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Kurzfassung

Unterschiedliche Leistungssteigerungen bei Prozessoren und Festplatten einerseits
und gestiegene Anforderungen an Genauigkeit, Interaktivitat und Visualisierung par-
alleler Simulationen andererseits fihrten in den letzten Jahren dazu, dass sich die
Ein-/Ausgabe von Daten auf Hochstleistungsrechnern zum Flaschenhals entwickelt
hat. Auf Systemebene wird dies durch eine Vielzahl von Festplatten und parallelen
Dateisystemen kompensiert. Damit jedoch die Anwendungsebene von dieser aggre-
gierten Bandbreite profitieren kann, miissen geeignete Schnittstellen zur parallelen
Ein-/Ausgabe vorhanden sein. Als weit verbreiteter Standard hat sich die auf Nach-
richtenaustausch basierende Bibliothek MPI-10 etabliert. Diese prozedurale Biblio-
thek kann jedoch die Anforderungen der wachsenden Anzahl objektorientierter par-
alleler Anwendungen nicht erfillen. Der dartiber hinaus hohe Funktionsumfang fuhrt
zu einer komplexen und umfangreichen Programmierung fur den Anwender.

Mit TPO-10 wurde eine objektorientierte, benutzerfreundliche und sehr effiziente
Schnittstelle entwickelt, die auf MPI-IO aufsetzt und es ermdglicht, neben Objek-
ten und Standard-Datentypen auch Container der Standard Template Library per-
sistent zu machen. Dabei folgen Funktionsumfang und Namenskonventionen soweit
wie mdglich und sinnvoll dem Standard MPI-2. Das Design der Schnittstelle verein-
facht und restrukturiert erheblich die Funktionalitat von MPI-1O und stellt sich dem
Benutzer deutlich transparenter und tbersichtlicher dar. Leistungsstarke Techniken,
wie z.B. die freie Definition einer beliebigen Sicht eines Prozesses auf die Daten,
kollektive Zugriffe mehrerer Prozesse auf eine Datei und asynchrone Ein-/Ausgabe,
wurden auf objektorientierte Konstrukte Gibertragen und zur Steigerung der Benut-
zerfreundlichkeit teilweise bereits innerhalb der Schnittstelle automatisiert.

Synthetische Leistungsmessungen zeigen einen im Vergleich zum Gewinn der ob-
jektorientierten Darstellung geringen Verlust von TPO-IO gegentiber MPI-10. Dar-
Uber hinaus konnte die Schnittstelle bereits in drei Anwendungen unserer Arbeits-
gruppe erfolgreich eingesetzt werden. Es handelt sich dabei um zwei Teilchenme-
thoden und einer Methode aus dem Bereich der Gensequenzanalyse.
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1 Einleitung

Numerical Tokamak’s Parallel Platform Paradoxon:
The average time required to implement a moderate-sized application on a parallel
computer architecture is equivalent to the half-life of the latest parallel
supercomputer.
J.D. Oldham [[64]

Das Ziel einer wissenschaftlichen Simulation liegt in der méglichst exakten Ab-
bildung der realen Welt durch ein Programm. Die Anforderungen an solche Simu-
lationen bezlglich ihrer Genauigkeit, Interaktivitat und der Visualisierung der Er-
gebnisse sind dabei im Laufe der Zeit kontinuierlich gestiegen. Man begegnet dieser
Problematik mit Hilfe von Hochstleistungsrechnerarchitekturen, die aus einem Zu-
sammenschluss mehrerer Prozessoren und Hauptspeicherelemente bestehen, um in
angemessener Zeit zu aussagekraftigen Ergebnissen zu gelangen.

Immer aufwandigere Simulationen einerseits und die steigende Gesamtleistung
eines Parallelrechners andererseits fuhrten in den letzten Jahren zu einer regelrech-
ten Explosion der im Laufe einer Simulation entstehenden Daten. Die Entwick-
lungen der Festspeicherindustrie konnten dabei jedoch mit denen der Prozessortech-
nik nicht Schritt halten. Dies ist insbesondere auch auf die geringe Beachtung der
Ein-/Ausgabe im Bereich der Forschung zurlickzufiihren. Allein die Tatsache, dass
im wissenschaftlichen Rechnen die Leistung eines Systems meist lediglich anhand
der pro Sekunde durchfiihrbaren Anzahl von FlieRkommaoperationen (engl. floating
point operations per second, FLOPS) beurteilt wird und nur selten anhand der Menge
von Daten, die vom System pro Sekunde gespeichert werden kdnnen, zeigt, worauf
sich die Forschung in den letzt8f Jahren fokussiert hat. Es verwundert daher auch
nicht, dass in dieser Zeit die Leistung eines Prozessors nahezu regelmaniig alle
Monate verdoppelt werden konnte, wahrend die Zugriffszeiten der Festplatten sich
lediglich um8 — 10% pro Jahr verbesserten. Als Folge dieser divergierenden Ent-
wicklung hat sich die Ein-/Ausgabe in Hochstleistungsrechnern mehr und mehr zum
Flaschenhals entwickelt und stellt damit heutzutage den leistungsbegrenzenden Fak-
tor eines solchen Systems dar.

Erste Forschungsaktivititen auf dem Gebiet der Ein-/Ausgabe begegneten die-
sem Problem zunéchst auf Systemebene durch den Zusammenschluss einer Viel-
zahl von Festplatten. Die effiziente Verteilung der Daten trieb dabei die Entwicklung
von parallelen Dateisystemen voran, deren Hauptziel darin bestand, die aggregierte
Bandbreite der Komponenten mdéglichst auszuschdpfen. Um jedoch auch auf Anwen-
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dungsebene von der gesteigerten Bandbreite profitieren zu kénnen, missen geeigr
te Schnittstellen vorhanden sein, die eine Formulierung der parallelen Ein-/Ausgabe
zulassen. Die Analogie zwischen einer Punkt-zu-Punkt-Kommunikation zweier Pro-
zessoren und dem Datentransfer eines Prozessors auf die Festplatte ermoglichte
die Entwicklung von Bibliotheken zur parallelen Ein-/Ausgabe an bereits vorhande-
nen Standards, wie z.B. MPI, auszurichten.

Im Bereich des Softwareentwurfs war der nachhaltige Einzug objektorientierter
Methoden in den Bereich der parallelen Programmierung von entscheidender Be
deutung. Die Verwendung abstrakter Datenstrukturen in Form von Klassen, die nich
nur die Datentypen festlegen, aus denen die mit Hilfe der Klassen erzeugten Ob
jekte bestehen, sondern zusétzlich die Algorithmen definieren, die auf diesen Date
operieren, ermdglichte erstmals eine klare Strukturierung einer Anwendung. Diese
verbesserte Modularisierung hat den Vorteil einer héheren Wartbarkeit und Wieder:
verwendbarkeit der Einzelmodule und steigert damit sowohl die Qualitét der Soft-
ware als auch die Effizienz nachfolgender Softwareentwicklung. Die Anwendung
objektorientierter Konzepte auf den Bereich der parallelen Ein-/Ausgabe ist dahel
erstrebenswert und Gegenstand der vorliegenden Arbeit.

Problemstellung

Im Rahmen des interdisziplindren Sonderforschungsbereichs 382 mit dem Titel ,Ver-
fahren und Algorithmen zur Simulation physikalischer Prozesse auf Hochstleistungs
rechnern® forschen und entwickeln Arbeitsgruppen der Institute fur Numerik, Infor-
matik, Mathematik und Physik der Universitaten Stuttgart und Tubingen. Das Teil-
projekt C6 stellt dabei mit dem Thema ,Objektorientierte Parallelisierung” das zen-
trale Bindeglied zwischen der Entwicklung wissenschaftlicher Simulationen und de-
ren Parallelisierung auf Hochstleistungsrechnern dar. Im Fokus der Arbeiten steh
hauptsachlich die Umsetzung objektorientierter Implementierungstechniken zur Par
allelisierung numerischer Teilchensimulationen, wie z.B. der Modellierung geeig-
neter Klassenstrukturen oder die Verwendung von Entwurfsmustern (engl. desigr
patterns), die es ermdglichen, die Parallelisierung vom physikalischen Modell zu
entkoppeln. Am Ende dieser Entwicklung steht dann eine objektorientierte Biblio-
thek oder ein Rahmengerist (engl. framework), das die Implementierung der Model
le deutlich vereinfacht.

Zur Programmierung der parallelen Ein-/Ausgabe existieren fir Hochstleistungs-
rechner weit verbreitete Standard-Bibliotheken. Diese folgen jedoch alle einem pro-
zeduralen Ansatz und unterstitzen den Einsatz moderner objektorientierter Entwick
lungsstandards nicht. Dadurch entsteht eine Liicke zwischen objektorientierter Soft
wareentwicklung und deren Implementierung auf Parallelrechnern. Insbesondere e
moglichen die prozeduralen Standards lediglich die Ubertragung einfacher Daten



strukturen, so dass Objekte nur unter Verwerfung des Objektmodells gespeichert wer-
den kdnnen. Dies stellt einen erhdhten Aufwand fir den Entwickler dar und geféhrdet
die gerade im Hochstleistungsrechnen auf3erst wichtige Stabilitéat der Anwendung.

Das Ziel der vorliegenden Arbeit liegt daher in der Entwicklung einer objektorien-
tierten Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe. Von zentraler Bedeutung ist dabei
die Ubertragung objektorientierter Datenstrukturen selbst, deren Implementierung
sich méglichst in ein weit verbreitetes Konzept integrieren lassen soll. Dabei ist stets
die im Bereich des parallelen Rechnens notwendige hohe Effizienz der Schnittstelle
zu berucksichtigen. In den nun folgenden Kapiteln wird der Entwicklungsprozess der
Schnittstelle von der Konzeption tber die Implementierung bis hin zum praktischen
Einsatz mit Leistungsmessungen, mit deren Hilfe sich die Effizienz der Schnittstelle
belegen lasst, beschrieben.

Aufbau der Arbeit

Die Arbeit gliedert sich dabei in drei Teile: Den ersten Teil bilden die Grundlagen
des parallelen Rechnens und der Stand der Technik. Im zweiten Teil folgt die Dar-
stellung der Entwicklung und Implementierung der objektorientierten Schnittstelle.
Im abschlieRenden Teil belegen zahlreiche Anwendungen den praktischen Einsatz
der Schnittstelle.

Der erste Teil stellt in Kapitél]2 die allgemeinen Grundlagen des parallelen Rech-
nens speziell im Kontext der parallelen Ein-/Ausgabe dar. Absdhnjtt 2.5 behandelt
dabei bereits existierende Schnittstellen zur parallelen Ein-/Ausgabe und bildet - dem
Rahmen der Arbeit entsprechend - den Schwerpunkt dieses Kapitels. Daran anschlie-
Rend folgt in Kapite] B die Darstellung des aktuellen Stands der Technik und dessen
unterschiedliche Ansatze zur Formulierung einer parallelen Ein-/Ausgabe. Die Be-
wertung der vorgestellten Ansétze erfolgt in Kagitel 4. Dazu erlautert Abs¢hrjitt 4.1
zunéchst die Anforderungen, die an eine objektorientierte Schnittstelle zur parallelen
Ein-/Ausgabe gestellt werden muissen, bevor in den folgenden Abschnitten eine ein-
gehende Analyse und Bewertung der Ansétze erfolgt. SchlieRlich werden die gewon-
nenen Erkenntnisse zusammengefasst und entsprechende Kriterien fir den Entwurf
einer objektorientierten Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe daraus abgeleitet.

Der zweite Teil in Kapite] b unf{]6 mit der Beschreibung der Konzeption und Im-
plementierung der Schnittstelle unter Beriicksichtigung der aufgestellten Ziele bildet
den Kern der vorliegenden Arbeit. Die einzelnen Abschnitte behandeln dabei die
Portabilitat und Effizienz, die Umsetzung der Ubertragung objektorientierter Daten-
strukturen, die Funktionalitat und die Verbesserung der Bedienbarkeit der Schnitt-
stelle.

Der dritte Teil belegt in Kapitgl]7 mit Messungen und Beispielen aus der Praxis
die Anwendbarkeit und Leistung der vorgestellten Schnittstelle. Die Abschniite 7.1,
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[7.2 und 7.B beschreiben die Integration der Schnittstelle in drei Anwendungen, dere
Ein-/Ausgabe parallelisiert wurde. Daran wird deutlich, wie der praktische Einsatz
der Schnittstelle den Entwicklungsprozess vereinfachen kann, welche gangigen Stre
tegien zur Parallelisierung der Ein-/Ausgabe existieren und inwiefern die Ziele der
Konzeption und Implementierung erreicht werden konnten. Zur Beurteilung der Ef-
fizienz stellt Abschnitf 7]4 synthetische Leistungsmessungen dar und vergleicht die
gefundenen Resultate mit denen anderer Schnittstellen.

Schlielich fasst Kapitgl]8 die Arbeit zusammen und beschreibt Forschungsthe-
men, die nahtlos an die vorliegende Arbeit ankniipfen kénnten.



2 Grundlagen

The most misleading assumptions are the ones
you don’t even know you're making.
Douglas Adams

Dieses Kapitel beschreibt die fur das weitere Versténdnis der Arbeit notwendigen
Grundlagen und Definitionen im parallelen Rechnen. Der erste Abschnitt erlautert
dazu zunéchst die verwendeten Begriffe. Eine Klassifikation paralleler Rechnerar-
chitekturen folgt im zweiten Abschnitt. Dem Fokus der Arbeit entsprechend bildet
Abschnitt[2Z.3 Uber parallele Ein-/Ausgabearchitekturen den umfangreichsten Teil
dieses Kapitels. Im Anschluss erlautern die Abschiittg 2.4 urjd 2.5 die auf paralle-
len Ein-/Ausgabearchitekturen eingesetzte Software, wie parallele Dateisysteme und
darauf aufsetzende Schnittstellen, die es den Anwendungen ermdglichen, parallele
Ein-/Ausgabe zu betreiben. SchlieRlich werden in Abschniif 2.6 einige im Rahmen
dieser Arbeit verwendete Beispielarchitekturen vorgestellt.

2.1 Begriffe

Innerhalb der vorliegenden Arbeit hat der Begpirallel eine zentrale Bedeutung.
Er soll daher zunéachst definiert werdenl[21]:

Definition parallel (engl. parallel): Arbeitsablaufe bzw. deren Einzelschritte hei-
Ren parallel, wenn sie gleichzeitig und voneinander unabhéngig durchgefihrt wer-
den kdnnen.

Diese Definition beriicksichtigt dabei nicht den Zeitpunkt der Durchfiihrung, son-
dern lediglich die Bedingung dendglichengleichzeitigen Ausfuhrbarkeit. Erst der
TerminusParallelverarbeitundgasst den Begriff der Parallelitét deutlich enger:

Definition Parallelverarbeitung (engl. parallel processing):Gleichzeitige Ver-
arbeitung von parallelen Arbeitsablaufen oder Einzelschritten durch mehrere Pro-
zessoren.

Diese Definition stellt damit die zwingende Forderungtdéséchlichergleichzei-
tigen Durchfiihrung der Arbeitsablaufe. Eine Parallelverarbeitung ermdglicht damit
die nebenlaufige Ausfihrung von Prozessen, die bei Verwendung mehrerer Prozes-
soreinheiten im Allgemeinen zu einer Laufzeitbeschleunigung fiihrt. Die nebenlau-
figen Prozesse werden dabei von einem parallelen Programm mit wohl definiertem
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Start und Ende gesteuert. Die Verteilung der Prozesse auf die einzelnen Prozessor
erfordert die Verwendung eines Parallelrechners. Darunter versteht man im Allge-
meinen die Kopplung mehrerer Prozessoren mit Hilfe eines Kommunikationsmedi-
ums [4]:

Definition Parallelrechner: Als Parallelrechner bezeichnet man einen Zusam-
menschluss mehrerer Ausfihrungseinheiten unter Verwendung eines gemeins:
men Kommunikationsmittels.

Unterschiedliche Prozessorarten und Kommunikationsmedien kdnnen die Leis
tung einer parallelen Anwendung stark beeinflussen. Die Skalierbarkeit einer par
allelen Anwendung ist daher ein sehr wichtiges Kriterium fir die Leistungsfahigkeit
eines Parallelrechneis [37]:

Definition Skalierbarkeit: Unter Skalierbarkeit versteht man die Eigenschatft,
nach der die Hinzunahme weiterer Ausfiihrungseinheiten eine Programmbeschlet
nigung bewirkt.

An dieser Stelle soll eine fiir die vorliegende Arbeit wichtige Abgrenzung zwi-
schen parallelem und verteiltem Rechnen vorgenommen werden. Das parallele Rec
nen wird auf meist homogenen Architekturen mit einem eng gekoppelten Kommuni-
kationsmedium eingesetzt und stellt damit die Beschleunigung einer parallelen An-
wendung in den Vordergrund. Im Gegensatz dazu zeichnet sich das verteilte Rect
nen durch eine ortsunabhangige Ausfuhrung einer Anwendung aus. Dabei steht vc
allem die Problematik des Zusammenschlusses heterogener Architekturen mit zur
Teil unterschiedlichen Betriebssystemen unter Verwendung geeigneter Middlewa
re, wie z.B. CORBA oder DCOM, im Vordergrund und weniger die gleichzeitige
Ausfiihrung der Anwendung. Ein Beispiel hierfur wire das bekannte Seti@Home-
Projekt, das die Suche nach extraterrestrischem Leben in kleine Teilprobleme zerlec
und Uber das Internet an partizipierende Rechner verteilt, um anschlieRend die E!
gebnisse wieder zusammenzufihren.

Um die Glte einer parallelisierten Anwendung quantifizieren zu kdnnen, werden
Laufzeitmessungen durchgefiihrt. Die gewonnenen Ergebnisse werden dann mit de
Laufzeiten der sequentiellen Version der Anwendung verglichen. Die Laufzett
abhéngig von der Anzahl der verwendeten ProzesgorBie Beschleunigungengl.
speedupy einer Anwendung ergibt sich dann aus dem Quotienten der sequentieller
Laufzeit (Laufzeit mit einem Prozessor) und der parallelen Laufzeipitozesso-
ren. Eine héhere Beschleunigung bedeutet eine bessere Parallelisierung:

Tseq

S(p) = )

(2.1)



2.1 Begriffe

Wenn eine Anwendung von Beginn an parallelisiert wurde, liegt keine sequen-
tielle Version vor. In diesem Fall betrachtet man déative Beschleunigunder
Anwendung. Man setzt dabei die Laufzeit der parallelen Anwendung mit nur einem
Prozessor in das Verhaltnis zur Laufzeit miProzessoren:

r{)
Srel (p) T(p) (22)

Der Verlauf der Beschleunigungskurve in Abhangigkeit von der Prozessorzahl gibt
damit das Skalierungsverhalten der parallelen Anwendung wieder. Abhéngig von
dem verbleibenden sequentiellen Anteil an einer parallelisierten Anwendung stellte
Gene Amdahin dem nach ihm benannten Gesetz eine theoretische Obergrenze fur
die Beschleunigung auf|[6]:

1
“a+(l—a)/p

Die Grenzwertbetrachtung fiir — oo liefert damit abhéngig vom sequentiellen
Anteil « eine obere Schranke der moglichen Beschleunigunglyen Ist es aus
algorithmischer Sicht z.B. nur méglich0% einer Anwendung zu parallelisieren,
kann die sequentielle Anwendung maximal um den Fakidyeschleunigt werden.

Neben dem sequentiellen Anteil hat auch die Verteilung der Teilprobleme einer
parallelen Anwendung auf die begrenzte Anzahl von Prozessoren Auswirkungen auf
die Beschleunigung. Eine gute Parallelisierung sieht daher auch Algorithmen zu ei-
ner effizienterLastverteilung(engl. load balancing) vor. Den dabei erreichten Nut-
zungsgrad der verwendeten Prozessoren bezeichnet mzarallele EffizienZengl.
parallel efficiency). Sie ist definiert als der Quotient von Beschleunigung und Anzahl
der Prozessoren:

<1l/a (2.3)

Bp) = 2®) (2.4

Zwei weitere auf die Beschleunigung einflussnehmende Faktoren sipdiddie-
le Mehraufwandengl. parallel overhead) und dBranularitat(engl. granularity) der
parallelen Anwendung. Der Mehraufwand kommt durch die zur Parallelisierung der
Anwendung notwendigen zusatzlichen Anweisungen innerhalb des Programms zu-
stande. Diese nicht zur Problemldsung notwendigen Anweisungen verlangsamen die
Anwendung im Vergleich zur sequentiellen Losung. Ziel einer effizienten Umsetzung
ist es daher, diesen Mehraufwand so gering wie mdoglich zu halten. Der Aspekt der
Granularitat resultiert aus der begrenzten Kommunikationsleistung eines Systems. Je
feingranularer die zu lI6senden Teilprobleme einer Anwendung sind, desto haufiger
ist eine Kommunikation notwendig. Diese stellt in gewisser Weise einen sequentiel-
len Anteil dar und beschrankt daher die Beschleunigung der Anwendung. Um eine
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effiziente Parallelisierung zu erreichen sollte daher eine Granularitat vorliegen, be
welcher der Berechnungsaufwand héher ist als der Kommunkationsaufwand.

2.2 Klassifizierung paralleler Rechnerarchitekturen

Die groRRe Vielfalt der vorhandenen parallelen Rechnerarchitekturen erfordert der
Entwurf einer Klassifikation. Das wohl bekannteste Modell #ymn sieht eine Un-
terteilung der parallelen Architekturen in drei Klassen vor [24]. Die Rechner werden
dabei nach der Anzahl ihrémstruktions-und Datenstromeinterschieden.

MISD-Rechner DieserMultiple-Instruction-Single-Datd&rechner kdnnte mehre-

re Instruktionen auf ein und demselben Datum gleichzeitig ausfiihren. Kein bisher
existierender Rechner lasst sich jedoch dieser Kategorie zuordnen. Nach vorher
schender Meinung ist daher diese Klasse auchlléer [4, 37, 88].

SIMD-Rechner Ein Single-Instruction-Multiple-Datd&Rechner fuhrt eine Instruk-

tion auf mehreren Datenstromen gleichzeitig aus. Dies ist die einfachste Art paralle:
ler Architekturen, die in Vektorrechnern (z.B. NEC SX-5, SX-8) oder Feldrechnern
implementiert ist. Haupteinsatzgebiet sind die Berechnungen von Vektoroperationel
oder Matrizen im Rahmen der Numerik, Mathematik oder Physik, da sich diese be-
sonders leicht und effizient auf Vektorrechnern implementieren lassen.

Eine deutliche Beschleunigung der Anwendung gegentiber einer sequentiellen Vel
sion kann jedoch nur bei datenparallelen Operationen erzielt werden, bei denen di
Vektoroperationen zum Einsatz kommen. Alle anderen Befehle, wie z.B. Sprungbe-
fehle oder Adressberechnungen, kdnnen nur sequentiell ausgefiihrt werden. Bevi
eine Anwendung auf einem Vektorrechner parallelisiert wird, sollte daher eine Ana-
lyse des Anteils der datenparallelen Berechnungen vorgenommen werden, um di
Effizienz der Implementierung abschatzen zu kdénnen.

MIMD-Rechner Die allgemeinste Form eines Parallelrechners bildektidtiple-
Instruction-Multiple-DataRechner. In dieser Architektur sind mehrere Prozessoren
Uber ein Kommunikationsnetz miteinander verbunden. Daher kann es sich sowoh
um ein System mit gemeinsamem Speicher (z.B. NEC SX-4) als auch ein Cluster:
system mit verteiltem Speicher handeln (z.B. Kepler-Cluster, Cray-Opteron-Cluster).
Die Parallelitat liegt in der gleichzeitigen Ausfuhrbarkeit mehrerer Operationen auf
mehreren Datenstromen.

Da die meisten parallelen Architekturen in diese Klasse fallen, existieren Erwei-
terungen der flynnschen Arbeit, die eine genauere Untergliederung vornehmen. Di
unterschiedlichen Merkmale und ihre Auspragungen sind in Tdbelle 2.1 dargestellt
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Merkmal Auspragung 1 Auspragung 2

Speicheranordnung | gemeinsam verteilt

(physikalisch)

Adressraum global, gemeinsam | lokal, privat

Programmiermodell | globaler Adressraum nachrichtenorientiert

Kommunikations- Speicherkopplung | Nachrichtenaustausch

struktur

Synchronisation gemeinsame synchronisierte
Variablen Nachrichten

Latenzbehandlung | versteckt minimiert

Tabelle 2.1: Merkmale einer genaueren Klassifikation von MIMD-Architekturen
nach [78].

Das wichtigste Merkmal ist dabei die Art der Speicheranordnung. Dabei unterschei-
det man zwischen Parallelrechnern mit gemeinsamem Speicher (engl. shared me-
mory), die einen direkten Zugriff der Prozessoren auf den Speicher realisieren, und
Architekturen mit verteiltem Speicher (engl. distributed memory), die einem Pro-
zessor nur einen lokalen Speicherzugriff ermdglichen. Trotz dieser physikalischen
Trennung kann die logische Sicht jedoch neben einem lokalen durchaus auch einen
gemeinsamen Adressraum darstellen. Ein weiteres Merkmal ist das Programmier-
modell, das sich an der verwendeten Adressierung orientiert. Architekturen mit ge-
meinsamem Speicher verwenden eine direkte Adressierung, wohingegen Rechner
mit verteiltem Speicher ein nachrichtenorientiertes Modell verwenden.

2.3 Parallele Ein-/Ausgabearchitekturen

Die Klassifizierung der Rechnerarchitekturen spielt im Zusammenhang der vorlie-
genden Arbeit eine eher untergeordnete Rolle. Zwar bestimmt die Klassifikation
der Architektur das verwendete Programmiermodell, doch ist fiir die parallele Ein-
/Ausgabe in erster Linie die Ein-/Ausgabearchitektur des Rechnersystems von zen-
traler Bedeutung. Dieser Abschnitt beschreibt daher detailliert die Hardwarekom-
ponenten eines parallelen Ein-/Ausgabesystems. In den ersten vier Unterabschnit-
ten wird daher auf aktuelle Speichergerate, RAID-Systeme, Topologien und Verbin-
dungsnetzwerke in diesen Architekturen eingegangen. Schliel3lich erlautert Unterab-
schnitfZ2.3.p standardisierte Moglichkeiten der Leistungsbewertung der Architektu-
ren.
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2.3.1 Speichergerate

Die von Rechnern erzeugten Daten kénnen auf einer Vielzahl von Medien gespei
chert werden. Diese Medien klassifiziert man in die drei Ebenen der priméaren, se
kundaren und tertiaren Speichergerate. [itimarer Speicheeeichnet sich dadurch
aus, dass eine standige Stromzufuhr notwendig ist, um die Daten zu erhalten (z.E
Arbeitsspeicher). Die Zugriffszeiten sind kurz und die Kosten pro Byte im Verhalt-
nis zu den anderen Ebenen relativ hoch. Ein klassisstlarndarer Speichest die
Festplatte, die auch nach Abschalten eines Rechners die Daten erhdlt und deren Z
griffszeiten im Millisekundenbereich liegefertiare Speichesind Magnetbander
und optische Medien, die vom System vollkommen entfernt und zu einem spaterer
Zeitpunkt wieder hinzugefugt werden kénnen. Die Zugriffszeiten liegen dabei im
Sekundenbereich.

Aufgrund des guten Preis-Leistungs-Verhéltnisses werden in parallelen Hochst
leistungsrechnern vorwiegend Festplatten zur Speicherung von Anwendungsdate
installiert. Die verwendeten Bussysteme wie SCSI, UltraATA oder Serial ATA bieten
zwar technisch mit bis zt50 MB/s (SATA-1) bzw. 300 MB/s (SATA-II) eine sehr
hohe Bandbreite, doch beschreibt dieser Wert lediglich die theoretische Maximal-
bandbreite der Schnittstelle zwischen Laufwerk und Rechnersystem. In der Praxi
ist diese nur dann interessant, wenn Daten aus dem Laufwerkszwischenspeicher at
gelesen oder in diesen geschrieben werden. Anderenfalls ist das magnetische Sp
chermedium nach wie vor der beschrankende Faktor. Moderne 3,5-Zoll-Festplattel
erzielen maximale Transferraten von gerade eirial 70 MB/s. In der Praxis sind
diese Werte sogar deutlich geringer, da jedes Dateisystem einen Zusatzaufwand de
stellt und damit die Leistung reduziert. Diese ist damit fir moderne Parallelrechner,
die im Allgemeinen eine Transferrate von mehreren hundert Megabyte pro Sekund
erfordern, zu gering.

Eine naheliegende Losung des Problems liegt in der Parallelisierung der Ein-/Aus
gabe. Die eingesetzten Techniken verteilen dabei die Daten in Form von kleinen Teil
stiicken gleichzeitig auf mehrere Festplatten (engl. disk striping). Im Allgemeinen
werden die Daten in Blocke vordefinierter Grol3e zerlegt und zyklisch auf die einzel-
nen Platten verteilt. Die Anzahl der eingesetzten Platten bezeichnet matripks
Faktor und die GroRRe eines Blocks als @&ipe-GroReDer Stripe-Faktor bestimmt
den Grad der Parallelitat und damit die maximal erreichbare aggregierte Bandbrei
te des Systems. Im Prinzip kénnte man mit dieser Methode durch den Einsatz eine
Vielzahl von Platten eine sehr hohe Bandbreite erzielen. Das Problem dabei liegt je
doch in der Zuverlassigkeit, da der Ausfall einer einzigen Platte die verbleibenden
Daten unbrauchbar machen konnte.

10
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2.3.2 RAID-Systeme

Um das Problem der Zuverlassigkeit in einem Festplattenverbund zu I6sen, entwi-
ckelte eine Forschergruppe der Universitéat von Kalifornien in Berkeley im Jahre 1988
das RAID-System (engl. redundant array of inexpeﬁbﬂi&ﬂ(s) [66]. Man postulierte

funf Strategien mit unterschiedlicher Ein-/Ausgabeleistung und Art der Speicherung
der Daten - dideRAID-EbenenDie Ebenen RAID 1 bis RAID 5 wurden im Laufe der
Zeit um die Ebenen RAID 0, RAID 6, RAID 53 und RAID fl@rganzt.

Die bereits erwéhnte Verteilung der Daten auf mehrere Festplatten stellt die Ebene
RAID 0 dar. Trotz der fehlenden Datensicherheit wird RAID 0 aufgrund der hohen
Transferraten haufig als temporarer Anwendungsspeicher eingesetzt.

Gerade entgegengesetzt verhalt es sich mit der Charakteristik eines RAID 1, dasin
der Regel aus zwei oder auch mehr Festplatten besteht, die dieselben Daten enthal-
ten (engl. mirroring oder duplexing). Somit wird volle Redundanz der gespeicherten
Daten gewahrleistet, wahrend die Kapazitat des Arrays héchstens so grol3 ist wie
die kleinste beteiligte Festplatte. Fallt eine der gespiegelten Platten aus, kdnnen die
anderen weiterhin die Daten liefern. Dies ist besonders fur Echtzeit-Anwendungen
unverzichtbar. Erst der Ausfall aller Platten fihrt zum Totalverlust der Daten. Zwar
bietet RAID 1 keine hdhere Schreibleistung als eine einzelne Platte, doch kann eine
erhohte Leseleistung erzielt werden, weil Daten von mehreren Festplatten parallel
angefordert werden kdnnen.

Die Kombination aus RAID 1 und RAID 0 wird RAID 10 genannt. Dabei verbin-
det man die beiden Faktoren Sicherheit und Leistung, indem die Daten auf mehrere
Platten verteilt werden, die ihrerseits wiederum auf jeweils eine weitere Platte gespie-
gelt werden. Damit sind mindestens vier Platten notwendig, um ein RAID 10-System
zu realisieren.

RAID 2 und RAID 3 spielen in der Praxis keine Rolle mehr. Bei RAID 2 werden
die Daten in Bitfolgen fester GroRe zerlegt und mittels eidasnming-Codeswuf
groRere Bitfolgen abgebildet. Durch Aufteilung der einzelnen Bits des Codeworts
auf alle Festplatten kann prinzipiell ein hoher Durchsatz erzielt werden. Jedoch muss
dabei die Anzahl der Platten ein Vielfaches der Codewortlange sein. RAID 3 teilt
die Daten byteweise Uber einzelne Festplatten auf. Die Paritatsinformationen, die
sich durch XOR-Verknuipfung der einzelnen Datenbytes ergeben, werden auf einer
entkoppelten Platte gespeichert. Die Ineffizienz dieser Methode hat zwei Grinde:
Zum einen stellt die dedizierte Paritatsfestplatte einen Flaschenhals dar, zum anderen
werden in modernen Systemen Ein-/Ausgabe-Operationen mit gréReren Blocken -
bis hin zu mehreren Megabytes - bevorzugt, wie sie in den RAID-Ebenen 4 und 5
realisiert sind.

LAufgrund der fallenden Festplattenpreise durch Massenproduktion spricht man heute von unabhéngigen
(engl.independentPlatten
2auch bekannt als RAID 0&1

11
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RAID 4 berechnet ebenfalls Paritatsinformationen, die auf eine dedizierte Festplat:
te geschrieben werden. Zwar werden dabei grol3ere Blocke als bei RAID 3 verwen
det, doch bleibt der Flaschenhals aufgrund der fest definierten Paritatsplatte bestehe

RAID 5 bietet sowohl gesteigerte Leistung als auch Redundanz und ist damit die
beliebteste RAID-Variante. Dariiber hinaus ist es die kostengunstigste Mdéglichkeit,
Daten auf mehr als zwei Festplatten mit Redundanz zu speichern.Batten sind
(n — 1)/n der Gesamtkapazitat nutzﬁaDie verbleibende Kapazitéat wird fur Pa-
ritatsdaten verwendet. Die Nutzdaten werden wie bei RAID 0 auf alle Festplatten
verteilt. Die Paritatsinformationen werden jedoch nicht wie bei RAID 4 auf einer
einzigen Platte konzentriert, sondern ebenfalls verteilt. Die Berechnung der Paritd
erfordert leistungsfahige RAID-Controller und fuihrt beim Schreiben, im Vergleich
zu RAID 0, zu leichter bis erheblicher Verminderung der Datentransferrate. Da die
Paritatsinformationen beim Lesen nicht benétigt werden, stehen alle Platten fir einel
parallelen Zugriff zur Verfigung. Des Weiteren ist die Datensicherheit beim Ausfall
einer Platte noch gewébhrleistet.

Im Unterschied zu RAID 5 kdénnen bei RAID 6 bis zu zwei Festplatten ausfallen.
Hier werden nicht ein, sondern zwei Fehlerkorrekturwerte berechnet und so verteilt
dass Daten und Paritatsblocke auf unterschiedlichen Platten liegen.

Genau wie RAID 10 ist RAID 53 eine Kombination aus zwei RAID-Ebenen. Uber-
raschenderweise besteht es jedoch aus den Ebenen RAID 0 und RAID 3. Hierbe
werden die Daten auf mehrere virtuelle Platten verteilt, wobei jede virtuelle Platte
ein RAID 3-System mit drei Festplatten ist. Dadurch wird beziglich der Leistung
ein ausgeglichenes System geschaffen.

Eine Zusammenfassung der vorgestellten RAID-Ebenen bietet Thbélle 2.2.

2.3.3 Topologien

Mit Hilfe von RAID-Systemen ist es moglich, die Bandbreite von Festplattensyste-
men zu erhdhen. Entscheidend flr die gesamte Ein-/Ausgabeleistung eines Hochs
leistungsrechners ist jedoch die topologische Anordnung der Festplatten, welche di
Erreichbarkeit der Daten durch die Prozessoren und die Kommunikationsleistung er
heblich beeinflusst. Dieser Teilabschnitt beschreibt daher die in der Praxis ublicher
Topologien|[[23].

Rechenknoten mit eigener Platte In dieser Architektur verfiigt jeder Rechen-

knoten Uber ein eigenes, direkt an ihn angeschlossenes Speichergerat. Dieses ka
neben einer einzelnen Platte naturlich auch ein RAID-System sein, um die Daten
sicherheit oder Leistung zu erhéhen. Die Vorteile liegen im exklusiven Zugriff des

3Zum Vergleich: bei RAID 1 Iasst sich nur die Halfte der realen Kapazitat verwenden.

12
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RAID | Sicherheit Speicherplatz | Vorteile Nachteile

0 keine N Leistung Datensicherheit

1 Spiegelung 2N Datensicherheit, Speicherbedarf

Leseleistung

2 Hamming Code | =~ 1,5N Transferrate Speicherbedart,
Anfragerate

3 Paritat N+1 Transferrate Anfragerate

4 Paritat N+1 LeseanfragerateSchreibleistung

5 Paritat N+1 Anfragerate Transferrate

6 N +2 Datensicherheit Schreibleistung

10 Spiegelung 2N Leistung Speicherbedari

53 Paritat N + Stripe — | ausgeglichene

Faktor Leistung

Tabelle 2.2: Zusammenfassung der RAID-Levels nach [57].

Knotens auf die Daten und in der direkten Verbindung zwischen dem Speicherge-
rat und dem Knoten, so dass keine zusatzliche Belastung des im System vorhande-
nen Kommunikationsnetzwerkes notwendig ist. Gleichzeitig stellt diese Exklusivi-
tat jedoch auch einen Nachteil dar, da jeder andere Knoten, der Daten von diesem
Speichergerat bendtigt, eine Anfrage stellen muss. Dies belastet sowohl die Rechen-
leistung des Knotens als auch das Netzwerk, das die Daten anschlie3end kommu-
niziert. Die Topologie eignet sich daher am besten flir Anwendungen, deren Ein-
/Ausgabebedarf sich auf die lokal berechneten Daten beschréankt oder die zur Lauf-
zeit lediglich temporére Daten auf die lokale Platte speichern missen.

Am Netzwerk angeschlossene Platten Ein Nachteil der gerade dargestellten
Topologie liegt in der reduzierten Rechenleistung eines Knotens, die durch Bearbei-
tung externer Ein-/Ausgabeanfragen entsteht. Dieser Teilabschnitt beschreibt daher
die Mdoglichkeit, Speichergerate direkt an ein Netzwerk anzuschlieRen [29]. Dazu
ist es natirlich notwendig, dass ein geeignetes Verbindungsnetzwerk vorhanden ist
(siehe Abschnift 2.3]4). Die Vorteile liegen dabei in einer direkten Erreichbarkeit der
Daten von allen Prozessoren aus, ohne dabei das vorhandene Kommunikationsnetz
zusatzlich zu belasten, und darin, dass keine zwischengeschalteten Knoten fir den
Zugriff auf die Daten bendétigt werden. Jedoch ist zu einem solchen Aufbau zuséatzli-
che Hardware notwendig, die nicht unerhebliche Kosten verursacht.

Spezielle Ein-/Ausgabeknoten Die als letzte beschriebene Topologie verwen-
det spezielle Datenserver, die als Ein-/Ausgabeknoten fungieren und tber ein Ver-

13
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bindungsnetzwerk mit den anderen Knoten kommunizieren kdnnen. Dabei kénner
durchaus mehrere Ein-/Ausgabeknoten in einem System vorhanden sein, um eir
héhere Bandbreite zu erzielen. Die Verteilung der Daten auf mehrere Server ist dan
Hauptaufgabe der im Abschriiit 2.4 erlauterten parallelen Dateisysteme.

2.3.4 Verbindungsnetzwerke

Die Aufgabe des Verbindungsnetzwerkes besteht darin, die Datenkommunikatior
zwischen einem Speichergerat und einem Rechenknoten zu ermdglichen. Der Tran
fer zwischen diesen beiden stellt hohe Anforderungen an die Transferrate, da of
grol3e Datenblocke Ubertragen werden missen. Diese Art von Netzwerken nenr
man daher auch Systemnetzwerke (esgbktem area netwoyloder Speichernetz-
werke (englstorage area netwoik- kurz SAN. Im Folgenden werden nun sowohl
die in der Praxis des Hdchstleistungsrechnens am haufigsten eingesetzten als au
die im Rahmen der vorliegenden Arbeit verwendeten Verbindungsnetzwerke darge
stellt. Zunéchst erfolgt jedoch eine kurze Beschreibung von Bussystemen, die dic
Schnittstelle zwischen Rechner und Verbindungsnetzwerk innerhalb eines Knoten
bilden.

Bussysteme

Eines der wohl bekanntesten Bussysteme ist PCI (engl. Peripheral Component In
terconnect), das ein 32-Bit-Bussystem fiir Erweiterungskarten darstellt und an de
Southbridge angeschlossen ist. Es bietet eine Datentransferrate von 133 MB/s b
einer Taktung von 33 MHz. Diese Bandbreite ist z.B. beim Einsatz von RAID-
Controllern schnell erreicht. Infolgedessen wurde eine 64-Bit-Version entwickelt, die
eine Bandbreite von 266 MB/s bei 33 MHz und 532 MB/s bei 66 MHz bietet.

Durch die Entwicklung von PCI-X (,PCI Extended{) [68] als kompatibler Weiter-
entwicklung mit 66, 100 oder 133 MHz Bustakt konnte die Bandbreite auf maximal
1066 MB/s erhoht werden. Dabei kann jedoch nur ein Schacht (engl. slot) mit 133
MHz betrieben werden. Alle weiteren kénnen hdchstens mit 66 MHz getaktet wer-
den. Die Anzahl der Schachte kann variiert oder mehrere unabhangige Busse konne
implementiert werden. Die Version 2.0 von PCI-X sieht 266 und 533 MHz als Bu-
stakt bei einer maximalen Bandbreite von 4,3 GB/s vor. Moderne Ultra320-SCSl,
10-Gigabit-Ethernet- und Fibre-Channel-Karten werden fur PCI-X angeboten und in
hochwertigen Servern eingesetzt. Seit 2002 ist der Standard PCI-X 1066 in Planung
der Transferraten von 8,5 GB/s erreichen soll. Aufgrund der Entwicklung von PCI-
Express wurde dieses Projekt jedoch eingestellt.

Im Gegensatz zum PCI-X-Bus ermdglicht PCI-Expressi[69, 3] - ehemals 3GIO ge-
nannt - auf der elektrischen Ebene eine serielle Punkt-zu-Punkt-Verbindung. Durct
die Verwendung von PCI-Signalisierung und -Programmiertechniken kann es von
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2.3 Parallele Ein-/Ausgabearchitekturen

Betriebssystem und Software jedoch wie ein PCI-Bus behandelt werden. PCI-Express
ist vollduplexféhig und arbeitet mit einer Taktrate von 1,25 GHz DDR (engl. double
data rate transfer). Daraus berechnet sich die Datenrate einer Verbindung (engl. la-
ne) zu 250 MB/s pro Richtung. Die Spezifikation definiert die Anzahl vorhandener
Verbindungen durch die Bezeichungen vdnbis x32 Durch diese Erweiterbarkeit
erzielt PCI-Express unter Verwendung von 32 seriellen Verbindungen eine bisektio-
nale Bandbreite von 16 GB/s. Durch Anschluss an die Northbridge kénnen dartber
hinaus sehr geringe Latenzen erzielt werden. Die dritte Generation von PCI-Express
soll sogar einen theoretischen Durchsatz von tiber 60 GB/s realisieren kénnen. Seit
2005 hat PCI-Express daher sowohl PCI als auch AGP als Standard abgeldst.

Ein weiteres System stellt HyperTransport (HT)I[44, 5] dar. Es handelt sich dabei
um ein bidirektionales serielles oder paralleles Punkt-zu-Punkt-Verbindungssystem,
das integrierte Schaltkreise mit dem Motherboard verbindet. HT ist paketbasiert, un-
terstiitzt Taktraten von 200 - 1600 MHz und besitzt die im Vergleich zu anderen
Systemen geringste Latenz fir Chip-zu-Chip-Verbindungen. Die Busbreiten reichen
von 2 bis 32 Bit und erzielen damit theoretisch eine maximale Transferrate von 12,8
GB/s. Dariiber hinaus sind unterschiedliche Ubertragungsmodi méglich, wie z.B.
P10 oder DMA. In den meisten Systemen wird HT an die Northbridge angeschlos-
sen. Es gibt jedoch auch Systeme, in denen HT sowohl North- als auch Southbridge
ersetzt. Eine Reihe von Herstellern, wie z.B. nVidia, AMD, Apple (Power Mac G5)
und Microsoft (Xbox), unterstiitzen diese Technologie und ersetzen damit jeweils
ihre eigenen proprietéren Bussysteme.

