
sieci ZSK.

W celu implementacji komoérek operacyjnych KDLL w
uktadach FPGA nalezato zdefiniowac topologie sieci ZSK
wpisanej do tych uktadow. Trzeba bylo tez wyznaczyé
liczbe linii potrzebnych do wymiany danych pomiedzy
sgsiadujgcymi ze sobg uktadami FPGA w okreslonych
kierunkach przestrzeni. W zaleznosci od tego czy liczby
wierszy S i kolumn «a byly parzyste czy nieparzyste,
rozrézniono 4 pary uktadoéw komplementarnych réznigcych
sie pomiedzy sobg kierunkami komunikacji [9,11]. Uktady
te utozone byly naprzemiennie na ptaszczyznie i stanowity
pary nazwane dalej komplementarnymi, w ktérych uktady
oznaczone literg P nazywane zostalty podstawowymi, a
uktady U nazywane zostaly uzupetniajgcymi.

Na rysunku 3  przedstawiono  przyktadowe
rozmieszczenie 3 fragmentéw ptaszczyzn: dwoch prostych i
jednej obroconej objetych przez jeden ukiad FPGA
zawierajgcy 30 komorek operacyjnych znajdujgcych sie w
weztach zredukowanej sieci ZSK. Uktad zawiera o=4
kolumn, £=5 wierszy i 17=3 ptaszczyzn. Na plaszczyznach
oznaczonych indeksami k-1 oraz k+1 znajdujg sie warstwy
P1 i P3 ukladu FPGA, w ktorych kierunki komunikacji z
sgsiednimi komérkami w tych ptaszczyznach odpowiadajg
uktadowi podstawowemu dla o parzystego i S
nieparzystego.
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W trzecim wymiarze (wzdtuz osi z), podobnie jak dla  komplementarne uktady podstawowy i uzupetniajgcy
dwéch wymiaréw (w plaszczyznie Xy), wystepujg 4  (Tabela1).
mozliwosci wzajemnego utozenia plaszczyzn (zalezne od W~ maszynie mDLL komorki operacyjne ~KDLL
parzystosci @ i /), w kiérych wystepuja pary plaszozyzn Znaidujace sie na scianach sieci zaimplementowanej w

prostych i obréconych. Dla kazdej kombinacji par u}dadzie FPGA komunikujg sie z sgsj_adami w 18
plaszczyzn, naprzeciw siebie zawsze znajdujg  sie kierunkach za pomocg zewnetrznych linii sygnatowych

(Rys. 4).
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Rys. 3. Rozmieszczenie 3 fragmentoéw ptaszczyzn: dwdch prostych i jednej obroconej o wymiarach a=4, =5 i =3, objetych przez uktad
FPGA (linie ciagte) zawierajacy 30 komoérek operacyjnych znajdujgcych sie w weztach zredukowanej sieci ZSK

5

‘r
=

q=-

ANz = -

F1EF:

=
I
-

g

y

“

Rys. 4. Kierunki wymiany danych dla jednego uktadu FPGA. Wstawka wyznacza orientacje osi wspétrzednych w przestrzeni
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Tabela 1

Plaszczyzna
prosta

Ptaszczyzna
obrécona

a B

nieparzyste | nieparzyste

parzyste nieparzyste

nieparzyste parzyste

parzyste parzyste

W wybranym kierunku liczba tych linii,
symbolem ,, 5,,°L*"%, -, wynosi:

(1 aﬂr]Liszz( J,k):H®

oznaczona

gdzie: X, Y, Z wyznaczajg kierunki przestrzenne i przyjmujg
wartosci binarne (np. X=1i X =0 — dane wysytane, albo

X=0i X =1 — dane nie wysytane w kierunku osi X),

— X, Y iz (zmienne dwuwartosciowe -1 albo 1) informujg w

ktérg strone wzdtuz kierunkéw X, Y i Z wysytane/odbierane

sg dane (patrz wstawka widoczna na rysunku 4),

— indeksy i,j to numery wiersza i kolumny, a indeks k to

numer ptaszczyzny, w ktérej znajduje sie uktad FPGA

(rys. 3),

— Q jest rowne 1 gdy urzadzenie jest maszyng prostg

(uktad FPGA znajduje sie w lewym gérnym rogu pierwszej

ptaszczyzny dla i=1, j=1 oraz k=1) lub Q jest rowne -1 dla

maszyny obroconej (gdy lewy gorny rég pierwszej

ptaszczyzny nie zawiera uktadu logicznego).

