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Sazetak

Pojavom multiprocesora i njihove komercijalne dostupnosti nastalo je povoljno trZiste za razvijanje
softvera koji koriste multithreading. U toj domeni razlikuju se pojmovi konkurencije i paralelizma.
Razlikujemo dvije klasifikacije paralelizma, a brzinu izvodenja paralelnog koda opisujemo
Amdhalovim zakonom.

Paralelizacija na djelu vidi se na primjeru softvera RxDock koji je pisan u jeziku C++. Opisane su
mogucnosti paraleliziranja koda u tom jeziku te potencijalni problemi koji se mogu dogoditi kod

izvodenja. Objasnjen je tijek razmisljanja kod refaktoriranja koda.

Kljuéne rijedi

otapala, udubljenja, ligandi, dokiranje, modeli, multiprocessing, multithreading, konkurentnost,
paralelizam, paralelizam podataka, paralelizam zadataka, Amdhalov zakon, sramotni paralelizam,
glavna nit, stanje utrke, medusobno iskljucivanje, deadlock, sinkronizacija, std::thread, std::async,

bazen niti
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1. Uvod

RxDock [1] je softver otvorenog koda namijenjen predivanju korisnih pozicija za prislanjanje malih
molekula na proteine i nukleinske kiseline. Softver je fork softvera rDock [2] Cije je razvijanje bilo
obustavljeno 2014. godine nakon viSe od deset godina. Ponovno razvijanje softvera pocelo je 2019.

godine od strane RxTx-a te se i dalje aktivno razvija.

Predvidanje obavlja na unaprijed zamisSljenom kemijskom sustavu koji ¢ine otapala (engl. solvent),
udubljenja (engl. cavity) na koja se molekule vezu i ligandi, molekule za koje se traZe pripadajuca
udubljenja. Ligandi i udubljenja u prirodi funkcioniraju na principu kljuc¢-brava: jedno udubljenje
moZe popuniti samo jedna molekula specificnog kemijskog sastava. Molekule se digitalno obraduju
modelima, tj. tekstualnim datotekama ¢iji zapis identificira molekulu u kemijskom sustavu.
Pristajanje (engl. docking) je metoda kojom se pretpostavlja najbolja pozicija za povezivanje dvije

molekule, primjerice udubljenja i liganda.

Zadatak ovog zavrSnog rada bio je paralelizacija procesa traZenja odgovaruce pozicije za ligande
zadane unaprijed odredenim setom podataka, odnosno modela svih molekula u zadanom sustavu.
Rad opisuje paralelan nacin izvodenja na viSejezgrenim Cipovima i smjernice kako refaktorirati kod

u paralelni nacin rada.



2. Paralelizacija

2.1. Moguénosti viSejezgrenih procesora

Nakon puna dva desetljeca komercijalnog korisStenja mikroCipova, u IBM-ovim laboratorijima
nastao je prvi visejezgreni procesor: IBM100 Power 4 1GHz dvojezgreni mikroprocesor [3].
Nedugo nakon njegovog predstavljanja 1996. i sluZzbenog izlaska na trZiste 2001. godine,
viSejezgreni procesori postali su standardni hardver. Danas je vecina Cipova viSejezgrena i
postavljaju temelj za heterogeno racunarstvo, mogucnost da se koristi viSe razlicitih jezgri ili
procesora odjednom. ViSejezgreni procesori iSli su u korak s Mooreovim zakonom' koji je 2016.
godine dosegao svoje ogranicenje, kako je i sam Moore predvidio da ¢e se dogoditi. Takoder, vrijedi

da se s viSe kompleksnosti procesorskog Cipa povecao troSak proizvodnje.

ViSejezgreni procesori omogucili su nam nove nacine rada — viSeprocesnost (engl. multiprocessing)
i (engl. multithreading) [4]. Iako su dva pojma naizgled vrlo sli¢na, koristimo ih u razli¢itom
kontekstu. ViSeprocesnost je mogucnost da viSe jezgri obavlja razlicite poslove simultano, ali ne
podrazumijeva nuzno da viSe jezgri sudjeluje u obavljaju jednog posla. Kada govorimo o jednom
poslu koji koristi viSe jezgri, onda koristimo viSenitnost gdje je nit (engl. thread) dio koda
predviden da ga izvodi samo jedna jezgra. Takoder, prepoznajemo i pojmove konkurentnosti koja je
mogucnost da jedna jezgra izvodi viSe procesa isprepleteno (konkurentno) u isto vrijeme te

paralelizma koji je moguc¢nost da viSe jezgri izvodi viSe procesa simultano.