1/10-Gigabit-Ethernet

Mit einem Anteil von 28,4% der TOP500-Rechner stellt Gigabit-Ethernet (GE) [56,
30] eines der am haufigsten eingesetzten und gleichzeitig kostengunstigsten Verbin-
dungsnetzwerke dar. GE ist eine Erweiterung des 10/100-Mb/s-Ethernet Standards
und unterstiitzt eine Vollduplex-Ubertragung mit Raten von bis zu 1000 Mb/s. In der
Praxis erreichen GE-Karten an einem PCI-Bus bis zu 995Mb/s [43]. Ebenso wie sei-
ne Vorgéanger verwendet GE das CSMA/CD-Protokoll (engl. Carrier Sense Multiple
Access with Collision Detection), das den Zugriff der Systeme auf das gemeinsame
Medium regelt. Sowohl im Kepler-Cluster als auch im Cray-Opteron-Cluster wird
GE als Speichernetzwerk eingesetzt.

10-Gigabit-Ethernet (10-GE)|[1] stellt die Weiterentwicklung von GE dar und bie-
tet Ubertragungsraten von bis zu 10 Gb/s. Es ermdglicht einen kosteneffizienten Ein-
satz eines Hochgeschwindigkeitsnetzwerkes sowohl fiir an ein Netzwerk angeschlos-
sene Speichergerate (NAS) als auch fir SANs. Die Latenz konnte durch den Einsatz
eines RDMA-Modus (engl. Remote Direct Memory Access) auf einen Wert reduziert
werden, der vergleichbar ist mit anderen Speichersystemen, wie z.B. Fiber-Channel,
Ultra320 oder HIPPI (engl. High-Performance Parallel Interface). Zahlreiche Her-
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steller, wie z.B. Chelsio, Level5, Intel oder Broadcom, produzieren und vertreiben
bereits 10-GE-Karten. Leistungsmessunden [43] einer 10-GE-Karte von Intel (Intel
Pro/10GbE LR) an einem PCI-X-Bus mit 133 MHz (max. 1066 MB/s) zeigen Uber-
tragungsraten von bis zu 5,7 Gb/s, was einer Effizienz von ca. 68% entspricht.

Fibre Channel

Viele SANs basieren heute auf der Implementierung des Standods Chan-

nel [81], dessen erreichte Bandbreiten bei 4 Gb/s liegen. Der Vollduplex-Betrieb er-
reicht damit theoretische Datentransferraten von bis zu 800 MB/s. Generell kbnner
zwei Arten von Implementierungen unterschieden werden: Bigtched Fabricdie

meist als Fibre Channel (FC) bezeichnet wird, undAtigitrated Loop(FC-AL).

Bei der Switched Fabric handelt es sich um die leistungsfahigste und ausfallsi-
cherste Implementierung von Fibre Channel. Im Zentrum steht der Switch oder del
Direktor (engl. director), der alle anderen Geréate mittels direkter Punkt-zu-Punkt-
Verbindung zusammenschlief3t. Durch Verwendung mehrerer Adapter in einem Ser
ver kann die Bandbreite durch Biindelung vervielfacht werden. Die Kombination
mehrerer Switches erlaubt es, die vorhandene Topologie intelligent zu verwenden
so dass stets der am geringsten belastete Weg genutzt wird. Verfugt ein Server b
mehr als einen Adapter, kann ein Speichersubsystem auf mehreren Wegen erreic
werden. Diese Fahigkeit wird aMulti-Pathing bezeichnet und erhéht die Leistung
und Ausfallsicherheit des SANs. Letzere kann durch den Einsatz einer zweiten, red
undanten Fabric, die vollkommen unabhangig arbeitet, weiter gesteigert werden. Da
Gesamtsystem kann nun neben dem Ausfall einzelner Datenwege sogar den Ausfe
einer ganzen Fabric verkraften. Diese Fahigkeit spielt besonders im Bereich des Tc
talausfalls (englDisaster Recovejyeine wichtige Rolle.

FC-AL ist sehr kostenginstig und bildet daher oft den Einstieg in die Welt der
SANSs. Haufig findet man diese Implementierungen bei kleineren Clustern, in de-
nen es mehreren Knoten maoglich ist, auf einen gemeinsamen Massenspeicher dire
zuzugreifen. Es kdnnen dabei bis zu 127 Gerate an einem logischen Bus betriebe
werden, die sich die verfliigbare Bandbreite von 1 GB/s bzw. 2 GB/s teilen. Die Verka-
belung erfolgt bevorzugt sternformig tber einen Hub. Eine ringférmige Anordnung
ist jedoch ebenso maglich, da viele Gerate Uber zwei Ein- bzw. Ausgénge verfugen.

Zum Einsatz kommt Fibre Channel z.B. im Cray-Opteron-Cluster in Stuttgart. Die
von QLogic verwendete Karte erreicht hier eine maximale Bandbreite von 2 Gh/s.
Dariiber hinaus bieten noch weitere Hersteller, wie z.B. HP, Emulex, Compagq ode!
Seagate, entsprechende Fibre-Channel-Komponenten an.
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Infiniband

Infiniband [70,45] ist ein serieller Bus mit sehr hoher Geschwindigkeit zum inter-
nen und externen Einsatz. Es ist das Resultat der Vereinigung zweier konkurrierender
Systeme: Future 1/0 von Compag, IBM und Hewlett-Packard und Next Generation
I/0 (ngio), das von Intel, Microsoft und Sun Microsystems entwickelt wurde. Bevor
der Name gewahlt wurde war Infiniband bekannt als System 1/O. Intel hat sich seit-
dem eher auf die Entwicklung der Alternative PCI-Express fokussiert, so dass die
zukinftige Entwicklung von Infiniband ungewiss bleibt. Bisher wird Infiniband in
lediglich knapp 2% der Superrechner der TOP500-Liste eingesetzt.

Infiniband verwendet einen bidirektionalen seriellen Bus zur kostengtinstigen und
latenzarmen Datenlbertragung. Trotzdem ist es sehr schnell und erreicht Datenlber-
tragungsraten von bis zu 10 Gb/s in beide Richtungen. Der groRe Vorteil von In-
finiband gegeniuiber TCP/IP/Ethernet liegt in der Minimierung der Latenzzeit durch
Auslagerung des Protokollstacks in die Netzwerkhardware.

Um zeitaufwendige Wechsel zwischen Betriebssystem- und Benutzerkontext zu
vermeiden, werden zunachst fir die Benutzung vorgesehene Speicherbereiche bei der
Karte registriert. Dies ermdglicht der Karte eine selbstandige Ubersetzung von vir-
tuellen in physikalische Adressen. Beim Senden von Daten wird durch das Abbilden
verschiedener Kontrollregister des HCAs in den Speicher des Proz&ssabéll-
Mechanismusdie Sendeoperation ohne Umweg Uber den Betriebssystemkern vor-
genommen. Dabei holt sich der HCA die Daten aus dem Hauptspeicher durch An-
steuerung des DMA-Controllers. Das Versenden der so auf dem HCA vorhandenen
Daten wird durch den Protokollstack der Karte lbernommen.

Um die Latenzzeiten zu minimieren, stellt Infiniband zwei Verbindungsmodi zur
Verfiigung, die Daten in den Hauptspeicher eines anderen Knotens lbertragen oder
von dort lesen, ohne das Betriebssystem oder den Prozess auf der Gegenseite zu
involvieren. Diese beiden Operationen werden als RDMA Write/RDMA Read (Re-
mote DMA) bezeichnet.

Myrinet

Myrinet ist mittlerweile der Marktfuihrer bei Cluster-Netzwerken. Insgesamt 31,1%
aller TOP500-Superrechner verwenden im Juni 2005 ein Myrinet. Das System wird
ebenfalls im Kepler-Cluster in Tibingen und im Cray-Opteron-Cluster in Stuttgart
eingesetzt. Die Firma Myricom entwickelte 1994 die erste Version des Myrinet [13]
als Alternative zum klassischen Ethernet. Neben einem guten Preis-Leistungs-Ver-
héltnis liegt der Hauptvorteil gegeniiber Ethernet darin, dass die gesamte Ubertra-
gung im Anwenderbereich (engl. user space) durchgefihrt und so Stérungen mit
dem Betriebssystem verhindert werden kénnen. Daher erreicht Myrinet bei kleinen
Nachrichten eine sehr geringe Latenz don— 15us.
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Ebenso wie Infiniband bietet Myrinet einen RDMA-Modus, um direkt Daten in
den oder von dem Speicher eines anderen Adapters zu Ubertragen. Zur Verbindur
der einzelnen Knoten stehen Crossbar-Switches mit 8 oder 16 Kanalen zur Verfu
gung. Samtliche groReren Topologien werden durclCéis-Netzwerk realisiert, das
durch eine hierarchische Anordnung mehrerer Switches das Gesamtnetzwerk real
siert. Dadurch wird die bisektionale Bandbreite zwischen zwei Endpunkten maxi-
miert.

Die vier Generationen von Myrinet erreichen Transferraten von 512 Mb/s, 1,28
Gb/s, 2 Gb/s und 10 Gb/s. In der Praxis liegen die tatsachlichen Werte immer na
he der theoretisch maximalen Leistung der physikalischen Ebene. So erreicht das
Gb/s-Myrinet Verbindungen von stabilen 1,98 Gb/s, wohingegen z.B. die Transferra-
te von Ethernet in Abh&ngigkeit von der Auslastung des Prozessors zwischen 0,6 un
1,9 Gb/s variiert. Die aktuellste Version Myri-10G ist auf physikalischer Ebene voll-
standig kompatibel mit dem 10 Gb-Ethernet. Die Auslieferung der ersten Produkte
erfolgte im September 2005.

2.3.5 Bewertung der Ein-/Ausgabeleistung

In den letzten Abschnitten wurden zahlreiche Mdglichkeiten der Speicherung von
Daten in einem Hochstleistungsrechner vorgestellt. Die Vielzahl der Kombinations-
moglichkeiten erschwert daher einen Vergleich zwischen unterschiedlichen Archi-
tekturen. Neben der Leistungsoptimierung eines einzelnen Speichergerates oder ¢
nes Verbundes von Speichergeraten durch Parameter wie z.B. Stripe-Grof3e odi
Stripe-Faktor spielen vor allem die topologische Anordnung und das Skalierungsver
halten der einzelnen Geréte in einem Hochstleistungsrechner die bedeutende Roll
Eine einfache Bewertung der Ein-/Ausgabe, z.B. anhand der theoretisch mdglichel
aggregierten Bandbreite der im System vorhandenen Gerate, scheidet damit flir eine
Leistungsvergleich aus.

Abhilfe fir diese Problematik schaffen standardisierte Benchmarks, die auf den
einzelnen Maschinen Ubersetzt und ausgefuhrt werden. Der Fokus der Leistungs
bewertung einer parallelen Architektur ist allgemein auf die Gesamtleistung in Form
von FlieRkommaoperationen pro Sekunde (engl. FLOPS) ausgerichtet. Das zeigt sic
auch daran, dass die Rangfolge der TOP500-Liste der schnellsten Rechner der We
nach diesem Kriterium festgelegt wird. Jedoch ist diese Zahl nicht ausreichend, un
ein System vollstandig zu charakterisieren. Ein ausgeglichenes System erfordert ne
ben der Bewertung der Rechenleistung auch die Berucksichtigung anderer Aspekis
wie z.B. die Bewertung der Ein-/Ausgabeleistung. Allerdings hat das entsprechen
de Komitee dies noch nicht beriicksichtigt, so dass im Bereich der parallelen Ein-
/Ausgabe nur wenig standardisierte Messmethoden existieren. Die meisten Benct
marks zielen dabei auf die verwendete Hardware und die parallelen Dateisystem
ab [74].
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Einen eher anwendungsbezogenen Ansatz verfolgt die standardisierte und ver-
breitete an der Universitat Stuttgart entwickelte Benchmark ,Effective 1/0 Band-
width Benchmark, kurad_eff io  [74]. Sie beinhaltet eine Reihe von syntheti-
schen Messverfahren, die das Verhalten der Bandbreite des Systems bei Variation
von Prozessorzahl und Datenmenge bestimmen, und anwendungsorientierten Mess-
verfahren, die die im wissenschaftlichen Rechnen oft verwendeten Zugriffsmuster
simulieren. Als Ergebnis liefert das Programm einen Gesamtwert des Systems, der
unter Verwendung aller gemessenen Bandbreiten ermittelt wird. Dadurch lassen sich
auch sehr unterschiedliche Architekturen miteinander vergleichen. Einziger Nach-
teil der Benchmark ist jedoch, dass sie auf dem Standard MPI aufsetzt und damit
an diesen gebunden ist. Aufgrund der Standardisierung existiert allerdings nahezu
kein paralleles Rechnersystem ohne eine Implementierung von MPI. Die alleinige
Messung der Bandbreite ist im Bereich der Ein-/Ausgabe meist ausreichend, da die
Latenz in diesem Bereich aufgrund der verhaltnismafig hohen Datenmengen und der
Zugriffszeiten eines Speichergerates eher unkritisch ist.

2.4 Parallele Dateisysteme

Im letzten Abschnitt wurden die im Hochstleistungsrechnen am haufigsten eingesetz-
ten Topologien von Ein-/Ausgabesystemen beschrieben. Allen gemein ist dabei die
Verwendung mehrerer Speichergeréte, die Uber ein Netzwerk miteinander verbun-
den sind. Zur Nutzung dieser Systeme bedarf es nun einer Software zur Speicherung
und Wiederherstellung der auf den Geréaten abgelegten Daten. An dieses Dateisys-
tem werden zwei zentrale Anforderungen gestellt: Erstens den gleichzeitigen Zugriff
auf dieselbe Datei durch mehrere Prozesse zu ermdglichen, wobei nicht notwendi-
gerweise alle Prozesse auf dieselbe Stelle innerhalb der Datei zugreifen missen, und
zweitens eine maoglichst effiziente Verteilung der Daten auf die zur Verfigung ste-
hende Ein-/Ausgabehardware zu garantieren.

Die verteilten Dateisystemeavie z.B. NFS (Network File System) [B1] oder AFS
(Andrew File System) [41], stellen keine geeignete Losung dar, da sie unter der Préa-
misse konzipiert wurden, dass ein gleichzeitiger Zugriff mehrerer Prozesse auf die-
selbe Datei eher selten ist. NFS besteht z.B. aus NFS-Servern, die das lokale Datei-
system auf die NFS-Klienten exportieren. Dabei werden simultane Anfragen an das
Dateisystem serialisiert abgearbeitet, so dass diese Architekturen nicht skalieren.

Im Gegensatz dazu werden fiarallelen Dateisystemetiie Daten typischerwei-
se auf mehrere Ein-/Ausgabeknoten vertéilf [57]. Greifen nun mehrere Prozesse auf
eine Datei zu, kdnnen die Anfragen meist an mehrere Ein-/Ausgabeknoten weiter-
geleitet werden. Das Skalierungsverhalten des Systems kann daher durch Erhéhung
der Anzahl dieser Knoten verbessert werden. Der zusétzliche Nutzen eines weiteren
Ein-/Ausgabeknotens hangt dabei naturlich von vielen Faktoren ab, z.B. der Anzahl
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der pro Sekunde zu speichernden Daten, der Bandbreite des Verbindungsnetzwerk
der Ein-/Ausgabeleistung eines Ein-/Ausgabeknotens, dem Plattendurchsatz und d
Anzahl an Platten pro Knoten. Ist z.B. die Bandbreite des Netzwerks0auf1B/s
limitiert und der Durchsatz eines Ein-/Ausgabeknotens liegbe¥B/s, ware ei-

ne Anzahl vord Ein-/Ausgabeknoten optimal. Eine weitere Einheit wirde aufgrund
des erhdhten Verteilungsaufwandes sogar zu einer Leistungsreduktion des gesamt
Systems fihren.

2.4.1 Funktionalitat paralleler Dateisysteme

Die Anforderungen an ein paralleles Dateisystem wurden weiter oben bereits ge
nannt. Das Problem einer effizienten Verteilung der Daten auf die vorhandenen Plat
ten wird in der Regel durcibeclusteringoder einenStripingMechanismus unter
Angabe einer festen Stripe-Grof3e geldst [20, 17]. Die Stripe-Tiefe ergibt sich auto-
matisch aus der Anzahl der vorhandenen Speichergerate. Der Begriff des Decluste
ring stellt eine allgemeinere Form des Striping dar und ermdglichtim Gegensatz zur
Striping die Verteilung der Daten mit variabler Stripe-GréR3e.

Insgesamt verhélt sich eine Architektur dieser Art wie ein RAID 0-System: Die
aggregierte Bandbreite ist zwar sehr hoch, aber bei Ausfall nur eines Ein-/Ausgabe
knotens sind die Daten unter Umsténden verloren. Aus diesem Grund bietet es sic
an, die Ein-/Ausgabeknoten selbst mit einem RAID-System, z.B. RAID 1, auszu-
statten. Dies kann sowohl durch ein spezielles Hardware-RAID als auch durch eir
Software-RAID in Verbindung mit zusétzlichen Speichergeraten realisiert werden.
Es ware auch vorstellbar, einen RAID-ahnlichen Mechanismus tber samtliche Ein-
/Ausgabeknoten zu implementieren. Doch wirde der Zusatzaufwand z.B. fur die Pa
ritatsberechnung eine hohe Kommunikationsleistung zwischen den Knoten erfordert
und damit die Leistung stark beeintréchtigen.

Eine wesentlich groRere Herausforderung an ein paralleles Dateisystem stellt di
Unterstlitzung des gleichzeitigen Zugriffs mehrerer Prozesse dar. Aufgrund der Ver
teilung der Daten auf unterschiedliche Ein-/Ausgabeknoten ist es Aufgabe des para
lelen Dateisystems, einerseits die Abbildung der Zugriffe mehrerer Prozesse auf ein
gemeinsame Datei und andererseits die Abbildung der Verteilung einer Datei au
mehrere Ein-/Ausgabeknoten zu organisieren. Die Leistung wird dabei wesentlich
durch die Datenverteilung auf die Prozesse und die Stripe-Grol3e beeinflusst. Stin
men beide Gré3en liberein, kann eine direkte Abbildung der Datenblécke der Prozes
se auf die Ein-/Ausgabeknoten erfolgen. Eine geringe Abweichung erfordert jedoct
bereits eine Umverteilung der Blocke auf unterschiedliche Ein-/Ausgabeknoten unc
reduziert damit die Leistung des Dateisystems. Dieser Aufwand kann jedoch redu
ziert werden, wenn das Verteilungsmuster der Blocke bekannt ist. Jeder Prozess kar
dann die seinen Blécken entsprechenden Ein-/Ausgabeknoten selbst bestimmen ul
mit ihnen direkt kommunizieren.
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Ein Problem entsteht jedoch, wenn mehrere Prozesse auf denselben Datenbereich,
der auf mehrere Ein-/Ausgabeknoten verteilt ist, schreibend zugreifen und das Datei-
system sequentielle Konsistenz gewahrleisten muss. Dies erfordert eine wohldefinier-
te Abfolge der Schreibvorgange. Zur Losung des Problems bieten parallele Dateisys-
teme zwei unterschiedliche Zugriffsmuster an: Einen exklusiven Zugriff fur einen
Prozess durch Sperren der Datei (engl. locking) und damit verbunden eine Einhal-
tung der Konsistenz oder einen kollektiven Zugriff durch mehrere Prozesse. Die Ein-
haltung der sequentiellen Konsistenz ist dann Aufgabe des Programmierers.

Eine weitere Mdglichkeit der Losung des Problems liegt in der Verwendung von
Tokens Dieser Mechanismus garantiert die richtige Reihenfolge der Abarbeitung
von Schreibanfragen an das Dateisystem und wird z.B. vom Dateisystem Vesta von
IBM [L8] verwendet. Der zusétzliche Aufwand reduziert jedoch die Leistung des
parallelen Dateisystems.

2.4.2 Leistungssteigernde Techniken

Ebenso wie sequentielle Dateisysteme verwenden auch parallele Dateisysteme leis-
tungssteigernde Techniken zur Reduktion von Festplattenzugriffen, wie z.B. das Ca-
chen und Puffern von Daten [51,/53]. In Systemen mit getrennten Ein-/Ausgabeknoten
und Rechenknoten kann eine Pufferung an beiden Seiten vorgenommen werden. Bei
einer Pufferung durch den Rechenknoten spricht manclient buffering anderen-
falls vonserver buffering

Dateisysteme mitlient bufferinghalten eine lokale Kopie des gerade verwendeten
Datenbereichs vor. Eine Anderung der Daten fiihrt dann lediglich zu einer Modifi-
kation des Puffers ohne diese an den Ein-/Ausgabeknoten weiterzuleiten. Die damit
verbundene Problematik bei einem Zugriff durch mehrere Prozesse entsteht auch bei
Zwischenspeichern. Lésungsansétze, wie z.B. Cache-Kohéarenz-Protokolle, werden
in &hnlicher Form auch von den Dateisystemen eingesetzt. Dabei wird festgestellt,
welche Prozesse gerade lesend oder schreibend auf welchen Datenbereich zugreifen.
Ein Prozess kann dann eine Datei oder eine Stelle in der Datei wahrend eines Schreib-
vorgangs sperren und andere Prozesse kdnnen erst nach Freigabe des Bereichs lesend
oder schreibend darauf zugreifen. Die Sperrung der Bereiche wird in der Regel mit
Hilfe von Tokens durchgefiihrt, deren Verwaltung und Vergabe durch einen zentralen
Serverprozess durchgefuhrt wird.

Die Alternative dazu ist daserver bufferingBei dieser Strategie werden einzel-
ne Blocke von den Ein-/Ausgabeknoten zwischengespeichert und kdnnen bei ent-
sprechender Anfrage ohne einen weiteren Festplattenzugriff zu den Rechenknoten
versendet werden. Die serverseitige Pufferung verhindert somit das Problem der In-
konsistenz, da zu jedem Zeitpunkt lediglieme Kopie des Datenblocks existiert.
Dariiber hinaus kénnen bei gleichzeitigen Schreibzugriffen mehrerer Prozesse auf
einen Block die Daten vom Ein-/Ausgabeknoten zusammengefasst und auf einen ein-
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zigen Schreibvorgang reduziert werden. Der wesentliche Nachteil dieser Art der Puf
ferung liegt in dem erhdhten Kommunikationsaufwand zwischen Rechen- und Ein-
/Ausgabeknoten, da samtliche Anfragen Uber das Netzwerk kommuniziert werder
mussen. Viele Anfragen auf denselben Block kdnnten dann durch Pufferung beirn
Rechenknoten effizienter gehandhabt werden.

Die Kombination aus beiden Strategien erlaubt es einem Dateisystem, von den je
weiligen Vorziigen zu profitieren, erfordert jedoch auch die Akzeptanz der Nachteile.
Aus diesem Grund gibt es teilweise sehr unterschiedliche Realisierungen innerhal
paralleler Dateisysteme, wie die beiden folgenden Abschnitte zeigen werden.

2.4.3 Kommerzielle parallele Dateisysteme

Dieser Abschnitt beschreibt parallele Dateisysteme, die von Herstellern von Hochst
leistungsrechnern entwickelt und kommerziell vertrieben wurden. Einige der Sys-
teme sind zwar bereits veraltet, werden aber, weil sie Pionierleistungen darsteller
trotzdem kurz erwahnt. Die Hauptziele der Entwicklung lagen vorwiegend in der
Beseitigung der im letzten Abschnitt dargestellten Probleme.

Intel PFS

Das parallele Dateisystem PFS (Parallel File Systém) [48] wurde von Intel fir den
Einsatz auf den Paragon-Superrechnern entwickelt. Die Paragon ist ein Rechner m
verteiltem Hauptspeicher und mehreren Ein-/Ausgabeknoten. PFS unterstiitzt dab
sowohl Dateien von NFS als auch von UFS (Unix File System). Die Daten werden
anhand einmal festgelegter Parameter auf die Ein-/Ausgabeknoten verteilt. Das Prc
blem des gleichzeitigen Zugriffs mehrerer Prozesse wird unter Verwendung von
unterschiedlichen Ein-/Ausgabemodi geldst, wobei jeder Modus eine spezielle Zu-
griffssemantik hat, die sich auch auf die Leistung auswirkt (siehe Tgbe]le 2.3). Kol-
lektive Methoden erfordern dabei die Teilnahme aller zugehérigen Prozesse an einel
Zugriff, wahrend einfache Methoden durch einen einzelnen Prozess unabhangig vor
einander durchgefiihrt werden kdnnen.

Die Schnittstelle zu PFS ist eine Erweiterung des Unix-Dateisystems. PFS imple-
mentiert dartiber hinaus zahlreiche neue Funktionen zum Offnen einer Datei, Set
zen des Ein-/Ausgabemodus und parallelen Zugriff. Auch nicht-blockierende (asyn-
chrone) Zugriffe werden unter Verwendung zahlreicher Synchronisationsmodi un-
terstitzt. Trotz dieser Vielfalt sind nicht alle Unix-Befehle implementiert. Es kdnnen
z.B. keine ausfiihrbaren Dateien gestartet werden, da PFS keine Mechanismen z
Abbildung von Dateiinhalten auf mehrere Speicherbereiche besitzt.
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E/A-Modus Dateizeiger Zugriffsart Zugriffskontrolle
M_UNIX lokal einzeln Serialisierung
M_LOG gemeinsam einzeln Serialisierung
M_SYNC gemeinsam kollektiv Serialisierung
M_RECORD lokal kollektiv Partitionierung
M_GLOBAL gemeinsam kollektiv identischer Zugriff
M_ASYNC lokal einzeln keine

Tabelle 2.3: Ein-/Ausgabemodi von Intels PFS nathl[57].

IBM GPFS

Das von IBM entwickelte parallele Dateisystem GPFS (General Parallel File Sys-
tem) [Q] basiert auf dem bereits zuvor entwickelten Dateisystem Tiger Shark [33], das
aufgrund hoher Transferraten fir Multimediaanwendungen eingesetzt wurde. Wah-
rend bisherige parallele Dateisysteme Uber eine standardisierte Schnittstelle, wie z.B.
Unix, in Verbindung mit speziellen Funktionen zur parallelen Ein-/Ausgabe verfi-
gen, liegt GPFS nur eine Standard-Unix-Schnittstelle zugrunde. Die Funktionen des
parallelen Dateisystems sind, fiir den Anwender nicht sichtbar, innerhalb der Schnitt-
stelle verborgen. Der Nachteil dieser Vereinfachung liegt jedoch in der etwas vermin-
derten Leistung des Systems.

Ebenso wie andere Dateisysteme fur Rechner mit verteiltem Hauptspeicher parti-
tioniert auch GPFS die Daten auf mehrere Ein-/Ausgabeknoten. Zur Sicherung der
Cache-Koharenz verwendet GPFS ein client-buffering in Verbindung mit einem glo-
balen Sperrmechanismus, der die einzelnen Dateibereiche mit Hilfe eines Token-
Managers sperrt bzw. freigibt.

Durch kontinuierliche Protokollierung von Veranderungen am Dateisytem (engl.
journaling) und den mdéglichen Einsatz eines Software-RAID 10 verfiigt GPFS tber
eine hohe Zuverlassigkeit und Nutzbarkeit.

SGI XFS

Mit dem Dateisystem XFS [87] von SGI wird nun ein System fur Rechner mit ge-
meinsamem Hauptspeicher vorgestellt. Durch diesen speziellen Einsatz entfallen vie-
le der bereits dargelegten Probleme. Da keine externen Ein-/Ausgabeknoten und ge-
trennten Puffer existieren, gestaltet sich die Zugriffskontrolle konkurrierender Pro-
zesse als sehr einfach. Das Problem der sequentiellen Konsistenz bleibt jedoch beste-
hen und wird in XFS durch einfaches Sperren der gesamten Datei realisiert. Dadurch
ist es unmdglich, dass parallele Zugriffe auf dieselbe Datei durchgefiihrt werden kén-
nen.
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XFS versucht die Datentransferrate durch ein zusammenhéangendes Lesen angre
zender Blocke auf dem Festspeicher zu maximieren. Dartber hinaus verzoégert XF
die Speicherung von einzelnen Blécken so lange wie mdglich, um die Wahrschein-
lichkeit dafiir zu erhéhen, dass die Anwendung weitere Daten in angrenzende Bldck
schreibt. Durch die Bindelung der kleinen Blocke zu einem grof3en zusammenhér
genden Block kann die Leistung deutlich gesteigert werden.

2.4.4 Parallele Dateisysteme auf Clustern

Ein Trend im Bereich des Héchstleistungsrechnens bestand in den letzten Jahren
der Entwicklung von Clustersystemen. Dabei werden Standardrechner verwende
die Uber ein schnelles Kommunikationsnetzwerk zu einem leistungsstarken Rech
ner mit verteiltem Hauptspeicher verbunden sind. Typischerweise findet man als Be
triebssystem dieser kostenglinstigen Alternative Windows oder Linux vor. Die Ent-
wicklung eines parallelen Dateisystems fir Cluster muss daher neben der Sicherur
von sequentieller Konsistenz auch client-buffering und/oder server-buffering unter-
stltzen, um eine hohe Leistung zu erreichen.

In vielen Clustersystemen findet man keine speziellen Ein-/Ausgabeknoten, son
dern eine Architektur von Rechenknoten, von denen eine Teilmenge - oder auch all
- zusatzlich als Ein-/Ausgabeknoten fungiert. Erfolgen sowohl Kommunikation als
auch Ein-/Ausgabe Uber dasselbe Kommunikationsmedium, bietet sich ein client:
buffering an, um die Leistung des Systems nur gering zu beeintrachtigen. Zur Siche
rung der Konsistenz wird uUblicherweise ein Token-Mechanismus zur Sperrung von
einzelnen Dateiblécken eingesetzt.

Die Zuverlassigkeit innerhalb eines Clustersystems ist in der Regel geringer als ir
speziellen Hochstleistungsrechnern, so dass der Ausfall eines Ein-/Ausgabeknoter
durchaus realistisch ist. Die meisten Dateisysteme replizieren aus diesem Grund di
Daten auf mehrere Ein-/Ausgabeknoten mit Techniken, die auch in RAIDs eingesetz
werden.

SchlieBlich liegt ein weiteres Problem in der Art und Weise der Verteilung der
Daten auf die Ein-/Ausgabeknoten. Die maximale aggregierte Bandbreite wird zwar
erreicht, wenn séamtliche Rechenknoten auch Ein-/Ausgabeknoten darstellen, doc
erhoht sich damit das Risiko eines Datenverlustes durch den Ausfall eines Knoten
und zusatzlich fuhrt der hohe Ubertragungsaufwand zu einer insgesamt reduzierte
Kommunikationsleistung des Netzwerks. Die nun folgenden Unterabschnitte zeiger
verschiedene Losungsmdglichkeiten fur dieses Problem auf.

xXFS

Das Dateisystem xFS$|[7] wurde in Berkeley entwickelt und zeichnet sich dadurch
aus, dass die Daten nicht auf alle verfigbaren Ein-/Ausgabeknoten, sondern nur al
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eine zuvor definierte Untermenge verteilt werden. Jede Gruppe agiert dabei wie ein
RAID-System und garantiert so eine hohe Datensicherheit und Zuverlassigkeit.

Da die gesamte Software fiir das Dateimanagement auf jedem Ein-/Ausgabeknoten
verflgbar ist und auch jede Datei von genau einem dieser Knoten verwaltet wird, sind
keine speziellen Dateiserver notwendig. Zur Sicherung der Cache-Konsistenz wer-
den Tokens zur Sperrung auf Datenblockebene verwendet. Dabei kann das Problem
desfalse sharingauftreten, wenn zwei konkurrierende Prozesse zwar auf denselben
Datenblock, nicht aber auf denselben Bereich innerhalb des Blocks zugreifen. Fih-
ren nun die Prozesse mehrere kleine Schreibzugriffe auf den jeweiligen Block durch,
springt die Sperrung zwischen den beiden hin und her, obwohl sich die Datenbereiche
nicht tiberlappen. Dies beeintréchtigt die Leistung des Systems sehr stark. Aus die-
sem Grund nehmen andere Systeme eine Sperrung auf Byte-Ebene vor. Der Nachteil
liegt dann in dem deutlich héheren Verwaltungsaufwand der Tokens, so dass insge-
samt keine optimale Lésung fir dieses Problem existiert.

PVFS

Das von der Clemson University entwickelte parallele Dateisystem PVFS (Parallel
Virtual File System)[[156] wurde speziell fiir selbsterstellte Clustersysteme konzipiert.
Es handelt sich um ein weit verbreitetes Dateisystem, das auf einigen der wahrend
dieser Arbeit zur Verfigung stehenden Rechnersysteme installiert ist. Im Unterschied
zu XFS konnen in PVFS auch separate Ein-/Ausgabeknoten eingesetzt werden. Trotz-
dem kann die dafiir notwendige Serversoftware auch auf jedem normalen Rechen-
knoten mit Anbindung an einen Festspeicher eingesetzt werden. Die grundlegende
Architektur ist in Abbildung 2]l dargestellt. Sie besteht aus Ein-/Ausgabeknoten,
Ein-/Ausgabeklienten und einem Metadaten-Server. Ein wesentlicher Vorteil liegt
darin, dass die Knotentopologie dabei frei wahlbar ist.

Die Ein-/Ausgabeklienten entsprechen in der Regel den Rechenknoten und der
Metadaten-Server wird auf einem beliebigen Rechner im System installiert. Er koor-
diniert die Verteilung der Daten auf die Ein-/Ausgabeknoten und gibt den Speicher-
ort eines Datenblocks an die Klienten weiter. Der Zweck der Ein-/Ausgabeknoten
liegt im Zugriff auf die PVFS-Daten. Dazu werden unter Verwendung der Metada-
ten direkte Verbindungen zwischen einem Klienten und dem Ein-/Ausgabeknoten
hergestellt, um mdglichst effizient eine Schreib- oder Leseoperation durchfiihren zu
kénnen. Das Problem der klientenseitigen Dateninkonsistenz umgeht PVFS durch
eine serverseitige Pufferung der Daten.

PVFS setzt auf dem bestehenden Dateisystem auf und verwendet das TCP/IP-
Protokoll zur Kommunikation zwischen den drei Instanzen. Daruber hinaus kann
der Anwender fiir jede einzelne Datei getrennte Striping-Parameter angeben. Dies
ermoglicht bis zu einem gewissen Grad eine Optimierung der Leistung des Systems.
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Abbildung 2.1: Schematischer Aufbau der Architektur von PVFS.

Ein wesentlicher Nachteil von PVFS besteht jedoch darin, dass es keine Daten
redundanz oder Datenwiederherstellungsmechanismen gibt, die zum Zeitpunkt ei
nes Knotenausfalls die Sicherheit der Daten gewahrleisten wiirden. Bei Ausfall eine:
einzigen Ein-/Ausgabeknotens ist das gesamte System nicht mehr nutzbar. Ein we
terer Nachteil ist, dass nur ein Metadaten-Server eingesetzt werden kann. Mit eine
steigenden Zahl von Klienten entwickelt sich dieser Server zum Flaschenhals de
Systems. Dariiber hinaus ist bei der Verwendung von TCP/IP sowohl die Anzahl
gleichzeitig gedffneter Kommunikationskanéale als auch aufgrund langer Kopfdaten
die Leistung beschrankt. PVFS ist zusatzlich an die von Linux vorgegebene Dateigro
Rengrenze vo GB gebunden.

PVFES 2

Die doch teilweise erheblichen Mangel von PVFS wurden in der nachfolgenden Ver-
sion PVFS 2 nahezu vollsténdig beseitigt. Die Entwicklung von PVFS 2 begann im
Jahre 2001, und eine erste Release-Version ist seit November 2004 verfugbar. Di
wesentlichen Merkmale von PVFS 2, die jedoch noch nicht vollstdndig umgesetzt
wurden, sind:

e Modulare Unterstiitzung unterschiedlicher Netzwerksysteme, wie z.B. Ether-
net oder Myrinet, um das Dateisystem von TCP/IP zu entkoppeln.
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e Modulare Unterstitzung unterschiedlicher Speichermechanismen zur Optimie-
rung von Zugriffen (z.B. durch asynchrone Ein-/Ausgabe).

e Unterstitzung mehrerer Metadaten-Server zur Vermeidung eines Flaschenhal-
ses.

e Redundanz sowohl der Daten als auch der Metadaten fir den Fall eines Sys-
temabsturzes. Der Anwender kann dabei selbsténdig die redundante Speiche-
rung der Dateien einleiten und den Algorithmus wahlen, der dabei eingesetzt
werden soll.

e Verbesserung der Kompatibilitat zu UNIX.

e \erbesserte Optionen zur Datenverteilung, die von entsprechenden Modulen
gesteuert wird. Es ist mdglich, diese zu erweitern bzw. neue hinzuzufiigen, so
dass die Verteilung den Anforderungen der Anwendung genugt.

Die Notwendigkeit der Umsetzung dieser Merkmale beweist die hohe Relevanz
eines parallelen Dateisystems fur die Effizienz eines Hochstleistungssystems. Je-
doch sind parallele Dateisysteme im Allgemeinen nicht fir spezielle Anwendungs-
probleme optimiert, wie z.B. die im wissenschaftlichen Rechnen sehr haufig auftre-
tenden Zugriffe auf unzusammenhangende, aber aquidistante Blocke (engl. strided
access). Insgesamt lasst sich das Anwendungsmodell sehr schwer mit dem Dateisy-
stemmodell vereinbaren. Aus diesem Grund existieren Schnittstellen zur parallelen
Ein-/Ausgabe, die auf den parallelen Dateisystemen aufsetzen. Diese stellen dem
Anwender Methoden zur Verfligung, mit deren Hilfe sich die parallele Ein-/Ausgabe
der Anwendung besser, effizienter und komfortabler formulieren lasst. Der nachste
Abschnitt beschreibt diese dfén-/Ausgabe-Middlewarbekannte Schicht.

2.5 Schnittstellen zur parallelen Ein-/Ausgabe

Die insgesamt erzielte Ein-/Ausgabeleistung von Hardware (Speichermedien, Netz-
werk etc.) und Software (parallele Dateisysteme) hangt von der Struktur der zu Uber-
tragenden Daten ab. Eine optimale Leistung wird erreicht, wenn maéglichst groRRe,
zusammenhangende Datenblécke gespeichert werden sollen. In der Realitéat gestal-
ten sich die Zugriffsmuster paralleler Anwendungen jedoch derart, dass meist viele
kleine Datenmengen ubertragen werden missen.

Ein Ziel der in diesem Abschnitt vorgestellten Schnittstellen zur parallelen Ein-/-
Ausgabe ist daher der Einsatz geeigneter Techniken zur Optimierung der parallelen
Ein-/Ausgabeleistung. Dikollektive Ein-/Ausgab&oordiniert z.B. den simultanen
Zugriff mehrerer Prozesse auf eine Datei und kann viele einzelne Anfragen in eine
gréRere zusammenfassen. Auch durch die Angabe zuséatdidbenationen(engl.
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hints) Uber das verwendete Ein-/Ausgabesystem, wie z.B. die Stripe-Grdol3e oder de
Stripe-Faktor, kann die Ein-/Ausgabeleistung optimiert werden.

Die Standardschnittstellen von Unix oder Fortran I/O stellen solche Techniken
nicht zur Verfigung und kénnen daher im Bereich der parallelen Ein-/Ausgabe nicht
eingesetzt werden. Aus diesem Grund beschreibt dieser Abschnitt drei weit verbrei
tete Schnittstellen, die eine parallele Ein-/Ausgabe unterstiitzen: High Performanc
Fortran (HPF), das Scalable 1/O Initiative Low-Level API (SIO LLAPI) und die im
Standard MPI-2 integrierte Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe (MPI-10). Auch
wenn diese drei Schnittstellen auf unterschiedlichen Ebenen der Abstraktion zun
Einsatz kommen, handelt es sich doch bei allen um eine Low-Level-Schnittstelle in
dem Sinne, dass keine zusétzlichen Informationen Uber die Struktur der zu tibertre
genden Daten gespeichert werden.

Die Wahl fiel auf die genannten Schnittstellen, da sie sich einerseits als Standarc
schnittstellen zur parallelen Ein-/Ausgabe entwickelt haben und andererseits ihr De
sign unabhéangig von der darunterliegenden Implementierung ist. In diesem Zusam
menhang ist es wichtig den Unterschied zwischen einer Schnittstelle und der Imple
mentierung einer Ein-/Ausgabebibliothek oder eines Dateisystems zu verdeutlichen
Wahrend spezielle Dateisysteme, wie z.B. GPFS von IBM oder PFS von Intel, darau
ausgelegt sind die Fahigkeiten des vorliegenden Systems bestmaéglich zu unterstl
zen, liegt das Ziel bei HPF I/O, MPI-IO und SIO LLAPI in der Realisierung einer
mdglichst plattformunabhangigen Schnittstelle, um einen weitreichenden Einsatz zt
garantieren.

Aus diesen Standardisierungsbemihungen entwickelte sich jedoch der Konfliki
zwischen dem Ausschopfen der vorhandenen Mdoglichkeiten eines speziellen Sys
tems einerseits und dem Erhalt der Portabilitéat der Schnittstelle andererseits. Geld
werden konnte dieser Konflikt, indem die Funktionalitat der Schnittstellen zur Siche-
rung der Portabilitdt auf ein Mindestmalf? reduziert wurde und zur Optimierung der
Leistung zusatzliche Systeminformationen herangezogen werden kénnen.

2.5.1 High Performance Fortran (HPF)

HPF stellt funktionale Erweiterungen von Fortran zur Verfigung, die es dem Anwen-
dungsentwickler erlauben, mit Hilfe von Ubersetzerdirektiven datenparallele Berei-
che, wie z.B. unabhéngige Schleifen, automatisch zu parallelisieren oder die Art unc
Weise der Verteilung von Arrays auf die einzelnen Prozesse zu definieren. Das Prc
grammiermodell folgt daher Uberwiegend dem Ansatz Datenparallelitat d.h.,
jeder Prozess einer parallelen Anwendung fiihrt dieselbe Operation auf einem un
terschiedlichen Teil der Daten aus. Obwohl dieses Modell restriktiver ist als die Pro-
grammierung Uber Nachrichtenaustausch (siehe Absghnit} 2.5.3), vereinfacht es doc
die Optimierung der parallelen Ein-/Ausgabe, da globale Ein-/Ausgabeoperationer
sehr leicht zu erkennen sind.
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Bis heute sind zwei Versionen von HPF erschienen: HPF-1 im Jahre[1993 [39] und
HPF-2 im Jahre 1997 [40]. HPF-1 ermdglicht lediglich die Behandlung regularer Ar-
rays und den Einsatz einfach gestalteter Muster zur Datenverteilung. Die Aufteilung
eines multidimensionalen Arrays einer Anwendung auf die Prozesse kann dabei in
jeder Dimension blockweise (BLOCK), zyklisch (CYCLIC) oder gar nicht erfolgen.
Die Festlegung der Verteilungsmuster der Daten kann dabei entweder zur Uberset-
zungszeit oder zur Laufzeit erfolgen.

Aufgrund der expliziten Angabe von Datenverteilungen und des datenparallelen
Ansatzes ist keine zusatzliche spezielle Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe not-
wendig. Ein in HPF-1 definiertes Array besitzt alle notwendigen Informationen, um
darauf eine kollektive Operation durchfihren zu kénnen. HPF-2 realisiert daher le-
diglich kleinere Erweiterungen in Form von komplizierteren Verteilungsmustern von
Arrays auf die Prozesse und einer nicht-blockierenden (asynchronen) Ein-/Ausgabe.

