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 โปรแกรม LAMMPS (Steve et al., 1990) ซ่ึงเป็นโปรแกรมประยกุตท่ี์ท างานเก่ียวกบัการ
จ าลองการเคล่ือนท่ีของโมเลกุลแบบไดนามิ ค ทั้งยงัเป็นโปรแกรม ท่ีถูกใชง้านอยา่งแพร่หลายและ
เป็นท่ีนิยม อยา่งมากโดยเฉพาะอยา่งยิง่กบันกัเรียนและนกัศึกษา  แต่การท างานของโปรแกรม 
LAMMPS นั้นยงัติดปัญหาในเร่ืองของสมรรถ นะในการประมวลผลเพราะใชเ้วลาในการ
ประมวลผลนานมากบางคร้ังใชเ้วลาหลายอาทิตยเ์ลยทีเดียว ตวัแปล ภาษา และสถาปัตยกรรม
คอมพิวเตอร์แบบซุปเปอร์สเกลาร์ ในปัจจุบนัน้ีมีกระบวน ในการการเพิ่มสมรรถนะการประมวลผล
ใหก้บัโปรแกรมอยูแ่ลว้ แต่วา่ก็ยงัไม่สามารถเพิ่มสมรรถนะไดอ้ยา่งเตม็ท่ีเน่ืองจากยงัติดปัญหาหลาย
อยา่งของสถาปัตยกรรมคอมพิวเตอร์  ซ่ึงส่งผลใหส้มรรถนะ ในการประมวลผลโปรแกรมยงัไม่ดี
เท่าท่ีควร วธีิการเพิ่มสมรรถนะใหก้บัโปรแกรมนั้นมีอยูด่ว้ยกนัหลากหลายวธีิ ซ่ึงแต่ละวธีิจะตอ้งถูก
น าไปใชใ้นสถานการณ์ท่ีเหมาะสมตามลกัษณะและพฤติกรรมการท างานของโปรแกรม  
 
 งานวจิยัน้ีน า เสนอ วธีิการ แบบต่างๆ เพิ่ม สมรรถนะการประมวลผลใ หก้บั โปรแกรม  
LAMMPS ซ่ึงตวัแปลภาษาและสถาปัตยกรรมคอมพิวเตอร์แบบซุปเปอร์สเกลาร์ ไม่สามารถท าให้
ได ้จุดประสงคข์องงานวจิยัช้ินน้ีประกอบดว้ย การแสดงใหเ้ห็นวา่เรายงัมีโอกาสในการสามารถเพิ่ม
สมรรถนะของโปรแกรม LAMMPS โดยใชว้ธีิง่ายๆ  หลงัจากเพิ่มสมรรถนะแลว้โปรแกรมยงั
สามารถท างานบนเคร่ืองคอมพิวเตอร์ทัว่ๆไป และทา้ยสุดงานวจิยัช้ินน้ีไดอ้ธิบายวา่สาเหตุใดท่ีท า
ใหโ้ปรแกรมไม่สามารถท างานไดอ้ยา่งเตม็สมรรถนะ  ผลการทดลองท าใหเ้ห็นวา่  งานวจิยัช้ินน้ี
สามารถเพิ่มสมถรรนะใหก้บั LAMMPS ไดม้ากกวา่งานวจิยัท่ีใชเ้ทคนิคเดียวกนั แต่วา่ยงัคงนอ้ยกวา่
งานวจิยัท่ีใชเ้ทคนิคพิเศษ ซ่ึงงานวจิยัท่ีใชเ้ทคนิคพิเศษจะมีขอ้ดอ้ยกวา่คือโปรแกรมท่ีใชเ้ทคนิค
พิเศษจะท างานไดเ้ฉพาะเคร่ืองท่ีท าการปรับปรุงสมรรถนะส าหรับเคร่ืองเคร่ืองนั้นเท่านั้น ไม่
สามารถน าไป Execute บนเคร่ืองอ่ืนๆได ้
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              LAMMPS is a classical molecular dynamics written in C++. It is used heavily for simula-
tion of solid-state materials and soft matter. It can also be used to model atoms or, more generical-
ly, as a parallel particle simulator at the atomic scale. LAMMPS can run on a single processor or 
on multiprocessors. For the latter, it uses the message-passing techniques for parallel computation. 
LAMMPS is distributed as an open source code under the terms of the GPL by Sandia National 
Laboratories, a US Department of Energy laboratory. 
  
              This study investigates the runtime behavior of LAMMPS, aiming to further improve its 
performance. We focus on floating-point operations because they are responsible for a large per-
centage of LAMMPS execution time. Floating-point operations in LAMMPS have many data 
(true) dependencies so their execution must necessarily be serialized. Even the superscalar out-of-
order processor that extracts instruction-level parallelism (ILP) cannot help much in such a situa-
tion. A more sophisticated source code transformation like software pipelining can alleviate the 
situation. In this paper, however, we focus on a much simpler transformation; instruction reorder-
ing that tries to set apart the producers away from the consumers as much as possible. The others 
optimization methods used in this paper are common techniques; these are loop unrolling, elimi-
nating control flow to reduce branching (an, hence, the penalty from misprediction), and strength 
reduction. 
 

     /  /  

Student’s signature  Thesis Advisor’s signature   



กติติกรรมประกาศ 
  
 ขา้พเจา้ขอกราบขอบพระคุณอาจารย์ ภารุจ รัตนวรพนัธ์ุ  อาจารยท่ี์ปรึกษาวทิยานิพนธ์หลกั

ท่ีไดป้ระสิทธ์ิ ประสาทวชิาความรู้และทฤษฎีต่าง ๆ ตลอดจนเป็นท่ีปรึกษาในการวางแนวทาง 
วางแผนงานแก้ปัญหา และตรวจสอบขอ้บกพร่องต่าง ๆ จนงานวจิยัน้ีส าเร็จลุล่วง ตลอดจนอาจารย์
ในภาควชิาวศิวกรรมคอมพิวเตอร์  ท่ีกรุณาใหค้  าปรึกษา และขอ้เสนอแนะต่าง ๆ จนส่งผลให้
งานวจิยัน้ีสมบูรณ์ยิง่ข้ึนในทุกๆ ดา้น และประสบผลส าเร็จลุล่วงไปดว้ยดี 

 
 ขอขอบคุณสมาชิกหอ้งปฏิบติัการ INOX (Innovative Extremist) คุณท่านท่ีคอยแนะน าให้

ค  าปรึกษาและค าอธิบายท่ีเป็นประโยชน์ต่องานวจิยั ไม่วา่จะเป็นการใหย้มืใชอุ้ปกรณ์ส าหรับท างาน
วจิยั รวมไปถึงการติดตามและช่วยแกปั้ญหาท่ีเกิดจากอุปกรณ์ดงักล่าว ท่ีจ  าเป็นส าหรับงานวจิยัและ
ใหก้ าลงัใจท่ีดีเสมอมา 

พี่ปอ พี่ชาย อาจารย ์
 ขอขอบคุณเจา้หนา้ท่ีโครงการบณัฑิตศึกษา และเจา้หนา้ท่ีธุรการภาควชิาวศิวกรรม

คอมพิวเตอร์มหาวทิยาลยัเกษตรศาสตร์ท่ีช่วยเหลือในการประสานงาน และด าเนินงานดา้นเอกสาร
ต่างๆ ใหเ้ป็นไปอยา่งสะดวกลุล่วงไปดว้ยดี 

 
 คุณงามความดีหรือประโยชน์อนัใดเน่ืองจากวทิยานิพนธ์เล่มน้ี ขออุทิศใหแ้ก่ บิดา มารดา 

ญาติสนิทมิตรสหาย ตลอดทั้งครูอาจารยแ์ละผูมี้พระคุณทุกท่าน ท่ีไดอ้บรมและใหก้ าลงัใจเสมอมา 
 

วรีะพงษ ์ แกว้เทศ 
พฤษจิกายน 2557



 
(1) 

สารบัญ 
 
 หน้า 
 
สารบญั (1) 
สารบญัตาราง (2) 
สารบญัภาพ (3) 
ค  าอธิบายสัญลกัษณ์และค ายอ่ (5) 
ค าน า 1 
วตัถุประสงค ์ 3 
การตรวจเอกสาร 4 
อุปกรณ์และวธีิการ 19 

อุปกรณ์ 19 
วธีิการ 20 

ผลและวจิารณ์ 29 
ผล 29 
วจิารณ์ 40 

สรุปและขอ้เสนอแนะ 41 
สรุป 41 
ขอ้เสนอแนะ 42 

เอกสารและส่ิงอา้งอิง 43 
ประวติัการศึกษาและการท างาน 45 
 



 
(2) 

สารบัญตาราง 
 
ตารางที่ หน้า 
 

1 แสดงถึงขอ้มูลการประมวลผลแต่ละส่วนของโปรแกรม LAMMPS                   
(LAMMPS Profile) 21 

2 แสดงขอ้มูลของแต่ละแพลตฟอร์มท่ีน ามาใชใ้นการทดลองคร้ังน้ี 29 

3 แสดงถึงขอ้มูลของ Rock Cluster ท่ีมีการท างานแบบขนานโดยใช ้MPI                   
จ  านวน 16 โหนด 33 

4 แสดงถึงขอ้มูลของ Rock Cluster ท่ีมีการท างานแบบล าดบั 34 

5 แสดงถึงขอ้มูลของ Mac OSX ท่ีมีการท างานแบบขนานโดยใช ้MPI จ านวน 4 โหนด 34 

6 แสดงถึงขอ้มูลของ Mac OSX ท่ีมีการท างานแบบล าดบั 34 

7 แสดงถึงขอ้มูลของ Ubuntu ท่ีมีการท างานแบบขนานโดยใช ้MPI จ านวน 4 โหนด 35 

8 แสดงถึงขอ้มูลของ Ubuntu ท่ีมีการท างานแบบล าดบั 35 

9 แสดงถึงเวลาในการประมวลผลแบบเฉล่ียของทุกแพลตฟอร์ม 36 

10 แสดงถึงเปอร์เซ็นตท่ี์ดีข้ึนส าหรับการประมวลผลในแต่ละแพลตฟอร์ม 36 

11 แสดงถึง Line of Code ของโปรแกรมก่อนถูกแกไ้ข 37 

12 แสดงถึง Line of Code ของโปรแกรมท่ีถูกแกไ้ขไปเพื่อใหไ้ด ้Best performance 37 

13 แสดงถึง Line of Code ของโปรแกรมท่ีถูกแกไ้ขไปดว้ยวธีิ Floating-point reordering 38 
14 แสดงถึง Line of Code ของโปรแกรมท่ีถูกแกไ้ขไปแต่ละวธีิในรูปแบบเปอร์เซ็นต์ 38 

 
 
  



 
(3) 

สารบัญภาพ 
 
ภาพที ่ หน้า 
 

1 ตวัอยา่งปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลในภาษาซี 7 

2 ตวัอยา่งปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลในภาษาแอสแซมบลี (Assembly) 7 

3 ตวัอยา่งปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลแบบ RAW WAR และ WAW 8 

4 ตวัอยา่งประกอบการท างานของ Window of Execution 8 

5 โครงสร้างของฮาร์ดแวร์ภายในสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์  9 

