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1. Einleitung

Die quantenchemischen Rechnungsmethoden
erfordern nicht nur sehr viele Rechenzeit, son-
dern stellen auch an die Haupt- und Plattenspei-
cher exwreme Anforderungen. Aufgrund des
Umfangs und der komplexitit des MOLPRO (et-
wa. 420000 Programmzeilen) ist die Parallelisie-
rung sehr arbeitsaufwendige Aufgabe. Da in den
verwandten Methoden sehr groBe Datenmenge
bei arithmetischen Operationen in parallel weise
kombiniert werden miissen, stellt extreme Auf-
forderungen an die Datenkommunikation, Last-
balancierung und Ein-/Ausgabe. Wir werden
zuerst die quantenchemischenrechnungen kurz

vorstellen, Daher werden die anspruchsvolle _

Probleme sowie die Lastungleichkeit, der
Komunikationsaufwand und parallele Ein-/Aus-
gabe in diesen Anwendungssystemen erkliirt.

2.1 Quantenchemische Rechnungen

Die meisten Ziele der Quantenchemie sind zur
- Berechnung von der elektrischen Wellenfunk-
tionen und Reaktionsenergie durch angeniherte
Losungen der zeitunabhingigen Schrodinger-
gleichungen AY = E¥. Die unbekannten
Eigenfunktionen, ‘¥, dieser Gleichung werden in
Form eines Satzes von N-Partikel Basisfunktio-
nen (configuration state functions, CSF's) aus-
gedriickt, die ihrerseits als eine Linearkombina-
tion von Atomorbitalen (AO's) angenihert
werden, :

2.2 Anspruchsvolle Probleme |

Die herktmmliche Probleme bei quantenchemi-
schen Rechnungen sind den Rechenaufwand fiir
verschiedenen Elektronenpaar-Typen extrem

unterschiedlich, so daB bei der Parallelisierung
die Lastbalancierungsproblematik besonders
beachtet werden muB. Engpiisse durch den
Kommunikationsaufwand und begrenzten 1/0-,
Platten- und Hauptspeicherkapazititen kénnen
ein Anwendungsprogramm in eine schiechte
gesamte Leistung fithren. \

2.2.1 Lastungleichkeit

Die wichtige Frage hierbei sind, wie man die
wMeta-Loop* na;ch den unabhingigen Elektron-
paaren optimal partitionieren kann, damit die
Berechnungsaufgaben moglichst gleichmiBig.
auf den Parallelrechner verteilt werden kann,
und wie man die Kommunikationszeit, die Syn-
chronisationszeit und der Aufwand fiir die
gleichmibige Verteilung der Rechenlast bei den
massiv-paralleien Berechnungen minimieren.
Wir konnen daraus sehen, da die Lastbalancie-
rung eine wesentliche Rolle in der parallelen und
verteilten Berechnung spielt. Da das Potential
von parallclen und verteilten Systemen soweit
wie mdglich nur ausgenutzt werden kann, wenn
die gesamte Systemlast auf alle verfiigharen Pro-
zessoren gleichmiBig verteilt werden kann. Die
Grundidee besteht darin, dall man ein optimales
Partitionierungsverfahren in der iterativen Ld-
sungsverfahren quantenchemischer Rechnung
verwenden kann. Aus dieser Grundidee wurde
ein iterativer Lastbalancierungalgorithmus ent-
wickelt, mit dem solche Anwendungsprogram-
me effizient auf parallelen und  verteilten
Rechnern ausgefiihrt werden kénnen.

