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1 Tausta

Supertietokoneiden ilmoitetut laskentate-
hot ovat vuosi vuodelta kasvaneet. Top
500 -listan [1] kärkikoneet ovat parinsa-
dantuhannen laskentaytimen koneita, jot-
ka teoreettisesti pystyvät tekemään yli
1015 liukulukulaskutoimitusta sekunnissa
eli petaflopseja. Gordon Mooren havain-
non mukaan transistorien lukumäärä kau-
pallisissa mikropiireissä kaksinkertaistuu
joka toinen vuosi. Näistä transistoreista on
ennen rakennettu yhä kehittyneempiä tie-
tokonearkkitehtuureja, mutta viime vuo-
sina niitä on käytetty varsinkin proses-
soreiden laskentaytimien lukumäärän kas-
vattamiseen. Vaativien laskentatehtävien
suorittamiselle näyttäisi siis olevan vuosi
vuodelta yhä tehokkaampia koneita käy-
tettävissä, ja laskentakapasiteetille on jat-
kuvasti kasvava kysyntä. Supertietokonei-
den tehoa janotaan ja sitä näyttäisi olevan
paljon, mutta saavatko ohjelmat kaiken te-
hon irti?

Tietokoneohjelmien rinnakkaistuksella
käyttäjä on pyrkinyt sekä saamaan käyt-
töönsä suurempia muistimääriä, että ly-
hentämään pitkiä ajoaikoja. Lyhentynei-
den ajoaikojen ansiosta ohjelmia voidaan
käytännössä ajaa useammin, jolloin ohjel-
man toiminta, mahdolliset rajoitteet, herk-
kyys alkuparametreille ja ohjelman tulok-

set ymmärretään paremmin. Tässä mieles-
sä voi sanoa, että tieteellisten tulosten laa-
tu paranee rinnakkaistumisen myötä. Jos
sama laskenta voidaan ajaa samoilla re-
sursseilla nopeammin koodin optimoinnin
ansiosta, säästyy energiaa ja työaikaa, ja
laskentaresursseja voidaan hyödyntää pa-
remmin palvelemalla useampia käyttäjiä.

Artikkelin kirjoittajat kuuluvat suurte-
holaskennan ryhmään, joka viime vuo-
sina on osallistunut useaan supertieto-
koneohjelmien tehokkuutta ja skaalautu-
vuutta parantavaan tutkimusprojektiin [2,
3]. Yhteistyökumppanit olivat supertieto-
koneille ohjelmiaan tekevistä tutkimusor-
ganisaatioista, mutta myös avointa läh-
dekoodia kehittävistä organisaatioista esi-
merkiksi bioinformatiikassa. Mukana oli
muun muassa ydinfuusiofyysikoita, joille
annetaan satoja tuhansia cpu-tunteja yh-
teiseurooppalaisissa suurteholaskentakes-
kuksissa.

Kysymys, johon etsimme vastausta, on
seuraava: Miten supertietokoneissa ajet-
tavat ohjelmat voivat paremmin hyödyn-
tää käytettävissä olevat tehoresurssit? Te-
kemämme empiiriset havainnot suurte-
hokoneissa pyörivistä ohjelmista perus-
tuvat erityisesti ohjelman rinnakkaistuk-
seen, välimuistin käytön optimointiin, se-
kä vektorilaskentaan. Tarkasteltavat oh-
jelmat olivat osana kolmea tutkimus-
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kokonaisuutta. Ensimmäisessä tutkittiin
joukko kansallisen supertietokeskuksen
CSC:n supertietokoneissa ajettavia eri tut-
kimusryhmien kirjoittamia ohjelmia, se-
kä yleisessä käytössä olevaa avointa läh-
dekoodia. Toisessa projektissa saimme
EU-yhteistyön kautta käyttöömme eu-
rooppalaisten ydinfuusioryhmien kirjoit-
tamia lähdekoodeja, ja kolmanteen ryh-
mään laitamme tässä muiden yhteydenot-
tojen kautta tulleita ohjelmia. Ohjelmoin-
tikieliä oli useampia: Fortran, C, C++,
Python/C, sekä OCaml/C. Käyttöjärjestel-
miä hallitsi Linux muutaman Windows-
ohjelman lisäksi, ja mikroprosessoriark-
kitehtuurit olivat x86 ja PowerPC. So-
vellusalueita olivat pääasiassa fysiikan si-
mulaatiot, kuten ydinfuusioplasmat, vir-
tausmekaniikka, ydinkaskadit eli hiukkas-
suihkun simulointi mm. kudoksen läpi ja
konfokaalimikroskopia, sekä bioinforma-
tiikan ohjelmistot. Ohjelmat olivat kirjoit-
taneet fyysikot, kemistit sekä tietojenkä-
sittelijät ympäri Suomea, Eurooppaa ja
USA:ta. Ehkä pienenä yllätyksenä tuli ha-
vainto, että joitakin koodeja oli kehitel-
ty hyvinkin pitkään, jopa 20 vuotta, mikä
näkyikin selvästi vanhimmista osista läh-
dekoodia. Näin vanhojen koodien jatku-
va kehitys on varmaan ollut haasteellista,
varsinkin kun rinnakkaiskoneet yleistyivät
vasta noin 15 vuotta sitten.

