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В статье описывается оригинальный комплекс высокоуровневого синтеза, преобразующий после-
довательные программы в схемотехническую конфигурацию специализированных аппаратных средств
для реконфигурируемых вычислительных систем. Из исходной последовательной программы строится
абсолютно-параллельная форма — информационный граф. Далее, граф преобразуется в ресурсонезависи-
мую параллельно-конвейерную форму — кадровую структуру, которую можно адаптировать к различному
аппаратному ресурсу. Преобразование кадровой структуры в информационно-эквивалентную, но занимаю-
щую меньший аппаратный ресурс, структуру выполняется с помощью формализованных методов редукции
производительности, что позволяет автоматически получить рациональное решение для заданной много-
кристальной реконфигурируемой вычислительной системы. В отличие от известных средств высокоуров-
невого синтеза результатом преобразования является не IP-ядро вычислительно-трудоемкого фрагмента,
а автоматически синхронизированное решение прикладной задачи для всех кристаллов ПЛИС реконфи-
гурируемой вычислительной системы. По сравнению с распараллеливающими компиляторами, число ана-
лизируемых вариантов синтеза рационального решения существенно меньше, что является отличительной
особенностью описываемого комплекса. Применение программных средств высокоуровневого синтеза рас-
сматривается на примере задачи решения системы линейных алгебраических уравнений методом Гаусса,
содержащей информационно-взаимозависимые вычислительные фрагменты с существенно разной степенью
параллелизма.

Ключевые слова: высокоуровневый синтез, трансляция программ, язык C, редукция производительно-
сти, реконфигурируемые вычислительные системы, программирование многопроцессорных вычислитель-
ных систем.
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уровневого синтеза для многокристальных реконфигурируемых вычислительных систем //
Вестник ЮУрГУ. Серия: Вычислительная математика и информатика. 2022. Т. 11, № 3.
С. 5–21. DOI: 10.14529/cmse220301.

Введение

Основной прагматичной целью высокопроизводительных вычислений является сокра-
щение времени решения задачи. Существенное сокращение возможно путем повышения
быстродействия элементной базы многопроцессорной вычислительной системы (МВС), при-
менения специальных форм организации вычислений или максимального распараллелива-
ния операций задачи [1]. Возможности микроэлектроники по минимизации размеров тран-
зистора практически достигли предела, поэтому перспективы дальнейшего роста произ-
водительности с помощью повышения скорости работы ядер и увеличения их числа су-
щественно ограничены. Распараллеливание вычислительных операций на десятки милли-
онов вычислительных узлов современных суперкомпьютеров, таких как Summit, Fugaku,
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TaihuLight [2], приводит к обратному эффекту, если информационные зависимости в струк-
туре решаемой задачи не учитываются: при увеличении числа узлов время решения задачи
не сокращается, а увеличивается. Поэтому применение специальных форм организации вы-
числений с учетом информационных зависимостей между вычислительными фрагментами
является наиболее перспективным направлением поиска способов сокращения времени ре-
шения задачи.

Учет информационных зависимостей — это одно из положений концепции структурно-
процедурной организации вычислений [3] для реконфигурируемых вычислительных систем
(РВС) с программируемыми логическими интегральными схемами (ПЛИС). РВС, содержа-
щие множество объединенных коммутационной системой кристаллов ПЛИС [4], значитель-
но превосходят МВС кластерной архитектуры по энергоэффективности и реальной про-
изводительности, но сильно уступают в удобстве программирования и отладки. Одним из
многообещающих направлений упрощения программирования РВС является поиск новых
решений в области средств трансляции последовательных программ в конфигурационные
файлы ПЛИС с помощью программных средств высокоуровневого синтеза [5].

В настоящей работе рассматриваются методы преобразования входной программы на
языке С в кадровую структуру и методы автоматического масштабирования полученных ре-
шений для доступного аппаратного ресурса заданной РВС с помощью механизмов редукции
производительности. Во втором разделе рассматриваются известные средства высокоуров-
невого синтеза и особенности их работы, формулируются ключевые отличия описываемого
комплекса от существующих. В третьем разделе приведены теоретические основы преоб-
разований, используемых программными средствами высокоуровневого синтеза для авто-
матической адаптации прикладной задачи к доступному аппаратному ресурсу РВС. Чет-
вертый раздел описывает основные этапы выполняемых программными средствами преоб-
разований. В пятом разделе представлены результаты, полученные при трансляции задачи
решения системы линейных алгебраических уравнений (СЛАУ) методом Гаусса. В заклю-
чении обобщаются предложенные принципы и методы.

1. Обзор существующих средств высокоуровневого синтеза

Для программирования ускорителей на ПЛИС, наряду с традиционными системами
схемотехнического проектирования, такими как Xilinx Vivado или Intel Quartus Prime, все
чаще используются средства высокоуровневого синтеза (High Level Synthesis, HLS). HLS-
компиляторы — это трансляторы [5, 6] с некоторого языка программирования в конфи-
гурационные файлы ПЛИС, преобразующие программы в схемотехническую конфигура-
цию специализированных аппаратных средств на языках HDL-группы. В зависимости от
языка входной программы средства HLS [5] можно отнести к одной из двух категорий
(рис. 1): трансляторы проблемно-ориентированных языков, т.е. адаптированных к опре-
деленной проблемной области версий языков программирования, и трансляторы языков
общего назначения, т.е. диалектов языков с некоторыми особенностями и ограничениями.
Из рис. 1 видно, что наибольшее число HLS-компиляторов относится к группе процедур-
ных языков общего назначения на основе диалектов языка программирования C. В этой
группе представлены как академические (DWARV [7], BAMBU [8] и LEGUP [9]), так и
активно развивающиеся коммерческие (CatapultC, Vivado HLS [10], Vivado Vitis [11]) HLS-
компиляторы, сравнительный анализ возможностей которых представлен в [5, 6].
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Vivado HLS [10] — это САПР Xilinx, предназначенная для создания цифровых
устройств с применением языков высокого уровня. Vivado HLS содержит ряд средств оп-
тимизации, которые характерны как для компиляторов, так и для систем разработки циф-
ровых схем [12]:

– конвейеризацию операций, которая планирует последовательность выполнения опе-
раций в пределах заданного числа тактов;

– анализ и оптимизацию разрядности для сокращения количества битов, передаваемых
в информационных каналах;

– выделение внутренней памяти BRAM для быстрого доступа к памяти при низких
аппаратных затратах;

– оптимизацию (конвейеризацию) циклов, которая использует параллелизм на уровне
цикла для запуска очередной итерации цикла до завершения предшествующей с уче-
том информационной зависимости;

– пространственное распараллеливание для одновременной аппаратной реализации
информационно-независимых команд;

– оптимизацию выполняемых операций, заменяющую выполняемую операцию
информационно-эквивалентной, но требующей меньше затрат или ресурсов ПЛИС;

– прогнозирование и перемещение кода для его выноса из условных и управляющих
конструкций;

– преобразования условий для планирования параллельных команд из непересекающих-
ся путей выполнения.

Xilinx позиционирует Vivado HLS как инструмент разработки проектов, где важна ско-
рость разработки, а не эффективность кода и/или сокращение аппаратных затрат при
реализации в ПЛИС.

Рис. 1. Классификация средств высокоуровневого синтеза
(\blacktriangleright — используется, \| — недоступен, \blacksquare — завершен)

Xilinx Vitis [11] — это новая среда разработки, объединяющая графические инструмен-
ты, компиляторы, анализаторы и отладчики для ускорения фрагментов кода последова-
тельных программ. Vitis содержит различные пакеты для решения отдельных задач, таких
как Vitis Core для разработки ускорительных ядер широкого круга задач и Vitis AI для
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ускорения работы систем искусственного интеллекта на базе нейронных сетей. Vitis ориен-
тирован на работу со встроенными платформами Xilinx – ускорителями на базе ПЛИС для
серверных и облачных приложений и/или ускорителями Alveo для встраиваемых устройств.
Целевая платформа Vitis определяет базовую аппаратную и программную архитектуру и
контекст приложения для платформ Xilinx, включая интерфейсы внешней памяти, пользо-
вательские интерфейсы ввода/вывода и библиотеки времени исполнения.