222 _Knmmuni!:-aﬁ onsaufwand

Bei der parallelen Berechnung eines Operators
bendtigt eine globale Summierungs- und Verket-



HKBT-99 122

Hayamsie Tpyast Josl TY

tungs-Operation iiber allen Prozessoren durch-
gefiihrt, um die Beitrige von allen

Elektronpaaren von jedem Prozessor auf bcmch~_

neten Operatoren sich zu belaufen.
Das Verfahren solcher globalen Messagc-Dpcra;

tionen ist, jeder Prozessor sendet eine Nachricht -
und am Ende der globalen Message-Operationen. -

bekommt jeder Prozessor die Nachrichten von
allen anderen Prozessoren. Daher stellt sich die
wichtige Frage, wie solche globale Message-
Operationen effizient auf verschiedenen Paral-
lelrechnern ausgefiihrt werden kisnnen, insbe-
sondere angesichts der Randbedingung, daB

MOLPRO Paket nicht nur auf distributed Memo-

ry sondern auch auf shared Memory Parallel-
rechnern unter Verwendung

soll. Die Abhingigkeit der parallelen Effizienz
von der Kommunikationstopologie des verwen-
deten Rechnersystems nimmt in den letzten Jah-
ren gliicklicherweise Stark ab, darf jedoch bei der
Auswahl des Kommuinkationsalgorithmus noch
nicht.véllig ignoriert werden,

2.2.3 Parallele Ein-/Ausgaben

Die quantenchemischen Rechnungen erfordern
,sehr viel Ein- und Ausgabe. Bei der konventio-
ncllr:n Quantenchemischen Rechnungen werden
hiufig Matrix-Matrix- oder Matrix-Vektor-Mul-
tiplikationen in Dateien zwischengespeicherten
GriéiBen wie z. B. den Zweielektorenenintegral-
matrizen und den Koeffizientenmatrizen ausge-
" filhrt. Aus N Basisfunktionen werden oY
Zweielektronenintegrale erzeugt. Bereits fiir
mittelgroBe Molekiilsysteme kann dies sehr
leicht zu einer 2-Elektronenintegraldatei in der
GréBe von mehreren Giga-Byte fiihren. In den
letzten 20 Jahren wurden massiv-parallele Rech-
ner entwickelt; die bei niedrigen Kosten groBe
Verarbeitungskapazititen zur Verfiigung stellen.
Da eine parallele Ein-/Ausgabe in der Regel
nicht verfiigbar ist, reicht die I/O-Bandbreite bei
weitemn nicht aus.

3. Liésungsansitze zur Probleme

Wir werden uns in folgenden Abschnitten mit
der Lisungen filr oben erwihrte Probleme be-
schiiftigen. Dabei werden ein neuer iterativer
selbstadaptiver Lastbalancierungsalgorithmus,
Shared Array-Algorithmus flir globale Message-
Operation und einen Global-Armay-1/O-Mecha-
nismus prisentjert.

derselben
Parallelverabeitungskonzepte effizient ablaufen

3.1 Lastbalancierung

Die Lastverteilung oder Lastbalancierung spielt
eine wichtige Rolle bei parallelen quantenchemi-
schen Rechnungen. Die meistens Rechenzeit
z.B. im MOLPRO wird filr die Multiplikation der

* Integralmatrix mit der Koeffizienienmatrix be-

notigt. Aber eine wichtige Eigenschaft ist, daf
die zu einem Elektronenpaar oder Symmetry-
Unique-Shell gehtrenden Matrizen unabhiingig
von anderen Elektronenpaaren oder Symmetry-
Unique-Shells sind. Deshalb kann man die fol-

_gende drei Lastverteilungsschemen verwenden.

3.1.1 CTSS (Cyclical Task Scheduling
Scheme)

. In diesem Schema wird eine statische Lastvertei-

lung durch die Aufgabeverteilung realisiert. Mit
diesem Schema kann die Last nach der Elektron-
paarliste auf die verfiigbaren Prozessoren verteilt
werden. Bild 1 zeigt diesen statischen Last-Ver-
teilungsalgorithmus.

P = number_of_nodes()
my_id=node_i
Do task=1, ..., N
Do (gl hal work
0 {g 0 m' }  od P
if {mjr_ld nude} then
Do OwnWork
endif
EndDo(global work)
EndDo(Task)

Bild 1;Das zyklische Lastverteilungsschema
(CTSS).