— o, f,n oznaczajg liczbe weztéw sieci ZSK zawartych w

ukfadzie FPGA liczonych w kierunkach osi X, y i z (rys. 3).
Szesciowymiarowy, wierszowy wektor I definiuje

kierunki w przestrzeni i dany jest wzorem:

=[XYZ XYZ XYZ XYZ XYZ XVYZ]
a szesciowymiarowy, kolumnowy wektor ®, ktérego wyrazy
zalezg od liczby weztdw (o, f,7) sieci ZSK zawartych w

uktadzie FPGA i od parzystosci parametréw o, S i 7
opisany jest rownaniem:

2np-n-p

2an—-a—-n
20 —a—f .
n—-Qn k(ﬁ|+yﬂJ a j+Xa]
®= O\l N

a-Qa 1(77 k+277j ﬁi+yﬂ}

Co\le© |

1T 1

ﬂ Qpi (a J+Xa (77 k+Z77j

—NECo PN o]

przy czym zmienne podkreslone strzatkami: skierowanymi:
w lewo, w prawo lub w dwie strony odpowiadajgce liczbom
naturalnym S, przyjmujg wartosci -1, 0 i 1 zgodnie z
ponizszg definicja:

(2)

Maszyny DLL i mDLL zaprojektowano tak, ze uktady
FPGA jednoczesnie odbierajg i wysytajg dane do sgsiadow
i dlatego kazdemu kierunkowi przyporzgdkowane sg dwie
linie sygnatowe. Zatem liczba wyprowadzen z kazdego
uktadu scalonego FPGA (liczba koncowek lutowniczych)
potrzebnych do potgczenia komérek KDLA z sgsiednimi
komarkami w innych uktadach FPGA na sasiednich ptytach

PCBM wynosi 2-,,,°L*"%,,. Réwnanie (1) pozwala
wyznaczy¢ liczbe tych wyprowadzehn. W tabeli 2
przedstawiono  wyniki obliczen dla 12 komodrek

zaimplementowanych w jednym uktadzie FPGA (a=12,

=2, n=1) (tak jak to zrealizowano w maszynie DLL
opisanej w pracach [8,9]) oraz dla przypadku 100
zaimplementowanych komoérek w jednym uktadzie.

Z danych zamieszczonych w tabeli 2 wynika, ze liczba
wyprowadzen oraz liczba przewodéw sygnatowych
przypadajgcych na jeden ukiad FPGA zawierajgcy 12
komoérek umozliwia wykonanie maszyny o topologii
potagczen podobnej do maszyny DLL [8,9]. Jesli jednak
liczba zaimplementowanych komoérek osiggnie wartos¢ 100
lub wiecej, to wtedy nie bedzie mozliwa budowa maszyny,
w ktorej komorki bedg ze sobg potgczone bezposrednio za
pomocg linii sygnatowych. Jest to spowodowane dwoma
czynnikami:

1) liczba potrzebnych wyprowadzen bytaby wieksza niz
liczba dostepnych koncéwek lutowniczych w jednym
ukfadzie scalonym (np. dostepnych w uktadach FPGA
blokow OSERDES i ISERDES, ktére pozwalajg na
transmisje w standardzie LVDS (w j. ang. Low-Voltage
Differential Signaling)),

2) liczba przewoddéw rozprowadzonych pomiedzy ptytami
bytaby zbyt wielka, aby maszyna mogta dziata¢ na
zadowalajgcym poziomie niezawodnosci.