6 ตวัอยา่งของวธีิ Register renaming 10 

7 ตวัอยา่งของ Reorder Buffer 11 

8 ตวัอยา่งของ Register renaming ท่ีท างานร่วมกบั Reorder Buffer 11 

9 ตวัอยา่งค าสั่งภาษาแอสแซมบลีของ Regiter renaming 12 

10 ตวัอยา่งของ Single share queue 13 

11 ตวัอยา่งของ Muliple queue; one per instruction type 13 

12 ตวัอยา่งของ Muliple reservation stations; one per instruction type 14 

13 ตวัอยา่งค าสั่งวนซ ้ าแบบ For-loop 22 

14 ตวัอยา่งค าสั่งวนซ ้ าหลงัจากท า Loop unrolling แลว้ 22 

15 ตวัอยา่งชุดค าสั่งก่อนท าการสลบัล าดบัค าสั่ง 23 

16 ตวัอยา่งชุดค าสั่งหลงัท าการสลบัล าดบัค าสั่ง 23 

17 แสดงถึงส่วนท่ีเป็นขอ้จ ากดัของสถาปัตยกรมมแบบซุปเปอร์สเกลาร์ 24 

18 แสดงถึงปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลของค าสั่งโปรแกรมก่อนการสลบัล าดบัค าสั่ง 24 

19 แสดงถึงค าสั่งโปรแกรมท่ีสามารถท างานแบบขนานไปพร้อมๆได้ 25 

20 แสดงถึงค าสั่งกระโดดต่อเน่ืองหลายค าสั่ง 26 

21 แสดงถึงค าสั่งโปรแกรมหลงัจากค าสั่งกระโดดไดถู้กจ ากดัไป 26 
22 แสดงถึงการท างานของค าสั่งโปรแกรมแบบละเอียดหลงัจากค าสั่งกระโดดไดถู้กจ ากดั

ออกไป 27 
23 แสดงถึงค าสั่งโปรแกรมก่อนท าการแกไ้ขปัญหา Lazy evaluation 28 

 
  



 
(4) 

สารบัญภาพ (ต่อ) 
 
ภาพที ่ หน้า 
 

24 แสดงถึงค าสั่งโปรแกรมหลงัท าการแกไ้ขปัญหา Lazy evaluation 28 

25 แสดงถึงค าสั่งแปลภาษาของโปรแกรม LAMMPS แบบล าดบั 30 

26 แสดงถึงไฟลต์ั้งค่าของ Solvated 5-mer peptide 31 

27 แสดงถึงค าสั่งท่ีสั่งใหโ้ปรแกรม LAMMPS ท างานแบบล าดบั 32 

28 แสดงถึง Logging ของโปรแกรม LAMMPS ขณะท่ีท างาน 32 

29 แสดงถึง Logging ของโปรแกรม LAMMPS หลงัจากส้ินสุดการท างาน 33 

30 แผนภาพแสดงการเปรียบเทียบผลลพัธ์ของแพลตฟอร์มแบบต่างๆ 39 

 



 
(5) 

ค าอธิบายสัญลกัษณ์และค าย่อ 
 
LAMMPS 
OoO 

 
 

= 
= 

Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 
Out of Order 

CPI  = Clock Per Instruction 
ROB  = Reorder Buffer 
MPI  = Message Passing Interface 
NOP  = No-Operation 
ILP  = Instruction Level Parallelism 
RISC  = Reduced Instruction Set Computer 
VLIW 
FUs 
RS 

 = 
= 
= 

Very-Large Instruction Word 
Function Unit 
Reservation Station 
 

 
 

 



 

การปรับปรุงสมรรถนะของโปรแกรมจ าลองโมเลกลุแบบไดนามคิในระดับซอร์สโค้ด 
 

Source-Level Optimization for Molecular Dynamic Simulator 
 

ค าน า 
 

LAMMPS เป็นโปรแกรมท่ีใชจ้  าลอ งการเคล่ือนท่ีของโมกุลแบบไดนามิ คท่ีไดรั้บความ
นิยมและมีผูใ้ชง้านเป็นจ านวนมาก โดยเฉพาะนกัเรียนนกัศึกษา  ซ่ึง LAMMPS เป็นโปรแกรมท่ีมี
ขนาดใหญ่และมีการ ค านวณทางคณิตศาสตร์สูง โดยเฉพาะเลขทศนิยมสูงมาก  ดงันั้นเวลาในการ
ประมวลผลของ  LAMMPS จึงใชเ้วลานานมากข้ึนอยูก่บัปริมา ณขอ้มูลท่ีน ามาค านวณ ซ่ึงบางคร้ัง
อาจตอ้งใชเ้วลาเป็นอาทิตย ์ยิง่ถา้หากใชค้อมพิวเตอร์ส่วนบุคคลท่ีมีสมรรถนะไม่สูงมากดว้ยแลว้จะ
ยิง่ท  าใหเ้วลาในการรอผลลพัธ์ของการค านวณยาวนานยิง่ข้ึน 

 
ตวัแปล ภาษาในปัจจุบนัไดน้ั้นไดมี้การออกแบ บใหส้ามารถปรับปรุง สมรรถนะ ของ

โปรแกรมใหดี้ ยิง่ ข้ึนได้  โดยจะท าการเปล่ียนแปลงปรับปรุงชุดค าสั่งขณะแปลภาษาเพื่อใหมี้
สมรรถนะดีข้ึน แต่ก็ยงัไม่เพียงพอเพราะยงัไม่สามารถท าใหโ้ปรแกรมใชง้าน ทรัพยากรของเคร่ือง
คอมพิวเตอร์ไดอ้ยา่งเตม็ท่ี  ไดเ้ทียบเท่ากบั การเปล่ียนแปลงปรับปรุงชุดค าสั่งท่ีเกิดจากฝีมือ มนุษย์ 
เน่ืองจากตวัแปลภาษาเหล่านั้นไม่สามารถรู้ถึงลกัษณะและพฤติกรรมของโปรแกรมได้ ลึกซ้ึงเท่ากบั
มนุษย ์

 
สถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์นั้นไดอ้อกแบบมาเพื่อช่วยเพิ่มสมรรถนะในการ

ประมวลผลแบบขนาน ซ่ึงมีผลท าใหส้มรรถนะของโปรแกรมดียิง่ข้ึน แต่ก็ยงัมีในบางกรณีท่ีเป็น
กรณีท่ีซบัซอ้นเกินกวา่สถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์จะจดัการได ้ซ่ึงส่งผลใหโ้ปรแกรมยงัคง
ประมวลผลไดไ้ม่เตม็ท่ี งานวจิยัช้ินน้ีจึงมุ่งเนน้แกปั้ญหาตรงจุดน้ี รวมไปถึงอธิบายอยา่งละเอียดถึง
ปัญหาและวธีิแกปั้ญหา 

 
ผลการทดลองของงานวจิยัช้ินน้ีสามารถเพิ่มสมรรถนะ ดา้นเวลาการประมวลผล ใหก้บั

โปรแกรมไดม้ากสุดประมาณ 28% เม่ือเทียบกบัสมรรถก่อนการปรับปรุง ซ่ึงแสดงใหเ้ห็นวา่ยงัคงมี
ช่องวา่งท่ีจะสามารถเพิ่มสมรรถนะใหก้บัโปรแกรมได ้โดยท่ีตวัแปลภาษาและสถาปัตยกรรมแบบ
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ซุปเปอร์สเกลาร์ไม่สามารถท าใหไ้ด ้โดยท่ีวธีิการต่างๆในงานวจิยัช้ิ นน้ีเป็นเทคนิคอยา่งง่ายท่ียงัคง
ท าใหโ้ปรแกรมสามารถท างานไดบ้นเคร่ืองคอมพิวเตอร์ชนิดต่างๆทัว่ไป 



 

วตัถุประสงค์ 
 

1. เพิ่มสมรรถนะในการประมวลผลใหก้บัโปรแกรม LAMMPS โดยใชเ้ทคนิคง่ายๆท่ีมี
ใชท้ัว่ไป โดยท่ีโปรแกรมยงัคงสามารถท างานบนคอมพิวเตอร์ทุกแพลตฟอร์มไดเ้หมือนเดิม  

 
2. อธิบายถึงเหตุผลวา่ท าไมตวัแปลภาษาและสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์ไม่

สามารถจดัการกบัปัญหาเหล่านั้นใหห้มดไปไดท้ั้งหมด 
 

ขั้นตอนการวจัิย 
 

1. ศึกษาวธีิการเพิ่มสมรรถนะทางดา้นความเร็วในการประมวลผล 
 
2. ศึกษางานวจิยัก่อนหนา้ เพื่อวเิคราะห์ปัญหาและรวบรวมขอ้ดีและขอ้ดอ้ยเพื่อน ามาเป็น

ขอ้มูลในการพฒันาวธีิการใหม่ๆ 
 

3. รวบรวมและวเิคราะห์ขอ้มูล เพื่อศึกษาลกัษณะและพฤติกรรมของโปรแกรม เพื่อท่ีจะ
สามารถแกปั้ญหาไดต้รงจุด 
 

4. ทดลองเพิ่มสมรรถนะของโปรแกรมโดยใชว้ธีิการท่ีไดศึ้กษามา 
 
5. ทดลองเพิ่มสมรรถนะของโปรแกรมโดยใชว้ธีิการแกปั้ญหาเลขทศนิยมท่ีมีต่อซีพียู

แบบซุปเปอร์สเกลาร์ 
 

6. ทดสอบและวดัผลการทดลอง 
 
7. สรุปผลการวจิยัและประโยชน์ท่ีไดรั้บ 
 



 

การตรวจเอกสาร 
 

ความรู้พืน้ฐาน 
 

การเพิ่มสมรรถนะของโปรแกรมเป็นส่ิงท่ีมีความส าคญัเป็นอยา่งมากทั้งทางดา้นการพฒันา
ซอฟต์แวร์และ สถาปัตยกรรมทางคอมพิวเตอร์ ปัจจุบนัผูอ้อกแบบ ตวัแปลภาษาคอมพิวเตอร์ได้
พยายามท าการเพิ่มสรรถนะของซอ ฟต์แวร์ขณะเวลาท่ีก าลงัด าเนินการแปลภาษาโปรแกรมอยู ่
เพื่อใหร้หสัโปรแกรมท่ีเป็นค าสั่งภาษาเคร่ืองมีสมรรถนะดีท่ีสุดในหลายๆดา้น ทั้ง ในดา้นของเวลา
ในการประมวลผล เทคนิคการเพิ่มสมรรถนะของโปรแกรมท่ี ตวัแปลภาษาจดัการใหแ้บบอตัโนมติั
นั้นไม่สามารถเพิ่มสรรถนะไดอ้ยา่งเพียงพอ เพราะยงัมีช่องวา่งท่ียงัสามารถเพิ่มสมรรถนะไดอ้ยู่  
เน่ืองจากตวัแปลภาษาเหล่านั้นไม่สามารถรับรู้ถึงพฤติกรรมของโปรแกรม ทั้งหมดขณะประมวลผล
ในขั้นตอนการแปลภาษาได ้

 
ส าหรับในส่วนของ สถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์นั้นไดมี้ความพยายามท่ีจะเพิ่ม

สมรรถนะการประมวลผลของโปรแกรม โดยการเพิ่มเทคนิคการประมวลผลแบบขนานเขา้มาช่วย
ในการประมวลผล ซ่ึงในบางกรณีการประมวลผลแบบขนานไม่สามารถท าไดดี้เท่าท่ีควรจะเป็น 
เน่ืองจากปัญหาหลายๆดา้น โดยเฉพาะปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลแบบ True dependency ซ่ึงถือ
เป็นอุปสรรคส าคญัอยา่งยิง่ของการประมวลผลแบบขนาน  เน่ืองจากการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลแบบ 
True dependency จ าเป็นจะตอ้งประมวลผลแบบตามล าดบัเท่านั้นเพราะ การอ่านผลลพัธ์ท่ีเกิดข้ึน
หลงัจากการเขียนขอ้มูล หากเกิดข้ึนแบบไม่เป็นล าดบัจะท าใหข้อ้มูลผดิพลาดได ้
 
1. สถาปัตยกรรมของหน่วยประมวลผลแบบแบบซุปเปอร์สเกลาร์ (The Microarchitecture of 

Superscalar Processors) 
 

