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1 Tausta set ymmarretaan paremmin. Tassa mieles-
sd voi sanoa, etta tieteellisten tulosten laa-
Supertietokoneiden ilmoitetut laskentatetu paranee rinnakkaistumisen myéta. Jos
hot ovat vuosi vuodelta kasvaneet. Topama laskenta voidaan ajaa samoilla re-
500 -listan [1] kérkikoneet ovat parinsasursseilla nopeammin koodin optimoinnin
dantuhannen laskentaytimen koneita, joensiosta, saastyy energiaa ja tyOaikaa, ja
ka teoreettisesti pystyvat tekem&an ylaskentaresursseja voidaan hytdyntaa pa-
10% liukulukulaskutoimitusta sekunnissaemmin palvelemalla useampia kéyttajia.
eli petaflopseja. Gordon Mooren havain- Artikkelin kirjoittajat kuuluvat suurte-
non mukaan transistorien lukumaéréa katolaskennan ryhmaan, joka viime vuo-
pallisissa mikropiireissé kaksinkertaistugina on osallistunut useaan supertieto-
joka toinen vuosi. Naisté transistoreista okoneohjelmien tehokkuutta ja skaalautu-
ennen rakennettu yha kehittyneempia tigquutta parantavaan tutkimusprojektiin [2,
tokonearkkitehtuureja, mutta viime vuo-3]. Yhteistyokumppanit olivat supertieto-
sina niitd on kaytetty varsinkin proseskoneille ohjelmiaan tekevista tutkimusor-
soreiden laskentaytimien lukumé&aran kaganisaatioista, mutta myds avointa lah-
vattamiseen. Vaativien laskentatehtéavietiekoodia kehittavista organisaatioista esi-
suorittamiselle nayttéisi siis olevan vuosierkiksi bioinformatiikassa. Mukana oli
vuodelta yhéa tehokkaampia koneita k&ymuun muassa ydinfuusiofyysikoita, joille
tettavissa, ja laskentakapasiteetille on jagnnetaan satoja tuhansia cpu-tunteja yh-
kuvasti kasvava kysynté. Supertietokoneieiseurooppalaisissa suurteholaskentakes-
den tehoa janotaan ja sita nayttaisi olevakuksissa.
paljon, mutta saavatko ohjelmat kaiken te- Kysymys, johon etsimme vastausta, on
hon irti? seuraava: Miten supertietokoneissa ajet-
Tietokoneohjelmien rinnakkaistuksellaavat ohjelmat voivat paremmin hyédyn-
kayttdja on pyrkinyt sekd saamaan kaytaa kaytettavissa olevat tehoresurssit? Te-
toonsa suurempia muistimaaria, etta hemamme empiiriset havainnot suurte-
hentamaan pitkia ajoaikoja. Lyhentyneihokoneissa pyorivistd ohjelmista perus-
den ajoaikojen ansiosta ohjelmia voidaatuvat erityisesti ohjelman rinnakkaistuk-
kaytannossa ajaa useammin, jolloin ohjeseen, valimuistin kaytdn optimointiin, se-
man toiminta, mahdolliset rajoitteet, herkka vektorilaskentaan. Tarkasteltavat oh-
kyys alkuparametreille ja ohjelman tulokjelmat olivat osana kolmea tutkimus-
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kokonaisuutta. Ensimmaisessa tutkittiimin hyddyntamalla valimuistin kayttéa
joukko kansallisen supertietokeskukseseka vektorilaskentaa. Joissakin tapauk-
CSC:n supertietokoneissa ajettavia eri tusissa koodin optimointiin saattaa sisél-
kimusryhmien kirjoittamia ohjelmia, se-tyad tehtévien laskutoimitusten uudelleen-
ka yleisesséa kaytdssa olevaa avointa laférjestelya, jolloin mikroprosessorien aa-
dekoodia. Toisessa projektissa saimnrellisen liukulukulaskentatarkkuuden ei-
EU-yhteistydn kautta kayttéémme euassosiatiivisuudesta seuraa, ettei 15 nume-
rooppalaisten ydinfuusioryhmien Kkirjoit-ron tarkkuudella valttdméatta saada samo-
tamia lahdekoodeja, ja kolmanteen ryha tuloksia kuin ennen. Joillekin koodino-
maan laitamme tassa muiden yhteydenatistajille tima aiheutti jonkun verran her-
tojen kautta tulleita ohjelmia. Ohjelmoin-mostuneisuutta, koska oli totuttu saamaan
tikielia oli useampia: Fortran, C, C++tietynndkdisia numeerisia tuloksia. Mei-
Python/C, sekd OCaml/C. Kayttojarjesteldan mielestdmme ei ole syyta huoleen: jos
mi& hallitsi Linux muutaman Windows-lasketaan eri jarjestyksessa saadaan usein
ohjelman liséksi, ja mikroprosessoriarkeri tulos, mutta mikaan ei viitannut siihen
kitehtuurit olivat x86 ja PowerPC. So-etta alkuperdinen laskujarjestys olisi ollut
vellusalueita olivat paaasiassa fysiikan shumeerisesti tarkempi tai stabiilimpi.
mulaatiot, kuten ydinfuusioplasmat, vir- Emme puuttuneet ongelmanasetteluun,
tausmekaniikka, ydinkaskadit eli hiukkaseli emme kysyneet miksi tietyt laskut ha-
suihkun simulointi mm. kudoksen lapi jaluttiin suorittaa. Emme mydskaan puut-
konfokaalimikroskopia, seka bioinformatuneet valittuun numeeriseen algoritmiin,
tiilkan ohjelmistot. Ohjelmat olivat kirjoit- ellei kyse ollut tarkasti modularisoidun
taneet fyysikot, kemistit seka tietojenké&numeerisen algoritmin korvaamisesta toi-
sittelijat ympéri Suomea, Eurooppaa jaella implementaatiolla, tyypillisesti avoi-
USA:ta. Ehka pienend yllatyksena tuli hamen lahdekoodin kirjastorutiinilla. Tassa
vainto, ettd joitakin koodeja oli kehitel-mielessa voi sanoa etta tekemamme koo-
ty hyvinkin pitk&aan, jopa 20 vuotta, mikadin optimointi oli [&hinna jo tehtyjen vir-
nakyikin selvasti vanhimmista osista lahheiden paikkaamista: laskettavat suureet
dekoodia. Nain vanhojen koodien jatkuja algoritmit oli jo valittu ja pyrimme pel-
va kehitys on varmaan ollut haasteellist&astaan virtaviivaistamaan laskujen suo-
varsinkin kun rinnakkaiskoneet yleistyivaritusta olemassa olevalle mikroprosesso-
vasta noin 15 vuotta sitten. riarkkitehtuurille.