Несмотря на обилие реализованных преобразований и методов оптимизации, примене-
ние Vivado HLS и Vitis не гарантирует автоматического роста производительности, т.к. дале-
ко не каждая программа на языке С может быть эффективно реализована в ПЛИС [12]. Как
и Vivado HLS/Vitis, подавляющее большинство приведенных в [5, 6] HLS-компиляторов,
анализируют вычислительно трудоемкий фрагмент программы на языке C и преобразуют
его в специализированный вычислитель (IP-ядро), синтезируемый на основе автоматной
модели или процессорной парадигмы. Несмотря на существенный выигрыш полученного
IP-ядра в скорости вычислений по сравнению с процессорной реализацией [5], масштабиро-
вание решения даже в пределах одного кристалла и организация потоков данных возлага-
ются на пользователя. Поэтому, несмотря на автоматизацию трансляции фрагмента после-
довательной программы, поиск рационального решения всей задачи для доступного аппа-
ратного ресурса является целиком и полностью задачей программиста. При использовании
нескольких ПЛИС, связанных пространственной коммутационной системой, или многокри-
стальных РВС [3, 4] эта задача многократно усложняется и становится сродни масштаби-
рованию решений распараллеливающим компилятором. Распараллеливающий компилятор
из последовательной программы восстанавливает параллелизм исходного алгоритма, выяв-
ляет участки и фрагменты, которые можно выполнить одновременно (например, итерации
циклов), и добавляет инструкции для их параллельного исполнения на узлах МВС. Вы-
числительная сложность автоматического распараллеливания для МВС с распределенной
памятью состоит в том, что для каждого варианта распараллеливания фрагментов последо-
вательной программы компилятору нужно оценивать и ранжировать варианты размещения
данных по процессорам с учетом характеристик коммуникационной сети, что многократно
расширяет пространство перебора. Неоднократные попытки различных исследователей [13]
создать стабильно развивающийся автоматизированный распараллеливающий компилятор
для современных кластерных МВС с распределенной памятью показали [13], что для реаль-
ных, а не тестовых, задач это возможно только в крайне редких случаях из-за чрезвычайно
большого числа вариантов и отсутствия удобного критерия для оценки эффективности син-
тезируемых версий параллельной программы.

В отличие от рассмотренных HLS-средств и распараллеливающих компиляторов авто-
рами разработан оригинальный метод адаптации вычислений прикладной задачи к доступ-
ному вычислительному ресурсу многокристальных РВС. Согласно классификации (рис. 1),
разработанный комплекс занимает промежуточное положение: исходной формой представ-
ления задачи является процедурный язык общего назначения C, который транслируется в
программу на проблемно-ориентированном языке высокого уровня COLAMO [3], а далее —
в конфигурационные файлы ПЛИС. При схожей функциональности от наиболее близких
коммерческих аналогов, таких как Xilinx Vivado HLS и Vitis, комплекс отличается автома-
тическим преобразованием входной программы без указаний пользователя в виде директив
#pragma или других способов ручной разметки кода, поддержкой многокристальных ре-
шений и автоматической синхронизацией информационных и управляющих сигналов.
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2. Теоретические основы адаптации вычислений прикладной
задачи

В отличие от рассмотренных HLS-компиляторов, последовательная программа в ком-
плексе представляется в абсолютно параллельной форме в виде информационного гра-
фа [4] — ориентированного графа, вершины которого соответствуют операциям над дан-
ными, а дуги отражают информационную зависимость между ними. Каждая операция над
элементами данных представляется операционной вершиной, поэтому общее число операци-
онных вершин соответствует числу операций над данными задачи, а число входных вершин
соответствует размерности всех обрабатываемых данных. Операционные вершины инфор-
мационного графа задачи (ИГЗ) распределены по слоям и итерациям: слои, как и ярусы
графа алгоритма [1], содержат информационно-независимые вершины, поэтому связи меж-
ду вершинами в слое отсутствуют, а итерации описывают информационную зависимость
вершин разных слоев между собой. ИГЗ является ациклическим, т.е. не содержит обратных
связей. Операционные вершины в слоях и итерациях ИГЗ обычно представляют подграфы
(например, соответствующие телу цикла в последовательных программах) из нескольких
простых арифметических операций, связанными информационными зависимостями, сре-
ди которых могут быть условные или коммутационные операции. Информационный граф
может быть достаточно просто построен из последовательной программы с помощью раз-
вертки циклов: на рис. 2 представлен фрагмент последовательной программы реализации
прямого хода решения системы линейных алгебраических уравнений (СЛАУ) методом Гаус-
са на языке C.

Рис. 2. Фрагмент программной реализации прямого хода решения СЛАУ методом Гаусса
на языке C

В слоях информационного графа решения СЛАУ методом Гаусса (рис. 3) расположены
информационно-независимые подграфы gijk, каждый из которых содержит 3 операционные
вершины: деление, умножение и вычитание, что соответствует операциям в теле цикла по
переменным j и k (рис. 2). Информационная зависимость между итерациями задается свя-
зями между подграфами: выход m1 [1,1] подграфа g01,1 нулевой итерации является входом
подграфов g12..N,1..N первой, выход m2 [3,2] подграфа g13,2 является входом g23..N,2..N второй и
т.д.). Согласно коду программы (рис. 2) каждый следующий слой ИГЗ содержит меньшее
число подграфов gijk.

Наиболее важным свойством ИГЗ является инвариантность его формы для раз-
личных способов описания прикладной задачи. ИГЗ — это абсолютно-параллельная
форма представления вычислений, отражающая информационные зависимости между
функционально-завершенными фрагментами программы, поэтому, с точностью до топо-
логической перестановки подграфов в слое, ИГЗ будет неизменен для разных последова-
тельных программ, описывающих одну и ту же прикладную задачу, при одинаковом базисе
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используемых вычислительных операций. Так, при изменении кода программы (рис. 2),
например, при разбиении внешнего цикла на два, ИГЗ не изменится, а для распаралле-
ливающего компилятора измененная программа не будет тождественна исходной, поэтому
при автоматическом распараллеливании этих семантически одинаковых программ будут
получены разные варианты распараллеливания.

Рис. 3. Информационный граф прямого хода решения СЛАУ методом Гаусса

Инвариантность представления параллельных вычислений ИГЗ позволяет объединять
топологически различные, но информационно-эквивалентные, варианты описания вычис-
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лений, что существенно сокращает число потенциальных анализируемых вариантов орга-
низации параллельных вычислений уже на уровне информационной модели. Аппаратная
реализация ИГЗ в виде вычислительной структуры имеет минимальную латентность, наи-
меньшее время решения и максимальную производительность, но требует множество вы-
числительных устройств и каналов памяти для одновременной подачи всех заданных па-
раметрами задачи входных данных и выполнения всех операций, что обычно недостижимо
для реальных вычислительных систем. Поэтому для реализации в вычислительной системе
ИГЗ преобразуется в кадровую структуру [3], которая учитывает информационные зави-
симости между его фрагментами и основные параметры вычислительных устройств. Пере-
ход от информационного графа к кадровой структуре выполняется заменой операционных
вершин графа на соответствующие операциям вычислительные устройства, а дуг — на свя-
зи коммутационной системы. Полученная в результате абсолютно параллельная кадровая
структура (АПКС) отличается от ИГЗ учетом характеристик реализации на заданной вы-
числительной системе (частоты работы и быстродействия устройств, интервала обработки
данных и др.). Например, ИГЗ прямого хода решения СЛАУ методом Гаусса (рис. 3) будет
соответствовать абсолютно параллельной кадровой структуре при замене операций подгра-
фов вычислительными устройствами при неизменной общей вычислительной структуре.

АПКС может быть преобразована в другие кадровые структуры, более экономичные по
занимаемому аппаратному ресурсу и обеспечивающие информационную эквивалентность
результатов вычислений. Если сократить ресурс, занимаемый АПКС (рис. 3), путем упоря-
дочивания подграфов по слоям, получится приведенная на рис. 4-а структура, содержащая
все итерации исходной АПКС с одним структурно-реализованным подграфом в каждом
слое. При дальнейшем сокращении занимаемого аппаратного ресурса будет получена ми-
нимальная кадровая структура прямого хода решения СЛАУ методом Гаусса (рис. 4-б),
которая содержит только базовый подграф, изоморфный остальным подграфам задачи,
расположенным в слоях и итерациях. Каждая кадровая структура (рис. 3, 4) обладает раз-
личными характеристиками быстродействия и занимаемого ресурса, поэтому будем счи-
тать, что преобразование кадровых структур параметризуется аппаратным ресурсом, вли-
яющим на время решения задачи.

Параметризуемое аппаратным ресурсом преобразование абсолютно параллельной кад-
ровой структуры существенно отличается не только от методов распараллеливания, но и
от применявшейся для РВС технологии индуктивных программ [4], также зависевшей от
доступного ресурса.

а) кадровая структура, полученная методом распараллеливания по итерациям

б) минимальная кадровая структура

Рис. 4. Кадровые структуры разных вариантов реализации решения СЛАУ методом
Гаусса
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В зависимости от доступного вычислительного ресурса, информационно-эквивалентные
преобразования кадровых структур можно представить движением в трехмерном простран-
стве, заданном осями основных характеристик кадровой структуры: «Число слоев», «Число
итераций», «Команды», «Разрядность», «Время» и «Интервал» (рис. 5). Исходной точкой
является абсолютно параллельная кадровая структура с координатами (Lmax, Itmax, Tmin).
Целью движении является достижение области доступного аппаратного ресурса, которая
задана числом каналов распределенной памяти по слоям и аппаратным ресурсом по итера-
циям. На каждом отрезке движения, показанном на рис. 5 стрелками, сокращаются степень
параллелизма, производительность и аппаратные затраты абсолютно параллельной кадро-
вой структуры до информационно-эквивалентной структуры, которая находится в области
доступного ресурса.

