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" [Object oriented programming] has become recognised

as the almost unique successful paradigm

THIRD EDITION

for creating complex software”

NR: The Art of Scientific Computing
(3rd ed., Press et al. 2007)
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przykfadowa implementacja obiektowa w C++:

tablice i operacje na tablicach 15 LOC
siatka Arakawa-C 15 LOC
prototypowy solwer 40 LOC
permutacje indekséw 15 LOC
periodyczne warunki brzegowe 20 LOC
schemat donor-cell 25 HOE
predkosci antydyfuzyjne 40 LOC
schemat MPDATA (dowolnego rzedu) 40 LOC
wygenerowanie wykresu z poprzedniego slajdu 50 LOC

< 270 LOC



tablice i operacje na tablicach

biblioteka Blitz++ (,expression templates”, ew. inna np. do GPU)

arr_t
rng_t
idx_t

N R N R

blitz
blitz
blitz

Array
Range;

RectDomain 5

makro preprocesora utatwiajace wykorzystanie typu ,auto” z C4++11

~N O >

automatyczne zwalnianie zaalokowanej pamigci + ujemne indeksy

8

9 arrvec_t boost: :ptr_vector<arr_t> {
10 arr_t [1¢ i) {
11 at(

12 (i size()) size()

13 )

14 }

15 | };




siatka Arakawa-C

instancja ,,potéwki” i przeciazone operatory

16 hlf_t {} h;

17

18 rng_t ¢ rng_t &i, hlf_t &) {
19 i ;

20 |}

21

22 rng_t ( rng_t &i, hlf_t &) {
23 ij

24 |}

25

26 rng_t ¢ rng_t &r, n_t &n) {
27 rng_t(

28 (r - n).first(Q),

29 (r + n).last(Q

30 )

31 |}




prototypowy solwer (1/2)

statyczny polimorfizm (adv_t, bex-t, bey-t), alokacja pamieci w konstruktorze

32 s R

33 solver_2D

34 |{

35 arrvec_t psi, C;

36 n;

37 rng_t i, j;

38 adv_t adv;

39 bcx_t bex;

40 bcy_t bcy;

41

42

43 solver_2D( nx, ny)

44 n(0), i(0, nx-1), j(0, ny-1), adv(i, j),

45 bex(i, j, adv_t::n_halos),

46 becy(j, i, adv_t::n_halos)

47 {

48 hlo adv.n_halos;

49 ( 1 ;1 3 ++1)

50 psi.push_back( arr_t(i ~ hlo, j ~ hlo));
51

52 C.push_back( arr_t(i ~ h ~ hlo, j hlo));
53 C.push_back( arr_t(i hlo, j h ~ hlo));
54 }




prototypowy solwer (2/2)

gettery state(), Cx(), Cy() (zwracajace ,widoki" tablic bez halo)

55 arr_t state() {

56 psiln] (i,j).reindex({0,03});

57 }

58 arr_t Cx() {

) C[0](i ~ h, j).reindex({0,0});
60 }

61 arr_t Cy() {

62 C[11(i, j ~ h).reindex({0,0});
63 }

metoda solve() z petla po czasie (tu ew. OpenMP)

64 solve( nt) {

65 ( t 5t < nt; ++t) {

66 ( s ;s adv.n_steps; s) {
67 bex.fill_halos(psiln]);

68 bey.fill_halos(psil[n]);

69 adv.op_2D(psi, n, C, i, j, s);

70 n (n ) ;

71 }

72 }

73 }




permutacje indekséw

n.p. jedna funkcja fill_halos() czy donorcell() do zastosowania w dowolnym wymiarze

79 pi idx_t {

80 pi( rng_t &i, rng_t &j)
81 idx_t({i,3j})

82 {3

83 | };

85
86 pi idx_t {

87 pi( rmg_t &j, rng_t &i)
88 idx_t({i,3j})

89 {3

90 | };




periodyczne warunki brzegowe

dziata w dowolnym kierunku/wymiarze ,d", separacja od numeryki (tu ew. MPI)

91 d

92 cyclic

93 [{

94

95 pi<d> left_halo, rght_edge, rght_halo, left_edge;

96

97

98 cyclic( rng_t &i, rng_t &j, hlo)