2 Tavoitteet 3 Metodologia

Alusta asti oli selvéd, ettemme oman reSaatuamme uuden koodin sovelsimme sii-
surssipulamme takia voineet lahted rimien joukon perustydkaluja, joiden avul-
nakkaistamaan meille lahetettyja sekvera pyrittiin hahmottamaan potentiaaliset
tiaalisia koodeja. Sen sijaan keskityimeptimointikohteet koodissa. Taman li-
me jo kertaalleen rinnakkaistettujen ohjelséksi osoittautui hyodylliseksi tarkistaa
mien parantamiseen ja tehostamiseen. T@ahdollisia muistivuotoja, joissa ohjelma
man lisaksi suoritimme seka sekventiaashjelmointivirheen seurauksena kirjoittaa
listen ettd rinnakkaistettujen koodien opvaraamattomalle muistialueelle. Yllatta-
timointia. Jalkimmaisessa tapauksessa teaa oli, ettd moni kayttdja voi eldd sen
voitteena on saada sama numeerinen tulkanssa, etté ohjelma saattaa muistivuodon
kuin ennen optimointia, mutta nopeamtakia kaatua epasaanndllisin valiajoin.
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3.1 Koodin katselmus revat kun ne kohdistetaan sellaisiin meto-

Hyvin monelle tutkimukseemme osaIIis-de'h'n’ joihin suuri osa kokonaisajasta up-

tuneelle koodille oli ominaista, etta ohP032:
jelma ajettiin omassa ymparistossa, eikd Muutamassa tapauksessa koodinomis-
koskaan ollut ilmennyt tarvetta léhettadajilla oli nappituntuma mitk& kohdat voi-
koodia ulkopuoliselle taholle. Tilanne olisivat olla hyodyllisia optimoida, kun taas
siis uusi kun pyysimme saada lahdekodeisissa ei ollut lainkaan tietoa mihin osiin
din seka sopivia lahtéparametreja pienefkannattaisi keskittya. Profilointityokalut,
koa ajoa varten, jota kaytettaisiin vertailukuten gprof, Crayn craypat seka Intelin
pisteena koodinoptimoinnin antaman novTune eivat ota mielipiteita tai nappitun-
peutuksen mittaamiseksi. Se, ettéd ohjefumia huomioon, vaan antavat raakaa da-
maa nyt kaytettaisiin uudessa ymparistdsaa ohjelman suoritusajasta ja muistinkay-
sé ilman koodinkehittdjien valvovaa sil4tdsta. Perusprofilointiohjelma kertoo mi-
maa, aiheutti todennékdisesti pienen paien paljon aikaa kuluu jokaiseen meto-
neen saattaa koodi sellaiseen kuntoon, etiéin ja miten monta kertaa kyseista meto-
se toimisi uudessa paikassa. Yksi merkilia kutsutaan. Kehittyneemmat profiloin-
tasta oli usein esiintynyt ilmoitus koodi-titykalut osaavat myos kertoa miten hyva
toimituksen viivastymisesta, koska oli il-valimuistinkayttd oli, miten tehokkaasti
mennyt ennen esiintymattomia ongelmialaskuoperaatioita tehtiin (flops) ja rinnak-
Saatuamme koodin loimme yleensé pkaisohjelmissa miten paljon aikaa kayte-
kaisen katseen lahdekoodiin ja sen yletdan kommunikaatioon, odotteluun seka
seen rakenteeseen. Tasta ilmeisen ykswarsinaiseen laskentaan. Monesta ohjel-
kertaisesta toimenpiteesta oli usein hydnasta l6ytyi yksi tai muutama metodi, jos-
tya, silla uudet silméparit erottavat koosa merkittava osa kokonaissuoritusajasta
dista toisia asioita kuin kehittajien silmatvietettiin. Yleensa kyse oli suhteellisen
Meidéan tehtdvamme oli keksia ns. tyhlyhyista ja ytimekkaista metodeista, joita
mia kysymyksia ohjelman rakenteesta jkutsuttiin ohjelmissa erittédin monta ker-
joskus yksityiskohdistakin, ja télla tavallataa. Jos téllaisesta metodista saa 10% tai
I6ysimme usein koodia, joka oli syntaktijopa 50% suoritusajasta pois, nakyy taman
sesti oikein mutta toiminnallisesti vaarin. vaikutus selvasti kokonaissuoritusajassa.

