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巨型机通用数学库软件与并行算法
’

胡庆丰 李晓梅

(电子计算机系 )

摘 要 本文介绍了巨型机通用数学库软件的概念和意义
,

指出了巨型机数学软件开

发的技术途径与发展趋势
,

讨论了并行算法在其中的关键性作用
,

结合实例分析了巨型机通

用数学库软件研制中的并行算法设计与实现
。
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当今计算能力与存储容量最为强大的通用高性能计算机系统—
巨型机正在大型科学工程计算和

大规模数据处理中发挥重要的作用
。

用户对于丰富和完善巨型机通用数学库软件提出更高的要求
。

巨型

机用户不仅要求提供功能齐全
、

正确可靠的数学软件环境
,

更希望这些软件高速有效
,

充分发挥巨型机

的超级计算能力
。

通用数学库软件是执行基本数学计算的一种应用软件产品
,

是最基础
、

最通用的应用库软件之一
,

是科技计算和应用软件开发不可缺少的基本构件
。

由于巨型机系统体系结构的多样化和复杂性
,

传统的

串行数学软件产品在算法的设计与实现上没有考虑其并行特性
,

加之目前的自动向量化和 自动并行化

技术尚难以充分开发程序的并行性
,

因而比起传统的串行计算环境来
,

人们更希望巨型机有充实
、

方便
、

高效的通用数学库软件
,

以支撑用户解题过程
,

发挥巨型机高速计算优势
.

l 巨型机通用数学库软件的开发

巨型机通用数学库软件的开发经历了两个阶段
。

从以 Cra y
一
1 为代表的向量巨型机投入使用至今

,

人们结合向量计算特点
,

开发算法中的向量成分
,

主要采用循环级和程序级的优化
,

以拟合向量处理体

系结构
,

在原有的标量计算软件产品基础上
,

开发出了一批向量化数学库软件
。

我们已在 YH
一
1 上建立

了 向量线性代数库
、

向量特征值特征向量库等 ; 同时
,

针对具体的机器环境
,

重点优化最基本的计算内

核
,

如 Y H
一

1 科学计算库
,

其中的核心子程序包由高度向量化的银河汇编子程序组成
,

而其它 FO R
-

T R A N 子程序则通过调用经优化的汇编代码
,

采用循环展开
、

循环优化
、

使用银河向量 FO R T R A N 语

言等优化措施以实现其高速运行
。

Cr ay X
一

MP 等向量多处理机的间世
,

使得并行计算库软件开发成为必需
。

国际上纷纷开始研究并

行数学软件
,

如美国 A rg
o n
ne 实验室等机构和 Pur due 大学等单位正在研制并行计算的线性代数程序库

L A PA C K 以及椭圆型偏微分方程解题环境 E L L PA C K 等
。

结合向量多处理机系统的研制
,

我们也正在

开展并行数学库软件的研究工作
。

.
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与通用数学软件着重于解决易用性
、

重用性和解题的整体效率这一发展趋势相适应
,

巨型机数学软

件不仅要致力于开发标准软部件和改善用户接 口
,

而且要改进数值软件开发环境和解题环境
,

更应当考

虑到巨型机的不同结构将直接影响算法设计和 实现
,

需透彻了解目标机的内部结构
,

进行并行算法研究

工作
。

当前巨型机数学库软件研制中的主要技术途径有如下三个方面
。

(1 ) 模块化

定义一些基本算法模块作为库软件的核心
,

并为不同巨型机结构编写相适配的 FO R T R A N 程序版

本或汇编代码
,

使之局部优化
,

以充分利用具体结构的特点
,

高度发挥目标机的运行效率
,

从而使基于

其上的其它算法模块也得到较好的运行效果
。

线性代数计算是数值计算中最基本的内容之一
。

当前
,

荃本线代数计算程序包BL A s (Ba si 。 Li ne ar

A lge br
a S u bPr

o
gr

a m s ) 已成为向量化与并行化数学软件的核心
。

为提高并行计算的粒度
,
BL A s 的功能

经多次扩充已形成三级标准
: BL A S

一
1 涉及向量与向量的运算

,
B L A S

一

2 涉及矩阵与向量的运算
,

BL A S
-

3 涉及矩阵与矩阵的运算
。

(2 ) 研究并行算法

针对向量和并行体系结构设计新的数值算法
,

或修改原有的算法
。

这里一方面是对上面的核心模块

作重点优化
,

一方面则是研究如何将数学间题分解为对这些核心模块的调用
.