2 Tavoitteet
Alusta asti oli selvää, ettemme oman re-
surssipulamme takia voineet lähteä rin-
nakkaistamaan meille lähetettyjä sekven-
tiaalisia koodeja. Sen sijaan keskityim-
me jo kertaalleen rinnakkaistettujen ohjel-
mien parantamiseen ja tehostamiseen. Tä-
män lisäksi suoritimme sekä sekventiaa-
listen että rinnakkaistettujen koodien op-
timointia. Jälkimmäisessä tapauksessa ta-
voitteena on saada sama numeerinen tulos
kuin ennen optimointia, mutta nopeam-

min hyödyntämällä välimuistin käyttöä
sekä vektorilaskentaa. Joissakin tapauk-
sissa koodin optimointiin saattaa sisäl-
tyä tehtävien laskutoimitusten uudelleen-
järjestelyä, jolloin mikroprosessorien ää-
rellisen liukulukulaskentatarkkuuden ei-
assosiatiivisuudesta seuraa, ettei 15 nume-
ron tarkkuudella välttämättä saada samo-
ja tuloksia kuin ennen. Joillekin koodino-
mistajille tämä aiheutti jonkun verran her-
mostuneisuutta, koska oli totuttu saamaan
tietynnäköisiä numeerisia tuloksia. Mei-
dän mielestämme ei ole syytä huoleen: jos
lasketaan eri järjestyksessä saadaan usein
eri tulos, mutta mikään ei viitannut siihen
että alkuperäinen laskujärjestys olisi ollut
numeerisesti tarkempi tai stabiilimpi.

Emme puuttuneet ongelmanasetteluun,
eli emme kysyneet miksi tietyt laskut ha-
luttiin suorittaa. Emme myöskään puut-
tuneet valittuun numeeriseen algoritmiin,
ellei kyse ollut tarkasti modularisoidun
numeerisen algoritmin korvaamisesta toi-
sella implementaatiolla, tyypillisesti avoi-
men lähdekoodin kirjastorutiinilla. Tässä
mielessä voi sanoa että tekemämme koo-
din optimointi oli lähinnä jo tehtyjen vir-
heiden paikkaamista: laskettavat suureet
ja algoritmit oli jo valittu ja pyrimme pel-
kästään virtaviivaistamaan laskujen suo-
ritusta olemassa olevalle mikroprosesso-
riarkkitehtuurille.

3 Metodologia
Saatuamme uuden koodin sovelsimme sii-
hen joukon perustyökaluja, joiden avul-
la pyrittiin hahmottamaan potentiaaliset
optimointikohteet koodissa. Tämän li-
säksi osoittautui hyödylliseksi tarkistaa
mahdollisia muistivuotoja, joissa ohjelma
ohjelmointivirheen seurauksena kirjoittaa
varaamattomalle muistialueelle. Yllättä-
vää oli, että moni käyttäjä voi elää sen
kanssa, että ohjelma saattaa muistivuodon
takia kaatua epäsäännöllisin väliajoin.
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3.1 Koodin katselmus

Hyvin monelle tutkimukseemme osallis-
tuneelle koodille oli ominaista, että oh-
jelma ajettiin omassa ympäristössä, eikä
koskaan ollut ilmennyt tarvetta lähettää
koodia ulkopuoliselle taholle. Tilanne oli
siis uusi kun pyysimme saada lähdekoo-
din sekä sopivia lähtöparametreja pieneh-
köä ajoa varten, jota käytettäisiin vertailu-
pisteenä koodinoptimoinnin antaman no-
peutuksen mittaamiseksi. Se, että ohjel-
maa nyt käytettäisiin uudessa ympäristös-
sä ilman koodinkehittäjien valvovaa sil-
mää, aiheutti todennäköisesti pienen pai-
neen saattaa koodi sellaiseen kuntoon, että
se toimisi uudessa paikassa. Yksi merkki
tästä oli usein esiintynyt ilmoitus koodi-
toimituksen viivästymisestä, koska oli il-
mennyt ennen esiintymättömiä ongelmia.

Saatuamme koodin loimme yleensä pi-
kaisen katseen lähdekoodiin ja sen ylei-
seen rakenteeseen. Tästä ilmeisen yksin-
kertaisesta toimenpiteestä oli usein hyö-
tyä, sillä uudet silmäparit erottavat koo-
dista toisia asioita kuin kehittäjien silmät.
Meidän tehtävämme oli keksiä ns. tyh-
miä kysymyksiä ohjelman rakenteesta ja
joskus yksityiskohdistakin, ja tällä tavalla
löysimme usein koodia, joka oli syntakti-
sesti oikein mutta toiminnallisesti väärin.

3.2 Profilointi

Ennen kuin lähdettiin optimoimaan koo-
deja pyrittiin paikallistamaan ne kohdat
tai metodit jotka potentiaalisesti kannat-
taisi optimoida. Jos lähtee optimoimaan
kaikkea, on aina olemassa riski, että opti-
mointitulos on hyvä – metodin suoritusai-
ka lyhenee – mutta sillä ei ole juurikaan
vaikutusta kokonaissuoritusaikaan. Syynä
tähän on yleensä se, että metodia kutsu-
taan vain muutama kerta suorituksen ai-
kana ja/tai kyseisen metodin suorittami-
seen menee erittäin pieni osa kokonais-
suoritusajasta. Parhaiten optimoinnit pu-

revat kun ne kohdistetaan sellaisiin meto-
deihin, joihin suuri osa kokonaisajasta up-
poaa.

Muutamassa tapauksessa koodinomis-
tajilla oli näppituntuma mitkä kohdat voi-
sivat olla hyödyllisiä optimoida, kun taas
toisissa ei ollut lainkaan tietoa mihin osiin
kannattaisi keskittyä. Profilointityökalut,
kuten gprof, Crayn craypat sekä Intelin
VTune, eivät ota mielipiteitä tai näppitun-
tumia huomioon, vaan antavat raakaa da-
taa ohjelman suoritusajasta ja muistinkäy-
töstä. Perusprofilointiohjelma kertoo mi-
ten paljon aikaa kuluu jokaiseen meto-
diin ja miten monta kertaa kyseistä meto-
dia kutsutaan. Kehittyneemmät profiloin-
tityökalut osaavat myös kertoa miten hyvä
välimuistinkäyttö oli, miten tehokkaasti
laskuoperaatioita tehtiin (flops) ja rinnak-
kaisohjelmissa miten paljon aikaa käyte-
tään kommunikaatioon, odotteluun sekä
varsinaiseen laskentaan. Monesta ohjel-
masta löytyi yksi tai muutama metodi, jos-
sa merkittävä osa kokonaissuoritusajasta
vietettiin. Yleensä kyse oli suhteellisen
lyhyistä ja ytimekkäistä metodeista, joita
kutsuttiin ohjelmissa erittäin monta ker-
taa. Jos tällaisesta metodista saa 10% tai
jopa 50% suoritusajasta pois, näkyy tämän
vaikutus selvästi kokonaissuoritusajassa.