2.5.2 Scalable I/O Initiative Low-Level API

Das SIO-Projekt definiert die Low-Level-Schnittstelle 1996 [19] als Erweiterung von
POSI)E][46]. Das Ziel von SIO LLAPI liegt in der Definition einer portablen Schnitt-
stelle mit einer méglichst umfangreichen Funktionalitat, um viele Modi von paralle-
ler Ein-/Ausgabe zu unterstutzen. Darliber hinaus besitzt SIO LLAPI einen umfang-
reichen Hint-Mechanismus und erméglicht die explizite Kontrolle von Caches, so
dass Anwendungen die Konfiguration des Dateisystems stark beeinflussen kénnen.

Ebenso wie HPF besteht auch SIO LLAPI aus einer Menge von Grundfunktio-
nen, die eine Implementierung unterstitzen muss, um standardkonform zu sein, und
zwei optionalen Erweiterungen, die eine kollektive Ein-/Ausgabe und ein schnelles
Kopieren von Daten ermdglichen. Zusétzlich lasst der Standard benutzerdefinierte
Erweiterungen des Hint-Mechanismus zu.

Durch seine Systemnéhe ist SIO LLAPI eher fur Systemprogrammierer geeignet,
die, auf der Schnittstelle aufbauend, héher entwickelte Bibliotheken zur parallelen
Ein-/Ausgabe konzipieren und realisieren. Darunter fallt z.B. die Mdglichkeit der
Realisierung von lokalen und gemeinsamen Dateizeigern. SIO LLAPI besitzt ledig-
lich eine Schnittstelle zur Sprache C und verwendet selbst fir einfache Datenstruk-
turen, wie z.B. Integer-Werte, ein eigenes Typsystem.

2.5.3 MPI-IO

Von den bisher beschriebenen Schnittstellen soll MPI-IO am ausfuhrlichsten dar-
gestellt werden. HPF-10 impliziert zwar durch den datenparallelen Ansatz die Un-
terstiitzung der parallelen Ein-/Ausgabe, doch besitzt sie keine sehr umfangreiche

“4portable operating systems interface
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Funktionalitat. Die Schnittstelle SIO LLAPI bietet sich eher fiir Systemprogrammie-
rer als fur Anwendungsentwickler an. Daher existieren deutlich weniger Implemen-
tierungen dieser Schnittstelle, was zu einer gegeniiber MPI-10 deutlich geringeret
Verbreitung gefuhrt hat. Obwohl die Komplexitat von MPI-IO sehr hoch ist, fuhrte
dies nicht zu einer Reduktion ihres Einsatzes auf Parallelrechnern, so dass sie hel
zutage auf nahezu jedem Parallelrechnersytem verfligbar ist.

Ihren Anfang nahm die Entwicklung von MPI-10 im Jahre 1994 bei IBM. Sie ent-
stand aus der Erkenntnis, dass eine parallele Ein-/Ausgabe zwei grundlegende Al
straktionen bendétigt, die im Standard MP1[58] bereits vorhanden sind: Die Fahigkeit,
eine Gruppe von Prozessen Uber MPI-Kommunikatoren zu definieren, und die Mdg:
lichkeit, komplexe Zugriffsmuster mit Hilfe von MPI-Datenstrukturen festzulegen.
Dartber hinaus bot sich die Analogie der Kommunikation zwischen zwei Prozesser
und der Kommunikation zwischen Prozess und Festplatte geradezu an. Auf diese
Grundlage entwickelte man eine Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe, die im
Jahre 1997 in den Standard MPI:2][59] aufgenommen wurde und in Anlehnung dar
an als MPI-10 bezeichnet wird.

Die Verwendung vieler Funktionen von MPI erfordert jedoch auch die Verflg-
barkeit einer MPI-Bibliothek. Da bereits zu dieser Zeit MPI als De-facto-Standard
weit verbreitet war, konnte sich MPI-IO mihelos als Standard zur parallelen Ein-
/Ausgabe durchsetzen. Trotz der starken Bindung an MPI erfolgt die Implementie-
rung von MPI-10 jedoch separat.

Der Funktionsumfang von MPI-10 erstreckt sich auf insgeséhitunktionen, die
sich in die folgenden Teilgebiete unterteilen lassen.

Datenabstraktion

Die Abstraktion der Daten erfolgt in MPI-IO unter Verwendung des aus MPI-1 be-

kannten Typsystems. Dabei konnen Datenstrukturen, &hnlich wie in C oder Fortran
aus grundlegenden Datentypen, wie z.B. Integer, Byte oder FlielBkomma, zusammet
gesetzt werden. Diese neue Struktur kann dann verwendet werden, um sie in eine
Schritt zu speichern oder zu laden. MPI-IO unterstellt dabei, dass die gelesenen De
ten auch tatséchlich auf die erstellte Struktur passen. Dies ist ein wesentlicher Nact
teil, da eine Typverletzung von MPI-IO nicht bemerkt werden kann. Die Zusammen-
setzung von Datenstrukturen erlaubt dartber hinaus in MPI-IO die Partitionierung
von Daten auf mehrere Prozesse. Dies wird in einem folgenden Unterabschnitt ge
nauer dargestellt.

Dateimanagement

Dieses Teilgebiet beinhaltet die zur Verwendung von Dateien grundlegenden Funk
tionen, die aus dem POSIX-Standard bekannt sind. Dabei handelt es sich um Methc
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eype ()
filetype Prozess 0 _m = view 0
filetype Prozess 1 I’ =view 1
filetype Prozess 2 m = view 2

Partitionierung der Daten auf die Prozesse:

t

Offset

Abbildung 2.2: Schematischer Aufbau unterschiedlicher Dateiansichten verschie-
dener Prozesse in MPI nac¢h [32].

den wie z.B. das Offnen, SchlieRen oder Léschen von Dateien. Anwendungen iiber-
geben den Methoden einen MPI-Kommunikator, um die auf eine Datei gemeinsam
zugreifenden Prozesse zu spezifizieren, und legen mit Schliisselwértern den geplan-
ten Zugriffsmodus auf die Daten fest. Als Rickgabewert erhélt der Benutzer einen
eindeutigen Bezeichner auf die Datei (engl. file handle), mit dessen Hilfe er auf die
Daten zugreifen kann.

Datenpartitionierung

Unzusammenhangende Datenzugriffe werden durch die Definition von Zugriffsmus-
tern ermdglicht. Diese Partitionierung der Daten (engl. file view) kann von jedem
beteiligten Prozess unabhangig von den anderen definiert werden. Fir den jeweili-
gen Prozess ist dann nur diese Stelle innerhalb einer Datei sichtbar. AbHildiing 2.2
zeigt die Vorgehensweise bei der Erstellung einer Sicht. Eine wichtige Vorausset-
zung dabei ist, dass die Datei aus gleichen, grundlegenden Datentypen (engl. etype)
besteht. Eiretypekann jede Art von MPI-Datentyp sein und reprasentiert die Granu-
laritdt von MPI-10. Die Zusammensetzung dieser Typen bildet dann die Sicht auf die
Daten (engl. file type) und stellt damit eine Art Zugriffsmaske dar, die Zwischenrau-
me enthalten kann, welche ebenfalls ein Vielfaches vom Basisdatentyp sein missen.
AnschlieRend wird die Datei durch Aktivieren der Sicht auf die Prozesse patrtitioniert.

Die Methoden zur Datenpartitionierung bilden die Grundlage der im folgenden
Teilabschnitt dargestellten kollektiven Zugriffe.
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Datenzugriff

Die Datenzugriffsmethoden bilden n3i® Funktionen den umfangreichsten Teil von
MPI-1O und lassen sich idugriffsmethoden unter der Angabe von Offdetfiektive
Zugriffsmethodenndasynchrone Zugriffsmethodenterteilen.

Explizite Angabe von Offsets Die Datenzugriffsmethoden von MPI-1O kon-
nen Offsets auf drei unterschiedliche Arten spezifizieren: Durch lokale Dateizeiger,
gemeinsame Dateizeiger oder unter Angabe eines expliziten Offsets. Da die Sicht at
die Daten fur einen Prozess durch ein Template definiert ist, verhalten sich Offset:
relativ zu einer Sicht und sind aus diesem Grund ebenfalls in Einheiten von etype
anzugeben. Daraus folgt, dass derselbe Offset in unterschiedlichen Sichten auf ut
terschiedliche Daten zeigen kann. Daher miissen Prozesse, die einen gemeinsarn
Dateizeiger verwenden, eine identische Sicht auf die Datei definieren.

Einfache Schreib- und Leseoperationen verwenden per Definition einen lokaler
Dateizeiger, d.h., jeder Prozess bekommt innerhalb derselben Datei einen eigene
Dateizeiger zugewiesen. Gemeinsame Dateizeiger werden oft dann verwendet, wer
mehrere Prozesse koordiniert auf eine Datei zugreifen sollen. Diese Zugriffe sinc
in der Regel weniger effizient als lokale Dateizeiger, weil MPI-IO die aktualisierte
Dateizeigerposition nach jedem Zugriff an alle beteiligten Prozesse kommunizierer
muss. Die drei Arten der Angabe von Offsets kénnen - unter Berlicksichtigung der
Restriktionen - innerhalb einer gedffneten Datei beliebig kombiniert werden.

Kollektive Zugriffsmethoden Die gleichzeitige Bearbeitung einer Datei durch
mehrere Prozesse bezeichnet man als kollektive Ein-/Ausgabe. Die Syntax in MPI
IO folgt dabei soweit wie méglich der der nicht-kollektiven Ein-/Ausgabe.

Das Hauptziel der kollektiven Zugriffe besteht darin, dass durch Blindelung vieler
kleiner Anfragen an unzusammenhéngende Daten zu einer einzigen, zusammenha
genden Anfrage eine Leistungssteigerung erzielt werden kann. Um dies auf jede
Ebene zu erreichen, gibt es in MPI-IO zu jeder einfachen Zugriffsfunktion ein kol-
lektives Gegenstick.

Im Gegensatz zu MPI-1 ist in MPI-IO auch eine nicht-blockierende, kollektive
Ein-/Ausgabe implementiert. Die dadurch entstehende Problematik der Synchroni
sation wird im folgenden Unterabschnitt naher erlautert.

Asynchrone Zugriffsmethoden Diese Methoden werden haufig zur Leistungs-

optimierung eingesetzt. Dabei ist es mdglich, die Ein-/Ausgabe mit weiteren Berech-
nungen einer Anwendung zu Uberlappen. Grundlegende Voraussetzung fir das G
lingen ist die Unabhéangigkeit der Daten. Dadurch ergibt sich gleichzeitig eine obere
Schranke fiir die Dauer eines Uberlappens. Ein weiteres Problem entsteht beim Eir
satz der kollektiven Ein-/Ausgabe. Viele dieser Methoden bendétigen, sowohl vor als
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2.5 Schnittstellen zur parallelen Ein-/Ausgabe

Positionierung | Synchronisierung | Koordination | Koordination
einfach kollektiv
expliziter blockierend read_at read_at_all
Offset write_at write_at_all
nicht iread_at read_at_all_begin
blockierend read_at_all_end
iwrite_at write_at_all_begin
write_at_all_end
individueller blockierend read read_all
Dateizeiger write write_all
nicht iread read_all_begin
blockierend read_all_end
iwrite write_all_begin
write_all_end
gemeinsamer | blockierend read_shared | read_ordered
Dateizeiger write_shared | write_ordered
nicht iread_shared | read_ordered_begin
blockierend read_ordered_end
iwrite_shared | write_ordered_begin
write_ordered_end

Tabelle 2.4: Die 30 Datenzugriffsmethoden von MPI-1O. Zur besseren Ubersicht
wurde das PrafiMPl_File_  weggelassen.

auch nach einem Festplattenzugriff, einen globalen Kommunikationsschritt zur Syn-

chronisierung der Daten. Um dabei Berechnungen und Ein-/Ausgabe Uberlappen zu
kénnen, darf die zweite Kommunikation erst nach Abschluss der asynchronen Me-

thode durchgefihrt werden.

MPI-IO l6st dieses Problem unter Verwendung eines Mechanismus zum aufge-
teilten kollektiven Datenzugriff (engl. split collective data access). Dabei werden
kollektive Funktionen sowohl zur Initialisierung als auch zur Beendigung eines asyn-
chronen Datenzugriffs verwendet. Dazu stehen zusétzliche - um die Schlisselworte
begin bzw.end erweiterte - Methoden zur Verfigung.

Eine Ubersicht tiber alle in diesem Teilabschnitt dargestellten, durch Kombination
der unterschiedlichen Modi entstehenden Zugriffsfunktionen gibt Tgbelle 2.4.

Zum Abschluss dieses Teilabschnitts demonstriert das folgende Beispiel die Pro-
grammierung eines kollektiven Schreibzugriffs in MPI-10. Dazu muss als Erstes der
Datentyptype erzeugt werden, der als Grundlage der Sicht auf die Daten dient.
Abhangig von der Anzahl beteiligter Prozesse erfolgt die Partitionierung des gesam-
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2 Grundlagen

ten Blocks und wird die Sicht auf die Daten so definiert, dass jeder Prozess einel
Teil der Daten exklusiv bearbeitet (Zeile 14-21). Wurde die Datenstruktur dem Sys-
tem bekannt gemacht (Zeile 22), erfolgt das Offnen der Datei (Zeile 26) und Setzer
der Sicht (Zeile 29). AnschlieBend erfolgt ein kollektiver Schreibzugriff unter Anga-
be eines expliziten Offsets (Zeile 32). Das Programm terminiert, nachdem die Date
geschlossen und MPI-10 beendet wurde.

#include "mpi.h"
main(int argc, chaksxargv)

MPI|_Datatype ftype, btype;
int length [3];

MPI_Aint disp[3];
MPI_Datatype type[3];
MPI_File fh;

/% initialize MPI %/
MPL_Init(&argc, &argv);

/% create /commit filetypex/

length [0]=1; length [1] = blocklen ; length [2] = 1;

disp [0] =0; disp [1] = blocklen+ myrank; disp [2] = blocklenx commsize;
type [0] = MPI_LB; type[1] = MPI_CHAR; type[2] = MPI_UB;
MPI_Type_struct(3, length, disp, type, & filetype );
MPI_Type_commit(&filetype);

/% create /commit buftype/
MPI_Type_contiguous(buf_size, MPI_CHAR, &buftype);
MPI_Type_commit(&buftype);

/x open file x/
mode = MPI_MODE_CREATE | MPI_MODE_WRONLY;
MPI_File_open(MPI_COMM_WORLD, filename, mode, MPI_INFO_NULL, &fh);

/% set file viewsx/
MPI_File_set_view(fh, offset , MPI_CHAR, filetype, "native ", MPI_INFO_NULL);

[+ write buffer to file x/
MPI_File_write_at_all (fh, offset , (void) buf , 1, buftype, & status );

/x close file %/
MPI_File_close(&fh);

Ix finalize MPIx/
MPI_Finalize ();
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2.5 Schnittstellen zur parallelen Ein-/Ausgabe

Systeminformationen

Zur Optimierung von Zugriffen bietet MPI-10 einen Mechanismus, um dem System
zusatzliche Informationen - die sogenannfimhints- bekannt zu machen. Die Ba-

sis stellt dabei die DatenstruktPl_Info dar, die eine Liste voschlisselund
dazugehdrigeliVertenenthalt. Dabei reprasentiert jeder Schliissel einen Konfigurati-
onsparameter des Ein-/Ausgabesystems oder der Nachrichtenbibliothek und der Wert
die gewlinschte Auspragung des Parameters.

MPI-1O definiert viele Standardschlissel, wie z.B. die Stripe-Grdl3e einer Datei,
die Anzahl und Konfiguration der im System vorhandenen Ein-/Ausgabeknoten, die
Konfiguration der kollektiven Ein-/Ausgabe oder die Angabe erwarteter Zugriffs-
muster. Anwendungen kénnen diese Informationen wahrend des Offnens einer Da-
tei oder beim Setzen einer Sicht auf die Daten definieren. Wenn keine zusétzlichen
Informationen vorhanden sind oder nicht angegeben werden sollen, kann die Dum-
myvariableMPI_INFO_NULL verwendet werden.

Datenportierung

Eine standardisierte Schnittstelle ermdglicht die Lauffahigkeit der Anwendungen auf
einer Vielzahl von Architekturen. Dies garantiert jedoch noch nicht die Portierbarkeit
der geschriebenen Daten. Die unterschiedliche Reihenfolge der Bytes (engl. little und
big endian) oder die Darstellung von FlieBkommazahlen fuhren dazu, dass auf einem
System geschriebene Daten auf einem anderen nutzlos sind, da sie nicht korrekt ein-
gelesen werden konnen. MPI-10 16st dieses Problem auf zwei Arten: Zum Ersten
definiert MPI-IO eine standardisierte Darstellung der Daten, die von jeder MPI-10-
Bibliothek gelesen werden kann. Zum Zweiten stellt MPI-IO dem Anwender einen
Mechanismus zur Verfiigung, der es erlaubt, benutzerdefinierte Methoden zur Kon-
vertierung der Daten in einen Datenzugriff zu integrieren. Jedoch speichert MPI-10
keine zusatzlichen Informationen tber die Struktur oder Darstellung der Daten in-
nerhalb der Datei. Daher ist es Aufgabe des Benutzers, eine Art ,Typsicherheit der
Daten“ zu garantieren.

Sowohl die standardisierte als auch die benutzerdefinierte Darstellung der Daten
wird durch den Parametelatarep wahrend des Setzens einer Sicht auf die Da-
ten realisiert. MPI-IO bietet dabei drei standardisierte Darstellungen améeiiee
Darstellung verwendet das Format des lokalen Systems einer Anwendung. In einer
heterogenen Umgebung stellt dies ein Problem dar, sobald mehrere Rechner unter-
schiedlicher Architekturen gemeinsam auf dieselbe Datei zugreifen. Unter Umstan-
den entsteht dann eine von keinem der Rechner lesbare Datei. Die Daten werden
bei dieser Darstellung keinerlei Umsetzung unterzogen und kénnen dadurch mit der
bestmdglichen Leistung gelesen werden. DiernalDarstellung zwingt die Pro-
zesse dazu, die Daten in einer Uber die Anwendung hinweg konsistenten Form zu
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2 Grundlagen

speichern, die es erlaubt, die Daten ohne Probleme wieder einzulesen. MPI-10 spez
fiziert dabei keine genaue Darstellung der Daten, sondern Uiberlasst es der Impleme
tierung, bis zu welchem Grad die Daten portabel sind. Schlie3lich definiezkthe
nal32-Darstellung ein spezielles Format fir jeden MPI-Datentyp, so dass Daten, die
mit dieser Darstellung geschrieben werden, von jeder anderen MPI-Implementierun
gelesen werden kénrf@rDas verwendete Format basiert dabei auf bekannten Stan-
dards (IEEE, Unicode) und ist daher in einigen Systemen mibatwve Darstellung
identisch, wahrend andere Systeme eine Umsetzung der Daten erfordern und dar
eine geringere Leistung erreichen.

2.6 Beispielarchitekturen

Kepler-Cluster

Im November 2000 enstand durch Kooperation des Instituts fir Astronomie und
Astrophysik, des Arbeitsbereichs numerische Mathematik, der technischen Informa
tik und des Zentrums fur Datenverarbeitung an der Universitat Tubingen der aus
Standardkomponenten aufgebaute Kepler-Cluster [93].

Das System besteht aus zwei Teilen mitinsges@&®Doppelprozessorknotehic
Knoten sind plattenlos und verfiigen Gber Pentium-11l-Doppelprozessoren mit einer
Takrate vors50 MHz und1 GB gemeinsamem Hauptspeicher. Die verbleiberyden
Knoten bestehen aus je zwei AMD Athlons. Diese sind mit einer Taktraté \6vY
GHz und2 GB gemeinsamem Speicher ausgestattet. Zur Visualisierung verfligen sie
zusatzlich Gber leistungsstarke Grafikkarten und sie besitzen eine Festplatte mit eine
Kapazitat von jeweils0 GB.

Der Datentransfer erfolgt tGiber zwei voneinander getrennte Verbindungsnetzwer
ke. Das100 Mb Ethernet wird fir administrative Zwecke und als SAN verwendet.
Zur Kommunikation zwischen den Knoten existiert zuséatzlich ein Hochgeschwindig-
keitsnetz von Myrinet. Die nominale bisektionale Bandbreite von Myrinet entspricht
mit 1,28 Gb/s der maximalen Leistung des verwendeten PCI-Bus. Messungen er:
geben eine Bandbreite vdri5MB/s und eine Latenz vofius. Die nominale Band-
breite des Ethernet liegt b@dOMb/s und es erreicht aufgrund des Zusatzaufwands
von TCP/IP eine effektive Transferrate véhMB/s. Beide Netzwerke bilden eine
mehrstufige, hierarchisch geswitchte Fat-Tree-Topologie.

Von der theoretisch maximalen Leistung vi2¥ GFlop/s erreichen die Pentium-
knoten in einem LINPACK-Benchmark bei einer Effizienz von 75% eine Leistung
von 96, 2 GFlop/s.

5Die Zahl 32 bezieht sich dabei auf die Anzahl von Bits, die zur Darstellung einer einfach genauen
FlieBkommazahl verwendet werden. Das MPI-Forum zog zwar eine weitere Darstellnug mit 64 Bits
in Erwagung, hat sich dann aber doch dagegen entschieden.
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2.6 Beispielarchitekturen

Die Ansteuerung des gesamten Systems erfolgt Uber zwei Frontendrechner, die
ebenfalls Doppelprozessormaschinen mit Pentium-IlI-Prozessoren und einer Taktra-
te von733 MHz und2GB Speicher sind. Aul3er Uber Grafikkarten zur Visualisierung
verfligen diese auch Uber insgesaitd GB Festplattenspeicher, die als RAID-5-
System konfiguriert sind.

Die parallele Ein-/Ausgabearchitektur setzt auf dem Ethernet auf und besteht aus
der MPI-10-Implementierung ROMIQ [91], die unter Verwendung einer abstrakten
Gerateschnittstelle (ADIQ [90]) direkt auf das verwendete Dateisystem aufsetzt. Das
eingesetzte parallele Dateisytem PVES [16] wurde aufd@eithlon-Knoten instal-
lert, die damit als Ein-/Ausgabeknoten fungieren. Gleichzeitig stellen alle vorhande-
nen128 Knoten Ein-/Ausgabeklienten dar, die Giber das SAN auf die Daten zugreifen
kénnen.

Auf der Softwareseite kommen das Betriebssystem Linux und die Cluster-Software
Score-D|[[67] zum Einsatz. Letztere dient der Allokation, dem Starten, Beenden und
Uberwachen von Knoten und dem Checkpointing des gesamten Systems. Die nutz-
baren Compiler sind neben Fortran und High Performance Fortran von GNU der
C- und C++-Compiler. Dartber hinaus stehen der Debugger TotalView [22] und der
Profiler Vampir-Trace [4ﬂ zur Verfligung. TotalView ist dabei ein speziell fir Par-
allelrechner entwickelter Debugger, der die Daten aller Knoten auf einen Rechner
zusammenfuhrt. Bei Vampir-Trace handelt es sich um einen speziellen Profiler fur
parallele Rechner, der es ermdglicht, einen Uberblick tiber den Ablauf auf allen Kno-
ten, inklusive der Kommunikation, zu vermitteln.

Cray-Opteron-Cluster

Der seit Marz 2004 am Hoéchstleistungsrechenzentrum in Stuttgart (HLRS) instal-
lierte Cray-Opteron-Cluster [35] ist dem Kepler-Cluster sehr ahnlich. Er besteht aus
einem Frontendrechner flr den interaktiven Zugriff der insges@mtDoppelpro-
zessorknoten und zwei davon getrennten Ein-/Ausgabeknoten. Die Rechenknoten
verfligen Uber jeweils zwei AMD Opterons mitGHz Taktfrequenz und GB Ar-
beitsspeicher. Die Spitzenleistung des gesamten Systems liedt2deGFlops. Als
Verbindungsnetzwerk zwischen den Knoten wird Myriged0 eingesetzt, das eine
Transferrate voR50 MB/s erzielt.

Die Ein-/Ausgabedaten werden Uber ein separates Netzw&k Ethernet) zwi-
schen den Ein-/Ausgabeknoten und den Rechenknoten kommuniziert. Jeder Ein-
/Ausgabeknoten stellt ein eigenes Dateisystem zur Verfigung und kann daher nur
einzeln angesprochen werden. Als Backendsystem ist ein RAID 5 mit insg@samt
TB Speicher installiert, das Uber Fibre Channel von den Ein-/Ausgabeknoten ange-
sprochen werden kann. Da die Bandbreite des Fibre Channel weit iber der Transfer-

SIntel kaufte die Software auf und vertreibt sie unter dem Naffrane Analyzer and Collector
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| Node 125 |

| 1 Gigabit-Ethernet |

Externes RAID Externes RAID

Abbildung 2.3: Schematische Darstellung der Ein-/Ausgabearchitektur des Cray-
Opteron-Clusters

rate des Ethernet liegt, ist die Netzwerkkarte der Flaschenhals des Systems. Eine
Uberblick tiber die gesamte Ein-/Ausgabearchitektur gibt Abbilg 2.3.

Als Betriebssystem wurde Linux SUSE SLES 8 als 64-Bit-\ersion installiert. Zur
Verwaltung der abzuarbeitenden Jobs steht das Stapelverarbeitungssystem PBSF
zur Verfligung. Zur Entwicklung von 64-Bit- und 32-Bit-Anwendungen stehen der
Portland Group Compiler (PGI) von STMicroelectronics in Fortran, C und C++ und
die GNU Compiler Collection (GCC) zur Verfugung. Dartber hinaus sind zahlrei-
che Werkzeuge zum Uberwachen, Profiling und Debugging der Anwendungen vor-
handen (Cray Utils). Einem System mit verteiltem Speicher entsprechend wird als
Programmiermodell der Nachrichtenaustausch in Form von MPI eingesetzt.

Hitachi SR 8000-F1

Mit der SR 8000 Serie von Hitachi entstand ein System, dessen Hauptziele bei de
Entwicklung Flexibilitdt und hohe Skalierbarkeit waren. Am Leibniz-Rechenzentrum
(LRZ) in Mlnchen ist dieses Modell seit Marz 2000 als Hochstleistungsrechner in
Bayern (HLRB) in Betrieb[[34]. Eine detaillierte Aufstellung der Ausstattung findet
sich in Tabell¢ Z}5.

Die Architektur der SR 8000-F1 ermdglicht die Nutzung des Vektor- und des ska-

38
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Knoten 168
Prozessoren pro Knoten 8 (9 physisch)
Anzahl Prozessoren 168*8 = 1344

Gesamtrechenleistung
LINPACK-Benchmark

1,5*8*168 = 2016 GFlop/s
1645 GFlop/s

Gesamthauptspeicher 1344 GByte
Taktfrequenz 375 MHz
Gesamtplattenspeicher 10 TByte
Bandbreite zum /home/ 600 MByte/s
Bandbreite zum /temp/ 2.4 GByte/s

MPI-Bandbreite (2 Knoten

950 MByte/s
(max: 1 GByte/s)

Gesamtbandbreite

114 GByte/s

(max:
150 GByte/s)

Tabelle 2.5: Hardware-Ausstattung der SR 8000-F1

laren Cluster-Programmiermodells im gleichen Rechner. Erreicht wird dies dadurch,
dass in einem Knotef von desserd superskalaren 64-Bit-RISC-Prozessoren mit

je 1,5 GFlop/s Spitzenrechenleistung durch Hardware und Software zu einer virtuel-
len Vektor-CPU mit effektiv 12 GFlop/s zusammengefasst werden kdnnen. Bei einer
traditionellen Vektor-CPU werden vektorisierbare Rechenoperationen Giber ein Fliel3-
band abgewickelt, mit dem pro Takt ein oder mehrere Speicherinhalte an die CPU
geliefert werden. Bei der Hitachi SR 8000-F1 wird die vektorisierbare Rechenopera-
tion dagegen auf die Rechenwerke eines Knotens aufgeteilt (COBGSr einzel-

ne Speicherinhalte lange vor ihrem Gebrauch in die Register gelade@(FDlé’s

hat den zuséatzlichen Vorteil, dass samtliche Rechenwerke achtfach nutzbar sind und
nicht nur die in traditionellen Vektor-CPUs mehrfach vorhandenen Fliefkommaein-
heiten. Diese zwei Eigenschaften tragen besonders zur relativ hohen erzielbaren Ef-
fizienz der Knoten der SR 8000-F1 bei. Als Kommunikationsmedium kommt dabei

“Co-operative Micro Processors in single Address Space: Die automatische Verteilung der Rechenlast in
Schleifen auf die acht Prozessoren eines Knotens durch den Compiler (Autoparallelisierung) und die
begleitende Hardware-Unterstiitzung fur die Synchronisation (z.B. Cache-Synchronisation aller acht
Prozessoren am Anfang und am Ende eines parallelen Codestiicks).

8Pseudo-Vector-Processing: Erweiterungen von Hitachi am POWER-Befehlssatz von IBM zur Verbes-
serung der Hauptspeicherzugriffe verringern dieses derzeit grote Defizit RISC-basierter Hochstleis-
tungsrechner. Diese von Hitachi Pseudo Vector Processing (PVP) genannte Eigenschaft wird vom
Compiler dazu genutzt, je nach Struktur der Hauptspeicherzugriffe die Daten direkt aus dem Haupt-
speicher oder Giber den Cache zur Verfligung zu stellen.
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ein multidimensionaler Kreuzschienenverteiler (ewegbssbar switchyum Einsatz.

Die Architektur der Hitachi ermdglicht eine hybride Parallelisierung, d.h. dass in-
nerhalb eines Knotens auf der Basis von gemeinsamem Hauptspeicher und zwische
den Knoten aufgrund des verteilten Speichers eine Programmierung tiber Nachrict
tenaustausch vorgenommen werden muss.

Die Ein-/Ausgabe der Hitachi verteilt sich auf mehrere parallele Dateisysteme.
Insgesamt verfigem12 Knoten der Hitachi Gber eine eigene Festplatte, die eine
Transferrate von c&0 MB/s besitzt. Durch Einteilung der einzelnen Knoten in Un-
tersysteme entstehen mehrere nutzbare Dateisysteme, von denen das kleifiste au
und das grofite aus Ein-/Ausgabeknoten besteht. Sowohl Ein-/Ausgabe als auch
Kommunikation erfolgt tiber dasselbe Verbindungsnetzwerk.

NEC SX-6

Mit der NEC SX-6 der Universitat Stuttgalt [36,/50] wurde eine kommerzielle Vek-
torrechnerarchitektur im Rahmen dieser Arbeit verwendet. Der Zugriff auf das Sys-
tem erfolgt Uber einen Frontendrechner, bestehend aus diidach SMP mit Ita-
nium-2 Prozessoren urtd0 GB Arbeitsspeicher.

Die Architektur eines einzelnen Rechenknotens bestert ¥aktoreinheiten und
einer skalaren Steuereinheit. Zur Minimierung der Latenzen und Maximierung der
Bandbreite verbindet ein Kreuzschienenverteilei6di&B gemeinsamen Hauptspei-
cher mit den Prozessoren. Bei einer Taktrate 6hMHz erreicht ein Knoten eine
maximale Leistung vos GFlop/s.

Um ein leistungsfahiges Gesamtsystem zu erhalten, kénnen bis zu 128 Knote
Uber das von NEC entwickelte Hochgeschwindigkeitsnetz IXS verbunden werden. E:
besteht aus einem Kreuzschienenverteiler (XSW) und einer Kreuzschienensteuereil
heit (XCT). Diese Technologie erméglicht sehr geringe Latenzen und bisektionale
Bandbreiten zwischen den einzelnen Knoten von big @B/s.

Zur Ein-/Ausgabe von Daten verfligt ein Rechenknoten Giber Schnittstellen zu HIP-
Pl, FC-AL, SCSI und Gigabit Ethernet. Die Installation am HLRS verwendet ein
Festplattenarray mit einer Kapazitat vbiiB, das Uber Fibre Channel an jeden der
insgesamé Rechenknoten angeschlossen ist. Insgesamt steparallele Dateisys-
teme zur Verfigung, die von den Knoten einzeln angesteuert werden kdnnen.

Insgesamt verfiigt das System am HLRS Uber eine theoretische Leistung von me
ximal 6 « 8 x 8 = 384 GFlop/s. Unabhéngige Messungenl[50] eines einzelnen Kno-
tens unter Verwendung der LINPACK TPP Benchmark belegen eine Effizienz von
ca.65% der Spitzenleistung. Auf das System in Stuttgart Ubertragen entspricht dies
einer Leistung von c&40 GFlop/s.
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No one does I/O, because it's too slow.
Saphir [83]

Die im letzten Kapitel vorgestellten Methoden zur Parallelisierung der Ein-/Aus-
gabe durch Techniken, die sowohl auf Hardware als auch auf Software basieren,
haben zum Ziel, moglichst die aggregierte Ein-/Ausgabeleistung eines Systems zu
erreichen. Die Mdglichkeiten orientieren sich dabei sehr systemnah und formulie-
ren die Ein-/Ausgabe mit einem meist einfachen Datenmodell, das die Daten und
Strukturen der durch ein Ein-/Ausgabesystem manipulierbaren Daten definiert. Das
einfachste Modell verwendet Unix, das die Daten als einen linearen Strom von Bytes
behandelt. Das Modell von MPI-10 ist hingegen deutlich besser entwickelt, da es
benutzerdefinierte Strukturen und unzusammenhéngende Zugriffe auf die Daten er-
laubt. Jedoch werden von MPI-IO dabei keine weiteren Informationen tber die Daten
gespeichert, so dass es Aufgabe der Anwendung ist, fiir Typsicherheit zu sorgen.

Die Praxis der parallelen Anwendungsentwicklung zeigt jedoch, dass hochentwi-
ckelte Software die Verwendung stark komplexer Datenstrukturen und komplizier-
ter Verteilungsmuster erfordert. Standardbibliotheken, wie z.B. MPI-10, sind diesen
Anforderungen nicht gewachsen und so fir den Entwickler nur sehr komplex und da-
mit zeitaufwandig einsetzbar. Aus diesem Grund wurden in den letzten Jahren par-
allele Ein-/Ausgabebibliotheken entwickelt, die der Ein-/Ausgabe auf Systemebe-
ne mit einer Standardbibliothek und dem Anwender gegenuber auf einem hdheren
Abstraktionsniveau begegnen. Die implementierten Datenmodelle erméglichen dem
Entwickler die Verwendung komplexer Datenstrukturen auf moéglichst einfache Art
und Weise. Dies gelingt durch automatische und mdglichst effiziente Speicherung
der Datenstrukturen in Form von Metainformationen.

Die gestiegenen Anforderungen an die Komplexitat der Datenstrukturen sind vor-
wiegend auf die Verbreitung objektorientierter Methoden im Bereich des parallelen
Rechnens zurickzufihren. Immer mehr Anwendungen werden in objektorientierter
Form entwickelt und implementiert, da die Parallelisierung eines Problems durch das
deutlich hdhere Abstraktionsniveau meist deutlich einfacher durchgefiihrt werden
kann. Daruber hinaus fordert die Wiederverwendbarkeit objektorientierter Module
die Entwicklung von Bibliotheken und Frameworks fiir bestimmte Teildisziplinen,
wie z.B. numerische oder physikalische Methoden, die bei Variation des betrachte-
ten Problems lediglich an die veranderten Rahmenbedingungen angepasst werden
mussen.
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Auch auf dem Gebiet der parallelen Ein-/Ausgabe versucht man daher, die Vor-
teile objektorientierter Software durch die Entwicklung neuer Schnittstellen zu nut-
zen. Dieses Kapitel geht daher auf den Stand der Technik in diesem Bereich ein
Die Entwicklung der in dieser Arbeit vorgestellten Schnittstelle folgt der Vorgehens-
weise einer objektorientierten Softwareentwicklung. Abschniit 3.1 stellt daher kurz
die wesentlichen Techniken von der Analyse des Problems bis hin zur Implementie:
rung vor. Die aktuellen Entwicklungen im Bereich der objektorientierten parallelen
Ein-/Ausgabe werden in Abschrfitt 3.2 beschrieben. Die objektorientierte Kommuni-
kation stellt die Grundlage dieser Art der Ein-/Ausgabe dar. Absghnitt 3.3 beschreibt
daher die Umsetzung einer solchen Kommunikation, die im Rahmen der Arbeiten
von Ritt [77] realisiert wurde.

3.1 Objektorientierte Softwareentwicklung

3.1.1 Objektorientierte Analyse und Design

Die objektorientierte Analyse und Design von Softwaresystemen ist ein Prozess
der keinen strengen Vorgaben unterliegt. Es handelt sich vielmehr um einen itera
tiven und inkrementellen Vorgang. In diesem Abschnitt sollen die einzelnen Phaser
durch Ziele, Produkte, Arbeitsgange/Aktivitdten und Bewertungen beschrieben wer-
den. Nach und nach werden dabei die verschiedenen Sichten auf das Gesamtsyst:
erschlossen.

1988 begann die Geschichte der objektorientierten Methoden. Grundlage fur die
se waren die objektorientierten Sprachen (Smalltalk, spater C++). Die Absicht da-
bei war, die Vorteile der strukturierten auf die objektorientierten Methoden zu tber-
tragen. Die wichtigsten Methoden sind von Shlaer und Mellor, Coad und Yourdon,
OOAD (G. Booch[[14]), OMT (J. Rumbaugh [80]) und OOSE (I. Jacobsaoh [49]).

Booch und Rumbaugh entwickelten zusammen bei Rational eine einheitliche Me-
thode, die sie 1995 als sogenanbigfied Method 0.§UM) verdffentlichten. Kurze
Zeit spater stief3 Ivar Jacobson hinzu, was eine Integration der von ihm gepragten Ar
wendungsfalle (engl. use cases) zur Folge hatte. Ihre Zusammenarbeit fiihrte dar
1997 zur Version 1.1 dednified Modeling Language (UMl die von der Object
Management Group (OMG) akzeptiert und als Standard verabschiedet wurde. In
Dezember 1999 folgte die bis heute aktuelle Version 2.0.

In der UML [15,[63] kommen als Darstellungsmittel der Klassen- und Objektmo-
dellierung Diagramme und textliche Beschreibungen zum Einsatz. Durch die Zusam
menarbeit von Booch und Rumbaugh wurden die aus ihren komplexen Methoder
bekannten Notationen vereinheitlicht und weiterentwickelt, woraus sehr kompakte
Darstellungsmittel entstanden, die sowohl in der Analyse als auch im Design die
oben genannten Informationen visualisieren kénnen. Im Kern besteht die Methode
darin, von einer relativ hohen Abstraktionsebene durch wiederholte Ausfiihrung der
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3.1 Objektorientierte Softwareentwicklung

einzelnen Schritte zu einer niedrigeren Abstraktionsebene zu gelangen, welche dann
eine moglichst einfache Implementierung zulasst.

Wahrend der Modellierung der vorliegenden Schnittstelle wurden ausschlief3lich
Klassendiagramme erstellt und deren Beziehungen untereinander festgelegt. Diese
kénnen verschiedenster Art sein, z.B. Vererbungsbeziehungen (engl. kind-of) oder
Aggregationen (engl. part-of). Bei der Aggregation unterscheidet man, ob eine Klas-
se als Wert oder als Referenz in der anderen enthalten ist. Eine Referenz auf eine
Klasse ist dann nétig, wenn mehrere Objekte auf eine Instanz zugreifen missen. Zu-
dem gibt es noch die Verwendungsbeziehung (engl. link), die besteht, wenn eine
Klasse in einer Methode der anderen als Uber- oder Riickgabeparameter eingesetzt
wird.

Neben Klassendiagrammen existieren noch weitere Diagrammarten, z.B. Sequenz-
diagramme oder Aktivitatsdiagramme. Diese Darstellungsmethoden kamen jedoch
bei der Entwicklung nicht zum Einsatz, so dass an dieser Stelle auf eine genaue Be-
schreibung verzichtet und alf [15] verwiesen wird.

3.1.2 Die objektorientierte Programmiersprache C++

Die Programmiersprache C++ eignet sich fur viele Arten von Anwendungen und
stellt Sprachmittel fur abstrakte Datentypen und die modulare, generische, objekt-
orientierte und strukturierte Programmierung zur Verfigung. C++ basiert auf der
Programmiersprache C, bietet aber zusétzlich zu den in C vorhandenen Méglichkei-
ten weitere Datentypen, Klassen mit Vererbung und virtuellen Funktionen, Ausnah-
mebehandlungen, Schablonen (engl. templates), Namensrdume, Inline-Funktionen,
Uberladen von Operatoren und Funktionsnamen, Referenzen, Operatoren zur Frei-
speicherverwaltung und mit der C++-Standardbibliothek eine erweiterte Bibliothek.
Neben der Kompatibilitdt zu C fuhrten weitere Vorteile gegenuber anderen hohen
Programmiersprachen zu einer hohen Akzeptanz von C++. Dies sind z.B. die Mdg-
lichkeit einer sehr maschinennahen und gleichzeitig stark abstrakten Programmie-
rung, die zu effizienten Anwendungen fihrt, die sehr hohe Ausdrucksstéarke und Fle-
xibilitat der Sprache und Mdglichkeiten der Metaprogrammierung. In den folgenden
Teilabschnitten werden nun die wichtigsten Merkmale von C++ beschrieben.

Generische Programmierung

Das méachtigste Programmierwerkzeug von C++ ist die generische Programmierung.
Wahrend die objektorientierte Programmierung in Java und C# ein hochstmégliches
Abstraktionsniveau anstrebt, ist diese Art der Programmierung in C++ riicklaufig.
Zu Gunsten der Effizienz und der Minimierung des Ressourcenverbrauchs verzichtet
man in vielen Fallen auf Polymorphie, den Kernmechanismus der objektorientierten
Programmierung. Im Bezug auf die Wiederverwertbarkeit einmal kodierter Algorith-
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men Ubertreffen generische Techniken nach Meinung vieler Fachleute die objektori
entierte Programmierung![2,60].

Wesentlich bei der generischen Programmierung ist, dass die Algorithmen, Funk:
tionen und Klassen moglichst allgemein geschrieben werden, so dass sie fir unte
schiedliche Datentypen verwendet werden kénnen. Die generische Programmierur
wird in C++ Uber Templates realisiert und erreicht eine hohe Flexibilitat und Typsi-
cherheit der Funktion. Am Beispiel der generischen Implementierung der Funktion
max soll dies nun demonstriert werden:

template<class T>
T max(T a, Th)

if (a <b)
return b;
else
return a;

Unter der Voraussetzung, dass fur den verwendeten Typ der Vergleichsoperatc
implementiert wurde, kann die so definierte Funktimax() nun fur alle Typen
verwendet werden. Zumindest die Basistypen von C++ erfiillen diese Voraussetzun
und koénnen direkt mit dieser Funktion verwendet werden. Ein weiterer Vorteil von
Templates ist damit, dass ein Datentyp lediglich bestimmte Eigenschaften erfiiller
muss, um in einem Template verwendet werden zu kdnnen. Datentypen, die dies
Eigenschaften besitzen, konnen auf diese Weise auch mit einer Funktion verwende
werden, die erst zu einem spateren Zeitpunkt entwickelt wird.

Die Standard-Bibliothek von C++

Die C++-Standardbibliothek stellt verschiedene generische Container, Funktioner
zu deren Manipulierung, Funktionsobjekte, generische Zeichenketten (engl. strings)
Datenstrome u.a. fiir den Dateizugriff, die Unterstiitzung von Sprachmitteln sowie
einfache Funktionen, z.B. zur Bildung der Quadratwurzel, zur Verfigung.

Die meisten Komponenten der C++-Standardbibliothek liegen in Form von Tem-
plates vor. Das Template-Konzept hat den grof3en Vorteil der Wiederverwendbarkeit
Es koénnen z.B. durch einfache Deklaration Container firr beliebige Datentypen odel
Algorithmen, die fur eine ganze Reihe von Datentypen gelten, erzeugt werden.