3.1.2 GRR (Global Round-Robin) dynami-
sches Last-Verteilungsschema

Im GRR dynamischen Lastverteilungsschema
steht ein globaler Zihler zur Verfligung, Wenn
ein Prozessor seine gegenwiirtige Aufgabe fertig
bearbeitet hat, greift er die niichste Aufgabe
durch Aufruf der Funktion nxtask() (oder nxi-
val()) wie ein globaler Zihler. Diese gelesene
globale Zahl bezeichnet eine entsprechende
Task-Nummer einer Taskliste. Der globale Zih-
ler wird nach jedem Aufruf eins erhdht. Aller-
dings darf gleichzeitg nur ein Prozessor den
globalen Zihler lesen.
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3.1.3 Selbstadaptiver Lastbalansierungsalgo-
rithmus (SALBA)

Dieser Algorithmus ist passend nur an Anwen-
dungsklassen, die iterative Methoden zur L&-
sung der Systemgleichungen verwenden. Die
selbstadaptive Lastverteilung verteilt auf iterati-
ve Weise die Systemlast gleichmiBig auf alle
verfiigbaren Prozessoren. Offensichtlich wird
die Performance des von diesem Lastvertei-
lungsschema eingesetzten Anwendungspro-
gramms auch auf iterative Weise verbessert
Dieses Schema besteht aus zwei Teilen
[Jiang97] [Jiang98/3]:

* [lterative, selbstadaptive, eindimensionale,
mehr-stufige und geradlinige Partitionierung

Die Last im Anwendungssystem wird entweder
durch aufwendige Tasks (Aufgaben) oder durch
umfangreiche Daten verursacht. In MOLPRO
werden die iiberwiegenden Lasten durch die
zeilaufwendige Matrixmultiplikation erzeugt,
die in verschachtelten Schleifen (nested loops)
ausgefiithrt werden. Durch eine mehrstufige Par-
titionierung dieser Matrizen wird eine effektive
Bearbeitung solcher Berechnungsaufgaben auf
Parallelrechnern ermiglicht. Dafiir wird die
adaptive 1D geradlinige Last-Partitionierung in
der wegiteren iterativen Berechnungen fortge-
setzt. Da die Berechnung in iterative Weise aus-
gefihrt wird, benutzten wir die Lastinformation
und die Partiionierungsinformation der letzten
iterativen Berechnungen bei der 1D geradlini-
gen Partitionierung, um die optimale Lastvertei-
lung erreichen oder annihern zu kinnen.

*  Gruppen-Partiionierung des Prozessors

Im SALBA wird eine Gruppen-Partitionierung
des Prozessors durchgefiihrt, damit jede Prozes-
sorgruppe einen Teil der gesamten Aufgabe
behandeln kann, Normalerweise erfordert am
Ende einer parallelen Bearbeitung, um eine oder
mehre globale Message-Operation sowie die
globale Verkettung und die globale Summierung
durchzufilhren, damit die Beitriige jedes Prozes-
sors zur resultierenden Matrix kombiniert bzw.
addiert werden kbéinnen. Die Lastverteilung
erfordert den Austausch von Lastinformation
zwischen Prozessoren, auBerdem hiingt der Auf-
wand der globalen Message-Operationen von
der Anzahl der beteiligten Prozessoren ab. Wenn
alle verfilgbaren Prozessoren in Gruppen parti-
tioniert werden, kann dieser Kommunikations-
aufwand deutlich reduziert werden.

Dieses Lastbalancierungsschema verteilt sowohl

Daten als auch Aufgabe auf die verfiigbaren
Prozessoren, deshalb zeigt es ein gutes Laufzeit-
verhalten. Die ausfiihrliche Beschreibung dieses
Schemas wund Laufzeitsergebnisse siehe

[iang97].

