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Sammanfattning

Projektgruppen har arbetat tillsammans med befintliga deltagare i verksamheten
Computational Consulting. Tre olika delprojekt har behandlats: integrering av Brillouinzoner,
programmering av Cell BE processorn samt analys av en numerisk metod for l16sning av
Black-Scholes ekvation. Projekten har varit utmanande och omfattande och dven om inga
slutgiltiga resultat presenteras sa har arbetet lett till att vidare studier for 6vriga involverade
kan fortsétta. Speciellt i delprojektet om Black-Scholes presenteras konkreta delresultat och
metoder for att ga vidare.
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1 Computational Consulting

1.1 Allmént om Computational Consulting

1.1.1 Bakgrund

Computational Consulting, forkortat C2, dr en tjdnst som tillhandahélls av institutionen for
informationsteknologi vid Uppsala universitet. Tjdnsten &r en sorts konsultverksamhet som
dmnar vara till nytta och sprida kunskap om berdkningar. Via en webbsida [1] annonseras
tjdnsten och problemstillarna kan kontakta C2. De problem som tas upp &r inom omradet
berdkningsvetenskap, t.ex. numerisk analys, programmering och simulering. Samtidigt ges de
som arbetar med C2 en mojlighet att i erfarenhet av verkliga problem och att arbeta med
dessa 1 projektform.

Projekten som C2 arbetar med kan komma frén lokala féretag, men kommer hittills fran
forskare pa institutioner pd Uppsala Universitet eller SLU. Omfattningen av ett problem som
inkommer till C2 kan vara av varierande storlek. Det varierar frdn de minsta som kan vara en
fraga som kan besvaras i ett mail, till de storsta som kan vara s& omfattande att de far goras
om till examensarbete eller en doktorandtjénst. Vidare lamnas inga garantier for att C2
kommer att ta pa sig att arbeta med en uppgift, eller att den kommer att fardigstéllas eller
16sas. Detta eftersom tjénsten &r ideell och kostnadsfri for problemstéllaren.

1.1.2 Arbetsform

I gruppen ingar doktorander som arbetar med C2-projektet i form av en doktorandkurs.
Dessutom ingar var grupp, fran kursen Teknisk-vetenskapliga datorberdkningar, 1 C2 dér vart
syfte ursprungligen var att bistd med arbetskraft till de projekt som C2 arbetar med. Det
utvecklades dven till att inbegripa planering av delprojekten 1 storre utstrackning. Hela C2-
projektet koordineras av Elisabeth Larsson som é&r anstilld vid institutionen for
informationsteknologi, avdelningen for teknisk databehandling, pd Uppsala Universitet.

En eller ett par gdnger i manaden samlas alla deltagare i C2 som har mojlighet att nérvara for
ett storre mote. Pa dessa “C2-mdten” diskuteras alla pagaende projekt, vilka framsteg som
gjorts och problem som uppstatt sedan foregdende mote. Dessutom tar man upp eventuella
nyinkomna projekt i gruppen. Man diskuterar ocksd hur och vilka som ska arbeta vidare med
problemen. Sedan arbetar personerna var for sig eller 1 grupper med att 16sa de uppgifter man
fatt.

Under arbetets ging sker ocksa regelbunden kommunikation mellan medlemmarna via mail
och mindre sammankomster. Information inhdmtas, moten med problemstillarna anordnas
och eventuellt blandas fler in vid behov da problem uppstar med négon friga.

1.2 Utvardering och reflektioner

Forfattarna av denna rapport har inom kursen Teknisk-vetenskapliga datorberdkningar arbetat
tillsammans med C2. Att gora vért projekt i C2-gruppen har varit larorikt och intressant men
vi har ocksd motts av manga motgéngar.

En orsak dr att arbetet har krévt att ménga involverats, vilket har medfort att moten och
arbetstillfallen maste planeras noggrant. Problemstéllarna i de olika delprojekten har ibland
varit mycket upptagna och att planera en tid da alla &r tillgédngliga har ibland tagit oonskat
lang tid.



En annan del som véllat problem é&r att vi kom in 1 C2 da det precis inkommit tvé nya projekt.
Detta medforde att vi tillbringade en stor del av projekttiden for att komma igéng med dessa
nya projekt. Till en borjan hade vi fatt intrycket att vi som kom till C2 till storsta del skulle fa
uppgifter som hade med programmering att géra. Men det vi har lagt ner mycket tid pd ar att
vara ansvariga for hela projekt. Det har dock varit ldrorikt att fa inblick 1 hur mycket arbete
som krévs for att anordna mdten, sitta sig in i problemen och sedan ha fler
uppfoljningsmaten, och dver huvud taget hur mycket arbete som krévs for att styra stora
projekt.

Idén som helhet att ha C2 inom projektkursen tycker vi dr bra, men det skulle planeras pé ett
annorlunda sitt. Det har inte passat sa bra mot projektkursen i1 det nuvarande utférandet
eftersom det funnits en tidsbegransning for nér projektkursen ska avslutas. Det hade varit
onskvirt att delprojekten redan hade passerat sin inledningsfas nér vi kom in 1 C2, men
eftersom C2 arbetar i en konsultliknande form med problem sa skulle det antagligen varit
svart att dstadkomma d& man inte vet nir projekt dyker upp. Vi har inte nétt s manga
slutgiltiga resultat eller 16sningar inom delprojekten som man annars skulle ha forvéntat sig av
ett “traditionellt” projekt, men vi har ddremot arbetat och tagit fram material f6r att C2 och
problemstillarna ska kunna arbeta vidare med sina delprojekt.