并行算法设计所采取的策略是对求解间题的重新排序 (re or der in g ) 和分而治之 (dev ide an d

co n que
r )

,

将问题重新排序或分解为若干个不相关或弱相关的子间题以并行处理
。

这些子问题一般并非

完全独立
,

箱要在运行过程中进行机间通讯以交换信息或实现同步
.

例如求解偏微分方程组的区域分裂

法
,

由于各子域间存在公共边界
,

从而在计算进程中必须交换公共边界上的信息
.

并行计算机体系结构对数值算法有不容忽视的影响
,

算法的设计与实现同 目标机结构密切相关
,

必

须改变我们习惯的顺序处理观念
,

探索新的设计思想和实现技术
。

(3 ) 建立断的适合并行处理的语言

作为通用数学库软件的主要程序设计语言
,

标准 FO R T R A N 是典型的串行处理语言
。

当前的解决

办法是采用扩充了的 F O R T R A N 语言
,

建立包含向量 /并行识别与处理的 FO R T R A N 编译器
,

为并行

软件研制提供必要的工具支撑
。

如银河向量 FO R T R A N 已包含了向量处理成分
。

期望有包含并行处理

成分的 FO R T R A N 或新的高级语言问世
,

以便更好地表达并行算法和避免程序对机器特性的依赖
。

这

样将使为追求程序高效而不得不使用复杂繁琐的汇编语言编码的情形得到改观
。

必须指出
,

并行计算数学软件开发环境和解题环境的研究
,

将使巨型机通用数学库软件开发产生新

的飞跃
。

2 并行通用数学库软件开发范例
—

L A PA C K 计划

LA PA C K (L in ea r A lg e b r a P a ek a g e ) 是由 A玛
o n n e

实验室
、

C o u r a n t 数学研究所
、

N A G 公司等共

同计划
,

并正在开发中的 FO R T R A N 7 7 线性代数库
。

其目的是提供一个一致的求解最普通线性代数问

题的子程序集
,

并且能在当前一系列高性能计算机上有效地运行
。

该库以成功的 EI S PA C K 和 LI N P A C K 两库为基础
,

功能包括线性方程组求解
、

超定方程的最小二

乘解
、

特征值间题
、

相应的矩阵分解和条件数计算等
。

这些功能针对实和复的稠密和带状矩阵
,

但不含

一般稀疏阵
。

这一新软件库将两个子集的算法集成为一个统一的系统化库
,

并特别致力于新的方法和算

法的设计
。

该库设计的目标机由适当数量 (比如说 1 至 10 0) 的高性能向量机组成的多处理机系统
,

这

类机器几乎包括所有当前可用于一般科学计算的巨型计算机
。

为了达到设计目标
,

该库的研制不仅继承了原有算法库的高可靠性
、

绝对可移植性
、

构件的非递归

性和划一的接口设计
、

优良的程序和文档设计风格等标准数学软部件设计技术
,

还特别采取了以下技术

措施
。
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(1) 算法实现的优化

巨型机大都具有分级存储结构
,

以平衡存储访问和向量化浮点操作间的速度差异
,

编程时必须注意

数据的重用
,

避免程序以存储速度而非浮点速度运行
。

然而
,
L IN PA CK 和 E ls PAC K 代码的书写风格

在大多数情况下均忽略了数据传枪的开销
。
L A PA C K 程序则经过仔细的编码

,

使尽可能多的数据被重

复使用
,

以减少数据传翰的开销
。

(2 ) 研究靳算法

块算法 (Bl oc k A lg or it h m ) 是 LA PA C K 计划中的墓本并行化方法
。

它通过矩阵划分
,

将算法表示

为子矩阵的操作
。

该方法的性能依赖于块的大小
,

因此必须研究适合于具体目标机的分块策略
,

然后开

发一个机制
,

使之能自动地确定最佳的块尺度
。

(3 ) BL A S 的使用

利用线性代数计算固有的矩阵向量特性以及块算法技术
,
LA PA C K 程序设计中力求使尽可能多的

计算通过调用基本线代数计算程序包BL A sl
、