Container (Behalterklassen) sind Datenstrukturen, die aus einer Anzahl verschie
dener Objekte desselben Datentyps bestehen. Die grundlegenden Container der C+
Standardbibliothek sind die sequentiellen Container Vektor (vector), doppelt verket-
tete Liste (list), Warteschlange (queue), Warteschlange mit zwei Enden (deque), Wa
teschlange mit Prioritat (priority_queue) und Stapel (stack). Dartber hinaus existie-
ren die assoziativen Container Menge (set), assoziatives Feld (map) und Bitmeng
(bitset).
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Waéhrend in sequentiellen Containern die Objekte linear angeordnet sind und tiber
ihre Position angesprochen werden, ordnen die assoziativen Container die Objekte in
einer Baumstruktur. Der Zugriff erfolgt dann mit Hilfe von Schliisseln. Jeder Contai-
ner verfugt Uber verallgemeinerte Zeiger, die sogenannten Iteratoren, mit denen tber
die Elemente eines Containers iteriert und auf einzelne Elemente des Containers zu-
gegriffen werden kann. Damit stellen die Iteratoren reine Zugriffsobjekte dar und
entkoppeln die Algorithmen von den Daten, so dass diese typenunabhangig werden.
Man unterscheidet bei den Iteratoren Eingabe-Iteratoren (lesender Zugriff fiir einen
einzelnen Durchlauf), Ausgabe-Iteratoren (schreibender Zugriff fir einen einzelnen
Durchlauf), Forward-Iteratoren (sequentieller Zugriff mit relativem Bezug auf Itera-
toren in eine Richtung), bidirektionale Iteratoren (wie Forward-Iteratoren jedoch in
beide Richtungen) und Iteratoren mit wahlfreiem Zugriff (auch mit Operator []).

3.2 Objektorientierte parallele Ein-/Ausgabe

Durch den verstarkten Einsatz objektorientierter Anwendungen im wissenschatftli-
chen Rechnen wurde es notwendig, auch die parallele Ein-/Ausgabe objektorien-
tiert zu formulieren. Die wissenschaftlichen Bibliotheken und Frameworks versu-
chen, dazu die anfallenden Daten auf einem héheren Abstraktionsniveau zu verar-
beiten. Anwendungen kénnen direkt die komplexen Daten veréandern, ohne die Ver-
teilung der Daten oder deren Struktur innerhalb einer Datei zu kennen. Dies wird
z.B. durch die zusatzliche Speicherung von Typinformationen und anderen nitzli-
chen Metadaten realisiert. Die Grundlage dazu bildet das innerhalb der Bibliothek
verwendete Datenmodell zur Speicherung der Informationen. In Tgbeljle 3.1 wer-
den die bekanntesten Ein-/Ausgabesysteme und ihre Datenmodelle dargestellt. Die
weite Verbreitung von MPI als nachrichtenbasierte Kommunikationsbibliothek auf
Hoéchstleistungsrechnern hat dazu beigetragen, dass die meisten wissenschaftlichen
Bibliotheken auf diesem Standard aufsetzen.

Die folgenden Unterabschnitte beschreiben nun die am haufigsten eingesetzten
Schnittstellen zur objektorientierten parallelen Ein-/Ausgabe, deren zugrunde liegen-
de Kommunikation stets uber MPI realisiert ist. Neben den C++-Bindungen von MPI
selbst [59] sind dies die Anséatze netCDF, HDF und OpenMPI, die versuchen, eine
parallele Ein-/Ausgabe objektorientiert zu formulieren. Mit Hilfe eines einheitlichen
Beispiels sollen dabei die wesentlichen Merkmale der Ansétze verdeutlicht werden.
Es beschreibt die blockierende Speicherung eines Objekts mit zwei Integerwerten als
Attribute durch einen einzelnen Prozess.

3.2.1 C++-Bindungen von MPI-IO

Um den Anforderungen an eine objektorientierte Schnittstelle gerecht zu werden, de-
finiert der Standard MPI-2 Bindungen an C++. Unter Verwendung von C++-Hdllen
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Ein-/Ausgabesystem Datenmodell

Unix Bytesequenz

MPI-10 (MPI-10/C++, OpenMPI) Liste typisierter Datenelemente

netCDF Beschreibung multidimensionaler Ar-
rays mit typisierten Elementen

HDF5 Beschreibung multidimensionaler Ar-

rays, die Strukturen mit mehreren El
menten besitzen;

Hierarchisch geordnete Gruppen von
Objekten

19
i

Tabelle 3.1: Ein-/Ausgabesysteme und die von ihnen verwendeten Datenmodelle

(engl. wrapper) fur die MPI-Typen konnen samtliche Funktionen von MPI in dem

gleichnamigen Namensraum verwendet werden. Die dadurch entstandene Klasse
struktur bildet damit die Funktionen der einzelnen MPI-Typen auf Methoden der
jeweiligen Klasse ab. Die Implementierung der C++-Bindungen ist daher der C-
Implementierung von MPI sehr &hnlich, wie das folgende Beispiel zeigt:

#include "mpi.h"
using namespace mpi;

void main(int argc, cha&xargv)
{
struct { int x; int y;} Point;
int blocklength [2]={1,1};

Aint displacement [2];
displacement [0] = 0;
displacement [1] = Get_address(&Point-x)Get_address(&Paint.y);

/% initialize MPI */
Init (&argc, &argv);

/% create /commit filetypex/

Datatype types[2]={INT, INT};

Datatype typ = Datatype:: Create_struct (2, blocklengths , displacement, types);
typ . Commit();

[+ open file x/
File fh = File :: open(MPI_COMM_WORLD, filename, MPI_MODE_CREATE |
MPI_MODE_WRONLY, MPI_INFO_NULL);

/x write buffer to file */
fh.Write(Point , 1, typ, & status );
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/x close file %/
fh.Close ();

/% finalize MPIx/
Finalize ();

3.2.2 netCDF

Die Network Common Data Form - kuretCDF[75,[76] - wurde von Unidata En-

de 1980 entwickelt. Ein Ziel lag dabei in der Definition eines Dateiformats, das den
architekturunabhangigen Austausch von Daten zwischen Wissenschaftlern ermdogli-
chen sollte. Die hohe Akzeptanz hat dazu gefiihrt, dass mittlerweile Schnittstellen zu
C, C++, Fortran und Perl verfiigbar sind. Aktuell wird an einer Schnittstelle zu Java
gearbeitet.

Das in netCDF realisierte Datenmodell besteht aus einer multidimensionalen Ar-

raystruktur, die Objekte des gleichen Basisdatentyps beinhaltet (z.B. 32-Bit-Integer-
werte). Ein skalarer Wert wird folglich durch eirdimensionales Array beschrieben.
Die Werte des Arrays kdnnen direkt bearbeitet werden, ohne dass der Benutzer die
physikalische Art und Weise der Speicherung der Daten kennen muss. Dies liegt
daran, dass die zur Wiederherstellung der Struktur notwendigen Informationen zu-
satzlich im Dateikopf mit abgespeichert werden. Die Dateien bestehen damit aus
sich selbst beschreibenden Objekten und kénnen unabhéangig von Architektur und
Anwendung weiterverarbeitet werden.

Die Erzeugung eines netCDF-Datenobijekts erfolgt in zwei Phasen: Als Erstes wird
eine netCDF-Datei gedffnet, und die zu speichernden Dimensionen und Variablen
werden definiert (engl. define mode). Anschliel3end erfolgt die Speicherung der Da-
ten in den Variablen (engl. data mode). Die Funktionen von netCDF koénnen die so
definierten Objekte entweder Giber deren Namen oder ihre Identifikationsnummer an-
sprechen.

Das urspriingliche Design von netCDF besitzt jedoch keine Zugriffsmechanismen
zur parallelen Ein-/Ausgabe. Dieser Mangel fuhrt dazu, dass parallele Anwendun-
gen die Ein-/Ausgabe seriell durchfiihren missen. Dabei werden die Daten an einen
einzelnen Prozess kommuniziert, welcher die Daten anschlieRend auf einem Fest-
speicher ablegt. Um diese sehr ineffiziente und fir den Anwender umsténdliche Vor-
gehensweise zu unterbinden, wupreetCDF[54] entwickelt. Es handelt sich dabei
um eine Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe, die das Datenformat von netCDF
unterstitzt und auf dem Standard MPI-10 aufsetzt. Dadurch wird es mdglich, von den
MPI-10-internen Optimierungen der parallelen Ein-/Ausgabe vollstandig zu profitie-
ren.
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Die Implementierung der Schnittstelle l1&sst sich in zwei Teile gliedern: Erstens die
Ein-/Ausgabe der Kopfdaten einer Datei und zweitens die Formulierung der paralle-
len Ein-/Ausgabe der Daten. Zur Vermeidung von Inkonsistenzen werden die Kopf-
daten nur von einem einzelnen Prozessor gelesen und geschrieben. Dieser verteilt c
Informationen an die verbleibenden Prozessoren. Der parallele Zugriff auf die Dater
erfolgt unter Konstruktion einer Sicht (engl. view) auf die Daten. Die Sicht wird von
jedem Prozessor unter Verwendung der Metainformationen aus dem Dateikopf selb:
generiert und erméglicht dadurch eine kollektive Ein-/Ausgabe.

Die Vorgehensweise zur Implementierung der parallelen Ein-/Ausgabe gliedert
sich in insgesamé Teilschritte. Im folgenden Beispiel sind diese Schritte an der
entsprechenden Stelle im Quelltext kommentiert.

#include <netcdf.h>

void main()
{

int point [2];

int pdimid, pvarid;

int mpi_size, mpi_rank;
int ncfile ;

/% initialize MPI +/
MPI_Init(&argc, &argv);

/x 1. Create and open file ; enter define mode
ncmpi_create(MPI_COMM_WORLD, "series.nc", NC_CLOBBER, MPI_INFO_NULL, &ncfile);

/x 2. Define dimensions
ncmpi_def_dim(ncfile , " Point ", 2, & pdimid);

/3. Define variables
ncmpi_def_var(ncfile , " Point ", NC_INT, 2, &pdimid, &pvarid);

/% 4. Switch to data mode
ncmpi_enddef(ncfile );

/+5. Store data

int start =0;

int count =2;

ncmpi_put_vara_int( ncfile , pvarid, start , count, point , 2, MPI_INT);

/% 6. Close file

ncmpi_close( ncfile );

}
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3.2.3 HDF5

HDF (Hierarchical Data Forma} [61,(62] ist eine weitaus umfassendere und kom-
plexere Bibliothek als netCDF. 1988 wurde es am ,U.S. National Centrum for Super-
computing Applications” an der Universitat lllinois entwickelt. Seitdem hat es sich
ebenso weit verbreitet wie netCDF und unterstutzt in der aktuellen Version HDF5
auch eine parallele Ein-/Ausgabe.

Das von HDF5 verwendete Datenmodell beinhdltatenséatzeind Gruppen Ein
Datensatz lasst sich am besten mit einer Variable von netCDF vergleichen. Die Ver-
knipfung mehrerer Datensatze bezeichnet man als Gruppe, deren Struktur dem Datei-
system von Unix sehr &hnlich ist. Jede Gruppe kann Datensétze oder weitere Gruppen
in einer hierarchischen Struktur beinhalten.

Ein Datensatz besteht aus einem Kopf und den zu speichernden Daten. Der Kopf
beinhaltet den Namen, den Datentyp, ein Datenarray und das Speicherlayout. Der
Name dient der Identifikation des Datensatzes. Der Datentyp kann ein Basisdatentyp
oder eine Verknipfung mehrerer Basisdatentypen sein (ahnlich einer C-Struktur).
Die in HDF5 verwendeten Basisdatentypen werden tber vordefinierte Namen an-
gesprochen, wie z.Bd5F_NATIVE_FLOAT Das Datenarray definiert Grof3e und
Form der gespeicherten multidimensionalen Struktur. Schlie3lich definiert das Spei-
cherlayout, ob die Daten in einer Datei linear hintereinander oder blockweise gespei-
chert werden sollen.

Die Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe verwendet ebenfalls MPI-IO, um
einen kollektiven Datentransfer zu realisieren. Die Auswahl des Kommunikations-
modus erfolgt dabei jedoch nicht wie bei MPI-10 durch Aufruf der entsprechenden
Funktion, sondern unter Verwendung von Parametern, die der Bibliothek den ge-
wiinschten Kommunikationsmodus uUbergeben. Dieses Verfahren erschwert jedoch
die Nachvollziehbarkeit von Quelltext, da die Stellen, an denen die Auswahl des
Kommunikationsmodus und der Datenzugriff stattfinden, oft weit auseinander lie-
gen.

Die Vorgehensweise der Implementierung ist der von pnetCDF sehr &hnlich. In
einem ersten Schritt erfolgt neben dem Offnen der Datei die Definition der Daten-
strukturen. AnschlieRend werden die Daten in die entsprechenden Strukturen und
damit auf den Festspeicher Ubertragen. Die einzelnen Teilschritte sind im folgenden
Beispiel wieder an entsprechender Stelle kommentiert.

#include <hdf5.h>
void main(int argc, chakxargv)

/% initialize MPI */
MPIL_Init(&argc, &argv);

/% Create structure of Point(x,y)

49



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42

3 Stand der Technik

int xdata = (int x) malloc(sizeof (int X2);

/% Set up file access property list with parallel 1/0 access
hid_t plist_id = H5Pcreate(H5P_FILE_ACCESS);
H5Pset_fapl_mpio( plist_id , MPI_COMM_WORLD, MPI_INFO_NULL);

/% Create a new file and release property list identifier .
hid_t file_id = H5Fcreate(H5FILE_NAME, HSF_ACC_TRUNC, H5P_DEFAULT, plist_id);
H5Pclose( plist_id );

/x Create the dataspace for the dataset.
hid_t filespace = H5Screate_simple(RANK, dimsf, NULL);

/% Create the dataset with default properties and close filespace .
hid_t dset_id = H5Dcreate( file_id , DATASETNAME, H5T_NATIVE_INT, filespace,
H5P_DEFAULT);

/% Create property list for dataset write.
plist_id = H5Pcreate(H5P_DATASET_XFER);
H5Pset_dxpl_mpio(plist_id , H5SFD_MPIO_INDEPENDENT);

/% Write data.
herr_t status = H5Dwrite(dset_id, HS5T_NATIVE_INT, H5S_ALL, H5S_ALL,
plist_id , data);
free (data);

I+ Close/ release resources .
H5Dclose(dset _id);
H5Sclose( filespace );
H5Pclose( plist_id );
H5Fclose( file_id );

MPI_Finalize ();

3.2.4 Open MPI

Eine der neuesten Implementierungen des Standards MPI&benMPI[25, [10].
Dabei wird versucht, die Vielzahl der unterschiedlichen Implementierungen von MPI
zusammenzufiihren. Das Design von OpenMPI baut dabei auf einer Architektur au:
Komponenten - deMPI Component Architecture (MCA)auf. Wahrend die Pro-
grammierung mit Komponenten bisher eher in der Industrie eingesetzt wurde, steig
die Akzeptanz dieser Methode nun auch im wissenschaftlichen Hochstleistungsrect
nen [12] 86].

Die Architektur von OpenMPI setzt sich aus drei Hauptfunktionsbereichen zusam-
men:

1. MCA: Sie bildet die Grundlage und verwaltet die verwendeten Komponenten.
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2. Komponenten: Jeder Hauptfunktionsbereich von OpenMPI bildet eine eigen-
standige Komponente.

3. Module: Diese bilden die Schnittstellen zur Verwendung der einzelnen Kom-
ponenten.

Eine dieser Komponenten ist die parallele Ein-/Ausgabe, die ihrerseits wiederum
aus einer Vielzahl von Modulen besteht. Die Einteilung der Funktionen von MPI-10
in einzelne Module folgt einem objektorientierten Ansatz. Die Kldd&d::File
bildet dabei die Basisschnittstelle in MPI-10. Die einzelnen Funktionen von MPI-10
werden in dieser Basisklasse gekapselt und wenn mdglich objektorientierten Konzep-
ten angepasst. Ein Beispiel dieser Umsetzung stellt die MPI-Fun@gonsize()
dar. Diese wird innerhalb der Klasg@le in eine lesende Zugriffsfunktion umge-
setzt, die die GréRe der Datei in Form eines Integerwerts zurtickgibt.

Die Implementierung von OpenMPI verwendet ein auf der Sprache C basierendes
objektorientiertes System mit der Mdglichkeit einer einfachen Ableitung und der Ver-
wendung eines auf Referenzzahlern basierenden Speichermanagement. Ein ,,Objekt*
in OpenMPI besteht aus einer Struktur und einem einfach instanziierten ,Klassen*-
Deskriptor. Das erste Element der Struktur beinhaltet einen Zeiger auf die Struktur
der Elternklasse. Die Verwendung von Makros ermdglicht eine zu C++ &hnliche Se-
mantik (z.B.new, delete etc.).

OpenMPI befindet sich momentan noch in der Entwicklungsphase, so dass die
Komponente zur parallelen Ein-/Ausgabe auf die Standard-Implementierung RO-
MIO beschrénkt ist. Auf die Darstellung des Anwendungsbeispiels wird aus diesem
Grund verzichtet, da der Quelltext der Implementierung dem Beispiel der MPI-C++-
Bindungen entspricht.

3.3 Objektorientierte Kommunikation mit TPO++

Die Grundlage aller vorgestellten Schnittstellen zur parallelen Ein-/Ausgabe bildet
die Kommunikation. Erst die Ubertragung von Objekten ermoglicht damit eine ob-
jektorientierte parallele Ein-/Ausgabe. Diesem Problem begegnen die Arbeiten von
Ritt [[77,[71], die die Kommunikationshibliothek TPO++ (Transmittable Parallel Ob-
jects in C++) hervorgebracht haben. Sie bildet die Grundlage der in der vorliegenden
Arbeit entwickelten Schnittstelle und wird daher im Folgenden dargestellt.

Den Kern der Ubertragung objektorientierter Datenstrukturen bildet dabei der Se-
rialisierungs- bzw. Deserialisierungsmechanismus, der es ermdglicht, Objekte in ih-
re Attribute zu zerlegen und auf den einfacheren, von MPI unterstiitzten Datentyp
MPI_Byte umzusetzten. Um diese Zerlegung in einer moglichst effizienten Art und
Weise durchfiihren zu kénnen, ordnet TPO++ jedem Objekt eine der folgenden Spei-
cherkategorien zu:
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1.

Die

Triviale Objekte

Dies sind die Basisdatentypen und aus Basisdatentypen zusammengesetz
Strukturen, die einen konstanten und linearen Speicherbedarf besitzen. Die
se kénnen daher auf homogenen Architekturen ohne weitere Speicherkopit
veschickt werden.

. Konstante Objekte

Diese besitzen Beziehungen fester Kardinalitat zu trivialen oder weiteren kon-
stanten Objekten. Der Speicherbedarf ist konstant, jedoch nicht zwingend li-
near. Eine Ubertragung ist daher mit maximal einer Speicherkopie mdglich.

. Variable Objekte

In diese Kategorie fallen alle restlichen Objekte, die folglich einen variablen
Speicherbedarf besitzen. Dieser muss daher erst bestimmt und kommuniziel
werden, bevor eine Kommunikation mdéglich ist.

jeweilige Speicherkategorie eines Objekts bestimmt die Vorgehensweise de

Zerlegung des Objekts. TPO++ wahlt dabei die effizienteste Variante aus und ermég
licht durch dieses Konzept die Ubertragung aller objektorientierten Datenstrukturen,

Die

dazu notwendige Schnittstelle bildet in TPO++ die Klagessage data .

Diese kapselt die zu kommunizierenden Daten in einem linearen Bytestrom. Mit
Hilfe der beinhalteten Methodeinsert und extract kann der Anwender die

Zu Ub

ertragenden Attribute einer Klasse festlegen. Die folgenden Quelltextbeispiele

zeigen die Implementierung der Ubertragung eines benutzerdefinierten Objekts. In
ersten Beispiel soll ein Objekt der KlasBeint mit den Integerwerter undy als
Attribut kommuniziert werden. Da es sich bei den Attributen lediglich um Basisda-
tentypen handelt, fallt diese Klasse in die Speicherkategorie der trivialen Objekte.

class Paint {
public:

Point (): x(0), y(0) {}
private :

int x,y;

TPO_TRIVIAL(Point);

Ein

Objekt der Klasséoint besitzt den bekannten Speicherbedarf der beiden

Integer-Werte. Daher ist eine Ubertragung direkt moglich und eine Kapselung der
Attribute in einem ObjekMessage data nicht notwendig.
Das zweite Beispiel Ubertragt ein Objekt der Klagiecle |, das als Attribute
den Double-Wertenter und eine Referenz auf das Objékbint besitzt. Zwar
ist die Referenz auf den Speicherbereich variabel, doch ist die GroRe des Objekt

Point

durchaus bekannt. Daher ist diese Klasse der Speicherkategorie der konstal

ten Objekte zuzuordnen.
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class Circle {
public:
Circle (): radius (0.0){
center = new Point (0.0);

~Circle (){ delete center;}

void

serialize (Message_data& m) const {
m. insert k& center );
m. insert (radius );

}
void
deserialize (Message_data& m) {
m. extract ¢ center );
m. extract (radius );

}

private :
Pointx center;
double radius;

b
TPO_MARSHALL(Circle);

In diesem Fall handelt es sich um ein konstantes Objekt, da es eine feste Beziehung
zur KlassePoint  besitzt. Demnach ist das Speicherlayout zwar nicht linear, aber die
Grofe des Objekts aufgrund der trivialen Eigenschaft des Olpadite  bekannt.

Ein konstantes Objekt erfordert jedoch die Kapselung der zu Gbertragenden Daten
in einem Objekt der Klasdglessage _data . Die Festlegung der zu Ubertragenden
Attribute erfolgt innerhalb der Methodénsert  undextract

Sind die zu Ubertragenden Klassen entsprechend erweitert, gestaltet sich die Im-
plementierung der Kommunikation fir den Anwender sehr einfach. Im folgenden
Beispiel ist die Ubertragung eines Objekts der KleReimt dargestellt. Die Imple-
mentierung auf Senderseite lautet unter Angabe des Zielprozesses:

Particle p;
CommWorld.send(p, dest_rank);

Analog gestaltet sich die Seite des Empféngers folgendermal3en:

Status status ;
status =CommWorld.recv(p);

Container der STL kénnen ebenso einfach mit Hilfe von zwei Iteratoren versendet
werden. Die Angabe von Iteratoren erméglicht dabei auch ein Verschicken von Teil-
bereichen eines Containers. Das folgende Beispiel zeigt das Versenden eines Contai-
ners, der Objekte der Klasgwint beinhaltet:
vector <Point> vp;

CommWorld.send(vp.begin(),

vp.end (),
destination_rank );
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Um einen Container der STL zu empfangen, ist lediglich ein Iterator notwendig,
der den Einfligepunkt innerhalb des Containers definiert. Die Daten kénnen dabe
in einem bereits bestehenden Container empfangen werden, wobei die beinhaltete
Daten Uberschrieben werden, oder mit Hilfe eines Einflgeiterators, der den notwen
digen Speicherbedarf automatisch bestimmt, in einen leeren oder an das Ende ein
bestehenden Containers eingeflgt werden. Das folgende Beispiel zeigt beide Variar
ten:

vector<Point> vp1(x);
vector<Point> vp2;

/I vpl must provide enough space
CommWorld.recv(vpl.begin());

CommMWorld.recv(tpo_back_insert_iterator (vp2));

Beide Beispiele zeigen den Modus der blockierenden Punkt-zu-Punkt-Kommuni-
kation. Daneben unterstitzt TPO++ auch die in MPI verwendeten Kommunikations-
modi einer asynchronen (nicht-blockierenden) oder kollektiven Kommunikation.

Insgesamt ermdglicht TPO++ unter Verwendung der generischen Programmierun
eine einfache Ubertragung von Objekten jeglicher Art und den Datenstrukturen del
STL. Das Konzept der Speicherkategorien realisiert dabei eine effiziente Kommu-
nikation von Objekten. Die Semantik des darunterliegenden Standards MPI wird in
sinnvollstem MalRRe erhalten, um den Wechsel eines Anwenders von MPI auf TPO+
moglichst unkompliziert zu gestalten.
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Die im vorherigen Kapitel vorgestellten Bibliotheken zeigen mehrere mégliche An-
sétze zur Umsetzung einer parallelen Ein-/Ausgabe. Bevor jedoch eine Bewertung
dieser Bibliotheken vorgenommen werden kann, sollen im folgenden Abschnitt zu-
nachst die Anforderungen erdrtert werden, die an eine objektorientierte Schnittstelle
zur parallelen Ein-/Ausgabe gestellt werden miissen. Die Analyse der einzelnen An-
satze wird im zweiten Abschnitt die bestehenden Defizite zeigen, aus denen sich die
im letzten Abschnitt dieses Kapitels dargestellten Ziele ableiten.

4.1 Anforderungen

Die vorliegende Arbeit beschaftigt sich mit der Konzeption und Implementierung ei-
ner objektorientierten Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe. Damit motiviert sie
sich aus den beiden Bereichen der Objektorientierung und der Parallelisierung. Die
Anforderungen der Objektorientierung liegen einerseits in edtgektorientierten
Modellierungder Schnittstelle, andererseits in der Nutzung objektorientierter Tech-
niken zur Vereinfachung d@&edienbarkeitim Mittelpunkt der Parallelisierung ste-

hen neben dePortabilitat der Schnittstelle eine effiziente Speicherung der Objekte
und die Unterstitzung einEunktionalitat die sich an géngigen Standards orientiert.
Die folgenden Unterabschnitte gehen nun naher auf diese vier Anforderungen ein.

4.1.1 Objektorientierung

Die Anforderungen seitens der Objektorientierung liegen in erster Linie in der Mog-
lichkeit, beliebige objektorientierte Datenstrukturen auf einen Festspeicher zu tber-
tragen. Wahrend die gangigen Standards zur parallelen Ein-/Ausgabe lediglich die
Ubertragung von Basisdatentypen und zusammengesetzten Strukturen ermoglichen,
muss ein objektorientierter Ansatz neben statischen und dynamischen Relationen
zwischen Objekten auch die Datenstrukturen der ,Standard Template Library* (STL)
unterstutzen.

Weiterhin sollte der Vorteil der Vereinfachung der Schnittstelle fir den Anwender
durch die Objektorientierung genutzt werden. Dabei kann sowohl die Verwendung
aus Sicht des Benutzers als auch die Implementierung innerhalb der Schnittstelle ver-
einfacht werden. Dies kann einerseits durch eine klare Strukturierung der Methoden,
andererseits durch die Verwendung bekannter Sprachmittel der Programmiersprache
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erreicht werden. Letztere sind im Falle von C++ z.B. die Uberladung, das Parametri-
sieren von Klassen, die Verwendung der STL oder die Vorgabe von Standardwerte
(engl. default argument).

Ein weiteres Mal3 fiir die Gite einer objektorientierten Schnittstelle ist der Grad
der Wiederverwendbarkeit, der sich z.B. aus der Haufigkeit der Verwendung einzel-
ner Klassen oder Methoden innerhalb der Schnittstelle ergibt. Darliber hinaus sint
die Mdoglichkeiten der Erweiterbarkeit und Wartbarkeit zu analysieren.

4.1.2 Bedienbarkeit

Neben der gerade dargestellten Vereinfachung der Schnittstelle durch einen objek
orientierten Ansatz gibt es weitere Faktoren, die die Anwendung einer Schnittstelle
vereinfachen kénnen. Gerade im Bereich der kollektiven Datenzugriffe sind oft zahl-
reiche zusatzliche Berechnungen notwendig, die zu einem hdchst unubersichtliche
Quelltext fuhren kénnen. Viele dieser Berechnungen gestalten sich sehr generisct
so dass sie implizit durch die Schnittstelle durchgefiihrt werden kénnen und dami
die Zahl der Quelltextzeilen reduziert werden kann. Eine Automatisierung ist jedoch
nur moglich, wenn die zur Berechnung notwendigen Informationen dem System be:
kannt sind. Die Schnittstellen zur parallelen Ein-/Ausgabe sind daher auch danach z
bewerten, wie Metainformationen zu dieser Art der Vereinfachung genutzt werden.

Die Entwicklungskosten einer Anwendung hangen proportional von der fir sie
aufgewendeten Zeit ab. Durch eine Produktivitétssteigerung des Entwicklers kant
eine Senkung dieser Kosten erzielt werden. Eine letzte Anforderung an eine Schnitt
stelle liegt daher in der Maximierung ihrer Produktivitat. Unter der Annahme, dass
ein geringerer Programmieraufwand zu einer gesteigerten Transparenz und damit z
einer hoheren Produktivitat fiihrt, bietet sich als Maf3stab hierfiir die Zahl der Quell-
textzeilen (engl. lines of code) an. Den Vergleichsindex stellt bei der Bewertung der
einzelnen Schnittstellen der prozedurale Standard MPI-1O dar.

4.1.3 Portabilitat und Effizienz

Kapitel 2 stellte eine Reihe von Entwicklungen in den Bereichen der parallelen
Rechner- und Festspeicherarchitekturen vor. Die Kombination der unterschiedlicher
Auspragungen fiihrte in den letzten Jahren zu einer Vielfalt von Héchstleistungsrech
nern. Da es fiir eine neu entwickelte Schnittstelle besonders wichtig ist, eine weite
Verbreitung anzustreben, stellt die Portabilitéat eine der wichtigsten Anforderungen
dar. Man unterscheidet dabei einerseits die Portabilitét der Schnittstelle selbst, and
rerseits die Portabilitat der Daten, die mit der Schnittstelle generiert wurden. Ein weit
verbreiteter Einsatz kann schlieRlich nur erfolgen, wenn beide Faktoren gleichzeitic
unterstutzt werden.
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Die Portabilitat der Schnittstelle sollte auf nahezu alle Architekturen ohne An-
passung der Implementierung erreicht werden kdnnen. Dies impliziert gleichzeitig
die Portabilitat der parallelen Ein-/Ausgabe der Anwendung. In diesem Zusammen-
hang ist auch eine moglichst starke Unabhéngigkeit des Quelltextes von Compilern
zu fordern. Da die Portierung von Daten eher eine Anforderung an die Funktionalitat
der Schnittstelle darstellt, soll sie erst im entsprechenden Unterabschnitt behandelt
werden.

Das Ziel einer Parallelisierung liegt im Grunde in der Beschleunigung der Ausfiih-
rungszeit einer Anwendung. Daher ist eine moglichst effiziente Implementierung der
Schnittstelle anzustreben, die einen hohen Datendurchsatz erreicht. Dartber hinaus
sollte die Schnittstelle leichtgewichtig sein, um den Speicherverbrauch der Anwen-
dung geringstmoglich zu erhéhen.

4.1.4 Funktionalitat

Der Funktionsumfang einer Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe sollte dem Um-
fang des weit verbreiteten Standards MPI 2 folgen. Dieser sehr umfangreiche Stan-
dard setzt sich aus vier Teilbereichen zusammen, aus denen sich die folgenden An-
forderungen ergeben.

Das Dateimanagement von MPI 2 ermdglicht neben einfachen Operationen, wie
z.B. dem Offnen und SchlieRen von Dateien, auch Funktionen zur Verwaltung der
Dateien, z.B. das Setzen von Zugriffsrechten. Die Anforderungen an eine Schnitt-
stelle liegen hier zumindest in der Unterstiitzung der einfachen Funktionen.

Die Datenzugriffsfunktionen bilden den zweiten und gleichzeitig umfangreichsten
Teilbereich, der in MPI 2 aus insgesa#tt Funktionen besteht. Sie bestimmen den
Ubertragungsmodus der Daten, wie z.B. eine einfache oder kollektive Operation.
Der wesentliche Unterschied zwischen einer sequentiellen und einer parallelen Ein-
/Ausgabe liegt im gleichzeitigen Zugriff mehrerer Prozesse auf eine Datei. Diese
kollektiven Zugriffe bilden daher die Mindestanforderung an eine Schnittstelle zur
parallelen Ein-/Ausgabe.

Die grundlegenden Funktionen zur parallelen Ein-/Ausgabe sind mit den ersten
beiden Teilen bereits abgedeckt. Gerade im parallelen, wissenschaftlichen Rechen
ist die Ausfihrung einer Operation auf nur einem Teilbereich der Daten haufig not-
wendig. Aus diesem Grund unterstitzt MPI 2 zusatzlich Funktionen zur Partitionie-
rung der Daten auf die einzelnen Prozessoren. Die Bewertung einer Schnittstelle zur
parallelen Ein-/Ausgabe sollte darum auch die Unterstiitzung der Partitionierung von
Daten berlcksichtigen.

Der letzte Teilbereich ergibt sich aus der Existenz zahlreicher Unterschiede zwi-
schen den einzelnen Rechnerarchitekturen, z.B. in Bezug auf die Byte-Reihenfolge
(engl. endianess) oder Wortbreite der Prozessoren. Dadurch werden hohe Anforde-
rungen an die Moglichkeit einer Portierung gespeicherter Daten von einer Architek-
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tur auf eine andere gestellt. Eine Konvertierung der Daten in ein architekturunabhén
giges Format geht meist zu Lasten der Effizienz der Anwendung. Es sollte daher in
Entscheidungsbereich des Benutzers liegen, ob er die Méglichkeiten der Portierun:
nutzt oder nicht.

Die vollstandige Unterstitzung des Funktionsumfangs von MPI 2 einerseits und
das Ziel des Erreichens einer hohen Effizienz andererseits stellen insgesamt hot
Anforderungen an die Entwickler einer Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe.

4.2 Beurteilung der Schnittstellen

Die im Kapitel 3 vorgestellten Schnittstellen zur parallelen Ein-/Ausgabe werden nun
gemal den im letzten Abschnitt angegebenen Anforderungen bewertet. Die Bindun
gen von MPI-IO an C++ wurden auf Grundlage der Implementierung ROMIO [91]
in der Versionl.2.5.1 untersucht. Die Schnittstelle HDF5 lag in der Version1.6.4

und OpenMPI in der Versioh.0 vor. Gemeinsame Entwicklungen des Argonne Na-
tionallabors und der Northwestern Universitat fihrten zu der Versiowon pNet-

CDF. Zusatzlich wurde zur Bewertung die angegebene Literatur herangezogen.

4.2.1 Objektorientierung

Die Grundlage zur Bewertung der Schnittstellen bildet eine Implementierung des
prozeduralen MPI-10. Eine Ubertragung objektorientierter Datenstrukturen erfordert
daher die Umsetzung der Objekte auf das Typsystem von MPI-IO. HDF5 und pNet-
CDF verwenden ein eigenes, arrayorientiertes Typsystem, das aus Basisdatentyp
besteht. Zu jedem Datentyp von MPI existiert ein korrespondierender Datentyp. Die-
se 1:1-Umsetzung fUhrt daher zu keiner Vereinfachung der Schnittstelle und ermég
licht lediglich die Ubertragung zusammengesetzter Datenstrukturen. Das jeweils un
terstitzte Dateiformat HDF bzw. NetCDF speichert zur typsicheren Wiederherstel-
lung der lediglich zusammengesetzten, statischen Struktur zusatzliche Informatio
nen, die jedoch vom Benutzer zusatzlich angegeben werden miissen. OpenMPI ur
die C++-Bindungen von MPI-IO verwenden ebenfalls das Typsystem von MPI-IO.
Die Kapselung der Objekte in Klassen ist zwar bei OpenMPI mdglich, doch mus-
sen innerhalb der Klassen entweder Basisdatentypen oder Datentypen von MPI-I(
verwendet werden. Dariiber hinaus speichert keine der beiden Schnittstellen Strul
turinformationen, so dass die bei einem Lesevorgang notwendige Wiederherstellun
von objektorientierten Datenstrukturen nicht moglich ist.

Von einer objektorientierten Schnittstelle kann daher in keinem der Félle gespro-
chen werden. Dem Anwender stehen lediglich Funktionen zur Verfiigung, die eine
Ubertragung einfacher zusammengesetzter Datenstrukturen erméglicht. Die Untel
stutzung sowohl statischer als auch dynamischer Objekte, die durch Aggregatior
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Assoziation oder Komposition entstanden sind, oder der Datenstrukturen der STL ist
folglich ebenso wenig gegeben.

Eine Wiederverwendbarkeit ist damit lediglich bei statischen Strukturen méglich.
Wird nur ein einziger Teil der Struktur verandert, muss somit eine neue Struktur de-
finiert werden. Dies ist bei allen Schnittstellen der Fall und erfordert einen hohen
zusatzlichen Programmieraufwand, der zu einer schlechten Wartbarkeit der Anwen-
dung fuhrt. Ein objektorientierter Ansatz kann diesen z.B. durch Verwendung von
Vererbungsbeziehungen vermeiden.

4.2.2 Bedienbarkeit

Die Bedienbarkeit und Transparenz fir den Benutzer hdngen sowohl von der Struktur
des Programms als auch vom Grad der Automatisierung einzelner Rechenvorgange
ab. Die Programmestruktur unter Verwendung der C++-Bindungen von MPI-10 und
von OpenMPI gestaltet sich sehr untibersichtlich, da die Definition einer Datenstruk-
tur, die Generierung einer daraus deklarierten Sicht und die Programmierung der
Ein-/Ausgabe an nahezu beliebiger Stelle im Quelltext durchgefiihrt werden kén-
nen. Im Gegensatz dazu befinden sich die genannten Programmteile bei HDF5 und
pNetCDF an wohl definierten Textstellen. Sie werden unter Angabe des jeweiligen
Programmiermodus klar unterschieden. Dadurch erhalt der Quelltext eine bessere
Struktur und gestaltet sich fir den Anwender Ubersichtlicher. Die Zusammensetzung
einer komplexeren Datenstruktur aus einzelnen Basisdatentypen fiihrt trotz dieser
Trennung jedoch schnell zu einer unlibersichtlichen Programmierung.

Eine Automatisierung interner Berechnungen, z.B. von Offsets innerhalb einer Da-
tei, wird hingegen in keiner der genannten Schnittstellen verwendet. Der gesamte
Programmieraufwand liegt folglich beim Programmierer selbst, wodurch die Uber-
sichtlichkeit des Quelltextes weiter verschlechtert wird. Bemerkenswert ist, dass von
HDF5 trotz der Fllle an Metadaten, die generiert werden, keine Mechanismen zur
Automatisierung unterstiitzt werden. Mit Hilfe der Informationen tber die verwen-
deten Datenstrukturen ware es ein Leichtes, diverse Berechnungen vom Benutzer
fern zu halten.

Letzlich ermdglicht eine bessere Bedienbarkeit auch eine héhere Produktivitat des
Anwenders. Anhand des Kriteriums der Quelltextzeilen erfolgte eine Bewertung der
Schnittstellen im Vergleich mit dem Standard MPI, deren Ergebnis sich auch aus den
in Kapitel 3 vorgestellten Beispielprogrammen ableiten Iasst: Jede der verwendeten
Schnittstellen erfordert mindestens genauso viele Quelltextzeilen wie MPI und fihrt
damit definitionsgemaf nicht zu einer Steigerung, sondern eher zu einer Reduktion
der Produktivitat.
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4.2.3 Portabilitat und Effizienz

Die Parallelisierung der Ein-/Ausgabe erfolgt in allen vorliegenden Féllen unter Ver-
wendung von MPI-10. Da es sich hierbei um einen weit verbereiteten Standard han
delt, fur den auf nahezu jeder parallelen Rechnerarchitektur eine Implementierung
existiert, ist die Portabilitat der Schnittstellen insgesamt akzeptabel. Zwar gibt es
hin und wieder spezielle Implementierungen, die auf eine Architektur genau zuge-
schnitten sind und damit die Leistung eines Standards Ubertreffen. Doch geht de
Trend insgesamt weg von Spezialldsungen und hin zum Zusammenschluss von Sta
dardkomponenten (engl. Cluster), fur die meistens bereits eine Implementierung vol
MPI-10 vorliegt.

Der Vorteil der Portabilitat wird jedoch durch den Nachteil der beschrénkten Leis-
tung relativiert. Die Effizienz einer auf MPI-1O basierenden Schnittstelle kann im
besten Fall die maximale Leistung von MPI-IO erreichen. Die mangelnde Unter-
stiitzung der Ubertragung von Objekten ermdglicht sowohl den C++-Bindungen von
MPI-10 als auch OpenMPI im Vergleich zu den anderen Schnittstellen die hdchst-
mogliche Leistung. Angesichts dieses Mangels ist das Ergebnis jedoch nicht befriedi
gend und daher als neutral einzustufen. Im Vergleich von pNetCDF und HDF5 zeigt
sich der hohe Zusatzaufwand beider Schnittstellen, der durch die Umsetzung der ve
wendeten eigenen Datenstrukturen auf Datentypen von MPI-IO entsteht. In beidel
Fallen reduziert dies die Leistung der Schnittstelle im Vergleich zu MPI-10. Jedoch
erzielt pNetCDF dabei eine deutlich bessere Leistung, da ein lineares Speicherlayol
verwendet wird, das die Daten in einer zusammenhéngenden Form an MPI-1O wei
tergibt. Haufige Kommunikation zwischen den Prozessen, interne Dateikopfzugriffe
und eine hierarchische Dateistruktur verweisen in diesem Vergleich die Effizienz von
HDF5 auf den letzten Platz. Das hohe Mal3 an Flexibilitdt geht damit zu Lasten der
Leistung, wie auch andere Studien beweisen([54, 55, 79].

4.2.4 Funktionalitat

Der Funktionsumfang der betrachteten Schnittstellen orientiert sich grétenteils an
Standard MPI-10. OpenMPI, HDF5 und die C++-Bindungen von MPI-10 unterstit-
zen den vollen Funktionsumfang von MPI-IO. Es ist anzumerken, dass HDF5 die
Unterscheidung der einfachen und kollektiven Funktionen unter Verwendung von
Ubergabeparametern durchfiihrt. Der Funktionsumfang wird dadurch jedoch nich
beeintrachtigt. Als einzige Schnittstelle weist pNetCDF ein Defizit auf, da keine
asynchrone Ein-/Ausgabe unterstitzt wird.

Die Partitionierung der Daten erfolgt bei OpenMPI und den C++-Bindungen auf
die bereits in Kapitel 2 vorgestellte Art. Sowohl HDF5 als auch pNetCDF verwenden
zur Aufteilung der Daten jedoch Abstande (engl. offset) und die Angabe eines Teil-
bereichs innerhalb des betrachteten Datensatzes. Dieser Teilbereich wird mit Hilfe
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Anforderung MPI-C++ | pNetCDF | HDF5 OpenMPI
Objektorientierung
- Design o] - - +
- Objektibertragung - - - -
- dynamische Objekte/STL - - - -
- Strukturinformationen - 0 0 -
- Wiederverwendbarkeit/

Wartbarkeit - - - -
Bedienbarkeit
- Strukturierung - 0 o] -
- Automatisierung - - - -
- Produktivitat 0 - - 0
Portabilitat und Effizienz
- Portabilitat + + + +
- Effizienz o] - 0 o]
Funktionalitat
- Funktionsumfang + 0 + +
- Datenportierung +
Bewertung (max. 24) 9 7 9 10

+
+
+

Tabelle 4.1: Bewertung der unterschiedlichen Schnittstellen

eines zu definierenden Arrays festgelegt und kann anschlieRend exklusiv vom ver-
wendeten Prozess bearbeitet werden. Die notwendigen Angaben sind vom Benutzer
zu ermitteln und fihren dazu, dass sich die Partitionierung der Daten insgesamt als
aulerst aufwandig darstellt.

Die Mdoglichkeit einer Portierung der Daten ist bei allen Schnittstellen gegeben.
OpenMPI und die C++-Bindungen von MPI-10 verwenden dazuedéesrnal32 -
Format, um die Daten problemlos zwischen 32-Bit-Architekturen zu portieren. Eben-
so unproblematisch gestaltet sich die Portierung bei pNetCDF und HDF5, da beide
Schnittstellen das jeweils eigene architekturunabhéngige Dateiformat NetCDF bzw.
HDF verwenden.