Yleensä eniten kiinnostava profilointi-
ja optimointikohde on suoritusaika: tu-
loksia halutaan nopeammin. Muistinkäyt-
tö tulee tyypillisesti kuvioon vasta kun tä-
mä muodostuu ongelmaksi: muisti loppuu
kesken tai ohjelma kaatuu muistivuodon
tai puskuriylivuodon takia. Muistivuo-
dot ja puskuriylivuodot löytyvät yleensä
muistinkäyttöanalysointityökalulla, kuten
Valgrind [8], kunhan oppii tulkitsemaan
sen tuloksia. Kokemus kertoo, että muis-
tiongelmat kannattaa korjata saman tien
kun ne ilmenevät, vaikka ne eivät haittai-
sikaan ohjelman suoritusta. Näin säästy-
tään ongelmilta myöhemmin. Muistivuo-
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tojen korjaaminen vähentää myös ohjel-
man muistinkäyttöä ja voi sallia suurem-
pien ongelmien simulointia.

Rinnakkaistetun ohjelman muistin-
käyttö voidaan kirjoittaa yksittäisen pro-
sessorin kannalta muotoonM = S+ D,
missäM on yhden prosessorin muistin-
käyttö, S prosessorin muistinkäyttö, joka
ei riipu kokonaisprosessorimäärästä, jaD
muistinkäyttö, joka on riippuvainen pro-
sessorimäärästä. Jotta ohjelmaa voidaan
ajaa suuremmalla prosessorimäärällä, täy-
tyy muistinkäytön kannalta olla voimassa
D >> S. IdeaalitilanteessaS= 0, jolloin
muistinkäyttö prosessorissa voidaan puo-
littaa tuplaamalla käytettyjen prosesso-
reiden määrä. Profilointityökalut kertovat
M:n, muttaS:n ja D:n suhde selviää vasta
kun ohjelma profiloidaan eri prosessori-
määrillä ja/tai parametreilla.

Tarkasteltavista ohjelmista yksi näytti
profiloinnissa, ettäS≫ D. Tästä johtuen
M oli lähes vakio ja melkein riippuma-
ton prosessorimäärästä, eikä rinnakkaiste-
tulla ohjelmalla voitu simuloida monimut-
kaisempaa ongelmaa kuin yhdellä proses-
sorilla, koska muisti loppui kesken. Syy-
kin selvisi kooditutkiskelun jälkeen: käy-
tettiin tiheää matriisia arvojen väliaikais-
tallennukseen ja matriisin koko oli valit-
tu suoraan verrannolliseksi käytettyyn si-
mulaatioavaruuden hilan kokoon. Vaihta-
malla matriisi dynaamiseen tietorakentee-
seen muistinkäyttö muuttui täysin siten,
ettäD ≫ S ja hilaa oli mahdollista kasvat-
taa kunhan käytössä oli tarpeeksi proses-
soreita.

4 Rinnakkaistaminen
Monen tieteellisen ohjelman kehitys on
aloitettu yli 15 vuotta sitten, tyypilli-
sesti Fortran77-kielellä. Nykyaikaiset rin-
nakkaisohjelmointikirjastot tukevat kyl-
lä Fortran77:ä, mutta ohjelmat on alun-
perin suunniteltu ja implementoitu täy-

sin sekventiaalisiksi aikakaudella, jolloin
rinnakkaiskoneita ei vielä ollut yleises-
sä käytössä. Vuosien varrella ohjelmia on
muutettu osittain rinnakkaisiksi pienin as-
kelin rinnakkaistamalla keskeisiä silmuk-
karakenteita ja jakamalla simuloitava hi-
la useammalle prosessorille koskematta
oleellisesti muihin sekventiaalisiin osiin.
Rinnakkaisohjelmointiparadigmaa ei si-
ten seurattu, vaan koodia on rinnakkais-
tettu vain osin. Yleinen ohje rinnakkais-
ohjelmien kirjoittajille on suunnitella se-
kä algoritmit että tietorakenteet (vektorit,
matriisit, struktuurit, jne.) siten, että tie-
dot voidaan luontevalla tavalla jakaa pie-
nempiin yksikköihin, jotka ovat suureksi
osaksi toisistaan riippumattomia. Riippu-
mattomuus tarkoittaa, että kukin proses-
sori voi ainakin pääsääntöisesti tehdä las-
kentaa muiden prosessorien datasta riip-
pumatta, kuitenkin siten, että välillä saate-
taan lähettää suhteellisen pieniä datamää-
riä muutamalle toiselle prosessille.