_ Yleensa eniten kiinnostava profilointi-
3.2 Profilointi ja optimointikohde on suoritusaika: tu-
Ennen kuin lahdettiin optimoimaan koo{oksia halutaan nopeammin. Muistinkayt-
deja pyrittiin paikallistamaan ne kohdat6 tulee tyypillisesti kuvioon vasta kun té-
tai metodit jotka potentiaalisesti kannatma muodostuu ongelmaksi: muisti loppuu
taisi optimoida. Jos lahtee optimoimaakesken tai ohjelma kaatuu muistivuodon
kaikkea, on aina olemassa riski, etté opttai puskuriylivuodon takia. Muistivuo-
mointitulos on hyva — metodin suoritusai€dot ja puskuriylivuodot 16ytyvat yleensa
ka lyhenee — mutta silla ei ole juurikaarmuistinkayttdanalysointitytkalulla, kuten
vaikutusta kokonaissuoritusaikaan. Syyndalgrind [8], kunhan oppii tulkitsemaan
tdhan on yleensa se, ettd metodia kutssen tuloksia. Kokemus kertoo, etta muis-
taan vain muutama kerta suorituksen afiongelmat kannattaa korjata saman tien
kana ja/tai kyseisen metodin suorittamikun ne ilmenevéat, vaikka ne eivéat haittai-
seen menee erittdin pieni osa kokonaisikaan ohjelman suoritusta. N&in saésty-
suoritusajasta. Parhaiten optimoinnit puéan ongelmilta myéhemmin. Muistivuo-



24 Supertietokoneiden tehoa janotaan

tojen korjaaminen vahentaa myos ohjekin sekventiaalisiksi aikakaudella, jolloin
man muistinkayttéa ja voi sallia suuremysinnakkaiskoneita ei viela ollut yleises-
pien ongelmien simulointia. sa kaytossa. Vuosien varrella ohjelmia on
Rinnakkaistetun ohjelman muistin-muutettu osittain rinnakkaisiksi pienin as-
kayttd voidaan kirjoittaa yksittaisen pro-kelin rinnakkaistamalla keskeisia silmuk-
sessorin kannalta muotodd = S+ D, karakenteita ja jakamalla simuloitava hi-
missdM on yhden prosessorin muistinia useammalle prosessorille koskematta
kayttd, S prosessorin muistinkayttd, jokaoleellisesti muihin sekventiaalisiin osiin.
ei riipu kokonaisprosessorimaarastafa Rinnakkaisohjelmointiparadigmaa ei si-
muistinkayttd, joka on riippuvainen pro-ten seurattu, vaan koodia on rinnakkais-
sessorimadrasta. Jotta ohjelmaa voidatettu vain osin. Yleinen ohje rinnakkais-
ajaa suuremmalla prosessorimaaralla, taghjelmien kirjoittajille on suunnitella se-
tyy muistinkayton kannalta olla voimass&a algoritmit ettd tietorakenteet (vektorit,
D >> S ldeaalitilanteess& = 0, jolloin matriisit, struktuurit, jne.) siten, etta tie-
muistinkayttd prosessorissa voidaan puaot voidaan luontevalla tavalla jakaa pie-
litaa tuplaamalla kaytettyjen prosessaaempiin yksikkoihin, jotka ovat suureksi
reiden maara. Profilointitydkalut kertovabsaksi toisistaan riippumattomia. Riippu-
M:n, muttaS:n ja D:n suhde selvidad vastamattomuus tarkoittaa, ettd kukin proses-
kun ohjelma profiloidaan eri prosessorisori voi ainakin paasaantdisesti tehda las-
maarilla ja/tai parametreilla. kentaa muiden prosessorien datasta riip-
Tarkasteltavista ohjelmista yksi nayttpumatta, kuitenkin siten, etta valilla saate-
profiloinnissa, etté&d>> D. Tasta johtuen taan lahettdd suhteellisen pienia datamaa-
M oli lahes vakio ja melkein riippuma-ria muutamalle toiselle prosessille.
ton prosessorimaarasta, eika rinnakkaiste-
tulla ohjelmalla voitu simuloida monimut-
kaisempaa ongelmaa kuin yhdella proses- Ohjelman  osittaisenkin rinnakkaista-
sorilla, koska muisti loppui kesken. Syymisen potentiaalinen hyoty on ilmeinen:
kin selvisi kooditutkiskelun jalkeen: kay-suurempi laskentaty0 jaetaan yha useam-
tettiin tiheaa matriisia arvojen valiaikais-malle prosessorille, joten jos rinnakkais-
tallennukseen ja matriisin koko oli valit-laskennassa tehtava tyo on verrannollinen
tu suoraan verrannolliseksi kaytettyyn sihilapisteiden lukumaaraan ja rinnakkais-
mulaatioavaruuden hilan kokoon. Vaihtataminen onnistuu hyvin (esim. hilapistees-
malla matriisi dynaamiseen tietorakenteesd tehtava laskutoimitus tarvitsee vain la-
seen muistinkéayttd muuttui tiysin sitenfinaapuripisteiden arvoja) voimme arvioi-
ettaD > Sja hilaa oli mahdollista kasvat-da, etta rinnakkaislaskenta-aika pysyy li-

taa kunhan kaytdssa oli tarpeeksi prosekivakiona mikali ongelmakoon ja proses-
soreita. sorilukumaaran kaksinkertaistaminen teh-

daan samanaikaisesti. Tassa on oletettu
hieman yksinkertaistaen, ettd kommuni-
kaatio prosessorien valilla ei muodostu
Monen tieteellisen ohjelman kehitys orpullonkaulaksi. Yksi rinnakkaistamisella
aloitettu yli 15 vuotta sitten, tyypilli- periaatteessa saavutettava hyoty on se, et-
sesti Fortran77-kielella. Nykyaikaiset rinta tietty ohjelma voidaan nopeuttaa, eli
nakkaisohjelmointikirjastot tukevat kyl-tietyn kokoinen simulointi voidaan las-
& Fortran77:4, mutta ohjelmat on alunkea nopeammin. Rinnakkaistamisen tuo-
perin suunniteltu ja implementoitu tdy-4ma nopeutustekija SpeedUp prosessori-