99

100 left_halo(rng_t(i.first()-hlo, i.first() ), j hlo),
101 rght_edge (rng_t(i.last()-hlo+1, i.last() ), jhlo),
102 rght_halo(rng_t(i.last()+1, i.last()+hlo ), j"hlo),
103 left_edge(rng_t(i.first(), i.first()+hlo-1), j hlo)
104 {3

105

106 £ill_halos( arr_t &psi)

107 {

108 psi(left_halo) = psi(rght_edge);

109 psi(rght_halo) = psi(left_edge);

110 }

111 |};




schemat donor-cell (1/2)

F(¢r, ¥R, C) = max(C,0) - ¢, + min(C,0) - Yg

112 , s

113 F(

114 T1 &psi_1, T2 &psi_r, T3 &C
115 |) return_macro(

116 (C + abs(C)) * psi_l

117 (C abs(C)) psi_r

118 |)

119 d

120 donorcell_1D(

121 arr_t &psi, arr_t &C,
122 rng_t &i, rng_t &j

123 |) return_macro(

124 F(psi(pi<d>(i, j)), psi(pi<d>(i+1,j)), C(pi<d>(i+h,j)))
125 F(psi(pi<d>(i-1,j)), psi(pi<d>(i, j)), C(pi<d>(i-h,j)))
126 |)




schemat donor-cell (2/2)

127 donorcell_2D(

128 arrvec_t &psi, n,

129 arrvec_t &C,

130 rng_t &i, rng_t &j

131 ) {

132 psiln+11(i,j) = psilnl(4,j)

133 donorcell_1D (psiln], C[O1, i, )
134 donorcell_1D (psiln], C[11, j, 1);
135 |}

e uogdlnienie do trzech wymiaréw: 1 linijka wiecej!
e brak petli ~» przejrzysty kod, ale tez separacja od logiki halo

e mniej znakow niz na opisanie w IATEXu



predkosci antydyfuzyjne (1/3)
dla wygody: definicja ,utamka”

136 s

137 frac(

138 nom_t &nom, den_t &den
139 |) return_macro(

140 where (den , nom den, 0)

141 |)

142 d
143 A(

144 arr_t &psi, rng_t &i, rng_t &j
145 |) return_macro(

146 frac(

147 psi(pi<d>(i+1, j)) - psi(pi<d>(i,j)),

148 psi(pi<d>(i+1, j)) + psi(pi<d>(i,j))

149 )

150 |)




predkosci antydyfuzyjne (2/3)

s
1]+7‘rd +l/

151 d
152 B(
153 arr_t &psi, rng_t &i, rng_t &j
154 |) return_macro(
155 frac(
156 psi(pi<d>(i+1, j+1)) + psi(pi<d>(i, j+1))
157 psi(pi<d>(i+1, j-1)) - psi(pi<d>(i, j-1)),
158 psi(pi<d>(i+1, j+1)) + psi(pi<d>(i, j+1))
159 psi(pi<d>(i+1, j-1)) + psi(pi<d>(i, j-1))
160 )
161 [)

e te funkcje zwracaja czesci sktadowe wyrazen macierzowych

e kompilator tworzy z nich jedna petle po elementach



predkosci antydyfuzyjne (3/3)

162
163
164
165
166
167

169
170
171
172
173
174
175
176

)

)

A<d
(

cld
cla
cld
cla

d
antidiff_2D(
arr_t &psi,
rng_t ¢i,
arrvec_t &C
) return_macro(
abs (C[d] (pi<d>(i+h,

(psi, i, j)

1 (pi<d>(i
1(pi<d> (i,
1 (pi<d>(i
1(pi<d> (i,

s

s

B<d>(psi, i, j)

rng_t &j,

3N = ( abs (C[d] (pi<d>(i+h, j))))
C[d] (pi<d>(i+h, j))

j+h))
j+h))
j-h))
j-h))




schemat MPDATA (dowolnego rzedu) (1/2)

liczba iteracji MPDATA jako parametr wzorca struktury

177 n_iters

178 mpdata

179 |{

180

181 arrvec_t tmpO, tmpil;

182 n_steps n_iters;

183 n_halos n_iters;

184

185

186 mpdata( rng_t &i, rng_t &j) {

187 hlo n_steps;