Рис. 5. Пространство реализации вычислений кадровых структур

Начальным направлением движения является сокращение числа каналов как типично-
го критического ресурса для большинства задач различных предметных областей, которое
выполняется редукцией числа информационно-независимых слоевых подграфов ИГЗ, аппа-
ратно реализуемых в кадровой структуре. Движение вдоль оси «Число слоев» завершается
в некоторой точке с координатами (L1, Itmax, Imin), где L1 соответствует числу доступ-
ных каналов либо предельному значению L1 = 1. Дальнейшее движение происходит по
оси «Число итераций» для сокращения числа информационно-зависимых подграфов (ите-
раций) и завершается в некоторой точке (L1, It1, I1), которая соответствует аппаратному
ресурсу для размещения итерационных ступеней базовых подграфов g. Значение It1 соот-
ветствует доступному ресурсу либо предельному значению It1 = 1, а изменение Imin на I1
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отражает возможный при этом преобразовании рост интервала. Если область доступного
аппаратного ресурса достигнута, кадровую структуру можно реализовать в архитектуре
реконфигурируемой вычислительной системы. Для улучшения характеристик реализации
и поиска наиболее рациональной кадровой структуры можно использовать оптимизаци-
онные преобразования, минимизирующие интервал обработки данных движением по оси
«Интервал I».

Если даже при минимальных значениях слоев и итераций аппаратного ресурса вы-
числительной системы недостаточно для структурной реализации минимальной кадровой
структуры из одного базового подграфа ИГЗ, выполняется переход в нижний октант про-
странства кадровых структур. Дальнейшее сокращение параллелизма кадровой структуры
происходит с помощью редукции числа одновременно работающих устройств (команд) и
разрядности одновременно обрабатываемых данных.

Переход от параллельного исполнения команд к последовательному — это привычный
способ сокращения параллелизма при реализации вычислений на процессоре. Предельным
значением параллелизма и ресурса кадровой структуры в нижнем октанте является по-
следовательная поразрядная реализация вычислений на одном триггере. Поскольку ресурс
реальных ПЛИС и РВС на их основе существенно больше минимального, движение гаран-
тированно остановится в некоторой точке пространства, соответствующей кадровой струк-
туре, реализуемой на доступном аппаратном ресурсе. После достижения области доступ-
ного аппаратного ресурса в нижнем октанте, возможно улучшить реализацию кадровой
структуры с помощью оптимизационных преобразований — минимизировать интервал об-
работки данных движением по оси «Интервал I».

При движении в пространстве возможных реализаций, для текущей кадровой структу-
ры на каждом шаге изменяется одна из ее характеристик: число слоев Lit

i или число итера-
ций Ititi или число команд (устройств) Qit

i или разрядность \rho iti или интервал Iiti обработки
данных. Значения всех характеристик кадровой структуры целочисленные и представи-
мы в виде произведения простых сомножителей, чтобы сократить производительность и
аппаратные затраты наиболее рациональным способом. Минимизацию интервала обработ-
ки данных с помощью методов оптимизации будем считать отдельным этапом изменения
характеристик кадровой структуры при движении в пространстве возможных реализаций.

Общее число редукционных преобразований, выполняемых для адаптации вычислений
прикладной задачи к доступному вычислительному ресурсу РВС можно оценить сверху
по сумме количества различных характеристик кадровой структуры, редуцируемых при
движении в пространстве возможных реализаций: число слоев, числу итераций, числу
команд, разрядности и интервалу обработки данных. Общее число этапов масштабирова-
ния для синтеза рациональной кадровой структуры определяется суммой числа этапов для
достижения доступного ресурса РВС и числа оптимизационных преобразований. Соглас-
но учитываемым характеритикам, общее число выполняемых преобразований не превысит
шести, разумеется, при рациональном и корректном определении коэффициента редукции
и нового значения сокращаемой характеристики кадровой структуры. Полученная оценка
значительно меньше числа вариантов параллельной программы, анализируемых распарал-
леливающим компилятором, и инвариантна для разных версий исходной программы и ИГЗ,
так и для разных прикладных задач за счет неизменного числа характеристик кадровой
структуры. Это позволяет существенно сократить время портации АПКС при изменении
архитектуры целевой вычислительной системы.
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3. Компоненты комплекса средств высокоуровневого синтеза

Описанные принципы преобразования кадровой структуры прикладной задачи реали-
зованы в комплексе средств высокоуровневого синтеза [14] для многокристальных рекон-
фигурируемых вычислительных систем. Входная последовательная программа на языке C
в стандарте ISO/IEC 9899:1999 преобразуется компонентами комплекса в ресурсонезави-
симую форму и масштабируется для доступного аппаратного ресурса РВС, а результатом
трансляции является программа на языке высокого уровня COLAMO. Сокращение слоев,
итераций, числа устройств, разрядности и интервала обработки данных при движении в
пространстве возможных реализаций кадровых структур выполняется методами редукции
производительности и аппаратных затрат, описанными в [15]. Все преобразования кадровой
структуры выполняются следующими компонентами комплекса (рис. 6):

– транслятором «Ангел», преобразующим входную программу на языке С в информа-
ционный граф и абсолютно-параллельную кадровую структуру;

– процессором «Русалка», преобразующим АПКС в ресурсонезависимую параллельно-
конвейерную форму, параметризуемую аппаратным ресурсом;

– выделение внутренней памяти BRAM для быстрого доступа к памяти при низких
аппаратных затратах;

– процессором «Прокруст», выполняющим с помощью редукции производительности и
аппаратных затрат движение в верхнем октанте и расчет параметров кадровой струк-
туры для рациональной ее реализации в архитектуре заданной РВС;

– процессором «Щелкунчик», выполняющим редукцию производительности в нижнем
октанте при нехватке аппаратного ресурса для структурной реализации базового под-
графа ИГЗ.

Трансляция программы на языке COLAMO в конфигурационные файлы ПЛИС мно-
гокристальных РВС осуществляется разработанными ранее транслятором языка програм-
мирования COLAMO [3] и синтезатором многокристальных решений Fire!Constructor [3].
Загрузочные конфигурационные файлы (*.bit) синтезируются для каждого кристалла син-
тезатором системы автоматизированного проектирования Xilinx Vivado.

Методы преобразования последовательной программы с произвольным обращением к
памяти в информационный граф задачи и абсолютно-параллельную кадровую структуру,
выполняемое транслятором «Ангел», подробно рассмотрены в [16]. Анализ структуры АП-
КС, выделение подзадач, определение числа слоев и итераций для каждого фрагмента, ана-
лиз информационных зависимостей в структуре каждой подзадачи и между ними, расщеп-
ление скалярных переменных и растягивание массивов по итерациям для устранения нару-
шений правил однократного присваивания и единственной подстановки рассмотрены в [17].
Преобразование АПКС в масштабируемую параллельно-конвейерную форму выполняет-
ся процессором «Русалка» [17], а расчет параметров параллелизма задачи для доступного
аппаратного ресурса — процессором «Прокруст». Если задача содержит несколько вычис-
лительных фрагментов или подзадач с разной степенью параллелизма, необходимо сокра-
тить производительность всех подзадач в одинаковое число раз, заданное коэффициентом
редукции производительности. При этом необходимо найти сбалансированное по интенсив-
ности потоков данных решение для фрагментов задачи с разной степенью параллелизма,
учитывая их информационные взаимозависимости и рациональную реализацию этого реше-
ния на доступном аппаратном ресурсе. Реализованная в процессоре «Прокруст» методика
расчета параметров и преобразования кадровой структуры применима в том числе для
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Рис. 6. Преобразование кадровой структуры компонентами комплекса средств
высокоуровневого синтеза

задач, содержащих несколько вычислительных фрагментов или подзадач с разной степе-
нью параллелизма. Для таких задач считается, что наиболее трудоемкий фрагмент вносит
наибольший вклад в общее время решения задачи, поэтому именно этот фрагмент должен
быть реализован наиболее эффективно, в наилучшем случае — в виде (мульти)конвейерной
структуры с минимальным интервалом обработки данных. Для этого используется предло-
женное в [16] деление фрагментов задачи по величине занимаемого в АПКС аппаратного
ресурса на «флагманские» фрагменты, занимающие наибольший ресурс, и занимающие
существенно (как минимум, на один десятичный порядок) меньший ресурс «катера». Реше-
ние СЛАУ методом Гаусса, в котором можно выделить прямой и обратный ход, является
одним из наиболее наглядных примеров такого разделения подзадач. Прямой ход по числу
итераций циклов является «флагманом» с трудоемкостью O(N3) для исходной матрицы
размерности N , а обратный ход представляет собой «катер» с трудоемкостью не более
O(N2). Алгоритмы работы процессора «Прокруст» обеспечивают сбалансированное преоб-
разование таких задач, содержащих фрагменты с разной степенью параллелизма.