4 Rinnakkaistaminen
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maaran funktiona lasketaan kaavasta osuus kasvaa prosessorilukumaaran kas-
vaessa.
SpeedUN) =RunTimel)/RunTimeN) 4.1 Triviaalisti rinnakkaistuvat
jossa RunTime(N) on ohjelman ajoaikéDn olemassa laskutehtavi, joiden rinnak-
N:Il& prosessorilla. kaistaminen on suoraviivasta ja yksinker-
Kaytannossa harvaa ohjelmaa kuitenaista, ja niissa rinnakkaistus on onnistu-
kaan ajetaan suuremmalla prosessorimagiit hyvin. Naihin tapauksiin kuuluvat yh-
ralla kuin on tarpeen. Jonkinlaista miteen laskentaytimeen mahtuvat ohjelmat,
nimaalista ajatusmallia edustaa havaits@stka ajetaan monta kertaa eri lahtopara-
mamme kaytantd, jonka mukaan simumetreilla suorittaen siten parametripyyh-
loinnin tarvitsema muistimaara kiinnittaékaisyn, tai Monte Carlo -tyyppiset simu-
kaytettavien prosessorien lukumaaran. loinnit joissa sama ohjelma ajetaan mon-
Oletetaan, etta meilla on simulointiohta kertaa eri satunnaislukualustuksella sta-
jelma, jonka kokonaisajasta tietty osuusistisen arvion laskemiseksi. Kaytanngssa
on sekventiaalista, kun ajetaan “pientéyksi prosessi keraBl — 1:n ohjelman tu-
ongelmaa ehka 8 prosessorilla. Halutadokset ja suorittaa jalkiprosessoinnin. Am-
arvioida ajoaika, kun ongelman koko kasmattislangi kutsuu naita ohjelmia "triviaa-
vaa ja prosessorien lukumaara lisaantylisti rinnakkaistuviksi" mika saattaa kuu-
esimerkiksi 128:aan tai 256:een. Keskelostaa hieman halventavalta, mutta mei-
nen kysymys ohjelman ns. skaalautuvuwtan mielestaimme ne edustavat hyvin tar-
den kannalta on nyt: miten kay sekventikeaa luokkaa rinnakkaisohjelmia, joille on
aaliselle osalle kun simulaation koko suueminaista, etta ne voidaan ajaa ongelmitta
renee? Jos ohjelma suunnitellaan aluerittain suurilla prosessorimaarilla.
ta asti rinnakkaiseksi, on ainakin peri- .
aatteessa mahdollista, etta sekventiaafl:2 Prosessien vélinen
sen osuuden ajoaika pysyy vakiona. Har- ~Kommunikaatio
va kohtaamamme ohjelma on onnistunuiRinnakkaisohjelmoinnissa pyritdan aina
tdssd. Sen sijaan olemme usein todejakamaan laskennat eri prosessorien kes-
neet, etta sekventiaalisen ajoajan osuus ken siten, ettei kaikkien prosessien tarvit-
kasvanut prosessorilukumaaran suhteessa. simulointiaskelten valilla vaihtaa da-
Tarkempi analyysi kertoo, etté tiedostoitaa kaikkien muiden prosessien kanssa.
hin kirjoittaminen on usein implementoi-Tallin nimittédin N prosessia saa aikaan
tu sekventiaalisesti yhden tietyn prosedN(N — 1)/2 kommunikaatiota, jolloimN:n
sin kautta: kaikki prosessit lahettavat tukasvaessa yhd suurempi osuus kokonai-
loksensa télle prosessille, joka kokoaa tissajasta kuluu kommunikaatioon. Kaikki
dot oikeaan jarjestykseen ja kirjoittaa vatahan asti kohtaamamme ohjelmat ovat
lituloksia, diagnostisia arvoja, keskeytyonneksi(?) olleet rakenteeltaan hilajakoon
neen ohjelmasuorituksen uudelleenkayia lahinaapurivuorovaikutukseen perustu-
nistyksen tietoja tai lopputuloksia kovavia. Simulointitehtéava on tallgin formuloi-
levyille. Sekventiaalisen osuuden ajoaiktu tapahtuvaksi esimerkiksi kolmidimen-
kasvaakin suhteessa ongelman kokoon g#isella hilalla, joka on jaettu saannol-
sité kautta prosessien lukumaaraan. Tassesti pienempiin kuutiotyyppisiin osiin,
td seuraa, ettd suuremman prosessorija-jokainen prosessi laskee oman kuution-
kumaaran tapauksessa ohjelma ei nopesa hilapisteet vaihtaen aina simulointias-
du vaan hidastuu, koska sekventiaalinggelten valilla dataa l[ahimpien naapuripro-
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Kuva 1: Fuusiosimulaatiokoodin skaalautuvuus Cray XT4/5 koneessa

