2009年7月24日

NEC

ｘｘ先生コード

最終報告

お預かりしていたｘｘ先生コードの高速化について、以下の通りご報告致します。
０．チューニング概要

　今回行いましたチューニングの概要につきまして、以下の通りご報告致します。

　《　今回のチューニング手法　》

簡易性能解析機能(ftrace)を用いて、ルーチン単位での性能を求めますと、
FREQUENCY  EXCLUSIVE       AVER.TIME     MOPS   MFLOPS V.OP  AVER.    VECTOR I-CACHE O-CACHE   BANK CONFLICT   PROC.NAME

           TIME[sec](  % )    [msec]                   RATIO V.LEN      TIME    MISS    MISS CPU PORT  NETWORK
    10850  1220.637( 69.7)   112.501   6671.9   2550.8 96.68 162.2  1220.353   0.018   0.172   35.071 1126.514 luinv3

       90   285.061( 16.3)  3167.340    186.3     84.6 27.99 255.8     0.361   0.005 215.939    0.211    0.185 iludc3

    10900   150.293(  8.6)    13.788  38922.6  18013.2 99.69 256.0   150.277   0.003   0.009    0.135   88.799 mtxvr3

       50    88.103(  5.0)  1762.051  53497.1  25967.8 99.45 256.0    88.067   0.007   0.016    5.441   38.635 stab3d
①iludc3のベクトル演算率が低い
②luinv3のMemory Networkが多い

③luinv3が全体の７割近くの計算コストを占めている

ということがわかりました。そこで、ベクトル演算率を上げられるかどうかコンパイルリストを見直し、ベクトル化指示行(!cdir nodep)を付加しました。次に、SX-9で効率的なメモリアクセスを行うため、ADBに乗せられそうな配列を選別し、ADB指示行(!cdir on_adb)を付加しました。また、luinv3を並列化するために使用されているアルゴリズムに最適な並列化アルゴリズムを選択し、ノード内自動並列化機能を用いてプログラムの高速化を行いました。
《　並列数選択の判断基準　》

Ｘ方向のメッシュサイズが451(=449+2)、Ｙ方向のメッシュサイズが283(=281+2)、Ｚ方向のメッシュサイズが150(=148+2)であることより、ベクトル長を確保するためにＸ方向とＹ方向をそのまま残し、領域分割をＺ方向で行うことにしました。ノード内CPU数が16であることと計算量を均等に分割するため、分割数を15と決定しました。
　《　プログラム全体性能情報　》

	
	オリジナル
	ベクトル化指示行
	ADB指示行
	ノード内並列化

	Real Time
	1770
	1617
	1254
	132

	User Time
	1750
	1600
	1240
	1756

	Vector Time
	1465
	1599
	1239
	1461

	MFLOPS
	4705
	5147
	6639
	84976

	V. Length
	205
	205
	205
	204

	V. Op. Ratio
	98.1
	98.3
	98.3
	98.5

	M. Network
	1256
	1394
	1027
	1201


１．チューニング結果

ソースコードのチューニング並びにノード内並列化により、約10倍の高速化を図ることできました。以下、順を追って変更内容をご説明いたします。
　【　計算条件　】


[image: image1]
【　計算時間　】
	10step
	CPU
	経過時間(秒)
	倍率

	オリジナル
	1
	1770
	-

	チューニング
	15
	132
	13.4


２．プログラム改変内容

２．１　ベクトル化の促進

《　サブルーチンiludc3　》
変更内容：DOループにストライドがあり、かつ、配列に対して飛びアクセスがあるため、定義・参照関係が不明となり、コンパイラがベクトル化できないDOループがありました。そのループがベクトル化可能なことがわかっている場合、DOループの直前に指示行!cdir nodepを付加することでベクトル化することができます（図1、図2）。

[image: image2]
図1．nodep指示行の付加①

[image: image3]
図2．nodep指示行の付加②
２．２　ＡＤＢの活用
《　サブルーチン luinv3　》

変更内容：SX-9から導入されたADBというバッファを用いて、ループ内で繰り返し使用される配列(x)の再利用を行うため、指示行!cdir on_adb(x)をDOループの直前に付加し、配列xをADB上に保持することでロード・ストアの時間を短縮しました（図3～図8）。