4. Результаты экспериментальных исследований

С помощью комплекса средств высокоуровневого синтеза для многокристальных РВС
реализован ряд прикладных программ линейной алгебры: решение систем линейных алгеб-
раических уравнений методом Гаусса, методом Якоби для 3-диагональных матриц, методом
Гаусса—Зейделя и разложением на верхнюю треугольную и нижнюю треугольную матрицы
(LU-разложение). В табл. 1 представлены результаты экспериментальной проверки времени
трансляции задачи решения СЛАУ методом Гаусса комплексом средств высокоуровневого
синтеза. Размер обрабатываемых матриц составлял 8000 \times 8001 элементов. Задача, содер-
жащая прямой и обратный ход алгоритма, была реализована на трех РВС: «Тайгета» [4],
«Терциус» и «Терциус-2». Для каждой из аппаратных платформ измерялись два показа-
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теля: время портации (преобразования) кадровой структуры к архитектуре РВС и время
синтеза решения. Время портации задачи на конфигурацию РВС прикладными програм-
мистами было принято равным одному 8-часовому рабочему дню, выраженному в секун-
дах. Время синтеза решения комплексом и прикладными программистами определялось
как сумма времени портации и времени синтеза загрузочного конфигурационного файла
ПЛИС, которое зависит от логической емкости ПЛИС и уровня заполнения кристалла. За-
полнение кристалла рассматривалось на уровне 90%, а время синтеза загрузочного конфи-
гурационного файла составляет 6–8 часов для РВС «Тайгета», 8 часов для РВС «Терциус»
и «Терциус-2».

Таблица 1. Результаты экспериментальной проверки времени портации задачи решения
СЛАУ методом Гаусса

Аппаратные платформы РВС «Тайгета» РВС «Терциус» РВС «Терциус-2»
Время портации на конфигура-
цию РВС комплексом, с

2 111.3 2 748.2 2 751

Время портации на конфигу-
рацию РВС прикладными про-
граммистами, с

57 600 57 600 57 600

Время синтеза решения ком-
плексом, с

23 711.3 31 548.2 31 548.2

Время синтеза решения при-
кладными программистами, с

79 200 86 400 86 400

Коэффициент сокращения вре-
менных затрат по времени пор-
тации

27.3 21 21

Коэффициент сокращения вре-
менных затрат по времени син-
теза

3.3 2.7 2.7

Коэффициент сокращения временных затрат (по времени портации и времени синте-
за) определялся как отношение соответствующей временной характеристики, полученной
прикладными программистами, ко времени работы средств высокоуровневого синтеза. До-
стигнутый комплексом уровень реальной производительности определялся как отношение
числа подграфов в решении, полученном разработанными средствами, к числу подграфов,
полученных прикладными программистами. Для каждого полученного решения проверя-
лась его работоспособность и корректность получаемых результатов запуском на соответ-
ствующей аппаратной платформе, а его реальная производительность сопоставлялась с
результатами, полученными при портации ресурсонезависимой параллельной программы
прикладными программистами для определения эффективности и достижения заданного
уровня реальной производительности, представленных в табл. 2.

Прямой ход, являющийся «флагманом», с помощью распараллеливания по итерациям
реализован структурно в виде итерационных ступеней обработки, связанных информаци-
онной зависимостью. Удельная производительность полученного средствами высокоуров-
невого синтеза варианта задачи решения СЛАУ методом Гаусса составила 0.83–0.94 от со-
зданной прикладными программистами на языке COLAMO программы. Время трансляции
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Таблица 2. Результаты экспериментальной проверки уровня производительности при пор-
тации задачи решения СЛАУ методом Гаусса

Аппаратные платформы РВС «Тайгета» РВС «Терциус» РВС «Терциус-2»
Число подграфов в решении, по-
лученном комплексом

784 1 178 1 178

Число подграфов в решении,
полученном прикладными про-
граммистами

830 1 286 1 286

Уровень реальной производи-
тельности, достигнутый ком-
плексом

0.94 0.91 0.91

Заданный уровень реальной про-
изводительности,

0.7

задачи указанной размерности всеми компонентами комплекса составило 22 мин. 45 сек. на
персональном компьютере с процессором Intel i5 7300 и 8 Гб оперативной памяти.

При трансляции этой же задачи в Vivado HLS полученное решение содержит 1 итераци-
онную ступень, с помощью ручной разметки кода директивами #pragma удалось получить
решение для 2 итерационных ступеней алгоритма прямого хода. Сравнение результатов
времени портации и числа подграфов в решении, полученных комплексом, прикладными
программистами и Vivado HLS позволяет сделать вывод о применимости предложенных
теоретических основ для адаптации задачи решения СЛАУ методом Гаусса к различным
РВС и более высокой эффективности для этой задачи по сравнению с компилятором Vivado
HLS.

Заключение

Применение методов редукции производительности и аппаратных затрат для адапта-
ции параллельных вычислений в новой версии комплекса позволяет значительно сократить
число анализируемых вариантов при синтезе вычислительной структуры для РВС. В от-
личие от известных HLS-компиляторов, входная программа на языке C преобразуется ком-
плексом автоматически, без ручной разметки кода или иных указаний пользователя. Ком-
плекс поддерживает синтез многокристальных решений с автоматической синхронизацией
информационных и управляющих сигналов. Проведено сравнение результатов трансляции
задачи решения СЛАУ методом Гаусса описываемым комплексом и прикладными програм-
мистами, подтвердившее достижение заданных требований — автоматическое получение
конфигурационных файлов ПЛИС для рационального многокристалльного решения (с эф-
фективностью не ниже 50% от результатов, полученных инженерами-схемотехниками) за
существенно меньшее (по сравнению с распараллеливающими компиляторами) число пре-
образований. Дальнейшее направление исследований — расширение полученных результа-
тов на другие задачи математической физики и линейной алгебры позволит существенно
повысить скорость разработки решения прикладной задачи и упростить портацию для мно-
гокристальных РВС различных архитектур и конфигураций.
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The article describes an original complex of high-level synthesis that converts sequential programs into a
circuit configuration of specialized hardware for reconfigurable computing systems. An absolutely parallel form,
an information graph, is constructed from the original sequential program. Further, the graph is transformed into
a resource-independent parallel–pipeline form — a personnel structure that can be adapted to various hardware
resources. The transformation of the personnel structure into an information-equivalent structure, but occupying
a smaller hardware resource, is performed using formalized methods of performance reduction, which allows you
to automatically obtain a rational solution for a given multi-chip reconfigurable computing system. Unlike the
known means of high-level synthesis, the result of the transformation is not the IP core of a computationally time-
consuming fragment, but an automatically synchronized solution of an applied problem for all FPGA crystals of a
reconfigurable computing system. Compared with parallelizing compilers, the number of analyzed variants of the
synthesis of a rational solution is significantly less, which is a distinctive feature of the described complex. The
application of high-level synthesis software is considered by the example of the problem of solving a system of
linear algebraic equations by the Gauss method containing information-interdependent computational fragments
with significantly different degrees of parallelism.
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МЕТОД ОПИСАНИЯ ТОПОЛОГИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ
ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫХ КЛАСТЕРОВ, ОСНОВАННЫЙ
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Топологическая структура коммуникационных сетей суперкомпьютерных систем при увеличении раз-
мера и сложности суперкомпьютеров соответственно усложняется. Для ее описания существует множество
методов, однако такие описания являются громоздкими, что усложняет манипулирование ими. В статье
предложен подход к описанию коммуникационной среды суперкомпьютера, когда коммуникационная сеть
описывается как конструктор, где элементами конструктора являются типовые топологические структу-
ры, часто встречающиеся в различных вычислительных системах. С этой целью разработан язык описания
топологической структуры, основанный на операции произведения подграфов. Язык идейно схож в своих
принципах с языками NetML и OMNeT++. Отдельное внимание в работе уделяется исключениям в ре-
гулярности сетей реальных суперкомпьютеров; с целью добавления возможности описания данного факта
в язык внесены специальные конструкции. Для поддержки работы с языком описания разработана биб-
лиотека на языке программирования Си и специальная оболочка над ней написанная на языке Python3,
которая затем может использоваться для визуализации описываемых языком графов. Выразительная мощ-
ность языка была продемонстрирована на описании вычислительных кластеров: Tianhe-2A, AI Bridging
Cloud Infrastructure и Ломоносов-2. Метод был проверен и сравнен с GraphViz DOT показано многократное
сокращение необходимых объема записи для некоторых крупных систем из Top500.