sessorien kanssa reuna-alueeseen verrahedottamaan kunnes jokainen prosesso-
nollisen méaaréan. Kolmessa dimensiossaon saavuttanut saman kohdan ohjelman
l[&hinaapuriprosesseja on vakiomaara, Abiorituksessa. Nykyiset rinnakkaisohjel-
kappaletta, ja kahdessa dimensiossa vamintikirjastot tukevat asynkronista kom-
8. Tasta seuraa ettd ohjelman kommuniunikaatiota, jossa prosessori ei tarvit-
kaatiossa vaihdettava kokonaistietomaas& naapureilta kuittausta, vaan prosesso-
kasvaa suhteessa prosessorien lukuméipyyhkéisee ensin reunapisteidensa yli,
réan eli kommunikaatio skaalautuu, joltahettad nama tiedot naapureilleen odot-
loin on odotettavissa ettei ohjelma huktamatta kuittausta, pyyhkéisee taman jal-
kommunikaatioon suuremmillakaan prokeen kaikkien muiden pisteidensa yli ja
sessorimaarilla (katso kuva 1). vasta sen jalkeen tarkistaa ovatko naapu-
riprosessien reunapisteet saapuneet. Kaik-
Erikoisena piirteena havaitsimme, ettilien uusien reuna-arvojen saavuttua pro-
kommunikaation suunnittelussa on useigessori voi edeta seuraavalle simulaatioas-
noudatettu ehk& hieman liioiteltuakin vakeleelle ilman globaalia puomia.
rovaisuutta ja suunnitelmallisuutta. Peri-
aatteena kaytettiin kuviota, jossa proseﬁ— 3 Kuormantasaus
sori ensin pyyhkadisee oman hilansa yli,"
jonka jalkeen se lahettaa tiedot laskemigutkimissamme ohjelmissa simuloidaan
taan reunapisteiden uusista arvoista ensein ajassa eteenpdin siten, etta kehi-
simmaiselle naapurilleen, odottaa kuittetdan kaava, joka mallittaa miten sys-
tausta vastaanottajalta eli sen lahettamégemi kehittyy ajassa, jonka jalkeen ede-
dataa ja etenee sen jalkeen seuraavalléin ajanhetkestd = 0 pienin aske-
naapurille. Varmuuden vuoksi ohjelmaafin At eteenpdin. Mikéli prosessorien
litetdédn lopuksi globaali puomi (eng.simulaatio-osuus kokonaistyOsta perustuu
barrier), joka pakottaa kaikki prosesso-edelld kuvattuun hilajakoon, on hilan ta-
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sajaolla varmistettu, ettd jokainen prodessa yha suurempien simulointien olles-
sessi tekee saman verran laskentaa, s& mahdollisia. Empiirisesti havaitsimme
k& synny tilannetta, jossa kaikki muutrinnakkaisohjelmien kohdalla, etté tiedos-
prosessorit odottavat eniten ty6td tekdesta lukeminen ja siihen kirjoittaminen
van prosessorin valmistumista. Mikéali siusein toteutetaan kerddmalla tieto pienina
mulaatio siséltaa stokastisia piirteitd, espsina yhteen prosessiin, joka kirjoittaa tie-
merkiksi jos hilapisteiden valissa liikkuudot tiedostoon kovalevylle. Tassa on oi-
hiukkasia, jotka voivat tilapéisesti kasaarva esimerkki siitd miten rinnakkasiohjel-
tua joihinkin hilan osiin ja toisaalta har-maa ei ole suunniteltu loppuun asti rin-
ventua muilta osin, on mahdollista ett@akkaiseksi, vaan siihen on jaanyt sekven-
tydnjako muuttuu epéatasaiseksi ja useintiaalinen osuus, joka kaytanndssa maaraa
mat prosessorit joutuvat olemaan joutilaiajoajan. Erdédssa tapauksessa saimme oh-
na odottaessaan tydllistettyjen prosessj@iman, jossa itse simulointilaskenta 1024
reiden valmistumista. Havaintomme muprosessorilla kesti 20 sekuntia, mutta (va-
kaan tallaisia tyonjaon osalta epatasaisigtuloksen kirjoittaminen kovalevylle 180
ohjelmia esiintyy melko usein ja niidensekuntia, jolloin 1023 prosessoria oli jou-
kohdalla voi olla mieleké&sté toteuttaa tyéilaana 90 % ajoajasta. Standardirinnak-
uudelleenjako tietyin aikavalein. Erdasskaiskirjastoissa on jo pitkdan tuettu tie-
tapauksessa nopein prosessori suoriutdbstojen rinnakkaislukemista ja -kirjoitta-
tyostdan 10 sekunnissa hitaimman pydnista, ja nAma ovatkin suositeltavia mi-
riessa 30 sekuntia, jolloin kokonaisajoaik&ali vain supertietokoneeseen tai lasken-
maaraytyi hitaimman prosessin mukaarnaklusteriin on rakennettu rinnakkainen
Tyon uudelleenjaon jalkeen, sisaltden jdiedostojarjestelma. Lisdksi on olemassa
koon liittyvéan lisatyon, kaikkien prosesso-ndiden rutiinien paalle rakennettuja kir-
reiden ajoaika oli 21 sekuntia. Uudelleenjastoja, kuten esimerkiksi HDF5 (Hierarc-
jaosta aiheutuva lisélaskenta oli siis pieriiical Data Format [9]), jotka viela enti-
verrattuna kokonaisajan pienenemiseen.sestaan yksinkertaistavat rinnakkaista tie-
dostonkasittelya tehden sen melkein nor-
maaliin tiedostonkasittelyyn verrattavak-