3.1.4 Evaluierung des Balancierungsalgorith-
mus anhand quantenchemischer Simulation

Zur Bewertung wird die oben erwihrten Lastha-
lancierungsalgorithmen ins MRCI-Programm
des MOLPRO integriert. Die Implementierungs-
plattforme waren CRAY T3D bzw. T3E und SGI
Power-Challenge in Sturtgart. Die Rechenzeit
des externen Austauschoperators mit CCSD-
oder MRCI-Methoden liegen in Hohe von 83-
96% der gesamten CPU-Zeit [Jiang98/3]. Au-
Berdem skalieren die Rechenkosten der 2-Elek-
tronenintegrale mit ONY und bei der
Transformation in der molekularen Orbital-Ba-
sis mit O(mN"), wobei N die Zahl der Basis-
Funktionen, und m die Anzahl besetzter Orbitale
bezeichnet. Die Rechenkosten des ejtemen Aus-
tauschoperators betragen O(m ) ® l.'}‘f(N"1 )
[Jiang98/2].

Die Berechnungsform des extermen Auslausch-
operators lautet:

K(Chu = Y Chuplov) (1)
pa

wobei Cll die Matrix der Koppelungskoeffizien-
ten ist, und (Lp|oV} bezeichnet die Zweielek-
tronenintegrale. (i,j) stellt ein Elektronenpaar
dar. ;

Fiir dieses Berechnungsmodell kénnen wir fiir
die parallele Ausfiihrung eine zweistufige Parti-
tionierung verwenden. Die erste Stufe ist die
Gruppenpartitionierung von CY, in welcher jede
Prozessorgruppe einen Block der CY Matrix er-
hilt. Diese Partitionierung hiingt davon ab, wie
viele zu behandelnde Eintriige die CY Matrix ent-
hilt, und wie viele Prozessoren sich an dieser
Berechnung beteiligen. Die zweite Stufe ist die
iterative selbstadaptive 1D geradlinige Partitio-
nierung der 2-Elektronenintegrale in der paralle-
len Matrix-Matrix-Multiplikation zur parallelen
Berechnung des externen Austauschoperators.

Wir werden die Ergebnisse einer Benchmark-
Berechnung auf der CRAY T3E mit 512 PEs
darstellen.

Als ein Benchmark wurde das Hexatrien-Mole-
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kiill mit MRCI-Methode berechnet. Dabei keine
rdumliche Symmetrie wurde ausgewdhlt. Fiir
den Vergleich wurde die dynamische Lastbalan-
cierungsalgorithmen, nimlich SALBA, GRR
und CTSS, in das parallele quantenchemische
Rechnungsprogramm integriert.

Haufig ecreicht ein paralleler Algorithmus: eine
akzeptable Performance, wenn nur bis zu einer
beschriinkten Anzahl von Prozessoren (z.B. bis
zu hundert) bei Ausfiihrung eines hinreichend
groBen Anwendungsprogramms verwendet
wird. Um eine theoretische Skalierbarkeit von
Anwendungen unter SALBA real zu demonstrie-
ren, wurde MOLPRO mit SALBA auf einer
CRAY T3E mit 512 Prozessoren ablaufen las-
sen. Abbildung 2 belegt, daB SALBA den besten
Speedup im Vergleich zu den anderen zwei Al-
gorithmen aufweist. Bei der hier verwendete Be-
rechnung des Hexatriene-Molekiils mit 100
kontraktierten Basisfunktionen und 256 Elek-
tronpaaren kann mithilfe von SALBA ein Spee-
dup von 400 auf einer T3E mit 512 Prozessoren
erzielt werden, wihrend die anderen Lastbalan-
cierungsalgorithmen bzw. GRR und CTSS le-
diglich einen Speedup ca. von 317 erreichen.
Dies ist heute filr parallelen quantenchemischen
Rechnungen, hier sogar mit relativen kleinen Ba-
sisfunktionen (100 Basisfunktionen), ein sehr
gutes Ergebnis. Wird das Berechnungsproblem
mit mehr als 100 Basisfunktionen berechnet, ist
eine noch bessere parallele Performance zu er-
warten. Aus Speicherplatzgriinden werden anf
einer CRAY-T3E mindestens 32 Prozessoren
bendtigt, um dieses Berechnungsproblem mit
100 Basisfunktionen durch MOLPRO l6sen zu
konnen. ;

