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Zusammenfassung

Durch die Verwendung anerkannter Grundbausteine fiir elementare
Operationen der linearen Algebra und von Kommunikationsroutinen
sowie fiblicher blockzyklischer Datenverteilungen kénnen Algorithmen
hoheren Levels weitgehend portabel und optimal auf Distributed Me-
mory Computern adaptiert werden. Insbesondere wird iiber die Be-
reitstellung der Kommunikationsbibliothek BLACS fiir PARSYTEC-
Rechner berichtet.
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1 Einfiihrung

Die numerische Behandlung von linearen Gleichungssystemen, Augleichspro-
blemen und Eigenwertaufgaben stellt auch fiir Distributed Memory Compu-
ter eine Grundaufgabe dar, die effizient gelost werden muB. Einerseits miissen
daher hardware- und betriebssystembedingte Besonderheiten des jeweiligen
Distributed Memory Computers zur Erreichung einer optimalen Performan-
ce ausgenutzt werden, andererseits wird aber auch die Portabilitdt der zur



Lésung von Grundaufgaben der linearen Algebra verwendeten Software iiber
eine grofBe Klasse von Rechnern angestrebt.

Die Programmierung der Distributed Memory Computer erfordert die
Ausnutzung der Hierarchie der Speicher, eine Verteilung der Daten und die
Kommunikation zwischen den Prozessoren.

Durch die Verwendung anerkannter Grundbausteine fiir elementare Ope-
rationen der linearen Algebra (BLAS Level 1,2 und 3, [9], [5], [6] ) und von
Kommunikationsroutinen (BLACS, [7]) sowie iiblicher blockzyklischer Da-
tenverteilungen, die eine grofile Klasse von Dekompositionen fiir regelméBige
Datenstrukturen unterstiitzen, kénnen Algorithmen héheren Levels, die die
elementaren Bausteine benutzen, weitgehend portabel und optimal adaptiert
werden. Die Grundbausteine sind fiir die verschiedenen Plattformen zu opti-
mieren.

Ein wenig nutzerfreundliches Programmiermodell ist das Message Pas-
sing, das aber, aufgabenspezifisch richtig angewendet, zu den effizientesten
Losungen fithrt und daher fiir Basissoftware nach wie vor genutzt wird. Da
sich die Kommunikationsmodelle der verschiedenen Distributed Memory Sy-
steme wesentlich voneinander unterscheiden, ist die Verwendung weithin an-
erkannter Grundbausteine fiir den Datenaustausch fiir die Portabilitat der
Software unerld8lich.

Insbesondere wird hier iiber Erfahrungen bei der Bereitstellung adap-
tierter BLACS fiir PARSYTEC-Rechner unter dem Betriebssystem PARIX
berichtet, die die Programmierung der Kommunikation vereinfachen und ei-
ne Voraussetzung fiir die Nutzung der Public Domain Software ScaLAPACK
[3], [4] (Distributed Memory System Version von LAPACK [1]) bilden.

2 Block-partitionierte Algorithmen
und Datendekomposition

Weil der Zugriff auf die Daten im oberen Level (Cache) der Speicherhierarchie
schneller ist als der auf die Daten in den unteren Levels (lokaler Speicher,
Speicher der anderen Knoten), werden in der linearen Algebra fiir Distri-
buted Memory Systeme block-partitionierte Algorithmen verwendet, die auf
Blocken von Matrizen statt auf einzelnen Elementen operieren und die daher
die Daten, die sich im Cache befinden, wiederholt nutzen und den Daten-
transport in gréBeren Portionen durchfiithren. Solche Operationen mit Teil-



matrizen werden von den parallelen BLAS (PBBLAS [2]) durchgefiihrt. Die
PBBLAS rufen die sequentiellen BLAS fiir die lokalen Rechenoperationen
und die BLACS fiir die Interprozessor-Kommunikation auf und werden in
den High Level Routinen von ScaLAPACK verwendet. Als Basis fiir die-
se Aufgabenklassen dient das SPMD Programmiermodell (Single Program
Multiple Data).

Die ScaLAPACK-, die PBBLAS- und BLACS-Routinen operieren auf 2D-
Feldern, weil Matrizen eine zentrale Rolle in der linearen Algebra spielen. Die
zweidimensionalen Felder werden auf ein zweidimensionales Prozessornetz
(sieche Abbildung 1) der Dimension (p, o) abgebildet. Eindimensionale Felder
(Vektoren, Skalare) bzw. eindimensionale Gitter ergeben sich als Spezialfille.