si. Esimerkkitapauksessa tiedostoon kir-
Suurten rinnakkaisajojen kasittelemat tigoittaminen lyheni 10 sekuntiin.
tomaarat on helppo arvioida kertomalla
rosessorien lukumaéra prosessorin muis- L - . -
Emaaralla. Mikali kaytéss% on esimerkik-z?'5 Kirjastorutiinien hyodyntaminen
si 1024 prosessoria ja jokaisella on Ohjelmien rinnakkaistuksen perusraken-
GB keskusmuistia on lopputulos 1 TBteen lisdksi pyrimme myo6s selvitta-
(teratavu). Simuloinnin valmistuttua hamaan mahdollisuuksia kayttaa rinnakkais-
lutaan mahdollisesti tallettaa tulokset, j@hjelmointikirjastojen tarjoamaa tukea.
joskus on mielekastd esimerkiksi simuRinnakkaisohjelmointistandardi Message
loinnin edistymisen valvomiseksi tai si-Passing Interface MPI [10] perustuu
mulointivideota varten tallettaa myos valaskentanoodien véliseen viestinvalityk-
lituloksia, esimerkiksi jokaista simuloin-seen, jossa tavuja lahetetdan ja vas-
nin aika-askelta kohden. Sanonnalle "Taaanotetaan sovitun kaavan mukaisesti.
raflopsit tuottavat teratavuja" Ioytyy téa-MPI-kirjastojen kehittyesséa niihin on ra-
naan katetta eritoten plasmafuusion simkennettu yhd enemman toiminnallisuutta
loinneissa ja tilanne mutkistuu tulevaisuuerityyppisille rinnakkaisohjelmissa usein

4.4 Rinnakkaistiedostot



28 Supertietokoneiden tehoa janotaan

esiintyville algoritmeille, joita on siis tur- vun verran. Valimuistin kaytén optimoin-
ha lahteé& rakentamaan itse. ti voidaan nyt tiivistda lauseeseen "Kay-
Yksi esimerkki on nsall-reduceope- ta tehokkaasti hyvéksesi jo valimuistiin
raatio, jossa jokaisesta prosessorista koloettuja arvoja alaka hyppaéa mielivaltai-
taan tietty maara dataa yhteen prosesszella tavalla ympéri keskusmuistia lukien
riin, ja tdma prosessori suorittaa datalyksittdisia arvoja sieltéa taalta". Jos kui-
le jonkun operaation, esimerkiksi ynna&enkin tarvittavat tavut ovat kaukana toi-
kaikki arvot yhteen, ja lopputulos kom-sistaan skaalalla 64 tavua kannattaa yrit-
munikoidaan takaisin kaikille prosesseiltda jarjestaa tietorakenteet uudelleen si-
le. Sen sijaan, ettd ld&hdemme rakentten, etté tarvittavat arvot ovat perakkain
maan rutiinia, jossa kommunikoidaan rinmuistissa. Tata periaatetta kayttaen ryh-
nakkaiskirjaston lahetys- ja vastaanottanamme onnistui nopeuttamaan yleisesti
kutsuilla, voimme kayttad hyvaksi yksinkaytdssa olevaa proteiinisekvensointioh-
kertaista MPI_AIl_reducetyyppistd kut- jelmaa PSI-BLAST [4]. Proteiini koos-
sua, joka hoitaa kommunikaation mitattuu pitkastd nauhasta aminohappoja, joi-
tavasti tehokkaammin kuin omat rutiinitta |6ytyy 20 eri tyyppid. Sekvensoinnissa
Toinen esimerkki liittyy tilanteeseen, jospyritddn asettamaan kaksi proteiinia rin-
sa esimerkiksi kolmidimensioista hilaja-hakkain siten, etta niilla on mahdollisim-
koa halutaan kuvata prosesseille: voimmman monta osumaa eli kaksi samaa tai
tietysti itse pé&atella miten kannattaa jamelkein samaa aminohappoa vierekkain.
kaa alihilat eri prosesseille, mutta MPI:st®SI-BLAST-ohjelmassa proteiinin jokais-
l6ytyy tukea joka helpottaa tata tyota. ta aminohappoa varten kaytettiin 20 tavun
kokoista tietuetta, jossa on ensimmaisena
5 Koodin optimointi jAsenend yhden tavun pituinen aminoha-

Varsinaiset tekniikat joiden avulla py-IOOn tyyppid edustava kirjailetter, toise-

e S . > ha jasenena kahdeksan tavua pitka amino-
rittiin nopeuttamaan ohjelmia olivat va- . R
L " B hapon satunnainen osumatodennékdgisyys
limuistin tehokas hyddyntdminen seka : ) .

- e_value jne. Tietueet oli jarjestetty muis-
SSE-vektorointi.

tiin taulukkoon.

5.1 Valimuistin optimointi Kuitenkin suurin osa ohjelman ajoa-

Valimuistin tarkoitus on luoda prosessojasta kului perdkkaisten aminohappotie-
rille mielikuva, jonka mukaan tietokoneertueiden lapikdymiseen etsien aminoha-
keskusmuisti on nopea. Jos ohjelmatarvipon tyyppid. Kaytannéssa siis valimuis-
see tavuja, jotka voidaan lukea vélimuistiin luettiin jokaisella lukukerralla 64 ta-
tista, on hakuaika noin 3 kellonjaksoayua, mutta niista kaytettiin vain joka 20:s,
kun taas keskusmuistista haku kestéaa pyéh noin 3 tavua, ennen kuin seuraava va-
reasti 100 kellonjaksoa. Tama mielikuvdimuistirivi piti lukea. Jarjestimme tieto-
saadaan aikaiseksi siten, ettd uusia arvajakenteet uudelleen siten, etta tietuetau-
ladataan keskusmuistista valimuistiin sillukon sijaan meilla oli yksi taulukko jo-
la aikaa kun prosessori tekee laskentdaista alkuperdisen tietueen jasentd koh-
edellisella kerralla valimuistiin luettujenden (katso kuva 2). Lukemalla nyt pel-
arvojen kanssa. Valimuistiin kirjoitetaarkastaan tyyppitietue valimuistiin voidaan
ja sielté luetaan perakkaisia tavuja valikayttdd hyvaksi jokaista luettua tavua, ja
muistirivin verran, tyypillisesti 64 tavuakoko ohjelmaa voidaan nopeuttaa jopa te-
eli kahdeksan kaksoistarkkuuden liukulukijalla kolme [5].
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typedef struct posDesc | typedef struct posbhesc |
signed char letter:; signed char *letter;
unsigned char used; unsigned char *used;
double e wvalue; double *e value;
int leftExtent; int *leftExtent;
int rightExtent; int *rightExtent;

} posDesc; } posDesc:

Kuva 2: Alkuperéinen (vasen) ja optimoitu (oikea) PSIBlast-ohjelman tietue.