3.2 Die globale Verkettung-Operation

Fiir dic Kommunikationsprobleme stellen wir
hier einen Shared-Array-Algorithmus fiir die
globale Verkettung-Operation als einen veran-
schaulichenden Beispielen zur L&sung der Kom-
munikationsprobleme in  intemen
Verbindungsnetzwerken vor. Fiir die erganzende
Untersuchung wird auf [Jiang98/1 Jiang98/3]
verwiesen. '

3.2.1 Definition

Zu Anfang der globalen Verkettungs-Operation
erhilt jeder Prozessor einen Vektor von N Ele-
menten, z.B. besitzt Prozessor j einen Vektor
x_j{i}, i=1,2,....N. Es existieren Py, P;,... Pp, von P
Prozessoren. Der resultierende Vektor A hat die

"y
SEEEEEERENER

Bild 2:Vergleich zum Speedup der drei Lastba-
lancierungalgorithmen auf der CRAY T3E/.
512 fiir verschiedene Anzahi von Prozessor-
gruppen (6,8,16).

GriBe von NP Elementen und soll ein so geord-
neter Vektor sein:

(A ' @)
e {JlEiI]xz[‘.]ixa[i”---[-x‘u[i]}]
JVii= 1,2, ....N):

wobei ,I“ die Verkettung anzeigt.

Jeder Prozessor schickt eine eigene Message an
alle anderen Prozessoren und der empfangende
Prozessor wird eine Message nach Gleichung 2
ordnen. Zum Ende der globalen Verketmng-
Operation wird jeder Prozessor den resultierten
Vektor A erhalten haben. Deshalb verhilt sich
die gesamte zu kombinierende MessagegriiBe zu
der selbst erhaltenen Messagegrifle und der An-
zahl der Prozessoren, welche an dieser globalen
Verkettungsoperation  beteiligt sind, wie
Size(A)= PeN.

3.2.2 Shared-Array-Algorithmus

Ziel des Shared-Array-Algorithmus ist, dafl er
sowohl filr Rechner mit verteiltem Speicher als
auch fiir Rechnern mit gemeinsamem Speicher
geeignet sein soll, um portierbar zu gewihrlei-
sten. Alle Knoten werden in einem virtuellen
Feld (shared-array) organisiert, jeder Knoten er-
hilt N Elemente der zu kombinierenden Messa-
ge. Vor allem wird das Shared-Array durch die
Benutzung des  Global-Array  Toolkit
[NieHar94], iiber den Aufruf der Subroutine
ga_create(type, diml, dim2, array name,
chunk1, chunk2 g a), erzeugt. Danach wird an
jedem Knoten die eigene Message im lokalen

%
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Shared-Array durch die ga_put() Subroutine ab-
gelegt. Wenn alle Knoten diese Operation zum
Ende ausgefiibrt haben, wird die Kombination-
Operation automatisch im Shared-Array fertig-
gestellt, Somit werden die Kombinationskosten
gespart. AnschlieBend kann jeder Knoten die
kombinierten NP Byte-Message durch Aufruf ei-
ner femen Get-Operationen mit der ga_get()
Subroutine erhalten. Um den Konflikt wihrend
der Get-Operation bei gemeinsamen Daten zu
vermeiden, organisiert ein sogenanntes Pipe-
lining-Get-Verfahren den Zugriff auf das globale
Array. In jedem Get-Schritt wird jeder Prozessor
aus den gemeinsamen Daten seinen jeweils ge-
wiinschten Teil eines globalen-Armays abholen.
Falls dieser Teil gleich groB und die Get-Ge-
schwindigkeit auf jedem Prozessor gleich ist,
kann der Netzwerk-Konflikt absolut vermieden
werden.