สถาปัตยกรรมของหน่วยประมวลผลแบบซุปเปอร์สเกลาร์ (James et al., 1995) นั้น
สามารถท่ีจะประมวลผลค าสั่งไดม้ากกวา่หน่ึงค าสั่งต่อ หน่ึงรอบสัญญาณนาฬิกาหน่ึงสัญญาณ โดย
วธีิการท่ีน ามาใชน้ั้นประกอบไปดว้ยส่ิงท่ีส าคญัหลายอยา่งคือ การดึงค าสั่งเขา้มาประมวลทีละหลาย
ค าสั่งพร้อมกนั การท านายค าสั่งกระโดด  (Branch Prediction) การจดัล าดบัค าสั่ง แบบไดนามิค  
(Silvera et al., 1997) (Dynamic Instruction Scheduling) และการท างานแบบขนานกนัระดบั ค าสั่ง 
(ILP)    
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ความเป็นมาของสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์นั้นเร่ิมตน้มาจากกระบวนการ
ประมวลผลค าสั่งแบบสายการผลิต (Jones et al., 1990; Haitao et al., 2012) (Pipelining) ซ่ึงเร่ิมตน้
ขั้นเม่ือปี 1950 รูปแบบของการประมวลผ ลแบบน้ีนั้นเปรียบเส มือนส ายการ ผลิตในโรง งาน
อุตสาหกรรม ซ่ึงจะมีรูปแบบการท างานคือแบ่งห นา้ท่ีของการท างานออกเป็นหลายๆขั้ นตอน และ
แต่ละขั้นตอนก็มีหนา้ท่ีเฉพาะอยา่ง เท่านั้น และการท างานจะมีการส่งต่อการท างานจากขั้นตอน
หน่ึงไปยงัขั้นตอนต่อๆไป จนกระทัง่ส้ินสุดการท างาน  แต่จ านวนสายการผลิตท่ีมีเพียงหน่ึงนั้น
สามารถประมวลผลค าสั่งไดม้ากท่ีสุดเพียงหน่ึงค าสั่งต่อหน่ึง รอบสัญญาณนาฬิกา  ต่อมาไดมี้การ
เพิ่มจ านวนส ายการผลิตใหม้ากข้ึนเพื่อใหส้ามารถประมวลผลค าสั่งไดม้ากกวา่หน่ึงค าสั่งต่อหน่ึง
สัญญาณนาฬิกา ซ่ึงประสบความส าเสร็จในปี ค.ศ. 1960 ในคอมพิวเตอร์สมรรถนะ สูงท่ีมีช่ือวา่  
CDC 6600 ส าหรับปัญหาส าคญัท่ีท าใหส้ถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์ไม่สาม ารถประมวลผล
ไดแ้บบเตม็สมรรถนะคือ ปัญหาความข้ึนต่อกนัของขอ้มูลภายในโปรแกรมจะเป็นอุปสรรคต่อการ
ประมวลผลแบบขนานซ่ึงถือเป็น การลดประสิทธิภาพการท างานของ สถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์
สเกลาร์ 
 

รูปแบบของกระบวนการประมวลผลค าสั่งของสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์นั้นก็มี
ววิฒันาการมาจากสถาปัตยกรรมก่อนหนา้น้ีคือ การประมวลผลโปรแกรมจากการ ถอดรหสัค าสั่งท่ี
เป็นเลขฐานสอง โดยท่ีรูปแบบการท างานของค าสั่งของสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์นั้น ถูก
ออกแบบให้รองรับการท างานของคอมพิวเตอร์ในยคุก่อนหนา้นั้น รวมไปถึงเคร่ืองคอมพิวเตอร์ท่ี
ต่างสถาปัตยกรรมแต่อยูใ่นยคุเดียวกนันั้นไดด้ว้ย การประมวลผลค าสั่งนั้นจะตอ้งเป็นไปตามล าดบั
อยา่งถูกตอ้ง  โดยมีรูปแบบคือดึงค าสั่งท่ีตอ้งการประมวลผลเขา้มาดว้ยตวัช้ีล าดบัค าสั่ง ต่อมาก็ท า
การประมวลผลค าสั่งโดยท่ีหลงัจากประมวลผลค าสั่งเสร็จก็ด าเนินการใหต้วัช้ีค  าสั่งช้ีไปยงัค าสั่ง
ถดัไปและวนแบบน้ีไปเร่ือยๆตามล าดบั หากมีการเปล่ียน ทิศทางของโปรแกรมอนัเน่ืองมาจากการ
ท านายค าสั่งประเภทเง่ือนไขผดิพลาดโปรแกรมจะตอ้งยงัคงท างานถูกตอ้งอยู ่
 

ส าหรับส่ิงส าคญัในการออกแบบ ท่ีหน่วยประมวลผลสรรถนะสูงนั้นคือ การแกไ้ขปัญหา
เร่ืองความไม่เท่ากนัของเวลาในการประมวลผลของค า สั่งบางประเภท และความสามารถใน การ
ประมวลผลค าสั่งต่างๆแบบ คู่ขนานกนัไดอ้ยา่งถูกตอ้ ง ส่ิงท่ีเป็นองคป์ระกอบหลกั ของหน่ว ย
ประมวลผลสรรมถนะสูงคือ 

 
1.  กลยทุธ์ในการดึงค าสั่งเขา้มาประมวลผลทีละหลายๆค าสั่ง และบางคร้ังดึงค าสั่งท่ีคาด 

วา่จะประมวลผลเป็นค าสั่งต่อไปมารอไว ้หากเป็นค าสั่งประเภทเง่ือนไข 
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2. วธีิการในการค านวณวา่ค าสั่งใดควรน ามาประมวลผลถึงจะสามารถท าใหโ้ปรแกรม 
ประมวลผลไม่ผดิพลาด รวมกลไกการจดัการกบัค าสั่งเหล่านั้นในขณะประมวลผล 

3. กระบวนการในการจดัการใหก้ารประมวลผลค าสั่งแบบขนานเกิดข้ึนได ้
4. ทรัพยากรท่ีใชใ้นการประมวลผลแบบขนานซ่ึงประกอบไปดว้ย สายการผลิตแบบ 

หลายสายและหน่วยความจ าแบบอา้งอิงไดห้ลายรูปแบบ 
5. วธีิการในการจดัการดึงขอ้มูล และบนัทึกขอ้มูลลงในหน่วยความจ า 
6. วธีิการในการยนืยนัถึงความถูกตอ้งของล าดบัของค าสั่งในการประมวลผล 
 
ปัญหาท่ีสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์ไดท้  าการแกไ้ขเพื่อใหส้ามารถเปล่ียน

โปรแกรมท่ีประมวลผลแบบตามล าดบัไปเป็นการประมวลผลแบบขนานได ้
 
1. ปัญหาการข้ึนต่อกนัของค าสั่งในการประมวลผลแบบขนาน  
โปรแกรมทัว่ๆไปเกิดจากการแปล ภาษาโปรแกรมระดบัสูงไปเป็นรหสัการท างานของ

โปรแกรมแบบเลขฐานสอง (Program Binary) ซ่ึงรหสัเลขฐานสองเหล่าน้ีจะประกอบไปดว้ยชุด
ของค าสั่ งท่ีใชใ้นการประมวลผลโปรแกรม  ซ่ึงจะถูกประมวลผลไปตามล าดบัการท างานของ
โปรแกรม เม่ือเร่ิมตน้ประมวลผลโปรแกรมค าสั่งงานท างานจะถูกดึงเขา้ไปประมวลผลท่ีละหลาย
ค าสั่ง โดยท่ีค าสั่งเหล่านั้นจะมีการจั ดรูปแบบเป็นแบบไดนามิค และถูกส่ งไปประมวลผลระบุโดย
ตวัช้ีค  าสั่ง (Program Counter) แต่ถา้หากล าดบัการประมวลผลของโปรแกรมมีการเปล่ียนแปลงโดย
อาจจะเกิดจากค าสั่งกระโดด ตวัช้ีค  าสั่งจะตอ้งสามารถช้ีไปยงัค าสั่งในต าแหน่งถดัใหม่ได ้
 

ตวัอยา่งของปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลแบบภาษาระดบัสูงแสดงใหเ้ห็นดงัภาพ ท่ี 1 และ
ภาษาแอสแซมบลีดงัภาพท่ี 2 ปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูล (Data Dependency Hazard) สามารถมี
อยูห่ลายปัญหาดว้ยกนัดงัน้ี คือ การอ่านขอ้มูลหลงัการเขียนขอ้มูล (RAW) เขียนขอ้มูลหลงัการอ่าน
ขอ้มูล (WAR) และ การเขียนขอ้มูลหลงัการเขียนขอ้มูล (WAW) ดงัตวัอยา่งในภาพท่ี 3  
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for ( i=0 ; i<last ; i++ ) { 
if(array[i] > array[i+1]) { 

temp  =  array[i]; 
array[i] =  array[i+1]; 
array[i+1] = temp; 
change++; 

} 
} 

 
ภาพที ่1  ตวัอยา่งปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลในภาษาซี 

 
L1: 
 move  r3,r7  #r3->array[1] 
 lw r8,(r3)  #load array[i] 
 add r3,r3,4  #r3->array[i+1] 
 lw r9,r(r3)               #load array[i+1] 
 ble r8,r9,L2               #branch array[i]->array[i+1] 
 move r3,r7  #r3->array[i] 
 sw r9,(r3)  #store array[i] 
 add r3,r3,4  #r3->array[i+1] 
 sw r8,(r3)  #store array[i+1] 
 add r5,r5,1  #change++ 
L2: 
 add r6,r6,1  #i++ 
 add r7,r7,4  #r4->array[i] 
 blt r6,r4,L2               #branch i<last  

 
ภาพที ่2  ตวัอยา่งปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลในภาษาแอสแซมบลี (Assembly) 
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L1: 
 move  r3,r7   
 lw r8,(r3)   
 add r3,r3,4   
 lw r9,r(r3)                
 ble r8,r9,L2                

 
ภาพที ่3  ตวัอยา่งปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลแบบ RAW WAR และ WAW 
 
กระบวนการท างานแบบคู่ขนานของสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์นั้น เร่ิมตน้จากโปรแกรมท่ี
อยูใ่นรูปแบบของรหสัเคร่ืองถูกดึงเขา้ไปท างานในสายการผลิต ซ่ึงค าสั่งต่างๆท่ีถูกดึงเขา้ไปนั้นจะ
ผา่นกระบวนการท านายค าสั่งเง่ือนไข และมีการจดัล าดบัค าสั่งใหม่แบบไดนามิคโดยส่วนอจัฉริยะ
เพื่อใหส้ามารถหลีกเล่ียงปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลได ้โดยท่ีส่วนท่ีท าการประมวลผลอจัฉริยะ
ดงักล่าวจะอยูใ่นส่วนท่ีเรียกวา่ Window of Execution ดงัภาพท่ี 4 ส าหรับโครงสร้างฮาร์ดแวร์ของ
สถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์นั้นแสดงใหเ้ห็นดงัภาพท่ี 5 
 

 
 
 
ภาพที ่4  ตวัอยา่งประกอบการท างานของ Window of Execution 
 
 

RAW 

WAR 

WAW 
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ภาพที ่5  โครงสร้างของฮาร์ดแวร์ภายในสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์ 
 
ทีม่า: James et al., (1995) 
 