2 和 3 来实现
。

BL A S 的使用使得 L A p A C K 代码通过这

些计算内核的有效实现而
“

调谐
”
至给定的结构之上

。

面向机器的优化局限于这些核心模块
,

而用户界

面则保持一致
。

3 并行算法的设计与实现

前已指出
,

巨型机数学软件分向量计算和并行计算两个层次
。

目前的大多数巨型机系统
,

其处理机

数目不多
,

向量运算是提高性能的主要因素
,

因而向量算法仍是并行算法研究中的主要内容
。

通过采用

扇入法
、

递归倍增法和循环约化法等技术
,

尽量开发数学问题中的向量运算成分
,

使其向量长度充分拟

合向量处理结构
。

在具体实现中
,

特别注意多功能部件的并发
、

向量链接
、

向量寄存器的使用与数据重

用等
。

对于多处理机环境
,

应进一步开发数学问题的并行性
,

使子任务的划分与粒度拟合系统的通讯与

同步机制
,

主要的技术手段有块算法
、

分裂技术和混乱迭代等
。

同样地
,

还应特别注意任务的分配
、

数

据的调度以及局部存储器的使用等
。

下面就两个简单实例来考察巨型机数学库软件并行算法的设计与实现
。

(1) 矩阵乘法的设计与实现

矩阵乘在数值计算问题中频繁出现
,

是巨型机基本线代数计算子程序包 B LA S 的主要模块之一
。

设

有
n x n

阶矩阵 A
、
B

,

求其乘积矩阵 c
.

记 c 的第 i行为 “ . ,

第 j列为
‘

. , ,

第 i行第 j列的元素为
‘ , , ,

对 A
、

B 亦引入相应记法
。

依矩阵乘定义
,

有如下内积表示式

C = A B = (a
:

二 b
. ,

)

即有伪代码形为

fo r i = 1 to 刀

for 少” 1 to n
(1 )

c ‘,

= a 、

二 b
. ,

对于无相应硬指令的向量计算机如 Y H
一

1
,

以上向量内积计算需从内存分别按直接顺序和间隔方式向寄

存器读出行与列两个向量
,

作对应单元的向量乘
,

然后用扇入法完成乘积的求和运算
。

此时
,

显然数据

调度量大
,

向量操作次数较多且含有部分标量操作
,

向量化效率不高
。

若将式 (1 ) 改写成向量外积的表示形式

c 一 A B 二 艺 (a
. ,

·

‘
.

)

介一 l

于是有

fo
r k = 1 to ”

fo r ] 一 1 to n
(2 )
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‘ . ,

~ c . ,

+ b。
, ·

a . 。

或将求和运算放入矩阵内
,

写为线性组合形式的中积算法

e 一 , ; 一 (:已
。* , a . , ,

⋯
,

艺
。.

, a
.

,

即

fo r z 一 1 to n

fo r k = 1 to 刀 (3)

. : . ,

= e . ,

+ 瓦
, ·

a
.
*

易见算法 (2 )
、

(3) 的计算内核是向量长度为
n
的列向量乘加链接运算

,

显然均较内积法(1) 向量化

程度高
,

向量操作次数少
,

与 F O R T R A N 数组按列存储相拟合
,

特别是能充分发挥向量链接特性
。

式(2) 的内层循环需从内存读出一次
a . , ,

且有
n
次

‘ . ,

的读出
、

写入和
n
个链接运算

,

而式(3 )则有
n

次
a , .

的读出和
n
个链接运算

,

以及
‘ . ,

的读出写入各一次
,

对于只有一个通道
、

或读写不可并发的计

算机系统
,

显然中积算法所需数据调度时间要少些
。

在 YH
一
1 巨型机上

,

若用一个向量寄存器装
‘ . , ,

用

两个向量寄存器交替存放
。 : ,

与
。

. ,

, + , ,

则中积算法 (3 )的内循环可如下实现
:

lo a d c . ,

= 0

lo a d a . 2

f o r m e . ,

= c . ,

+ b
l , 。 . 1 b y e ha in in g

,
lo a d a

.
:

fo r m c , ,

= c , ,

+ b Z, 。 . : b y e ha in in g lo a d a
.
3

从而最大限度地达到多功能部件的并发
、

链接特性的发挥和寄存器数据的重用
。

显然以上方案易于用汇

编代码实现
。

若用 F O R T R A N 语言编码
,

则应采用循环展开技术
,

将相应于 (3 )的内层循环展开为

fo r k = 1 by s teP 2 to n

c , ,

一 c , ,

+ b。
, a , , + b * + 1

, , a . ,

。+ 1

以保证
a , ; + 1

的读出与前一个链接运算并发
,

且使得
。

. ,

的中间结果的读出与写入次数减半
。

视实际情

况
,

以上循环展开的深度还可增大以取得最佳效果
。

(2) 三对角方程组求解

设有如下三对角方程组

(4 )

刁11
‘11.I......we
..

raJ
产

淤日卜匡以

一一

�
.
lesweraweweweeeweeeeeweeeee

沙队卜卜�
门lweeewe
月

ee
eeee|且J

召二一 1

老
,二

C一 1一
这里系数矩阵为对角占优的或至少是正定的

。

经典的串行解法—
追赶法为纯粹的递归计算

,

虽然可采

用递归倍增技术开发其并行成分
,

但效果并不理想
。

循环约化法或循环奇偶约化法是专门针对此类间题

而设计的并行解法
,

可较好地组织向量计算或大规模并行计算
。

但对于通常的巨型机来说
,

该算法未考

虑到标量部件的效率
,

特别是未考虑到存储系统的分级结构
,

如超高速缓存数据的重用等
,

从而其加速

比也不令人满意
。

若将原三对角系统作奇偶置换
,

生成如图 〔l) 所示的新系统
,

其中 l 为一任意的偏移参量
,

写为块

形式

( 5 )

�

⋯
J留|净llFI防

一一

�1

⋯
‘lllllJ叹阮

|匡|比�

⋯
JA 1 2 ()

A 2 2 A 2 3 A Z 。

A 3 2 A

A
‘2 A ‘,



从第 3 个块方程形式地解出 X : :

X : = (一 A石i ) (A s ZX Z 一 F s)

并从其它块方程中消去
,

则得到约化方程组

(6 )

A 12

A兹

A
‘:

(7 )

0人A.内
月

陌�

再次为三对角形的
,

其中两个修正项 A兹和 F犷分别为

}‘
一 踢 一 ‘Ais lA 32

LF犷 二 F : 一 A 2 3A 云
‘
F ,

( 8 )

上面由 (4 )至 ( 7 )的变换称为一个长度为 k (位移量 l) 的局部循环约化 (L o e al Cy e lic R e d u e t io n ) 步
,

而

由 ( 6 )对 X :

的计算则称为回代步
。

在 (6 )
、

(8 )的计算中
,

A 3 3
是一对角线矩阵

,

其逆易于求出
。

原始的块方程组 (5) 第一行和第四行的所有块都无须修正
,

即局部约化步可以在原块方程组分离的

部分独立地执行
,

从而可以在向量多处理机系统上
,

按处理机台数作相应矩阵划分而构造出有效的并行

算法
。

每一个局部约化步和回代步均可通过对各级 BL A S 子程序的调用而组织向量计算
。

XXX l 工2
’ “ .

刀刀 X I + 1 X l+ 3
’

二 工译+ 2盖+ 111 之之+ 2 工l十 4
’

二 刀+ 2 奋奋 X I + 2 通+ 2 刀+ 2通+ 3 ⋯ 工 .....

口口1 亡 111 C才才才才 flll

bbb Z a Z c ZZZZZZZZZ 九九

bbbl a zzzzzzzzz flll

bbbl 十 111 区 l十 111 f 才十 lll 亡l+ 2介+ lll fl 十 111

己己己 l十 333 bl + 3 cl + 33333 为+ 。。

.......