2 Projekt

Projektgruppen har arbetat med totalt tre olika projekt, varav tvd har pagétt under hela kursen.
Dessa ér “Brillouinzon-integrering” och “Portning av GROMACS till Cell BE processor”. 1
slutet av kursen har vi dessutom arbetat med “Undersokning av en 16sningsmetod for Black-
Scholes ekvation”. Det forsta projektet har flera personer 1 C2-gruppen arbetat med, medan de
bada sistndmnda har endast projektgruppen arbetat med.

2.1 Brillouinzon-integrering

2.1.1 Sammanfattning

Vid berdkningar av egenskaper i metaller gors integreringar dver Brillouinzoner. Dessa
berdkningar kriaver hog noggrannhet vilket leder till onddigt stor berdkningsméingd eftersom
berdkningspunkterna i dagsldget placeras i ett uniformt nét. I projektet har en inledande
undersokning gjorts om berikningspunkterna kan placeras adaptivt istillet. Aven om inga
slutgiltiga resultat har natts sa har ett flertal metoder uteslutits och diskussion paboérjats for
andra metoder.

2.1.2 Bakgrund

Integrering Over s.k. Brillouinzoner [2][3] 4r vanliga vid berékningar av storheter som ror
metallers egenskaper. Genom att fouriertransfomera en vagfunktion kan elektronstrukturer
representeras 1 ett vagtalsrum. Detta rum kan indelas 1 periodiska och symmetriska
delomraden, Brillouinzoner. Tack vare dessa egenskaper kan man begrénsa berédkningarna till
endast en Brillouinzon. Inuti omradet finns en s.k. fermiyta till vilken viktiga egenskaper for
metaller kan relateras. Dé fermiytan ofta dr invecklad och innehaller stora variationer leder
detta till att man maste ha mycket hog noggrannhet vid berékningar, se referens [4]. Den hoga
noggrannheten kan medfora att berdkningsméngden blir stor. Da berékningspunkter for
integreringen placeras likformigt och de variationer man vill fanga bara finns i vissa omraden,
medfor detta att en stor del av berdkningarna blir 6verflodiga. Detta leder till att det kan vara



onskvirt med nadgon form av adaptiv metod for att vélja berdkningspunkter och anpassa dessa
till omrdden med storre variation.

2.1.3 Problem

Problemstéllaren dr Torbjorn Bjorkman pa fysiska institutionen, teoretisk magnetism, som vill
att C2 undersoker om och hur denna integration kan goéras adaptiv. Efter en forsta genomgang
framgick ett flertal problem forknippade med integrationen. Bland annat var det svart att {4 en
bild av arbetsomradet da den ligger 1 ett fouriertransformerat rum, diskretiserat i1 sé kallade k-
punkter. Dessutom dndras ytan (0ver vilken integreringen skulle ske) beroende pa hur
berdkningspunkterna placeras. Detta medfor svarigheter med en eventuell forsta uppskattning
av integrationsomradet fOr att sedan légga till flera punkter i efterhand for noggrannhet.

Var forsta uppgift har varit att sétta oss in 1 den befintliga metoden for problemet, en ej
adaptiv metod, innan forslag till forbéttringar kan géras. Man borjar med att dela in rummet 1
ett uniformt nit av k-punkter, sedan berdknar man bandstruktur och energiegenvérden.
Slutligen berdknas tillstandstédtheten, fordelningen av energiegenvirdena, som integreras for
att kunna bestimma fermienergin i elektronstrukturen. Allt detta gors i tre steg med hjélp av
ett antal program som vi fétt av Torbjorn. Kdllkoden f6r dessa program ér skriven 1 fortran77
och finns dokumenterad i referens [5]: str93.f, canon.f och ddns.f. Den forstndmnda sitter upp
struktur for k-punkter samt konstanter forknippade med valt problem. Canon.f berdknar
bandstrukturen samt egenvirden och egenvektorer for givna k-punkter. Den sista delen,
ddns.f, berdknar tillstdndstdtheten utifran bandstrukturen given av canon.f. Utdver dessa tre
program finns dven ett antal datafiler som programmen behdver ldsa in.

Till en borjan var vart mal att undersoka det sista programmet, ddns.f, och se hur
slutberdkningarna av DOS och integreringen av DOS gors och eventuellt om den kunde goras
annorlunda. Till vér hjdlp skrev vi ett program, ftom.java, som léser in utfilen bandut.d (utfil
fran canon.f och infil till ddns.f) och skriver k-punkter och energiegenvérden till en fil som
kan ldsas av MATLAB. Dessa punkter plottades sedan i tre dimensioner, se Figur 1.
1
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Figur 1. - K-punkter plottade i tre dimensioner, med hjalplinjer for béttre 3D-perspektiv.