Ze wzoru (1) wynika, ze liczba linii komunikacyjnych
zalezy od liczby wezidbw ZRK implementowanych w
uktadach FPGA. Jednak, ze wzgledu na skalowalno$¢
maszyny mDLL, liczba przewodéw potrzebnych do
przesytania sygnatéw powinna by¢é zawsze taka sama,
niezaleznie od liczby komunikujgcych sie komoérek KDLL
zaimplementowanych w ukfadach FPGA. Uzyskano to
poprzez kompensacje danych i redukcje 18 kierunkéw

PRZEGLAD ELEKTROTECHNICZNY, ISSN 0033-2097, R. 93 NR 11/2017 165



wyznaczonych przez linie komunikacyjne (rys. 4) do 6
kierunkow wyznaczonych liniami sieci kubicznej. Dane
gromadzono w pakiety, a nastepnie przesytano je do
sgsiednich ukladow FPGA szybkimi szeregowymi tgczami
za  posrednictwem 6  dwukierunkowych  kanatéw

komunikacyjnych (rys. 5). Szczegdtowy opis sposobu
gromadzenia danych w pakiety oraz ich wysyfania i
odbierania czytelnik moze znalez¢ w dokumencie [11].

Tabela 2
Kierunek | . o Liczba linii kierunkowych dla uktadu FPGA
V?;T;i?]y romenteomer apn2=12 a-B-ni2 =100
- x=1 1221'—11?/(;(3’3’3):1 558'—11(3/02(3’3’3):67
Xve x=-1 21, (3.33)=1 558D ,(33.3)=67
7 y=1 1221'—&22(3,3,3):11 555 La12(3.3,3)=67
y=-1 1221'—1)(0(1)2(3:3’3):11 SSSLl)(O(l)Z(373>3):67
<77 z=1 1221'—3(;11(3,3’3):34 558'-2?111(3’373):40
ekl 1221'—2(;1 1(3,3,3)=34 558L(>)<(;/1 1(3,3,3)=40
x=1y=1 | ,1M0,(3,33)=0 ssslit),(333)=4
7 x=-1y=1 1221'—111z(3a3a3):0 558L111z(3=3a3):4
x=1y=1 1221'—“2(33’3):1 558LH2(3’3’3):4
x=-1y=-1 1220l 1z(3>3=3):1 5L 1z(3>3>3):4
y=thz= 1221L21111(3,3,3)=6 558L(>)<1111(39393)=3
vz yerhz=t 221, (333)=6 558Lc011(333)=2
y=lhe=t 1221'-?{11’11(3’3:3):6 558L())(1111(373’3)=2
= z=nl 221 -1(333)=6 558 Lec1-1(3:3.3)=3
x=1,z=-1 1221'—(1);11(3’3’3):1 558L(1)§/1 1(3’353)=3
_ x=-1,z=1 1221'—1—(1);1(3’373)21 SSSLI—(I);1(3’393)=
X¥e x=1,z=1 1221'—1(;11(3’3’3):1 558L11(§/11(3’3’3):2
x=-1,z=-1 1221'—1—(1); 1(3,3,3)=1 558L11y 1(393»3)23
townicayen (np. | 2135 U Z(3,33)=228 | 2452 (333)=774
e ST
;;(;:Ei}?:;)i/ 215410077 (3.33)=96 25540y 7(3,3.3)=248

Kolejnym zagadnieniem byto opracowanie odpowiedniej
topologii utozenia uktadow FPGA. W symulacjach
molekularnych  obszar  przestrzenny dostepny dla
czgsteczek w maszynie jest ograniczony, a w wiekszosci
przypadkéw analizowane obiekty zawierajg wielkg liczbe
czgsteczek i chcemy, aby granice uktadu znajdowaty sie w
nieskonczonoéci. W rzeczywistych uktadach zbudowanie
sieci o nieskonczenie wielkich rozmiarach nie jest mozliwe i
dlatego w maszynach réwnolegtych, w ktorych wielka liczba
komodrek operacyjnych systemu (np. mikroprocesoréw)
dziata wspotbieznie w czasie, stosowane sg n-wymiarowe

pseudonieskonczone sieci [1213,14]. W maszynie DLL
[8,9,10] komérki KDLL umieszczono w  wezlach
trojwymiarowego torusa, ktéry powstaje po potgczeniu ze
sobg skrajnych elementéw sieci (rys.6). Jednak takie
rozwigzanie uniemozliwia budowanie maszyny skalowalnej,
poniewaz doktadanie kolejnych uktadéw FPGA spowoduije,
ze dlugosc¢ potagczen skrajnych elementéw sieci rosnie i dla
duzych systemédw moze ona przekracza¢ kilka metréw.
Potgczenia te bedg wtedy stanowi¢ najwolniejszy element
calej maszyny czynigc ja zbyt wolng do wykonywania
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symulacji w obiektach zawierajgcych wielkg
elementéw (np. 1 min lub wigcej).