Dieser Algorithmus bringt den Vorteil, daB die
Kombinationsoperation  lokal automatisch
durchgefilhrt werden kann, so daB die Kombina-
tionskosten nicht benttigt werden. Aber es steht
der Nachteil dagegen, daB jeder Knoten eine
Fermnzugriffsoperation durchzufiihren hat, um die

kombinierte Message zu erhalten. Wenn in der-
selben Zeit mehr als einen Knoten eine Shared-
Daten abholen méchte, wird ein Konflikt aufire-
ten, Es gibt auch zustitzlichen Aufwand beim Er-
zeugen und Zerstirungen eines Shared-Arrays.
Die Performance der globale Verkettungs-Ope-
ration kann deshalb einen Verlust erleiden, vor-
allem wenn die Kosten beim Erzeugen des
Shared-Arrays relativ groB sind, z.B. in dem
Fall, wenn die zu kombinierende Message auf
der Power-Challenge Maschine bei der All-to-
all Kommunikation die zu kombinierende Mes-
sag relativ klein ist (siehe das Ergebnis in folgen-
dem Abschnitt).

3.2.3 Evaluierung globaler Verkettungs-Algo-
rithmen

Die Evaluierung der globalen Verkettungs-Al-
gorithmen wurde durch Vergleich mit anderen
Algorithmen bzw. den Torus-Algorithmus und
Baum-Algorithmus durchgefithrt. Weil diese
Torus-Algorithmus und Baum-Algorithmus sind
in vicler Anwendungsprogramme verwendel
worden. Abbildung 3 zeigt zwei logische Netz-

Baum-Modell

1. In jeder Zeile, 2. In jeder Spalte.
e T R Y, Yy
om0 Te\ne;

=5 [ G B P e

.._.-—-Il.‘

== 5 i & [0 & P W

L =l gl J=p{ T
--.7 N ..: l'.‘: =

Torus-Modell |

Bild 3:Die Topologie der Torus- und Baum Modelle.

werk-Modelle der Baum- und Torus-Algorith-
mus. Fir die ausfiihrliche Beschreibung dieser
zwei Algorithmen siehe [Jiang98/3, Jiang98/1].
Die drei Algorithmen wurden auf der CRAY-
T3D/E und SGI-Power-Challenge implemen-
tiert. Die Ergebnisse sind in den Abbildungen 4
(a) und 4 (b) dargestellt, und sind mit der von
links nach rechts ansteigenden MessagegriBe
skaliert werden. Alle Implementierungen wur-
den mit TCGMSG, einem portablen Message-
Passing-Packet, aufgebaut, um die Performance

der verschiedenen Algorithmen fair vergleichen
zu konnen. In den Abbildungen wird mit Tree
der Baum-Algorithmus gekennzeichnet, Aus
Abbildung 4(a) sehen wir, daB auf der T3D der
Shared-Array-Algorithmus die beste Perfor-
mance hat Die offensichtliche Ursache ist, dal
die effektive durchschnittliche Bandbreite der
Remote-Get-Operation von 35 MB/s und der Lo-
kal-Put-Operation von 140 MB/s mit Shared-Ar-
ray-Algorithmus emeicht worden sind. Diese
Bandbreite ist mehr als 45 MB/s, die von ande-
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ren Algorithmen erschlieBt wurde. Anderseits
bietet die T3D eine schnellere Verbindungsar-
chitektur fiir Informationstenerung und einen
Datendurchsatz mit einer Spitzentransferrate
von 300 MB/s (auf der T3E von 500 MB/s) an je-
dem Knoten, so dal der Aufwand fiir die Erzeu-
gung des Shared-Arrays auf der T3D
vernachlissigt werden kann. AuBerdem bietet
dic CRAY T3D eine relativ kleine Latenzzeit

von ca. 17 ns beim Zugriff auf den gemeinsamen
Speichern withrend der Ausfithrung der Put- und
Get-Operationen. Wir erkennen aus der theoreti-
schen Analyse [Jiang981], daBl der Shared-Ar-
ray-Algorithmus die kleinste Amplitude der

~ transferierten Message von O((P-1)N) hat. Das

ist einen wichtigen Faktor, der die Overall-Per-
formance einer globalen Verkettung-Operation
beeinfluBt.