4.2.5 Zusammenfassung

Eine Zusammenfassung der Bewertungen der einzelnen Schnittstellen anhand der
aufgestellten Anforderungen in Abschiitt}d.1 enthalt Talpelle 4.1. Zwar bestehen vie-
le Bereiche, wie z.B. die Portabilitat und die Funktionalitat, in denen die gestellten
Anforderungen ganz oder teilweise erfullt werden. Doch bilden die objektorientier-
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ten Merkmale die Anforderungen héchster Prioritat. Diese kdnnen jedoch von keinel
der beschriebenen Schnittstellen erfiillt werden. Damit ist die Konzeption und Imple-
mentierung einer neuen, objektorientierten Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgab
erforderlich, deren Zielsetzung im folgenden Abschnitt erlautert wird.

4.3 Zielsetzung der Arbeit

Die Entwicklung einer objektorientierten Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe
sollte in erster Linie die im letzten Abschnitt aufgezeigten Mangel bestehender An-
satze beheben und den aufgestellten Anforderungen vollstandig gentigen. Um dies
Ziel zu erreichen missen die folgenden vier Probleme gelost werden:
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Die Losung dieses Teilproblems erfordert die Entwicklung von Mechanismen,
die eine Ubertragung objektorientierter Datenstrukturen auf einen Festspei-
cher ermdglichen. Die Objekte sollen dabei in jeder Art von statischer oder
dynamischer Beziehung zueinander stehen kénnen. Eine Implementierung de
Schnittstelle in der Sprache C++ erfordert dariiber hinaus die Unterstiitzung
der Datenstrukturen der STL.

Weiterhin ist ein Design zu entwickeln, das die bisherige prozedurale Schnitt-
stelle der Ein-/Ausgabe hinter einem objektorientierten Modell vor dem An-

wender verbirgt. In Verbindung mit dem Einsatz objektorientierter Sprachmit-

tel wird es dem Anwender dann mdglich, die parallele Ein-/Ausgabe auf eine
sehr einfache Art und Weise zu formulieren. Dies erhoht die Ubersichtlichkeit
und damit auch die Wartbarkeit der Programmierung.

Zur Wiederherstellung objektorientierter Datenstrukturen sind Typinformatio-
nen notwendig. Es ist daher ein effizienter Mechanismus zum Speichern unc
Lesen dieser Strukturinformationen zu finden und zu implementieren. Idea-
lerweise kénnen diese Informationen vor dem Anwender verborgen ermittelt
werden, um dessen Zusatzaufwand zur Speicherung von Objekten zu minimie
ren.

. Verbesserung der Bedienbarkeit

Die Zusammensetzung einer Datenstruktur aus Basisdatentypen fiihrt zu set
unubersichtlichen und damit fehleranfélligen Programmen. Die Vorgehenswei-
se zur Bildung einer objektorientierten Datenstruktur muss daher objektorien-
tierten Mal3staben angepasst werden. Dadurch ergeben sich zwei weitere Ziel
Die zur Umsetzung der parallelen Ein-/Ausgabe notwendigen Erweiterungen
mussen zum einen innerhalb der zu Ubertragenden Klasse und zum anderen fi
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den Anwender in einer mdglichst kompakten Form darstellbar sein. Mecha-
nismen zur Automatisierung von Berechnungen, die innerhalb der Schnittstel-
le durchgefuhrt werden, sollen den Programmierer dabei zusétzlich entlasten.
Beide Ansétze fiihren zu einer besseren Ubersichtlichkeit und héheren Pro-
duktivitat, da sich im Zuge der Zentralisierung der Datenstrukturen bzw. Inter-
nalisierung der Mechanismen in die Schnittstelle die Zahl der Quelltextzeilen
deutlich reduzieren l&asst.

. Portabilitéat und Effizienz

Ein weit verbreiteter Einsatz der Schnittstelle kann nur durch eine hohe Porta-
bilitat erzielt werden. Nur die Entkopplung von einer bestimmten Architektur
ermdglicht es, auch zukinftige Rechnerarchitekturen weitestgehend zu unter-
stutzen. Daher ist fur die Schnittstelle eine Architektur zu entwickeln, die eine
maoglichst hohe Portabilitat ermdglicht.

Damit die Schnittstelle Gberhaupt im parallelen wissenschaftlichen Rechnen
eingesetzt wird, ist gleichzeitig eine im Vergleich zu anderen Schnittstellen
sehr hohe Leistung anzustreben.

. Funktionalitat

Die Funktionalitat der Schnittstelle soll sich an dem gangigen Standard MPI-
IO orientieren. Damit wird den Benutzern dieser Bibliothek ein Umstieg auf
die objektorientierte Schnittstelle erleichtert. Die Schwierigkeit liegt nun dar-
in, diesen sehr hohen Funktionsumfang mit einer méglichst tbersichtlichen
Schnittstelle in Einklang zu bringen.

Zur Forderung der Verbreitung der Schnittstelle ist es notwendig, dass nicht
nur die Schnittstelle, sondern auch die Daten selbst portabel sind. Ein weite-
res Ziel liegt daher in der Entwicklung eines Mechanismus zur architektur-

unabhéngigen Speicherung objektorientierter Datenstrukturen. Die Umwand-
lung der Daten in ein solches Format sollte jedoch die Leistungsfahigkeit der
Schnittstelle nur minimal beeintrachtigen.
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A ship in port is safe, but that is not what ships are for.
Sail out to sea and do new things.
Grace Murray Hopper

Ausgehend von den in Kapife] 4 aufgestellten Anforderungen an eine objektorien-
tierte Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe wird in diesem Kapitel deren Entwurf
beschrieben. Der Aufbau verfolgt dabei die in Kapjtel 4.3 aufgestellten Ziele und
gliedert sich in die vier Abschnitte Uber objektorientierte parallele Ein-/Ausgabe,
Verbesserungen der Bedienbarkeit, Portabilitdt und Effizienz der Schnittstelle und
Funktionalitat.

5.1 Objektorientierte parallele Ein-/Ausgabe

Wichtige Aspekte einer objektorientierten parallelen Ein-/Ausgabe bilden die Bereit-
stellung einer objektorientierten Schnittstelle fir den Anwender und die bidirektio-
nale Ubertragung von objektorientierten Datenstrukturen zwischen dem Arbeitsspei-
cher und dem Festspeicher. Neben der Ubertragung selbst und der dafiir notwendigen
Speicherung von Strukturinformationen stellt auch die Vereinfachung der Schnittstel-
le unter Verwendung objektorientierter Techniken einen wesentlichen Aspekt dar.
Die folgenden drei Abschnitte beschreiben die dafiir notwendigen zentralen Konzep-
te von TPO-I0.

5.1.1 Ein-/Ausgabe von objektorientierten Datenstrukturen

Die Konzeption einer portablen Schnittstelle fihrte zu dem Ergebnis, dass TPO-10
auf den weit verbreiteten Standard MPI-IO aufsetzen sollte. Dadurch ergibt sich
fur die Ubertragung der objektorientierten Datenstrukturen das Problem, dass ei-
ne Transformation der Objekte auf einfache Datenstrukturen vorgenommen werden
muss, die auch von der prozeduralen Schnittstelle MPI-IO verarbeitet werden koén-
nen. Dieses Umsetzungsproblem wurde fir die Kommunikation von Objekten be-
reits in TPO++ geldst. Bei der Konzeption der Ein-/Ausgabe objektorientierter Da-
tenstrukturen ist daher zu prufen, inwiefern diese Losung wiederverwendet werden
kann. In Kapite] 3.3 wurde die Vorgehensweise von TPO++ zur Kommunikation ob-
jektorientierter Datenstrukturen bereits umfasssend beschrieben.
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Grundvoraussetzung fur den Erfolg dieser Vorgehensweise ist jedoch die Kennt
nis aller Kommunikationspartner tber die Struktur des Objekts. Die Unterscheidung
von TPO++ in die drei Speicherkategorigivial, konstantundvariabel zeigt, dass
die Struktur nur bei letzterer vor der Kommunikation den beteiligten Partnern nicht
bekannt ist und daher anderweitig ermittelt werden muss.

Ein Versuch der Ubertragung dieser Konzepte auf die objektorientierte paralle-
le Ein-/Ausgabe zu Ubertragen, gelingt nur bedingt. Denn die zur Speicherung de
Objekte notwendige Serialisierung unter Verwendung der Mechanismen von TPO++
ermdglicht zwar die Persistenz dieses Datenstroms auf einem Festspeicher, sie i
aber nur scheinbar erfolgreich. Das Problem liegt in der Terminierung der Anwen-
dung und dem damit verbundenen Verlust der Strukturinformationen eines Objekts
Genau auf diese Strukturinformationen wird in TPO++ bei der Kommunikation im
Gegensatz zu anderen Kommunikationsbibliotheken aus Effizienzgriinden verzichte
da der Datenaustausch zwischen den Prozessen lediglich zur Laufzeit einer Anwer
dung stattfindet und somit eine zusétzliche Ubertragung von Strukturinformationen
nicht notwendig ist. Die parallele Ein-/Ausgabe hingegen bendtigt diese Informatio-
nen, da ansonsten ein zu einem spéateren Zeitpunkt durchgefuhrter Einlesevorgar
der Daten in Abhangigkeit von der Speicherkategorie des Objekts zu einem Fehle
fuhren kann. Eine triviale Datenstruktur ist zwar bereits bei der Initialisierung der
Anwendung bekannt, die Struktur im Speicher verteilter Objekte konstanter und va-
riabler GroRe muss allerdings zu Laufzeit erst wiederhergestellt werden, bevor eir
Lesevorgang erfolgreich sein kann. Dazu ist es jedoch notwendig, entsprechend
Strukturinformationen der Objekte ebenfalls persistent zu machen, um auch nac
Beendigung einer Anwendung ein Objekt rekonstruieren zu kénnen.

Bei der Konzeption von TPO-IO wurde daher neben einer Wiederverwendung
des Serialisierungs- und Deserialisierungsmechanismus von TPO++ als Basis di
Erweiterung dieses Konzepts um eine effiziente Verwaltung von Strukturinformatio-
nen vorgenommen. Damit sind alle objektorientierten Datenstrukturen mit TPO-10
mittels Schreibvorgang auf einen Festspeicher tbertragbar und mittels Lesevorgan
rekonstruierbar. Das Ablaufschema eines Schreib- und Lesevorgangs von Objekte
ist in Abbildung[5.] dargestellt. Bei einem Schreibvorgang wird das gesamte Ob-
jekt durch die Serialisierung in einen einheitlichen Datenstrom transformiert. Die zur
Wiederherstellung des Objekts bendtigten Informationen werden dabei extrahiert un
zusatzlich abgespeichert. Ausgangspunkt bei einem Lesevorgang ist ein initialisier
tes Objekt, das eine fir die zu lesenden Daten noch nicht passende Struktur besit:
Diese wird durch Einlesen und Verwenden der Strukturinformationen erfolgreich re-
konstruiert. AnschlieRend kann die Deserialisierung des Datenstroms durchgefuhi
werden, und das Objekt ist vollstandig wiederhergestellt. Die detaillierte Konzepti-
on der Vorgehensweise zur Erstellung und Verwendung von Strukturdaten wird im
folgenden Abschnitt erlautert.

Neben der Kommunikation objektorientierter Datenstrukturen bietet TPO++ auch
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Anwendungsebene TPO-10 Dateiebene

Schreibvorgang

Byte-Strom

Objekt o
Serialisierung

L7

Struktur

Lesevorgang

Struktur

Objekt

Deserialisierung

7 Festspeicher

Abbildung 5.1: Schematischer Ablauf der Ein-/Ausgabe von objektorientierten
Datenstrukturen. Die Kombinationen aus Serialisierungsmechanismus und Struk-
turdaten beim Speichern (oben) bzw. aus Deserialisierungsmechanismus und
Strukturdaten beim Lesen (unten) ermdglichen eine effiziente Ein-/Ausgabe.

die Moglichkeit der Kommunikation von Standard-Datenstrukturen wie Feldern und

Listen. Speziell in C++ sind dies die Datenstrukturen der Standard-Bibliothek STL,

wie Vektoren und Listen. TPO-1O unterstiitzt dieses Konzept und stellt dem Benut-
zer entsprechende Schnittstellen zur Verfigung. Innerhalb von TPO-IO erfolgt dann
eine Umsetzung des Konzepts mit Strukturinformationen auf die Realisierung von
TPO++. Ein Iterator-Konzept vereinheitlicht dabei die Verwendung der Standard-

Datenstrukturen, indem jeweils ein Start- und ein Endeiterator die Datenstruktur be-
schreiben. Das Konzept ermdglicht damit auch die Speicherung von Teilmengen ei-
ner gesamten Datenstruktur, die z.B. bei kollektiven Zugriffen haufig auftreten.

5.1.2 Speicherung von Strukturinformationen

Die parallele Ein-/Ausgabe objektorientierter Datenstrukturen erfordert einen zuséatz-
lichen Aufwand fur die Speicherung von Strukturinformationen. Um eine méglichst
hohe Effizienz zu erreichen, ist es daher notwendig, bei der Entwicklung von TPO-IO
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5 Entwurf einer objektorientierten Schnittstelle

geeignete Konzepte fur diese Speicherung zu finden.

TPO-1O erreicht dies durch zwei Mechanismen: Zum einen durch die Minimie-
rung der Anzahl zusétzlich zu speichernder Strukturdaten und zum anderen durc
die Rekonstruktion der Struktur wahrend des Deserialisierungsprozesses zur Lau
zeit. Die zusétzlichen Informationen beschranken sich dabei aufedasntébjekt,

z.B. dessen Lange und die Anzahl der in der Datei gespeicherten Objekte. Weil dies
Informationen jedoch nicht ausreichend sind, um Objekte aller Speicherkategorier
rekonstruieren zu kénnen, wird der zweite Mechanismus benétigt. Dieser speicher
Informationen Uber diennereStruktur des Objekts, also die Struktur aller innerhalb
des Objekts verwendeten Attribute. Die Umsetzung dieses Mechanismus ist dabe
Aufgabe des Benutzers, der innerhalb der Anwendung eine leere Objektstruktur ge
neriert, die dann zur Laufzeit mit den gelesenen Daten gefullt wird.

Das Konzept von TPO-IO nimmt somit eine Kategorisierung der Strukturinfor-
mationen vor und trennt dariiber hinaus den Ort, an dem diese Daten gespeiche
werden, von dem Ort der eigentlichen Daten ab. Hintergrund ist zum wiederholten
Mal die Effizienz der Schnittstelle. Die Informationen der inneren Struktur werden
zusammen mit den Objektdaten gespeichert und diesen in der Datei vorangestell
Dadurch kann das Objekt zusammen mit den Strukturinformationen als Ganzes ge
lesen werden, und es miissen keine weiteren Lesevorgange durchgefiihrt werden. C
Bindelung zu einem grofRen Datenzugriff steigert die Effizienz deutlich im Vergleich
zu mehreren kleinen Zugriffen.

Bei den Informationen Gber das gesamte Objekt ist diese Losung jedoch nicht rea
lisierbar, da die Informationen verfligbar sein musdmvor ein Objekt tUberhaupt
gelesen werden kann. Sind die Informationen und die Objektdaten in derselben Date
gespeichert, missten zahlreiche Zugriffe auf die Datei erfolgen, da die Informatio-
nen uber die gesamte Datei verteilt wéren (siehe Bbb. 5.2 oben). Zusétzlich misste
an einer vordefinierten Stelle in der Datei die Startpunkte aller Objekte abgespei:
chert sein, damit das System die Strukturinformation tiberhaupt finden kann. Diese
Ineffizienz begegnet TPO-IO durch eine Trennung der Informationen von den Ob-
jektdaten. Physikalisch werden die beiden Datenstrome durch Verwendung einer se
paraten Metadatei getrennt, in welcher die Strukturinformationen abgelegt werden
Die Metadatei wird dann in einem einzigen Aufruf eingelesen (siehe [Abp. 5.2 un-
ten), und TPO-IO berechnet intern aus den Daten die Startpunkte der Objekte. Ein
zusatzliche Speicherung dieser Daten wird damit hinfallig, wodurch die Effizienz der
Schnittstelle erhéht wird.

Aufgrund der geringen GrélRe der Metadaten kdnnen die Dateien in vielen Fallen
von den verwendeten Dateisystemen in einem Cache vorgehalten werden, so da
wiederholte Zugriffe auf die Daten sehr schnell durchgefihrt werden kénnen. Ein
weiterer Vorteil der Trennung der Daten liegt darin, dass es keine Uberlappung vor
Metadaten und Objektdaten geben kann, die z.B. durch eine VergréRerung der An
zahl von Strukturinformationen in einer gemeinsamen Datei entstehen wirde. Die
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Abbildung 5.2: Die Trennung von Objekt- und Metadaten ermdglicht es, viele klei-
nere Zugriffe (oben) in einem einzigen groReren Zugriff zusammenzufassen (un-
ten).

Grol3e einer separaten Metadatei kann hingegen ohne Auswirkungen auf die anderen
Daten verandert werden. Gerade bei den im parallelen wissenschaftlichen Rechnen
sehr haufig verwendeten kollektiven Zugriffen mehrerer Prozesse auf eine Datei ist
es sehr wichtig, dass die einzelnen Schreib- und Lesebereiche der Prozesse in einer
Datei einfach und damit schnell berechnet werden kénnen. Die Berlicksichtigung ei-
nes Headers in Form von Metadaten, die sich im Laufe einer Anwendung andern
oder andern kdnnen, erhéht diesen Aufwand und hat daher negative Auswirkungen
auf die Leistung der Schnittstelle.

Insgesamt fuhrt damit die Kombination aus der Speicherung weniger Informatio-
nen und der Erweiterung der Anwendung in Verbindung mit der Trennung der Meta-
daten von den Objektdaten zu einer effizienten L6sung des Problems der Wiederher-
stellung von Objekten. Darliber hinaus kann im Falle trivialer Objektstrukturen die
Effizienz noch gesteigert werden, da eine Erweiterung der Anwendung bei diesem
Speichertyp nicht notwendig ist.

Es ist anzumerken, dass durch die beiden Mechanismen die geschriebenen Da-
ten fest an die Anwendung gebunden werden und nicht von anderen Anwendungen
verwendet werden kdnnen. Dies ist jedoch bei den bestehenden Bibliotheken HDF5
und pNetCDF nicht anders. Der Fokus der Arbeit lag entsprechend dem Umfeld des
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Hoéchstleistungsrechnens auf einer moglichst effizienten Umsetzung und nicht auf de
Entwicklung einer Schnittstelle, die den Anwendungen die Persistenz ganzer Klas
senhierarchien (wie das in Java der Fall ist) oder der gesamten Anwendung selb:
inklusive deren Zustandes (wie von Checkpointing-Systemen durchgefihrt) ermdég:
licht. Die Flexibilitdét muss an dieser Stelle eindeutig hinter dem Aspekt der Leistung
zuriicktreten. Jedoch gibt es Mdglichkeiten, die Bedienbarkeit ohne nennenswerte
Leistungsverlust zu verbessern. Diese werden in Abs¢hnjtt 5.2 naher erlautert.

5.1.3 Vereinfachung der Schnittstelle

Der Einsatz von C++ als objektorientierter Programmiersprache erméglicht eine deut
liche Vereinfachung der Schnittstelle fir den Anwender. Neben der Nutzung spezi-
eller Techniken wie dem Uberladen, der Parametrisierung von Klassen durch Tem
plates und der Verwendung von Standardwerten bieten vor allem die Konventioner
der STL Mdglichkeiten zu einer einfacheren Schnittstelle fur den Benutzer. So fuhrt
in TPO-10 die Unterstitzung des Iteratorkonzepts der STL zur Vereinheitlichung der
Schnittstelle. Unabh&ngig vom verwendeten Datentyp erwartet die Schnittstelle da
bei vom Benutzer nur die Angabe von zwei Iteratoren des zu speichernden oder z
ladenden Speicherbereichs.

Neben diesen durch spezielle Techniken hervorgerufenen Vereinfachungen so
vor allem eine geeignete Abbildung der MPI-IO-Funktionen auf ein objektorien-
tiertes Klassenmodell der Schnittstelle deren Anwendung im Vergleich zu anderer
Bibliotheken deutlich vereinfachen. Die Konzeption von TPO-IO zur Abbildung und
Strukturierung der Klassen wird im nachsten Abschnitt dargestellit.

Zur Verdeutlichung des in diesem Abschnitt sehr theoretisch beschriebenen Ent
wurfs der Schnittstelle finden sich in den korrespondierenden Unterabschnitign 6.1..
und6.1.B des folgenden Kapitels einige Beispielimplementierungen der vorgestelltet
Konzepte.

5.2 Verbesserung der Bedienbarkeit

Die bereits in Abschnitf 2.5|3 dargestellen Quelltextbeispiele zeigen eines der Haupt
probleme von MPI-10 fir den Benutzer. Unubersichtliche Datenstrukturen und um-
fangreiche Parameterlisten der Methodenaufrufe, kombiniert mit oft notwendigen zu-
satzlichen Berechnungen fir Offsets in Dateien oder die Lange einer Datenstruktu
fuhren zu einem nahezu uniiberschaubaren und damit schlecht wartbaren Program
Diese Eigenschaften wirken sich darliber hinaus sehr stark auf die Produktivitét ei
nes Anwenders aus und erhéhen somit drastisch die Entwicklungskosten eines Prt
gramms.
Ein weiteres Ziel bei der Konzeption von TPO-IO lag daher in einer deutlichen

Verbesserung der Bedienbarkeit der Schnittstelle fiir den Benutzer. Neben der berei
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5.2 Verbesserung der Bedienbarkeit

in Abschnitt[5.1.B dargestellten Vereinfachung der Schnittstelle durch das Design
und der damit verbundenen Erhéhung der Transparenz fur den Benutzer soll die Be-
dienbarkeit durch zuséatzliche Malinahmen weiter erhéht werden. Dies sind die in den
folgenden Abschnitten dargestellten Bereiche der Automatisierung und der Nutzung
von Metadaten. Abschn[it5.2.3 versucht, die durch diese MaBnahmen zu erwartende
Steigerung der Produktivitat zu quantifizieren.

5.2.1 Automatisierung

Eine deutliche Verbesserung der Bedienbarkeit durch eine Automatisierung liegt in
diesem Zusammenhang immer dann vor, wenn dem Benutzer umstandliche und da-
mit zeitraubende Berechnungen oder die Angabe redundanter Informationen abge-
nommen werden kénnen. Dabei ist es wichtig, zwischen einer aus Sicht des Benut-
zers Uberflissigen, optimierbaren oder notwendigen Berechnung oder Information zu
unterscheiden. Das folgende Beispiel eines kollektiven Schreibvorgangs unter Anga-
be einer Datenpatrtitionierung soll dies demonstrieren:

/I generieren der Partitionierung (1,1,0,0,0,0)
MPI_Type_contiguous(2, MPI_INT, &contig);

extent =6« sizeof (int);
MPI_Type_create_resized(contig , 0, extent, & filetype )
MPI_Type_commit(&filetype);

/I oeffnen der Datei
MPI_File_open(MPI_COMM_WORLD, filename, MPI_MODE_CREATE | MPI_MODE_RDWR,
MPI_INFO_NULL, &fh);

/I setzen der Partitionierung
MPI_File_set_view(fh , 0, MPI_INT, filetype , " native ", MPI_INFO_NULL);

/I kollektives schreiben
MPI_File_write_all (fh, writebuf , bufcount, MPI_INT, &status);

/I schliessen der Datei
MPI_File_close(&fh);

In diesem Zusammenhang fiir den Benutzer Gberfliissige Angaben von Informatio-
nen waren z.B. in Zeilé5 die Parameter sowohl der Lange des Puffeugdount )
als auch des DatentypMPI_INT ), denn beide lassen sich aus dem lbergebenen
Pufferwritebuf  durch die Schnittstelle ermitteln. Die an einer anderen Stelle er-
mittelten Werte dieser beiden Variablen bedeuten demnach fir den Benutzer einen
zusatzlichen Programmieraufwand. In TPO-10 werden sdmtliche dieser in MPI-10
vorhandenen Parameter ermittelt und innerhalb der Schnittstelle berechnet. Diese Re-
duktion der Parameteranzahl fuhrt im direkten Schluss zu einer Erhéhung der Pro-
duktivitat.
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Das Beispiel zeigt die fur den Benutzer bei der Partitionierung von Daten sehr um-
sténdliche Vorgehensweise von MPI-10. In den Zeilen5 wird in aufwandiger Art
ein Schreibmuster der Gestalt0000 generiert, wobei eingé den zu beschreibenden
Bereich und ein® den zu Uberspringenden Bereich markiert. Das Konzept von TPO-
IO optimiert durch Abstraktion der Datenpartitionierung in der Klagsaw diese
fur den Benutzer sehr zeitintensive Erstellung einer Sicht. Dadurch entfallen zuséatz
lich in Zeile 12 die beiden Argumente DatentyMPI_INT ) und Datenreprasentati-
on (‘native” ). Letzteres wird aufgrund der Sicherstellung der Datenportierbarkeit
durch die Schnittstelle fest auf den Tgpternal32  gesetzt. Die Implementierung
des Beispiels in TPO-10 ist in Unterabschitt|6.2 dargestellt.

Insgesamt wird durch beide Optimierungen die Ubersichtlichkeit der Schnittstelle
und damit die Bedienbarkeit deutlich gesteigert. Es ware denkbar, dass dadurch eir
Reduktion der durch den Benutzer potentiell programmierbaren Fehler erzielt wird.
Die Stabilitat der Schnittstelle wirde zunehmen und die der darauf aufsetzenden An
wendungen folglich gesichert werden.

5.2.2 Nutzung von Metadaten

Damit eine Automatisierung von Berechnungen innerhalb der Schnittstelle Uberhaup
moglich ist, sind zusétzliche Informationen Uber die Datenstrukturen notwendig.
Diese erhalt die Schnittstelle aus den zur Verfliigung stehenden Metadaten. An diest
Stelle wird noch einmal die Relevanz der kleinen Metadatenmengen und der Tren
nung der Metadaten von den eigentlichen Daten deutlich. Beide Eigenschaften fiih
ren zu einer sehr effizienten Umsetzung der Automatisierung, da sie der Schnittstell
erlauben diese Informationen im Hauptspeicher vorzuhalten. Mehrfache Zugriffe er-
fordern damit keinen erneuten Ladevorgang vom Festspeicher. Die Anforderungel
an eine hohe Effizienz der Schnittstelle kdnnen damit weiterhin erfullt werden.

5.2.3 Steigerung der Produktivitat

Als Ergebnis der Bemihungen zur Verbesserung der Bedienbarkeit ergibt sich ins
gesamt eine Steigerung der Produktivitat des Anwendungsentwicklers. Anstatt dies
Produktivitatssteigerung mit umfangreichen Studien zu beweisen, soll hier ein ande
res Mal3 verwendet werden: Erfahrungen haben gezeigt, dass eine geringere Men
an Quelltext meist zu einer Erhéhung der Produktivitét des Entwicklers fihrt. Zur
Ermittlung des Produktivitatsgewinns durch TPO-10 soll daher diese Kennziffer her-
angezogen werden. Es ist jedoch zu beachten, dass eine Steigerung der Produktivi
durch die angegebenen MafRnahmen nur fiir den Teil, der die parallele Ein-/Ausgab
betrifft, erreicht werden kann, da die Auswirkungen auf die gesamte Anwendung
vom Anteil der parallelen Ein-/Ausgabe an der gesamten Implementierung abhangi
sind.
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5.3 Portabilitat und Effizienz

Um die Portabilitat einer Schnittstelle zu gewahrleisten, gibt es im Wesentlichen zwei
Maoglichkeiten. Zum einen kann die Schnittstelle auf jeder Architektur neu imple-
mentiert werden. Dies garantiert zwar die hdchste Portabilitét, verlangt aber aufgrund
der Vielzahl paralleler Rechnerarchitekturen auch vom Entwickler den grof3ten Auf-
wand. Im zweiten Fall wird eine weit verbreitete Standard-Bibliothek als Basis ver-
wendet und die neue Schnittstelle darauf aufgesetzt. Dadurch wird das Problem der
Sicherung der Portabilitat auf die Standard-Bibliothek verlagert.

Zur Programmierung von Systemen mit verteiltem Arbeitsspeicher hat sich in den
letzten Jahren der Standard MPI durchgesetzt. Da sich dieser Trend auch in Zukunft
weiter fortsetzen wird, sieht die Konzeption von TPO-IO beziiglich einer Sicherstel-
lung der Portabilitat die Verwendung der Definition der Schnittstelle zur parallelen
Ein-/Ausgabe (MPI-10) des Standards MPI-2 als Basis vor. Die weitere Zielsetzung
von TPO-10 lautet daher, diesen Standard in vollem Umfang zu unterstiitzen. Dies
erfordert eine Abbildung von MPI-Konzepten auf eine objektorientierte Abstraktion,
deren Konzeption im nachsten Abschnitt beschrieben wird.

Die Anforderungen an die Konzeption der Portierbarkeit von TPO-10 gehen je-
doch noch weiter und sehen neben einer portablen Schnittstelle noch drei weitere
Aspekte vor. Zum Ersten werden in MPI-10 keine Typinformationen der Datenstruk-
turen gespeichert, wodurch eine Wiederherstellung von Objekten unmdglich wird.
In Abschnitt{5.1.2 wurde bereits die Konzeption von TPO-10 beschrieben, die das
Problem durch Speicherung von Strukturinformationen l6st. Zum Zweiten muss die
Partitionierung der Daten zwischen mehreren Prozessen portabel implementiert wer-
den, da ein Wechsel auf eine andere Architektur ansonsten zu einer falschen Vertei-
lung der Daten fuhrt. Die Mechanismen von TPO-IO zur Lésung dieses Problems
werden in Abschnitt 5.413 beschrieben. Zum Dritten sollen auch die von einer An-
wendung mit TPO-IO gespeicherten Daten ebenfalls portabel sein, so dass sie auf
einer anderen Architektur wiederverwendet werden kénnen. Auf dieses Problem der
Datenportierung wird in Abschnift 5.4.4 detailliert eingegangen. Damit werden die
Schnittstelle und samtliche damit gespeicherten Daten portabel und kdnnen ohne
weiteres zusammen mit der Anwendung auf andere parallele Rechnerarchitekturen,
die den Standard MPI-IO unterstitzen, portiert werden.

Das Aufsetzen auf die bestehende Standard-Bibliothek MPI-10 hat natirlich Aus-
wirkungen auf die Effizienz der Schnittstelle. Deren Leistung kann damit immer nur
in Relation zu MPI-IO gesehen werden und erreicht im bestmaoglichen Fall die Effi-
zienz von MPI-10O. Die gesamte Konzeption der Anforderungen an die Schnittstelle
stellte daher stets das Ziel einer effizienten Umsetzung in den Vordergrund.
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5.4 Funktionalitat

MPI-10 ist eine der im parallelen wissenschaftlichen Rechnen am haufigsten einge
setzen Schnittstellen. Daher orientieren sich andere Bibliotheken zur parallelen Ein
/Ausgabe an deren Funktionsumfang und ermdglichen so den Benutzern neben ein
leichten Portierbarkeit der bestehenden Anwendung auch einen einfacheren Umstie
auf die neue Schnittstelle, da sie das bereits vorhandene Wissen wiederverwende
kénnen. Aus diesem Grund orientiert sich auch TPO-IO an einer Konformitét zu
MPI-10, verfolgt das Ziel der Abdeckung des Funktionsumfangs und verwendet die
bestehende Terminologie und Semantik von MPI-IO. Dadurch bleibt TPO-IO voll
abwartskompatibel zu MPI-10 und erméglicht es, auch einfache Datenstrukturen per
sistent zu machen.

Die Konzeption zur Abstraktion des Funktionsumfangs von MPI-IO auf ein ob-
jektorientiertes Klassenmodell soll aufgrund der Vielzahl WrFunktioneE] die-
se neu organisieren. Eine Analyse der Struktur der Methoden ergibt, dass sich in
Wesentlichen drei Hauptgruppen unterscheiden lassen: Methoden des Dateimanag
ments, Datenzugriffsmethoden und Methoden zur Partitionierung der Daten auf ver
schiedenen Prozessoren. Die Einteilung der Funktionen in diese drei Gruppen ergit
daher gleichzeitig die in Abbildurjg §.3 dargestellte Klassenstruktur von TPO-I0.

Einen weiteren wichtigen Aspekt neben der Umsetzung des Funktionsumfang:
stellt die Portierbarkeit der Daten dar. Darunter versteht man die Mdglichkeit mit
Hilfe der Schnittstelle einmal gespeicherte Daten einer Anwendung auf einer andere|
Architektur mit derselben Anwendung wiederverwenden und weiterverarbeiten zu
kénnen.

In den folgenden Unterabschnitten werden die Konzepte dieser vier Aspekte nur
detailliert dargestellit.

5.4.1 Methoden des Dateimanagements

In diese Kategorie fallen sdmtliche Methoden, die zur Verwaltung von Dateien not-
wendig sind. Dies sind z.B. Methoden zum Offnen und SchlieRen, Léschen, Setzel
der Gr6RRe oder Festlegen der Zugriffsrechte von Dateien. TPO-10 bindelt diese ir
der fUr den Benutzer sichtbaren Klagske.

Innerhalb der Klasse verwendet TPO-IO eine Datei von MPI-IO, welche die Ver-
bindung zwischen TPO-IO und MPI-IO bildet. Samtliche in TPO-10 durchgefiihrten
Operationen werden zentral Uber diese MPI-Datei an das darunterliegende MPI-IC
weitergeleitet. Dadurch wird es auch maéglich, die bereits an anderer Stelle gefor:
derte Abwartskompatibilitdét zu MPI zu erhalten, so dass auch Anwendungen, die
mit MPI-10 parallelisiert sind, nhach Integration der neuen Schnittstelle ohne zuséatz-
liche Implementierungsarbeiten funktionieren. Dies ermdglicht dem Benutzer eine

1Zum Vergleich: Der Standard MPI-1 besitzt insgesagt Funktionen
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(] TPO::File

-fh:MPI_File
-meta:MPI_File
-info:Info
Request -offset:int TPO::View
TPO::FileRequest -request:FileRequest

+File

Abbildung 5.3: Die grundlegende Klassenstruktur von TPO-IO ordnet die MPI-
Funktionen einer der drei Hauptkategorien Dateimanageriéa},(Datenzugriff
(FileRequestoder Datenpatrtitionierung/{ew) zu.

schrittweise Anpassung der MPI-IO Implementierung an TPO-IO und schrénkt so
eine eventuell auftretende Fehlersuche stark ein.

Die KlasseFile beinhaltet darliber hinaus die Verwaltung der benétigten Struk-
turinformationen durch Metadateien. Die Informationen dienen der internen Opti-
mierung und Umsetzung effizienter Zugriffe sowie der Partitionierung der Daten zwi-
schen mehreren Prozessoren (siehe Absdhnit|5.4.3). Dem Anwender bringen diese
Informationen keinen Nutzen, so dass die Schnittstelle verborgen werden kann und
die Ubersichtlichkeit von TPO-IO nicht beeintrachtigt wird.

Eine weitere Besonderheit von MPI-IO die Mdglichkeit, Informationen Utber die
Ein-/Ausgabearchitektur, z.B. die Striping-GréRRe oder die Anzahl vorhandener Fest-
platten im verwendeten parallelen Dateisystem, MPI-IO bekannt zu machen. Inner-
halb der Bibliothek kdnnen dann Datenzugriffe unter Verwendung dieser Informa-
tionen optimiert werden. TPO-IO realisiert diese Funktionalitat in einem Objekt der
Klasselnfo. Da es sich um systemabhéangige und dateiunabhangige Informationen
handelt, wurde diese Klasse von der KlaBfle entkoppelt. Eine Referenz auf ein
Info-Objekt ermoglicht dann die Verwendung der Informationen innerhalb der Klas-
seFile. Durch die Entkopplung wird es zusétzlich méglich, diese Informationen auch
anderweitig zu nutzen. So kénnten Erweiterungen des Info-Objekts um andere Sy-
stemparameter von der Bibliothek verwendet werden, um z.B. die Kommunikation
optimieren zu kdnnen. Angaben Uber die Grofl3e der im System verwendeten Kom-
munikationspuffer kdnnten die Effizienz der Ubertragung deutlich erhéhen. Voraus-
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setzung dafur ist natirlich die genaue Kenntnis des Anwenders Uber das verwende
System.

5.4.2 Datenzugriffsmethoden

Die objektorientierte Modellierung von TPO-10O sieht aus Grinden der Wiederver-
wendbarkeit und Transparenz eine Trennung von Datenstrom und Kommunikations
modus vor. Die Konzeption zur Generierung des Datenstroms wurde bereits in Ab-
schnitf5.] dargestellt. Dieser Abschnitt beschreibt nun die Konzeption der Art und
Weise der Speicherung dieses Datenstroms. Die dabei eingesetzten Datenzugriff
methoden bilden den umfangreichsten Teil des Funktionsumfangs von MPI-10. Die
insgesam30 Funktionen ergeben sich durch die Kombinationsmadglichkeiten der fol-

genden orthogonalen Kommunikationsmodi (siehe auch Abs¢hnitf 2.5.3):

¢ Richtung: Hierbei unterscheidet man zwischen einesse-und einentSchreib-
vorgang

e Synchronisierung:Im Gegensatz zigsynchronen (blockierendeB)n-/Ausga-
be ermdglicht di@synchrone (nicht-blockierendg)n-/Ausgabe eine zeitliche
Uberlappung von Berechnungen und Ein-/Ausgabe.

e Koordination: Bei einemnicht-kollektivenZugriff bearbeitet ein Prozess die
Datei exklusiv. EirkollektiverZugriff ermdéglicht das gleichzeitige Bearbeiten
einer Datei durch mehrere Prozesse.

e Positionierung des Dateizeigerstnnerhalb einer Datei kann der Dateizeiger
durch Angabe eineexplizitenOffsets durch alle Prozesggmeinsanoder
durch jeden Prozesgsdividuell verandert werden.

Daruber hinaus wird in TPO-IO zwischen einfachen Objekten und der Container-
Datenstruktur der STL unterschieden, so dass insgesarivtethoden unterstiitzt
werden missen.

Im Hinblick auf die Vereinfachung der Schnittstelle und eine hdhere Transparenz
fur den Benutzer lag bei der Konzeption ein Ziel in der Reduktion der Menge der Me-
thoden, ohne jedoch auf die Funktionalitat verzichten zu missen. Eine Analyse de
Kommunikationsmodi ergab, dass lediglich bei der Positionierung des Dateizeiger:
die Methoden optimiert werden kénnen. Durch eine Parametrisierung der Methode
wird es moglich, die Kommunikationsmodkplizit undindividuell zusammenzule-
gen. Eine weitere Parametrisierung ermdglicht die Optimierung der Unterscheidunc
zwischen Objekten und Containern. Der Benutzer tibergibt dabei der Methode entwe
der ein Objekt oder zwei Iteratoren. Die Differenzierung der Datenstrukturen erfolgt
dann innerhalb von TPO-IO. Diese beiden Optimierungen fiihren zu einer Reduktior
der notwendigen Methoden auf die Giberschaubare Zah2on
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Die Datenzugriffsmethoden werden in der zentralen Schnittdtdle dem Be-
nutzer zuganglich gemacht. Der eigentliche Datenzugriff erfolgt vor dem Benutzer
verborgen und wird intern durch die KladsdeRequest  abgebildet. Sie stellt da-
mit gleichzeitig die Schnittstelle zwischen dem in der Klakssage data ge-
nerierten Datenstrom und den unterschiedlichen Kommunikationsmodi dar. Dadurch
kann die Behandlung der Ein-/Ausgabe vereinheitlicht und vereinfacht werden.

5.4.3 Methoden der Datenpartitionierung

Die Umsetzung der Funktionalitat von MPI-IO beinhaltet auch die Abbildung der
wichtigen Funktionen zur Partitionierung von Daten zwischen mehreren Prozessen.
Diese im wissenschaftlichen Rechnen sehr haufig verwendeten Methoden sind an
die Anforderungen einer objektorientierten Schnittstelle anzupassen. Im Einzelnen
bedeutet dies, dass neben der Bereitstellung entsprechender Schnittstellen vor allem
die Granularitéat an die objektorientierten Datenstrukturen angepasst werden muss.
Die Abbildung der Partitionierung wird damit von der in MPI-IO verwendeten Ba-
sisdatenstruktuetypein TPO-IO auf die Ebene ganzer Objekte angepasst. Damit
wird es moglich, die Sicht der Prozesse auf einzelne Objekte zu erlauben oder zu
verhindern. Unter Beriicksichtigung der Prinzipien objektorientierter Softwareent-
wicklung ist es dahenicht zulassig, einzelne Attribute eines Objekts auszublenden
oder nicht. Gleichzeitig bedeutet die Einhaltung dieser Anforderungen jedoch auch
eine effiziente Umsetzung, da eine feingranulare Auflésung der Objekte in ihre Be-
standteile den Zusatzaufwand durch die Schnittstelle deutlich erhéhen und damit die
Leistung stark beeintrachtigen wirde.

Innerhalb der Schnittstelle findet dann eine Abbildung der Objekte auf die Ba-
sisdatenstruktur von MPI-10 statt. Aus Griinden der Leistung und Portierbarkeit der
Daten (siehe dazu Abschnjtt 5.4.4) wird dabeietigedie auf Bytes basierende Da-
tenstrukturMPIl_BYTE verwendet. Insgesamt kénnen dadurch die in MPI-IO oder
dem darunterliegenden Dateisystem verwendeten Zugriffsoptimierungen verwendet
werden, um die Effizienz der Schnittstelle zu erhalten.

Neben der Umsetzung der Datenstrukturen auf die Konzepte von MPI-IO missen
ebenso die Sichten der Prozesse auf die Daten konvertiert werden. TPO-IO reali-
siert dies durch Kombination von Serialisierungsmechanismus und den von MPI-10
zur Verfiigung gestellten Methoden zur Generierung einer Sicht. Der Benutzer ge-
neriert eine auf Basis der Objekte definierte Sicht und die Schnittstelle setzt diese
auf eine zu MPI konforme Sicht um. Dabei ist zu beachten, dass nicht alle Metho-
den von MPI zum Erstellen einer Sicht auf jedem System gleich implementiert sein
missen. In diesem Zusammenhang werden portable und nicht portable Methoden un-
terschieden: Eine Sicht, die mit portablen Methoden generiert wurde, kann von der
Implementierung an die verwendete Architektur angepasst werden. Dabei werden
die innerhalb der Sicht vorhandenen Datenstrukturen entsprechend skaliert, so dass
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die Partitionierung auch auf heterogenen Systemen ohne eine Neuimplementierun
funktioniert. Aus diesem Grund werden in TPO-10 lediglich portable Methoden ver-
wendet. Der dabei entstehende geringfligig héhere Implementierungsaufwand wir
durch den Erhalt einer portablen Schnittstelle mehr als gerechtfertigt. Die Portierunc
einer Sicht ist unabhéngig von einer Datenportierung, die in Abs¢hnit] 5.4.4 erlautert
wird.

Die objektorientierte Modellierung abstrahiert die Partitionierung der Daten in An-
lehnung an die bereits in Abschritt 2.5.3 dargestelflerviewsvon MPI-10 durch
die KlasseTPO::View . Im Gegensatz zu MPI-10 entkoppelt diese Klasse die Sicht
auf die Daten eines Prozesses von der verwendeten Datei. In diesem Zusammenha
koénnen bereits definierte Sichten an anderer Stelle im Programm ohne erneute D¢
finition wiederverwendet werden. Die in MPI-IO notwendige Anmeldung der Sicht
beim System entfallt damit.

Eine Partitionierung der Daten auf unterschiedliche Prozesse bildet die Basis de
haufig verwendeten kollektiven Zugriffe. Das Konzept der KIG®RO::View sieht
daher eine einfache und transparente Darstellung der Sichten vor. Die fur den Benu
zer oft sehr komplexen Berechnungen z.B. der Offsets in einem kollektiven Zugriff
und die Angabe vieler Parameter, z.B. Lange, Anzahl und Typ der Datenstruktur, die
bei der Definition einer Sicht in MPI-IO notwendig sind, sollen daher in TPO-IO
durch interne Berechnungen reduziert werden.