MozZemo zakljuciti da konkurentnost moZe postojati bez paralelizma, ali moZe biti i paralelizirana

[5].

single core | T, T, L T4 T1 T, Ty T4 Til

time

Slika 1: Graficki prikaz konkurentnosti
Paralelizam se dijeli na dvije vrste: paralelizam podataka (engl. data parallelism) i paralelizam
zadataka (engl. task parallelism). Kada paraleliziramo podatke, svaka nit obavlja neku zadacu nad
drugim podskupom podataka koji obradujemo. Paralelizam zadataka svakoj jezgri daje posebnu

zadacu, a svaka ta zadaca moZe i ne mora raditi na istom skupu podataka. Dvije vrste paralelizma se

1 Prvi Mooreov zakon (1965.): broj tranzistora na silikonskom ¢ipu dvostruko se uvecava svake godine.
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ne iskljuuju medusobno i moguce je razviti rjeSenje hibridnog oblika.

data
data l l l l
parallelism
core g core 4 core 5 core 3
data
task
parallelism
core g core q core 9 core 3

Slika 2: Graficka usporedba paralelizma podataka i paralelizma zadataka
NajvaZnija prednost kod paralelizacije koda je oCigledno ubrzanje obavljanja posla, odnosno
skraCivanje vremena njegovog izvodenja. U idealnoj situaciji u kojoj pretpostavljamo da su sve
jezgre identicne bi dvojezgreni procesor bio duplo brZi od onoga s jednom jezgrom, ali u praksi su
idealne situacije vrlo rijetke. Dodavanje jezgri kod procesora je jedna od moguc¢ih hardverskih
promjena za koju se smanjenje latencije’ moZe opisati Amdhalovim zakonom; tada je oznaka P broj
niti potreban da se posao obavi, a S je broj dostupnih procesora. Vidimo izraz (1 — P) jer raCunamo
da je jedna nit ona glavna od koje dolaze pozivi svima drugima. Sljedec¢i graf prikazuje ubrzanje
latencije za postotak posla koji je moguce paralelizirati (os y) kroz vrijeme (os x). Dakle, Sto viSe

posla moZemo paralelizirati, to je latencija manja.

2 Latencija je vrijeme potrebno da se zadatak zapocne, izvrsi i zavrsi.
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Slika 3: Graf ubrzanja izracunatog Amdahlovim zakonom [15]

U paralelnom racunarstvu situaciju u kojoj kod zahtjeva minimalne ili nikakve promjene da bi kod
bio paraleliziran prepoznajemo kao sramotni paralelizam (engl. embarrassingly parallel) [6]. Cesti
primjeri ove pojave su Monte Carlo simulacije, numericke metode medu kojima je i numericka

integracija, render raCunalne grafike, brute-force pretraZivanja u kriptografiji i sli¢ni algoritmi.



2.2. Nacin razmisSljanja i programska podrska

Vazno pitanje kod refaktoriranja serijskog koda je koje dijelove koda je moguce paralelizirati. U
praksi uvijek postoji jedna glavna nit koja je pokretac svih zadataka koji se obavljaju u domeni

jednog posla. Glavna nit ili nit roditelj (engl. main thread, parent thread) op¢enito moZemo opisati:
* poziva ostale skripte, biblioteke i zaglavlja potrebna da se kod kompajlira
* definira varijable podatkovnih struktura koje su potrebne da se kod izvede
* obavlja input seta podataka potrebnog za izvodenje i output konacnog rezultata
* poziva funkcije koje koje manipuliraju ulaznim setom podataka

Osim smanjenja latencije, prednosti paralelnog izvodenja su znacajna uSteda na resursima i
mogucnost rjeSavanja vecih, kompleksnijih problema. Medutim, paralelizirani kod zna biti
nezgodan ukoliko je pogresno dizajniran. Primjerice, susrecemo situaciju koja se u praksi zove
stanje utrke (engl. race condition) koja opisuje problem koji nastaje zbog istovremenog izvodenja
niti. Primjer takve situacije je kada jedna nit zapisuje novo stanje na memorijskoj lokaciji na kojoj
druga nit cita — takva situacija moZe rezultirati pogreSnom vrijednosti na memorijskoj lokaciji i

sveukupnim pogreSnim rezultatom izvodenja.

Da bismo sprijecili situacije u kojima se javlja race condition, koristimo zakljuavanja - medusobno
iskljucenje (engl. mutual exclusion) poznato kraticom mutex. Tada nit zakljucava resurs koji joj je u
tom trenutku potreban i druge niti mu ne mogu pristupiti. Medutim, situaciju u kojoj jedna nit drZi

resurs zakljucanim predugo i time obustavlja ili usporuje cijelo obavljanje zadatka zovemo potpuni

zastoj (engl. deadlock).