ส าหรับกระบวนการในการดึงค าสั่งเขา้มาประมวลผลนั้น ค าสั่งจะถูกคน้หาจาก
หน่วยความจ าแคชเป็นอนัดบัแรกซ่ึงค าสั่งท่ีอยูใ่นหน่วยความจ าแคชนั้นจะเป็นค าสั่งท่ีถูกใชง้าน
บ่อย ซ่ึงหน่วยความจ าแคชนั้นจะแยกออกเป็นสองส่วน โดยท่ีส่วนหน่ึงจะเป็นส่วนท่ีใชเ้ก็บขอ้มูล 
(Data Cache) และอีกส่วนหน่ึงจะใชเ้ป็นค าสั่งท่ีใชง้านบ่อยซ่ึงเรียกวา่ Instruction Cache หากวา่
ค าสั่งท่ีตอ้งการไม่ไดอ้ยูใ่นหน่วยความจ าแคช หน่วยปฏิบติัการจะคน้หาในหน่วยความจ าหลกั 
(RAM) และหน่วยความจ าถาวร (Hard Disk) ตามล าดบัของหน่วยความจ า โดยท่ีค าสั่งท่ีถูกอ่าน
ข้ึนมาจากถูกอ่านข้ึนมาเป็นกลุ่มกอ้น (Block or Line) 

 
อีกส่วนหน่ึงท่ีส าคญัคือส่วนของการท านายค าสั่งกระโดด เพื่อใหโ้ปรแกรมท างานไดอ้ยา่ง

ราบร่ืนโดยท่ีไม่มีการรอกนัเม่ือเจอกบัค าสั่งกระโดดและมีการเปล่ียนทิศทางของโปรแกรม วธีิการ
ของสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์คือการท านายและเตรียมผลลพัธ์หากวา่การท านายผดิพลาด
เอาไวร้อ โดยท าทั้งสองอยา่งในช่วงเวลาเดียวกนั ท าใหไ้ม่เกิดการรอกนัเป็นเวลานานเกินไปหากมี
การเปล่ียนทิศทางการประมวลผลของโปรแกรม และผลของการท านายจะถูกเก็บเป็นสถิติเอาไว ้
เพื่อน ากบัอลักอริทึมท่ีใชใ้นการท านายผลลพัธ์ของค าสั่งกระโดดค าสั่งถดัไป โดยผลลพัธ์จากการ
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ท าแบบน้ีจะส่งผลใหโ้ปรแกรมท านายไดแ้ม่นย  าข้ึน ส่วนท่ีใชก้บัผลผลพัธ์การท านายของค าสั่ง
เง่ือนไขเอาไวมี้ช่ือเรียกวา่ Branch History Table หรือเรียกอีกอยา่งวา่ Branch Prediction Table 

 
ส าหรับส่วนของการแปลค าสั่งนัน่เร่ิมจากการดึงค าสั่งท่ีอยูใ่นส่วนของท่ีเก็บค าสั่งชัว่คราว 

(Instruction Fetch Buffer) ออกมาและท าการค านวณเพื่อควบคุมการข้ึนต่อกนัของขอ้มูล (RAW, 
WAR and WAW Hazards) เพื่อใชส้ามารถใช ้Register ไดอ้ยา่งราบร่ืนเพราะ Register มีจ านวน
จ ากดัและตอ้งมีการน ากลบัมาใชใ้หม่ โดยวธีิการแกไ้ขปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลนั้นจะใช้
เทคนิคท่ีเรียกวา่ Register renaming โดยหลกัการของวธีิการน้ีคือการ หากมีการข้ึนต่อกนัของขอ้มูล
หน่ึงเราจะท าการเก็บค่าของขอ้มูลนั้นเอาไวใ้น Physical register ต่างๆ ท่ียงัวา่งอยูแ่ละส่ง Register 
เหล่านั้นไปประมวลผลแยกกนั ซ่ึงจะท าใหส้ามารถประมวลผลขอ้มูลท่ีข้ึนต่อกนัได ้หลงัจากนั้นก็
จะท างานรวมผลลพัธ์สุดทา้ยของการประมวลผลขอ้มูลดงักล่าวกลบัมายงั Logical register เพื่อให้
ขอ้มูลถูกตอ้ง ซ่ึงตวัอยา่งของวธีิการน้ีอยูใ่นภาพท่ี 6  
 

 
 
ภาพที ่6  ตวัอยา่งของวธีิ Register renaming 
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ส าหรับส่วนของ Physical register ท่ียงัไม่ได ้Commit นั้นจะถูกเก็บใน Reorder Buffer 
(ROB) ค าอธิบายอยา่งง่ายของ ROB คือหน่วยค าจ าแบบใครมาก่อนไดใ้ชก่้อนหรือ FIFO ซ่ึงสร้าง
ข้ึนมาจากฮาร์ดแวร์ท่ีเป็นวงขอ้มูลท่ีมีดา้นหวัและดา้นทา้ย หากวา่ค าสั่งไหนท างานเสร็จแลว้ ROB 
จะถูกลบออก และผลลพัธ์ของการประมวลผลจะถูกเก็บลงใน Register file หากมีค าสั่งใหม่ถูกส่ง
เขา้มาประมวลผลก็จะมีขอ้มูลใหม่ถูกส่งเขา้มาเก็บท่ี ROB และก็จะมีการวนใชง้านแบบน้ีไปเร่ือยๆ
ดงัตวัอยา่งประกอบดงัภาพท่ี 7 ส่วนตวัอยา่งการใชง้าน Register renaming นั้นจะแสดงใหเ้ห็นดงั
ภาพท่ี 8 

 

 
 
ภาพที ่7  ตวัอยา่งของ Reorder Buffer 
 

 
 
ภาพที ่8  ตวัอยา่งของ Register renaming ท่ีท างานร่วมกบั Reorder Buffer 
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ในอดุมคตินั้นค าสั่งท่ีพร้อมจะประมวลผลคือค าสั่งท่ีขอ้มูลพร้อมประมวลผล แต่ก็ยงัมีส่วนอ่ืนๆท่ี
ยงัมีขอ้จ ากดั ส่วนเหล่านั้นคือ หน่วยประมวลผล Register file และฮาร์ดแวร์ต่างๆ ตวัอยา่งของ
ค าสั่งท่ีถูกประมวลผลแบบขนานในสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์แสดงดงัภาพท่ี 9 
  

 
 
ภาพที ่9  ตวัอยา่งค าสั่งภาษาแอสแซมบลีของ Regiter renaming 
 

การดึงค าสั่งเขา้มาประมวลผลในหน่วยความจ าชัว่คราวนั้นมีหลกัๆอยูส่ามคือ การดึงเขา้สั่ง
แบบค าสั่งเดียว การดึงแบบหลายๆค าสั่งโดยแบ่งชนิดของค าสั่ง และการดึงแบบหลายๆค าสั่งโดย
แบ่งชนิดของค าสั่งเขา้มาแบบขนาน 
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ภาพที ่10  ตวัอยา่งของ Single share queue  

 

 
 
ภาพที ่11  ตวัอยา่งของ Muliple queue; one per instruction type 
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ภาพที ่12  ตวัอยา่งของ Muliple reservation stations; one per instruction type  
 
 การท างานของ Single share queue นั้นมีการท างานแบบง่ายๆและไม่ซบัซอ้น ไม่มีการ
เปล่ียนล าดบัค าสั่ง และไม่มีการท า Register renaming การเลือกใช ้ Register นัน่จะใชว้ธีิการ
ตรวจสอบขอ้มูลในระดบับิทแบบง่ายๆเท่านั้นดงัภาพท่ี 10 
 
 การท างานของ Muliple queue; one per instruction type นั้นมีการท างานท่ีซบัซอ้นข้ึน
โดยการดึงค าสั่งเขา้มาท างานยงัคงท าตามล าดบั แต่อาจจะมีการเปล่ียนล าดบัของค าสั่งแต่ละชนิดได้
และมีการใชง้านกระบวนการ Register renaming ดงัภาพท่ี 11 
  
 การท างานของ Muliple reservation stations; one per instruction type นั้นมีการท างาน
ท่ีซบัซอ้นมากท่ีสุดเม่ือเทียบกบัสองวธีิการก่อนหนา้ อลักอริทึมท่ีน ามาใชมี้ช่ือเรียกวา่ Tomasulo 
ซ่ึงจะไม่ยดึติดกบัการประมวลผลแบบล าดบัอีกต่อไป และ มีการใชว้ธีิเปล่ียนล าดบัค าสั่งในการเพิ่ม
สมรรถนะ มีการส ารวจขอ้มูลทั้งหมดท่ีอาจจะน ามาใชก้บัค าสั่งและดึงขอ้มูลเหล่านั้ นเขา้มาเก็บไว้
ใน Reservation station ก่อนการดึงค าสั่งเขา้มาประมวลจะมีการตรวจสอบวา่ขอ้มูลใดท่ีจะเอาไปใช ้
ท าใหข้อ้มูลต่างๆท่ีจ าเป็นตอ้งใช้ในการประมวลผลพร้อมเรียบร้อย เม่ือถึงเวลาท่ีค าสั่งถูกดึงเขา้ไป
ประมวลผลดงัแสดงตวัอยา่งในภาพท่ี 12 
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งานวจัิยทีเ่กีย่วข้อง 
 
ส าหรับวทิยานิพนธ์น้ีเป็นการวจิยัเก่ียว กบัการทดลองเพื่อเพิ่มสมรรถนะ ทางดา้นเวลาใน

การประมวลผลของโปรแกรม LAMMPS ซ่ึงเป็นโปรแกรมท่ีใชใ้นการจ าลองการเคล่ือนท่ีของ
โมเลกุลแบบไดนามิค ซ่ึงมีงานวจิยัท่ีเก่ียวขอ้งกบั การเพิ่มสมรรถนะของ LAMMPS ก่อนหนา้น้ีอยู่ 
2 งานท่ีเป็นท่ียอมรับ โดยในส่วนน้ีจะสรุปขอ้ดีขอ้เสียของแต่ละวธีิพร้อมทั้งเสนอวธีิการ ท่ี
เหมาะสมส าหรับการพฒันาเพื่อใชใ้นงานวจิยัน้ี 

 
1. งานวจัิยทีเ่กีย่วข้องกบัการเพิม่สมรรถนะในการประมวลผลของ LAMMPS ด้วยวธีิการ

ปรับปรุงโค้ดภาษาโปรแกรม (Optimization of LAMMPS) 
 
การเพิ่มสมรรถนะในการประมวลผล ของ LAMMPS ดว้ยวธีิการทุกอยา่งท่ีจะสามารถท า

ไดจ้ะท าให้โปรแกรมท างานเร็วข้ึน เป็นอยา่งมาก (Fischer et al., 2006) ไดท้  าการเพิ่มสมรรถนะใน
การประมวลผลดว้ยวธีิการต่างๆ ซ่ึงประกอบดว้ยการใชง้านตวัแปลภาษาแบบเพิ่มสรรถนะและการ
แกไ้ขโคด้ของโปรแกรมดว้ยวธีิต่างๆ  คือ Loop-static branching conditions, Multi-dimensional C-
arrays, Redundant integer, Floating-point operations และ Machine-specific instructions ก็รวมอยู่
ด้วย 

 
ส าหรับการเพิ่มสมรรถนะดว้ยวธีิทั้ง หมดท่ีกล่าวมานั้นสามารถเพิ่มส มรรถนะได ้1.3 เทา่ 

ไปจนถึง  3.5 เทา่ โดยท่ีสมรรถนะท่ีเพิ่มข้ึน มากนั้นมาจากการใชค้  าสั่งพิเศษ ท่ีมีให้เฉพาะเคร่ือง 
(Machine Specific Instructions) รวมอยูด่ว้ย  ซ่ึงการใชว้ธีิน้ี จะส่งผล เสียคือท า ใหโ้ปรแกรมท่ี
ปรับปรุงสมรรถนะแลว้สามารถท างานไดบ้นเคร่ืองท่ีท าการปรับปรุงสมรรถนะไดเ้พียงเคร่ืองเดียว
เท่านั้น ไม่สามารถน าไปประมวลผลยงัเคร่ืองอ่ืนได้ แต่วธีิการน้ีจะมีขอ้ดีคือสามารถเพิ่มสมรรถนะ
ไดม้ากกวา่วธีิอ่ืนๆ 
 