5.4.4 Datenportierung

Gerade im Bereich des wissenschaftlichen Rechnens ist es wichtig, durch Simula
tionen generierte und abgespeicherte Daten, wie z.B. Anfangsverteilungen von Tell
chensimulationen, portabel einer Anwendung auf einer anderen Architektur zur Ver-
fugung stellen zu kénnen. Im einfachsten Fall bedeutet dies jedoch, nicht nur da:
Einlesen der Daten zu ermdglichen, sondern eben auch die durch die Daten repr:
sentierte Information wiederherstellen zu kénnen.

Um eine Portierung von Daten zwischen heterogenen Systemen zu realisierer
sind drei allgemeine Aspekte zu beachten:

1. Ubertragung der Daten zwischen Festspeicher und Arbeitsspeicher
2. Speicherung von Typinformationen der Datenstrukturen
3. Konvertierung zwischen maschinenabhangigen Darstellungen von Daten

Die Ubertragung der Daten lasst sich mittels der bereits in Absdhnitt] 5.4.2 vorge-
stellten Datenzugriffsmethoden realisieren. Der zweite Punkt ist mit MPI-10 jedoch
nicht direkt realisierbar. Dateien von MPI-10 enthalten neben den eigentlichen Da-
ten keine zusatzlichen expliziten Informationen tber die Anwendung bzw. die Da-
tenstrukturen der Anwendung und sind damit in keiner Weise selbstbeschreibenc
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Eine aufwéndige Speicherung entsprechender Daten kdnnte dieses Problem nur un-
ter erheblichen Auswirkungen auf die Leistung der Schnittstelle I6sen. Das Konzept
von TPO-IO sieht daher einen Mechanismus zur Lésung dieses Problems vor, der
die notwendigen Informationen uber die Struktur eines Objekts in zwei Teile zerlegt:
Zum einen in Informationen tber die Reihenfolge der Speicherung der Attribute,
zum anderen in Informationen tiber die gesamte Grol3e des Objekts. Die Reihenfolge
der Attribute wird in den Ubertragungsmethoden der jeweiligen Klasse festgelegt.
An dieser Stelle liegt es im Verantwortungsbereich des Benutzers, die korrekte Rei-
henfolge beim Schreib- und Lesevorgang zu programmieren. Die Informationen tber
die GréRRe bekommt die Schnittstelle aus den gespeicherten Metadaten. Dieser Me-
chanismus ermdglicht eine Reduktion der zu speichernden Daten, indem nur ein Teil
der Informationen zum Festspeicher transferiert wird. Die restlichen Informationen
werden vom Programm generiert. Neben dem Vorteil einer hohen Effizienz ist diese
Lésung auch compilerunabhéngig.

Damit generiert die Schnittstelle lediglich einen Bytestrom, der keine Typinfor-
mationen beinhaltet. Ein noch zu l6sendes Problem liegt nun darin, die bei der Uber-
tragung dieses Datenstroms auf eine andere Architektur auftretenden unterschiedli-
chen Darstellungen der Daten, wie z.B. die Reihenfolge von Bytes (engl. little/big
endian) oder FlieRkommaformate, in eine einheitliche Form und damit architektur-
unabhéngig zu konvertieren. Dazu unterstiitzt MPI-IO mehrere Datendarstellungen,
von denen sich eine fir den Transfer von Daten zwischen heterogenen Systemen an-
bietet. Dieses sogenanragternal32Format konvertiert dabei die Daten in eine fur
jede MPI-Implementierung lesbare Form. Ein Nachteil von MPI-10 ist jedoch, dass
es Aufgabe des Benutzers ist, die Ubereinstimmung der Darstellung von geschrie-
benen und anschlieRend gelesenen Daten zu gewahrleisten. TPO-IO greift daher das
Konzept des einheitlichen Formats auf und erweitert es um Mechanismen zur Sicher-
stellung dieser Ubereinstimmung.

Insgesamt liegt durch dieses Konzept einerseits mehr Verantwortung beim Benut-
zer, andererseits wird ihm jedoch der kritische Bereich der Erhaltung der Portierbar-
keit der Daten durch die Schnittstelle abgenommen.

5.5 Zusammenfassung

Ausgehend von den im Kapitel 4.3 genannten Anforderungen an eine objektorien-
tierte Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe wurde im vorliegenden Kapitel deren
Konzeption dargestellt und erlautert.

Es konnte gezeigt werden, wie bei der Konzeption unter Einsatz effizienzsteigern-
der Techniken eine hohe Leistung der Schnittstelle erzielt wird. Die zur Speicherung
aller objektorientierten Datenstrukturen notwendigen Strukturinformationen verur-
sachen einerseits einen geringen Leistungsverlust, vereinfachen aber andererseits
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die Anwendungsentwicklung durch eine hdhere Transparenz. Der bei prozedura
len Schnittstellen notwendige Aufbau eigener Datenstrukturen entféllt, wodurch das
Fehlerrisiko verringert wird. Zahlreiche Optimierungen der Bedienbarkeit erlauben
neben einer weiteren Vereinfachung der Schnittstelle auch eine Steigerung der Prc
duktivitat. Das Ziel der Portabilitat konnte durch Aufsetzen auf den Standard MPI-2
erreicht werden. Die zu erwartende Effizienz der Schnittstelle wurde dadurch jedoct
gleichzeitig begrenzt. Die Abbildung der Funktionalitdt von MPI-IO auf ein Ob-
jektmodell mit drei zentralen Klassen erhoht einerseits das Abstraktionsniveau de
Schnittstelle und damit andererseits die Lesbarkeit von Anwendungen. Die Unter-
stutzung der Portabilitat von Daten erlaubt den architekturunabhangigen Einsatz de
Schnittstelle und steigert deren Akzeptanz im wissenschaftlichen Rechnen. Der Ein
bezug des Benutzers in den Verantwortungsbereich garantiert dabei den Erhalt ein
hohen Effizienz.

Insgesamt wurde damit in diesem Kapitel gezeigt, wie die Konzeption von TPO-
IO auBRer zur Abstraktion und Vereinfachung einer objektorientierten Schnittstelle zur
parallelen Ein-/Ausgabe gleichzeitig zu einer hohen Leistung der Schnittstelle fuhrt.

In den néchsten beiden Kapiteln wird die Implementierung des vorgestellten Kon-
zepts detailliert beschrieben und die Leistungsféahigkeit im Vergleich zu MPI-IO an-
hand von synthetischen Messungen und dem realen Einsatz der Schnittstelle in ol
jektorientierten Anwendungen belegt.
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It is better to aim at perfection and miss it
than to aim at imperfection and hit it.
T. J. Watson Sr.

Die im letzten Kapitel vorgestellten Konzepte von TPO-IO miissen nun umge-
setzt werden. Die folgenden Abschnitte beschreiben daher die Implementierung der
Schnittstelle in der objektorientierten Sprache C++ und erklaren die Zusammenhén-
ge zu der bereits in Abschnjtt 5.4 dargestellten grundlegenden Klassenstruktur von
TPO-10. Neben den dabei eingesetzten Techniken wird auch die praktische Verwen-
dung der Schnittstelle fir den Benutzer erlautert.

6.1 Objektorientierte parallele Ein-/Ausgabe

6.1.1 Ubertragung objektorientierter Datenstrukturen

In Abschnitt[5.1 wurde die Konzeption der parallelen Ein-/Ausgabe beschrieben,
die die Persistenz objektorientierter Datenstrukturen unter Verwendung des Seria-
lisierungsmechanismus von TPO++ in Verbindung mit der Speicherung notwendiger
Strukturinformationen zur Wiederherstellung der Objektstruktur ermdglicht. Der Se-
rialisierungsmechanismus bildet Objekte auf die einfache DatenstiiRUBYTE
ab. Die Schnittstelle dazu wird dabei von der Klabtessage data vorgegeben,
die die beiden Methodeimsert undextract implementiert. Mit Hilfe dieser
Methoden bestimmt der Benutzer innerhalb einer Klasse die zu Ubertragenden At-
tribute (siehe Abschnift 3,3). Dabei kénnen entweder einzelne Objekte oder unter
Angabe von zwei lteratoren auch mehrere Objekte in den Ubertragungspuffer ein-
gefligt werden. Der Serialisierungsmechanismus von TPO++ generiert anschlieRend
aus dem Objekt oder den Objekten einen linearen Strom einfacher Datenstrukturen.
Die Verwendung eines reinen Datenstroms ist fir eine parallele Ein-/Ausgabe
von Objekten jedoch nicht ausreichend. Zur Rekonstruktion ist die Verwendung zu-
satzlicher Informationen notwendig. Um beim Benutzer keinen weiteren Aufwand
zu generieren, werden diese Informationen innerhalb von TPO-10 bestimmt. Dazu
wurde der Serialisierungsmechanismus von TPO++ erweitert, um fiir die paralle-
le Ein-/Ausgabe wichtige Informationen wahrend der Serialisierung zu extrahieren
und diese in eine separate Metadatei zu speichern. Wurde demnach ein Objekt zur
Kommunikation bereits dem System bekannt gegeben, so kann der Benutzer dieses
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Objekt auch unmittelbar auf einen Festspeicher tUbertragen. Einem Benutzer, der b
reits TPO++ verwendet, generiert die Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe alsc
keinen zusatzlichen Implementierungsaufwand. Eine Ausnahme bildet die in Ab-
schnitf5.]1 bereits dargestellte Konzeption zur Wiederherstellung von im Hauptspei-
cher dynamisch verteilten Objekten, deren Implementierung im folgenden Unterab-
schnitt erlautert wird.

6.1.2 Wiederherstellung objektorientierter Datenstrukturen

Eine erfolgreiche Wiederherstellung von Objekten kann nur unter Verwendung von
Strukturinformationen erfolgen. Abschnfitt 5.1 hat bereits das Konzept der Unter-
scheidung von Informationen, die die gesamte Struktur, und Informationen, die die
innere Struktur eines Objekts betreffen, dargestellt.

Die Implementierung zur Speicherung von Informationen tber die gesamte Struk-
tur erfolgt innerhalb von TPO-IO in der Klas§@eRequest . Neben der Imple-
mentierung der einzelnen Ubertagungsmaodi, die in Abstt 6.4 naher erlautert wer
den, und der eigentlichen Speicherung der Daten findet in dieser Klasse das Lade
und Speichern von Metainformationen statt, die zur Wiederherstellung der gesamte|
Struktur notwendig sind. Unmittelbar bevor ein Speichervorgang durchgefiihrt wird,
werden die Informationen Uber das Objekt, wie z.B. dessen Lange oder die Anzah
der Objekte, aus dem Datenstrom des Serialisierungsmechanismus extrahiert und
der bereits angelegten Metadatei gespeichert. Der folgende Quelltext zeigt beispie
haft die Implementierung fur die Lange eines Objekts:
int olength = (int)getMDS(@->get_objectsize();
int error = MPI_File_write_at(meta, 0, & olength , sizeof (int),

getMDS()->get_datatype(), getMPIStatus ());

In den Zeilenl und3 sieht man den Zugriff auf das serialisierte Objg&gtMDS() ,
das mehrere Methoden zur Informationsgewinnung enthalt. Die Implementierung
von TPO-IO verwendet aus Effizienzgrinden an dieser Stelle eine MPI-Datei. Dies
ist moglich, da es sich bei den Metadaten um einfache Datenstrukturen handelt. Ne
ben der Lange eines Objekts wird zusétzlich die Anzahl der Objekte gespeichert. Di¢
Positionen der einzelnen Objekte innerhalb einer Datei werden von der Bibliothek
berechnet. Dies ist effizienter als die Speicherung samtlicher Positionen, da gerad
der Zugriff auf kleine Datenmengen die Leistung deutlich beeintrachtigen wirde.

Die Wiederherstellung der inneren Struktur eines Objekts findet analog unmit-
telbar vor dem Einlesen der Daten innerhalb der KlddteRequest  statt. Die
folgende Implementierung zeigt analog zum oben angegebenen Beispiel die Wiede!
herstellung der Lange eines Objekts:
int olength;

int error = MPI_File_read_at(meta, O, & olength , sizeof (int),
getMDS()->get_datatype(), getMPIStatus ());
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Bei Objekten, die ein triviales oder konstantes Speicherlayout besitzen, ist diese
Information fur eine erfolgreiche Wiederherstellung vollig ausreichend. Der Grund
liegt darin, dass die Instanziierung eines solchen Objekts durch den Benutzer bereits
die notwendigen Speicherbereiche initialisiert und die Daten lediglich an diese Stelle
im Arbeitsspeicher kopiert werden missen. Objekte, die ein dynamisches Speicher-
layout besitzen, wie z.B. eine Referenz auf ein weiteres Objekt, initialisieren zwar
diese Referenz, nicht jedoch den fir das referenzierte Objekt notwendigen Speicher.
Die Implementierung zur Wiederherstellung solcher Objekte erfordert demnach zu-
satzlich zu den bereits gespeicherten Informationen weitere Informationen zur inne-
ren Struktur. Eine moégliche Losung ware die Speicherung des gesamten Speicherlay-
outs eines Objekts in der Metadatei. Die Fille an Informationen wirde die Effizienz
der Schnittstelle jedoch enorm beeintrachtigen. Aus diesem Grund ist es Aufgabe des
Benutzers, diese Strukur zu rekonstruieren.

Der Zusatzaufwand fiir den Benutzer ist dabei jedoch relativ gering, da z.B. ledig-
lich der Konstruktor der entsprechenden Klasse in der Weise zu modifizieren wére,
dass bei Instanziierung des Objekts automatisch auch eine Initialisierung der ver-
wendeten Attribute vorgenommen wuirde. Handelt es sich jedoch um ein Attribut
variabler Grolie, scheitert dieser Ansatz. Eine bessere Lésung bietet die Erweiterung
der Serialisierungsmethoden, wie der folgende Quelltext zeigt:

class Point {
public:
void serialize (Message_data& m) const {
const_cast <Point>( this )—>dimension=p.size ();
m. insert (dimension);
m. insert (p.begin (), p.end ());

void deserialize (Message_data& m) {
m. extract (dimension);
p. resize (dimension);
m. extract (p.begin (), p.end ());

}

std :: vector<double> p;

private :
int dimension;
k

In diesem Beipiel muss der Benutzer lediglich die bereits bekannten Funktionen
serialize() und deserialize() um die Dimension des Vektors erweitern.
Zeile4 ermittelt die momentane Grol3e des Vektors, die in Ze#asammen mit den
eigentlichen Daten automatisch abgespeichert wird. Wahrend des Einlesevorgangs
wird diese Information verwendet, um die Struktur des Vektors wiederherzustellen
(Zeile 10). Zwar erhoht sich dadurch die Menge der zu speichernden Daten, doch
erfolgt das Einlesen eines Objekts blockweise. Die Effizienz der Schnittstelle wa-
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re daher nur geféahrdet, wenn die Informationen an einer anderen Stelle als die z
speichernden Daten abgelegt werden mussten.

6.1.3 Verwendung der objektorientierten Schnittstelle

Die Ubertragung eines einfachen Basisdatentyps erfordert die Angabe des Ubertr:
gungsmodus, der Daten selbst und der Stelle in der Datei, an welche die Daten Ube
tragen werden sollen. Der Ubertragungsmodus ergibt sich durch Aufruf der entspre
chenden Methode. Eine genaue Darstellung sémtlicher Mdglichkeiten findet sich i
nachsten Abschnitt. Alle Methoden sind dabei generisch implementiert und erlau-
ben die Ubertragung beliebiger Datenstrukturen. Als Riickgabewert erhélt der Be
nutzer ein Objekt vom Tyjstatus . Die Angabe von Vorgabewerten reduziert die
Zahl der notwendigen Methoden und vereinfacht die Schnittstelle, da im Standardfal
die Angabe der Parameter entfallen kann. Dadurch kénnen beispielsweise die Ube
tragungsmodindividueller Dateizeigeundexpliziter Dateizeigezusammengefasst
werden, denn Letzterer unterscheidet sich von Ersterem lediglich durch die Angab:
eines zusatzlichen Parameters, der die Positionierung der Daten innerhalb einer Dat
angibt.

Im Unterschied zu den einfachen Basisdatentypen erfordert die Ubertragung vol
Datenstrukturen der STL anstelle des Datums die Angabe eines Start- und Ende
Iterators. Das Iteratorkonzept wird von allen Ubertragungsmodi in TPO-IO unter-
stiitzt, so dass alle Schnittstellen von TPO-10 neben der Ubertragung einzelner Ok
jekte auch die Ubertragung mehrerer Objekte anbieten.

Insgesamt lautet damit die Schnittstelle der blockierenden, nicht-kollektiven, ex-
pliziten bzw. individuellen Ein-/Ausgabe:
template <class T>
Status read(T& buf, int offset =0);
template <class T>
Status write (const T& buf, const int offset =0);
template <class Iterator >
Status read( Iterator & first , Iterator & last, int offset =0);

template <class lIterator >
Status write (const Iterator & first , const Iterator & last, const int offset =0);

In Analogie zu diesen Methoden ergeben sich die Schnittstellen der anderen Ubel
tragungsmodi gemaf der aus MPI-IO bekannten Semantik, so dass dem Benutz
insgesam0 Methoden zur Verfiigung stehen, mit denen @leFunktionen von
MPI-10 ausgedrickt werden kdnnen. Alle Methoden werden fur den Benutzer durch
die KlasseFile abstrahiert.

Der folgende Quelltext zeigt beispielsweise die Implementierung einer blockieren-
den, nicht-kollektiven und expliziten Speicherung eines einfachen Basisdatentyps:

TPO::File fh;
TPO::Status status ;
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double d =1.5;

/I Oeffnen der Datei
fh.open(TPO::CommWorld, fname, TPO_MODE_RDWR, NULL);

/I Schreiben des Datums
status = fth. write (d, 100);

/I Schliessen der Datei
fh. close ();

Ein wichtiges Ziel von TPO-IO liegt in der Unterstiitzung von Datenstrukturen
der STL. Deren Ubertragung gestaltet sich ebenso unkompliziert wie die Ubertra-
gung einfacher Objekte. Im folgenden Beispiel wird ein Vektor mit Double-Werten
durch einen einzelnen Prozess, blockierend und unter Angabe einer expliziten Posi-
tionierung in eine Datei gespeichert:

TPO::File fh;
TPO::Status status ;
std :: vector<double>d (10, 20.0);

/I Oeffnen der Datei
fh.open(TPO::CommWorld, fname, TPO_MODE_RDWR, NULL);

/I Schreiben des Vektors
status = fh. write (d.begin (), d.end (), TPO::CommWorld.rark(Q);

/I Schliessen der Datei
fh. close ();

6.2 Verbesserung der Bedienbarkeit

6.2.1 Automatisierung

Die im Rahmen der Konzeption analysierten Mdglichkeiten der Optimierung von
Methoden in Form einer Automatisierung von Berechnungen oder der Reduktion
von Ubergabeparametern werden in TPO-IO unter Verwendung des internen Schreib-
bzw. Lesepuffers umgesetzt. Beispielsweise erfolgt die Berechnung der Lokalitat ei-
nes Objekts durch Multiplikation der Lange eines einzelnen Objekts mit der Anzahl
der Objekte, die sich vor dem betreffenden Objekt befinden. Dies ermdglicht dem
Benutzer die Angabe von Abstanden in Einheiten von Objekten und erfordert kei-
ne komplizierten Umrechnungen in Einheiten von Bytes. Insbesondere die Partitio-
nierung von Daten zwischen mehreren Prozessoren steigert die Komplexitat dieser
Berechnungen erheblich. Aus dem Puffer lassen sich dartber hinaus noch weitere
Informationen, z.B. Gber den Daten- bzw. Objekttyp und die Objektlange, extrahie-
ren, so dass viele in MPI-IO notwendigen Parameter vom Benutzer in TPO-10 nicht
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angegeben werden missen. Das Beispiel aus AbsEhnitt 5.2.1 reduziert sich damit z
folgendem Quelltext:
TPO::File fh;

TPO::View view;
TPO::Status status ;

/I Definition der Sicht auf die Daten
view. set (0, writebuf , ”11000”, TPO_INFO_NULL);

/I Oeffnen der Datei
fh.open(TPO::CommWorld, fnrame, TPO_MODE_RDWR, TPO_INFO_NULL);

/I Setzen der Sicht auf die Daten
fh.set_view(view);

/I Kollektives schreiben
status = fh. write_all (writebuf );

/I Schliessen der Datei
fh. close ();

6.2.2 Nutzung von Metadaten

Die Verwendbarkeit des Lese- bzw. Schreibpuffers endet mit der Terminierung der
Anwendung. Lassen sich die benétigten Informationen zur Laufzeit ohne Probleme
aus diesem Puffer ermitteln, so muss bei einem erneuten Start der Anwendung al
die Metadaten zuriickgegriffen werden, um auch in diesem Fall eine Automatisie-
rung erfolgreich durchftihren zu kénnen. Sowohl die Speicherung als auch das Ein
lesen der Metadaten erfolgt innerhalb der Klasse der Zugriffsmethoden von TPO-IC
(TPO::FileRequest ). Damit sind die bereits im letzten Unterabschnitt beschrie-
benen Informationen bekannt und kdnnen herangezogen werden, um die genanntt
Mechanismen zur Automatisierung umzusetzen.

6.2.3 Implementierung von Standard-Views

Gerade im parallelen wissenschaftlichen Rechnen stellt die Verteilung der Daten au
mehrere Prozessoren eine notwendige Funktionalitat dar. Die Art und Weise die:
ser Partitionierung lauft dabei haufig nach immer wiederkehrenden Mustern ab. Aus
diesem Grund sind einige dieser Standardmuster in TPO-IO bereits vordefiniert. Mit
Hilfe von Schlusselwortern kann der Benutzer dann die Art der Partitionierung aus-
wahlen. Eines der am meisten verwendeten Verteilungsmuster isbaad-robin

Verfahren. Dabei wird eine Liste von Objekten durchlaufen und eines nach dem
anderen an die vorhandenen Prozessoren verteilt. Prozessbalt dasl. Objekt,
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ProzessoR das2., usw. Der Benutzer kann dieses Standardverteilungsverfahren in
TPO-IO folgendermal3en erzeugen:

TPO::View view;
view. set (0, writebuf , TPO_ROUND_ROBIN, TPO_INFO_NULL);

Anstelle einer binaren Liste Ubergibt der Benutzer lediglich das Schlisselwort
TPO_ROUND_ROBINnnerhalb von TPO-10 wird unter Verwendung der Anzahl
vorhandener Prozessoren dann die dazu passende Partitionierung generiert und ge-
setzt:

std :: vector<bool> mask;

/I Generiere Vektor

for (int i =0; i < TPO:CommWorld.size(); i++)
if (i == TPO::CommWorld.rank()) mask.push_back(1)
else mask.push_back(0);

/I Setzen der Partitionierung
set ( offset , buf, mask, info);

Damit erzeugt jeder Prozessor abhangig vom jeweiligen Rang eine Sicht auf die
Daten. Werden z.B4 Prozessoren verwendet, so lautet der Partitionierungsvektor
des2. Prozessor$0,1,0,0) . Ubersteigt die Menge der Objekte die Anzahl der
Prozessoren, wird jeder Vektor wiederholt durchlaufen, bis alle Objekte verteilt sind.
Schliel3lich ist es dem Benutzer noch mdglich, eigene Muster zu definieren und deren
Verteilungsweise zu implementieren. Insgesamt erhoht die Modellierung der Klasse
View damit die Wiederverwendbarkeit von TPO-IO und die Ubersichtlichkeit der
Anwendung.

6.3 Portabilitat und Effizienz

Durch Aufsetzen von TPO-IO auf den Standard MPI-10 wird eine sehr hohe Porta-
bilitét sichergestellt, da die meisten parallelen Rechnerarchitekturen diesen Standard
unterstitzen. Aufgabe der Implementierung ist nun die Abstraktion und das Verber-
gen der prozeduralen Schnittstelle hinter einem objektorientierten Modell. Mit Hilfe
eindeutiger Dateibezeichner (engl. file handles), die fir den Benutzer nicht sichtbar
sind, wird innerhalb von TPO-I10O die Schnittstelle zu MPI-IO realisiert. Diese sind
direkt in der Klass@PO::File  als Variable integriert und bilden damit das Binde-
glied zwischen TPO-10 und MPI-IO. Samtliche Methoden von TPO-10 kdnnen dann
Uber dieses Bindeglied auf die Datei zugreifen. Der Vorteil liegt darin, dass die von
MPI-10 vorgegebene rudimentare Struktur eine stabile Grundlage bildet und daher
in TPO-10 kein neues Dateimanagement entwickelt und implementiert werden muss.
Im Rahmen der vorliegenden Arbeit wurde die Schnittstelle auf verschiedene paral-
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Architektur Betriebssystem Compiler

Cray Opteron SUSE SLES 8 (AMD64)| GNU C++3.3.1
Cray T3E UnicosMK 2.0.5 GNU C++ 2.95.2
Hitachi SR8000|| HI-UX/MPP 03-07 Kai CC 3.4
Kepler-Cluster || Linux 2.4.20 GNU C++ 3.2

NEC SX-6 Super-Ux 14.1 C++/SX Version 1.0

Tabelle 6.1: Architekturen, auf die TPO-IO erfolgreich portiert werden konnte.

lele Rechnerarchitekturen portiert, die in Tabgllg 6.1 unter Angabe des verwendete
Compilers der Zielarchitektur aufgelistet sind.

6.4 Funktionalitat der Schnittstelle

6.4.1 Dateimanagement

Die KlasseFile bildet die gesamte Schnittstelle fur den Benutzer. Aul3er den zur
parallelen Ein-/Ausgabe notwendigen Zugriffsmethoden stellt diese Klasse jedoct
auch die Methoden zur Verwaltung von Dateien und zugehdrigen Metadateien (sieh
Abbildung[6.1). Die Kopplung der Metadateien an die eigentlichen Dateien erfolgt
innerhalb der Methode zum Offnen einer Datei:

int open(Communicator comm, chéfilename, int amode, TPO::Info info){
char metaname[255];
this—>info = info;
strcpy (metaname, filename);
strcat (metaname,".meta");
MPI_File_open(MPI_COMM_WORLD, metaname, amode, irf@etMPlInfo(), &meta);
return MPI_File_open(MPI_COMM_WORLD, filename, amode, infgetMPlInfo, &fh);

Der innerhalb von TPO-IO verwendete eindeutige Bezeichmeta ermdglicht
den direkten Zugriff auf die Metadatei. Die Metadatei erhélt bei ihrer Erstellung zu-
satzlich zum Namen der Bezugsdatei die Endung ,.meta“, damit sie in einer Ver-
zeichnisstruktur eindeutig identifiziert und zugeordnet werden kann.

Die Klassdnfo beinhaltet Systemparameter, die vom Benutzer mit Hilfe der Me-
thodenset_info  undget info  festgelegt bzw. abgefragt werden kénnen. Jede
Datei erhalt beim Offnen eine Referenz auf das entsprechende Objekt der Klass
Info , um diese Informationen stets innerhalb der Schnittstelle verwenden zu kon-
nen. Eine Implementierung zur Optimierung von Zugriffen unter Verwendung dieser
Informationen liegt nicht vor. Im Rahmen dieser Arbeit erfolgte lediglich die Ab-
straktion der Struktumfo von MPI-1O auf ein objektorientiertes Modell.
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TPO::File
-meta : MPI_File
-file : MPI_File
-offset : MPI_Offset
-info : TPO::Info
-request : TPO::FileRequest
-view : TPO::View
+File()
+~File()
+open()
+close()
+delete()
+set_view()
+get_view()
+seek()
+sync()

Abbildung 6.1: Die KlasseFile bildet die Schnittstelle fir den Anwender. Zur
besseren Ubersicht sind nur ausgewabhlte, fiir den Anwender sichtbare Methoden
und keine Zugriffsmethoden dargestellt.

6.4.2 Datenzugriff

Die Umsetzung der Datenzugriffsmethoden hatte zum Ziel, den Ubertragungsmo-
dus von den zu uUbertragenden Daten zu entkoppeln. Grundlage dafiir bildet die ob-
jektorientierte Modellierung der Klasséviessage data innerhalb von TPO++

und FileRequest  von TPO-10. Wahrend die Klasddessage data die zu
tibertragenden Daten in einem Ubertragungspuffer kapselt, implementiert die Klasse
FileRequest  Methoden zur Kontrolle und Durchfiihrung der Ein-/Ausgabe. Die
unterschiedlichen Ubertragungsmodi entsprechen dabei den von MPI-IO bekannten
Zugriffsfunktionen, die sich nach Art der Synchronisierung, Richtung, Positionie-
rung des Dateizeigers und Koordination des Zugriffs ergeben. Sie sind in Unterklas-
sen der Klass€ileRequest  implementiert und fihren dem Modus entsprechen-
de Verwaltungsaufgaben der Ubertragungspuffer sowie die eigentliche Ein-/Ausgabe
durch. Obwohl Anforderungen (engl. requests) in MPI-1O ursprunglich nur zur asyn-
chronen Ubertragung gedacht sind, werden in TPO-IO fiir samtliche Modi Anforde-
rungen eingesetzt. Dadurch folgt die Implementierung einem vollstdndig modularen
Aufbau und stellt sich fir den Anwender deutlich einfacher dar. Um trotzdem in-
nerhalb der Schnittstelle synchrone Zugriffe realisieren zu kdnnen, wird ein asyn-
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Abbildung 6.2: Objektorientierte Modellierung der unterschiedlichen Ubertra-
gungsmodi in TPO-1O. Zur besseren Ubersicht sind die analogen Schreibmetho
den nicht dargestellt.
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TPO::View
-mask : std::vector<bool>
-etype : MPI_Datatype
-datarep : char*
-info : TPO::Info
-count : int
+set()
+get()
-mask2ftype()
+View()
+~View()

Abbildung 6.3: Die KlasseView zur Partitionierung von Daten

chroner Zugriff eingesetzt und bis zu dessen vollstandig abgeschlossener Durchfiih-
rung gewartet. Dies entspricht in der Summe exakt der Art und Weise einer synchro-
nen Ubertragung. Abbildu@.z zeigt die objektorientierte Modellierung samtlicher
Ubertragungsmodi in TPO-10.

Die Verwendung der Datenzugriffsmethoden ist fir den Benutzer ausschlief3lich
Uber die Klass&ile mdglich. In Abschnitf 6.1 wurde die dazu angebotene Schnitt-
stelle bereits dargestellt. Innerhalb der Zugriffsmethoden der Kladse erfolgt
dann eine Umsetzung der aufgerufenen Methode auf die entsprechende Anforderung
unter Verwendung aller notwendigen Parameter. An dieser Stelle liegt der Schlus-
sel zu der im n&chsten Abschnitt vorgestellten Automatisierung: Die vom Benutzer
an die Zugriffsmethode Ubergebenen Parameter werden um weitere, innerhalb der
Schnittstelle generierte Daten ergénzt und erst dann an die Anforderung tibergeben.
Folglich kdnnen, bevor ein Ein-/Ausgabevorgang Uberhaupt durchgefiihrt wird, so-
wohl die zu Ubertragenden Datenstrome als auch weitere Parameter, wie z.B. die
Partitionierung der Daten, beliebig transformiert oder Metainformationen extrahiert
und abgespeichert werden.

6.4.3 Datenpartitionierung

Die Ziele der Konzeption von TPO-IO zur Partitionierung von Daten lagen zum einen
in der Erstellung einer geeigneten Schnittstelle und zum anderen in der Realisierung
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einer groberen Granularitat. Um eine Trennung von Daten und Partitionierung zu
erreichen, modelliert TPO-IO eine eigene Kla¥$ew (siehe Abbildung 6]3). Die-

se stellt eine Maske fiir die Partitionierung dar und wird an die jeweils verwende-
ten objektorientierten Datenstrukturen angepasst. Dies ermdglicht dem Benutzer di
Wiederverwendung einmal definierter Partitionsmuster. Innerhalb der Ki4sge

wird mittels eines Vektors der Standard-Bibliothek das gewéhlte Muster realisiert.
Dieser beinhaltet Bool'sche Werte, die die Sicht auf ein Objekt entweder zulasser
oder verweigern. Eine weitere Moglichkeit wére, die Struldiiset der STL zu
wahlen, die mit Hilfe von einzelnen Bits den gleichen Zweck durchaus effizienter
erfullen kdnnte. Das Problem liegt bei dieser Struktur jedoch darin, dass ihre L&n-
ge zur Ubersetzungszeit bekannt sein muss. Eine Partitionierung der Daten han
jedoch meist von der Anzahl der verwendeten Prozessoren ab, die bekanntlich ur
terschiedlich sein kann. Aufgrund der geringen Flexibilitat dieser Struktur eignet sie
sich daher nicht zur Partitionierung von Daten.

Die Umsetzung der Granularitéat von Datenstrukturen hin zu komplexen Objekten
erfolgt in TPO-IO unter Verwendung des Serialisierungsmechanismus und mit Hilfe
von Funktionen, die in MPI-IO zur Zusammensetzung von Datenstrukturen verwen-
det werden. Ersterer liefert den aus einem Objekt erstellten Datenstrom, wahrend di
Funktionen von MPI-10 genutzt werden, um die Partitionierung dem System bekannt
zu machen. Die Umsetzung der Partitionierung auf Objektebene ist in der Methode
mask2ftype implementiert:

MPI_Datatype mask2ftype(std:: vector<bool> mask, MPI_Datatype etype = MPI_BYTE, int count){
MPI_Datatype filetype , helptype;

int on =0;

int i = mask.size ();

int xhdisp;

hdisp = (int x)malloc(i);

for(int k =0; k < i; k++){
if (mask[k] == 1){

hdisp[on++] = k;

}

}

int xdisp;

disp = (int ¥)malloc(on);

for(int j =0; j < on; j++){
disp[j]= hdisp[j];

/I Zusammensetzen des gesamten Views
MPI_Type_create_indexed_block(on, 1, disp, etype, &helptype );
int sz;

MPI_Type_size(etype, &sz);

int sz1 = (disp[oRr-1]+1)xsz;

int holes = sz(i —1—disp[on—1]);

MPI_Type_hvector(count, 1, sz1+holes, helptype, & filetype );
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MPI_Type_free(&etype);
MPI_Type_free(&helptype);
return filetype ;

Diese Methode generiert lediglich die Struktur der Partitionierung, die durch den
Parametemask angegeben wird, und enthalt noch keine Daten. Erst im Anschluss
an diese Funktion kann die in Zeiy zuriickgegebene leere Strukfiletype
mit einem Datenstrom gefullt und damit verwendet werden.

Fur den Benutzer gestaltet sich die Verwendung der Schnittstelle dul3erst einfach.
Mit Hilfe der Methodeset der KlasseView kénnen beliebige Partitionierungen
durchgefiihrt werden. Dabei ist es auch méglich, anstelle der Angabe eines Vektors
eine Zeichenkette zu Ubergeben, die das Muster der Partitionierung in Form von Nul-
len und Einsen enthalt. Die Verwendung von Templates vereinfacht auch hier die Im-
plementierung der Schnittstelle erheblich und erhéht die Transparenz von TPO-IO:

template <class T>
int set(int disp, T& buf, std :: vector<bool> mask, int count,
char xdatarep =" external32 ", TPO::Info info);

Erst die Partitionierung von Daten auf mehrere Prozesse ermdglicht eine sinnvolle
kollektive Ein-/Ausgabe. Jeder Prozess generiert dazu eine fir seinen Datenbereich
passende Sicht. Im Regelfall bedeutet dies das Aufteilen einer gro3en Datei auf meh-
rere Prozessoren. Nachdem TPO-IO aus Sicht des Benutzers eine Partitionierung auf
Objektebene, intern jedoch eine Partitionierung mit Hilfe von Strukturen von MPI-
10 realisiert, kann die kollektive Ein-/Ausgabe direkt auf den kollektiven Funktio-
nen von MPI-10 aufgesetzt werden. Die Schnittstelle zur kollektiven Ein-/Ausgabe
gleicht demnach der Schnittstelle zur nicht-kollektiven Ein-/Ausgabe und ist ledig-
lich um die Endung all erweitert. Damit entspricht die Schnittstelle der Semantik
von MPI-IO. Das folgende Beispiel eines kollektiven Zugriffs unter Verwendung ei-
ner Partitionierung demonstriert die leichte Handhabung der Schnittstelle:

TPO::File fh;
TPO::Status status ;
TPO::View view;

Point p;
std :: vector<Point> vp (30);

/I Definition der Sicht auf die Daten
view.set (0, p ,"11100”, TPO_INFO_NULL);

/I Oeffnen der Datei
fh.open(TPO::CommWorld, fname, TPO_MODE_RDWR, TPO_INFO_NULL);

/I Setzen der Sicht auf die Daten
fh.set_view(view);
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/I Kollektives Lesen
fh. read_all (vp.begin (), vp.end ());

/I Schliessen der Datei
fh. close ();

Anstelle des sonst tiblichen Vektors erfolgt in Zeildie Ubergabe einer Zeichen-
kette. Von der Unterstltzung dieser Mdoglichkeit profitiert der Benutzer abermals,
da es in diesem Fall deutlich einfacher ist, eine Zeichenkette zu erstellen als eine
Vektor mit Bool'schen Werten zu generieren.

Die Implementierung der Klasdéew bringt zahlreiche Vorteile mit sich. In ers-
ter Linie liegen diese in der einfachen und transparenten Darstellung der Muster zu
Partitionierung. Darliber hinaus fuhrt die Entkopplung von Objektdaten und Parti-
tionierung zu einer robusten und modularen Schnittstelle. Weiterhin entfallt das in
MPI-IO notwendige Anmelden einer Partitionierung am System, da dies von TPO-
10 intern ibernommen wird. Die Abbildung der Objekte auf Funktionen von MPI-10
ermoglicht TPO-IO die Nutzung von bereits in MPI-IO oder dem Dateisystem im-
plementierten Optimierungen von Zugriffen. Schlief3lich bildet die Klddews die
Grundlage fur den Einsatz kollektiver Zugriffsfunktionen. Der einzige Nachteil die-
ses Ansatzes liegt darin, dass eine Partitionierung lediglich fir ganze Objekte unc
keine einzelnen Attribute durchgefihrt werden kann. Das Aufbrechen objektorien-
tierter Datenstrukturen wiirde jedoch ohnehin die Anforderungen an die Entwicklung
einer objektorientierten Software verletzen.

6.4.4 Datenportierung

Ein abschlieBendes Ziel im Rahmen der Umsetzung der Funktionalitéat von MPI-IO
liegt in der Portierbarkeit der gespeicherten Daten. MPI-IO kennt dazu bestimmte
Darstellungsformen fur Daten, von denen insbesonderextasnal32Format zur
Portierung von Daten zwischen unterschiedlichen Rechnerarchitekturen gedacht is
Jedoch Uberpraft MPI-1O nicht, in welchem Format die vorliegende Datei gespei-
chert wurde. TPO-IO umgeht dieses Problem, indem samtliche Objekte auf die Da
tenstrukturMPI1_BYTE abgebildet werden und zur Speicherung e&®rnal32 -
Format verwendet wird. Im Rahmen einer objektorientierten Modellierung ist es
moglich, dieses Format als Standard-Wert in allen betroffenen Methoden zu imple-
mentieren. Dies hat den Vorteil, dass die Daten standardmafig vollstandig portabe
sind. Daruber hinaus kann TPO-IO durch Einsatz dieses Formats auf die Entwick
lung eines eigenen Dateiformats verzichten und unterbindet daraus resultierende ze
tintensive Datenkonvertierungen.
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6.5 Zusammenfassung

Das vorliegende Kapitel hat gezeigt, wie die Konzeption von TPO-IO unter Verwen-
dung von C++ und unter Einsatz damit verbundener Techniken erfolgreich umgesetzt
werden konnte. Die Ubertragung objektorientierter Datenstrukturen auf einen Fest-
speicher gelingt auf Basis der Analogie zur Kommunikation und mit Hilfe zusatzlich
notwendiger Metainformationen, die aus Griinden der Effizienz in einer separaten
Datei gespeichert werden. Die objektorientierte Modellierung der Schnittstelle bie-
tet dem Benutzer eine hohe Transparenz und Wiederverwendbarkeit innerhalb der
Anwendung. Mechanismen zur Automatisierung von Berechnungen innerhalb der
Schnittstelle, die insbesondere die hohe Komplexitéat von Partitionierungsalgorith-
men reduzieren, fihren zu einer kompakten Darstellung der Schnittstelle. Schliel3-
lich fihrt der Einsatz von Vorgabeargumenten und vordefinierten Verteilungsmustern
insgesamt zu einer verbesserten Bedienbarkeit und einfacheren Abbildung einer ob-
jektorientierten parallelen Ein-/Ausgabe. Die Portabilitat der Schnittstelle wird durch
Aufsetzen auf den weit verbreiteten Standard MPI-1O gesichert. Insgesamt wird der
gesamte Funktionsumfang von MPI-IO unterstitzt und an geeigneter Stelle opti-
miert. Um die Erreichung der in Abschriitt #.3 aufgestellten Ziele zu belegen, folgen
im néchsten Kapitel Darstellungen des praktischen Einsatzes der Schnittstelle und
die Ergebnisse synthetischer Leistungsmessungen.
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Anything can be made measurable in a way
that is superior to not measuring it at all.
Tom Gilb

Dieses Kapitel verifiziert die in Abschritt 4.3 aufgestellten Ziele durch die Darstel-
lung des praktischen Einsatzes von TPO-IO. Die Abschnitle[7.1, 7. und 7.3 stellen
Anwendungen vor, in denen die Schnittstelle eingesetzt wurde. Es handelt sich da-
bei um zwei Anwendungen aus dem Bereich der physikalischen Teilchensimulation
und eine Anwendung aus dem Bereich der Bioinformatik. Der Einsatz von TPO-IO
erfolgte in den ersten beiden Fallen in bereits bestehenden Implementierungen, die
bereits Uber Ein-/Ausgabemechanismen verfiigten. Die Integration von TPO-10 er-
mdglichte eine Analyse der Vorteile d&hbjektorientierungz.B. der Vereinfachung
der Ein-/Ausgabe, der Wiederverwendung und der Wartbarkeit. Die Verbesserung
der Bedienbarkeitgegeniiber prozeduralen Schnittstellen, die sich als durch einen
besseren, parallelen Algorithmus und durch die objektorientierte Modellierung be-
dingter geringerer Aufwand fir den Programmierer auf3ert, lasst sich anhand einer
in C++ und einer in C programmierten Anwendung feststellen. MalRgeblich begiins-
tigt wird diese Verbesserung durch eine einfachere Formulierung der Ein-/Ausgabe.
SchlieBlich wurde TPO-IO in einer objektorientierten Anwendung bereits in der
Entwicklungsphase eingesetzt. Dabei konnten Schnittstelle und Anwendung optimal
aufeinander abgestimmt und dtenktionalitdtvon TPO-IO in vollem Umfang aus-
geschopft werden. Die Uberpriifung dgffizienzder Anwendungen erfolgte durch
Messung ihrer Laufzeiten auf einer unterschiedlichen Zahl von Prozessoren. Die Er-
gebnisse vermitteln dadurch ein ungefahres Bild des Skalierungsverhaltens der An-
wendung vor und nach Einsatz der Schnittstelle.

Ein weiteres Ziel der Arbeit lag in der Entwicklung einer portablen und mdég-
lichst effizienten Schnittstelle, um eine Akzeptanz im parallelen wissenschaftlichen
Rechnen nicht nur aufgrund der vereinfachenden objektorientierten Methodik, son-
dern auch aufgrund der Leistung zu erreichen. In einer Anwendung stellt jedoch die
Ein-/Ausgabe meist nur einen kleinen Teil der gesamten Berechnungen dar. Eine
Erh6hung der Leistung dieses Teils wirkt sich damit nur gering auf die gesamte Leis-
tung der Anwendung aus. Um generelle Abweichungen der Leistung zum Standard
MPI-10 aufzudecken, wurden daher synthetische Leistungsmessungen auf vier un-
terschiedlichen Rechnerarchitekturen durchgeftihrt. Da sowohl TPO-IO als auch die
in Kapitel[3.2 vorgestellten Schnittstellen auf MPI-IO aufsetzen, kann dabei folg-
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Abbildung 7.1: 3D-Simulation der Dieseleinspritzung mitMillion Teilchen. Die
Grafik zeigt den eingespritzten Dieselstrahl, der eine Dichtewelle voranschiebt unc
an dessen Spitze sich einzelne Tropfen abldsen.

lich maximal dessen Leistung erzielt werden. Absclinit 7.4 stellt die gewonnenen
Ergebnisse dar und untersucht das Zustandekommen der Leistungsunterschiede.