Ohjelman osittaisenkin rinnakkaista-
misen potentiaalinen hyöty on ilmeinen:
suurempi laskentatyö jaetaan yhä useam-
malle prosessorille, joten jos rinnakkais-
laskennassa tehtävä työ on verrannollinen
hilapisteiden lukumäärään ja rinnakkais-
taminen onnistuu hyvin (esim. hilapistees-
sä tehtävä laskutoimitus tarvitsee vain lä-
hinaapuripisteiden arvoja) voimme arvioi-
da, että rinnakkaislaskenta-aika pysyy li-
ki vakiona mikäli ongelmakoon ja proses-
sorilukumäärän kaksinkertaistaminen teh-
dään samanaikaisesti. Tässä on oletettu
hieman yksinkertaistaen, että kommuni-
kaatio prosessorien välillä ei muodostu
pullonkaulaksi. Yksi rinnakkaistamisella
periaatteessa saavutettava hyöty on se, et-
tä tietty ohjelma voidaan nopeuttaa, eli
tietyn kokoinen simulointi voidaan las-
kea nopeammin. Rinnakkaistamisen tuo-
ma nopeutustekijä SpeedUp prosessori-
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määrän funktiona lasketaan kaavasta

SpeedU p(N)= RunTime(1)/RunTime(N)

jossa RunTime(N) on ohjelman ajoaika
N:llä prosessorilla.

Käytännössä harvaa ohjelmaa kuiten-
kaan ajetaan suuremmalla prosessorimää-
rällä kuin on tarpeen. Jonkinlaista mi-
nimaalista ajatusmallia edustaa havaitse-
mamme käytäntö, jonka mukaan simu-
loinnin tarvitsema muistimäärä kiinnittää
käytettävien prosessorien lukumäärän.

Oletetaan, että meillä on simulointioh-
jelma, jonka kokonaisajasta tietty osuus
on sekventiaalista, kun ajetaan "pientä"
ongelmaa ehkä 8 prosessorilla. Halutaan
arvioida ajoaika, kun ongelman koko kas-
vaa ja prosessorien lukumäärä lisääntyy
esimerkiksi 128:aan tai 256:een. Keskei-
nen kysymys ohjelman ns. skaalautuvuu-
den kannalta on nyt: miten käy sekventi-
aaliselle osalle kun simulaation koko suu-
renee? Jos ohjelma suunnitellaan alus-
ta asti rinnakkaiseksi, on ainakin peri-
aatteessa mahdollista, että sekventiaali-
sen osuuden ajoaika pysyy vakiona. Har-
va kohtaamamme ohjelma on onnistunut
tässä. Sen sijaan olemme usein toden-
neet, että sekventiaalisen ajoajan osuus on
kasvanut prosessorilukumäärän suhteessa.
Tarkempi analyysi kertoo, että tiedostoi-
hin kirjoittaminen on usein implementoi-
tu sekventiaalisesti yhden tietyn proses-
sin kautta: kaikki prosessit lähettävät tu-
loksensa tälle prosessille, joka kokoaa tie-
dot oikeaan järjestykseen ja kirjoittaa vä-
lituloksia, diagnostisia arvoja, keskeyty-
neen ohjelmasuorituksen uudelleenkäyn-
nistyksen tietoja tai lopputuloksia kova-
levyille. Sekventiaalisen osuuden ajoaika
kasvaakin suhteessa ongelman kokoon ja
sitä kautta prosessien lukumäärään. Täs-
tä seuraa, että suuremman prosessorilu-
kumäärän tapauksessa ohjelma ei nopeu-
du vaan hidastuu, koska sekventiaalinen

osuus kasvaa prosessorilukumäärän kas-
vaessa.

4.1 Triviaalisti rinnakkaistuvat

On olemassa laskutehtäviä, joiden rinnak-
kaistaminen on suoraviivasta ja yksinker-
taista, ja niissä rinnakkaistus on onnistu-
nut hyvin. Näihin tapauksiin kuuluvat yh-
teen laskentaytimeen mahtuvat ohjelmat,
jotka ajetaan monta kertaa eri lähtöpara-
metreilla suorittaen siten parametripyyh-
käisyn, tai Monte Carlo -tyyppiset simu-
loinnit joissa sama ohjelma ajetaan mon-
ta kertaa eri satunnaislukualustuksella sta-
tistisen arvion laskemiseksi. Käytännössä
yksi prosessi kerääN− 1:n ohjelman tu-
lokset ja suorittaa jälkiprosessoinnin. Am-
mattislangi kutsuu näitä ohjelmia "triviaa-
listi rinnakkaistuviksi" mikä saattaa kuu-
lostaa hieman halventavalta, mutta mei-
dän mielestämme ne edustavat hyvin tär-
keää luokkaa rinnakkaisohjelmia, joille on
ominaista, että ne voidaan ajaa ongelmitta
erittäin suurilla prosessorimäärillä.

4.2 Prosessien välinen
kommunikaatio

Rinnakkaisohjelmoinnissa pyritään aina
jakamaan laskennat eri prosessorien kes-
ken siten, ettei kaikkien prosessien tarvit-
se simulointiaskelten välillä vaihtaa da-
taa kaikkien muiden prosessien kanssa.
Tällöin nimittäin N prosessia saa aikaan
N(N−1)/2 kommunikaatiota, jolloinN:n
kasvaessa yhä suurempi osuus kokonai-
sajasta kuluu kommunikaatioon. Kaikki
tähän asti kohtaamamme ohjelmat ovat
onneksi(?) olleet rakenteeltaan hilajakoon
ja lähinaapurivuorovaikutukseen perustu-
via. Simulointitehtävä on tällöin formuloi-
tu tapahtuvaksi esimerkiksi kolmidimen-
sioisella hilalla, joka on jaettu säännöl-
lisesti pienempiin kuutiotyyppisiin osiin,
ja jokainen prosessi laskee oman kuution-
sa hilapisteet vaihtaen aina simulointias-
kelten välillä dataa lähimpien naapuripro-
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Kuva 1: Fuusiosimulaatiokoodin skaalautuvuus Cray XT4/5 koneessa

sessorien kanssa reuna-alueeseen verran-
nollisen määrän. Kolmessa dimensiossa
lähinaapuriprosesseja on vakiomäärä, 26
kappaletta, ja kahdessa dimensiossa vain
8. Tästä seuraa että ohjelman kommuni-
kaatiossa vaihdettava kokonaistietomäärä
kasvaa suhteessa prosessorien lukumää-
rään eli kommunikaatio skaalautuu, jol-
loin on odotettavissa ettei ohjelma huku
kommunikaatioon suuremmillakaan pro-
sessorimäärillä (katso kuva 1).