Ono Sto smo postigli koriste¢i mutex je da su se niti medusobno vremenski uskladile — dogodila se
sinkronizacija. Razlikujemo viSe vrsta sinkronizacija poput semafora ili monitora, ali preferiramo

mutex zato sto Zelimo sprijeciti medusobno blokiranje niti.

RxDock pisan je u programskom jeziku C++ i zato nam je interesantno kako je paralelizacija
implementirana u tom jeziku i potencijalno njegovim dodatnim bibliotekama i proSirenjima. C++11
iz 2011. godine je bio prvi koji je predstavio paradigmu u standardnoj knjiZnici. Tada je
paralelizacija bila moguc¢a na dva nacina — std::thread i std::async. C++17 omogucio je paralelnu
izvedbu Cesto koriStenih algoritama poput algoritama za sortiranje vektora ili matrica, traZzenja
elementa vektora ili matrica, prebrojavanje elemenata, kopiranje objekta, zamjene elementa i slicno

[7]. Potpuni popis podrzanih algoritama moZemo pronaci na web sjediStu CppReference [8].
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Opcenito u paralelnom racunarstvu razlikujemo dva nacina pozivanja niti, sinkroni i asinkroni
nacin. Nit roditelj zapocinje niti djecu, kod sinkronog nacina roditelj ¢eka kraj djece da bi nastavio;
kod asinkronog nacina roditelj i djeca niti se izvrSavaju samostalno, konkurentno. Upravo su to
razlike dva nacina paralelizacije u standardnoj knjiZnici jezika C++ — std::thread obavlja se
sinkrono, a std::async asinkrono. Da bismo omoguc¢ili rad viSe jezgri odjednom, u kodu
implementiramo ono Sto nazivamo bazen niti (engl. thread pool), a to je struktura koja sadrzi

maksimalno niti koliko je dostupnih jezgri procesora.

C++11 C++14 C++17 C++20/23
2011 2014 2017 2020/2023
Memory model Reader-wnter locks Parallel STL Executors

scd: :jchread

Atomic smart pointers
srd: :furture extensions
Latches and barners

Threads
Mutexes and locks
Thread local data

Condition variables Coroutines
Tasks Transactional memory
Task blocks

Slika 4: Noviteti vezani za paralelno programiranje u standardima C++11, C++14, C++17,
C++20 [14]
Vrijedi spomenuti da postoji mogucnost koriStenja i drugih task programming frameworka kao Sto

je Taskflow [9] ili koriStenje sustava za redanje poslova na superracunalu kao Sto je Slurm [10].



3. Paralelizacija na djelu - RxDock

RxDock je od 2019. godine u aktivnom razvijanju, a to je omogucilo brzu i efikasnu prilagodbu u
varijatnu koja podrZava paralelizaciju pristajanja. Modernizacija koda je glavna misija danasnjeg
razvijanja - developeri teZe k tome da se kod prilagodi suvremenim standardima jezika. S obzirom
da su prve linije izvornog koda rDocka napisane sada ve¢ davne 1998. godine, razumno je da

promatramo zastarjeli kod koji prati stariji standard C++-a.

Kako je opisano u prethodnom poglavlju, paralelizacija pocinje od jedne niti roditelja, u ovom
slucaju je to datoteka rbdock.cxx koju je moguce vidjeti u bilo kojem od repozitorija GitHub [11],
GitLab [12] i ostalim poveznicama dostupnim na sluZzbenom webu RxDocka [1]. Ukoliko gledamo
verzije koda bez paralelizacije, primijetiti cemo da nova, paralelizirana verzija opisana ovdje u radu
i one koje se mogu naci u repozitoriju rade u potpunosti iste operacije, samo sto novija verzija to

radi paralelno.
Ukratko, moZemo opisati da ova nit radi sljedece:
* parsira parametre koji su dani kod pozivanja RxDocka i ispisuje ih korisniku

* prema datim parametrima postavlja mnogo varijabli koje nam nisu relevantne za

paralelizaciju
» poziva workspace objekt koji se bavi informacijama vezanim za receptor, ligand i otapalo
* (ita modele molekula i preusmjerava ih objektima pripadajuc¢ih klasa
* mjeri vrijeme izvodenja

* obavlja pristajanje liganda na receptor i upisuje rezultate u datoteke

obraduje greSke

Za paralelizaciju ovog koda koriSteni su std::thread za razdvajanje izvedbe u viSe niti i std::mutex
za sinkronizaciju niti. S obzirom da je kod trebao malene varijacije da bi se mogao obraditi

paralelno, moZemo rec¢i da se obavlja sramotna paralelizacija i da se radi o paralelizaciji podataka.