Die Prozessoren werden durch ihre Zeilen- und Spaltennummer (v, §) ge-
kennzeichnet . Die Matrix A € R™*™ wird bis auf Restblécke E € RP*?
in Blécke E € RP*? eingeteilt. Die Blécke und Restblécke werden zyklisch
auf das Prozessorgitter abgebildet. Wenn pp kein Teiler von m bzw. op kein
Teiler von 7 ist, bleiben bei der Zerlegung von A in Blocke B € RP*?P 4
Restzeilen und v Restspalten iibrig. Die u Restzeilen werden so aufgeteilt,
daf die ersten a Prozessorzeilen jeweils p, die Prozessorzeile & + 1 p; und
p — (a+ 1) Prozessorzeilen keine Restzeilen erhalten. Entsprechendes gilt fiir
die Restspalten.

u =mmod (pp), p1=wumod (p), v=nmod (op), @ =vmod/ (p),

<[] o=}

Die Restzeilen und -spalten der Matrix A definieren die Restblocke:

p, wenn ~<a, p, wenn 6<p,
EYS € RPX? it P=

o P, wenn Y=o, =14 q, wenn 0=/,

0, wenn > a, 0, wenn 6> 0.
Durch die blockzyklische Aufteilung zerféllt A = (a;;) in & - A Templates

m n

W, p=01r—-1, v =‘0(1)A -1, k= [;;;] A= [};}

Jedes Template W, , trégt mit einem Block Ez;i_ zu der Teilmatrix
C7# = () bei, die sich im lokalen Speicher des Prozessors (7, §) befindet:



S ) _ —
o1 = EZ,V}“_:O(I)K_L pmo(ro1 0V = 0(1)p—1, 6=0(1)c—1.

Die Anzahl der Zeilen bzw. Spalten von C7¥ € R™¥7 betrégt
_ m o n _
me[2]ses, 5e[2]pea

PP op

Die beschriebene Datenverteilung wird Block Cyclic Data Distribution [4]
genannt und unterstiitzt eine grofie Klasse von Datendekompositionen.
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Abbildung 1: Block Cyclic Data Distribution

In Abbildung 1 ist die Datendekomposition fiir die verteilte blockorientierte
LU-Dekomposition [8] einer Matrix A € R™™, n = 20, auf einem Prozes-
sornetz (p,o) = (4,3) dargestellt. Die Identifikatoren (v, ) in den Kistchen
kennzeichnen die Prozessoren, die die zugehdrigen Blocke E’g;ﬁ von A ent-

halten. Die Templates W,,,, p = 0,1, v = 0,1,2, sind durch Doppellinien
voneinander abgegrenzt.



Die Darstellung vermittelt auch einen Eindruck von der Niitzlichkeit der
Verwendung von 2D-Prozessornetzen fiir die Lésung linearer Gleichungssy-
steme. Wenn ein Distributed Memory Computer hardwareseitig als eindimen-
sionales Prozessornetz aufgebaut ist, sollte eine logische Abbildung auf ein
2D-Gitter vorgenommen werden. Die blockzyklische Dekomposition der Ko-
effizientenmatrix garantiert bei der LU-Dekomposition neben der gleichmaBi-
gen Verteilung der Daten auf die Knoten auch eine ausgeglichene Rechenlast
fiir alle Prozessoren iiber den gesamten LésungsprozeS.

3 Die Kommunikationsbibliothek BLACS

Die BLACS spielen in der Kommunikation eine dhnliche Rolle wie die BLAS
als optimale Rechenroutinen. Im Gegensatz zu den BLAS, die auch direkt
als FORTRAN- oder C-Routinen genutzt werden kénnen, ist fiir die BLACS
immer eine Adaption an die spezielle Plattform notwendig.

BLACS-Adaptionen sind erhéltlich fir PVM (Parallel Virtual Machi-
ne), Thinking Machine’s (CM-5), die SP-Serie von IBM, die Intel Fami-
lie (iPSC2, iPSC/860, Touchstone Delta, Paragon XP/S), Cray, Meiko, fiir
MPI (Message Passing Interface) und aufgrund der Implementation, iiber
die hier berichtet wird, auch fiir PARSYTEC-Rechner (GC, PowerXplorer).
Die BLACS sind in C implementiert. Interfaces ermdglichen den Aufruf aus
FORTRANY7- und C-Programmen.