[image: image4]
図3．on_adb指示行の付加①

[image: image5]
図4．on_adb指示行の付加②

[image: image6]
図5．on_adb指示行の付加③

[image: image7]
図6．on_adb指示行の付加④


[image: image8]
図7．on_adb指示行の付加⑤

[image: image9]
図8．on_adb指示行の付加⑥
２．３　マイクロタスク並列化
コンパイラによる自動並列化機能を用いた領域分割による並列化を行いました。ILU分解による前処理部分の処理は大域的な参照を必要とし、並列化を行うことは困難であるため局所ILU前処理に変更し、前処理に局所性を持たせることでマイクロタスクによる並列化を行いました。今回のプログラムでは、大規模疎行列を係数に持つ連立一次方程式を解く部分の計算コストが大半を占めますが、BiCGStabというCG法系の解法を用いていますので、その大半の計算コストを占めるベクトルの内積や行列－ベクトル積は容易に並列化できます。但し、不完全LU分解による前処理が大域的な参照を必要とするため、容易に並列化することができません。この場合、一般に局所ILU法と呼ばれている手法を用いて並列化することができます。局所ILU法とは、一種の擬似ILU法のことで、前進／後退代入計算時に領域外からの影響を０とすることによって、前処理の局所化を行い並列性の高いアルゴリズムを実現しています（図9参照）。
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図9．局所ILU前処理

（参考文献）計算力学[Ⅶ］ - 計算力学における超並列計算法-, (矢川元基, 奥田洋司 共編), 養賢堂, 2002.
並列化は領域分割法を用い、分割はz方向で行います。不完全LU分解を行うルーチン(luinv3)の例えば前進代入部分は、図10の様な形をしています。
	      do 40 iz=2,nk

!*vdir nodep

         do 50 i=(iz-1)*nxy+1,iz*nxy

            x(i) = y(i) - a(i,1)*x(i-nxy)

   50    continue

!c

         do 60 ixy=1,ni+nj-1
            if ( ixy.le.ni ) then

               ist = (iz - 1)*nxy + ixy

            else

               ist = (iz - 1)*nxy + (ixy - ni + 1)*ni
            endif

            if ( ixy.lt.nj ) then

               igl = (iz - 1)*nxy + (ixy - 1)*ni + 1

            else

               igl = (iz - 1)*nxy + (nj - 1)*ni + ixy - nj + 1

            endif

!*vdir nodep

            do 70 i=ist,igl,ni-1

               x(i) = dinv(i)*(x(i) - a(i,2)*x(i-ni)     &

     &                              - a(i,3)*x(i-1))

   70       continue

   60    continue

   40 continue



図10．前進代入処理

これを3次元空間上で考えますと、例えば、図11の◆を(x,y,z)=(i,j,k)としますと、

[image: image10]図11．前処理のｚ方向の依存関係
◆を求めるのに，z=k平面上の（x，y）=（i-1，j），（i-nx，j-1）(図10のそれぞれ，a(i,2)，a(i,3))とz=k-1平面上の（x，y）=（i，j）(図10のa(i,1))を必要とし，z=k面とz=k-1面の間に依存関係が発生します。局所ILU分解では、z方向の分割点でこの依存関係を無視します。同様に、後退代入の計算においては、z=k面とz=k+1面の間に依存関係が存在しますので，この依存関係を無視します。

[image: image11]
オリジナルのコードでは、前進代入時のz=1面はz=0面と依存関係が無い（境界条件）様にコーディングされており、また、後退代入時のz=nz面は，z=nz+1面と依存関係が無い（境界条件）様にコーディングされていますので、この部分に関して改変の必要はありません。
注意しないといけないのは、領域分割による並列処理を行っているため、並列に動作する各タスクがそれぞれ別々の領域をアクセスしないといけないため、配列のインデックスをずらすための幾つかのパラメータを用意しておく必要があります。分割された領域サイズ(nnk)は、全体の領域サイズ(nz)と分割数(idk)を用いて、

[image: image12]の様に求められます。また、並列化されたｋ(1≦k≦idk)番目のタスクがアクセスする配列の先頭インデックスを求める際には、

[image: image13]で求められる変数(kk)を使って、インデックスをずらす操作が行われ、例えば、ｋ番目のタスクのz方向の担当範囲は、

[image: image14]で表され、空間内を走査する配列に対してもｋ番目のタスクがアクセスする配列に対しては、

[image: image15]の様にインデックスをずらす必要があります。以上の考察を元に改変内容を列記します。
《　サブルーチン stab3d　》

変更内容①：コンパイラによる自動並列化機能を使用しますと、ローカル変数の保持を行なわれなくなるため、値を保持する必要がある変数・配列に関しては、値の保持を明示(save)する必要があります。また、並列化により分割された領域数(idk)を定義します。図12では、15分割した時の例を示します。