Ключевые слова: вычислительный кластер, топология компьютерной сети, языки описания графов,
произведения подграфов.
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Введение

Задачи, требующие огромных вычислительных ресурсов, выполняются на специальных
вычислительных системах, позволяющих производить триллионы и квадриллионы опера-
ций с плавающей точкой в секунду — суперкомпьютерах. Современные суперкомпьютеры
построены как вычислительный кластер серверов, объединенных сложной высокопроизво-
дительной сетью. Размеры суперкомпьютерных систем увеличиваются: число узлов дости-
гает десятков тысяч, а число вычислительных ядер — нескольких миллионов (с актуальным

\ast Статья рекомендована к публикации программным комитетом Международной научной конференции «Па-
раллельные вычислительные технологии (ПаВТ) 2022».
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рейтингом TOP 500 самых мощных суперкомпьютерных систем в мире можно ознакомиться
в [1]). Коммуникационные сети, являющиеся «бутылочным горлышком», становятся одним
из ключевых факторов в определении производительности.

Кроме этого, топологии суперкомпьютерных коммуникационных сетей постоянно раз-
виваются. Существует множество распространенных сетевых топологий — начиная с более
простых топологий, таких как «звезда», «n-мерная решетка», «n-мерный тор», «гиперкуб»
(описанных в классическом учебнике [2]), заканчивая более сложными, но более эффек-
тивными (имеющими лучшие характеристики, такие как диаметр, связность, ширина би-
секции, а также являющимися более экономически выгодными), такими как «утолщенное
дерево» («fat tree», хорошо исследованная топология, описанная, например, в [3, 4]), «стре-
коза» («dragonfly», впервые описанная в [5]), «плоская бабочка» («flattened butterfly», пред-
ставленная в [6]), и другими. Более того, каждая топология имеет множество параметров,
сильно влияющих на размеры и характеристики итоговой сети.

При таком разнообразии возможных топологий коммуникационных сетей и их возмож-
ных конфигураций, а также при увеличении размеров этих сетей усложняется задача вы-
бора конкретной топологии при построении новых суперкомпьютерных систем, особенно
принимая во внимание критичность этого выбора для производительности всей будущей
системы в целом. В таком случае можно прибегнуть к моделированию суперкомпьютеров
и их отдельных компонентов на системах меньшего размера.

Имитационное моделирование коммуникационных сетей суперкомпьютерных систем
позволяет оценить характеристики коммуникационной сети и всей системы в целом. С его
помощью можно оценить, подходит ли конкретная сеть именно для задач, которые плани-
руется запускать на данном суперкомпьютере. Оно также является более экономически эф-
фективным методом, чем, например, построение макета; анализ с помощью моделирования
перед переходом к этапу анализа на макете позволяет сократить этот сложный и дорого-
стоящий этап. Кроме того, к моделированию коммуникационных сетей суперкомпьютеров
прибегают при анализе производительности уже существующих систем, что может помочь
использовать их более эффективно; яркий пример такого использования представлен в [7].
Подробнее про моделирование коммуникационных сетей суперкомпьютеров описано в [8,
9].

При увеличении размеров усложняется задача описания коммуникационной сети. При
наличии в системе тысяч узлов, имеющих между собой еще большее число связей, уста-
новленных по неочевидным правилам, описания становятся нетривиальными, их размеры
растут, а адресация конкретных узлов усложняется. При этом подробное описание сети
необходимо не только при администрировании уже существующего суперкомпьютера, но и
при моделировании, и в последнем случае требуется оперировать тем количеством описа-
ний, сколько вариантов архитектуры сети рассматривается. Кроме того, в случае модели-
рования описания должны составляться и редактироваться человеком.

Топологии коммуникационных сетей суперкомпьютерных систем чаще всего имеют ре-
гулярную структуру. Даже в сетях, построенных для иных целей, можно наблюдать зако-
номерности, что показано, например, в [10]. Возможно, этот факт можно использовать для
их описания. Это могло бы как уменьшить размеры описаний, так и сделать написание их
человеком более удобным, а также упростить адресацию отдельных узлов — в случае, если
именование узлов можно вывести из структуры сети.
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Целью является создать метод описания топологической структуры коммуникационных
сетей суперкомпьютерных систем, подходящий для обмена описаниями, такой, чтобы:

\bullet описания были компактней, чем перечисление всех узлов и всех ребер связей;
\bullet описания использовали факт регулярной структуры сетей;
\bullet с помощью описания можно было автоматически дать имя каждому узлу сети.

Имеет смысл рассмотреть существующие методы описания графов и методы описания
сетей, используемые в системах моделирования. Рассмотрим их в контексте описания то-
пологической структуры суперкомпьютеров.

Статья организована следующим образом: в разделе 2 представлены возможные под-
ходы к описанию графов, в том числе некоторые популярные языки описаний; в разде-
ле 3 подходы, применяемые именно к описанию сетей; в разделе 4 обсуждаются операции
произведения подграфов и их применение к описанию сетей, так же приводится описание
разработанного языка; в разделе 5 приводятся примеры базовых описаний и описаний неко-
тороых популярных топологий вычислительных сетей; в разделе 6 приводятся результаты
сравнения объемов описаний; в разделе 7 приводится описание функций созданых библио-
тек, для работы с описаниями графов; в разделе 8 некоторые обобщения.

1. Методы описания графов

Множество методов описания графов довольно обширно. Статья [11] описывает 76 фай-
ловых форматов, созданных для хранения и обмена графами. Авторы предлагают несколь-
ко классификаций графовых форматов. По одной из классификаций, все описанные фай-
ловые форматы разделяются на группы в соответствии с принципом представления графа.
В соответствии с изложенным в статье доступные форматы представления графов можно
разделить на:

\bullet перечисляющие представления:
– представляющие граф в виде списка всех ребер;
– представляющие граф в виде матрицы смежности;
– представляющие граф в виде разреженной матрицы;
– представляющие граф в виде списка смежности;
– представляющие граф в виде списка путей;

\bullet процедурные, определяющие граф не перечислением вершин и ребер, а с помощью
набора процедур. Такие форматы зачастую по сути используют многие библиотеки
по работе с графами, например, Boost Graph Library [12].
\bullet конструктивные, определяющие граф через операции на меньших графах.

В соответствии со сформулированными ранее целями работы оказывается, что первые
пять вариантов (т.е. методы, основанные на перечислении; не являющиеся процедурны-
ми или конструктивными) нас не интересуют, поскольку подобные методы недостаточно
компактны.

Процедурные методы описания графов в подавляющем большинстве случаев использу-
ют существующие языки программирования. По этой причине такие методы плохо подходят
для обмена описаниями структур, поскольку описание, написанное, возможно, на другом
языке программирования, разбирать достаточно сложно. Следовательно, они не соответ-
ствуют нашей цели.
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Конструктивные методы лучше всего подходят для описания коммуникационных сетей
суперкомпьютерных систем, поскольку такие сети зачастую имеют регулярную иерархиче-
скую или рекурсивную структуру.

Широко используемые языки GraphViz DOT [13], TGF (Trivial Graph Format),
Pajek [14], GraphML (Graph Markup Language [15]), GML (Graph Modelling Language [16]),
GXL (Graph eXchange Language [17]) представляют графы в виде списка ребер, а следова-
тельно для решения поставленной задачи не подходят.

Единственным конструктивным методом, представленном в обзоре [11], является
NetML [18]. Авторы обзора [11] относят его к конструктивно-процедурным. С помощью
NetML кроме явного перечисления вершин и ребер графа можно использовать графы-
звезды как элементы в описании более крупного графа. Tакже возможно применять пре-
образования разбиения ребер, слияния смежных ребер, и объединения ранее определен-
ных подграфов. Данный язык слишком ограничен для наших целей, поскольку отсутствие
параметризации и скромный набор преобразований не позволяет достаточно эффективно
укоротить описания рассматриваемых графов: отсутствие включения сразу нескольких ко-
пий какого-либо подграфа, а также конструкций, упрощающих создание сразу нескольких
ребер по некоторому правилу делают его непригодным для описания суперкомпьютерных
сетей. Кроме того, при повторном включении некоего подграфа необходимо вручную пере-
именовывать каждую включенную вершину для избежания конфликта имен. Также этот
метод не предоставляет способа автоматического создания имен вершин.

2. Методы описания, используемые в системах
моделирования сетей

Бо́льшая часть систем моделирования и симуляции сетей использует процедурные ме-
тоды описания сетей. Рассмотрим некоторые популярные системы.

ns-3 [19] является набором библиотек для симулирования коммуникационных сетей.
Сети описываются только процедурным методом.

