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Abstrakt
Práce se zabývá řešenı́m efektivnı́ho paralelnı́ho zápisu dat pro nástroj k-Wave, zabývajı́cı́
se simulacı́ šı́řenı́ ultrazvuku. Tento nástroj je superpočı́tačovou aplikacı́, proto je spouštěn
na souborovém systému Lustre a vyžaduje paralelnı́ zpracovánı́ pomocı́ MPI a zápis ve formátu
vhodném pro velké množstvı́ dat (HDF5). V rámci této práce byl navržen způsob zefektivněnı́
zápisu dat dle potřeb k-Wave, pomocı́ kumulace dat a přerozdělovánı́, který je částečně imple-
mentován a otestován.
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1. Introduction

Rychlost vývoje pevných disků výrazně zaostává za
vývojem procesorů [1], tı́m pádem se I/O stává úzkou
částı́ a způsobuje výrazné zpomalenı́ celé aplikace.
Proto je nutné systém čtenı́ a zápisu vyladit pro maxi-
málnı́ zmenšenı́ rozdı́lu mezi I/O a výpočetnı́ částı́.
S tı́mto problémem se setkává mnoho paralelnı́ch ap-
likacı́, které generujı́ obrovské množstvı́ dat a je pro
ně proto nutné tento problém řešit.

Nástroj k-Wave [2] sloužı́ k simulaci šı́řenı́ ultra-
zvuku, čehož se využı́vá předevšı́m v medicı́ně nebo
při zkoumánı́ materiálů. Z důvodu vysoké výpočetnı́
a pamět’ové složitosti těchto simulacı́ musı́ výpočet
probı́hat na superpočı́tačı́ch. Prostředı́ počı́tačových
clusterů je značně specifické, předevšı́m z důvodů sdı́-
lenı́ prostředků s ostatnı́mi uživateli, dávkového zpra-
covávánı́ úloh nebo pro tento přı́pad zásadnı́ zápis dat
na RAID disková pole se souborovým systém lustre.
V této práci se zabývám MPI verzı́ nástroje k-Wave,
který zapisuje výsledky simulace do HDF5 souboru.

Uvedené nástroje a prostředı́ byly vyvinuty nebo
upraveny pro clustery a paralelnı́ aplikace, kterým u-
možňujı́ rychlý paralelnı́ zápis velkého množstvı́ dat.
Problémem je však rychlost zápisu malého množstvı́
dat, jelikož přı́stup k pevným diskům je v tomto pro-
středı́ spojen s velkou režiı́, která zcela degraduje rych-
lost malých paralelnı́ch zápisů.

Rychlost zápisu je pro k-Wave zásadnı́, jelikož
v průběhu simulace mohou být vygenerovány stovky
gigabajtů dat. Rozloženı́ zapisovaných dat mezi jed-
notlivé procesy však může způsobit nı́zkou rychlost
zápisu, která zdaleka nedosahuje maximálnı́ možné
rychlosti, a spolu s tı́m roste doba celé simulace a tedy
i jejı́ cena.

Mým řešenı́m nı́zké rychlosti zápisu malého množ-
stvı́ dat je kumulace dat před samotným zápisem. V přı́-
padě aplikacı́ zapisujı́cı́ch data opakovaně v průběhu
prováděnı́ je přirozeným způsobem zvětšenı́ množstvı́
dat na proces kumulace dat přes jednotlivé iterace a zá-
pis až po dosaženı́ dostatečného množstvı́ dat. Pro jed-
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norázový zápis (který však z hlediska celého běhu ap-
likace nebývá kritický), nebo nerovnoměrné rozloženı́
dat mezi jednotlivé procesy je možné provést přeuspo-
řádanı́ dat s cı́lem zvětšit množstvı́ dat na zapisujı́cı́
proces.

Navržený způsob zápisu je vyvı́jen a optimalizován
pro aplikaci k-Wave, ale výsledky této práce jsou použi-
telné pro libovolné paralelnı́ aplikace s distribuovanou
pamětı́ a častým zápisem.