[image: image16]
図12．前処理のｚ方向の依存関係
変更内容②：並列化を行うサブルーチンluinv3に分割数(idk)を引数で渡します（合計３箇所）。

[image: image17]
《　サブルーチン luinv3　》

変更内容①：並列化を行うサブルーチンluinv3側で分割数(idk)を引数で受けます。

[image: image18]
変更内容②：分割された領域のｚ方向のグリッド数(nnk)の算出（図13参照）を行います。

[image: image19]
変更内容③：前進代入を並列化します。並列したい処理の外側に新たにidkによる並列化対象ループを生成し、並列化指示行（!cdir nosync）を付加することで並列化を行います。さらに、タスクごとの計算領域を求めるためのｚ方向のグリッドポイントをずらす量(kk)を算出しておきます（図13参照）。

[image: image20]
図13．分割されたｚ方向のグリッド数(nnk)とｚ方向のグリッド数をずらす量(kk)

[image: image21]
変更内容④：上記で求めたタスクごとの計算領域を求めるためのずらす量を用いて、前進代入の処理を分割し、並列化を行います。図14はそれぞれ、前進代入で行う最初の処理対象(i＝1)と(2≦i≦ni)を分割された領域へずらすため、kkだけ並行移動したものです。続く図15も同様に、ｋ番目のタスクが担当する領域の始点と終点を並行移動するために、ist・iglの値をkkだけずらした処理です。図16は、ｋ番目のタスクが担当する領域のグリッド数がnkからnnkになったための変更です。

[image: image22]
図14．前進代入①


[image: image23]
図15．前進代入②

[image: image24]
図16．前進代入③
変更内容⑤：後退代入を並列化します。並列したい処理の外側に新たにidkによる並列化対象ループを生成し、並列化指示行（!cdir nosync）を付加することで並列化を行います。前進代入処理と同様に、タスクごとの計算領域を求めるためのｚ方向のグリッドポイントをずらす量(kk)を算出しておきます（図13参照）。

[image: image25]
変更内容⑥：上記で求めたタスクごとの計算領域を求めるためのずらす量を用いて、後退代入の処理を分割し、並列化を行います。図17は、後退代入で行う最初の処理の対象(n-1≧i≧n-ni+1)を分割された領域へ投影するため、kkだけ並行移動するための処理です。続く図18は、ｋ番目のタスクが担当する領域の始点と終点を並行移動するために、ist・iglの値を(nnk*k-1)*nxyだけずらす処理です。図19は、ｋ番目のタスクが担当する領域のグリッド数がnkからnnkになったための変更です。

[image: image26]
図17．後退代入①

[image: image27]
図18．後退代入②


[image: image28]
図19．後退代入③

２．４　リスタート処理

CG法などの反復法系では、ベクトルの加減算が頻繁に行われ、計算誤差が累積し易い。計算誤差が累積すると、収束判定を行っている残差がある程度以上小さくならないことがあります。そうすると、計算が停留し、CG法に含まれる除算で0割りが発生し、計算が停止します。計算の停留が発生したと思われる場合に、CG法のアルゴリズムを離れ、厳密に残差を評価することで、累積した誤差を除去することができます。CG法のアルゴリズムより計算量が増えますが、収束計算の発散を防ぐことができます。
《　サブルーチン stab3d　》

変更内容：0割りが発生していたbetaの計算は、以下の通りです。
	      beta=(rho1/rho2)*(alpha/omega2)


上式で0割りが発生していたため（具体的には、rho2=0）、上式の直前に以下のリスタート処理を付加しました。

	      if(abs(rho1).lt.1.d-29)then

       call mtxvr3(a,n,ni,nj,nk,x,wm(1,8))

       do i=1,n

        wm(i,5)=b(i)-wm(i,8)

        rho1=rho1+wm(i,5)*wm(i,2)

       enddo

      endif


図20．リスタート処理
具体的には、反復が停滞していることの判定をabs(rho1)＜10-29で行い、本来CG法では残差を
	      do 150 i=1,n

      x(i)=x(i)+alpha*wm(i,8)+omega1*wm(i,5)

      wm(i,5)=wm(i,6)-omega1*wm(i,7)

      rnorm=rnorm+wm(i,5)**2

 150  continue


で求めていますが、これを定義通りｂ－Ａｘに代えることで、それまでに累積した誤差を除去し、収束計算が発散することを回避することができました。
以上
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【z=kでの依存関係】


　前進代入時：z=k-1の(i,j,k-1)


　　後退代入時：z=k+1の(i,j,k+1)