Vazno je razaznati Sto ¢emo promijeniti u serijskom kodu, a Sto Ce se odvijati paralelno. Ako
pogledamo CppReference stranicu za std::thread [13], vidimo da svaka nit kao argument uzima
neku funkciju ili klasu. U ovome slucaju, to je znacilo da se kod koji ¢e se odvijati paralelno mora

prepisati u posebnu funkciju koju zovemo dock_ligand(). Ova funkcija ¢e obavljati samo



pristajanje, zapisivanje rezultata i dohvacanje greski za svaku pojedinu nit. Nit roditelj ¢e nastaviti
obavljati pripremu za pristajanje: podeSavanje parametara, ¢itanje modela molekula, pozivanje niti,

prikupljanje greski od svake pojedine niti i ispis.

Praksa kod koriStenja biblioteke thread je da se niti inicijaliziraju unutar thread friendly strukture
podataka, najCeSce unutar vektora ili posebne klase. U ovom slucaju, koriSten je std::vector. Na isti
nacin su pozvani workspace i ligand objekti. Kod upisivanja u datoteke je mutex koji zakljucava
pristup datoteci za vrijeme upisivanja. Ideja izvedbe je da se broj dostupnih niti dobije koriStenjem
std::thread::hardware_concurrency(), a onda se ucita isti broj molekula za koje Zelimo da se izvrsi
pristajanje. Iz tog razloga nam je potrebno jednako toliko workspace objekata; jedan objekt se bavi

jednom molekulom.
Redom, napravljene su sljedece promjene u kodu:

1. Inicijaliziran je vektor workspace objekata velicine broja dostupnih jezgri koji u nastavku
ove for petlje podeSava argumente za svaki objekt koji sadrzi. Kada objektu podesi

parametre, napravi push_back() objekta u vektoru.

1: :thread: :hardware_concurrency() ;

recWS;
or ( - < nCPUs; 1i++) {
BiMolWorkSpacePtr spWS(new BiMolWorkSpace());

Slika 5: Workspace objekti
2. Stvorena je while petlja iz koje se izlazi onda kada viSe nema modela za Citanje. Unutar nje
se se inicijalizira vektor od maksimalno nCPUs (broj jezgri) liganada. Manje je liganada
onda kada cita posljednje modele dostupne, a maksimalni broj liganada nije viSekratnik
broja jezgri.

3. Poziva se onoliko niti koliko je liganada ucitano. Potom niti zavrSavaju operacijom join().



s, nRec,

Duratio

wryFilePrefiix, eed, vecWS[i], vecligand[i],

Slika 6: Petlja u kojoj se Citaju ligandi i povezuju niti
4. Unutar funkcije dock_ligand() dodan je mutex kako bi se pravilno izvrSilo pisanje u

datoteku. Mutex varijabla je morala biti globalna.

Ovo je vrlo jednostavna i funkcionalna implementacija paralelizacije u RxDocku, ali uvijek postoji
mogucnost boljeg rjeSenja. Ideja za poboljSanje ovog koda je ucitati novi model po zavrSetku neke

niti, a ne svaki put ucitati fiksnih nekoliko modela.



4. Zakljucak

Paralelni nacin rada omogucio je brZi rad softvera. Takav nacin rada nije svojstven samo
operacijskim sustavima ili skupom softveru koji se koristi profesionalno, ve¢ bilo kojem softveru
koji pokazuje predispozicije za paralelizaciju, kao Sto je, primjerice, znanstveni softver. To su nam
omogucile dostupne knjiZnice za viSenitnost i sustavi ta redanje poslova na superracunalu koji se i

dalje vrlo intenzivno razvijaju.

U buduc¢nosti, ¢e RxDock dobiti mnogo novog koda napisanog u duhu novijih standarada, a vec¢ sad
se koristi iskljuc¢ivo C++11 bez nasljednih funkcija. U trenutku pisanja ovog rada, rujnu 2020.
godine, C++20 prolazi svoje konacne tehniCke provjere te se ocekuje da ¢e formalno postati
standard krajem 2020. godine. Moguce je ocekivati da se ovaj paralelni kod prepiSe ve¢ za nekoliko
mjeseci — C++20 najavljuje novo razvijanje viSenitnosti u standardnoj knjiZznici novom klasom
std::jthread koja je poboljSana verzija sadasnjeg std::thread. Osim toga, moguca su i poboljSanja u

smjeru koriStenja asinkronog izvodenja.

Cilj ovog rada je postignut time Sto je paralelizacija uspjeSno implementirana unutar RxDocka. To
je bitan doprinos jer ¢e daljnje razvijanje sada gledati u joS jednom pravcu i to tako da paralelizacija
ima Sto bolje performanse. Otvoren kod dopusta proizvoljne promjene na bolje, a to je ono najbolje

Sto buduc¢nost moZe nositi za RxDock.
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