Erikoisena piirteenä havaitsimme, että
kommunikaation suunnittelussa on usein
noudatettu ehkä hieman liioiteltuakin va-
rovaisuutta ja suunnitelmallisuutta. Peri-
aatteena käytettiin kuviota, jossa proses-
sori ensin pyyhkäisee oman hilansa yli,
jonka jälkeen se lähettää tiedot laskemis-
taan reunapisteiden uusista arvoista en-
simmäiselle naapurilleen, odottaa kuit-
tausta vastaanottajalta eli sen lähettämää
dataa ja etenee sen jälkeen seuraavalle
naapurille. Varmuuden vuoksi ohjelmaan
liitetään lopuksi globaali puomi (eng.
barrier), joka pakottaa kaikki prosesso-

rit odottamaan kunnes jokainen prosesso-
ri on saavuttanut saman kohdan ohjelman
suorituksessa. Nykyiset rinnakkaisohjel-
mointikirjastot tukevat asynkronista kom-
munikaatiota, jossa prosessori ei tarvit-
se naapureilta kuittausta, vaan prosesso-
ri pyyhkäisee ensin reunapisteidensä yli,
lähettää nämä tiedot naapureilleen odot-
tamatta kuittausta, pyyhkäisee tämän jäl-
keen kaikkien muiden pisteidensä yli ja
vasta sen jälkeen tarkistaa ovatko naapu-
riprosessien reunapisteet saapuneet. Kaik-
kien uusien reuna-arvojen saavuttua pro-
sessori voi edetä seuraavalle simulaatioas-
keleelle ilman globaalia puomia.

4.3 Kuormantasaus

Tutkimissamme ohjelmissa simuloidaan
usein ajassa eteenpäin siten, että kehi-
tetään kaava, joka mallittaa miten sys-
teemi kehittyy ajassa, jonka jälkeen ede-
tään ajanhetkestät = 0 pienin aske-
lin ∆t eteenpäin. Mikäli prosessorien
simulaatio-osuus kokonaistyöstä perustuu
edellä kuvattuun hilajakoon, on hilan ta-
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sajaolla varmistettu, että jokainen pro-
sessi tekee saman verran laskentaa, ei-
kä synny tilannetta, jossa kaikki muut
prosessorit odottavat eniten työtä teke-
vän prosessorin valmistumista. Mikäli si-
mulaatio sisältää stokastisia piirteitä, esi-
merkiksi jos hilapisteiden välissä liikkuu
hiukkasia, jotka voivat tilapäisesti kasaan-
tua joihinkin hilan osiin ja toisaalta har-
ventua muilta osin, on mahdollista että
työnjako muuttuu epätasaiseksi ja useim-
mat prosessorit joutuvat olemaan joutilai-
na odottaessaan työllistettyjen prosesso-
reiden valmistumista. Havaintomme mu-
kaan tällaisia työnjaon osalta epätasaisia
ohjelmia esiintyy melko usein ja niiden
kohdalla voi olla mielekästä toteuttaa työn
uudelleenjako tietyin aikavälein. Eräässä
tapauksessa nopein prosessori suoriutui
työstään 10 sekunnissa hitaimman pyö-
riessä 30 sekuntia, jolloin kokonaisajoaika
määräytyi hitaimman prosessin mukaan.
Työn uudelleenjaon jälkeen, sisältäen ja-
koon liittyvän lisätyön, kaikkien prosesso-
reiden ajoaika oli 21 sekuntia. Uudelleen-
jaosta aiheutuva lisälaskenta oli siis pieni
verrattuna kokonaisajan pienenemiseen.

4.4 Rinnakkaistiedostot

Suurten rinnakkaisajojen käsittelemät tie-
tomäärät on helppo arvioida kertomalla
prosessorien lukumäärä prosessorin muis-
timäärällä. Mikäli käytössä on esimerkik-
si 1024 prosessoria ja jokaisella on 1
GB keskusmuistia on lopputulos 1 TB
(teratavu). Simuloinnin valmistuttua ha-
lutaan mahdollisesti tallettaa tulokset, ja
joskus on mielekästä esimerkiksi simu-
loinnin edistymisen valvomiseksi tai si-
mulointivideota varten tallettaa myös vä-
lituloksia, esimerkiksi jokaista simuloin-
nin aika-askelta kohden. Sanonnalle "Te-
raflopsit tuottavat teratavuja" löytyy tä-
nään katetta eritoten plasmafuusion simu-
loinneissa ja tilanne mutkistuu tulevaisuu-

dessa yhä suurempien simulointien olles-
sa mahdollisia. Empiirisesti havaitsimme
rinnakkaisohjelmien kohdalla, että tiedos-
tosta lukeminen ja siihen kirjoittaminen
usein toteutetaan keräämällä tieto pieninä
osina yhteen prosessiin, joka kirjoittaa tie-
dot tiedostoon kovalevylle. Tässä on oi-
va esimerkki siitä miten rinnakkasiohjel-
maa ei ole suunniteltu loppuun asti rin-
nakkaiseksi, vaan siihen on jäänyt sekven-
tiaalinen osuus, joka käytännössä määrää
ajoajan. Eräässä tapauksessa saimme oh-
jelman, jossa itse simulointilaskenta 1024
prosessorilla kesti 20 sekuntia, mutta (vä-
li)tuloksen kirjoittaminen kovalevylle 180
sekuntia, jolloin 1023 prosessoria oli jou-
tilaana 90 % ajoajasta. Standardirinnak-
kaiskirjastoissa on jo pitkään tuettu tie-
dostojen rinnakkaislukemista ja -kirjoitta-
mista, ja nämä ovatkin suositeltavia mi-
käli vain supertietokoneeseen tai lasken-
taklusteriin on rakennettu rinnakkainen
tiedostojärjestelmä. Lisäksi on olemassa
näiden rutiinien päälle rakennettuja kir-
jastoja, kuten esimerkiksi HDF5 (Hierarc-
hical Data Format [9]), jotka vielä enti-
sestään yksinkertaistavat rinnakkaista tie-
dostonkäsittelyä tehden sen melkein nor-
maaliin tiedostonkäsittelyyn verrattavak-
si. Esimerkkitapauksessa tiedostoon kir-
joittaminen lyheni 10 sekuntiin.