liczbe

Rys. 5. Zredukowane kanaty komunikacyjne pomiedzy uktadami
FPGA

W opisywanej maszynie mDLL skalowalnos¢ uzyskano
dzieki zastosowaniu techniki nazywanej w literaturze ,leap
frog” [5], ktéra polega na naprzemiennym tgczeniu uktadéw
scalonych znajdujgcych sie w weztach sieci torusa
trojwymiarowego. Na rynku istniejg obudowy w postaci
metalowych szaf przystosowane do takiego tgczenia ze
sobg pityt PCB zawierajgcych uktady scalone Ilub
mikroprocesory. Jednak wykorzystanie takich szaf do
budowy maszyny mDLL naruszatoby jej konstrukcje
przestrzenng, w ktérej ptyty PCB z ukladami FPGA z
uktadami FPGA umocowane sg na ptaskich, pionowo
usytuowanych panelach. Opracowano wiec inny sposob
rozmieszczenia uktadow FPGA, ktéry nie zmienia struktury
przestrzennej maszyny i jednocze$nie wykorzystuje system
naprzemiennego fgczenia uktadéw scalonych (szczegoty
tego rozwigzania znajdujg sie w opisach patentowych [15,
16]).

Rys. 6. Sie¢ kubiczna w ksztatcie tréjwymiarowego torusa

Zatozenia konstrukcyjne maszyny mDLL

Maszyne mDLL zbudowano wedtug nastepujacych zatozen:

— w ukiadach FPGA zaimplementowano wirtualng
zredukowang sie¢ kubiczng ZSK o liczbie weztow a-f-n7
(przy czym o=f), a w co drugim weZle tej sieci
umieszczono komorki operacyjne KDLL,

— potozenia komoérek KDLL w sieci ZSK skonfigurowanej
w ukfadach FPGA wyznaczono za pomocg indeksow a,
b, ¢ (indeks a=1...a odpowiada wspotrzednej X, indeks
b=1...a odpowiada wspdtrzednej y, a indeks c=1...7
odpowiada wspoétrzednej z),

— urzadzenie skfada sie z 6=3 paneli zawierajacych n=3
wierszy (liczonych w kierunku osi y) i m=3 kolumn
(liczonych w kierunku osi X),

— numery paneli oznaczono indeksem K, przy czym panel
o numerze k=1 stanowi ptaszczyzne prosta,

— na panelach, na przecieciu kazdej kolumny
(numerowanej indeksem i) i kazdego wiersza
(numerowanego indeksem j) umieszczono piyty PCB
zawierajgce po 4 uktady FPGA ,przeniesione” z weztow:
ij; 1,2m-j+1; 2n-i+12m-j+1 i 2n-i+1,j wirtualnej sieci
kubicznej. Wezly tej sieci obejmujg obszary zajmowane
przez «a-ff wezldbw ZSK zaimplementowanych w
poszczegdlnych uktadach FPGA. Obszary te stanowig
podsie¢ peinej sieci ZSK calego panelu o 2m-«
wierszach i 2n-# kolumnach [17]. Cztery uktady FPGA
nalezace do jednego panelu oznaczono, odpowiednio,
indeksami s=1, s=2, s=3, s=4.

Dla tak zdefiniowanej maszyny sformutowano szereg
rbwnan pozwalajacych opisa¢ jej funkcjonalno$¢ i
konstrukcje przestrzenng. Najbardziej uzyteczny w praktyce
okazat sie uktad réownan stuzacy do przeliczania wirtualnych
wspotrzednych przestrzennych X,y,z komérek operacyjnych
zaimplementowanych w uktadach FPGA na ich
wspotrzedne Xs,Ys,Zs W rzeczywistej sieci ZSK.