Det visade sig sedan att detta antagligen inte dr rétt stille att borja, utan att vi méste undersoka
en tidigare del av programkedjan om vi vill kunna gora relevanta dndringar for att gora en
adaptiv metod. Forslag kom d4 att vi antagligen méste undersoka det forsta programmet,
str93.1, for att finna hur k-punkter sitts upp och om dessa kan omfordelas for att ge ett icke-
uniformt nét av punkter. Mojlighet finns att ldsa en infil till str93.f med en uppséttning av eget
valda k-punkter. Om dessa kan véljas godtyckligt eller maste vara uniformt fordelade ar dock
inte utrett an.

2.1.4 Diskussion

Materialet till detta projekt har varit svart att ta till sig. Dels pa grund av att koden till
programmen vi fitt &r gammal, ldng och svarforstaelig. Koden verkar dock till stor del besta
av att ldsa infiler och skriva utfiler vilket bidrar till dess omfattning. Dokumentationen har
varit bristfillig, och matematiska formler eller pseudokod har inte funnits att tillgd. Dessutom
har sjdlva problemet varit svart att sétta sig in 1 eftersom det &r mycket avancerat och
omfattande med flera delproblem. Dock ser det ljust ut for det fortsatta arbetet med problemet
inom C2, eftersom flera metoder har uteslutits och andra har visat sig vara intressanta att
undersoka vidare. T.ex. finns det en mdjlighet att str93.f kan beskriva punkter i omradet bade
1 det fouriertransformerade rummet och i ett normalt rum vilket kan leda till 6kad forstielse
och bidra till en eventuell omfordelning av hur man ska vilja berdkningspunkterna.

2.2 Portning av GROMACS till Cell BE processor

2.2.1 Sammanfattning

IBM, Toshiba och Sonys nya Cell BE processor kan vara en lamplig kandidat att kora
molekyldynamiksimulatorn GROMACS pd. C2-gruppen har fatt en forfrigan om att testa en
portning gjord av en forskargrupp i USA och se om ytterligare prestandadkning gér att uppna.
Vi anser att man kan fi béttre resultat &n det som rapporterats och att vi ar pd god vég att
kunna mer 1 detalj beskriva hur. Vi hoppas pa att via kontakt med artikelforfattarna komma
vidare i var analys.

2.2.2 Bakgrund
2.2.2.1 GROMACS

Det andra projektet fick vi frdn David van der Spoel vid institutionen for cell- och
molekylarbiofysik pd BMC. Dér utvecklar man ett program for berdkning av molekyldynamik
kallat GROMACS (Groningen Machine for Chemical Simulations). GROMACS ér i
dagslaget vildigt optimerat for att kora pé en rad olika processorer bland annat Intels Xeon
och AMDs Opteron. Programmet utnyttjar om mdjligt 64 bitar och SIMD (Single Instruction,
Multiple Data) instruktioner som finns i t.ex. SSE/3DNow! processorer. Da mycket av det
som redan optimerats for GROMACS verkar passa for IBMs nya Cell BE processor skulle det
kunna vara intressant att testa att kora GROMACS pé en sddan. Den mest
berdkningskriavande delen av programmet dr delen dér krafter mellan atomer beréknas, och
den stér for storsta delen av hela simuleringsberidknandet. David kontaktade C2-gruppen med
en fraga om vi kunde testa att kora denna del av programmet pé en Cell BE processor.

2.2.2.2 Cell BE

Cell Broadband Engine (Cell BE) dr en processor fran IBM, Sony och Toshiba och ar
framtagen for att kora applikationer som kriaver mycket berdkningskraft och hog
datagenomstromning t.ex. multimedia och 3D-grafik. Cell BE processorn har 9 kérnor, en av



dem dr en PowerPC processor och kallas for Power Processor Element (PPE). Dess
huvuduppgift dr att hantera data och instruktioner 4t de atta andra. Dessa kallas Synergistic
Processing Elements (SPE) och &r 128 bitars RISC processorer av SIMD modell och de star
for huvuddelen av berdknandet. Teoretiskt kan en Cell BE pa 3.2 GHz utfora ungefar 200
GFLOPS vilket kan jamforas med en normal PC pa 2-10 GFLOPS.

Nér man designade Cell BE ville man komma f6rbi tre barridrer som finns pa vanliga
processorer: energiatgangen, minneshanteringen och frekvensbarridren [6]. Dessa tre problem
hénger alla ithop med att moderna processorer kors allt snabbare. Detta resulterar i att dagens
processorer blir extremt varma och drar mycket strdom. De far ocksd svérare att mata data fran
RAM till processorn i den takt processorn behdver. P4 grund av detta maste moderna
processorer anvinda pipelines, dvs. dela upp arbetet i flera steg och man maste darfor gissa
sig till hur koden kommer att se ut i framtiden. En misslyckad gissning blir kostsam for
prestandan.

SPE
(Synergistic SPE SPE SPE
Processor
Element)
Fy ' A h
v h 4 k. 4 Memory Interface Xlo
PPE <—>| Controller (MIC) ‘(—(: Channels
(PowerPC 5 Element Interconnect Bus (EIB)
Processor Cell Broadband FlexiO
Element) <«—>| Engine Interface || Channels
(BEI)
! ! { L=

SPE SPE SPE SPE

Figur 2. — Struktur av Cell Broadband Engine processor. Copyright IBM [6].