2. I/O subsystém na superpočı́tačı́ch
Vstupně/výstupnı́ systém se skládá z několika vrstev,
přičemž každá z nich zásadně ovlivňuje výkonnost
paralelnı́ho I/O.

• I/O hardware
Vstupně/výstupnı́ hardware je tvořen poli pev-
ných disků, která jsou propojena s výpočetnı́mi
uzly skrze storage servery. Některé superpočı́-
tače poskytujı́ také datová úložiště tvořená mag-
netickými páskami, určená pro zálohu uživatel-
ských dat.

• Paralelnı́ souborový systém
Paralelnı́ souborový systém spravuje datový hard-
ware. Typickým přı́kladem takového systému
je Lustre [3], který zcela odděluje metadata od
zbytku dat. Umožňuje nám předevšı́m rozložit
data přes disky diskového pole (pomocı́ nas-
tavenı́ stripovánı́), čı́mž je zvýšena režie, ale pře-
devšı́m průchodnost paralelnı́ho zápisu a čtenı́.

• I/O forwarding
I/O forwarding směruje vstupně/výstupnı́ poža-
davky na dedikované I/O uzly, které je přesmě-
rovávajı́ na paralelnı́ souborový systém. Poža-
davky jsou zde přeskládány a následně agre-
govány s cı́lem snı́žit latenci systému [4]. Tato
vrstva je však přı́tomná jen na některých z nej-
většı́ch superpočı́tačových systémech a je typ-
icky úzce spojená hardwarem [4][5].

• I/O middleware
V přı́padě využı́vánı́ Message Passing Interface
(MPI) a paralelnı́ho I/O, je na této úrovni MPI-
I/O standart. Stejně jako MPI standart, také
MPI-I/O má mnoho implementacı́, nejrozšı́ře-
nějšı́ z nich je ROMIO [6].

• Vysokoúrovňová I/O knihovna
Pro paralelnı́ zápis je možné využı́vat některou
z implementacı́ MPI-I/O, avšak nad touto vrstvou
jsou postaveny ještě vysoko-úrovňové I/O knihov-
ny, které kromě zápisu pomocı́ MPI-I/O přinášı́
navı́c také správu metadat, optimalizaci pro zá-
pis do překrývajı́cı́ch se datových oblastı́ nebo

Obrázek 1. Vrstvy I/O subsystému
na superpočı́tačı́ch [5].

současný zápis a čtenı́ různými procesy a mno-
ho dalšı́ch. Přı́kladem takovýchto knihoven jsou
netCDF [7] nebo HDF5 [8].

Je nezbytné mı́t na mysli, že každá uvedená vrstva
má mnoho nastavenı́ a uživatel by měl, dřı́ve než začne
optimalizovat svůj kód, najı́t vhodné nastavenı́ vrstev
předchozı́ch.

2.1 HDF5
The Hierarchical Data Format (HDF) je samo-popisný
souborový formát pro usnadněnı́ práce a uloženı́ výz-
kumných dat nezávisle na operačnı́m systému a ar-
chitektuře počı́tače.

V projektu k-Wave je využı́vána knihovna HDF5
pro svou komplexnost. Využı́váme toho, že HDF5
soubor je kontejnerem pro HDF5 objekty, což zna-
mená, že v jednom souboru může být uloženo několik
samostatných datových celků (datasetů) a předevšı́m
že poskytuje jednoduchý efektivnı́ paralelnı́ zápis do
souboru pomocı́ hyperslabů, které vymezujı́ prostor
v datasetu pro data každého zapisujı́cı́ho procesu.

3. Projekt k-Wave
V k-Wave se pracuje s třı́-dimenzionálnı́m prostorem,
v kterém se vypočı́tává průběh šı́řenı́ ultrazvuku. Tato
doména je rozdělena mezi jednotlivé procesy, a to roz-
dělenı́m jedné z dimenzı́ tak, jak je tomu znázorněno
na obrázku 2. Jelikož nenı́ nutné ukládat veškerá data,
definujeme takzvanou senzorovou masku, která nám
udává pozice v doméně, které budeme ukládat. Tı́mto
způsobem došlo k nerovnoměrnému rozloženı́ dat na
zápis mezi jednotlivé procesy, kdy některé procesy
nezapisujı́ vůbec, jiné procesy naopak mohou spravo-
vat (a zapisovat) několikanásobně vı́ce dat než jiné.