LAH

Sacoancin i ke o s o

Bild 4: (a) Globale Verkcltung—(jpemﬁan auf CRAY-T3D mit 32 Prozessoren und

- (b) auf CRAY-T3E mit 128 PEs.

Anders als der T3D Rechner, der eine Space-
Sharing Maschine ist, ist auf der SGI Power-
Challenge, einer Time-Sharing Maschine, die
Performance der All-to-all Kommunikation
bzw. globale Verkettung stirker von der aktuel-
len globalen Rechnerbelastung abhingig. Die
Ergebnisse sind am Wochenende wahrend einer
durchschnittlichen ‘Rechnerlast von ca. 0.2-0.7
erzielt worden. Die dabei festgestellte Zeitab-
weichung ist fiir kleine Messagegrifien von we-
niger als 2 Kbyte nicht sehr deutlich. Dagegen ist
die Zeitabweichung bei groberer Message ganz
signifikant. Der Torus-Algorithmus zeigt eine
beste Performance fiir die All-to-all Kommuni-
katien im Problembereich vom gréBer als 2
KByte auf der SGI Power-Challenge, wie in Ab-
bildung 6 gezeigt wird. Beim Shared-Array-Al-
gorithmus kann man eine beste Performance nur
in einem kleinen Problembereich der All-to-all
Kommunikation feststellen. Der Aufwand fiir
das Erzeugen eines Shared-Arrays ist in anderen

Bereichen gegen zur Kommunikationszeit auf
der Power-Challenge mit 8 Prozessoren relativ
groB. Es ist aber interessant [Jiang98/3], dab bei
einer ProblemgriBe von mehr als 128KB die
Performance des Shared-Array-Algorithmus auf
der Power-Challenge am besten bei der Ausfiih-
rung der All-to-all Kommunikation (globale
Verkettung-Operation) ist.

'Da die Kommunikationsperformance im inter-

nen Verbindungsnetzwerk nicht nur von der
GriBe der iibertragenen Message sondern auch
stark von der Anzahl der Prozessoren, welche an
der Kommunikation teilnehmen, abhingt, fithren
wir das Kommunikationsprogramm auf der T3E
mit 128 PEs aus, um daran feststellen zu kénnen,
wie die verschiedene Algorithmen der globalen
Verkettung-Operationen sich bei einem Parallel-
rechnern mit der mittelgroBen Anzahl des Pro-
zessors verhalten, Aus Abbildung 4 (b) ersehen
wir, daB der Shared-Array-Algorithmus auf der

L1}
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Bild 5: Globale Verkettungs-Operation auf SGI
Power-Challenge mit 8 Prozessoren.