2. งานวจัิยทีเ่กีย่วข้องกบัการวดัและเพิม่สมรรถนะของ LAMMPS บนแพลตฟอร์มแบบต่างๆ 

รวมไปถึงการเพิม่สมรรถนะด้วยวธีิการปรับปรุงแพลตฟอร์มและโค้ดภาษาโปรแกรม (Per-
formance analysis and optimization of  LAMMPS on XCmaster, HPCx and Blue Gene) 

 

http://ieeexplore.ieee.org/search/searchresult.jsp?searchWithin=p_Authors:.QT.Fischer,%20J..QT.&searchWithin=p_Author_Ids:37286965300&newsearch=true
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การเพิ่มสมรรถนะการประมวลผล ของ LAMMPS ดว้ยวธีิการปรับปรุงโคด้โปรแกรมโดย
ใชว้ธีิอยา่งง่ายซ่ึงใชก้นัโดยทัว่ไป  (McKenna et al., 2007) ไดท้  าการเพิ่มสมรรถนะการประมวลผล
ของ LAMMPS ดว้ยวธีิการต่างๆ ซ่ึงประกอบดว้ย การเปิดใชง้าน ตวัแปลภาษาแบบเพิ่มสรรถนะ
และการแกไ้ข โคด้ของโปรแกรมดว้ยวธีิ อยา่งง่ายเช่น Loop unrolling  (Stoodley et al., 1996;      
Meisam et al., 2013) และ Lazy evaluation เป็นตน้ 

 
งานวจิยัของ McKenna มีความคลายคลึงกบังานวจิยัช้ินน้ี แต่งานวจิยัช้ินน้ีแสดงใหเ้ห็นวา่

ยงัสามารถปรับปรุงสมรรถนะเพิ่มเติมไดอี้กมาก รวมไปถึงยงัอธิบายถึงรายละเอียดวา่เหตุใด
ผลลพัธ์ถึงไดดี้ข้ึน 

 
3. งานวจัิยทีเ่กีย่วข้องกบัการเพิม่สมรรถนะการประมวลผลของโปรแกรมโดยวธีิการเปลีย่นล าดับ

ของค าส่ังดึงข้อมูลจากหน่วยความจ า (Load Instruction Characterization and Accelera-
tion of  the BioPerf Programs) 

 
การทดลองเพิ่ม สมรรถนะทางดา้นความเร็วของโปรแกรมโดยการเปล่ี ยนล าดับของค าสั่ง

ดึงขอ้มูลจากหน่วยความจ า (Ratanaworabhan et al., 2006) ไดศึ้กษาถึงวธีิแกปั้ญหาการข้ึนต่อกนั
ของขอ้มูล (True Dependency) โดยใชว้ธีิเปล่ียนแปลงล าดบัค าสั่งของค าสั่งดึงขอ้มูล จาก
หน่วยความจ า (Load Instruction) งานวจิยัน้ีไดน้ าเอาเทคนิคและวธีิการจากงานของ Ratanaworab-
han มาใช ้รวมไปถึงน าไปประยกุตใ์ชก้บัค า สั่งท่ีท างานกบัเลขทศนิยม  (Floating-point operation) 
ซ่ึงเป็นค าสั่งท่ีตอ้งใชห้ลายสัญญาณนาฬิกาเพื่อใหส้ามารถท าง านไดส้ าเร็จเช่นเดียวกบัค าสั่ง Load 
ขอ้มูลจากหน่วยความจ า หรือเรียกไดว้า่ค  าสั่งดึงขอ้มูลและค าสั่งท่ีท างานกบัเลขทศนิยมเป็นค าสั่งท่ี
ส้ินเปลืองสัญญาณนาฬิกาแบบเดียวกนันัน่เอง 

 
4. สรุปข้อดีข้อเสียของงานวจัิยก่อนหน้า 

 
4.1 งานวจิยัท่ีเก่ียวขอ้งกบัการเพิ่มสมรรถนะของ LAMMPS ดว้ยวธีิการปรับปรุงโคด้ภาษา 

โปรแกรม (Fischer et al., 2006) 
 
4.1.1. ขอ้ดี ท่ีเก่ียวขอ้งกบัการ เพิ่มสมรรถนะ ของ LAMMPS ดว้ยวธีิการปรับปรุงโคด้

ภาษาโปรแกรม  (Fischer et al., 2006) คือสามารถปรับปรุงสมรรถนะของโปรแกรมไดม้ากกวา่วธีิ

http://ieeexplore.ieee.org/search/searchresult.jsp?searchWithin=p_Authors:.QT.Fischer,%20J..QT.&searchWithin=p_Author_Ids:37286965300&newsearch=true
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อ่ืนๆ เพราะมีการใชง้านค าสั่งเฉพาะท่ีมีเฉพาะเคร่ืองใดเคร่ืองหน่ึงเท่านั้น ซ่ึ งวธีิการน้ีท าใหไ้ด้
สมรรถนะเหนือกวา่วธีิอ่ืนๆเป็นอยา่งมาก 

 
4.1.2. ขอ้เสีย การปรับปรุงสมรรถนะโดยใชค้  าสั่งพิเศษท่ีมีเฉพาะเคร่ืองใดเคร่ืองหน่ึงนั้น  

นั้นสามารถท าไดย้ากมากๆ  และขอ้เสียอีกประการคือ หากใชค้  าสั่งพิเศษเหล่าน้ีแลว้ โปรแกรม
หลงัจากการเพิ่มสมรรถนะเป็นท่ีเรียบร้อยแลว้จะไม่สามารถน าไปท างานยงัเคร่ืองอ่ืนๆได ้

 
4.2 งานวจิยัท่ีเก่ียวขอ้งกบัการวดัและเพิ่มสมรรถนะของ LAMMPS บนแพลตฟอร์มแบบ 

ต่างๆ รวมไปถึงการเพิ่มสมรรถนะดว้ยวธีิการปรับปรุงโคด้ภาษาโปรแกรมโดยใชว้ธีิการอยา่งง่าย 
(Geraldine McKenna, 2007) 

 
4.2.1  ขอ้ดี  ใชว้ธีิการปรับปรุงสมรรถนะอยา่งง่าย ท่ีมีใชโ้ดยทัว่ไป ท าใหโ้ปรแกรม

ยงัคงสามารถท างานบนแพลตฟอร์มใดก็ได ้
 
4.2.2 ขอ้เสีย  งานวจิยัช้ินน้ี ยงัไม่สามารถปรับปรุงสมรรถนะ ไดน่้าพอใจนกั เพราะ

ผลลพัธ์ยงัเป็นตวัเลขท่ีนอ้ยเกินไปเพียงแค่ประมาณ 2 เปอร์เซ็นตเ์ท่านั้น  เน่ืองจากวธีิการท่ีใชเ้ป็น
วธีิง่ายๆท่ีมีการใชง้านทัว่ไป ซ่ึ งบางวธีิตวัแปลภาษาโปรแกรมก็ไดท้  าการเพิ่มสมรรถนะใหใ้น
ระหวา่งการแปลภาษา  
 

4.3 งานวจิยัท่ีเก่ียวขอ้งกบัการปรับปรุงสมรรถนะการประมวลผลของโปรแกรมโดย 
วธีิการเปล่ียนล าดบัของค าสั่งดึงขอ้มูลจากหน่วยความจ า 

 
4.3.1 ขอ้ดี สามารถน ามาใชใ้นการปรับปรุง สมรรถนะของโปรแกรมท่ีมีพฤติ กรรมของ

การข้ึนต่อกนัของขอ้มูล อนัเน่ืองมาจากค าสั่งท่ีมีลกัษณะส้ินเปลืองจ านวนสัญญาณนาฬิกา ใน
งานวจิยัช้ินน้ีสนใจค าสั่งประเภทดึงขอ้มูลจากหน่วยความจ าและค าสั่งท่ีท างานกบัเลขทศนิยม 

 
4.3.2 ขอ้เสีย หลงัจากปรับปรุงล าดบัค าสั่งแลว้อาจจะท าใหโ้คด้โปรแกรมเขา้ใจไดย้าก

ข้ึน ซ่ึงอาจจะส่งผลกระทบต่อการพฒันาโปรแกรมในอนาคตได ้
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5. แนวทางแก้ไขปัญหา 
 
จากท่ีไดส้รุปมานั้นจะเห็นไดว้า่ วธีิการปรับปรุงสมรรถนะการประมวลผลของ LAMMPS 

ดว้ยวธีิอยา่งง่าย นั้นยงัไม่ ดีเท่าท่ีควร  โดยมีขอ้ สงสัยวา่อาจจะยงัท าไม่ถึงท่ีสุดและน่าจะยงัมี จุดท่ี
น่าจะสามารถท าการเพิ่มสมรรถนะเพิ่มเติมไดอี้ก  ในขณะท่ีการปรับปรุงโดยใชชุ้ดค าสั่งพิเศษนั้น
เห็นผลดีข้ึนเป็นอยา่งมาก แต่กลบัส่งผลเสียคือโปรแกรมสามารถท างานไดบ้นเคร่ืองท่ีท าการ
ปรับปรุงสมรรถนะไดเ้พียงแพลตฟอร์มเดียวเท่านั้น 

 
ในวทิยานิพนธ์เล่มน้ี ผูว้จิยัจึงไดน้ าเสนอ วธีิการปรับปรุงสมรรถนะการประมวลผลของ 

LAMMPS โดยใชเ้ทคนิคอยา่งง่ายท่ีมีใชก้นัอยา่งแพร่หลาย โดยท่ีผลลพัธ์หลงัจากการปรับปรุง
สมรรถนะจะตอ้งดีข้ึนอยา่งน่าพอใจ รวมไปถึงตอ้งสามารถอธิบายถึงสาเหตุท่ีท าใหส้มรรถนะของ
โปรแกรมดีข้ึนไดด้ว้ยวา่มาจากสาเหตุใด



 

อปุกรณ์และวธีิการ 
 

อุปกรณ์ 
 
1. ฮาร์ดแวร์ 

 
1.1. เคร่ืองคอมพิวเตอร์แบบคลสัเตอร์ท่ีท างานรวมกบัเทคโนโลย ี CUDA จ านวน  1 

เคร่ือง ซ่ึงประกอบดว้ยรายละเอียดของอุปกรณ์ดงัต่อไปน้ี 
 

1.1.1. ซีพีย2ูxCPU Intel(R) Xeon(R)  CPU E5620 @ 2.40GHz 
1.1.2. จีพีย ูNvidia Cuda compilation tools, release 3.2, V0.2.1221 (448 Cores) 
1.1.3. หน่วยความจ าหลกั 16.00 GB 
1.1.4. ฮาร์ดดิสกข์นาด 20TB 

 
1.2. เคร่ืองคอมพิวเตอร์ชนิดพกพาไดจ้  านวน  1 เคร่ือง ประกอบดว้ย รายละเอียดของ

อุปกรณ์ดงัต่อไปน้ี 
 

1.2.1. ซีพียIูntel 2.9 GHz Intel Core i7 
1.2.2. หน่วยความจ าหลกั 8.00 GB 
1.2.3. ฮาร์ดดิสกข์นาด 500 MB 

1.3. เคร่ืองคอมพิวเตอร์ชนิดพกพาไดจ้  านวน  1 เคร่ือง ประกอบดว้ย รายละเอียดของ
อุปกรณ์ดงัต่อไปน้ี 

 
1.3.1. ซีพียIูntel 2.9 GHz Intel Core i7 
1.3.2. หน่วยความจ าหลกั 2.00 GB 
1.3.3. ฮาร์ดดิสกข์นาด 500 MB 
 

2. ซอฟต์แวร์ 
  

2.1. ซอร์สโคด้ของโปรแกรม LAMMPS ท่ีอา้งอิงวนัท่ี 2 กุมภาพนัธ์ 2556 
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2.2. ระบบปฏิบติัการ IBM Rocks Cluster 5.4 (x86-64) 
2.2.1. คอมไพเลอร์ภาษา C - gcc version 4.1.2 20080704 (Red Hat 4.1.2-48) 
2.2.2. OpenMPI 1.4.3 Libraries 
2.2.3. จีพียคูอมไพเลอร์ Nvidia Cuda compilation tools, release 3.2, V0.2.1221 