Die BLACS-Software besteht aus Kommunikationsprimitiven (Broadcast-
Operationen, Knoten-Knoten-Kommunikation) und Combine Operationen
fiir Daten der Typen Integer, Single Precision, Double Precision, Single Preci-
sion Complex und Double Precision Complex sowie Hilfsroutinen. Die Indizes
(7, 0) des Prozessornetzes werden als Ziel- oder Quellknoten verwendet.

Die Routinen operieren auf rechteckigen und trapezoidalen Matrizen.
Rechteckige Matrizen sind als 2D-Felder abgespeichert und werden durch
die Anzahl der Zeilen M, der Spalten N und die fiithrende Dimension LD A
beschrieben. Die fithrende Dimension gibt den Abstand zwischen aufeinan-
derfolgenden Spalten im Speicher an. Trapezoidale Matrizen werden durch
M, N, LD A und die zusétzlichen Parameter UPLO (untere oder obere trape-
zoidale Matrix) und DIAG beschrieben. Durch die Belegung von DIAG kann
festgelegt werden, ob die Diagonale bei der Kommunikation beriicksichtigt
werden soll. Dreiecksmatrizen sind spezielle trapezoidale Matrizen.

Bei den Broadcast-Operationen werden mehr als nur ein sendender und



ein empfangender Knoten einbezogen. Durch einen Parameter SCOPE kann
festgelegt werden, ob die Operation {iber alle Knoten, eine Spalte oder eine
Zeile des Netzes durchgefithrt werden soll. Broadcast-Operationen kénnen
unter Verwendung spezieller Topologien (clockwise, counterclockwise und
split ring, hypercube, tree, multi-path, master-slave) ausgefithrt werden.

Combine Operationen (Maximum, Minimum, Summe) erzeugen Ergeb-
nisse aus Daten, die sich auf verschiedenen Prozessoren befinden. Ein Beispiel
wire die Suche nach dem maximalen Element einer iiber mehrere Prozessoren
verteilten Matrix.

Fiir die Ausfithrung des Datenaustausches miissen bestimmte parallele
Umgebungen bereitgestellt werden, in denen die Kommunikationen stattfin-
den. In der BLACS-Bibliothek wird diese Aufgabe von Hilfsroutinen wahr-
genommen. So wird beispielsweise im Betriebssystem PARIX die Gitterdi-
mension durch das run-Kommando festgelegt. Der BLACS-Anwender erfahrt
durch den Aufruf der Hilfsroutine BLACS_PINFOQ die Anzahl der durch
das run-Kommando bereitgestellten Prozessoren. Mit Hilfe der Routinen
BLACS GRIDINIT oder BLACS GRIDMAP kénnen in dieser Prozes-
sormenge verschiedene Prozessornetze, die sich auch iiberlappen diirfen, de-
finiert werden. Sie werden durch den Parameter ICONTXT beschrieben.
Durch den Aufruf von BLACS GRIDEXIT kénnen diese Netze wieder frei-
gegeben werden, um Ressourcen zu sparen.

Parallelrechner unterscheiden sich wesentlich in der Art der Kommuni-
kation. Man spricht von einer Globally-Blocking-Kommunikation, wenn die
Anweisungen nach der Send-Operation erst dann ausgefithrt werden, wenn
die versendeten Daten von der zugehdrigen Receive-Operation empfangen
worden sind. Die PARSYTEC-Rechner haben diese Eigenschaft. Diese Art
der Kommunikation kann zu Deadlocks fiithren.

Bei der Non-Blocking-Kommunikation kénnen die Operationen nach den
Kommunikationsanweisungen unabhéngig von der Beendigung der Daten-
{ibertragung abgearbeitet werden. Das ermdglicht die Uberlappung von Kom-
munikation und Rechnung, verlangt aber erhéhte Aufmerksamkeit in der
Programmierung, um nicht auf falsche Daten zuzugreifen.

Weil in Programmen héheren Levels, wie den ScaLAPACK-Routinen, die
Vermeidung méglicher Deadlocks sehr schwierig ist, unterstiitzt die BLACS-
Bibliothek die Locally-Blocking-Kommunikation, bei der die Anweisungen
nach der Send-Operation unabhéngig von der Beendigung der Dateniibertra-
gung abgearbeitet werden. Fiir Distributed Memory Computer, die diese Ei-
genschaft hardwareméBig nicht aufweisen, ist die Locally-Blocking-Kommu-
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nikation durch Pufferung zu simulieren, wenn mégliche Deadlocks in den
Anwenderprogrammen vermieden werden sollen.