:::::

fl + 2‘+++

口口口 l十 2诬十 111 bI + 2, + lllllll

bbbbbl 十 Z cl + 222 Q 才+ 22222 fl + 222

bbbbbl + 4 cl + 444 召 l+ 44444 fl + ‘‘

bbbbbt + 2* c 一+ 2,,
.....

fl + 2***

召召召召J+ 2奋奋奋奋

衍衍衍+ 幼+ 22222 召了+ 助+ 2 自 + 2寿+ 222 大 + 2 ; +++

bbbbbbbbbl + 2盖+ 3 a l+ 2决+ 3 c z , 2走+ 333 f! 十 2 , 十 :::

介介介介介一 lll 几几

久久久久久 a ,,,

图 1 三对角方程的重新排序

5 结 语

我们在向量巨型机通用数学库软件研制上 已有了一些成果和经验
,

但向量多处理机系统的并行向

量数学软件开发工作刚刚起步
。

本文仅就某些方面进行了粗浅的讨论
,

期望在今后的研究实践中对其中

的关键技术
、

特别是并行算法的设计思想和实现方法作系统的深化与提高
,

在此基础上
,

进一步展开并

行计算数学软件开发环境的研究
。

4 0



参 考 文 献

1 张绮吸
.

数学软件与解题环境
.

软件产业
,

1 9 90
,

(3 )
:
l~ 9

2 赛贤福
,

李晓梅
,

谢铁柱
.

同步并行算法
.

国防科技大学出版社
,

19 8 6

3 李晓梅
.

颜宝勇
.

研制高效向量通用数学程序库方法
.

软件产业
,

19 9 。
,

(4)
: 9 ~ 14

4 何新芳
,

胡庆丰
,

李忠
.

银河机向量线性代数库的并行算法研究及优化
.

国防科技大学学报
, 1 989

,

(4)
:

60 ~ 64

5 H e r m a n J J
.

t e R iele
.

A p plie a tio n o f S u p e r e o m Pu t e r s in M a th e m a t ie s
,

in S e ie n tifie C o m p u tin g o n S u p e r e o m p uft e r s

6 0 r t e g a J M
.

In tr o d u e t io n to Pa r alIel a n d V e e to r S o lu t io n o f L in e a r Sy s t em s
.

Ple n u m P
r e s s , 1 9 88

7 B is eho f C H
,

D o
叩

a r r a J J
.

A L in e a r A lg e b r L ib ra r y fo r H ig h一Pe
r fo r m anc e C o m p u t e r s

.

in P a r a lle lS u p e r e o m p u t-

i叱
:

M etho d
,

A lg o r ithm a n d A p p lie a tio n
.

ed it ed
.

by G F C a r e y ,

Jo h n W iley 乙 S o n s ,

1 9 8 9
: 4 5 ~ 5 6

8 R eu t er R
,

Ze
e e a V

.

A Pa r allelM etho d fo r So lv in g T r id ia g o n al Sy s tem s o f L in e a r E q u a tio n o n the IBM 3 o 9 o V e e t o r

M u lt ip r o ee s s o r
.

in Hi g h Pe rfo r m a n e e C o m pu tin g
, 。d ite d by J L De lha y a n d E G e le n be

.

E ls e v ie r Sc ie n e e P u blis h e r s ,

B V
,

19 8 9

S u Pe r e o m P u te r C o m m o n 一M
a the m a t ie a l一

L ib r a r y一 S o ftw a r e a n d P a r a lle l A lg o r ithm s

H u Q in g fe n g Li X ia o m e i

(D e Pa r tm e n t o f C o m Pu te r S e ie n e e )

A b str aC t

T h e e o n e e p t a n d s ig n ifi e an e e o f th e e o m m ;〕n 一 m a the m a tie a l一 libr a ry一 s o ftw a r e fo r s u p e r e o m p u te rs

a re p re
s e n te d fi r s t , a n d th e n its d e v elo p in g

.

w a ys a n d tr e n d s a re p o in te d o u t , th e k e y e ffe ets o f p a r a lle l

a lg o rith m s in its d e v e lo pm e n t ar e dis e u s s ed in s p e e ia l
, a n d fin a lly th e d es ig n a n d im p le m e n ta tio n o f p a r -

a lle l a lg o r ith m s a r e a n a lys e d w ith s o m e e x a m ple s ,

m e th e m a t iea l s o ftw a r e

K e y w o r d s su p e r eo m p u te r s , se ie n tifie p r o g r a m s ,
p a r a llel a lg o r ith m s ,

m a th e m a tie a l s o ftw ar e

4 l