BigNetSim (BigSimulator, [20]) является симулятором коммуникационных сетей. Под-
держивается ограниченное число топологий, и для описания собственных топологий требу-
ется модификация исходного кода, что является процедурным методом описания сети.

mininet [21] — эмулятор, часто использующийся для моделирования
программно-определяемых сетей. Он имеет ограниченное число встроенных топологий, и
для определения собственной топологии предлагается использовать программный интер-
фейс на языке Python3, то есть процедурный метод.

INRFlow [22] имеет несколько встроенных топологий и позволяет загружать граф сети
из внешнего файла в виде списка ребер.

OMNeT++ (Objective Modular Network Testbed in C++ [23, 24]) — библиотека и плат-
форма для дискретно-событийного моделирования. Создана и используется для модели-
рования коммуникационных сетей, многопроцессорных систем и других распределенных
вычислительных систем.

В OMNeT++ для описания сетей используется предметно-ориентированный язык NED
(NEtwork Description).

Сеть состоит из вложенных модулей. Модули могут быть простыми (simple) или со-
ставными (compound). Модули соединяются друг с другом с помощью портов (gates) — аб-
страктных интерфейсов ввода-вывода модулей. Порты могут соответствовать портам ком-
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мутаторов, сетевых карт или коммутационных панелей. Как подмодули, так и порты могут
быть указаны в виде векторов.

Связи между модулями описываются в секции connections модулей. Для указания свя-
зей можно использовать циклы и условия. Это помогает в описании в том числе сложных
структур с повторяющимися элементами и, в некоторой степени, нерегулярных структур.
Пример описания сети на языке NED приведен на рис. 1.

1 simple Hub
2 gates:
3 out: outport[];
4 endsimple
5

6 simple Station
7 gates:
8 in: In;
9 endsimple

10

11 module Star
12 submodules:
13 hub: Hub
14 gatesizes: outport[4];
15 station: Station[4];
16 connections:
17 for i=0..3 do
18 Hub.outport[i] --> Station[i].In;
19 endfor
20 endmodule
21

22 network star: Star
23 endnetwork

Рис. 1. Описание сети на языке NED

Можно заметить, что данный метод описания коммуникационной сети является кон-
структивным. Однако единственным преобразованием, реализованным в этом методе, яв-
ляется объединение графов.

3. Построение описания графов на основе топологических
произведений

На основании обзора существующих методов был выбран конструктивный метод описа-
ния. За основу взята идея иерархично-модульной структуры, наподобие использующейся в
OMNeT++. Такая структура также позволит создавать уникальное полное имя для каждой
вершины графа. Но для более компактного описания метод должен поддерживать больше
преобразований над подграфами, чем объединение.

Операции произведения графов могут использоваться при описания графов сетей (бо-
лее подробно это обсуждается в [10]). Рассмотрим некоторые виды графовых произведений,
которые могут использоваться с помощью предлагаемого метода.

Напомним, что декартовым произведением множеств называется множество, элемен-
тами которого являются все возможные упорядоченные пары элементов этих множеств.
Пусть графы G и H имеют непересекающиеся множества вершин V (G) и V (H). Произ-
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a) G b) H c) G2H d) G\times H e) G\times H f) H \cdot G g) G \circ H

Рис. 2. Различные произведения графов

ведением графов G и H называется граф G \times H такой, что V (G \times H) = V (G) \times V (H)

(множество вершин графа-произведения равно декартовому произведению множеств вер-
шин графов-членов произведения). Множество ребер графа-произведения зависит от того,
какой именно вид произведения рассматривается.

Было принято решение добавить поддержку декартового (или прямого, G2H) [25],
тензорного (G\times H) [26], лексикографического (G \cdot H) [27], сильного (G\boxtimes H) [25] и корневого
(G \circ H) [28] произведений графов.

Две вершины называются смежными (u \sim v), если они соединены ребром (u, v).
Для всех видов произведений P = G\times H графов G и H, где eg, fg \in V (g) и eh, fh \in V (H),

две вершины u = (eg, eh) и v = (fg, fh) будут смежны при выполнении следующих условий:
\bullet Для прямого произведения графов (eg, eh) \sim (fg, fh)\leftrightarrow eg = fg и eh \sim fh, либо eh = fh

и eg \sim fg.
\bullet Для тензорного произведения (eg, eh) \sim (fg, fh)\leftrightarrow eg \sim fg и eh \sim fh.
\bullet Для лексикографического произведения (eg, eh) \sim (fg, fh) \leftrightarrow eg \sim fg либо eg = fg и
eh \sim fh.
\bullet Для сильного произведения — множество ребер равно объединению множеств ребер

прямого и тензорного произведений.
\bullet Для корневого произведения с заданным корнем rh \in H будет выполнено (eg, eh) \sim 
(fg, fh)\leftrightarrow eg \sim fg, где eh = rh и fh = rh, либо eg = fg и eh \sim fh.

На рис. 2 изображены примеры различных видов графовых произведений. Если при-
нять изображенный на рис. 2a граф за G, а изображенный на рис. 2b — за H, то граф, изоб-
раженный на рис. 2c, является прямым произведением G и H, изображенный на рис. 2d —
тензорным, а граф, изображенный на рис. 2e, является одновременно и сильным, и лексико-
графическим произведением G и H. На рис. 2f изображен граф, являющийся лексикографи-
ческим произведением H и G, что демонстрирует некоммутативность лексикографического
произведения. На рис. 2g изображен граф, являющийся корневым произведением G и H с
выбранной в H корневой вершиной, помеченной цифрой 1.

Простыми для понимания примерами применения операций произведения для описа-
ния более сложных графов являются выражение решеток, торов и n-мерных кубов через
прямое произведение графов-путей и графов-циклов. Подробнее про это написано в зна-
менитой книге [29]. На рис. 3 изображены графы решетки и тора. Проиллюстрированная
решетка может быть выражена как прямое произведение графов P3 и P4, где Pn — граф-
цепь длины n, а проиллюстрированный тор может быть выражен как прямое произведение
C3 и C4, где Cn — граф-кольцо длины n. Несмотря на простоту приведенных примеров, мно-
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a) P3 \times P4 b) C3 \times C4

Рис. 3. Решетка и тор, выраженные через прямые произведения

гомерные решетки и торы встречаются в топологиях суперкомпьютерных сетей (например,
суперкомпьютерные системы серий IBM Blue Gene имеют сетевую топологию «многомер-
ный тор» [30]), что демонстрирует возможное применение преобразования произведения
подграфов в описании этих топологий.

Другим видом преобразования, которое может быть полезным для описания тополо-
гий суперкомпьютерных сетей, является замена одного подграфа на другой. Поскольку
реальные системы зачастую имеют «дефекты», или «нерегулярности», связанные с тем,
что либо суперкомпьютерную систему планируется расширять в будущем, либо существу-
ющую систему с регулярной топологией уже расширили — следует предусмотреть способ
корректного описания таких случаев.

Наконец, можно упростить три простых, но часто встречающихся сюжета: соединение
в некотором подмножестве вершин графа каждой вершины с каждой, и соединение вершин
некоторого подграфа в цепь или в кольцо.

3.1. Язык описания топологий

Было решено создать текстовый формат (для удобства чтения и написания челове-
ком), основанный на JSON [31] (для удобства разбора в программных средствах). Пример
описания полного графа в предлагаемом формате представлен на рис. 4.

1 [{ "simplemodule": { "name": "simple" }},
2 { "module": {
3 "name": "alltoall",
4 "submodules": [ { "name": "node",
5 "module": "simple",
6 "size": "10" }],
7 "connections": [{ "all -match": "node" }] }},
8 { "network": { "module": "alltoall" }}]

Рис. 4. Пример описания полного графа в предлагаемом формате

За базовую единицу построения был выбран модуль — некоторый подграф. Сеть
(network) состоит из одного модуля. Модули разделяются на простые (simplemodule) и
составные (module). Одному простому модулю соответствует одна вершина в графовом
представлении.

Задача составного модуля заключается в объединении подграфов, составляющих
несколько модулей, в некоторый больший граф. Составные модули могут иметь внутри

Метод описания топологической структуры вычислительных кластеров ...

28 Вестник ЮУрГУ. Серия «Вычислительная математика и информатика»



несколько составных подмодулей, которые в конечном итоге будут состоять из простых
модулей.

Модули соединяются друг с другом с помощью портов (gates). Как было упомянуто
ранее, «порт» является абстрактным понятием: порты простых модулей могут соответство-
вать портам коммутаторов либо сетевых карт вычислительных узлов, а порты составных
модулей могут соответствовать портам коммутационных панелей. Порты простых модулей
напрямую связаны с вершиной, соответствующей этому модулю и могут соединяться не
более чем с одним другим портом. Порты составных модулей могут соединяться не более
чем с двумя другими портами.