(448 Cores) 
 

2.3. ระบบปฏิบติัการ Mac OS X 10.8.5 
 

2.3.1. คอมไพเลอร์ภาษา C - gcc version 4.2.1 (Based on Apple Inc. build 5658) 
2.3.2. OpenMPI 1.6.5 Libraries 
 

2.4. ระบบปฏิบติัการ Ubuntu 64 12.04.3 LTS 
 

2.4.1. คอมไพเลอร์ภาษา C - gcc version 4.6.3 (Ubuntu/Linaro 4.6.3-1ubuntu5) 
2.4.2. OpenMPI 1.4.1 Libraries 
 

วธีิการ 
 
การเพิ่มสมรรถนะของ LAMMPS ในงานวจิยัช้ินน้ีประกอบดว้ยขั้นตอนดงัต่อไปน้ี 
 

1. ศึกษาพฤติกรรมของของโปรแกรม LAMMPS โดยการโปรแกรมวดัผลโปรไฟล์ของโปรแกรม 
 

1.1. ใชโ้ปรแกรม Instrument tool 5.0.1 ซ่ึงเป็นโปรแกรมท่ีใชว้ดัพฤติกรรมการประมวลผล
ของโปรแกรม มาท าการ วดัพฤติกรรมการประมวลผลของโปรแกรม LAMMPS วา่มีการ
ประมวลผลส่วนใดของโปรแกรมบา้ง และ ส่วนใดท่ีมีการประมวลผลมากกวา่ส่วนอ่ืนๆ ก็ควรท่ีจะ
ไดรั้บการปรับปรุงสมรรถนะ ซ่ึงจากตารางท่ี 1 ดา้นล่างจะเห็นวา่มีอยู ่ 3 ส่วนหลกัๆ ดว้ยกนัคือ 
Pair, Kspce และ Neigh โดยท่ีทั้งสามส่วนมีการใชง้าน CPU รวมกนัเกินกวา่ 92 เปอร์เซ็นต์  
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ตารางที ่1 แสดงถึงขอ้มูลการประมวลผลแต่ละส่วนของโปรแกรม LAMMPS (LAMMPS Profile) 
 

LAMMPS Profile 

Modules CPU time Percentage 
Pair 67.36 

Kspce 16.69 
Neigh 8.51 
Other 3.66 
Comm 3.60 
Bond 0.17 

Output 0.01 
 

 
1.2. ท าการเพิ่มสมรรถนะโดยวธีิการลดจ านวนการวนซ ้ าของค าสั่งวนซ ้ า (Loop unrolling)  
 Loop unrolling เป็นวธีิการเพิ่มสมรรถนะของโปรแกรมโดยวธีิการลดจ านวนค าสั่งตรวจ 

สอบเง่ือนไข (Conditional instruction) ท่ีจะท าใหค้  าสั่งในการท างานลดลง และยงัลดจ านวนของ
ค าสั่งเปล่ียนแปลงทิศทางของโปรแกรม (Branch instruction) อีกดว้ย ซ่ึงจะไดข้อ้ดีจากการท่ีค าสั่ง
ลดนอ้ยลงและยงัลดปัญหาการท านาย Branch ผดิ (Branch mis-prediction penalty) ของหน่วย
ประมวลผลอีกดว้ย 

 
 ส าหรับวธีิ Loop unrolling นั้นโดยปรกติสามารถท าไดโ้ดยอตัโนมติัดว้ยตวัแปลภาษาท่ี 
สามารถปรับปรุงสมรรถนะ ของโปรแกรมได ้แต่วา่การให้ ตวัแปลภาษาเป็นตวัจดัการนั้นจะท าใ ห้
เราไม่สามารถเขา้ถึงสมรรถนะสูงสุดของการประมวลผลได้ เน่ืองจากตวัแปลภาษานั้นจะใช้ค่าคงท่ี
บางค่าส าหรับค่าการวนซ ้ า  (Loop step number) ในการท า Loop unrolling เท่านั้น แต่งานวจิยัช้ินน้ี
จะใชต้วัเลขค่าการวนซ ้ าท่ีท าให้ไดส้มรรถนะดีท่ีสุดจากการทดลอง มาใชใ้นโปรแกรม  ซ่ึงจะส่งผล
ใหไ้ดส้มรรถนะท่ีดีกวา่การท่ีตวัแปลภาษาเป็นตวัจดัการให ้
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 จากตวัอยา่งในภาพท่ี 13 ดา้นล่างแสดงใหเ้ห็นค าสั่งการวนซ ้ า ก่อนท่ีจะท า  Loop unrol-
ling และในภาพท่ี 14 หลงัจากท่ีท าการ  Loop unrolling เรียบร้อยแลว้  ซ่ึงจะเห็นวา่ค าสั่งการวนซ ้ า
ถูกเปล่ียนไปเป็นค าสั่ง แบบไม่มีการวนซ ้ าเลย แมแ้ต่รอบเดียว  ท าใหค้  าสั่งตรวจสอบเง่ือนไขและ
ค าสั่งเปล่ียนแปลงทิศทางของโปรแกรมถูกก าจดัออกไปจนหมด 
 

(1) for (i = 0; i < 6; i++) { 

(2)    virial[i]=0.5*qscale*volume*virial_all[i]; 

(3) }  

 
ภาพที ่13  ตวัอยา่งค าสั่งวนซ ้ าแบบ For-loop 
 

(1) tmp_double0=0.5*qscale*volume; 

(2) virial[0]=tmp_double0*virial_all[0]; 

(3) virial[1]=tmp_double0*virial_all[0]; 

(4) virial[2]=tmp_double0*virial_all[0]; 

(5) virial[3]=tmp_double0*virial_all[0]; 

 
ภาพที ่14  ตวัอยา่งค าสั่งวนซ ้ าหลงัจากท า Loop unrolling แลว้ 

 

1.3. ท าการเพิ่มสมรรถนะ โดยวธีิเป ล่ียนล าดบัค าสั่งดึงขอ้มูลจากหน่ว ยความจ า และค าสั่งท่ี
กระท ากบัเลขทศนิยม ท่ีมีการข้ึนต่อกนัของขอ้มูล 

 วธีิการเปล่ียนแปลงล าดบัค าสั่งท่ีมีการข้ึนต่อกนัของขอ้มูล (Grossman et al., 2000;  
Wang et al., 2002; Mutlu et al., 2005; Srinivasan et al., 2010) (Out-of-Order) ในงานวจิยัช้ินน้ี
มุ่งเนน้ไปท่ีค าสั่งดึงขอ้มูลจากหน่วยความจ าและค าสั่งท่ีกระท ากบัเลขทศนิยม เน่ืองจากค าสั่ง
เหล่าน้ีเป็นค าสั่งท่ีใช ้ CPU time เป็นจ านวนมากหรือเรียกอีกอยา่งวา่เป็นค าสั่งท่ีส้ินเปลืองนั้นเอง 
(Expensive instruction) 
  
 เม่ือใดก็ตามท่ีค าสั่งเหล่าน้ีมีการข้ึนต่อกนัของข้ อมูลเป็นอยา่งมากจะท าใหมี้โอกาสท่ี 
หน่วยประมวลผล จะหยดุท างาน  (Processor stall) เน่ืองจากตอ้งรอผลลพัธ์จากค าสั่งท่ีส้ิ นเปลือง
เหล่านั้น จากตวัอยา่งในภาพท่ี 15 เป็นตวัอยา่งโคด้ก่อนท าการเปล่ียนแปลงต าแหน่ง และในภาพท่ี 
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16 เป็นโคด้ท่ีไดท้  าการเปล่ียนแปลงต าแหน่งเรียบร้อยแลว้ ถา้สังเกตดูจะเห็นวา่ชุดค าสั่งในกล่องสี
เหลืองและกล่องสีฟ้านั้นจะเป็นอิสระต่อกนั 

 
(1) table = etable[itable]+fraction*detable[itable]; 

(2) ecoul = qtmp*q[j]*table; 

 
ภาพที ่15  ตวัอยา่งชุดค าสั่งก่อนท าการสลบัล าดบัค าสั่ง 
 

(1)  tmp_double0 = fraction * detable[itable]; 

(2)  tmp_double1=qtmp*q[j]; 

(3)  table = etable[itable]+tmp_double0; 

(4)  ecoul = tmp_double1*table; 

 
ภาพที ่16  ตวัอยา่งชุดค าสั่งหลงัท าการสลบัล าดบัค าสั่ง 

 

 ต่อไปน้ีจะเป็นการอธิบายอยา่งละเอียดวา่เหตุใดการเปล่ียนแปลงต าแหน่งของค าสั่งจึงท า
ใหโ้ปรแกรมท างานรวดเร็วข้ึน  เร่ิมจากการระบุถึงจุดท่ีเป็นขอ้จ ากดัของสถาปัตยกรรมแบบ
ซุปเปอร์สเกลาร์กนัก่อน  จากภาพท่ี 17 แสดงใหเ้ห็นวา่จุดท่ีเป็นขอ้จ ากดั มีอยูด่ว้ยกนัสองจุด
คือ FU (Function Unit) และขนาดของ ROB (Reorder buffer) ซ่ึงในสถานการณ์ท่ีค าสั่งท่ี
ส้ินเปลืองมีการข้ึนต่อกนั ของขอ้มูล มากๆก็จะมีโอกาสท าให ้ ROB เตม็ ซ่ึงจะเป็นสาเหตุให้
หน่วยประมวลผลหยดุท างานลง 
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ภาพที ่17  แสดงถึงส่วนท่ีเป็นขอ้จ ากดัของสถาปัตยกรมมแบบซุปเปอร์สเกลาร์ 
 
 จากภาพท่ี 18 จะเห็นวา่เ ม่ือชุดค าสั่งเดิมท่ียงัไม่ไดท้  าการสลบัต าแหน่งถูกดึงเขา้ไป 
ประมวลผลยงัหน่วยประมวลผลแบบซุปเปอร์สเกลาร์ก็จะเกิดปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูล (True 
dependency) ซ่ึงจะท าใหห้น่วยประมวลผลหยดุชะงกัลง แต่ในภาพท่ี 19 จะเห็นวา่หลงัจากท่ีมีการ
สลบัต าแหน่งของชุดค าสั่งแลว้ ส่งผลใหชุ้ดค าสั่งในกล่องสีเหลืองและสีฟ้าเป็นอิสระต่อกนั ซ่ึงจะ
ส่งผลใหชุ้ดค าสั่งทั้งสองสามารถท างานไปพร้อมๆกนัไดใ้นหน่วยประมวลผล ท าใหโ้ปรแกรมมี
สมรรถนะท่ีดีข้ึน 

 

 
 

ภาพที ่18  แสดงถึงปัญหาการข้ึนต่อกนัของขอ้มูลของค าสั่งโปรแกรมก่อนการสลับล าดบัค าสั่ง 
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ภาพที ่19  แสดงถึงค าสั่งโปรแกรมท่ีสามารถท างานแบบขนานไปพร้อมๆได้ 
 

1.4.  Reducing branch misprediction 
 เทคนิคการลดจ านวนค าสั่งเปล่ียนแปลงทิศทางของโปรแกรมจะส่งผลท าใหโ้ปรแกรม 
ลดจ านวนค าสั่งประเภทเง่ือนไขลงไปได ้ รวมไปถึงการลดเวลาท่ีตอ้งสูญเสียไปเน่ืองจากการเดา
ค าสั่งเปล่ียนแปลงทิศทางของโปรแกรมผดิพลาดลงไปได้  จากภาพท่ี 20 แสดงใหเ้ห็นโคด้ของ
โปรแกรมท่ียงัไม่ไดท้  าการปรับปรุง จะเห็นวา่ชุดค าสั่งเหล่าน้ีประกอบไปดว้ย ค าสั่งประเภท if-else 
ซ่ึงเป็นค าสั่งประเภทเง่ือนไขจ านวนมาก รวมไปถึงทิศทางของโปรแกรมท่ีสามารถเป็นไปไดมี้ถึง 3 
ทิศทางดว้ยกนั  
 