Cell BE undviker dessa problem genom sin speciella arkitektur. Den delar upp arbetet mellan
olika processorer som optimerats for sitt arbete. Man kan dé kora pé lagre frekvens och
samtidigt fa battre resultat. Minneshanteringen loser man genom att varje SPE har ett eget
minne kallat Local Store (LS) men ingen cache som behover laddas. For att ladda data till LS
finns det hardvara bade internt i varje SPE och externt i den sa kallade Element Interconnect
Bus (EIB). EIB distribuerar data asynkront frin RAM till LS och gor att man kan undvika
véntetider. Cell BE har inte ndgon lang pipeline, istillet kommer prestandan fran stora register
och specialiseringen mellan PPE och SPE. Dock medfor detta att programmen som skrivs for
Cell BE maste ta storre ansvar for datahantering.

Till Cell BE tillhandahéller IBM tre kompilatorer. En assemblerkompilator, en C/C++
kompilator som foljer GNU standard samt en egenutvecklad C/C++ kompilator. Eftersom
arkitekturen kraver mer detaljerad styrning av hardvaran dn normalt har man i C/C++
kompilatorerna infOrt intrinsics. Detta &r kommandon som ligger nédra assemblerkoden men
liknar C kommandon.

For att porta GROMACS har man i detta fall kopt in en Playstation 3 vilken innehéller en Cell
BE processor med en PPE och sex SPEs. En PS3 kan anvindas till annat 4n spel eftersom
man tillats att installera ett eget operativsystem pa den och ddrmed kan f3 tillgang att kora



godtyckliga program. Orsaken att den enbart har sex SPEs &r att en av dem &r reserverade for
Sonys egna operativsystem och en &r avstingd av tillverkningsskal.

2.2.3 Problem

Vid vért andra mote med David hade han just fatt reda pd att det redan gjorts ett forsok att
porta GROMACS till Cell BE. Portningen gjordes av en grupp forskare i USA. De visade i
sin rapport [7] att det gar att kora GROMACS ungefér tva ganger fortare pd en Cell BE &n pa
en motsvarande processor utan SPE (en 3.2 GHz PowerPC processor). De uppnidde detta
genom att kora GROMACS i sin helhet pa PPE och sedan skriva om en del av den kod som
berdknar interaktion med vattenmolekyler sa den kordes pa SPE. Denna del dr den mest
anvinda dé de flesta simuleringar sker i vattenldsning. Detta var dock inte riktigt vad David
hade vintat sig d4 han hade hoppats pd mycket mer prestanda eftersom Cell BE processorer i
dagsliget dr mycket dyra. Projektet fick sdledes ett nytt mal, att se om ytterligare forbéttringar
kan goras.

2.2.4 Resultat

Cell BE idr en ganska annorlunda arkitektur. Den stiller storre krav pa programmeraren dn
“vanliga” arkitekturer bdde da den har flera processorer och dd minneshanteringen mellan
dessa dr annorlunda. Inldarningsprocessen blir déarfor ocksa langre eftersom det ar fler faktorer
att tdnka pé. Det faktum att sd fa anvédnder Cell BE idag gor att det dr svarare att fa hjdlp och
tipps dven om IBM har lagt ner stor mdda pd att underlétta for utvecklare. Detta kombinerat
med det skick den kéllkod vi fick att utvirdera var i gjorde att vi inte lyckades fa koden att
kora utan problem. Detta medforde att vi inte kunde anvinda de verktyg som finns for att
utvirdera programmet och naturligtvis inte kunde peka pd omrédden som kunde forbéttras.
Dock har vi kommit en bra bit pa vdgen och vért arbete kan fortséttas av C2-gruppen.

2.2.5 Metod

Efter det att vi fatt klart for oss att huvuduppgiften redan var 16st och vi fétt ett nytt mal, dvs.
att utvirdera om ytterligare forbéattringar kunde goras, bad vi David att ta kontakt med
forskargruppen i USA och be om den killkod som dom hade anvint sig av. Medan vi véntade
pa den gick vi igenom den litteratur om Cell BE processorn som finns hos IBM.

Det finns flera olika sétt att utveckla program till Cell BE. Man kan kompilera direkt 1 det
Linux-operativsystem som kors pd PPE eller pa en annan dator (sé kallad korskompilering).
Den metod vi valde dr den som rekommenderas av IBM, utvecklingsmiljon Eclipse och
korskompilering med hjilp av deras Software Development Kit (SDK). Denna SDK
installerar kompilatorer for bade PPE och SPE samt en emulator som skapar en virtuell Cell
BE milj6. Detta SDK installations-skript krdver dock Fedora Core 6 Linux.

Korskompilering har fordelen att den gir snabbare &n kompilering pa en PS3 dé den har lite
arbetsminne. Eclipse dr ett bra verktyg for programutveckling till Cell BE. Det har inbyggt
stod (fran SDK) att exekvera kod pa externa enheter via SSH och tillater ocksa extern
felsokning i koden. Svarigheterna uppkom dock nér vi fick kdllkoden till GROMACS
portningen. Den var mycket bristfélligt kommenterad och stora delar av koden kédndes
experimentell (dvs. delar var bortkommenterade hér och var och vissa andra delar anvdndes
ej). Dessutom lyckades vi inte att kompilera koden med den medf6ljande makefilen (make &r
ett skriptsprak for automatisk kompilering). Detta medforde att vi fick ldgga ganska lang tid
pa att ldnka alla delar av kdllkoden sé att den gick att kompilera i Eclipse.