188 tmpO . push_back( arr_t(i ~ h ~ hlo, j ~ hlo));
189 tmp0 . push_back ( arr_t(i ~ hlo, j ~ h ~ hlo));
190 (n_iters ) ;

191 tmpl.push_back( arr_t(i -~ h ~ hlo, j hlo));
192 tmpl.push_back( arr_t(i ~ hlo, j ~ h ~ hlo));
193 }




schemat MPDATA (dowolnego rzedu) (2/2)

metoda op-2D() wywotywana przez solwer

194 op_2D(

195 arrvec_t &psi, n, arrvec_t
196 rng_t &i, rng_t &j, step
197 ) {

198

199 arrvec_t

200 C_unco = (step ) 7 C : (step ) 7 tmpO
201 C_corr = (step ) 7 tmpl : tmpO;

202 hlo = n_steps step;

203

204 (step ) {

205 rng_t

206 im(i.first() , i.last(Q)),

207 jm(j.first , j.last());

208 C_corr[0](im + h, j ~ hlo)

209 antidiff_2D (psi[n], im, j ~ hlo, C_unco);
210 C_corr[1]1(i ~ hlo, jm + h)

211 antidiff_2D (psi[n], jm, i ~ hlo, C_unco);
212 }

213

214 donorcell_2D(psi, n, step C : C_corr, i, j);
215 }

216 |};

C,

tmp1l,




Przyktad uzycia:
e zadanie warunku poczatkowego
e catkowanie z rézna liczba iteracji

e wykreslenie wyniku poprzez gnuplot-iostream
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218
219
220
221
222
223
224
225
226
227
228
229
230
231
232
233
234
235
236
237

239
240
241
242

#anclude "listings.hpp"
#define GNUPLOT_ENABLE_BLITZ

#include <gnuplot-iostream/gnuplot-iostream.h>

init(slv_t &slv,
blitz::firstIndex i;
blitz: :secondIndex j;
slv.state() = exp(

sqr(i-nx/2.) (2. *pow(nx
sqr(j-ny/2.) / (2.+*pow(ny
slv.Cx() ;
slv.Cy(Q) H
}
main() {
Gnuplot gp;
gp
\n
\n
\n
nx , ny , nt

std: :string fmt;

nx,

,2))
,2))

\n

\n

\n

ny) {

\n
\n
\n
\n
\n";




243
244
245
246
247
248
249
250

252

solver_2D<mpdata , cyclic , cyclic

init(slv, nx, ny);

fmt = gp.binfmt(slv.state());

gp
fmt

gp.sendBinary(slv.state().copy());

slv.solve(nt);

gp nt
fmt

gp.sendBinary(slv.state().copy());

{

solver_2D<mpdata , cyclic , cyclic

init(slv, nx, ny);

slv.solve(nt);

gp nt
fmt

gp.sendBinary(slv.state().copy());

{

solver_2D<mpdata , cyclic , cyclic

init(slv, nx, ny);

slv.solve(nt);

gp nt
fmt

gp.sendBinary(slv.state().copy());

slv(nx, ny);

slv(nx, ny);

slv(nx, ny);
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Dziekuje za uwage!

podziekowania:
Piotr Smolarkiewicz
zespot Blitz++

wykorzystane biblioteki:
Blitz++
Boost.ptr_vector

gnuplot-iostream

finansowanie:
NCN (2011/01/N/ST10/01483)

FNP START



C++ vs. FORTRAN vs. Python: wydajnos¢

C++, Blitz
FORTRAN
Python, NumPy
Python, PyPy

dla donor-cell 2D (Jarecka et al. 2012 EGU,
artykut w przygotowaniu)



Merali 2010 (Nature, vol. 467, p. 775-777)

C:Nlab>
£f?? <o
data.exe
>

>

. . .ERROR

....why seientifiec programming does not
compwite

>

http://www.nature.com/news/2010/101013/full /467775a.html
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Kohler parameterisation

-

/// @brief activity of water in solution

/// (egs.

1,6) in @copydetails Petters_and_Kreidenweis_2007

template <typename

:dimensionless, real_t> a_w(

quantity<si:

:volume, real_t> rw3,
:volume, real_t> rd3,

quantity<si:
quantity<si:

:dimensionless, real_t> kappa

quantity<si:

veturn (rw3 - rd3) / (zw3 - rd3 * (real_t(1) - kappa));
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