4.5 Kirjastorutiinien hyödyntäminen

Ohjelmien rinnakkaistuksen perusraken-
teen lisäksi pyrimme myös selvittä-
mään mahdollisuuksia käyttää rinnakkais-
ohjelmointikirjastojen tarjoamaa tukea.
Rinnakkaisohjelmointistandardi Message
Passing Interface MPI [10] perustuu
laskentanoodien väliseen viestinvälityk-
seen, jossa tavuja lähetetään ja vas-
taanotetaan sovitun kaavan mukaisesti.
MPI-kirjastojen kehittyessä niihin on ra-
kennettu yhä enemmän toiminnallisuutta
erityyppisille rinnakkaisohjelmissa usein
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esiintyville algoritmeille, joita on siis tur-
ha lähteä rakentamaan itse.

Yksi esimerkki on ns.all-reduceope-
raatio, jossa jokaisesta prosessorista koo-
taan tietty määrä dataa yhteen prosesso-
riin, ja tämä prosessori suorittaa datal-
le jonkun operaation, esimerkiksi ynnää
kaikki arvot yhteen, ja lopputulos kom-
munikoidaan takaisin kaikille prosesseil-
le. Sen sijaan, että lähdemme rakenta-
maan rutiinia, jossa kommunikoidaan rin-
nakkaiskirjaston lähetys- ja vastaanotto-
kutsuilla, voimme käyttää hyväksi yksin-
kertaista MPI_All_reduce-tyyppistä kut-
sua, joka hoitaa kommunikaation mitat-
tavasti tehokkaammin kuin omat rutiinit.
Toinen esimerkki liittyy tilanteeseen, jos-
sa esimerkiksi kolmidimensioista hilaja-
koa halutaan kuvata prosesseille: voimme
tietysti itse päätellä miten kannattaa ja-
kaa alihilat eri prosesseille, mutta MPI:stä
löytyy tukea joka helpottaa tätä työtä.

5 Koodin optimointi
Varsinaiset tekniikat joiden avulla py-
rittiin nopeuttamaan ohjelmia olivat vä-
limuistin tehokas hyödyntäminen sekä
SSE-vektorointi.

5.1 Välimuistin optimointi

Välimuistin tarkoitus on luoda prosesso-
rille mielikuva, jonka mukaan tietokoneen
keskusmuisti on nopea. Jos ohjelma tarvit-
see tavuja, jotka voidaan lukea välimuis-
tista, on hakuaika noin 3 kellonjaksoa,
kun taas keskusmuistista haku kestää pyö-
reästi 100 kellonjaksoa. Tämä mielikuva
saadaan aikaiseksi siten, että uusia arvoja
ladataan keskusmuistista välimuistiin sil-
lä aikaa kun prosessori tekee laskentaa
edellisellä kerralla välimuistiin luettujen
arvojen kanssa. Välimuistiin kirjoitetaan
ja sieltä luetaan peräkkäisiä tavuja väli-
muistirivin verran, tyypillisesti 64 tavua
eli kahdeksan kaksoistarkkuuden liukulu-

vun verran. Välimuistin käytön optimoin-
ti voidaan nyt tiivistää lauseeseen "Käy-
tä tehokkaasti hyväksesi jo välimuistiin
luettuja arvoja äläkä hyppää mielivaltai-
sella tavalla ympäri keskusmuistia lukien
yksittäisiä arvoja sieltä täältä". Jos kui-
tenkin tarvittavat tavut ovat kaukana toi-
sistaan skaalalla 64 tavua kannattaa yrit-
tää järjestää tietorakenteet uudelleen si-
ten, että tarvittavat arvot ovat peräkkäin
muistissa. Tätä periaatetta käyttäen ryh-
mämme onnistui nopeuttamaan yleisesti
käytössä olevaa proteiinisekvensointioh-
jelmaa PSI-BLAST [4]. Proteiini koos-
tuu pitkästä nauhasta aminohappoja, joi-
ta löytyy 20 eri tyyppiä. Sekvensoinnissa
pyritään asettamaan kaksi proteiinia rin-
nakkain siten, että niillä on mahdollisim-
man monta osumaa eli kaksi samaa tai
melkein samaa aminohappoa vierekkäin.
PSI-BLAST-ohjelmassa proteiinin jokais-
ta aminohappoa varten käytettiin 20 tavun
kokoista tietuetta, jossa on ensimmäisenä
jäsenenä yhden tavun pituinen aminoha-
pon tyyppiä edustava kirjainletter, toise-
na jäsenenä kahdeksan tavua pitkä amino-
hapon satunnainen osumatodennäköisyys
e_value, jne. Tietueet oli järjestetty muis-
tiin taulukkoon.