5.2 Tietorakenteet naéarihakua arvojen etsimiseen, tai ryhmi-
telld listan arvot hash-tyyppisilla avaimil-
Valimuistin optimointi on kéytanndsséjy
sellaisten tietorakenteiden kayttoa, jotka
ovat sopusoinnussa valimuistin toimin- o
nan kanssa. Tyypilliset ohjelmissa esiin":_"3 Vektorointi
tyvét tietorakenteet ovat vektori ja matriifModerneista prosessoreista on jo pitkaan
si, mutta joskus ohjelmissa kaytetaan yléytynyt ns. vektoroituja multimediakas-
sinkertaisia tietueita tai linkitettyja listo-kyja, Streaming SIMD Extensions SSE,
ja. Suoraviivaisesta rakenteestaan huo{iSIMD = Single Instruction Multiple Da-
matta matriisit voidaan tietoteknisesti esitta), joissa kaytetddn normaalia pitempia
taa eri tavoin. Esimerkkin& mainittakoon- tyypillisesti 128-bittisia — rekistereita.
usein vastaan tullut tilanne, jossa kolmiNaihin rekistereihin voidaan tuoda kaksi
dimensioista hilaa (sivun pituubl) on 64-bittista kaksoistarkkuuden liukulukua
esitetty oikeaoppisesti kolmidimensioisetai vaihtoehtoisesti nelja 32-bittista yksin-
na matriisina, mutta laskennan jossakikertaisen tarkkuuden liukulukua. Lasken-
vaiheessa muodostetaan hilapisteiden peallinen etu on saavutettavissa siten, etta
rusteella lineaarinen matriisiyhtéléryhmésuoritetaan aritmeettisia toimintoja naiden
jonka matriisi on erittdin harva ja kokoarekistereiden kesken tata varten olevilla
NS. Talldin kannattaa ilman muuta siir-SSE-kéaskyilla, jolloin yhden kaskyn suo-
tya kayttamaan harvaa matriisia ja valirittaminen saa aikaan kahden (tai yksin-
ta harvaa matriisia hyddyntéava ratkaisuakertaisen tarkkuuden tapauksessa neljan)
goritmi. Harvan matriisin esitystapoja orsamanaikaisen liukulukulaskutoimituksen
useita, joten esitystavan valinnassa taytyuorittamisen. Teoreettisesti laskien kak-
suunnitella koko laskentaketju etukateemspistarkkuuden aritmetiikka voidaan no-
jotta se menee kivuitta l1api. peuttaa tekijalla 2 (katso kuva 3).

Toinen maininnan arvoinen tietoraken- Vastaanottamiemme ohjelmien jou-
ne liittyy listoihin, joista halutaan etsid ar-kossa ei ollut yhtakdan, jossa x86-
voja tietyin ehdoin, esimerkiksi 16ytyyko arkkitehtuurin SSE-multimediarekistereita
annettu arvo listasta tai mika on lahinnalisi kaytetty tehokkaasti hyvaksi! Ohjel-
pienempi arvo. Mikali lista on hieman pi-mien tehokkuuden kannalta vektorilas-
tempi, enemmén kuin kymmenia elemenkenta SSE-rekistereilla oli taysin kayt-
teja, kannattaa esimerkiksi jarjestéaa listat@méaton resurssi. Lahdekoodeissa esiin-
arvot suuruusjarjestykseen ja kayttaa blyi monesti useampikin silmukka, joi-
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x[0] x[1] x[2] X[3]

*

y[0] y[1] y[2] y[3]

x[0]#y[O0] | x[1]#y[1] | x[2]#y[2] | x[3]*y[3]

Kuva 3: Neljan yksinkertaisen tarkkuuden liukuluvun samanaikainen kertolasB&- S
vektoroinnilla.

den olisi pitanyt pystya hyédyntdamaamukana yhdeksan pistettd kummastakin
SSE-vektorointia, mutta jostakin syysvirtauskentdstd muodostaen 3x3 matrii-
ta kaantajat eivat tuottaneet vektoroituain laskettavan Jakobiaanin elementin ym-
koodia. Myds kaantajan tekeman peripérille. Kuvissa 4 ja 5 on esitetty mi-

aatteessa suoraviivaisesti vektoroitavisen paikka-avaruus on diskretoitu ja Ara-
sa olevan silmukan tekeman konekielekawan menetelmallda pyyhitddn virtaus-
lapikaynti osoitti, ettei kaantdja tehnykentan 2-dimensioisen matriisin yli, ku-

vektorikaskyja ollenkaan. Tilanteen ymvassa 4 ilman SSE-vektorointia ja kuvassa
martamiseksi kirjoitimme plasmasimub SSE-vektoroinnilla.