　　　使用マシン：大阪大学サイバーメディアセンター殿SX-9


　　　時間ステップ：10（ def_parameter.f90内のlmax=10　）








!cdir nodep


            do 100 i=ist,igl,ni-1


               wm = a(i,4) - a(i,2)*dinv(i-ni)*(a(i-ni,6)  &


     &                    + vprm*(a(i-ni,5) + a(i-ni,7)))  &


     &                    - a(i,3)*dinv(i-1)*(a(i-1,5)     &


     &                    + vprm*(a(i-1,6) + a(i-1,7)))


               if ( dabs(wm/a(i,4)).lt.sngcst ) then


                  ierr = 3500


                  return


               endif


               dinv(i) = 1.d0/wm


  100       continue








!cdir nodep


               do 140 i=ist,igl,ni-1


                  wm = dinv(i) - a(i,2)*dinv(i-ni)*(a(i-ni,6)  &


     &                        + vprm*(a(i-ni,5) + a(i-ni,7)))  &


     &                        - a(i,3)*dinv(i-1)*(a(i-1,5)     &


     &                        + vprm*(a(i-1,6) + a(i-1,7)))


                  if ( dabs(wm/a(i,4)).lt.sngcst ) then


                     ierr = 3500


                     return


                  endif


                  dinv(i) = 1.d0/wm


  140          continue








!cdir on_adb(x)


         do 30 i=ist,igl,ni-1


            x(i) = dinv(i)*(y(i) - a(i,2)*x(i-ni)   &


     &                           - a(i,3)*x(i-1))


   30    continue








!cdir on_adb(x)


         do 50 i=(iz-1)*nxy+1,iz*nxy


            x(i) = y(i) - a(i,1)*x(i-nxy)


   50    continue








!cdir on_adb(x)


            do 70 i=ist,igl,ni-1


               x(i) = dinv(i)*(x(i) - a(i,2)*x(i-ni)     &


     &                              - a(i,3)*x(i-1))


   70       continue








!cdir on_adb(x)


         do 100 i=ist,igl,ni-1


            x(i) = x(i) - dinv(i)*(a(i,6)*x(i+ni)    &


     &                           + a(i,5)*x(i+1))


  100    continue








!cdir on_adb(x)


         do 120 i=(iz-1)*nxy+1,iz*nxy


            x(i) = x(i) - dinv(i)*a(i,7)*x(i+nxy)


  120    continue








!cdir on_adb(x)


            do 140 i=ist,igl,ni-1


               x(i) = x(i) - dinv(i)*(a(i,6)*x(i+ni)   &


     &                              + a(i,5)*x(i+1))


  140       continue











      save tht


      parameter(idk=15)








      call luinv3(a,wm(1,1),n,ni,nj,nk,b,x,idk)








      subroutine luinv3(a,dinv,n,ni,nj,nk,y,x,idk)








      nnk = nk/idk








!cdir nosync


      do k=1,idk


      kk=(k-1)*nnk*nxy








      x(1+kk) = dinv(1+kk)*y(1+kk)


!c


      do 10 i=2+kk,ni+kk








      do 40 iz=2+(k-1)*nnk,k*nnk








         do 30 i=ist+kk,igl+kk,ni-1


            x(i) = dinv(i)*(y(i) - a(i,2)*x(i-ni)   &


     &                           - a(i,3)*x(i-1))


   30    continue








kk





nnk





!cdir nosync


      do k=1,idk


      kk=(k-1)*nnk*nxy








      do 90 ixy=ni+nj-2,1,-1


         if ( ixy.le.ni ) then


            ist = (nnk*k - 1)*nxy + ixy


         else


            ist = (nnk*k - 1)*nxy + (ixy - ni + 1)*ni


         endif


         if ( ixy.lt.nj ) then


            igl = (nnk*k - 1)*nxy + (ixy - 1)*ni + 1


         else


            igl = (nnk*k - 1)*nxy + (nj - 1)*ni + ixy - nj + 2


         endif








      do 110 iz=k*nnk-1,(k-1)*nnk+1,-1








(i,j,k-1)





(i,j-1,k)





(i-1,j,k)





kk=(k-1)*nnk*nxy








x(1+kk) = dinv(1+kk)*y(1+kk)








nnz=nz/idk








1+(k-1)*nnz，k*nnz





      do 80 i=n-kk-1,n-kk-ni+1,-1


         x(i) = x(i) - dinv(i)*a(i,5)*x(i+1)


   80 continue





(i+1,j,k)





(i,j+1,k)





(i,j,k+1)