Nir vil koden kordes visade det sig att den inte stannade eller gav nigot resultat. Felet
lokaliserades till en loop som kors pad SPE nr 0. Orsaken till felet antar vi vara antagligen en
bugg i koden eller ett fel i de indata som kommer frin GROMACS.

2.2.6 Slutsatser

Utan att kunna testa koden blir det svart att svara pa Davids frdga om den gar att optimera.
Det stora problemet med en Cell dr minneshanteringen. Det dr nddvindigt att strukturera
dataflodet sé att SPEerna hela tiden har ndgot att jobba med. Flaskhalsen hir &r som sagt inte
accesstiden, som pé en ordindr processor utan hur data lagrats i RAM minnet och hur data
skickas fram och tillbaka. Detta problem beskrivs ocksa i den rapport som skrevs om
GROMACS portningen, dock menade man att dd GROMACS var s stort sd skulle det bli en
alltfor stor operation att skriva om det sa att en battre datastruktur uppndddes. Vidare i
artikeln ser man att deras minneshantering dr ganska enkel (t.ex. anvénds bara 3/4 av det data
man ldser in) och att arbetsfordelningen mellan processorerna inte dr perfekt (och om man
tittar pd den kod jag fatt att kora ar den véldigt dalig).

Vi anser att man kan {3 bittre resultat 4n det som rapporterats och att vi ar pa god vég att
kunna mer 1 detalj beskriva hur. Den utvecklingsplattform vi byggt upp ar ett effektivt
hjélpmedel for att utveckla Cell BE kod pa. Vi hoppas pa att vi via vidare kontakt med
artikelforfattarna kan komma vidare 1 var analys.

2.3 Undersékning av en I6sningsmetod fér Black-Scholes ekvation

2.3.1 Sammanfattning

Gruppen har fatt i uppgift att undersdka om, och i sa fall hur mycket, man kan forbéttra
noggrannheten vid 16sning av Black-Scholes ekvation genom att anvéinda en implementation
som bygger pa minstakvadratmetoden [8]. Samtidigt ska den 6kade minnes- och
berdkningsméngden tas hdnsyn till som uppkommer som foljd av att man loser ett
overbestdmt system. En analys av noggrannhet, minne och berdkningskostnad har gjorts med
hjilp av ytor plottade i tre dimensioner. Samband mellan val av parametrar for stabilt
uppforande hos noggrannheten har hittats och forslag till vidare analys av noggrannhet
relaterad till kostnad har tagits fram.

2.3.2 Bakgrund

Vid berdkning av virdet pa optioner anvénder man t.ex. Black-Scholes ekvation. I den
ursprungliga metodformuleringen loses ekvationen med lika méanga villkor som variabler
vilket ger ett kvadratiskt ekvationssystem. Problemstillaren Elisabeth Larsson undersoker nu
om man kan tjéna pa att istéllet anvénda ett Gverbestdmt ekvationssystem och 16sa detta med
minstakvadratmetoden. Forbattringen som ska undersdkas 4r om man kan fa en hogre
noggrannhet 1 forhéllande till minnesatgang och berdkningskostnad.

2.3.3 Problem

For att avgora den nya foreslagna minstakvadratmetodens egenskaper behover vi veta
noggrannhet, minnesanvéindning och berdkningskostnad for en given uppséittning med
inparametrar. Felet méts i maxnorm eller alternativt i finansiell norm. Dessa normer ges som
utparametrar av MATLAB-programmet BSLSMain1D.m som Elisabeth Larsson har skrivit
och givit till projektgruppen. Formler for minnesatgang och berdakningskostnad har ocksé
givits. Minne och kostnad berédknas fran M, N, Nb och Ne. M é&r antalet tidssteg, N antalet
centrumpunkter, Nb antalet randpunkter och Ne antalet minstakvadratpunkter. For formler se
appendix. Dessa ingar dven som inparametrar till programmet for att bestimma felet.
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Figur 4 visar att kostnaden for berdkningen 6kar bdde med avseende pa tidssteget M och antal
minstakvadratpunkter Ne. Figur 3,4 och 5 visar virden for N=25 och M mellan 10 och 70
samt Ne mellan 23 och 373.

N=25, log10{maxnom)

Ne

Figur 5. - Exempel pd maxnorm, med avseende pa M och Ne.

Figur 5 visar maxnormen logaritmerad. Det vi ser dr att maxnormen, felet, minskar nér vi
introducerar fler minstakvadratpunkter Ne. Beroende pa vilket N vi véljer fas olika lutningar
och metoden konvergerar vid olika viarden, men formen &r 1 stora drag densamma. Losningens
noggrannhet paverkas dock inte speciellt mycket av tidssteget M. Endast for korta tidssteg, M
mellan 10 och ungefér 60, forekommer variationer i maxnormen. For storre virden pa M
forblir felet oforiandrat, darfor kan man med fordel vilja ett litet M for att hélla
berdkningskostnaden lag. Den finansiella normen har en liknande form.
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N=25, log10{maxnom), M=60
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Ne

Figur 6. - Figur 5 i genomskérning lings M=60.