Die Ubertragung der Daten in den BLACS wird fiir PARSYTEC-Rechner
unter Verwendung der zum Betriebssystem PARIX geh6renden Kommunika-
tionskommandos PutMessage und GetMessage realisiert, die die Daten in
Portionen zu 1024 Bytes mit Pufferung senden bzw. empfangen, ohne daf§
die Abarbeitung der Kommandos nach dem Senden nicht ausgefiithrt wird,
solange die Portionen auf der Gegenseite noch nicht entgegengenommen wor-
den sind. Die Dimension der Felder betrigt LDA* N. Nur die in diesem Feld
abgespeicherte Matrix der Dimension M % N wird, um die Kommunikations-
zeiten zu reduzieren, tatsdchlich iibertragen. Sie wird dazu auf der sendenden
und der empfangenden Seite in einem Puffer zwischengespeichert.

Die Deadlock-freie Programmunterstiitzung hat zusammen mit dem ohne-
hin vorhandenem Overhead der BLACS ihren Preis, wie Vergleiche mit 2 ver-
schiedenen PARIX-Kommandos zeigen. Die PARIX-Anweisungen SendLink
und RecvLink bewirken eine synchrone Kommunikation (globally blocking)
auf der Basis vordefinierter Links. Die ebenfalls synchronen Kommandos
SendNode und RecvNode bendtigen lediglich die Ziel- bzw. Quelladressen.

In Anlehnung an [10] wird bei den Messungen der Kommunikationszeiten
von dem linearen Modell T = a+fn ausgegangen. 2T [ms] ist die Zeit, die fiir
das Hin- und Hersenden einer Datenmenge zwischen 2 Prozessoren benétigt
wird. n steht fiir die Anzahl der Elemente (double precision), die iibertragen
werden. a gibt die Startupkosten (Latency) und 8 die Kosten pro Element
der Operation an.

Die in Tabelle 1 angegebenen Zahlen und die in den Abbildungen 2 und
3 dargestellten Werte beruhen auf jeweils 5 Zeitmessungen T ;,2 = 1,---,5,
fiir 10 verschiedene Datenmengen n; = 5000 + 75000, 7 =0,---,9.

Mit T,,, werde der Mittelwert der Zeitmessungen fiir eine Datenmenge
bezeichnet. Die Werte o und (3 in Tabelle 1 errechnen sich durch Least Squa-
res Fitting. In der dritten Spalte der Tabelle ist der relative Fehler E,.; der
Messungen angegeben:

ax; T: ; — min; T ;
E (ij—a—ﬁnj)z—-)'min, E,.ezzmax{m ,JT T ”}.
- J m
3

]

Man erkennt aus Abbildung 2, daB die Kommunikation mit Hilfe der
BLACS fiir Datenmengen, deren Umfang gréfer als 500 ist, etwa um 20%
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l Call (o | [3 lgre[
BLACS 40 | 9.06 | 0.04
SendLink/RecvLink | 166 | 7.57 | 0.02
SendNode/RecvNode | 709 | 7.57 | 0.04

Tabelle 1: Least Squares Fitting

larigsamer ist als die durch PARIX-Kommandos.
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Abbildung 2: Knoten-Knoten-Kommunikation fiir grole Datenmengen

Fiir Datenmengen, deren Umfang kleiner als 500 ist, ergibt sich die Rei-
henfolge: SendLink/RecvLink, BLACS, SendNode/RecvNode (siche Ab-
bildung 3). Die in der Abbildung 3 bei der Kommunikation mit Hilfe der
BLACS auftretenden Spriinge sind darauf zuriickzufithren, da8 die Daten
portionsweise zu je 1024 Bytes transportiert werden. In dem Graph fiir die
Kommunikationszeiten bei Verwendung von SendNode/RecvNode tritt ein
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Abbildung 3: Knoten-Knoten-Kommunikation fiir kleine Datenmengen

Sprung bei 1024 Bytes auf, weil bei der Ubertragung der Daten unterschied-
liche Mechanismen angewendet werden je nachdem, ob der Datenumfang
groBer oder kleiner als 1024 Bytes ist.
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