Roéwnanie stuzgce do wyliczania wspétrzednych X,y,z
komorki operacyjnej KDLL, ktérej potozenie w uktadzie
FPGA wyznaczaty indeksy a,b,c, umieszczonej w pozycji S
na ptycie PCB oznaczonej indeksami i,j znajdujgcej sie na
k-tym panelu ma nastepujgcg postac:

@ (yz)=e T (Y2

gdzie wartosci wspotrzednych X, Vs, Zs wynosza;
xs = A [(i-1)-a+a]+ 4,2m+1)
ys = A, [i—1)-a+b]+ 25,(2n+1),(k - 1)
2o =(k=1)B+A,c+ 25, +1)

Elementy macierzy /ipqs moga przyjmowac wartosci 0,1 lub -
1 i wyrazone sg za pomocg wWzoru:

(s—2)-(s—sj—s %(4s+2ss—s—s)

ﬂfl ﬂfz >« - -« «
A1 Ay l=|  2s-s+3s 1(s—s—zsj
s s « - 2 - -
B A s—s s

e - -

gdzie s podkreslone strzatkami definiuje wzoér (2).

Wielkos¢ I jest rowna 0 gdy w wezle sieci ZSK nie ma
komorki operacyjnej, a rowna 1, gdy komorka zajmuje
miejsce w wezle. I" wyraza sie wzorem:

F:n-[a- (A+B+C)+a-(A+B+C+I+J)}
N <«

-

+n-[a-(A+B+C+k}Fa-(A+B+C+I +J +k)}
|« -

Zmienne A, B, C, |, J odpowiadajg indeksom a, b, c, i, j
przeliczonym z ukltadu z cyklicznymi  warunkami
brzegowymi do uktadu otwartego (szescianu zawierajgcego
sie¢ punktow ZSK) i wynoszg odpowiednio:
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A= a+Ly(a+1)
B= Zglb+/1§2(a+1)
C :ﬂglc“‘ﬂgz(’?“‘l)

Wspotczynnik @ jest rowny:

3=2,j+ A, (2m+1)
I =2+ /132(2n + 1)

i wynosi 0 gdy 77i J sg nieparzyste (niemozliwe jest wtedy
spetnienie  cyklicznych ~ warunkéw  brzegowych). W
pozostatych przypadkach o=1.

Wzér (3) umozliwia okreslenie poczatkowego potozenia
wszystkich  elementéw symulowanego uktadu oraz
$ledzenie trajektorii ich ruchu.

Realizacja elektroniczna
Urzadzenie mDLL wykonano w taki sposdb, aby mozna

bytlo sprawdzi¢ opracowane koncepcje skalowalnosci

maszyny i sposobu przesytania informacji pomiedzy

sgsiadujgcymi komorkami operacyjnymi. Maszyna mDLL z

umocowanymi ptytami PCB na stalowej kratownicy i

przewodami do przesytania danych widoczna jest na

rysunku 7. Sktada sie ona z 3 pionowych, réwnolegle do
siebie utozonych paneli, na ktérych réwnomiernie

rozmieszczono po 9 ptyt PCB. Ptyta PCB umiejscowiona w

centralnej czesci s$rodkowego panelu otoczona byta

podobnymi 26 ptytami. Przy takiej konstrukcji przestrzennej
wymiana danych pomiedzy uktadami FPGA nalezgcymi do
centralnej ptyty i uktadami znajdujgcymi sie na sgsiednich
ptytach musiata sie odbywaé tylko za posrednictwem
fizycznie zamontowanych tacz sygnatowych. Pozwolito to
testowaé opracowang koncepcje szeregowego przesytania
danych. W 108 uktadach FPGA zaimplementowano sieci

ZSK zawierajgce po 32 komorki KDLL co dato 3240

komoérek KDLL w catej maszynie. Wszystkie uktady

zasilane byly za posrednictwem przetwornic napieciowych,
ktére chtodzone byty powietrzem za pomocg wentylatorow.