Figur 6 visar figur 5 1 genomskérning i planet M=60, dvs. efter att tidssteget M har natt ett
stabilt virde. Den taggiga formen pa kurvan uppstér pga. att berdkningspunkterna placeras
likformigt inom berdkningsomradet, och saledes kan punkterna ibland placeras pa viktiga
detaljer och ibland vid sidan av dessa detaljer. Hir syns att for Ne=23, dvs Ne=N-Nb vilket
motsvarar ett kvadratiskt ekvationssystem utan extra minstakvadratpunkter, ligger felet 1
nédrheten av 10"-2.5 och minskar sedan for att konvergera runt Ne=250 vid ett fel som bara ér
ungefdr 107-4.5. Detta visar att inforandet av extra minstakvadratpunkter ger en tydlig
forbattring av noggrannheten, dock dterstar att diskutera till vilket pris 1 minne och kostnad
denna forbattring gors.

D4 man studerar graferna for maxnormen ser man generellt att for 1dga Ne har man stora
variationer i felet, medan dessa variationer minskar nar man infort tillrdckligt ménga extra
minstakvadratpunkter. For vidare studier av hur man ska vélja Ne for att vara siker pa att
passera det oroliga omrédet dir Ne é&r litet vill vi gdrna ha en generell regel for hur vi ska vilja
Ne, gérna pa formen Ne=k*N. Efter att ha studerat grafer for N mellan 10 och 35 fann vi att k
bor viljas till ungefdr 7, dvs. att om man véljer Ne sju gdnger storre dn N sa kan man vara
sdker pa att inte befinna sig i det virsta av det oroliga omradet.

Efter att ha fatt ett forslag av Elisabeth att modifiera omradet, gora omradet storre, over vilka
punkterna placeras sé forvintades ett forbéttrat resultat. Det resultat vi fick av denna
modifiering var att noggrannheten minskade nagot (felet blev storre), dock konvergerade
noggrannheten snabbare frén det oroliga till det stabila omradet. Ett k pd 5 riackte har for att
helt passera det oroliga omrédet.

2.3.4 Diskussion

Négot som é&r oturlig for detta projekt, &r att det inkom 1 ett sent skede av projektarbetet. Att
arbeta med detta projekt har ddremot varit givande och intressant d& given kéllkod har varit
fullt fungerande och utforligt kommenterad. Nagot som problemstéllaren hade 6nskat var att
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jdmfora den ursprungliga implementationen, kvadratiskt ekvationssystem, med den
nuvarande, overbestdmt med minstakvadratmetoden, i termer av berdknings- och
minneskostnad for att erhélla samma feltolerans. Pa den korta tid da vi arbetat med detta har
vi ¢ hunnit utféra denna analys, men ett flertal idéer om hur man ska ga vidare har
framkommit.

For det forsta vill man studera for vilka kombinationer av parametrar man far en given
maxnorm. Dessa uppséttningar av parametrar leder 1 sin tur till att jimfora vilken uppsittning
som dr mest effektiv 1 frdga om minnesanvéndning och berdkningskostnad. Nar man gjort
denna analys bér man kunna sdga om och 1 sa fall hur mycket man tjdnar pa att géra
minstakvadratmetoden. Detta ger i sin tur upphov till ett problem med hur man ska avgéra hur
man ska bestimma dessa parameteruppséattningar for ett givet fel.

Huvudsakligen har vi tva olika idéer om hur detta kan 16sas. Antingen soker man efter det
lagsta Ne-virde diar man for hogre Ne inte har ndgon maxnorm som dverstigen given gréins.
Detta skulle kunna gdras med en iterativ metod diar man borjar pa det storsta Ne-vérdet och
sedan minskar Ne tills man far en maxnorm dir man passerat grinsen. Det andra alternativet
ar att man skulle kunna infora ett polynom som beskriver en kurva, anpassat till alla punkter i
maxnormen. Utifrdn denna anpassade kurva skulle man sedan snabbt kunna ta fram grénsen
dédr Ne ger den sokta maxnormen. I béda fallen forutsétter det att vi har 14st tidssteget M till
ett virde innan sdkandet efter Ne borjar, detta for att kunna soka i en tvadimensionell kurva
istdllet for 1 de tredimensionella ytorna. Med stdd av denna information skulle sedan
problemstillaren kunna ta stéllning till om den nyare implementationen ar [6nsam.