7.1 sph2000

7.1.1 Uberblick

Smoothed Particle Hydrodynami¢SPH) als Methode zur Simulation hydrodyna-
mischer Stromungen wird in der wissenschaftlichen Forschung seit langem vielsei:
tig und erfolgreich eingesetzt. In den letzten Jahren sind, vor allem innerhalb der
Astrophysik, verschiedene SPH-Anwendungen entstardén [85, 52]. Seit 1999 exis
tiert auch eine Anwendung zur Simulation der Dieseleinspritzung [65]. Bisher sind
die genannten SPH-Programme in Fortran oder C implementiert. Dies hat sich al:
gravierender Nachteil erwiesen, da unibersichtliche Strukturen schwierig zu erwei
tern sind und folglich nicht weitergepflegt werden. Stattdessen wurden fir neue An-
wendungen oft eigene spezialisierte Programme entwickelt. Auch die Konfiguration
wird mit der Komplexitat der Anwendung schwieriger. Durch eine Vorkonfiguration
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zur Ubersetzungszeit wird der Test neuer Anwendungsfélle erschwert, da fur jede
Konfiguration eine entsprechende Anwendung erzeugt werden muss.

Der Einsatz objektorientierter Methodik mit Entwurfsmustern fihrt zu einer Giber-
sichtlichen Klassenbibliothek mit klar definierten und strukturierten Schnittstellen
zwischen den Bibliothekselementen. Die Problemstellung wird dabei auf der Basis
des Anwendervokabulars abstrahiert, d.h., die Klassen lassen sich mit den Aufgaben
des Problembereichs identifizieren. Vor allem bei komplexen Anwendungen kann die
objektorientierte Softwareentwicklung ihre Vorziige ausspielen.

Mit den von Hittemann geschaffenen Entwurfsmustern zum Einsatz in wissen-
schaftlichen Simulationen [42] wurde unter seiner Anleitung die in C++ geschrie-
bene objektorientierte SPH-Teilchenbibliothek sph2000 erstellt [27, 38]. Die Paral-
lelisierung basiert auf einer Gebietszerlegung und verwendet zur Kommunikation
TPO++. Die Teilchenbibliothek bietet eine gut strukturierte Klassenhierarchie, de-
ren Entwurfsziel neben Ubersichtlichkeit und Wiederverwendbarkeit vor allem ei-
ne leichte Erweiterbarkeit war. Entwurfsmuster gruppieren die Klassen in Initiali-
sierung, Kommunikation, Geometrie, Teilchen und physikalische Gré3en sowie die
Berechnung der rechten Seite und Integration. Einheitliche Schnittstellen, die Aus-
tauschbarkeit einzelner Berechnungen und Entkopplung der verschiedenen Elemente
spiegeln sich in den verwendeten Mustern wider. Die Implementierung benutzt die
Standard Template Librar§STL) von C++.

Die Gesamtstruktur einer SPH-Simulation lasst sich in folgende funf Blocke zu-
sammenfassen:

1. Initialisierung
Dabei werden die Simulationsdaten aus den Konfigurationsdateien eingelesen,
die physikalischen Randbedingungen des Systems festgelegt und die numeri-
schen Parameter der Methode initialisiert.

2. Zeitintegration mit Fehlerkorrektur
Der in der Konfigurationsdatei angegebene Zeitintegrator wird verwendet, um
die Integration der gewohnlichen Differentialgleichung der SPH-Methode in
der Zeit zu integrieren. Zur Festlegung der Genauigkeit der Simulation ver-
wendet der Integrator eine dynamische Fehlerkorrektur.

3. Initialisierung von HilfsgréfZen
Das SPH-Verfahren erfordert zur Integration die Einfihrung zusatzlicher Hilfs-
grolRen, z.B. der Stitzstellen des Integrators, welche in jedem Integrations-
schritt neu berechnet werden mussen.

4. Loésung der partiellen Differentialgleichung
Die fur das SPH-Verfahren notwendigen Terme der Differentialgleichung wer-
den hier berechnet. Dies sind die Druckkrafte, der viskose Spannungstensor,
die Volumenkréafte und die Beschleunigungen der Teilchen.
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5. Ein-/Ausgabe der Simulationsdaten
Die berechneten Simulationsdaten werden gespeichert, um einerseits die zeitli
che Entwicklung eines Simulationslaufs nachvollziehen und diese andererseit:
mit anderen Laufen vergleichen zu kdnnen. Im Wesentlichen werden dabei die
physikalischen Parameter der SPH-Teilchen gespeichert.

Die Teile 2, 3 und 4 sind in sph2000 weitestgehend parallelisiert und zeigen fir
sich gesehen eine gute Skalierung (si€hé [42]). Die Leistungsmessungen der gesal
ten Anwendung zeigen jedoch, dass der sequentielle Ein-/Ausgabeteil aufgrund de
Vielzahl von verwendeten Teilchen die Skalierung sehr stark beeintrachtigt [26]. Die
neu entwickelte objektorientierte Schnittstelle zur Ein-/Ausgabe soll hier Abhilfe
schaffen.

7.1.2 Parallele Ein-/Ausgabe

Aufgrund der Gitterfreiheit der SPH-Methode entspricht eine Parallelisierung der
Methode auf Basis einer Gebietszerlegung faktisch einer Verteilung der SPH-Teilche
auf die einzelnen Prozessoren. Jeder Prozessor bearbeitet somit nur einen klein
Teil aller zu simulierenden Teilchen. Um die Entwicklung der physikalischen Gro-
Ren dieser Teilchen rekonstruieren zu kénnen, wird in regelmafigen Abstéanden di
Teilchenverteilung auf einen Festspeicher Gbertragen.

Der in sph2000 anfanglich eingesetzte Algorithmus zur Ein-/Ausgabe kommuni-
ziert dazu die Teilchen aller Prozessoren zu einem Master-Prozess, welcher die eing
sammelten Teilchendaten in eine Datei speichert. Dadurch wird die Leistung sowoh
durch die zusatzliche Kommunikation als auch durch die sequentielle Ein-/Ausgabe
des Master-Prozesses deutlich beeintrachtigt.

Der Einsatz paralleler Ein-/Ausgabe verspricht hier ein deutliches Optimierungs-
potential. Durch eine Ein-/Ausgabe aller Prozessoren entfallt zum Ersten die Kom-
munikation der Teilchendaten zum Master-Prozess, zum Zweiten erfolgt dann die
Ein-/Ausgabe der Daten parallel, wodurch die Daten im besten Fall mit der aggre-
gierten Bandbreite des gesamten Systems Ubertragen werden kénnen.

Die Anzahl der Strategien fur die parallele Ein-/Ausgabe ergibt sich aus den Kom-
binationsmdglichkeiten aus synchroner bzw. asynchroner und kollektiver bzw. nicht-
kollektiver Ein-/Ausgabe. Gegeniiber einem synchronen Zugriff hat ein asynchro-
ner Zugriff den Vorteil, dass die Anwendung unmittelbar nach Aufruf einer Ein-
/Ausgabeoperation weiterarbeiten kann. Der aus dieser Uberlappung von Berect
nung und Ein-/Ausgabe resultierende zeitliche Vorteil héngt jedoch entscheidend vor
Datenabhéangigkeiten zwischen der Ein-/Ausgabe und den Folgeberechnungen a
Bevor die Teilchendaten also durch anschlie3ende Berechnungen verandert werd
kénnen, muss der Speichervorgang vollstandig abgeschlossen sein. Da der Ablaufe
gorithmus von sph2000 direkt im Anschluss an die Ein-/Ausgabe eine Integration del
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Teilchen vorsieht, darf zur Sicherstellung der Konsistenz der Teilchendaten innerhalb
eines Zeitschritts keine asynchrone Ein-/Ausgabe erfolgen.

Die Wahl der richtigen Strategie der Ein-/Ausgabe reduziert sich somit auf die
Wahl zwischen einer synchronen, kollektiven oder synchronen, nicht-kollektiven Ein-
/Ausgabe. Beide Ansatze werden in den folgenden Unterabschnitten kurz erlautert
und diskutiert.

Nicht-kollektive Ein-/Ausgabe

Die Strategie der nicht-kollektiven Ein-/Ausgabe sieht vor, dass jeder Prozess seinen
Teil der Teilchen zeitlich unabhéngig von den anderen Prozessoren in eine eigene
Datei speichert. Das hat den Vorteil, dass keine Zeitverluste durch eine Synchroni-
sierung aller Prozessoren entstehen. Jedoch hat diese Strategie den Nachteil, dass die
Daten der Teilchen au¥ Dateien verteilt sind, wobeV die Anzahl der Prozessoren
angibt. Zum einen wird es dadurch sehr schwierig und zeitaufwandig die verteilten
Daten nach Abschluss der Simulation zusammenzufiuihren, zum anderen ist es nicht
mdglich, Daten einer Simulation die vaN Prozessoren generiert wurden mit ei-

ner AnzahlM (M # N) Prozessoren weiterzuverarbeiten. Ein weiterer Nachteil
der Strategie liegt in der Vielzahl von kleinen Ein-/Ausgabeanfragen der Prozesso-
ren an die Ein-/Ausgabebibliothek und das Dateisystem. Der dadurch enstehende,
systembedingte hohe Zusatzaufwand fuhrt dazu, dass nur ein reduzierter Anteil der
insgesamt vorhandenen Ein-/Ausgabebandbreite genutzt wird.

Kollektive Ein-/Ausgabe

Die Nachteile der nicht-kollektiven Strategie kénnen durch die Verwendung eines
kollektiven Algorithmus behoben werden. Eine synchrone, kollektive Ein-/Ausgabe
bedeutet ein gleichzeitiges Speichern der Daten aller Prozessoren in eine gemeinsa-
me Datei. Durch die Kollektivitdt werden die vielen kleinen Ein-/Ausgabeanfragen
durch die Bibliothek synchronisiert, in eine einzelne Gesamtanfrage umgewandelt
und an das Dateisystem weitergeleitet. Dadurch kdnnen Zugriffe optimiert und die
Bandbreite bestmdglich ausgenutzt werden. Dartber hinaus liegt nach Abschluss des
Speichervorgangs eine einzige, von der Prozessorzahl unabhangige Datei vor, wel-
che wiederum von einer beliebigen Anzahl von Prozessoren weiterverarbeitet werden
kann. Der geringfligige Zusatzaufwand dieser Strategie fur die Synchronisierung der
Prozessoren ist bei sph2000 vernachlassigbar, da im Anschluss an die Ein-/Ausgabe
eine Lastbalancierung durchgefihrt wird, und damit ohnehin ein Synchronisations-
punkt vorliegt. Die Implementierung der parallelen Ein-/Ausgabe folgt daher dieser
Strategie.

101



© ©® N o o~ W NP

11
12

7 Ergebnisse und Anwendungen

Implementierung

Die Implementierungsarbeiten der parallelen Ein-/Ausgabe beschranken sich auf
grund des gut modellierten Designs auf die Kommunikationskl&ags€ommuni-
cator und die Ein-/Ausgabeklas$@articlelO.

In der Kommunikationsklasse wurde die MethaddlectParticlesangepasst. Die-
se sammelt die Teilchendaten aller Prozessoren ein und speichert sie durch indirekte
Aufruf der RoutinesaveDataFileder KlasseParticlelO ab. Der Einsatz einer paral-
lelen Ein-/Ausgabe macht diese Kommunikation génzlich tberflissig und reduziert
den Quelltext un®2 Zeilen.

Die Ein-/Ausgabeklasse beinhaltet sémtliche Variablen und Routinen, die zur Ein-
und Ausgabe der Teilchen von bzw. in Dateien notwendig sind. Der sequentielle Al-
gorithmus differenziert zwischen Teilchendaten, die gespeichert werden sollen (Ko-
ordinaten, Impulse etc.), und solchen, die nicht gespeichert werden missen (Stdit:
stellen des Integrators). Diese Unterscheidung fiihrt jedoch zu einem nicht unerhek
lichen zeitlichen Zusatzaufwand und ist in der parallelen Version daher nicht ent-
halten. Der Mehraufwand zur Speicherung der erhéhten Datenmenge wird durch dit
Umstellung des Dateiformats von ASCII-Format auf Binarformat mehr als kompen-
siert. Der folgende Quelltext zeigt die veranderte MethealeeDataFileder Klasse
ParticlelO:

void ParticlelO :: saveDataFile (const ParticleContainer & particles , string name){

TPO::File fh;
TPO::View view(TPO_VIEW_CONTIGUOUS);

fh.open(TPO::CommWorld, name, TPO_MODE_CREATE);
fh.setView( particles , view);

fh. write_all ( particles .begin (), particles .end ());

fh. close ();

Der Ubergabeparamet®articleContainerin Zeile 1 stellt einen Datencontainer
der STL dar und beinhaltet die jeweiligen Teilchen des Prozessors. Nach Offner
der Datei (Zeile 6) und Setzen einer zusammenhangenden Partitionierung (Zeile -
+ 7) werden die Daten mit einem einzigen kollektiven Aufruf in Zeile 9 gespei-
chert. Dieser muss von allen Prozessoren gleichzeitig aufgerufen werden und stel
damit einen Synchronisationspunkt dar. Der Aufruf der Partitionierung in Zeile 7
zeigt einen deutlichen Nachteil von MPI-10 auf: Unmittelbar nach dem Offnen einer
Datei ist es zwingend notwendig die Sicht auf die Daten festzulegen. Dabei muss di
zu lesende oder zu speichernde Datenstruktur bekannt sein. Zwar lasst sich mit Hilf
der KlasseTPO::View eine Entkopplung von Daten und Partitionierung vorneh-
men, doch fiihrt die stringente Vorgabe von MPI-IO dazu, dass diese beim Offner
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einer Datei bereits wieder zusammengefiihrt werden. Der Ubergabeparaaeter
ticlesist somit unvermeidbar und erhéht den Berechnungsaufwand innerhalb der Bi-
bliothek. An dieser Stelle erkennt man deutlich die Grenzen einer objektorientierten
Umsetzung der prozeduralen Schnittstelle MPI-1O.

Bevor jedoch die Teilchendaten auf diese einfache Weise gespeichert werden kén-
nen, miussen sie mit TPO++ verschickbar gemacht werden. Dazu muss die Basis-
klasse der TeilcheBaseParticleum die beiden Methodeserialize und deseriali-
zeerweitert werden. Innerhalb der Methoden wird festgelegt, welche Parameter der
Teilchen verschickt werden kdnnen. Das folgende Listing zeigt auszugsweise die er-
weiterte Klasse:

class BaseParticle

{

public:
void serialize (TPO::Message_data& msg) const{
msg. insert ( scalarQuantities .begin (), scalarQuantities .end ());
msg. insert ( vectorQuantities .begin (), vectorQuantities .end ());

msg. insert (id );
msg. insert ( fluid );

}

void deserialize (TPO::Message_data& msg){
scalarQuantities . resize ( BaseParticle :: scalarCount);
msg. extract ( scalarQuantities .begin (), scalarQuantities .end ());

vectorQuantities . resize ( BaseParticle :: vectorCount);
msg. extract ( vectorQuantities .begin (), vectorQuantities .end ());

msg. extract (id );
msg. extract ( fluid );

}

private :
vector<double> scalarQuantities ;
vector <Vector<double>> vectorQuantities ;

I
TPO_MARSHALL_DYNAMIC(BaseParticle);

An den Zeilen 25 und 26 erkennt man, dass ein SPH-Teilchen aus skalaren und
vektoriellen Gréf3en besteht. Diese werden unter Angabe von Start- und Ende-Itera-
toren serialisiert bzw. deserialisiert. Das im Anschluss an die Klasse angegebene

Makro TPO_MARSHALL_DYNAMIC(BaseParticleeldet die Klasse bei TPO++
an und ermdglicht damit ihre Kommunikation und in der Folge auch ihre Persistenz.
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18+
16+
14+
12+

Speedup

1 2 4 8 16 32 64
Prozessoren

\Dsequentielle Ein-/Ausgabe Eparallele Ein—/Ausgabe\

Abbildung 7.2: \ergleich der Speedups mit sequentieller und paralleler Ein-/-
Ausgabe bei sph2000

7.1.3 Ergebnisse

Zur Demonstration des praktischen Einsatzes der Schnittstelle und um Leistungs
messungen durchfihren zu kénnen, wurde in sph2000 eine Beispielanwendung zl
Einspritzung von Diesel in eine Verbrennungskammer implementiert. Aufgrund der
guten Erweiterbarkeit eignet sich sph2000 gut zur Simulation dieser Phanomene, d
neue physikalische Effekte sich leicht in die bestehende Anwendung implementieret
lassen. Mittlerweile sind Kernel-Funktionen zur Glattung der Teilchénhlntegra-
toren und mehr alg0 physikalischen Grof3en zur Berechnung der Zustands- und
Bewegungsgleichungen der Diesel- und Luftteilchen enthalten.

Bereits wahrend der Implementierung der parallelen Ein-/Ausgabe konnte festge
stellt werden, dass das oberste Ziel der Entwicklung von TPO-IO erfiillt ist. Da eine
objektorientierte Anwendung vorlag, sind die zu speichernden Listen von Partikeln
bereits in objektorientierten Strukturen realisiert, die sowohl statische als auch dyna
mische Relationen enthalten. TPO-10 ermdglicht daher ohne weiteren Implementie
rungsaufwand eine direkte Ubertragung dieser Objekte auf einen Festspeicher. Da
Uber hinaus werden in sph2000 zusatzlich verschachtelte Datenstrukturen der ST
verwendet, die sich ebenfalls mit TPO-10 lberaus einfach transferieren lassen.
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7.1 sph2000
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Abbildung 7.3: Laufzeitanteile fir Ein-/Ausgabe und Berechnungen bei sph2000
unter Verwendung sequentieller (oben) und paralleler Ein-/Ausgabe (unten).
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7 Ergebnisse und Anwendungen

Weiterhin zeigen die Anderungen des Programms innerhalb der Metcotlect-
Particle und ParticlelO, dass der Quelltext gegeniiber der sequentiellen Version um
insgesamt 12 Zeilen reduziert werden konnte. Dies entspricht einer Verkiirzung des
Ein-/Ausgabeteils von c#0%. Gerade die hohe Funktionalitat von TPO-IO - ins-
besondere die Unterstutzung kollektiver Ein-/Ausgabe - tragt dazu in erheblichem
Umfang bei. An dieser Stelle kann daher klar von einer Verbesserung der Bedien
barkeit gesprochen werden, die nur durch den Einsatz von TPO-IO und dessen z
STL konformen Schnittstellen méglich geworden ist. Neben der deutlich gestiegener
Ubersichtlichkeit und Transparenz fiir den Benutzer erhéht die vereinfachte Formu:
lierung der Ein-/Ausgabe schlie3lich auch die Wartbarkeit der Anwendung.

Im Anschluss an die erfolgreiche Implementierung des Modells wurden zahlrei-
che Simulationslaufe einer 3D-Simulation miMillion Teilchen durchgefihrt. Die
Ergebnisse liefern wichtige Erkenntnisse Uber die zeitliche Entwicklung des Die-
selstrahls und zeigen, dass es bereits nach kurzer Zeit zu einer Verbreiterung ur
schlielich einem Aufbrechen des Dieselstrahls und zu damit verbundenen Turbu
lenzen hinter der Strahlspitze kommt (s. Abb] 7.1).

Die Leistungsmessungen wurden auf dem bereits in Kgpitel 2.6 vorgestellten Kep:
ler-Cluster unter Verwendung der Pentium-Knoten mit jeweils einem Prozessor durct
gefuihrt. Wahrend der Simulation wurden nach jedem Zeitintegrationsschritt die Teil-
chendaten auf das parallele Dateisystem PVFS Ubertragen.

Die Ergebnisse der Implementierungen sowohl mit sequentieller als auch paralle
ler Ein-/Ausgabe sind in den Abbildungen]7.2 7.3 dargestellt und zeigen einer
deutlichen Leistungsgewinn durch den Einsatz von TPO-IO. Wéahrend die Laufzeit
der Ein-/Ausgabe im sequentiellen Fall aufgrund von erhéhtem Kommunikationsauf-
wand, der durch die steigende Prozessorzahl stetig zunimmt und dadurch die Sk:
lierung der Anwendung bereits beé Prozessoren begrenzt, kontinuierlich wéchst,
kann die parallele Version die Laufzeit fur die Ein-/Ausgabe mit zunehmender Pro-
zessorzahl reduzieren und skaliert damit auch noclibPBrozessoren.

Bemerkenswert ist, dass selbst im direkten Vergleich der Laufzeiten mit nur einem
Prozessor der Berechnungsaufwand der Version mit TPO-10 bereits btlcae-
ringer ist als bei der sequentiellen Version. Dies liegt daran, dass der Quelltext zul
Bestimmung der zu speichernden und der nicht zu speichernden Daten in der Versio
mit TPO-IO entféllt. Die reine Ein-/Ausgabeleistung ist davon nicht betroffen. Insge-
samt zeigen die Ergebnisse damit, dass trotz des erforderlichen Mehraufwands durc
die Schnittstelle der Einsatz von TPO-IO nicht nur die reine Ein-/Ausgabeleistung
verbessern, sondern oft auch den Berechnungsaufwand, der aufgrund kompliziert:
Vorbereitungsmafinahmen zur Durchflhrung paralleler Ein-/Ausgabe notwendig ist
reduzieren und damit die gesamte Anwendung optimieren kann. Trotz der im Ver-
haltnis zum gesamten Quelltext relativ geringen Anderungen wirken sie sich tiberau
positiv auf die Effizienz der Anwendung aus.

106
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fmm::Part
+Part
+ppoint:Store_Part* &
+m:double &
+s:double &
+q:vector&
+qdot:vector& fmm::Quad
+|_h:matrix&
+|_h_dot:matrix& +x:v_ector
+det_|_h_inv:double & +weight:double
+|_h_inv:matrix& +rho:double
+bbr:vector& +grho:vector
+theta:double & +s:double
+heat:double & +grad_s:vector

+es:double

+f_q:vector&
+f_|_h:matrix&
+Koord:vector&
+P_noforce:void

+erho:double
+fric_koeff:double
+heat_prod:double

+P_init_heat:void +u:vector
+calc_inv:void fmm::Store Part +|_t:symmat
+calc_bb:void
+upd§te'void +Koord:vector&
+setflag:void 0-1 | +Store_part +Quad
+delflag:void +Koord:vector& +init:void
+ifflag:bool +serialize:void +init_viscous:void
+deserialize:void +print:void
fmm::matrix fmm::vector /fr:n::symmal
+v:vector[DIM] k>—=> +v:double [DIM]

Abbildung 7.4: Zentrale Klassen- und Datenstrukturen bei FMM

7.2 Methode der finiten Massen

7.2.1 Uberblick

Eine weitere Teilchensimulation die im Rahmen des Sonderforschungsbereich 382
entwickelt wurde, ist die am Lehrstuhl fiir Numerische Mathematik in Tlibingen ent-
wickelte Methode der finiten Massen (enfjhite mass methqdkurz FMM) [28].

Es handelt sich im Gegensatz zu sph2000 um eine gitterfreie Methode, die der nu-
merischen Behandlung von Problemen der Kontinuumsmechanik dient und in erster
Linie zur Simulation kompressibler Stromungen verwendet wird. Die Methode ist
ein Langrange’sches Verfahren und baut auf einer Diskretisierung der Masse auf.
Sie unterscheidet sich dabei von anderen Anséatzen, wie z.B. den finiten Elementen
oder den finiten Volumen, denen eine Diskretisierung des Raumes zugrunde liegt.
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7 Ergebnisse und Anwendungen

Die Masse wird in kleine Massenpakete zerlegt, von denen jedes einzelne endlicl
viele innere Freiheitsgrade, wie z.B. Translation, Gré3e und Rotation, besitzt. Untel
dem Einfluss innerer und auR3erer Krafte und den Gesetzen der Thermodynamik ge
horchend werden die Massenpakete bewegt. Die Freiheitsgrade passen sich dabei ¢
lokalen Strémungsumgebung an.

Die Tatsache, dass sich die Teilchen Uberdecken und in komplizierter Weise mit:
einander in Wechselwirkung stehen, lasst relativ komplexe Programmstrukturen er
warten. Inshesondere scheint es notwendig, die Wechselwirkungspartner der Tei
chen zu identifizieren und in geeigneter Form abzuspeichern. Bei genauerer Betracl
tung stellt man jeoch fest, dass die Teilchen sich nur indirekt Uber globale Felder wie
die Massendichtg oder das Geschwindigkeitsfeld= j/p beeinflussen und man
daher ganz anders vorgehen kann.

Die wesentliche Idee besteht darin, die Quadraturpunkte vollig von den Teilchen
zu separieren und entsprechende Datenstrukturen zu benutzen. Die erste dieser L
tenstrukturen ist den Teilchen zugeordnet und enthalt Informationen tber deren fixe
Masse, Position, Geschwindigkeit, Deformationsmatrix, Zeitableitung und die Kraf-
te, die auf die Teilchen wirken. Die zweite Datenstruktur steht direkt mit den Qua-
draturpunkten in Verbindung. Sie enthdlt zun&chst natirlich deren Positionen unc
Gewichte, in ihr werden aber auch FeldgréRen wie Massendichte, Entropiedichte
Massenflussdichte oder deren Gradienten aufsummiert und abgespeichert. Abbi
dung[7.4 zeigt das entwickelte Klassendesign der verwendeten Datenstrukturen. Ne¢
ben den zentralen Klassen fur Teilch&a(t ) und Quadraturpunkte)uad) finden
sich speziell fur die Methode der finiten Massen optimierte Hilfsklassen fur Vekto-
ren, Matrizen und symmetrische Matrizen. Aus Leistungsgriinden wurde die Klas-
seStore_Part  eingefihrt. Diese enthalt die auf die wesentlichen Informationen
reduzierten Daten eines Teilchens, die abgespeichert werden sollen, und verringe
damit die zu speichernde Datenmenge.

Die Berechnung der auf die Teilchen wirkenden Krafte zerfallt dann in drei Pha-
sen. In der ersten Phase werden Feldgro3en wie die Massendichte in den Quadratt
punkten aufsummiert, d.h., es wird Information von den Teilchen auf die Quadratur-
punkte Ubertragen. In der zweiten Phase wird nur Information manipuliert, die an die
einzelnen Quadraturpunkte geheftet ist, z.B. die Ermittlung des Geschwindigkeits-
felds aus der Massendichte und der Massenflussdichte. In der abschlie3enden dritt
Phase werden dann die auf die Teilchen wirkenden Krafte aus den in den Quadre
turpunkten vorhandenen Feldgréf3en berechnet, d.h., die Information wird von der
Quadraturpunkten zuriick auf die Teilchen Ubertragen.
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Prozessor 1

Prozessor 2

7.2 Methode der finiten Massen

Prozessor 3

Prozessor 4

Gewichtung Gewichtung Gewichtung Gewichtung
Integration Integration Integration Integration
I NN HERENEE EEEEEE
Bewegung Bewegung Bewegung Bewegung
Il HEEEEEEE I
Globale Reduktionsoperation
Kalibrierung Kalibrierung Kalibrierung Kalibrierung

Abbildung 7.5: Ablaufschema des parallelisierten FMM-Algorithmus bei 4 Pro-
zessoren

7.2.2 Parallele Ein-/Ausgabe

Die Implementierung der Anwendung besteht zu einem grof3en Teil aus prozedura-
lem C und zu einem kleinen Teil aus C++. Wahrend der Arbeiten von[Ritt [77] ent-
stand eine auf TPO++ basierende parallele Anwendung. Dazu wurden die zur Kom-
munikation notwendigen Datenstrukturen unter Verwendung der bekannten Seriali-
sierungsmechanismen verschickbar gemacht. Kerndatenstruktur ist dabei die Liste
Plist , die sdmtliche Teilchen und deren Informationen enthalt.

Der Algorithmus der Parallelisierung orientiert sich dabei an den bereits genannten
drei Phasen zuziglich eines Kommunikationsschritts (siehe[Ab. 7.5):

1. Nach Initialisierung und Verteilung der Teilchen durch einen Master-Prozess
halt jeder Prozess die Teilchen redundant vor. Nun gewichtet jeder Prozess
parallel die Teilchen auf einen Teil der Quadraturpunkte.

2. Jeder Prozessor fuhrt parallel eine numerische Integration seiner lokalen Qua-
draturpunkte durch.

3. Mitden Ergebnissen der Integration lassen sich die auf die Teilchen wirkenden
Krafte berechnen.

109



© ©® N o O~ W NP

11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
1
22
23
24

N

7 Ergebnisse und Anwendungen

4. Dajeder Prozessor nur einen Teil der Quadraturpunkte zur Bewegung der Teil-
chen verwendet hat, folgt ein globaler Kommunikationsschritt. Dieser kommu-
niziert und addiert die Teilinformationen in einem Schritt, so dass jeder Pro-
zessor die aktualisierten Teilchendaten besitzt.

Neben einem sequentiellen Einlesen der Teilchendaten wéahrend der Initialisierun
erfolgt nach einer frei wahlbaren Menge von Integrationsschritten durch den Master-
Prozess zusatzlich die sequentielle Sicherung der Teilchendaten auf Festplatte. Durt
den Einsatz der parallelen Ein-/Ausgabe sollen diese sequentiellen Anteile vermiede
werden, um die Skalierbarkeit der Anwendung deutlich zu verbessern.

Da samtliche Teilchendaten in einer Datei gespeichert werden, bietet es sich - ge
nau wie bei sph2000 - an, die Ein-/Ausgabe durch kollektive Zugriffe der beteilig-
ten Prozessoren zu parallelisieren. Au3er dass die Ein-/Ausgabe dadurch optimie
wird, entfallt damit auch die zu Beginn notwendige Verteilung der Daten durch einen
Master-Prozess.

Die bisherige Implementierung der Ein-/Ausgabe findet durch die beiden Metho-
denfmm::partread undfmm::partwrite statt. Nachdem die Kommunikati-
on der Teilchen bereits in TPO++ realisiert ist und die abzuspeichernden Daten au
die Teilchendaten begrenzt sind, missen keine weiteren Klassen serialisiert werde
Die Implementierung der kollektiven Ein-/Ausgabe kann daher direkt in den beiden
genannten Methoden vorgenommen werden und gestaltet sich fur den Fall der De
tenspeicherung folgendermal3en:
void fmm:: partwrite ( Plist & plist , string name)

{
TPO::File fh;
TPO::View view(TPO_VIEW_CONTIGUOUS);
int plist_sz = plist . list_size ();

std :: vector<InPart> outplist ( plist_sz );

for(int i=0; i < plist_sz ; i++){
if ( plist [i] —>ifflag (0)){ outplist [i]. flag =1.0;}
else { outplist [i]. flag =0.0;}

outplist [i].q = plist [i]—>q();

outplist [i].qdot = plist [i]->qdot();

outplist [i].m = plist [i]—>m();

outplist [i].s = plist [i]—>s();

outplist [i].1_h = plist [i]—>I_h();

outplist [i].1_h_dot = plist [il->I_h_dot();
}

fh.open(TPO::CommWorld, name, TPO_MODE_CREATE);
fh.setView( outplist , view);

fh. write_all ( outplist .begin (), outplist .end ());
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fh. close ();

}

Die Vorgehensweise folgt der Implementierung der kollektiven Ein-/Ausgabe von
sph2000. In Zeile 7 wird der zu speichernde Teilchenvektor deklariert und in den
Zeilen 9 bis 19 mit den zu speichernden Werten gefiillt. Nach Offnen der Datei (Zeile
21) und Partitionieren der Daten auf die Prozessoren (Zeile 22) erfolgt in Zeile 24
ein kollektiver Schreibzugriff.

Zu Beginn einer Simulation erfolgt das Einlesen der Anfangsverteilung und die
Verteilung der Teilchendaten auf die Prozessoren durch den Master-Prozess. Auch
hier wurde die parallele Ein-/Ausgabe implementiert, so dass durch einen kollektiven
Lesevorgang zu Beginn der Simulation die Ein-/Ausgabe parallelisiert wurde und die
Kommunikation entfallt. Die Implementierung gestaltet sich dabei analog zu dem
Schreibvorgang.

7.2.3 Ergebnisse

Im Gegensatz zu sph2000 wurden bei der Integration von TPO-IO die zu speichern-
den Datenstrukturen von FMM an die objektorientierte Schnittstelle angepasst. Zwar
kénnten aufgrund der Abwéartskompatibilitét auch die vorhandenen C-Strukturen ver-
wendet werden, doch héatte dies zur Folge, dass die Ein-/Ausgabe deutlich kompli-
zierter formuliert werden musste. Daher wurde die urspriingliche Datenstruktur einer
Liste von Partikeln in einen Container der STL umgewandelt. Im weiteren Verlauf
der Implementierung konnte so von den objektorientierten Methoden von TPO-I1O
profitiert werden. Die Erhéhung der Granularitdt der C-Strukturen auf ein objekt-
orientiertes Niveau verbessert zusétzlich die Bedienbarkeit und Wartbarkeit der Im-
plementierung. Dies zeigt sich auch in der klaren Struktur des Programms bei kol-
lektiven Zugriffen unter Verwendung einer Sicht, die die Funktionalitéat von TPO-10
vollig ausschopfen.

Zur Uberprufung der Effizienz wurde als Beispielanwendung die Dynamik einer
Gaskugel Ubet0.000 Integrationsschritte berechnet. Die Laufzeiten der Versionen
mit sequentieller und paralleler Ein-/Ausgabe wurden auf dem Kepler-Cluster fur
unterschiedliche Prozessoren gemessen und verglichen.

Der Anteil der Ein-/Ausgabe an der gesamten Anwendung ist bei lediglich
verwendeten Teilchen und der damit verbundenen abzuspeichernden Datenmenge
von 32KB zu gering, um eine wesentliche Leistungssteigerung erwarten zu kénnen.
Im Gegensatz zu den Ergebnissen der anderen Anwendungen wurde daher keine Dif-
ferenzierung zwischen Berechnungs- und Ein-/Ausgabeaufwand vorgenommen.
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Abbildung 7.6: Vergleich von Laufzeit (oben) und Speedup (unten) der Implemen-
tierungen mit sequentieller und paralleler Ein-/Ausgabe bei FMM
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7.3 Gensequenzanalyse mit ParSeq

In Abbildung[7.6 finden sich sowohl die Messungen der Gesamtzeit als auch die
Speedups der beiden Implementierungen. Es ist zu erkennen, dass die Verwendung
paralleler Ein-/Ausgabe zu einer leicht schlechteren Leistung fiihrt. Der Zusatzauf-
wand durch Hinzunahme der Bibliothek kann durch die Parallelisierung nicht kom-
pensiert werden. Dies liegt an dem bereits erwéhnten ungunstigen Verhdltnis zwi-
schen Berechnungs- und Ein-/Ausgabeaufwand. Mit steigender Anzahl von Prozes-
soren nimmt die Leistung der parallelisierten Version zudem stetig ab, da sich die
zu speichernde Datenmenge pro Prozessor weiter reduziert und der Zusatzaufwand
durch die Bibliothek sich mehr und mehr bemerkbar macht. Zukinftige Anwendun-
gen von FMM kodnnen daher von der parallelisierten Ein-/Ausgabe nur dann stark
profitieren, wenn die Zahl der verwendeten Teilchen deutlich erhéht wird.

Es ist jedoch anzumerken, dass im Gegensatz zu sph2000 der globale Kommuni-
kationsschritt der Teilchen aufgrund der Eigenart des Algorithmus von FMM trotz
Verwendung kollektiver Ein-/Ausgabe nicht entfallen kann. Das Optimierungspo-
tential von FMM wird daher auf die Parallelisierung der Ein-/Ausgabeoperationen
selbst reduziert. Ein Vergleich der Ergebnisse mit den Messungen von sph2000 ist
daher nicht méglich.

7.3 Gensequenzanalyse mit ParSeq

7.3.1 Uberblick

Neben den beiden Teilchenmethoden sph2000 und FMM wurde mit ParSeq auch ei-
ne Anwendung aus dem Bereich der Bioinformatik auf die Parallelisierbarkeit der
Ein-/Ausgabe hin untersucht. Im Gegensatz zu den Teilchenmethoden wurde TPO-
10 bereits von Beginn an in die Anwendung integriert. ParSel [84, 92, 73] entstand
im Rahmen des Landesschwerpunktprogramms ,Gensequenzanalyse auf Hochstleis-
tungsrechnern“. Die Kooperation von Biologen, Informatikern und Bioinformati-
kern ermdglichte die Entwicklung eines Werkzeugs, welches vorgegebene Motive
mit strukturellen und biochemischen Eigenschaften in DNA oder Proteinsequen-
zen sucht. Der Algorithmus stellt dabei eine Kombination aus der Suche nach vor-
gegebenen Strukturen, der Verifikation biochemischer Eigenschaften und einer ap-
proximativen Suche dar. Zu diesem Zweck verwendet ParSeq eine auf der Basis
von regularen Ausdriicken erweiterte Eingabesprache. Der folgende Ausdruck stellt
z.B. die Suche nach drei zusammenhéngenden reguldren Ausdritekgn ez,

und rexs unter Berucksichtigung biochemischer Eigenschaftenc; (aq, ..., a,)

bis funcg (b1, ..., b,,) fur den reguldren Ausdruckez, dar. Jede der Funktionen
reprasentiert dabei genau eine biochemische Eigenschaft:

<rex1>@<rers>)/funci(ay,...,an), -, funcg(by,..., by) @Fexrs>

113
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Eine wichtige Funktionalitat fur die Biologen ist die Mdglichkeit, ungenaue Su-
chen durchfiihren zu kdnnen. Da eine Variation im Strang einer DNA- oder Protein-
sequenz an einer bestimmten Stelle in der Biologie sehr haufig auftritt, wirden be
einer stringenten Suche diese Treffer nicht gefunden werden, obwohl es sich biolo
gisch gesehen dabei um Treffer handelt. Daher ist die Moglichkeit einer approximati-
ven Suche von hoher Bedeutung. Eine Modifikation der Funktionen zur Uberpriifung
biochemischer Eigenschaften erméglicht es, diese Art von Suche als Spezialfall eine
Motivsuche mit Einschrankungen zu generieren. Die Variationen der Suche werder
mit Hilfe der Funktionen ,edit distance” oder ,hamming distance" an die Suchan-
frage Ubergeben. Die Eingabeparameter der beiden Funktionen geben die Anzahl d
erlaubten Fehler innerhalb eines Treffers an. Eine hohe Variation fuihrt daher zu eine
regelrechten Explosion des Ergebnisraumes und muss vom Benutzer mit hdchste
Sorgfalt eingesetzt werden.

Der Algorithmus zur Motivsuche lasst sich in drei Hauptschritte zerlegen. Als Ers-
tes erfolgt eine Analyse der Eingabe des Benutzers, die eine Trennung von reine
reguléaren Ausdriicken und biochemischen Eigenschaften vornimmt. Anschliel3ent
werden, beginnend mit dem ersten Term von links, die Treffer unter Verwendung
der implementierten Bibliothek fur reguléare Ausdriicke in der Sequenzdatenbank ge
sucht. In einem letzten Schritt erfolgt die Uberpriifung aller gefundenen Treffer be-
zuglich der vorgegebenen biochemischen Eigenschaften.

ParSeq unterstitzt dartiber hinaus eine inkrementelle Suche, wobei die Treffer e
ner vorhergehenden Suche als Basis einer neuen Suche verwendet werden. Dies
maoglicht dem Benutzer, sich an die gewiinschten Sequenzbereiche Schritt flr Schri
heranzutasten.

Unter Verwendung der Entwicklungsumgebuwgdipsein der Version 3.0 wurde
die Basisimplementierung von ParSeq in Java enwickelt. Sie bietet die Funktionalit&
einer lokalen Suche auf lokal gespeicherten Sequenzdaten unter Verwendung ein
grafischen Oberflache und der Beriicksichtigung biochemischer Eigenschaften (siel
Abbildung[7.7).

Gerade im Bereich der Molekularbiologie werden durch modernste Methoden im-
mer mehr Gene entschliisselt. Dies filhrte in den letzten Jahren zu einer regelrechte
Explosion der zur Verfugung stehenden Sequenzdaten. Zur Verwaltung dieser Date
stehen daher mittlerweile mehrere hundert Datenbanken im Internet zur Verfigung
Bekannte Beispiele sind unter anderem GenBank [11], EMBL [8] und DDBJ [89],
von denen allein GenBankx 106 Nukleotidsequenzen beinhaltet.

Durch dieses exponentielle Wachstum steigt auch die Laufzeit fir die Suche ei-
ner Sequenz in diesen Datenbanken stark an. Aus diesem Grund wurde fur ParSe
eine parallele Version der Motivsuche auf Basis der bereits bestehenden sequent
ellen Java-Version entwickelt und auf dem Kepler-Cluster implementiert. Durch die
Entwicklung einer dreischichtigen Architektur (siehe Abb] 7.8) bestehend aus einen
lokalen Klienten, der parallelen Anwendung und einem dazwischen gelegenen Prox;
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Abbildung 7.7: Die grafische Oberflache von ParSeq

wird es dem Benutzer ermdglicht, von dem lokalen Rechner aus eine entfernte par-
allele Suche auf dem Cluster durchzufiihren. Die Kommunikation zwischen den ein-

zelnen Schichten erfolgt aus insgesamt drei Griinden Utber das Protokoll XML-RPC:

Erstens ist XML-RPC ein sehr einfach anwendbares Protokoll zur Ubertragung der
in ParSeq verwendeten Datenstrukturen. Zweitens handelt es sich im Vergleich zu
CORBA oder SOAP um ein sehr leichtgewichtiges, plattform- und sprachunabhén-

giges Protokoll. Drittens bietet es ein Mindestmal3 an Sicherheit, da als Transport-
schicht HTTP verwendet wird, das bereits einfache Mechanismen zur Authentifizie-

rung unterstitzt.

7.3.2 Parallele Ein-/Ausgabe

Die Implementierungen von Klient und Proxy wurden in Java, die der parallelen An-
wendung aus Leistungsgriinden in C++ realisiert. Damit stellt XML-RPC zur Kom-
munikation zwischen den Schichten gleichzeitig die Schnittstelle zwischen Java und
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Abbildung 7.8: Die dreischichtige Architektur von ParSeq

C++ dar. Zur internen Kommunikation der parallelen Anwendung wurde die Biblio-
thek TPO++ eingesetzt.

Der Algorithmus der parallelen Anwendung folgt deévtaster/WorkesPrinzip.

Ein ProzessorNlastel) dient als Schnittstelle zwischen paralleler Anwendung und
Proxy und leitet die vom Klienten tber den Proxy ankommenden Suchanfragen ar
alle beteiligten ProzessoreW¢rken der parallelen Anwendung in einem gekapsel-
ten SearchRequest -Objekt weiter. Dieses beinhaltet neben dem zu suchenden
Ausdruck auch eine Liste der zu durchsuchenden Dateien.

Der parallele Algorithmus folgt einem datenparallelen Ansatz: Das vorgegebene
Motiv wird von jedemWorker parallel auf einem Teil der gesamten Sequenzdaten
gesucht. Die gefundenen Treffer werden anschlieRend ahldstergeschickt, wel-
cher redundante Treffer entfernt und das Ergebnis Uber den Proxy an den lokale
Klienten zurtckleitet.