 ซ่ึงหลงัจากท าการปรับปรุงสมรรถนะของโปรแกรมแลว้ดงัภาพท่ี 21 จะเห็นวา่ค าสั่ง 
ประเภท if-else นั้นถูกก าจดัออกจนหมดโดยการใชเ้ทคนิคท่ีเรียกวา่ Bitwise operation (Kraeling et 
al., 1996; Henry et al., 2012) และทิศทางการประมวลผลของโปรแกรมก็มีเพียงทิศทางเดียวเท่านั้น 
หรือสรุปไดว้า่การประมวลผลของชุดค าสั่งหลงัการปรับปรุง จะมีเพียงแต่การค านว ณเพียงอยา่ง
เดียวเท่านั้น และการท างานของค าสั่งใหม่จะแสดงดงัภาพท่ี 22 
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(1)       if(special_flag[1]==0) 

(2)           return-1; 

(3)       else if(special_flag[1] == 1) 

(4)           return 0; 

(5)       else  

(6)           return 1; 

 

ภาพที ่20  แสดงถึงค าสั่งกระโดดต่อเน่ืองหลายค าสั่ง 
 

(1) x = special_flag[1]; 

(2) cond1 = (x == 0); 

(3) cond2 = (x == 1); 

(4) cond3 = !cond1 && !cond2; 

(5) shift = sizeof(int)*8 - 1; 

(6) mask = (cond3 << shift) >> shift; 

(7) return ((x-1) & ~mask) | 1 & mask; 

 

ภาพที ่21  แสดงถึงค าสั่งโปรแกรมหลงัจากค าสั่งกระโดดไดถู้กจ ากดัไป 
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ค่าของตวัแปร x Value 

x=0 
x=0 

cond1=1 

cond2=0 

cond3=0 

shift=31 

mask=0 

# ((x-1) & ~mask) | 1 & mask 

# ((0-1) & ~(0)) | 1 & 0 

# return -1 

x=1 
x=1 

cond1=0 

cond2=1 

cond3=0 

shift=31 

mask=0 

# ((x-1) & ~mask) | 1 & mask 

# ((1-1) & ~(0)) | 1 & 0 

# return 0 

x=2 
x=2 

cond1=0 

cond2=1 

cond3=0 

shift=31 

mask=ffffffff 

# ((x-1) & ~mask) | 1 & mask 

# ((2-1) & ~(-1)) | 1 & (-1) 

# return 1 

 

ภาพที ่22  แสดงถึงการท างานของค าสั่งโปรแกรมแบบละเอียดหลงัจากค าสั่งกระโดดไดถู้กจ ากดั      
      ออกไป 
 

1.5. “Lazy” evaluation  
 วธีิการปรับปรุงสมรรถนะดว้ยวธีิน้ีคือการพยายามท าใหชุ้ดค าสั่งท่ีจ  าเป็นต่อการท างาน 
ของโปรแกรมจริงๆเท่านั่ ไดป้ระมวลผล ค าสั่ง ใดท่ีไม่ไดใ้ชใ้นการท างาน ของโปรแกรมจะไม่ให้
ค  าสั่งนั้นไดป้ระมวลผล 
 
 จากตวัอยา่งของโคด้ในภาพท่ี 23 เป็นชุดค าสั่งท่ียงัไม่ไดท้  าการปรับปรุงสมรรถนะจะ
เห็นวา่ new_pair จะท าการประมวลผลทุกๆ คร้ังท่ีชุดค าสั่งเหล่าน้ีมีการ ประมวลผล แต่วา่ค่าของ 
newton_pair จะถูกใชก้็ต่อเม่ือ ev_flag เป็นจริงเพียงเท่านั้น ดงันั้นเม่ือเราท าการยา้ย ต าแหน่งของ 
new_pair เขา้ไปอยูภ่ายในกรอบการท างานของ ev_flag  ดงัภาพท่ี 24 จะท าให ้ newton _pair ถูก
ประมวลผลเม่ือค่าของ newton_pair มีความจ าเป็นต่อการท างานของโปรแกรมจริงๆเท่านั้น 
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(1)   int newton_pair=force->newton_pair; 

(2)   if (evflag) {  

(3)       ev_tally(i,j,nlocal,newton_pair, 

          evdwl,ecoul,fpair,delx,dely,delz); 

(4)   } 

 

ภาพที ่23  แสดงถึงค าสั่งโปรแกรมก่อนท าการแกไ้ขปัญหา Lazy evaluation 
 

(1)   if (evflag) {  

(2)       int newton_pair = force->newton_pair; 

(3)       ev_tally(i,j,nlocal,newton_pair, 

          evdwl,ecoul,fpair,delx,dely,delz); 

(4)   } 

 

ภาพที ่24  แสดงถึงค าสั่งโปรแกรมกหลงัท าการแกไ้ขปัญหา Lazy evaluation 
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ผลและวจิารณ์ 
 

ผล 
 

1. วธีิวดัผลการทดลอง  
 
ผูว้จิยัไดใ้ชเ้คร่ืองคอมพิวเตอร์เพื่อวดัผลจ านวนสาม แพลตฟอร์มดว้ยกนัคือ Rock Cluster, 

Mac OSX และ Ubuntu ซ่ึงขอ้มูลโดยละเอี ยดของแต่ละแพลตฟอร์มไดแ้สดงไวใ้นตารางท่ี 2 
ส่วนขอ้มูลท่ีน ามาใชใ้นการวดัผล คือ 5-mer peptide ซ่ึงมีการเขยา่จ านวน 100,000 คร้ัง โดยผลการ
ทดลองท่ีวดัเวลาในการประมวลผลเป็นวนิาทีแสดงไวใ้นตารางท่ี 3 

 
ตารางที ่2 แสดงขอ้มูลของแต่ละแพลตฟอร์มท่ีน ามาใชใ้นการทดลองคร้ังน้ี 
 
Platform Hardware Software 
Rocks Cluster 2xCPU Intel(R) Xeon(R)  CPU 

E5620 Quad Core @ 2.40GHz 
OS: Rocks Cluster 5.4 (x86-64) 
 

RAM 16 GB Compiler: gcc version 4.1.2 20080704 
(Red Hat 4.1.2-48) 
MPI: OpenMPI 1.4.3 

Mac OSX CPU Intel(R) 3520M Dual-core 
@ 2.9GHz 

OS: Mac OS X 10.8.5 

RAM 8 GB Compiler: gcc version 4.2.1 (Based on 
Apple Inc. build 5658) 
MPI: OpenMPI 1.6.5 

Ubuntu CPU Intel(R) 3520M Dual-core 
@ 2.9GHz 

OS: Ubuntu 64 12.04.3 LTS 

RAM 2 GB Compiler: gcc version 4.6.3 (Ubun-
tu/Linaro 4.6.3-1ubuntu5) 
MPI: OpenMPI 1.4.1 
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        ด าเนินการคอมไพลโ์ปรแกรม LAMMPS ท่ีไดด้ าเนินการปรับปรุงสมรรถนะแลว้ลงยงั
แพลตฟอร์มท่ีตอ้งการจะท าการวดัผล ซ่ึงในงานวจิยัช้ิ นน้ีมี 3 แพลตฟอร์มคือ IBM Cluster ท่ี
ท างานร่วมกบั CUDA, Mac OSX และ Ubuntu Linux ค าสั่งท่ีใชใ้นการแปล LAMMPS ส าหรับการ
ท างานแบบขนานคือ make openmpi และแบบล าดบัคือ make serial ซ่ึงตวัอยา่งของค าสั่งส าหรับ
การท างานแบบล าดบัแสดงไวใ้นภาพท่ี 25 

 

 
 

ภาพที ่25  แสดงถึงค าสั่งแปลภาษาของโปรแกรม LAMMPS แบบล าดบั 
 

 หลงัจากท าการแปลโปรแกรม LAMMPS เป็นท่ีเรียบร้อยแลว้จะท าการประมวลผลโปรแกรม 
LAMMPS ร่วมกบัไฟลต์ั้งค่าท่ีเราไดท้  าการตั้งเอาไวด้งัรูปท่ี 26 วา่จะประมวลผล Solvated 5-mer 
peptide เป็นจ านวนการเขยา่ 100,000 คร้ัง โดยค าสั่งท่ีใชป้ระมวลผลแสดงดงัภาพท่ี 27 ซ่ึงเป็นค าสั่ง
ท่ีท าใหโ้ปรแกรมประมวลผลแบบเบ้ืองหลงั ไม่แสดงผลลพัธ์ออกมาทางหนา้จอแสดงผล 
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# Solvated 5-mer peptide 
units  real 
atom_style full 
pair_style lj/charmm/coul/long 8.0 10.0 10.0 
bond_style          harmonic 
angle_style         charmm 
dihedral_style     charmm 
improper_style   harmonic 
kspace_style pppm 0.0001 
read_data data.peptide 
neighbor 2.0 bin 
neigh_modify delay 5 
timestep 2.0 
thermo_style multi 
thermo  50 
fix  1 all nvt temp 275.0 275.0 100.0 tchain 1 
fix  2 all shake 0.0001 10 100 b 4 6 8 10 12 14 18 a 31 
group  peptide type <= 12 
#dump  1 peptide atom 10 dump.peptide 
#dump  1 peptide image 25 image.*.jpg type type & 
#  axes yes 0.8 0.02 view 60 -30 bond atom 0.5 
#dump_modify 1 pad 3 
#compute bnd all property/local btype batom1 batom2 
#dump  2 peptide local 300 dump.bond index c_bnd[1] c_bnd[2] c_bnd[3] 
run  100000 

 
ภาพที ่26  แสดงถึงไฟลต์ั้งค่าของ Solvated 5-mer peptide 
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ภาพที ่27  แสดงถึงค าสั่งท่ีสั่งใหโ้ปรแกรม LAMMPS ท างานแบบล าดบั 
 

 หลงัจากท่ีไดส้ั่งท าประมวลผลโปรแกรมเป็นท่ีเรียบร้อยแลว้ใหล้องท าการตรวจสอบดูก่อน
วา่โปรแกรมท างานอยูห่รือไม่โดยตรวจสอบจาก Logging ของโปรแกรมดงัแสดงดงัภาพท่ี 28 ซ่ึง
ถา้หากมีการเปล่ียนแปลงของขอ้มูลใน Logging แสดงวา่โปรแกรมท างานอยู่ และหลงัจากส้ินสุด
การท างานของโปรแกรม Logging ของ LAMMPS จะเป็นดงัภาพท่ี 29 

 

 
 

ภาพที ่28  แสดงถึง Logging ของโปรแกรม LAMMPS ขณะท่ีท างาน 
 



  

33 33 

 

 

ภาพที ่29  แสดงถึง Logging ของโปรแกรม LAMMPS หลงัจากส้ินสุดการท างาน 
 
ท าการทดลองวดัผลแต่ละวธีิของแต่ละแพลตฟอร์ม โดยท าการวดัผลจ านวน 3 คร้ังดว้ยกนั

เพื่อหาค่าเฉล่ีย ขอ้มูลในตารางท่ี 3 ไปจนถึงตารางท่ี 8 แสดงถึงขอ้มูลของแต่ละแพลตฟอร์มโดยมี
ขอ้มูลแบ่งเป็น 3 ชุดดว้ยกนัคือ Unoptimized, Floating-point operation และ Best 
 