T3E sogar mit 128 PEs die beste Performance
liefert. Die Abbildung 4(b) zeigt besonders, dal
bei zunehmender GriBe der iibertragenen Mes-
sage die Performance des Shared-Array-Algo-
rithmus deutlich besser ist bei allen anderen
Algorithmen. Dieses Verhiltmis entspricht der
theoretische Analyse in [Jiang98/3], da der Fak-
tor der transferierten MessageriBe beim Shared-
Array-Algorithmus am kleinsten ist. Und die Ko-
sten fir die Erzeugung und Zerstdrung des
Shared-Array auf der T3E kann gegeniiber den
gesamien Kommunikationskosten vemachlis-
sigt werden (Details siehe [Jiang98/1]). Auf der
Power-Challenge weist der Torus-Algorithmus
eine beste Performance auf (siehe Abbildung 5),
weil der Aufwand auf der Power-Challenge we-
sentlich groBe im Vergleich zur gesamten Kom-
munikationskosten ist. Besonders wollen wir
darauf aufmerksam machen, daB in den Anwen-
dungsprogrammen die Erzeugung und die Zer-
strung eines virtuellen Shared-Arrays nur
einmal benéitigt wird, jedoch mehr als zehn- so-
gar hundertmal die globale Message-Operation
im Shared-Array bei einem Anwendungspro-
gramm durchgefilhrt werden kann. Deshalb
braucht dieser Aufwand auf der CRAY T3D/E
nicht besonders beriicksichtigen zu werden.

3.3 Parallel-Global-Array-I/O

Heutzutage stehen viele parallele Dateisysteme
(z. B. PIOFS von IBM, HFS von der Universitiit

Toronto, PPFS von der Universitit Illinois) und
parallele Ein-/Ausgabe-Bibliotheken (z. B. Pan-
da von der Universitit linois, MPI-IO vom
MPI-I0 Committee und MPI-2 vom MPI Fo-
rum) zur Verfiigung [Stock98][Kotz97]. Diese
sind jedoch noch nicht standardisiert und ihre
Leistungsfahigkeit erscheint noch nicht ausrei-
chend, um die ,,Grand-Challenge Probleme" ef-
fizient zu Idsen [WomGre97]. Der Ein-/
Ausgabe-Flaschenhals beschrinkt die gesamte
Performance der Anwendungsprogramme.

Bei der Parallelisierung des quantenchernischen
Simulationssystems MOLPRO wurde ein paral-
leler Ein-fAusgabe-Mechanismus, der soge-
nannte ~Farallel-Global-Array-I/O*
entwickelt. Er basiert auf dem Global-Array-
Toolkit. Die zahlreichen 2-Elektronenintegrale
werden damit bei der Berechnung nicht auf Plat-
te sondern im Hauptspeicher, z B. im sogenann-
ten Global Array abgespeichert.

Bild 6 auf Seite 8 zeigt diesen Ein-/Ausgabe-Me-
chanismus. Durch die Benutzung dieses Mecha-
nismus wird der Zugriff auf eine tempordre Datei
bei den Global-Arrays parallel durchgefiihrt,
wihrend der Zugriff auf eine permanente Datei
bei Platten durch die Kommunikation zwischen
Prozessor 0 und andere Prozessoren bzw. One-
To-All-Broadcasting und All-To-One-Broad-
casting realisiert wird. Fiir jeden Record einer
Datei wird ein globales Feld erzeugt, so daB der
parallele /O durch Zugriffe auf gemeinsame
Hauptspeicherbereiche ausgefiihrt werden kann.
Die I/O Zeit des Global-Armray-1/0-Mechanis-
mus ist ca. 22% kleiner als die vergleichbare Zeit
bei einem konventionellen I/O auf 4 Prozessoren
der CRAY-T3D. In der sequentiellen direkten
Ein-fAusgabe liest (schreibt) ein Prozessor die
Datei aus Platten ein, utnd kommuniziert dann
mit allen anderen Prozessoren. Bei der SCF-Be-
rechnung kann dadurch durchschnittdich 36%
der Laufzeit auf der CRAY-T3D eingespart wer-
den.

4, Konklusionen

Die Lésungen fiir anspruchsvolle Probleme bei
massiv-parallelisiening eines guantenchemi-
schen Simulationssystems wie die unzufriedene
Leistungsfihig der parallelen Ein-/Ausgabe, La-
stungleichkeit, Komunikationsaufwand wurden
diskutiert, Dabei wurden die entsprechen Algo-
rithmen bzw. der Mechanismus vorgestellt, und
einige untersuchte Ergebnisse prasentiert.
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