Wahl der Ein-/Ausgabestrategie

Aufgrund der stark datenorientierten Ausrichtung der Anwendung und des damit ver-
bundenen hohen Anteils an Ein- und Ausgabeoperationen an der Gesamtrechenz:
wurde die Ein-/Ausgabe mit Hilfe von TPO-IO parallelisiert.
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Die aktuelle Implementierung parallelisiert die durch das Einlesen der Sequenz-
daten aus den zu durchsuchenden Dateien hervorgerufene Ein-/Ausgabe. Eine Datei
kann dabei durchaus mehrere Sequenzen beinhalten, die durch zusatzliche Metain-
formationen Uiber die Sequenz voneinander getrennt sind. Zusatzlich kann die Lange
der einzelnen Sequenzen sehr stark variieren, so dass eine effiziente Strategie zur
Lastverteilung der einzelnen Sequenzen auf die beteiligten Prozessoren entwickelt
werden muss. Mehrere Moéglichkeiten stehen zur Partitionierung der Daten auf un-
terschiedlichen Ebenen zur Verfiigung:

1. Dateiebene
Die Dateien werden der Reihe nach an die Prozessoren verteilt.

2. Sequenzebene
Die Sequenzen aller Dateien werden auf die Prozessoren verteilt.

3. Globale Partitionierung
Die gesamte Lange aller Sequenzen wird gleichméRig auf alle Prozessoren
verteilt.

Es ist klar, dass im ersten und zweiten Fall aufgrund unterschiedlicher Grof3en
sowohl der Dateien als auch der einzelnen Sequenzen eine grobe Granularitat vor-
liegen kann, die zu einer sehr unausgeglichenen Lastverteilung zwischen den Pro-
zessoren fuhrt. Daher fiel die Wahl auf die Implementierung der dritten Strategie.
Die Lange aller zu durchsuchenden Dateien wird dabei ermittelt und diese werden
auf mehrere Prozessoren in gleich gro3en Teilen verteilt. Sollten dabei einzelne Se-
guenzen geteilt werden miissen, wird an der Schnittstelle ein Uberlappen der Se-
quenzen durch Einlesen zusétzlicher Daten generiert, um die Vollstéandigkeit der ge-
fundenen Treffer der Motivsuche sicherzustellen. Neben der besten Aufteilung der
Sequenzen hat diese Vorgehensweise dartber hinaus den Vorteil, dass die Zahl der
Ein-/Ausgabeoperationen minimiert wird.

Implementierung

Der Einlesevorgang erfolgt kollektiv, um eine bestmdgliche Effizienz der parallelen
Ein-/Ausgabe zu erreichen. In einem abschlieRenden Prozess erfolgt die Extrakti-
on der einzelnen Sequenzen aus dem gelesenen Puffer in einzelne Sequenzobjekte.
Der folgende Quelltext zeigt die Implementierung der eben beschriebenen Funktion
readSequenceFile

vector<Sequenee Sequence::readSequenceFile( string path) {
TPO::File fh;

TPO::View view(TPO_VIEW_CONTIGUOUS);
std :: vector<char> buf;
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fh.open(TPO::CommWorld, path, TPO_MODE_RDONLY);
buf. resize ((int )(fh. getSize / TPO::CommWorld.size()) + 1);

/I partition file
fh.setView(buf, view);

/I collective read
fh. read_all (buf.begin (), buf.end ());

fh. close ();

/I return extracted vector of sequences
return extract (buf);

}

Der Quelltext macht auch in diesem Beispiel die Vorteile von TPO-IO deutlich:
Eine transparente Darstellung der Zugriffe und der Partitionierung und insgesam
wenig Programmzeilen flihren zu einem ubersichtlichen und produktiven Quelltext.
Der Ablauf der Funktion folgt daher analog der Vorgehensweise der bereits vorge-
stellen Anwendungen.

Die Sequenzdaten liegen in dem weit verbreiteten Standardformat FASTA vor,
einem ASCII-Textformat, das neben den reinen Sequenzdaten noch zusatzliche Me
tainformationen Uber die Sequenz beinhaltet. Aus diesem Grund erfolgt der Zugriff
auf die Daten mit einem reinen Bytevektor (Zeile 5). Die Hilfsfunktgxtract()
in Zeile 20 bereitet die Daten dann auf und generiert daraus einen Vektor mit entspre
chenderSequence -Objekten.

Der \Vorteil einer objektorientierten Bibliothek kann daher in diesem Beispiel nicht
voll ausgespielt werden, da die zu lesenden Datenstrukturen trivialer Natur sind unc
somit auch von MPI gelesen werden kdnnten. Andererseits beweist diese Anwen
dung jedoch, dass die Bibliothek eben auch bei diesen Datenstrukturen einwandfre
funktioniert. Durch Konvertieren der Sequenzdaten in ein binéres, von TPO-IO gene:
riertes Dateiformat kdnnte die Leistung der Ein-/Ausgabe sicherlich deutlich gestei-
gert werden. Ob der Aufwand jedoch lohnt, ist abzuwégen, da samtliche Datenban
ken das FASTA-Format verwenden und jede Aktualisierung eine Neukonvertierung
nach sich ziehen wirde.

Ein deutlicher Vorteil gegenuiber MPI findet sich jedoch in Zeile 9: Die GréRe des
zu lesenden und damit zu verarbeitenden Puffers kann jeder Prozessor individue
festlegen. In MPI jedoch ist dies bei kollektiven Zugriffen absolut verboten. Durch
eine optimale Anpassung der Gro3e kdnnten mit TPO-IO z.B. Leistungsunterschied
einzelner Prozessoren in heterogenen Architekturen ausgeglichen werden.

118



7.3 Gensequenzanalyse mit ParSeq

Speedup

1 2 4 8 16 32
Prozessoren

Osequentielle Ein-/Ausgabe M parallele Ein-/Ausgabe

Abbildung 7.9: Speedupvergleich von sequentieller und paralleler Ein-/Ausgabe
bei ParSeq

7.3.3 Ergebnisse

Da TPO-IO bereits in der Entwicklungphase eingesetzt wurde, konnte die Klassen-
struktur von ParSeq in idealer Weise an die Anforderungen der parallelen Ein-/-
Ausgabe angepasst werden. Die zu speichernden Strukturen wurden in eigenen Klas-
sen unter Verwendung von Datenstrukturen der STL gekapselt und kénnen damit
direkt von TPO-10 verarbeitet werden. Der Einsatz einer prozeduralen Schnittstel-
le ware dann nur durch Aufbrechen der Objekte in einfachere Strukturen und einen
damit verbundenen erheblichen Mehraufwand realisierbar. Neben erhéhten Entwick-
lungskosten wéren die Folgen eine schlechtere Bedienbarkeit und Wartbarkeit der
Anwendung. Durch Verwendung von TPO-IO hingegen konnte der Implementie-
rungsaufwand auf ein Minimum reduziert und gleichzeitig das Potential von TPO-IO
in Bezug auf Bedienbarkeit, Transparenz, Wartbarkeit und Funktionalitat maximiert
werden.

Die Leistungsmessungen der Anwendung wurden auf dem Kepler-Cluster unter
folgendem Szenario durchgefiihrt: Gesucht wurde das Mo A|T){6}GG, ein
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Abbildung 7.10: Laufzeitanteile fur Ein-/Ausgabe und Berechnungen bei ParSeq
unter Verwendung sequentieller (oben) und paralleler Ein-/Ausgabe (unten).
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Ubereinstimmungsmotiv d&erum Response Element (SRIEEh bekannt alSArG-

Box. Die Suche wurde auf dem kompletten menschlichen Genom durchgefihrt. Die-
ses besteht aus insgesatSequenzen mit einer GesamtgréRe 8ad1 MB. Die
Sequenzen liegen in dem parallelen Dateisystem PVFS und sind damit fir alle Pro-
zessoren erreichbar. Die Messungen wurden auf dem neueren Teil des Kepler-Clusters
mit 1, 2, 4, 8, 16 und 32 AMD-Prozessoren durchgefuhrt. Der Proxy wurde auf ei-
nem der Frontend-Rechner gestartet und empfing von einem entfernten Rechner die
Suchanfrage.

Die Abbildungen[7.0 und_7.10 zeigen die gemessenen Speedups und Laufzei-
ten des Testszenarios. Um das Skalierungsverhalten genau ermitteln zu kénnen, ent-
halten die Messungen ausschlief3lich die Laufzeiten der parallelen Anwendung und
keine zusatzlichen Kommunikationszeiten zwischen anderen Schichten der Anwen-
dung. Es ist anzumerken, dass die Ergebnisse der sequentiellen Ein-/Ausgabe auf
theoretischen Berechnungen basieren, die von einer Verteilung der Sequenzdaten
durch derMasterProzess an die anderen Prozessoren Uber das vorhandene Myrinet-
Netzwerk mit115 MB/s ausgehen. Zuséatzlich erhéht sich der Zeitaufwand fir die
Ein-/Ausgabe des Master-Prozesses, welcher die gesamten Sequenzen mit maximal
11 MB/s einlesen kdnnte. Mit zunehmender Anzahl der Prozessoren ergibt sich daher
ein héherer Kommunikationsaufwand wéhrend der Ein-/Ausgabe, der die Skalierung
der Anwendung stark beeintrachtigt und zu einem maximalen Speedup von 5 bei 32
Prozessoren fuhrt. Im Gegensatz dazu kann man der Abbifduhg 7.9 deutlich entneh-
men, dass die Parallelisierung der Ein-/Ausgabe sehr gut skaliert und bei 32 Pro-
zessoren einen Speedup von 17 und damit eine relativ hohe Effizienz vbo%a.
erreicht. Aufgrund des datenparallelen Ansatzes und der effizienten Ein-/Ausgabe
eignet sich daher ParSeq in idealer Weise fur den Einsatz von TPO-I0.

7.4 Synthetische Leistungsmessungen

Beim realen Einsatz der objektorientierten Schnittstelle in Anwendungen ist der durch
sie entstehende Zusatzaufwand nur schwer aus den Messdaten zu extrahieren ist. Ne-
ben anwendungsspezifischen Parametern, wie z.B. dem Verhéaltnis von Berechnungs-
aufwand zu Ein-/Ausgabeaufwand oder dem Parallelisierungsalgorithmus, gehen da-
bei auch architekturspezifische Parameter, wie z.B. der verwendete C++-Compiler
oder die Leistung der Hardware, in die Messung mit ein. Mit Hilfe von synthetischen
Leistungsmessungen wird nun versucht, die Auswirkungen der anwendungsspezifi-
schen Parameter zu minimieren und zu kontrollieren. Auf die architekturspezifischen
Parameter kann hingegen in der Regel kein Einfluss genommen werden.

Die Portabilitat der Schnittstelle ist durch den Umstand gewahrleistet, dass auf die
weit verbreitete und standardisierte Bibliothek MPI-1O aufgesetzt wird. Diese bildet
demnach auch gleichzeitig den Vergleichsindex der Leistungsmessungen. Ein Ziel
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bei der Entwicklung war es, sich dieser Leistung bestmdglich anzunahern. Um die
Portabilitat der Schnittstelle zu demonstrieren, wurden die synthetischen Leistungs
messungen auf unterschiedlichen Rechnerarchitekturen durchgefiihrt. Zum einen al
den zwei Cluster-ArchitektureKepler-Clusterund Cray-Opteron-Clusterbei de-

nen es sich um Rechner mit verteiltem Hauptspeicher handelt, zum anderen wurde
als aktuelle hybride Architekturen die beiden 8-fach-SMP (engl. symmetric multi-
processing) Hochstleistungsarchitekturen Hite®Ri8000-Fiund NEC SX-6in die
Messungen mit aufgenommen.

Damit die Ergebnisse untereinander vergleichbar sind, wurden dieselben Messar
wendungen auf allen Architekturen durchgefuhrt. Dabei handelt es sich sowohl urr
einfache als auch um kollektive Lese- bzw. Schreibtests. Erstere zeichnen sich de
durch aus, dass ein Prozessor sowohl Lese- als auch Schreibvorgénge in eine eige
Datei durchfiihrt. Bei einem kollektiven Zugriff hingegen werden von einer festen
Anzahl mehrerer Prozessoren Daten in dieselbe Datei transferiert. Durch die Kom
binationsmdglichkeiten ergeben sich somit insgesamt vier unterschiedliche Messar
wendungen.

Die einfachen Lese- und Schreibtests sollen dabei den direkten Zusatzaufwan
durch die Schnittstelle zeigen, ohne dass weitere interne Berechnungen beriicksic
tigt werden mussen, die im Falle kollektiver Zugriffe notwendig sind. Hierbei wurde
im Falle von TPO-IO ein einfacher Vektor mit dem Standard-Datectygr und
bei MPI-1O ein Array derselben Lange mit der in MPI intern verwendeten Daten-
strukturMPI_BYTE gefiillt. Die Messung komplexerer Datenstrukturen wie Objekte
ist zu Vergleichszwecken nicht moglich, da die Umsetzung auf Datenstrukturen mit
MPI-1O entweder nicht mdglich oder so umfangreich ware, dass die Messergebniss
nicht miteinander vergleichbar waren.

Das Ziel der kollektiven Tests hingegen ist es, den durch die Schnittstelle ins-
gesamt hervorgerufenen Zusatzaufwand zu bestimmen. Dazu wurde in TPO-IO eil
Vektor von Integerwerten und in MPI-10 ein Array vétPl_INT -Werten verwen-
det. Anschlieend wurde die Sicht auf die Daten so gewahlt, dass jeder Prozesst
der Reihe nach einen Integerwert nach dem anderen zugewiesen bekommt (roun
robin-Algorithmus), bis alle Daten verteilt sind. Dieser Test misst also neben dem
Zusatzaufwand fur das Lesen und Schreiben von Metainformationen auch den Auf
wand, der von der Schnittstelle durch automatisch vorgenommene Berechnungen d
Offsets in einer Datei, das automatische Setzen einer Sicht auf die Daten und die de
zugehorige Kommunikation zwischen den Prozessoren generiert wird.

Die erzielte Transferrate ergibt sich dann aus dem Quotienten der Ubertragene
Datenmenge und der daflur benétigten Zeit. Zu beachten ist, dass abhangig von d
Architektur entweder die aggregierte Transferrate oder die des einzelnen Rechenkn
tens gemessen wurde. Liegt der zu erwartende Flaschenhals im Bereich des Dateis)
tems, wurde die aggregierte Leistung gemessen. Ist jedoch der einzelne Rechenkn
ten der Engpass wurden die einzelnen Transferraten verglichen. Die zu tibertragenc
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Datenmenge pro Prozessor wurde dabei in Zweierpotenzen festgelegt, beginnend mit
der Ubertragung voi Byte. Die Obergrenze wurde so gewéhlt, dass der Sattigungs-
bereich der Architektur vollstandig erreicht wird. In den gemessenen Fallen war dies
spatestens bei einer Datenmenge ¥ MB pro Prozessor gegeben.

Alle Ergebnisse der Transferraten sind im doppelt logarithmischen MaR3stab ange-
geben, um den hohen Wertebereich der Messungen anschaulich darstellen zu kénnen.
Zusétzlich zu den Messergebnissen ist immer das von der Architektur vorgegebene
theoretische Maximum als Obergrenze angegeben, das sich aus einer Mischung von
empirischen Befunden und maximaler Hardwareleistung zusammensetzt. Damit las-
sen sich die Messungen in gute Relation zueinander setzen und die absolute Leistung
der Implementierungen besser beurteilen.

7.4.1 Kepler-Cluster

Die Messungen auf dem Kepler-Cluster wurden durch Portierung von TPO-IO auf
die vorhandene MPICH-Implementierung der Verslon4 in Kombination mit der
ROMIO-Implementierund .2.5.1 durchgefuhrt[[72]. Der gemessene Datentransfer
erfolgte dabei von den einzelnen Prozessoren in das aifdaMD-Knoten instal-

lierte parallele Dateisystem PVFS der Versioh.8.

Die theoretische Gesamtleistung des Systems ergibt sich aui2demoten mit
Festplatte, die Uber Fast-Ethernet eine aggregierte Bandbreite von theo#éfisch
MB/s erreichen kénnten. Die zur Vernetzung der Knoten verwendeten Switche be-
grenzen diese jedoch auf empirisch ermittéké MB/s. Sowohl bei den einfachen
als auch bei den kollektiven Testlaufen rit Prozessoren bildet die Fast-Ethernet-
Karte mit einer Bandbreite voh00 MBit/s den limitierenden Faktor. Aus diesem
Grund ist in den folgenden Ergebnisgrafiken diese als Systemgrenze angegeben.

Abbildung[7.11 zeigt die Messungen der nicht kollektiven Ein-/Ausgabe eines ein-
zelnen Prozessors sowohl fiir Lese- als auch fir Schreibvorgénge. Betrachtet man
die Leseleistung, so stellt man eine nahezu identische Leistung der beiden Bibliothe-
ken fest. Dies liegt daran, dass einerseits der Mehraufwand durch die Schnittstelle
bei einfachen Datentypen sehr gering ist, und andererseits die zur Wiederherstellung
der Objekte bendtigten Metadaten noch im Cache verfigbar sind. Ab einer Daten-
menge vorb12 KB konvergieren beide Implementierungen gegen die Systemgrenze
von 100 MBit/s. Im Vergleich dazu zeigt die Schreibleistung einen geringfiigigen
Leistungsunterschied, der durch den zusatzlichen Schreibaufwand fiir die Metadaten
hervorgerufen wird. Aufgrund des insgesamt sehr schnellen Dateisystems féllt dieser
Unterschied jedoch sehr gering aus. Daruber hinaus lasst sich feststellen, dass bereits
ab einer Datenmenge vdrl KB die Implementierungen gegen das Hardwarelimit
konvergieren.

Die Messungen zur kollektiven Lese- und Schreibleistung entstanddié iito-
ten unter Verwendung von jeweils einem Prozessor und die Ergebnisse sind in Ab-
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Abbildung 7.11: Vergleich der einfachen E/A-Leistung von TPO-IO und MPI auf
dem Kepler-Cluster. Obere Grafik: Leseleistung. Untere Grafik: Schreibleistung.
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Abbildung 7.12: Vergleich der kollektiven E/A-Leistung von TPO-10 und MPI auf
dem Kepler-Cluster. Obere Grafik: Leseleistung. Untere Grafik: Schreibleistung.
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bildung 7.12 dargestellt. Die durchschnittliche Leseleistung pro Knoten erreicht auch
hier aus den bereits oben angegebenen Griinden bei beiden Implementierungen ide
tische Werte. Die durchschnittliche Schreibleistung zeigt bei kleinen Datenmenger
jedoch einen enormen Unterschied. Dies ist einerseits auf das im System verwende
Fast-Ethernet-Netzwerk zurlckzufiihren, das mit einer Bandbreitd MMBit/s
gerade bei den hier verwendeten kollektiven Zugriffen den Mehraufwand von TPO-
IO deutlich sichtbar macht, andererseits auch auf dielmitGFlop/s sehr geringe
CPU-Leistung. Interne Berechnungen, z.B. der Offsets, oder die Generierung de
Sicht wirken sich daher starker negativ auf die Gesamtleistung aus als bei schnelle
ren Prozessoren.

Der in allen vier Fallen auftretende Leistungsriickgang der Implementierungen bel
einer Datenmenge val MB pro Prozessor ist systembedingt und wird durch Um-
schaltung des Ubertragungsprotokolls der verwendeten Netzwerkkarte hervorgert
fen.

7.4.2 Cray-Opteron-Cluster

Die grundlegende Architektur des Opteron-Clusters von Cray ist der des Kepler-
Clusters sehr ahnlich. Die linuxbasierten Knoten kommunizieren ebenfalls Uber My-
rinet. Bei der Ein-/Ausgabearchitektur unterscheiden sich jedoch beide Systeme deu
lich. Wahrend der Kepler-Cluster tber ein paralleles Dateisystergninoten ver-

figt, mussen sich die insgesai® Knoten des Opteron-Cluste?sKnoten fur die
Ein-/Ausgabe teilen. Hinzu kommt, dass beide Knoten Uber jeweils ein eigenes, von
einander getrenntes Dateisystem verfiigen und somit die Daten der Messanwendun
en nur auf einen dieser Knoten verteilt werden kdnnen. Der Datentransfer erfolgt
dabei nicht Uber das schnelle Myrinet, sondern tber das etwas langsamere GigabBi
Ethernet. Dadurch ergibt sich ein Flaschenhals auf Seiten der Ein-/Ausgabeknoter
der eine theoretische aggregierte Gesamtleistung von ledigl&Bit/s ermoglicht.
Diese Systemgrenze ist in den folgenden Ergebnisgrafiken zur Erleichterung der In
terpretation zuséatzlich eingezeichnet.

In Abbildung[7.T3 sind die Messergebnisse der einfachen Ein-/Ausgabe eines ein
zelnen Prozessors sowohl fiir Lese- als auch fur Schreibvorgéange abgetragen. S
zeigen den bereits bei Kepler dargestellten Verlauf und lassen sich durch die dor
genannten Grunde erklaren. Der leichte Ruckgang der Schreibleistuhg2bkB
ergibt sich durch die vorhandene MPI-10-Implementierung, deren Schreibpuffer eine
GroRe vorb12 KB hat. Eine Uberschreitung dieser Grenze fiihrt demnach zu einem
zusatzlichen Aufwand und einer damit verbundenen schlechteren Transferrate. Ins
gesamt konvergieren auch bei dieser Architektur ab einer Datenmendd ¥&B
beide Implementierungen gegen die Systemgrenzed @Bit/s.

Zur Messung der Ergebnisse der kollektiven Lese- und Schreibleistung wagden
Knoten mit jeweils einem Prozessor verwendet. Abbildung]7.14 stellt die gewonne-
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Abbildung 7.13: Vergleich der einfachen E/A-Leistung von TPO-10 und MPI auf
dem Cray-Cluster. Obere Grafik: Leseleistung. Untere Grafik: Schreibleistung.
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Abbildung 7.14: Vergleich der kollektiven E/A-Leistung von TPO-10 und MPI auf
dem Cray-Cluster. Obere Grafik: Leseleistung. Untere Grafik: Schreibleistung.
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nen Resultate grafisch dar. Im Gegensatz zum Kepler-Cluster handelt es sich hierbei
um die durchschnittliche Leistung eines einzelnen Prozessors. Aus diesem Grund
liegt das Systemlimit in der Grafik nicht b&iGBit/s sonder bei /32 GBit/s. Der

etwas unruhige Verlauf der Ergebnisse resultiert aus dem deutlich Uberlasteten Ein-
/Ausgabeknoten. Die durchschnittliche Leseleistung pro Knoten erreicht auch hier
aus den bereits oben angegebenen Griinden bei beiden Implementierungen identi-
sche Werte. Die durchschnittliche Schreibleistung von TPO-10 kommt bei dieser
Architektur jedoch etwas besser an MPI-IO heran als bei Kepler, da zur internen
Berechnung nun AMD Athlons mit GFlop/s und fir die Kommunikation ein GBit-
Ethernet zum Einsatz kommen.

7.4.3 NEC SX-6

Mit der NEC SX-6 wurde auch eine Vektorarchitektur in die Leistungsmessungen
mit aufgenommen. Ubersetzt wurde die TPO-IO-Implementierung mit dem Gnu-
C++-Compiler der VersioR.96 unter Verwendung der speziell fur diese Architektur
entwickelten MPI/SX-Bibliothek. Diese basiert auf der bekannten MPICH-Imple-
mentierung und bindet die Ein-/Ausgabe Giber ROMIO der Ver$ior2 ein. Insge-

samt stehed Dateisysteme zur Verfligung, die jeweils einzeln angesteuert werden
kdnnen. Das globale Dateisystem GFS verteilt die Daten dabei auf die vorhandenen
Festplatten.

Die theoretische Gesamtleistung des Systems ergibt sich aus dem in jedem Knoten
vorhandenen Fibre-Channel-System. Dieses besteht Kagdlen mit einer Band-
breite von jeweil®2 GBit/s und ergibt somit eine maximale Transferrate von insge-
samtl GB/s, welche in den folgenden Ergebnisgrafiken als Systemlimit eingezeich-
net wurde.

Die Messergebnisse der nicht-kollektiven Ein-/Ausgabe eines einzelnen Prozes-
sors sowohl fiir Lese- als auch Schreibvorgénge finden sich in Abbi[dunp 7.15. So-
wohl die Lese- als auch die Schreibleistung zeigen hier ein ahnliches Verhalten wie
bei den beiden vorhergehenden Architekturen, das wie dort bereits angegeben be-
grundet werden kann. Die insgesamt héhere Ein-/Ausgabeleistung des Systems fiihrt
jedoch dazu, dass erst ab einer Dateigro3elviiB eine Sattigung erreicht wird.

Abbildung 7.1 stellt die Ergebnisse der kollektiven Leistungsmessungen dar. Auf-
grund der insgesamt n@irvorhandenen Knoten wurden die kollektiven Messungen
auf nur2 Knoten und unter Verwendung all@Prozessoren eines Knotens durchge-
fuhrt. Die Abbildung zeigt die aggregierte Bandbreite der verwendgidtrozesso-
ren. Im Unterschied zu den anderen Architekturen ist hingegen bei der kollektiven
Schreibleistung nur eine geringe Differenz zwischen MPI-10 und TPO-1O zu erken-
nen. Dies resultiert auRer aus der hohen Leistung einer einzelnen CPU auch aus dem
sehr schnellen Verbindungsnetzwerk der SX-6. Der Zusatzaufwand der internen Be-
rechnungen féllt daher nur sehr gering aus.
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Abbildung 7.15: Vergleich der einfachen E/A-Leistung der NEC SX-6. Obere Gra-
fik: Leseleistung. Untere Grafik: Schreibleistung.
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Abbildung 7.16: Vergleich der kollektiven E/A-Leistung von TPO-10 und MPI auf
der NEC SX-6. Obere Grafik: Leseleistung. Untere Grafik: Schreibleistung.
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Der in allen vier Fallen auftretende Leistungsriickgang der Implementierungen bel
einer Datenmenge vahKB ergibt sich aus der Verwendung des globalen Dateisys-
tems GFS. Dieses setzt auf dem bekannten Dateisystem NFS auf, dessen Ubert
gungsprotokoll bei einer Datenmenge KB auf einen anderen Mechanismus
umschaltet.

7.4.4 Hitachi SR 8000

Neben der NEC SX-6 wurde mit der Hitachi eine weitere 8-fach-SMP-Architektur
in die Leistungsmessungen mit einbezogen. Im Gegensatz zur SX-6 erfolgen bei die
ser Architektur jedoch Ein-/Ausgabe und Kommunikation der Knoten tber dasselbe
Netzwerk. Ein globales Dateisystem partitioniert die Daten dabei auf insgesamt &
Knoten. Die Kommunikationsleistung eines Knotens liegt 2ieMB/s und ergibt
daher fir die Ein-/Ausgabe eine theoretische LeistungMnMB/s. Nachdem die
Bisektions-Bandbreite des Kreusschienenverteilers um den Faktor 30 schneller ist al
die Bandbreite zum Dateisystem, stellt das Dateisystem den Flaschenhals der Arch
tektur dar. Die nun folgenden Ergebnisse der Leistungsmessungen wurden daher i
der aggregierten Bandbreite des Dateisystems verglichen.

Betrachtet man die Ergebnisse des einfachen Tests in Abbi[dung 7.17 stellt mau
einen deutlichen Leistungsriickgang bei einer Datenmenge Wi fest. Dieser ist
bedingt durch den Datenpuffer des Dateisystems, der eine GroZMa&nbesitzt.

Die Bandbreite konvergiert ab einer Datenmenge VB gegen das Systemlimit.

Die Messergebnisse des kollektiven Tests sind in Abbildung 7.18 dargestellt unc
zeigen die aggregierte Gesamtleistung beider Implementierungen. Die kollektiver
Messungen erfolgten unter Verwendung Ba@rKnoten mit jeweils einem Prozessor.
Der bereits aus den Ergebnissen des einfachen Tests bekannte Leistungsriickgang
hier bei64 KB gegeben, da sich im kollektiven Fall die an das Dateisystem insgesamt
Ubertragene Datenmenge &uf+ 32 = 2048 KB belauft.

Nachdem die Hitachi sowohl leistungsschwachere Prozessoren als auch ein lan
sameres Dateisystem besitzt als die NEC SX-6, fallen die Unterschiede zwische
TPO-10 und MPI-IO deutlicher aus und decken sich daher auch erst ab einer Da
teigrof3e voro4 MB.

7.5 Zusammenfassung

In den Anwendungsfallen sph2000 und FMM konnte gezeigt werden, dass die Im-
plementierung der parallelen Ein-/Ausgabe in eine bereits bestehende Anwendun
bei einem entsprechend guten Design sehr leicht und schnell durchgefiihrt werde
kann. Der bei diesen Anwendungen urspriinglich implementierte Master-Worker-
Algorithmus ist im wissenschaftlichen Rechnen weit verbreitet und ergibt somit fir
den Einsatz der entwickelten Schnittstelle ein hohes Anwendungspotential.
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Abbildung 7.17: Vergleich der einfachen E/A-Leistung von TPO-IO und MPI auf
der Hitachi SR 8000. Obere Grafik: Leseleistung. Untere Grafik: Schreibleistung.
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Abbildung 7.18: Vergleich der kollektiven E/A-Leistung von TPO-IO und MPI auf
der Hitachi SR 8000. Obere Grafik: Leseleistung. Untere Grafik: Schreibleistung.
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7.5 Zusammenfassung

Idealerweise findet die objektorientierte Schnittstelle bereits in der Analyse- und
Entwurfsphase einer Neuentwicklung Beriicksichtigung, wie dies bei ParSeq der
Fall ist. Dadurch kann eine Qualitat der Anwendung erreicht werden, die anderen-
falls durch Anpassungen bereits bestehender Datenstrukturen nie hatte erzielt werden
kénnen.

Die synthetischen Messungen auf den vier verschiedenen Rechnerarchitekturen
zeigen im allgemeinen einen nur geringen Leistungsunterschied zwischen der objekt-
orientierten Schnittstelle und reinem MPI-10. In allen gemessenen Fallen konnte be-
reits ab einer relativ geringen Transfergréf3e dieselbe Bandbreite erreicht werden. Die
Leistungsunterschiede sind neben der objektorientierten Abstraktion auf die biblio-
theksinternen Berechnungen, wie z.B. die Ermittlung der Offsets, und dem Schreiben
bzw. Lesen von Metainformationen zurtickzufihren. Aufgrund ihrer geringen Menge
werden diese jedoch meistens vom Dateisystem zwischengespeichert und reduzie-
ren somit nur marginal die Leistung der Schnittstelle. Abhangig von der Prozessor-
leistung, der Leistung des Netzwerks und des Dateisystems ergeben sich entweder
gréRere oder kleinere Unterschiede zwischen der Transferrate der objektorientierten
Schnittstelle und MPI-IO. Die Vielfaltigkeit der untersuchten Rechnerarchitekturen
erlaubt es, die gewonnenen Ergebnisse und Erkenntnisse auf andere Architekturen
zu Ubertragen und damit als nahezu allgemein guiltig erklaren zu kénnen.

Damit konnte in diesem Kapitel gezeigt werden, dass mit der Entwicklung von
TPO-IO die gesteckten Ziele erreicht werden konntn. Neben der Moglichkeit samt-
liche objektorientierte Datenstrukturen auf einen Festspeicher zu Ubertragen, fuhrte
in allen Anwendungsfallen der Einsatz von TPO-IO zu einer deutlichen Vereinfa-
chung der Parallelisierung, ohne dass die Funktionalitédt gegeniiber MPI reduziert
werden musste. Der Zugewinn einer effizienten Parallelisierung der Ein-/Ausgabe
Uberwog dariiber hinaus fast immer gegeniiber der Aufwandserhéhung, die durch
Einbinden von TPO-IO hervorgerufen wird. Die Hohe der Leistungssteigerunghangt
dabei erwartungsgemal entscheidend von dem Verhaltnis zwischen Berechnungs-
und Ein-/Ausgabeaufwand ab. SchlieR3lich ergeben die synthetischen Leistungsmes-
sungen, dass die Vorteile durch die objektorientierte Schnittstelle TPO-10 gegeniiber
dem Nachteil eines geringen Leistungsverlustes deutlich Gberwiegen.
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8 Zusammenfassung und Ausblick

8.1 Zusammenfassung

Die vorliegende Arbeit stellt die Konzeption und Implementierung einer objektorien-
tierten Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe dar, die mit Hilfe von standardisier-
ten prozeduralen Ein-/Ausgabesystemen nicht erzielt werden kann. Die semantische
Licke zwischen objektorientiertem Design und der existierenden Softwareentwick-
lung auf Hochstleistungsrechnern wurde geschlossen, indem eine Implementierung
entwickelt wurde, die auf einer prozeduralen Schnittstelle aufsetzt und diese hinter
einem objektorientierten Modell verbirgt. Eine klare methodische Strukturierung von
Design und Automatisierungsmechanismen tragt deutlich zur Steigerung der Trans-
parenz bei. Moderne Techniken der Programmiersprache C++, wie z.B. Template-
Mechanismen, fiihren zu einer effizienten Umsetzung der Objekte auf einfachere
Datenstrukturen. In insgesamt drei Anwendungen aus teilweise unterschiedlichen
Anwendungsgebieten wurde die Schnittstelle zur Parallelisierung der Ein-/Ausgabe
bereits erfolgreich implementiert. Dabei wurde deutlich, wie unter Verwendung ei-
ner objektorientierten Schnittstelle die Formulierung der Ein-/Ausgabe einer Anwen-
dung vereinfacht und gleichzeitig eine Leistungssteigerung erzielt werden konnte.
Daruber hinaus konnte die hohe Leistung der Schnittstelle, die den prozeduralen Ein-
sétzen in nichts nachsteht, in zahlreichen synthetischen Messungen bestétigt werden.
Dies ebnet den Weg fur einen praktischen Einsatz der Schnittstelle im Hochstleis-
tungsrechnen.

8.2 Ausblick

Die im Rahmen dieser Arbeit vorgestellten Konzepte von TPO-10 kénnen in viel-
faltiger Weise weiterentwickelt werden. Ein aktueller Trend im wissenschaftlichen
Rechnen liegt in der Nutzung vieler verteilter Rechner, die z.B. tiber das Internet zu-
sammengeschlossen werd@&rifl-Computing. Zur Einrichtung einer solchen Grid-
Architektur existieren zahlreiche frei zugangliche Softwarepakete, wie z.Bsldas

bus Toolkit[82]. Die Verbindung von TPO-IO und MPI-IO wird durch eine sehr
schlanke Schnittstelle realisiert, die eindeutige Dateibezeichner und einfache Byte-
strome verwendet. Eine Mdglichkeit der Weiterentwicklung von TPO-IO liegt daher
in dessen Portierung auf ein bereits existierendes System, wie z.B. Globus, um ei-
ne parallele Ein-/Ausgabe auch in einem verteilten Rechnerverbund zu ermdéglichen.
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Die Schwierigkeit liegt dabei in erster Linie in der Synchronisierung der Datenzugrif-
fe bei Einsatz kollektiver Methoden und der dabei nétigen Sicherstellung der Konsis-
tenz. Ein aktuell initiiertes Forschungsprogramm, getragen von vier Bioinformatik-
und Informatik-Abteilungen der Universitat Tubingen und der Abteilung Bioinfor-
matik des Max-Planck-Instituts fur Entwicklungsbiologie in Tiibingen, verfolgt die-
ses Ziel. Die Partner verfugen neben dem Kepler-Cluster tiber vier weitere, sehr leis
tungsfahige Cluster mit jeweils mindestens 32 Prozessoren, die mittels einheitliche
Grid-Software fir die Bioinformatik-Anwender nutzbar gemacht werden sollen.

Ein weiterer Forschungsschwerpunkt kdnnte sich auf die Losung der Problema
tik beziehen, dass die von TPO-10 gespeicherten Daten nur von derselben Anwer
dung wieder eingelesen werden kénnen. Dies stellt insbesondere bei der Weiterve
arbeitung der Daten, z.B. zum Zwecke der Visualisierung, ein Problem dar, da dies
bisweilen sehr zeitaufwandige Konvertierungsarbeiten erfordert. Die Erganzung de
Strukturinformationen um geeignete Annotationen, die die gespeicherten Daten be
schreiben, kénnte dieses Probem lésen. In diesem Zusammenhang ware auch ei
Anbindung von TPO-IO an eines der Dateiformate netCDF oder HDF5 vorstellbar,
die bereits selbstbeschreibende Datenstrukturen verwenden. Die Umsetzung der o
jektorientierten Datenstrukturen von TPO-10 auf die genannten Formate wére jedocl
nur unter extremen Leistungsverlusten méglich und sollte daher sinnvollerweise nul
optional angeboten werden.

Bei vielen parallelen Anwendungen handelt es sich um sehr umfangreiche Simu
lationen, die eine lange Laufzeit in Anspruch nehmen. Um das Risiko eines Daten:
verlustes durch Systemfehler zu verringern, existieren so genannte Checkpointing
Systeme. Diese speichern den Gesamtzustand einer Anwendung im Laufe ihrer Au:
fuhrung in regelméagigen Abstéanden auf einen Festspeicher. Das System sammelt d
bei gentigend Informationen, um eine nahtlose Wiederaufnahme der Anwendung a
diesem Speicherpunkt zu ermdglichen. Nach einem Systemfehler kann dann die Ar
wendung direkt fortgesetzt werden und muss nicht von vorne gestartet werden. TPC
IO unterstitzt bereits Mechanismen zur Speicherung von Strukturinformationen unc
legt damit den Grundstein zur Ausweitung auf ein anwendungsseitiges Checkpointin
System. Eine wesentliche Rolle bei dieser Entwicklung spielt die Effizienz. Bei den
zuséatzlichen Zugriffen handelt es sich jedoch um Schreibvorgange, so dass ein mo
licher Ansatz in der Uberlappung von Ein-/Ausgabevorgéangen und Berechnunger
liegen konnte. Die dazu notwendigen asynchronen Zugriffe werden von TPO-10O be-
reits unterstitzt.

Einen weiteren Ansatzpunkt bildet die in TPO-IO realisierte Restriktion objekt-
orientierter Softwareentwicklung, die lediglich den Zugriff auf die gesamte Daten-
struktur ermdglicht. Ein Zugriff auf einzelne Variablen (z.B. eine Ortskoordinate) ist
damit nicht mdglich. Sowohl wahrend einer Simulation als auch zur Weiterverarbei-
tung der Daten, z.B. zum Zwecke der Visualisierung, ist ein solcher Zugriff jedoch
oft notwendig. Die im Grunde Uberfliissig Ubertragenen Daten belasten die Band
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breite eines Systems und fihren damit zu einem Effizienzverlust der Anwendung,
der umso hoher ist, je kleiner der Anteil der bendétigten Variable an der gesamten Da-
tenstruktur ist. Durch Erweiterung der bereits eingesetzten Metadaten konnte diese
Aufgabe durch TPO-IO realisiert werden, ohne die Konzepte der objektorientierten
Programmierung zu verwerfen. Der durch den Mehraufwand der Datenspeicherung
entstehende Effizienzverlust kdnnte durch asynchrone Zugriffe auf die Metadaten
kompensiert werden.

Die sehr einfache Formulierung der Ein-/Ausgabe unter Verwendung objektorien-
tierter Datenstrukturen und die flexible Definition von Sichten auf Daten ermdglicht
insgesamt den Einsatz von TPO-IO in zahlreichen wissenschaftlichen Disziplinen.
Dadurch entstanden in den letzten Jahren viele Kooperationen zwischen dem Teil-
projekt C6, in dessen Rahmen die vorliegende Arbeit entstand, und anderen Teilpro-
jekten, deren Anwendungen eine Parallelisierung der Ein-/Ausgabe erforderten. Ein
weiteres Einsatzgebiet fur TPO-IO kénnten auch Objektdatenbanken (engl. object-
oriented database management system, OODBMS) sein. Diese speichern im Gegen-
satz zu relationalen Datenbanken die Informationen eines Datensatzes zentral, in-
nerhalb eines Objekts. Die Ein-/Ausgabe der Objekte kdnnte unter Verwendung von
TPO-IO parallelisiert werden, da die dazu notwendigen Schnittstellen bereits vor-
handen sind. Dadurch kdnnte die Leistung der Datenbank gesteigert und die Latenz
einer Anfrage auf ein Minimum reduziert werden.
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A Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe

/Il FILEMANAGEMENT

/Il Chapter 7.2 File Manipulation in MPI2 Reference

int open(Communicator comm, chafilename, int amode, MPI_Info info);
int close ();

int delete (chaxfilename , MPI_Info info;

int set_size (int size);

int preallocate (int size);

int get_size ();

Group getGroup();

int get_amode(inkamode);

Il FILE VIEW

/Il Chapter 7.3 File Viewin MR}2 Reference
int set_view(TPO::View view);

TPO::View get_view();

/Il FILEACCESS

/Il Chapter 7.4 Data Access in MPP Reference

/Il non—collective

/Il — local pointer/ explicit offset

template <class T>

Status read(T& buf, int offset =0);

template <class T>

Status write (const T& buf, const int offset = 0);

template <class Iterator >

Status read( Iterator & first , Iterator & last, int offset =0);

template <class Iterator >

Status write (const Iterator & first , const lterator & last, const int offset =0);
template <class T>

Status iread (T& buf, int offset =0);

template <class Iterator >

Status iwrite (const T& buf, const int offset =0);

template <class T>

Status iread ( Iterator first , lterator last, int offset =0);

template <class Iterator >

Status iwrite (const Iterator first , const lterator last, const int offset =0);

/Il — shared pointer

template <class T>

Status read_shared (T& buf);

template <class T>

Status write_shared (const T& buf);

template <class Iterator >

Status read_shared( Iterator first , Iterator last);
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A Schnittstelle zur parallelen Ein-/Ausgabe

template <class lIterator >

Status write_shared (const lterator first , const Iterator last);
template <class T>

Status iread_shared (T& buf);

template <class T>

Status iwrite_shared (const T& buf);

template <class lIterator >

Status iread_shared ( Iterator first , Iterator last);

template <class Iterator >

Status iwrite_shared (const lIterator first , const Iterator last);

/Il collective

/Il — local pointer/ explicit offset

template <class T>

Status read_all (T& buf, int offset =0);

template <class T>

Status write_all (const T& buf, const int offset = 0);

template <class lIterator >

Status read_all ( Iterator & first , Iterator & last, int offset =0);
template <class lIterator >

Status write_all (const Iterator & first , const lterator & last, const int offset =0);
template <class T>

Status read_all_begin (T& buf, int offset =0);

template <class T>

Status write_all_begin (const T& buf, const int offset =0);

template <class Iterator >

Status read_all_begin ( Iterator first , Iterator last, int offset =0);
template <class lterator >

Status write_all_begin (const Iterator first , const Iterator last, const int offset =0);

template <class T>

Status read_all_end (T& buf, int offset =0);

template <class T>

Status write_all_end (const T& buf, const int offset =0);

template <class lIterator >

Status read_all_end ( Iterator first , Iterator last, int offset =0);
template <class lIterator >

Status write_all_end (const lterator first , const Iterator last , const int offset =0);

/Il — shared pointer

template <class T>

Status read_ordered (T& buf);

template <class T>

Status write_ordered (const T& buf);

template <class lterator >

Status read_ordered( Iterator first , Iterator last);
template <class Iterator >

Status write_ordered (const Iterator first , const Iterator last);
template <class T>

Status read_ordered_begin (T& buf);

template <class T>

Status write_ordered_begin (const T& buf);
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96

97

98

99
100
101
102
103
104
105
106
107
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117
118
119

template <class Iterator >

Status read_ordered_begin ( Iterator first , Iterator last);

template <class Iterator >

Status write_ordered_begin (const Iterator first , const Iterator last);
template <class T>

Status read_ordered_end(T& buf);

template <class T>

Status write_ordered_end (const T& buf);

template <class Iterator >

Status read_ordered_end( Iterator first , Iterator last);

template <class Iterator >

Status write_ordered_end(const Iterator first , const Iterator last);

/Il Chapter 7.5 File Interoperability in MPI2 Reference
int seek(int off, int whence);

int get_position ();

int get_byte offset (int off);

int get_type_extent (MPI_Datatype datatype, #xtent);

/Il Chapter 7.6 Consistency and Semantics in MPReference
int set_atomicity (int flag);

int get_atomicity (intx flag );

int sync();

}
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