Jelikož kolektivnı́ paralelnı́ zápis je blokujı́cı́ op-
eracı́, nenı́ možné pokračovat ve výpočtu, dokud neza-



Obrázek 2. Simulačnı́ doména rozdělená mezi
procesy s 3 subdoménami.

pı́še data nejpomalejšı́ z procesů. A protože pro ana-
lýzu výsledků simulace je nutné uložit data z velkého
množstvı́ iteracı́, stává se zápis dat významnou časově
náročnou operacı́, která vyžaduje optimalizaci.

V mnoha simulačnı́ch nástrojı́ch je I/O velmi po-
malé (vstupně/výstupnı́ operace nedosahuje maximálnı́
možné rychlosti), ač všechny procesy zapisujı́ (respek-
tive čtou) velké množstvı́ dat. Tento problém vzniká
u aplikacı́ s vysokou dimenzionalitou dat, kde je pa-
mět’ová oblast rozdělena podle nejvyššı́ dimenze, tudı́ž
na mı́sto jediného požadavku na velké množstvı́ dat
vzniká mnoho menšı́ch požadavků.

4. Paralelnı́ zápis v k-Wave

V paralelnı́ch aplikacı́ch existuje trojice vzorů pro zá-
pis. Prvnı́m z nich je zápis jediným z procesů. Dále je
zde možnost, kdy každý proces zapisuje do samostat-
ného souboru, a třetı́m způsobem je paralelnı́ zápis
do jediného sdı́leného souboru. Každá z variant má
své výhody i nevýhody, my se však budeme zabývat
pouze poslednı́ variantou, která nám umožňuje snadný
post-processing a správu souborů (v porovnánı́ s va-
riantou generujı́cı́ N souborů v každém běhu aplikace),
ale vyžaduje synchronizaci procesů při nastavenı́ přı́-
stupu k souboru a vykazuje nı́zkou propustnost při
zápisu malých datových celků.

V k-Wave simulace probı́há v třı́dimenzionálnı́m
prostoru, ve kterém se vypočı́tává průběh šı́řenı́ ul-
trazvuku. Tato doména je distribuována mezi jed-
notlivé procesy rozdělenı́m jedné z dimenzı́. Jelikož
nenı́ nutné ukládat data v celé doméně, definujeme
senzorovou masku, což je seznam indexů udávajı́cı́
pozice obalujı́cı́ oblasti zájmu.

V každém kroku simulace se pak ukládajı́ nové
hodnoty na pozicı́ch označených senzorovou maskou,
což z hlediska zápisu znamená, že rozloženı́ zapiso-
vaných dat mezi procesy nenı́ rovnoměrné a některé

procesy nezapisujı́ vůbec. Problémem jsou předevšı́m
některé tvary subdomén, přidělujı́cı́ na proces malé
množstvı́ dat na zápis. Tyto malé zápisy vykazujı́
vysokou režii, která způsobuje velmi pomalý zápis.

Jelikož kolektivnı́ zápis je blokujı́cı́ operacı́, nenı́
možné pokračovat ve výpočtu, dokud nezapı́še data
nejpomalejšı́ z procesů. A protože pro analýzu výsled-
ků simulace je nutné uložit data z velkého množstvı́
iteracı́, stává se zápis dat významnou časově náročnou
operacı́, která vyžaduje optimalizaci.

5. Optimalizace

Nový optimalizovaný I/O subsystém projektu k-Wave
je založen na přeuspořádánı́ dat mezi procesy a na ku-
mulaci přes jednotlivé iterace, což jsou způsoby zvět-
šenı́ množstvı́ dat na zápis. V přı́padě nerovnoměr-
ného rozloženı́ dat navı́c docházı́ k přeuspořádánı́ dat
s cı́lem minimalizovat tyto rozdı́ly.