Kuitenkin suurin osa ohjelman ajoa-
jasta kului peräkkäisten aminohappotie-
tueiden läpikäymiseen etsien aminoha-
pon tyyppiä. Käytännössä siis välimuis-
tiin luettiin jokaisella lukukerralla 64 ta-
vua, mutta niistä käytettiin vain joka 20:s,
eli noin 3 tavua, ennen kuin seuraava vä-
limuistirivi piti lukea. Järjestimme tieto-
rakenteet uudelleen siten, että tietuetau-
lukon sijaan meillä oli yksi taulukko jo-
kaista alkuperäisen tietueen jäsentä koh-
den (katso kuva 2). Lukemalla nyt pel-
kästään tyyppitietue välimuistiin voidaan
käyttää hyväksi jokaista luettua tavua, ja
koko ohjelmaa voidaan nopeuttaa jopa te-
kijällä kolme [5].
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Kuva 2: Alkuperäinen (vasen) ja optimoitu (oikea) PSIBlast-ohjelman tietue.

5.2 Tietorakenteet

Välimuistin optimointi on käytännössä
sellaisten tietorakenteiden käyttöä, jotka
ovat sopusoinnussa välimuistin toimin-
nan kanssa. Tyypilliset ohjelmissa esiin-
tyvät tietorakenteet ovat vektori ja matrii-
si, mutta joskus ohjelmissa käytetään yk-
sinkertaisia tietueita tai linkitettyjä listo-
ja. Suoraviivaisesta rakenteestaan huoli-
matta matriisit voidaan tietoteknisesti esit-
tää eri tavoin. Esimerkkinä mainittakoon
usein vastaan tullut tilanne, jossa kolmi-
dimensioista hilaa (sivun pituusN) on
esitetty oikeaoppisesti kolmidimensioise-
na matriisina, mutta laskennan jossakin
vaiheessa muodostetaan hilapisteiden pe-
rusteella lineaarinen matriisiyhtälöryhmä,
jonka matriisi on erittäin harva ja kokoa
N3. Tällöin kannattaa ilman muuta siir-
tyä käyttämään harvaa matriisia ja vali-
ta harvaa matriisia hyödyntävä ratkaisual-
goritmi. Harvan matriisin esitystapoja on
useita, joten esitystavan valinnassa täytyy
suunnitella koko laskentaketju etukäteen,
jotta se menee kivuitta läpi.

Toinen maininnan arvoinen tietoraken-
ne liittyy listoihin, joista halutaan etsiä ar-
voja tietyin ehdoin, esimerkiksi löytyykö
annettu arvo listasta tai mikä on lähinnä
pienempi arvo. Mikäli lista on hieman pi-
tempi, enemmän kuin kymmeniä element-
tejä, kannattaa esimerkiksi järjestää listan
arvot suuruusjärjestykseen ja käyttää bi-

näärihakua arvojen etsimiseen, tai ryhmi-
tellä listan arvot hash-tyyppisillä avaimil-
la.

5.3 Vektorointi

Moderneista prosessoreista on jo pitkään
löytynyt ns. vektoroituja multimediakäs-
kyjä, Streaming SIMD Extensions SSE,
(SIMD = Single Instruction Multiple Da-
ta), joissa käytetään normaalia pitempiä
– tyypillisesti 128-bittisiä – rekistereitä.
Näihin rekistereihin voidaan tuoda kaksi
64-bittistä kaksoistarkkuuden liukulukua
tai vaihtoehtoisesti neljä 32-bittistä yksin-
kertaisen tarkkuuden liukulukua. Lasken-
nallinen etu on saavutettavissa siten, että
suoritetaan aritmeettisia toimintoja näiden
rekistereiden kesken tätä varten olevilla
SSE-käskyillä, jolloin yhden käskyn suo-
rittaminen saa aikaan kahden (tai yksin-
kertaisen tarkkuuden tapauksessa neljän)
samanaikaisen liukulukulaskutoimituksen
suorittamisen. Teoreettisesti laskien kak-
soistarkkuuden aritmetiikka voidaan no-
peuttaa tekijällä 2 (katso kuva 3).

Vastaanottamiemme ohjelmien jou-
kossa ei ollut yhtäkään, jossa x86-
arkkitehtuurin SSE-multimediarekistereitä
olisi käytetty tehokkaasti hyväksi! Ohjel-
mien tehokkuuden kannalta vektorilas-
kenta SSE-rekistereillä oli täysin käyt-
tämätön resurssi. Lähdekoodeissa esiin-
tyi monesti useampikin silmukka, joi-



30 Supertietokoneiden tehoa janotaan

Kuva 3: Neljän yksinkertaisen tarkkuuden liukuluvun samanaikainen kertolasku SSE-
vektoroinnilla.

den olisi pitänyt pystyä hyödyntämään
SSE-vektorointia, mutta jostakin syys-
tä kääntäjät eivät tuottaneet vektoroitua
koodia. Myös kääntäjän tekemän peri-
aatteessa suoraviivaisesti vektoroitavis-
sa olevan silmukan tekemän konekielen
läpikäynti osoitti, ettei kääntäjä tehnyt
vektorikäskyjä ollenkaan. Tilanteen ym-
märtämiseksi kirjoitimme plasmasimu-
loinneissa usein esiintyvälle ns. Arakawa-
menetelmälle [6] konekieliversion, jos-
sa eksplisiittisesti käytimme pelkästään
vektorikäskyjä koko SSE-rekisterille. Jo
1960-luvulla huomattiin, että virtausme-
kaniikan simuloinneissa esiintyy numee-
rista epästabiilisuutta, jonka seuraukse-
na pyörteiden kineettinen energia kasvaa
rajattomasti. Keskeinen laskettava suu-
re on kahden virtauskentänζ ja ψ 2-
dimensioinen Jakobiaani

J(ζ,ψ) =
∂ζ
∂x

∂ψ
∂y

−
∂ζ
∂y

∂ψ
∂x

(1)

Arakawa osoitti, että ensimmäisen ker-
taluvun osittaisderivaattojen suoraviivai-
sessa neljän pisteen diskretoinnissa (lä-
hinaapurit x- ja y-suunnassa) systeemin
kokonaisenergia ei säily. Sen sijaan hän
johti Jakobiaanin diskretoinnille kokonai-
senergian säilyttävän muodon, jossa on

mukana yhdeksän pistettä kummastakin
virtauskentästä muodostaen 3x3 matrii-
sin laskettavan Jakobiaanin elementin ym-
pärille. Kuvissa 4 ja 5 on esitetty mi-
ten paikka-avaruus on diskretoitu ja Ara-
kawan menetelmällä pyyhitään virtaus-
kentän 2-dimensioisen matriisin yli, ku-
vassa 4 ilman SSE-vektorointia ja kuvassa
5 SSE-vektoroinnilla.