3 Tack

Vi vill borja med att tacka Elisabeth Larsson vars hjdlp och engagemang har varit ovérderlig
for vart arbete inom C2 och alla delprojekten. Vi vill ocksa tacka Torbjorn Bjorkman for
samarbetet 1 Brillouinzon integreringsprojektet, David van der Spoel for samarbetet inom
Cell-projektet, samt alla medlemmar i C2-gruppen for den hjélp de bidragit med under
arbetets ging.
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4 Appendix

4.1 Brillouinzon-integrering

4.1.1 Kod

ftom.java

import java.io.*;
import java.util.*;
public class ftom({

public static void main(String[] arg) throws IOException{
//Reading bandut.d to memory

FileReader fr =

new FileReader ("bandut.d");

BufferedReader br = new BufferedReader (fr);
double [][] values = new double[8][505];
//505 must be changed for other problem sizes.

int i=0,posts=0,
String s;
s=br.readLine () ;
while (s!=null) {
s=s.trim();

v=0;

//Cut away leading/trailing spaces

if(s.startsWith ("EIGENVALUES")) {
//Reads coordinates

values[0] [posts]=Double.valueOf (s.
values|[1l] [posts]=Double.valueOf (s.
values|[2] [posts]=Double.valueOf (s.

v=Integer.valueOf ( s.substring (71,74

if

}

(v!=posts+1) {
System.err.println("Desync!") ;
System.exit (0) ;

posts++;

}

if (s.startsWith ("D")) {
//Reads D-values

3=2;k=12;

values[3] [posts-1]=Double.valueOf (s.
values[4] [posts-1]=Double.valueOf (s.
values[5] [posts-1]=Double.valueOf (s.
values[6] [posts-1]=Double.valueOf (s.
values[7] [posts-1]=Double.valueOf (s.

}

s=br.readLine () ;

}

System.out.println ("Posts="+posts);
//Done reading bandut.d

//Saving bandut.

FileWriter fw =

m
new FileWriter ("bandut.m");

BufferedWriter bw = new BufferedWriter (fw);
bw.write ("coords=[");
for (1=0;1<505;1i++) {
bw.write (values[0] [1]1+" "+values[1l][i]+" "+values[2][i]);
bw.newLine () ;

}
bw.write("1;");
bw.newLine () ;

bw.write ("values=[");
for (i=0;1<505;1i++) {
bw.write (values[3] [1]1+" "+values[4] [i]+" "+values[5] [i]+" "+values[6] [1]+"

"+values[7][1i]);

}//main

bw.newLine () ;

}
bw.write("]1;");
bw.close () ;

//Done saving bandut.m
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substring (38,46));
substring (48,56));
substring (58, 66));

) .trim() );

substring (j+0*k, j+1*k)) ;
substring (j+1*k, j+2*k)) ;
substring (j+2*k, 3+3*k)) ;
substring (j+3*k, j+4*k)) ;
substring (j+4*k, j+5*k)) ;



4.2 Underso6kning av en I6sningsmetod fér Black-Scholes ekvation

4.2.1 Formler

Fo6ljande formler dr himtade frén referens [8].

Parameter | Meaning

M The number of timesteps

N The total number of center points

Ny, The number of boundary points outof N
N, The number of least squares points

Formler for minnesanvéndning

3 vectors approximately

Structure Storage

() N, (;’\" — ;'\"‘_;,)

R (N — Ny +1)(N — Nyp)/2 if sparse storage
Ay, N stored as LU

C g = A, e — BoBe:y NNy

_—l_;,;,\ ;\"_;J (;\" — ;’\':_;))

:L A N, ( N — ;\"_;,)

A, i N. Ny

length N — N,

Formler for berdkningskostnader

Operation

Cost

LU-factorization
Solve using L. and U

2(N — ;'\':;J)?’ /3
M (2(N — Nb)?)

Subtraction

Solve of least squares system
Multiplication with A,

Operation Cost

QR-factorization 2(N — Ny)3(N. — (N — Ny)/3)
Computation of f 2M NN

Multiplication with ', 2M NN,

M (:2;\", (;’\; — ;’\':_,r)) + ( N —N f))g)
2M Ny(N — Np)
M(N — Ny)
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4.2.2 Kod

run.m

Detta MATLAB-skript anvénds for att berdkna minnesatgang, berdkningskostnad, maxnorm
samt finansiell norm f6r en uppséttning parametrar. Efterat kan run2.m anvindas for att plotta
resultaten.

%clear;
close all hidden;

phi="mqg';
ep=1;
M=20;
N=40;
srg_c=|[
rg_c=[-
rg e=[0 4
Nb=2;
Nvector=10:5:50;
Mvector=10:10:70;

$Avkommentera "for N=Nvector" for att gdra flera kdrningar med
%olika N.

$Annars gors en koérning med givet N.

$Notera att ett antal kommenteringar maste &ndras for att
%automatiskt spara ner resultaten till .mat-filer

stic;
%$for N=Nvector
NNb=N-Nb;

Nevector=NNb:2:
memmatris=zeros
timmatris=zeros (size (Mvector, 2
maxmatris=zeros (size (Mvector, 2
finmatris=zeros (size (Mvector, 2
[k,1l]=size (memmatris) ;

k*1

15*N-Nb) ;
size (Mvector, 2 Nevector,2));

,size ))

Nevector,2));
))
))

,size
,size
,Size

(
(
(
( .