Při nastavovánı́ parametrů nejprve dojde k roz-
dělenı́ procesů do skupin. Skupiny tvořı́ procesy se
stejným množstvı́m dat na zápis rozšı́řené o okrajové
procesy, které mohou mı́t dat méně. Dále dojde k vy-
hledánı́ skupiny, v nı́ž připadá na jednotlivé procesy
největšı́ množstvı́ dat. Ve snaze minimalizovat rozdı́ly
v množstvı́ dat na zapisujı́cı́ procesy je ve zbylých
skupinách určen počet procesů z dané skupiny, které
by měly sbı́rat data od okolnı́ch procesů ze skupiny
pomocı́ funkce MPI Gatherv() a zı́skat tak podobné
množstvı́ jako procesy s nejvı́ce dat.

Pokud ve všech skupinách stále připadá na za-
pisujı́cı́ procesy malé množstvı́ dat (do stovek kilo-
bajtů) a je zároveň možné ve všech skupinách zre-
dukovat počet zapisujı́cı́ch procesů na polovinu až os-
minu, pak docházı́ k této redukci zapisujı́cı́ch procesů
a tady ke zvětšenı́ množstvı́ dat na tyto procesy.

Dle počtu zapisujı́cı́ch procesů ve skupinách jsou
nastaveny parametry funkce MPI Gatherv() a je vy-
tvořen nový MPI komunikátor pojı́cı́ procesy z dané
skupiny, které posı́lajı́ svá data jedinému zapisujı́cı́mu
procesu. Dalšı́ komunikátor je vytvořen také pro za-
pisujı́cı́ procesy.

Přeposı́lánı́ dat mezi procesy během simulace pro-
bı́há na závěr každé iterace, ale zápis nikoli, jelikož
je prováděna také kumulace dat přes několik iteracı́.
Základem pro určenı́ ideálnı́ho počtu kumulujı́cı́ch it-
eracı́ je testovacı́ aplikace, která vyzkoušı́ na daném
výpočetnı́m clusteru zápis různého množstvı́ dat na
proces. Původnı́m předpokladem bylo určit, při jakém
množstvı́ dat dosáhneme s daným počtem procesů ma-
ximálnı́ rychlosti, a poté kumulovat data přes jednotlivé
iterace, dokud nedosáhneme odpovı́dajı́cı́ho množstvı́.
To se však ukázalo jako mylné, jelikož zápis je zásadně



ovlivněn dimenzionalitou dat (kumulacı́ v čase roz-
šiřujeme druhou dimenzi). Proto testovacı́ aplikace
musela být modifikována tak, že pro jednotlivé množ-
stvı́ dat provádı́ kumulaci přes jednotlivé iterace, stejně
jako je tomu v optimalizované aplikaci. Počet kumu-
lujı́cı́ch iteracı́ se zvětšuje, dokud vede k rychlejšı́mu
zápisu.

Výsledná rychlost zápisu a ideálnı́ počet kumu-
lujı́cı́ch iteracı́ je zaznamenán do xml souboru, který
je vstupem k-Wave 1. Dle vstupnı́ analýzy každá sku-
pina procesů určı́ ideálnı́ počet kumulujı́cı́ch iteracı́,
poté dojde k nalezenı́ minimálnı́ho počtu mezi sku-
pinami, aby tento parametr byl synchronizován a byl
umožněn kolektivnı́ paralelnı́ zápis.

Tı́mto způsobem byl optimalizován zápis výstup-
nı́ch dat označených pomocı́ senzorové masky. Využitı́
senzorové masky však způsobuje problémy při násled-
ném zpracovánı́ výstupů, kdy se data načı́tajı́ po jed-
notlivých indexech daných maskou. Pro zlepšenı́ rych-
losti zpracovánı́ výstupnı́ch souborů je proto nutné
nahradit senzorovou masku takzvanými kuboidy, sub-
doménami ve tvaru kvádru obalujı́cı́mi oblast zájmu.
Toto řešenı́ označenı́ dat pro zápis vede obecně k vět-
šı́mu množstvı́ ukládaných dat, protože nejsme scho-
pni definovat libovolný tvar subdomény, ale umožnı́
načı́tánı́ dat po blocı́ch, což je výrazně rychlejšı́.