ตารางที ่3 แสดงถึงขอ้มูลของ Rock Cluster ท่ีมีการท างานแบบขนานโดยใช ้MPI จ านวน 16            
                โหนด 
 

Rock Cluser – MPI 

ล าดับที ่ Unoptimized (sec) Floating-point reordering (sec) Best (sec) 
1 791.99 787.59 738.82 
2 792.8 792.19 748.54 
3 796.02 781.62 741.36 

Average 793.6 787.13 742.91 
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ตารางที ่4 แสดงถึงขอ้มูลของ Rock Cluster ท่ีมีการท างานแบบล าดบั 
 

Rock Cluser – Serial 

Technique Unoptimized (sec) Floating-point reordering (sec) Best (sec) 
1 3912.01 3817.36 2824.92 
2 3901.71 3825.06 2815.65 
3 3897.32 3840.18 2832.53 

Average 3903.68 3827.53 2824.37 

 

ตารางที ่5 แสดงถึงขอ้มูลของ Mac OSX ท่ีมีการท างานแบบขนานโดยใช ้MPI จ านวน 4 โหนด 
 

Mac OSX – MPI 

Technique Unoptimized Floating-point reordering Best 
1 937.23 929.94 774.78 
2 946.82 917.41 773.73 
3 1113.85 914.39 780.14 

Average 3903.68 920.58 776.22 

 

ตารางที ่6 แสดงถึงขอ้มูลของ Mac OSX ท่ีมีการท างานแบบล าดบั 
 

Mac OSX – Serial 

Technique Unoptimized Floating-point reordering Best 
1 1984.61 1856.89 1456.32 
2 2043.8 1858.97 1455.54 
3 1893.42 1792.92 1455.96 

Average 1973.94 1836.26 1455.94 
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ตารางที ่7 แสดงถึงขอ้มูลของ Ubuntu ท่ีมีการท างานแบบขนานโดยใช ้MPI จ านวน 4 โหนด 
 

Ubuntu – MPI 

Technique Unoptimized Floating-point reordering Best 
1 964.64 928.2 813.64 
2 937.3 922.58 831.41 
3 1037.4 923.76 801.4 

Average 979.78 924.85 815.48 

 

ตารางที ่8 แสดงถึงขอ้มูลของ Ubuntu ท่ีมีการท างานแบบล าดบั 
 

Ubuntu – Serial 

Technique Unoptimized Floating-point reordering Best 
1 2015.43 1772.66 1545.86 
2 2012.91 1759.55 1555.93 
3 1969.33 1828.49 1539.67 

Average 1999.22 1786.9 1547.15 

 

หลงัจากท่ีท าการวดัผลเพื่อหาค่าเฉล่ียของแต่ ละวธีิและแต่ละแพลตฟอร์มมาไดแ้ลว้  เราจะ
ท าการน าขอ้มูลทั้งห มดมาวเิคราะห์  เพื่อดูวา่ผลลพัธ์ เป็นอยา่งไรบา้ง  ซ่ึงในกรณีการวจิยัน้ีเรา  

คาดหวงัวา่โปรแกรมจะท างานเร็วข้ึนอยา่งน่าพอใจ ขอ้มูลในตารางท่ี 9 แสดงถึงผลลพัธ์ของค่าเฉล่ีย
รวมทุกๆวธีิของแต่ละแพลตฟอร์ม 
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ตารางที ่9 แสดงถึงเวลาในการประมวลผลแบบเฉล่ียของทุกแพลตฟอร์ม 
 

Criteria 
Rocks Cluster 

(sec) 
 Mac OSX 

 (sec) 
Ubuntu 

 (sec) 

MPI Serial  MPI Serial MPI Serial 
Unoptimized 793.60 3903.68  999.30 1973.94 979.78 1999.22 

Floating-point reordering 787.13 3807.53  920.58 1836.26 924.85 1786.90 
Best 742.91 2824.37  776.22 1455.94 815.48 1547.15 

 
หลงัจากท่ีไดค้่าเฉล่ียมาแลว้เราจะน ามาวเิคาะห์ถึงปริมาณการเพิ่มข้ึนของสมรร ถนะของ

โปรแกรม ซ่ึงขอ้มูลในตารางท่ี 10 ไดแ้สดงใหเ้ห็นถึงปริมาณการเพิ่มข้ึนของสมรรถนะเป็น
เปอร์เซ็นต ์ซ่ึงทุกๆแพลตฟอร์มก็มีสมรรถนะท่ีดีข้ึนแตกต่างกนัไป แต่ก็ถือวา่ดีข้ึนทุกๆแพลตฟอร์ม 
 
ตารางที ่10 แสดงถึงเปอร์เซ็นตท่ี์ดีข้ึนส าหรับการประมวลผลในแต่ละแพลตฟอร์มเม่ือเทียบกบั       
                  ก่อนการเพิ่มสมรรถนะ 
 

Platform Rocks Cluster Mac OSX Ubuntu 
Parallel/Serial MPI Serial MPI Serial MPI Serial 

Floating-point reordering 0.82% 2.46% 7.88% 6.97% 5.61% 10.62% 
Best 6.39% 27.65% 22.32% 26.24% 16.77% 22.61% 
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ตารางที ่11 แสดงถึง Line of Code ของโปรแกรมก่อนถูกแกไ้ข 
 

 
ตารางที ่12 แสดงถึง Line of Code ของโปรแกรมท่ีถูกแกไ้ขไปเพื่อใหไ้ด ้Best performance 
 

Best performance 

File Line of Code 

math_const.h 1 
neight_half_bin.cpp 20 
neighbor.h 8 
pair_ij_charmm_coul_long.cpp 67 
pppm.h 38 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Original 

File Line of Code 
math_const.h 32 
neight_half_bin.cpp 487 
neighbor.h 392 
pair_ij_charmm_coul_long.cpp 1014 
pppm.h 3014 
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ตารางที ่13 แสดงถึง Line of Code ของโปรแกรมท่ีถูกแกไ้ขไปดว้ยวธีิ Floating-point reordering 
 

Floating-point reordering 

File Line of Code 

math_const.h 1 
pppm.h 38 
 
ตารางที ่14 แสดงถึง Line of Code ของโปรแกรมท่ีถูกแกไ้ขไปแต่ละวธีิในรูปแบบเปอร์เซ็นต์ 
 

Optimization method Line of Code (%) 

Best 2.69 
Floating-point reordering 1.38 

 
จากขอ้มูลในตารางท่ี 11-14 แสดงใหเ้ห็นวา่การท าการเพิ่มสมรรถนะใหก้บั LAMMPS ใน

คร้ังน้ีไดท้  าการแกไ้ขโปรแกรมไปนอ้ยมากเพียงไม่ก่ีเปอร์เซ็นตเ์ท่านั้น  
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2. ผลการทดลอง 
 ผลการทดลองแสดงใหเ้ห็นวา่การทดลองน้ีสามารถเพิ่มสมรรถนะไดสู้งสุดถึง 27.65 เปอร์
เซ็นบน Rock Cluster ท่ีประมวลผลแบบขนาน และนอ้ยท่ีสุดคือ 0.82 เปอร์เซ็นบน Rock Cluster ท่ี
ประมวลผลแบบล าดบั ส่วนผลการทดลองบนแพลตฟอร์มอ่ืนๆนั้นแสดงดงัรูปท่ี 30 
 

 
 
ภาพที ่30  แผนภาพแสดงการเปรียบเทียบผลลพัธ์ของแพลตฟอร์มแบบต่างๆ 
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วจิารณ์ 
 

1. เทยีบผลการทดลองกบังานวจัิยก่อนหน้าทีใ่ช้วธีิการเดียวกนั 
 
 หากเปรียบเทียบผลการทดลองท่ีไดก้บังานวจิยัของ McKenna ท่ีถือวา่มีความใกลเ้คียงกนั

นั้น จะเห็นไดว้า่งานวจิยัของ McKenna สามารถเพิ่มสมรรถนะไดสู้งสุดประมาณ 2 เปอร์เซ็นตเ์ม่ือ
เทียบกบัของเดิม แต่งานช้ินน้ีมีสมรรถนะท่ีเพิ่มมากข้ึนสูงสุดถึง 28 เปอร์เซ็นต ์ซ่ึงดีกว่ าของ 
McKenna เป็นอยา่งมาก ท าใหเ้ห็นวา่ยงัคงมีพื้นท่ีใหท้  าการเพิ่มสมรรถนะไดอี้ก รวมไปถึงขอ้ดีของ
การใชเ้ทคนิคอยา่งง่าย แบบทัว่ๆไป ท่ีโปรแกรมยงัคงสามารถท างานบนแพลตฟอร์มชนิดต่างๆได้
เหมือนเดิม 
2. เทยีบผลการทดลองกบังานวจัิยก่อนหน้าทีใ่ช้วธีิการต่างกนั 

 
            งานก่อนหนา้ท่ีใชว้ธีิการท่ีแตกต่างกนัคืองานของ Fisher ซ่ึงงานของ Fisher นั้นจะใช้
ชุดค าสั่งพิเศษ ท่ีจะมีเฉพาะเคร่ืองๆนั้นเพียงเท่านั้นเขา้มาช่วยในการเพิ่มสมรรถนะ ซ่ึงจะส่งผล
ใหผ้ลการทดลองส าหรับงานของ Fisher เพิ่มสมรรถนะไดเ้ป็นอยา่งมากซ่ึงมากสุดถึง 3.5 เท่า แต่วา่
ผลเสียท่ีตามมาคือโปรแกรมจะสามารถท างานไดบ้นเคร่ืองท่ีการปรับปรุงไดเ้พียงเคร่ืองเดียว
เท่านั้น ไม่สามารถน าไปท างานยงัเคร่ืองอ่ืนๆได้ 



 

สรุปและข้อเสนอแนะ 
 

สรุป 
 

ในวทิยานิพนธ์เล่มน้ี ผูว้จิยัไดน้ าเสนอแนวทางการปรับปรุง สมรรถนะของโปรแกรม 
LAMMPS โดยใชว้ธีิอยา่งง่ายท่ีมีใชง้านทัว่ไปซ่ึงสามารถแบ่งสรุปประเด็นต่างๆไดด้งัน้ี 

 
การปรับปรุงสมรรถนะโดยวธีิอยา่งง่ายจะท าใหโ้ปรแกรมสามารถท างานบนเคร่ืองอ่ืนๆได้

เหมือนเดิมไม่เฉพาะเคร่ืองใดเคร่ืองหน่ึง 
 
สามารถอธิบายไดว้า่เหตุใดการปรับปรุงสม รรถนะดงัท่ีกล่าวมานั้น จึงไดผ้ลดี และเหตุใด

ตวัแปลภาษาและสถาปัตยกรรมแบบซุปเปอร์สเกลาร์จึงไม่สามารถท าแบบน้ีได ้
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ข้อเสนอแนะ 
 

เราสามารถเพิ่มสมรรถนะใหก้บัโปรแกรมไดโ้ดยใชว้ธีิอยา่งง่ายตามท่ีไดก้ล่าวมาดว้ย
วธีิการต่างๆดงัต่อไปน้ี 

 
1. ศึกษาพฤติกรรมของโปรแกรมวา่ส่วนไหนท่ีท างานหนกัและเป็นจุดดอ้ยของโปรแกรม 
 
2. ท าการเลือกวธีิท่ีเหมาะสมส าหรับส่วนของโปรแกรมท่ีตอ้งการจะปรับปรุงสมรรถนะ 
 
3. ท าการวดัผลกบัหลายๆแพลตฟอร์ม เพื่อใหแ้น่ใจวา่โปรแกรมมีสมรรถนะท่ีเพิ่มข้ึนกบั

ทุกๆแพลตฟอร์ม ท าใหแ้น่ใจวา่สมรรถนะของ โปรแกรมไม่ไดเ้พิ่มข้ึนบนแพลตฟอร์มใด
แพลตฟอร์มหน่ึงเท่านั้น 
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