Ptyta z dodatkowym ukladem FPGA stuzacym do

koordynacji jednoczesnej pracy wszystkich komérek (uktad

sterujgcy maszyny USDLL [4,8,9]) znajdowata sie na
bocznej $cianie urzadzenia (rys. 7B).

Wymiana danych pomigdzy poszczegdlnymi modutami
maszyny odbywata sie na 3 sposoby:

1) w celu minimalizacji czasu trwania transmisji,
wynikajacej z jej szeregowego charakteru, do wysyfania
i odbierania danych pomiedzy komdrkami operacyjnymi
zastosowano transmisje w standardzie LVDS =z
szybkoscia do 800 Mb/s. Do potagczenia uktadow
nalezgcych do réznych ptyt PCB zastosowano kable
Ethernet. W kazdym z 6 kanatéw komunikacyjnych
znajdowato sie 6 ,skretek”, co pozwolito wymienia¢ dane
pomiedzy komaérkami z predkoscig 3,2 Gb/s.

2) dla potrzeb synchronizacji pracy maszyny, wymagajacej
komunikacji pomiedzy komoérkami operacyjnymi i
uktadem sterujagcym CKDLL, zastosowano mechanizm
przesytania sygnatéw za posrednictwem potgczonych
szeregowo pltyt PCB. Do tego celu uzyto dwdch kabli
Ethernet, czyli 8 skretek, z czego 5 skretek zostato
poswieconych na komunikacje w kierunku ,do CKDLL”,
a 3 skretki zostaty przeznaczone na komunikacje w
kierunku ,od CKDLL".

3) do celéw konfiguracji uktadéw FPGA, inicjalizacji pracy
maszyny i akwizycji wynikow symulacji zastosowano
linie Swiattowodowe oraz dostepne w uktadach
Spartan 6 bloki MGT (w j. ang. Multi-GigabitTransceiver)
wspierajgce transmisje po tych liniach z predkoscig do
3,125 Gb/s w kazdym kierunku.

168

Rys. 7. Maszyna mDLL zawierajgca 27 ptyt PCB umieszczonych
na 3 panelach. Na zdjeciu oznaczonym literg B widoczny jest uktad
sterujgcy maszyny USDLL

Na kazdej z ptyt PCB umieszczono po 5 uktadow FPGA
(o numerze katalogowym XC6SLX75-FGG484-2), z ktorych
jeden znajdowat sie w ich centralnym miejscu i stuzyt jako
element zarzgdzajacy pracg pozostatych czterech (zdjecie
narys. 8).

Rys. 8. Plyta PCB z uktadami FPGA. Centralny uktad stuzyt do
synchronizacji pracy pozostatych 4, w ktérych zaimplementowano
komorki KDLL.

Uklad ten zostat wyposazony w pamie¢ konfiguraciji
EEPROM (w j. ang. Electrically Erasable Programmable
Read-Only Memory). Jej zawarto$¢ w momencie zatgczenia
zasilania stuzyta do konfigurowania ukfadu centralnego w
taki sposdb aby moégt on komunikowaé sie z innymi
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podobnymi znajdujgcymi sie na sasiednich ptytach.
Utworzono tancuch szeregowo pofgczonych uktadow
centralnych, z ktérych pierwszy byt z uktadem CKDLL.
Dzieki takiemu rozwigzaniu z poziomu komputera PC
potgczonego z CKDLL, z wykorzystaniem protokotu JTAG,
konfigurowano wszystkie uktady FPGA w maszynie.

Testy dziatania maszyny mDLL

Waznym elementem weryfikujgcymi  poprawnos$¢
dziatania maszyny mDLL byto sprawdzenie mechanizmow
komunikacji pomigdzy uktadami FPGA. Dokonano tego za
pomocg dwdch testow.

Pierwszy test polegat na autoweryfikacji sasiadow, z
ktorymi kazdy z uktadédw FPGA sie komunikuje. Kazdy
transmiter dowolnego uktadu FPGA wysytat unikalny
identyfikator, jednoznacznie okre$lajgcy potozenie i
kierunek nadawania tego transmitera. Po stronie odbiorczej
otrzymane identyfikatory byty poréwnywane z wartosciami
oczekiwanymi a wszelkie odstepstwa byty raportowane jako
btedy potaczen.