Zápis pomocı́ kuboidů přinášı́ do problematiky ně-
kolik změn. Každý kuboid je v rámci výstupnı́ho sou-
boru zapsán do samostatného datasetu a pro umožněnı́
paralelnı́ho zápisu do několika nezávislých kuboidů je
nutné vytvořit pro každý kuboid samostatný MPI ko-
munikátor.

Z hlediska optimalizace zápisu v tomto přı́padě
nemusı́me vyhledávat skupiny procesů, jelikož ty jsou
nynı́ dány jednotlivými kuboidy. Zároveň je možné
využı́t toho, že všechny kuboidy majı́ vlastnı́ komu-
nikátor. Proto nenı́ nutné synchronizovat zápis všech
subdomén na shodné iterace, ale je minimálně vhodné
nastavit počet kumulujı́cı́ch iteracı́ tak, aby subdomény
s delšı́ periodou kumulace byly zapisovány v násobcı́ch
period subdomén s častějšı́m zápisem, aby nedocházelo
k zbytečnému vzájemnému blokovánı́.

Pro zápis optimalizovaný pomocı́ kumulace dat
pře jednotlivé iterace je nutné spolu s bufferovanými
daty rozšı́řit také HDF5 chunk, definujı́cı́ nejmenšı́ za-
pisovatelnou jednotku do HDF5 souborů. Malý chunk
tedy dělı́ výsledný zápis do řady menšı́ch a degraduje
tak veškerý přı́nos zı́skaný kumulacı́ dat.

1Při spuštěnı́ simulace bez I/O analýzy daného počı́tače nenı́
zápis nijak optimalizován.

Obrázek 3. Graf srovnávajı́cı́ rychlost zápisu v
nativnı́ podobě a po optimalizaci.

6. Testy
Následujı́cı́ testy byly provedeny na superpočı́tači Sa-
lomon v Ostravě a zkoumajı́ možné přı́pady subdomén
uvnitř domény o velikosti 512 x 512 x 512, která byla
zpracovávána pomocı́ 256 procesů. Každá ze simu-
lacı́ probı́hala po dobu 1000 iteracı́, ve kterých byla
generována data pro zápis. Veškeré testy byly založeny
výhradně na označenı́ subdomén pomocı́ senzorové
masky, jelikož implementace kuboidů nebyla dosud
dokončena. Volba podoby subdomén vycházı́ z běž-
ných požadavků aplikace k-Wave, přičemž se jedná
předevšı́m o přı́pady vykazujı́cı́ nı́zkou rychlost zápisu.

V uvedených přı́padech byl změřen čas nejpoma-
lejšı́ho procesu provádějı́cı́ho zápis a přepočten na ry-
chlost. Jelikož je v této implementaci zápis spojen
s přesunem dat z pole vypočtených hodnot do pole pro
zápis, jsou změřeny také časy včetně času na přesun
a právě tyto časy jsou porovnány při výpočtu zrychlenı́.
Rychlost zápisu v jednotlivých testech je vyobrazena
na grafu 3.

V testu #1 jsou definovány oblasti zájmu jako tři
rovnoběžné desky (512 x 512 x 1), které přidělujı́ data
na zápis všem procesům, na které tak připadá 12 kB.
Došlo proto k redukci zapisujı́cı́ch procesů na 32 a ná-
sledně se kumulovala data po dobu 15 iteracı́, což vedlo
k 4,3násobnému zrychlenı́ zápisu z rychlosti 1227 MB/s
na 5254 MB/s.

Jestliže došlo k otočenı́ subdomén tak, že data byla
rozdělena pouze mezi tři procesy (Test#2), na které
tak připadl 1 MB dat, zı́skáváme zcela rozdı́lnou situa-
ci. Takovéto rozloženı́ dat nenı́ nijak upravováno a do-
cházı́ pouze ke kumulaci přes 9 iteracı́. Tato optimal-
izace vedla ke zvýšenı́ rychlosti z 1118 MB/s na pou-
hých 3359 MB/s (3násobné zrychlenı́), avšak samotný
optimalizovaný zápis proběhl rychlostı́ 5129 MB/s.