Koodin optimoinnin tulos oli odotet-
tu: ohjelma nopeutui tekijällä 1,8. Mis-
tä syystä sitten kääntäjä ei suostu vek-
toroimaan Arakawa-koodia? Tälle on it-
se asiassa olemassa hyvä syy. Ajatellaan
tapausta jossa Arakawa-rutiini toteutetaan
aliohjelmakutsulla, jonka lähtöarvoina on
kaksi matriisia (ζi, j ja ψi, j ) sekä tulos-
matriisina JakobiaaniJi, j(ζ,ψ). Jos ali-
rutiini kutsutaan siten, että toinen lähtö-
matriiseista ja tulosmatriisi ovatkin sama
matriisi(!), tulokset tulevat olemaan ai-
van erilaiset riippuen siitä onko aliohjel-
ma vektoroitu tai ei, jolloin kääntäjä te-
kee päätöksen olla vektoroimatta alioh-
jelmaa. Jos kuitenkin käyttäjä ilmoittaa
eksplisiittisesti että erinimiset osoittimet,
kuten matriisit tai vektorit, varmasti osoit-
tavat eri muistipaikkoihin, onnistuu vek-
torointi hyvin. Esimerkkinä käyköön In-
telin icc-kääntäjä [7], jolle ilmoitetaan
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Kuva 4: Iterointi 6x4-kokoisen gridin yli käyttäen Arakawan 3x3 matriisia.

0 1 2 3 4 5

0

1

2

3
i

i=2 j=1

j

0 1 2 3 4 5

0

1

2

3
i

i=1 j=3

j
0 1 2 3 4 5

0

1

2

3
i

i=1 j=1

j

0 1 2 3 4 5

0

1

2

3
i

i=2 j=3

j

Kuva 5: Arakawan menetelmän iterointi 6x4-kokoisen gridin yli käyttäen SSE-vektorointia. Yh-
tenäinen viiva ja katkoviiva edustavat kaksoistarkkuuden lukuja, jotka sijoittuvat SSE-rekisterin
vasemmalle ja oikealle puolelle.
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joko komentoriviltä icc -fno-alias tai re-
strict avainsanalla parametreille aliohjel-
makutsussa, että tarkoitamme nimeno-
maan eri matriiseja, jolloin kääntäjä osaa
riittävän selkeissä tapauksissa generoida
erittäin käyttökelpoista vektoroitua koo-
dia. Muut C-kääntäjät, kuten GNU [11],
Pathscale [12] ja Portlandin PGI [13], pys-
tyät tuottmaaan yhtä tehokasta vektoroitua
koodia vain hyvin yksinkertasille lausek-
keille.

Lähitulevaisuudessa vektorirekisterien
pituus kaksinkertaistuu 256 bittiin, jolloin
yhteen rekisteriin mahtuu kerralla neljä
kaksoistarkkuuden liukulukua avaten si-
ten mahdollisuuden yhä suuremmille no-
peutuksille.

6 Tuloksia
Mitkä olivat havaintomme rinnakkaisoh-
jelmista ja sekventiaalisista ohjelmista joi-
ta ajetaan supertietokoneissa ympäri Eu-
rooppaa ja myös maailmanlaajuisesti ni-
menomaan rinnakkaisohjelmoinnin sekä
koodin optimoinnin kannalta? Yleistotea-
mus on positiivinen: vielä voi parantaa
ohjelmia käyttämään paremmin hyväksi
prosessorien tehoja. Usein sekventiaali-
nen ohjelma voidaan rinnakkaistaa ja täl-
lä tavoin ohjelma voidaan nopeuttaa teki-
jällä 10-100. Jo rinnakkaistettujen ohjel-
mien uudelleensuunnittelu merkitsi usein,
että ohjelmat, jotka ennen pyörivät kor-
keintaan 16 tai 32 prosessorilla, voidaan
tarkemmin suunnitellun rinnakkaistami-
sen jälkeen ajaa jopa 1024 tai 2048 pro-
sessorilla. Rinnakkainen tiedostonkäsitte-
ly on mielestämme se osa, jossa voi suh-
teellisen järkevällä ohjelmointipanostuk-
sella saavuttaa merkittävimmät nopeutuk-
set tapauksissa, joissa ohjelma tuottaa pal-
jon dataa kovalevylle. Jos ohjelmassa on
keskeisiä rutiineja, jotka voidaan vekto-
risoida SSE-tyyppisillä käskyillä, voidaan
hyöty usein saada irti pienellä muutoksel-
la lähdekoodiin tai kääntäjän asetuksilla

olettaen, että erinimiset tietorakenteet to-
della ovat eri paikoissa muistissa. Koo-
din optimointi yleensäkin nopeuttaa ajoa-
jat noin tekijällä 2, parhaassa tapauksessa
3, ja mikäli ajoaika alunperin on ollut tun-
teja tai päiviä voi nopeutus tekijällä kaksi
olla hyvinkin kouriintuntuva parannus.
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