Drugi test przeprowadzono analizujgc ruch wirtualnej
Lkulki” poruszajacej sie przypadkowo pomiedzy komorkami
KDLL znajdujgcymi sie w weztach sieci FCC wewnatrz
trojwymiarowego  torusa. W  czasie tego testu
zapamietywana byta liczba odwiedzin ,kulki” w kazdym
wezle, a oczekiwanym wynikiem byt rownomierny rozktad
tychze odwiedzin we wszystkich weztach sieci. Jakos¢ tego
rozktadu byta oceniana poprzez ocene rozrzutu liczby
odwiedzin ¢ wyliczanej wedtug wzoru:

n -n_.
max min
(4) p=—"—"""
nmax
gdzie nNmax | Nmax to  najwieksza | najmniejsza

zaobserwowana liczba odwiedzin w dowolnym z weztow.

Wyniki przeprowadzonych testéw przedstawiono na
rysunku 9. Wynika z nich, ze ¢ maleje wraz ze wzrostem
liczby krokéw algorytmu, co jednoznacznie dowodzi, ze
wszystkie potgczenia pomiedzy weztami
zaimplementowanej sieci FCC byly wykorzystywane w
takim samym stopniu.

Test kulki” byt tez znakomitym sposobem weryfikacji
zastosowanego generatora liczb pseudolosowych. Zostat
on przeprowadzony dla réznych szerokosci rejestru LFSR
(w j. ang Local Feedback Shift Register), a otrzymane
wyniki zostaty dodatkowo poréwnane z symulacjami
przeprowadzonymi za pomocg komputera PC 2z
zastosowaniem standardowej funkcji RAND. Otrzymane
zestawienie wykazato, ze generator z 64-bitowym rejestrem
LFSR jest réownie skuteczny co pozostate rozwigzania.
Wymaga on przy tym niemalze dwukrotnie mniejszej ilosci
zasobéw sprzetowych niz jego 128-bitowy odpowiednik.
Biorgc dodatkowo pod uwage fakt, ze kazda komérka KDLL
jest wyposazona w swéj wlasny generator, zastosowanie w
finalnej wersji generatora 64-bitowego pozwolito zmniejszy¢
liczbe modutéw logicznych potrzebnych dla uzyskania
otrzymanej implementaciji.

Innym testem byto sprawdzenie poprawnosci i wydaj-
nosci realizacji algorytmu DLL. Ze wzgledu na brak odnie-
sienia do innej, podobnej do mDLL maszyny, zdecydowano
sie na poréwnanie szybkosci pomiedzy realizacjg
okreslonej symulacji za pomocg mDLL i komputera PC. Do
tego celu w komputerze uruchamiano specjalnie
przygotowang aplikacje pozwalajagcg na emulacje pracy
mDLL. Zastosowano komputer posiadajgcy 2 GB pamiegci
operacyjnej i dwurdzeniowy procesor Intel Pentium D 3.4
GHz, przy czym referencyjna aplikacja wykorzystywata tylko
jeden z rdzeni procesora. Analiza wydajnosci obliczeniowej
urzgdzenia mDLL wykazata, Zze jego przewaga nad
typowym komputerem osobistym jest co najmniej 40-krotna.

Ze wzgledu na szeregowg wymiane danych miedzy
modutami, wykonanie jednego kroku symulacji dla jednej
czgsteczki cieczy wymagato Srednio 2-krotnie wiekszej
liczby cykli zegara systemowego niz w przypadku
referencyjnej implementacji sekwencyjnej uruchomionej na
komputerze klasy PC. Czestotliwo$¢ zegara systemowego
w wykonanym prototypie wynosita zaledwie 100 MHz, czyli
byta 34 razy mniejsza niz w uzytym do testéw procesorze,
co w potgczeniu z 2-krotnie wiekszg liczbg cykli dato
niemalze 70-krotnie dtuzszy czas wykonania jednego kroku
symulacji dla jednej czasteczki. Nalezy jednak zaznaczy¢,
ze w przeciwienstwie do standardowego procesora, w
mDLL mozna byto wykona¢ jednoczesne symulacje dla
uktadu zawierajgcego ponad 3 000 czgsteczek.