loinneissa usein esiintyvalle ns. Arakawa- . L .
menetelmélle [6] konekieliversion, jos- Koqdm optlmomm_n tu!g; "oI| odotgt-
sa eksplisiittisesti kaytimme pelkastaaw: ohjelma nopeutui tekijalla 1,8. Mis-

vektorikaskyja koko SSE-rekisterille. Jg2 SYysta sitten kaantaja ei suostu vek-

.. . i - ia? 3 it-
1960-luvulla huomattiin, etta wrtausme-toro'maan Arakawa-koodia? Talle on it

kaniikan simuloinneissa esiintyy numeeS® 8s1assa olemassa hyva syy. Ajatellaan

rista epdstabiilisuutta, jonka seurauksé‘:"p"’ujs't"’Ijossa Arakawa-rutiini toteutetaan

na pyorteiden kineettinen energia kasv?mhjelmakutsulla, jonka lahtdarvoina on

rajattomasti. Keskeinen laskettava sugt@kS matriisia {ij ja ij) seka tulos-
re on kahden virtauskentad ja | 2- matriisina Jakobiaand; j({, ). Jos ali-
dimensioinen Jakobiaani rutiini kutsutaan siten, ettd toinen [hto-

matriiseista ja tulosmatriisi ovatkin sama

ooy oz oy matrus.l(!)_, tulgkset tulg_vﬁlt oIemagn ai-

JQY) = == — = (1) Vvan erilaiset riippuen siita onko aliohjel-

ox dy 0y ox ma vektoroitu tai ei, jolloin k&antija te-

Arakawa osoitti, ettd ensimmaisen kertkee paatoksen olla vektoroimatta alioh-
taluvun osittaisderivaattojen suoraviivaijelmaa. Jos kuitenkin kayttaja ilmoittaa
sessa neljan pisteen diskretoinnissa (léksplisiittisesti etta erinimiset osoittimet,
hinaapurit x- ja y-suunnassa) systeemikuten matriisit tai vektorit, varmasti osoit-
kokonaisenergia ei saily. Sen sijaan hé@avat eri muistipaikkoihin, onnistuu vek-
johti Jakobiaanin diskretoinnille kokonai-torointi hyvin. Esimerkkina kaykdon In-
senergian sailyttdvan muodon, jossa delin icc-kdantaja [7], jolle ilmoitetaan
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01 2)3 45 012345 01 2'3 45 01 2'345
0 0 0 0
1 1 1 1
i 2 i 2 i 2 i 2
3 3 3 3
i=1j=1 i=1j= i=1j= i=1j=
01 2!3 45 012345 01 2'3 45 012'345
0 0 0 0
1 1 1 1
i2 i 2 i2 i2
3 3 3 3
=2]=1 1=2)=2 i=2]=3 i=2j=4

Kuva 4: lterointi 6x4-kokoisen gridin yli kayttden Arakawan 3x3 matriisia.

012!3 45 012345
0 0
1 1
i2 i 2
3 3
i=1j=1 i=1j=3
012345 012345
0 0
1 1
i2 i 2
3 3
=2]=1 i=2]=3

Kuva 5: Arakawan menetelman iterointi 6x4-kokoisen gridin yli kayttden SSHerelntia. Yh-
tendinen viiva ja katkoviiva edustavat kaksoistarkkuuden lukuja, jopkitgvat SSE-rekisterin
vasemmalle ja oikealle puolelle.
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joko komentoriviltéicc -fno-aliastai re-
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olettaen, etta erinimiset tietorakenteet to-

strict avainsanalla parametreille aliohjeldella ovat eri paikoissa muistissa. Koo-
makutsussa, ettd tarkoitamme nimendalin optimointi yleensdkin nopeuttaa ajoa-
maan eri matriiseja, jolloin k&déntdja osagat noin tekijalla 2, parhaassa tapauksessa
riittdvan selkeissd tapauksissa generoi®aja mikali ajoaika alunperin on ollut tun-
erittain kayttdkelpoista vektoroitua koo-+eja tai paivia voi nopeutus tekijalla kaksi
dia. Muut C-kaantajat, kuten GNU [11],0lla hyvinkin kouriintuntuva parannus.

Pathscale [12] ja Portlandin PGI [13], pys-

tyat tuottmaaan yht tehokasta vektoroituiitteet

koodia vain hyvin yksinkertasille lausek- 1.
keille. 2.
Lahitulevaisuudessa vektorirekisterien
pituus kaksinkertaistuu 256 bittiin, jolloin 3.
yhteen rekisteriin mahtuu kerralla nelja
kaksoistarkkuuden liukulukua avaten si-
ten mahdollisuuden yha suuremmille no-

peutuksille.

6 Tuloksia

Mitk& olivat havaintomme rinnakkaisoh-
jelmista ja sekventiaalisista ohjelmista joi-
ta ajetaan supertietokoneissa ympari Eu-
rooppaa ja myés maailmanlaajuisesti ni-
menomaan rinnakkaisohjelmoinnin seka
koodin optimoinnin kannalta? Yleistotea-
mus on positiivinen: vielda voi parantaa
ohjelmia kayttamaan paremmin hyvaksi
prosessorien tehoja. Usein sekventiaali-
nen ohjelma voidaan rinnakkaistaa ja téal-
I tavoin ohjelma voidaan nopeuttaa teki-
jalld 10-100. Jo rinnakkaistettujen ohjel-
mien uudelleensuunnittelu merkitsi usein,
ettd ohjelmat, jotka ennen pyorivat kor- 6.
keintaan 16 tai 32 prosessorilla, voidaan
tarkemmin suunnitellun rinnakkaistami-
sen jalkeen ajaa jopa 1024 tai 2048 pro-
sessorilla. Rinnakkainen tiedostonké&sitte-
ly on mielestamme se osa, jossa voi suh-
teellisen jarkevalla ohjelmointipanostuk—7'
sella saavuttaa merkittdvimmat nopeutuk-,
set tapauksissa, joissa ohjelma tuottaa pal;’
jon dataa kovalevylle. Jos ohjelmassa o
keskeisia rutiineja, jotka voidaan vekto-;
risoida SSE-tyyppisilla kaskyilla, voidaan, ,
hyGty usein saada irti pienella muutoksel 3
la lahdekoodiin tai kadantajan asetuksilla
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