Кроме включения в модуль подмодулей, указанных перечислением, в модуль можно
включить сразу несколько подмодулей одного типа, включив вектор подмодулей. Параметр
size определяет размер вектора. В таком случае в модуль добавляется несколько подмо-
дулей с именем name[i], где name — название, с которым был добавлен данный подмодуль.
Каждому подмодулю, являющемуся частью вектора, доступен параметр index, который
равен индексу подмодуля в векторе (про параметры будет подробно рассказано далее). С
помощью механизма векторов подмодулей значительно упрощается задача описания повто-
ряющихся элементов сетевой топологии.

Аналогично в виде вектора могут описываться порты, принадлежащие какому-либо
модулю. Применим тот же принцип именования результирующих портов — name[i]. Таким
образом упрощаются описания, например, коммутаторов с большим числом портов.

Подмодули могут иметь параметры (params). Параметры используются при вычисле-
нии значения арифметических выражений. Арифметические выражения могут встречаться
в нескольких местах:
\bullet при описании векторов подмодулей или векторов портов размер данных векторов

(size) задается арифметическим выражением;
\bullet при описании соединения — если соединяемый модуль является частью вектора; та-

ким образом, в описание некоего соединения может входить, например, не node[3], а
node[i], если этого требует конкретная топология;
\bullet также арифметическим выражением может задаваться индекс порта, если указанный

порт является частью вектора портов;
\bullet при условном включении подмодулей и при условном описании ребер арифметическим

выражением задается выражение, определяющее истинность условия (про условное
включение подмодулей и описание ребер подробнее рассказано далее);
\bullet при использовании циклов для описания ребер графа арифметическим выражением

задаются начальное и конечное значения переменной цикла (про описание ребер в
цикле подробнее рассказано далее).

Параметры указываются при определении сети, при определении модуля, и при включе-
нии подмодулей. При наличии нескольких определений параметра с одним и тем же именем
более приоритетными считаются определения, находящиеся «глубже» (например, парамет-
ры, определенные в данном модуле, приоритетнее, чем параметры, определенные для всей
сети).

Для построения составного модуля подграфы, соответствующие его подмодулям,
могут либо объединяться, либо входить в виде произведения (cartesian, tensor,
lexicographical, strong, rooted). При описании rooted – корневого произведения, тре-
буется указать корень — root.
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Подмодули также могут входить в модуль условно — с помощью условного оператора
(if: ..., then: ..., else: ...). Таким образом можно, например, описывать гра-
ничные условия рекурсивных структур.

Модули соединяются друг с другом с помощью портов. Однако при желании порты
можно опустить и при указании ребер соединять простые модули напрямую; в таком случае
создаются порты _auto[n], соединенные с указанными вместо портов простыми модулями,
где n — следующий незанятый порт, начиная с 0. Такой вид соединения может быть удобен
в случаях, когда вычислять номер следующего свободного порта в векторе портов, связан-
ных с некоторым простым модулем, трудоемко, и конкретный номер порта для каждого
соединения не представляет важности. Нумерация автоматически созданных портов для
каждого конкретного описания всегда одна и та же; принимаем, что соединения создаются
в рамках каждого модуля последовательно в порядке их указания.

Перед применением операций произведения над подграфами в обязательном порядке
производится операция сжатия — удаления всех портов, кроме имеющих лишь одно инци-
дентное ребро. Эта операция производится потому, что цепи, проходящие от одного просто-
го модуля к другому через некоторую последовательность портов, соответствуют одному
ребру в результирующем графе, и потому порты в операциях произведения участвовать не
должны. «Висячие» порты, связанные лишь с одним простым модулем, в графе-результате
произведения присутствуют у каждой вершины, являющейся результатом произведения
исходного простого модуля с какой-либо вершиной второго графа. На рис. 5 проиллюстри-
рован результат тензорного произведения двух подмодулей. Порты, связывающие узлы в
исходных подмодулях, не являются частью результирующего модуля, но оставшиеся сво-
бодными порты — являются.

Рис. 5. Тензорное произведение двух подмодулей

При необходимости исключить порты из итогового графа можно также производить
операцию сжатия.

Ребра могут указываться как простым перечислением (from: ..., to: ...,), так
и в цикле по некоторой переменной (loop: ..., start: ..., end: ..., conn: ...).
Также ребра могут указываться условно (if: ..., then: ..., else: ...). Кроме то-
го, перечислив в виде цикла список простых модулей, возможно соединить их в линию
(line), кольцо (ring), или каждую со каждой (all). Также возможно соединить набор вер-
шин по принципу «каждая с каждой», задав его расширенным регулярным выражением
в формате POSIX [32], поскольку порядок перечисления вершин в полносвязном графе не
важен (all-match).
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Для описания «нерегулярностей» в описание модуля можно включить замещение части
вложенных в него вершин и портов, описанных также расширенным регулярным выраже-
нием POSIX, другим подмодулем (replace: nodes: ..., with: ...). Заменой части
вершин на пустой модуль можно отразить такую нерегулярность, как отсутствие узлов.

Каждый простой модуль и каждое соединение может иметь связанную с ними допол-
нительную информацию (attributes). С помощью дополнительной информации можно,
например, указать пропускную способность соединений, или отличить маршрутизаторы от
вычислительных узлов.

Имена всех модулей и портов создаются исходя из иерархической структуры сети. Име-
нем каждого модуля является конкатенация через точку (.) имен всех модулей, в которые
он входит, от внешнего к внутреннему, и имени самого модуля. Именем каждого порта яв-
ляется конкатенация через точку имени модуля, которому он принадлежит, и имени порта.
Таким образом каждый узел и каждый порт имеет автоматически созданное имя, напрямую
следующее из положения в структуре сети.

4. Примеры описаний

4.1. Описание решетки

1 [{ "simplemodule": { "name": "grid_simple" }},
2 { "module": { "name": "grid_ring",
3 "submodules": [{ "name":"s", "module":"grid_simple", "size":"len"}],
4 "connections": [{
5 "line": "i",
6 "start": "0",
7 "end": "len",
8 "conn": "s[i]",
9 "attributes": "style=dashed" }]}},

10 { "module": { "name": "grid_prod",
11 "submodules": [ {
12 "if": "depth == 1",
13 "then": { "name": "a", "module": "grid_ring" },
14 "else": {
15 "cartesian": [
16 { "name": "a", "module": "grid_ring" },
17 { "if": "depth > 2", "then": {
18 "name": "p",
19 "module": "grid_prod",
20 "params": [ { "depth": "depth - 1" } ]
21 }, "else": {
22 "name": "b", "module": "grid_ring" }}]}}]}},
23 { "network": {
24 "module": "grid_prod",
25 "params": [ { "len": "3" }, { "depth": "3" } ] }}]

Рис. 6. Пример описания многомерной решетки в предлагаемом формате

Как было упомянуто ранее, многомерная решетка может быть представлена как пря-
мое произведение нескольких простых цепей. Это свойство используется в данном описании
для предоставления параметризации топологии не только по длине, но и по числу измере-
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n.(a.s[0],p.(a.s[0],b.s[0]))

n.(a.s[0],p.(a.s[0],b.s[1]))

n.(a.s[0],p.(a.s[1],b.s[0]))

n.(a.s[1],p.(a.s[0],b.s[0]))

n.(a.s[0],p.(a.s[0],b.s[2]))

n.(a.s[0],p.(a.s[1],b.s[1]))

n.(a.s[1],p.(a.s[0],b.s[1]))

n.(a.s[0],p.(a.s[1],b.s[2]))

n.(a.s[1],p.(a.s[0],b.s[2]))

n.(a.s[0],p.(a.s[2],b.s[0]))

n.(a.s[1],p.(a.s[1],b.s[0]))

n.(a.s[0],p.(a.s[2],b.s[1]))

n.(a.s[1],p.(a.s[1],b.s[1]))

n.(a.s[0],p.(a.s[2],b.s[2]))

n.(a.s[1],p.(a.s[1],b.s[2]))

n.(a.s[1],p.(a.s[2],b.s[0]))

n.(a.s[1],p.(a.s[2],b.s[1]))

n.(a.s[1],p.(a.s[2],b.s[2]))

n.(a.s[2],p.(a.s[0],b.s[0]))

n.(a.s[2],p.(a.s[0],b.s[1]))

n.(a.s[2],p.(a.s[0],b.s[2]))

n.(a.s[2],p.(a.s[1],b.s[0]))

n.(a.s[2],p.(a.s[1],b.s[1]))

n.(a.s[2],p.(a.s[1],b.s[2]))

n.(a.s[2],p.(a.s[2],b.s[0]))
n.(a.s[2],p.(a.s[2],b.s[1]))

n.(a.s[2],p.(a.s[2],b.s[2]))

Рис. 7. Результирующий граф многомерной решетки

ний. Решетка описана рекурсивно, и граничное условие рекурсии описано оператором if.
Параметр depth на каждом шаге рекурсии уменьшается на единицу, пока не достигает
значения 1. Базовая цепь описывается с помощью оператора line.