Dalšı́ test obsahoval opět tři desky, avšak tentokrát
každá z nich byla umı́stěna v polovině jedné z di-
menzı́ domény (Test#3). Jediný z procesů tak zapisuje
1 MB, zatı́mco zbylé procesy pouze 8 kB. Jedná se



o velmi výrazné nerovnoměrné rozdělenı́ dat, proto
optimalizacı́ docházı́ k redukci počtu zapisujı́cı́ch pro-
cesů na tři, které zapisujı́ každou devátou iteraci. Tı́m-
to způsobem bylo z původnı́ rychlosti 708 MB/s do-
saženo 4násobného zrychlenı́ a rychlosti 2816 MB/s
(samotný zápis pak 4146 MB/s).

Test#4 je založen na subdoméně tvořené kostkou
256 x 256 x 256 přidělujı́cı́ polovině procesů 512 kB.
Tento přı́pad vykazuje vysokou rychlost zápisu již při
nativnı́m zápise (4348 MB/s) a optimalizacı́ se tak ne-
podařilo tento přı́pad zrychlit (4295 MB/s), ale důležité
je, že nedošlo ani k negativnı́mu ovlivněnı́ rychlosti.

Poslednı́ Test#5 je tvořen subdoménami o rozmě-
rech 64 x 64 x 64, 33 x 65 x 33 a 10 x 40 x 41 rozmı́stě-
nými různě po doméně, tudı́ž tvořı́ tři skupiny procesů
s různým množstvı́m dat (32, 16 a 3 kB). Vyrovnánı́
rozdı́lů v množstvı́ dat a kumulacı́ přes 15 iteracı́ vedlo
k rychlosti 3036 MB/s, což je v porovnánı́ s předchozı́
rychlostı́ 457 MB/s zrychlenı́ 6,6 násobné.

7. Závěr
Výsledkem této práce je způsob optimalizace paralel-
nı́ho zápisu pro superpočı́tačové aplikace, které opako-
vaně zapisujı́ malé množstvı́ dat na proces, tudı́ž ne-
dosahujı́ maximálnı́ možné rychlosti zápisu z důvodu
vysoké mı́ry režie, která je s tı́mto zápisem spojena.
Poměr režie vůči celému zápisu je snı́žen pomocı́ zvět-
šenı́ množstvı́ zapisovaných dat jejich kumulacı́ přes
jednotlivé iterace běhu aplikace. Počet iteracı́, přes
které se data kumulujı́, je určen na základě výstupu
vytvořeného programu provádějı́cı́ho I/O analýzu cı́lo-
vého počı́tače.

Na uvedených testech byla představena různá po-
tenciálnı́ rozloženı́ dat, způsobujı́cı́ pomalý zápis. Kro-
mě přı́padu, který vykazuje vysokou rychlost již při
nativnı́m způsobu zápisu, došlo ve všech zbylých přı́-
padech k razantnı́mu zrychlenı́ zápisu. Ve všech tes-
tech bylo dosaženo minimálně rychlosti 2,75 GB/s, při-
čemž zrychlenı́ bylo vždy 3 až 6,6násobné.

Dosud neimplementovanou optimalizacı́ je zave-
denı́ označovánı́ subdomén pomocı́ kuboidů, které bu-
dou optimalizovány podobně jako při využitı́ sensoro-
vé masky, ale navı́c by měly přinést předevšı́m rych-
lejšı́ post-processing.

Vytvořený způsob optimalizace by mohl být v bu-
doucnu doplněn neblokujı́cı́m kolektivnı́m zápisem,
avšak tento typ zápisu je novinkou v MPI a v HDF5
ještě nenı́ implementován. Alternativně by mohl být
tento způsob zápisu doplněn o delegované I/O uzly
(přı́padně procesy), což je vhodné řešenı́ pro architek-
tury počı́tačů s počtem jader na procesor, který nedělı́
velikost simulačnı́ domény.
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