’

Nevector, 2
Nevector, 2

)
)
)
)

’

stic;

k=1;

j=1;

for Ne=Nevector
memcost=Ne*NNb + (NNb+1l)*NNb/2 + Nb*Nb + Ne*Nb;
memcost=memcost+ Nb*NNb + Ne*NNb + Ne*Nb + 3*NNb;

i=1;
for M=Mvector
if Ne==NNb
timcost=2*NNb"3/3 + M* (2*NNb"2) ;
else
timcost=2*NNb"2* (Ne-NNb/3) + M* (2*Ne*NNb+NNb"2) ;
end
timcost=timcost+ 2*M*Ne*N + 2*M*Ne*Nb + 2*M*Nb*NNb + M*NNb;

[maxnrm, finnrm]=BSLSMainlD (phi,ep,M,N, rg c,Ne,rg_e);
memmatris (i, j)=memcost;

timmatris (i, j)=timcost;

maxmatris (i, j)=maxnrm;

finmatris (i, j)=£finnrm;

if mod(k,100)==
k %Skriver ut vart hundrade berakningssteg, sa man vet hur
$langt man kommit.
end
i=i+1;
k=k+1;
end
j=j+1;
end
st=toc
$Anvand foljande tva rader for att automatiskt spara resultat for
%senare plottning med run2.m
%s=sprintf ('N%dc',N);
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%save (s, 'memmatris', 'timmatris', 'maxmatris', 'finmatris', 'N', 'Nevector', 'Mvector"');
%end
$tid=toc
val=3;

run2.m

Detta MATLAB-skript plottar resultat efter run.m eller efter att man laddat tidigare kdrningar
fran .mat-filer.

close all hidden;

%Denna fil plottar ytor av resultaten fran run.m eller efter

%att en sparad kérning har laddats. Anvand da t.ex. "load N25b.mat"
$fore korning av run2.m

a=memmatris;
b=timmatris;
c=maxmatris;
d=finmatris;
Mlog=loglO (Mvector) ;
Nelog=loglO (Nevector) ;

$val=3; %Maste vadljas manuellt, 3 rekommenderas fo6r loggning av varden.
if val==1 % 1= Ingen modifiering

meshc (Mvector,Nevector,a')
title (sprintf ('N=%d, (memory)',N));

xlabel ('M");
ylabel ('Ne');
figure;

meshc (Mvector,Nevector,b')
title (sprintf ('N=%d, (cost)',N));
xlabel ('M");
ylabel ('Ne');
figure;
mesh (Mvector,Nevector,c')
title(sprintf ('N=%d, (maxnorm)',N));
xlabel ('M");
ylabel ('Ne'");
figure;
mesh (Mvector, Nevector,d")
title(sprintf ('N=%d, (finnorm)',N));
xlabel ('M");
ylabel ('Ne'");
elseif val==2 % 2= logl0 pa& axlarna
meshc (Mlog,Nelog,a')
xlabel ('M");
ylabel ('Ne'");
figure;
meshc (Mlog, Nelog,b"')
xlabel ('M");
ylabel ('Ne'");
figure;
meshc (Mlog, Nelog,c')
xlabel ("M");
ylabel ('Ne');

figure;
meshc (Mlog, Nelog,d")
xlabel ("M");
ylabel ('Ne'");
elseif val==3 % 3= logl0 pa vardena

meshc (Mvector, Nevector, 1loglO(a'))
title(sprintf ('N=%d, loglO (memory)',N));
xlabel ('M");

ylabel ('Ne');

figure;

meshc (Mvector, Nevector, 1ogl0 (b'))
title(sprintf ('N=%d, loglO(cost)'
xlabel ('M");

ylabel ('Ne'");

figure;

mesh (Mvector,Nevector,loglO(c'))
title(sprintf ('N=%d, loglO (maxnorm)',N));
xlabel ("M");

ylabel ('Ne'");

/N)) g
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figure;
mesh (Mvector,Nevector,loglO(d'))
title (sprintf ('N=%d, loglO (finnorm)',N));
xlabel ('M");
ylabel ('Ne');

elseif val==4 % 4= logl0 bade pa& axlar och varden
meshc (Mlog,Nelog, loglO(a'))
xlabel ("M'");
ylabel('Ne');
figure;
meshc (Mlog,Nelog, 1loglO (b'"))
xlabel ('M");
ylabel('Ne');
figure;
meshc (Mlog, Nelog, 1loglO(c'))
xlabel ("M');
ylabel('Ne');
figure;
meshc (Mlog, Nelog, logl0O(d"))
xlabel ("M'");
ylabel('Ne');

end

%$F6ljande berdkningar kan anvandas for att normalisera matriserna
%$till varden mellan 0 och 1 ifall man vill undersdka att

%addera olika normer med varandra.

%Ej fdrdigt, matriserna bor antagligen loggas (logl0O) forst.
%Yamax=max (max (a'
Samin=min (min (
$anorm= (a—amin
Sbmax=max (max (
Sbmin=min (min (
$bnorm= (b-bmin
Fcmax=max (max (
$cmin=min (min (
%$cnorm= (c-cmin (cmax-cmin) ;
$dmax=max (max (d') )

$dmin=min (min (d')) ;

%dnorm= (d-dmin) ./ (dmax-dmin) ;

$meshc (Mvector,Nevector, cnorm' . *bnorm')
$figure;

$meshc (Mvector, Nevector, cnorm' +bnorm')

a'));

a'));

) ./ (amax-amin) ;
b'));

b'));

) ./ (bmax-bmin) ;
c'))i

c'));

)./

)) i
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