Réwnie dobrze wygladato poréwnanie poboru mocy.
Zatozenie, ze typowy komputer osobisty potrzebuje 200 W
by zasili¢ ptyte gtdbwna, procesor i pamie¢ operacyjng, w
konfrontacji z faktem, ze maksymalny pobdér mocy
wykonanego prototypu to 1000 W, doprowadzito do
konkluzji, ze 40-krotne przyspieszenie obliczenn okupione
byto w przypadku mDLL jedynie 5-krotnym wzrostem
zapotrzebowania na energie elektryczng.

100 T

[ — LFSR=64
10 \k"\ e LFSR-128 1
i\. —o—RAND

1 T
10° 10° 107 10° 10° 10"
liczba odwiedzin wezla prze kulke

Rys. 9 Rozrzut liczby odwiedzin weztéw w funkgji liczby krokéw dla
réznych metod generaciji liczb losowych

Podsumowanie

Zaprojektowanie, wykonanie i testowanie maszyny
mDLL doprowadzito do opracowania takiej jej konstrukcji, w
ktorej komorki operacyjne (np. KDLL) znajdowaty sie w
weztach sieci tréjwymiarowego torusa i jednocze$nie
urzgdzenie byto skalowalne. Oznaczato to, ze przyszia
rozbudowa tego urzadzenia o dodatkowe ptyty PCB nie
bedzie powodowata wydtuzenia potgczen przewodowych
pomiedzy uktadami FPGA i nie spowolni dziatania maszyny.
Przeprowadzone testy potwierdzity poprawnos¢ przyjetych
zatozen konstrukcyjnych oraz pokazaty, ze z uzyciem mDLL
mozna efektywnie wykonywa¢ symulacje molekularne.

Model maszyny mDLL posiadat tez wady, ktére nie
wplywaly na jej dziatanie, ale nalezatoby je wyeliminowaé
budujgc nastepne urzadzenie. Jedng z nich byta
konieczno$¢ naprzemiennego mocowania paneli, z ktérych
jeden zawierat pfaszczyzne prostg, a drugi pfaszczyzne
obrécong. Pomimo, Zze sumaryczna liczba ukladéw
podstawowych i uzupetniajgcych na dwoch sagsiednich
ptytach PCB, na sasiadujgcych ze sobg panelach byta taka
sama (4 uktady podstawowe i 4 uzupetniajgce), to jednak,
zaleznie od parzystosci liczby wezidw (a, [ i 7)
implementowanych w ukfadzie FPGA, na kazdej z ptyt PCB
liczba tych uktadéw mogta by¢ inna (np. na jednej ptycie
znajdowaly sie 4 ukftady podstawowe, a na drugiej 4
uzupetniajgce). Oznaczato to koniecznos¢ opracowania
os$miu réznych podzbioréow plikdw konfiguracyjnych, a
rozbudowa maszyny wymagata zamontowania co najmniej
dwdch dodatkowych ptyt PCB, po jednej na sgsiadujacych
ze sobg panelach. Dodatkowo przewody przeznaczone do
transmisji sygnatdw pomiedzy komérkami znajdujgcymi sie
na réznych panelach, w kiopotliwy sposob, musiaty byé
sprzeplatane” co drugi panel.
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Pomimo pewnych niedociggnie¢
maszyna mDLL stanowita prototyp, ktory byt juz w
wystarczajgcym stopniu przetestowany do tego, aby
zastosowane w nim rozwigzania technologiczne mozna
byto uzy¢ do budowy urzgdzenia o liczbie zawierajgcej od
1min do 5min komoérek KDLL. Takie urzadzenie
nadawataby sie juz do prowadzenia symulacji uktadéw
wieloczgsteczkowych z niespotykang dotgd szybkoscig.

konstrukcyjnych
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