Пример описания многомерной решетки приведен в листинге 6, результирующий граф
проиллюстрирован на рис. 7 1. В иллюстративных целях каждой связи было придано свой-
ство style=dashed, которое после конвертирования в формат GraphViz DOT было преобра-
зовано в соответствующее свойство ребер и далее использовано программой визуализации
графов для задания пунктирного вида ребер.

4.2. Пример описания жирного дерева (Fat tree)

Пример описания утолщенного дерева с нерегулярностями приведен в листинге 8, а
результирующий граф проиллюстрирован на рис. 9. Сама топология утолщенного дерева
используется многими суперкомпьютерными системами, в том числе в находящимися на са-
мом верху списка TOP 500 самых производительных вычислительных систем [1] — Summit
и Sierra [33], Tianhe-2A [34], AI Bridging Cloud Infrastructure [35], и многими другими.

В данном примере узлы, отражающие маршрутизаторы, и отражающие вычислитель-
ные узлы, описаны разными простыми модулями, что позволяет различить их с помощью
указания дополнительной информации в поле attributes. Обобщенное утолщенное дерево

1Узлы решетки на рисунке имеют имена вида n.(a.s[1],p.(a.s[2],b.s[1])), в соответствии с указанными
именами простого и составных модулей, и именем сети по умолчанию в используемой реализации.

Метод описания топологической структуры вычислительных кластеров ...

32 Вестник ЮУрГУ. Серия «Вычислительная математика и информатика»



1 [{ "simplemodule": { "name": "gft_router" }},
2 { "simplemodule": { "name": "gft_endnode", "attributes": "shape=box" }},
3 { "module": { "name": "empty" }},
4 { "module": {
5 "name": "gft_layer",
6 "submodules": [{
7 "if": "h == 2", "then": {
8 "name": "node", "module": "gft_endnode", "size": "w^h"
9 }, "else": {

10 "name": "node", "module": "gft_router", "size": "w^h"
11 }}, { "if": "h > 0", "then": {
12 "name": "prev", "module": "gft_layer", "size": "m",
13 "params": [ { "h": "h-1" } ] }}],
14 "connections": [{
15 "if": "h > 0", "then": {
16 "loop": "i", "start": "0", "end": "w^h",
17 "conn": {
18 "loop": "j", "start": "0", "end": "m",
19 "conn": {
20 "from": "prev[j].node[floor(i/w)]",
21 "to": "node[i]" }}}}] }},
22 { "module": {
23 "name": "gft_alltoall",
24 "submodules": [{"name":"node", "module":"gft_endnode", "size":"3"}],
25 "connections": [{ "all -match": "gft.node\\[[0-2]\\]$" }] }},
26 { "module": {
27 "name": "gft_m",
28 "submodules": [{
29 "name": "gft", "module": "gft_layer",
30 "params": [ { "h": "2" }, { "m": "2" }, { "w": "3" } ] }],
31 "replace": [{
32 "nodes": "gft.node\\[[0-2]\\]$",
33 "with": { "name": "gft", "module": "gft_alltoall" } }, {
34 "nodes": "gft.node\\[8\\]$",
35 "with": { "name": "e", "module": "empty" } }]}},
36 { "network": { "module": "gft_m" }}]

Рис. 8. Пример описания обобщенного утолщенного дерева с нерегулярностями
в предлагаемом формате

описано с помощью модуля gft_layer. Ему передаются три параметра: h — высота дерева,
m — число связей, уходящих «вверх», и w — число связей, уходящих «вниз». Более подробно
про обобщенные утолщенные деревья описано в [4].

В демонстрационных целях приведенная сеть имеет две нерегулярности: в одной из
ветвей утолщенного дерева три узла связаны по принципу «все со всеми», а в другой ветви
отсутствует один из узлов. Отсутствие одного из узлов описано с помощью его замены
пустым модулем (в данном примере — empty).

4.3. Описание Ломоносов-2

Наконец, в листинге 10 приведено описание суперкомпьютера Ломоносов-2, установ-
ленного в МГУ им. М.В. Ломоносова. Подробнее система описана в [36, 37].
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n.gft.node[3]

n.gft.prev[0].node[1]

n.gft.prev[1].node[1]

n.gft.node[4]

n.gft.node[5]

n.gft.node[6]

n.gft.prev[0].node[2]

n.gft.prev[1].node[2]

n.gft.node[7]

n.gft.prev[0].node[0]

n.gft.prev[0].prev[0].node[0]

n.gft.prev[0].prev[1].node[0]

n.gft.node[0]

n.gft.node[1]

n.gft.node[2]

n.gft.prev[1].node[0]

n.gft.prev[1].prev[0].node[0]

n.gft.prev[1].prev[1].node[0]

Рис. 9. Результирующий граф нерегулярного утолщенного дерева

В приведенном описании учтены нерегулярности, присутствующие в данном суперком-
пьютере. Хотя топология суперкомпьютера основана на «плоской бабочке» размера 4\times 8\times 8,
к каждому маршрутизатору которой подключено по 8 узлов, на данный момент в системе
лишь 1696 узлов; «плоская бабочка» имеет размеры 4\times 8\times 7, и дополнительно отсутствуют
12 коммутаторов.

5. Сравнение размеров описаний графов

Для оценки компактности сравним описания некоторых топологий с помощью предло-
женного метода и с помощью GraphViz DOT (табл. 1).

Поскольку одно и то же описание, за исключением заданных параметров, может исполь-
зоваться для нескольких частных случаев одной и той же топологии, значения в последней
колонке повторяются.

Как видно, предлагаемый метод более краткий, чем GraphViz DOT, и разница более
значительна для больших и регулярных сетей. Это объясняется тем, что после описания
параметризованной топологии в предложенном формате размер описания не меняется при
изменении его параметров, в то время как размер описания в формате GraphViz DOT
неизбежно растет.
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1 [{ "simplemodule": { "name": "gft_router" }},
2 { "simplemodule": { "name": "gft_endnode", "attributes": "shape=box" }},
3 { "module": { "name": "empty" }},
4 { "module": {
5 "name": "gft_layer",
6 "submodules": [{
7 "if": "h == 2", "then": {
8 "name": "node", "module": "gft_endnode", "size": "w^h"
9 }, "else": {

10 "name": "node", "module": "gft_router", "size": "w^h"
11 }}, { "if": "h > 0", "then": {
12 "name": "prev", "module": "gft_layer", "size": "m",
13 "params": [ { "h": "h-1" } ] }}],
14 "connections": [{
15 "if": "h > 0", "then": {
16 "loop": "i", "start": "0", "end": "w^h",
17 "conn": {
18 "loop": "j", "start": "0", "end": "m",
19 "conn": {
20 "from": "prev[j].node[floor(i/w)]",
21 "to": "node[i]" }}}}] }},
22 { "module": {
23 "name": "gft_alltoall",
24 "submodules": [{"name":"node", "module":"gft_endnode", "size":"3"}],
25 "connections": [{ "all -match": "gft.node\\[[0-2]\\]$" }] }},
26 { "module": {
27 "name": "gft_m",
28 "submodules": [{
29 "name": "gft", "module": "gft_layer",
30 "params": [ { "h": "2" }, { "m": "2" }, { "w": "3" } ] }],
31 "replace": [{
32 "nodes": "gft.node\\[[0-2]\\]$",
33 "with": { "name": "gft", "module": "gft_alltoall" } }, {
34 "nodes": "gft.node\\[8\\]$",
35 "with": { "name": "e", "module": "empty" } }]}},
36 { "network": { "module": "gft_m" }}]

Рис. 10. Пример описания суперкомпьютера Ломоносов-2 в предлагаемом формате

6. Библиотека для работы с топологиями
в предложенном формате

Для работы с форматом была разработана библиотека, написанная на языке Си, не
имеющая внешних зависимостей, за исключением стандартной библиотеки. Такое решение
было принято для обеспечения большей переносимости между UNIX системами. Библиоте-
ка предоставляет следующие функции:

\bullet topologies_network_init — производит инициализацию структуры, представляющей
сеть;
\bullet topologies_network_read_file — производит чтение из файла;
\bullet topologies_network_read_string — производит чтение из строки;
\bullet topologies_definition_to_graph — вычисляет графовое представление сети;
\bullet topologies_graph_compact — производит операцию сжатия графа;
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Таблица 1. Сравнение с DOT

Топология DOT, байт Предлагаемый Отношение,
метод, байт %

Полный граф Kn K5 180 162 111%
K10 525 163 322%
K20 1 950 163 1.2%

Многомерная решетка 2x2x2x2 1 095 493 222%
3x3x3 1 581 493 320%
4x4x4 3 942 493 800%

Многомерный тор 2x2x2x2 1 095 493 222%
3x3x3 1 803 493 366%
4x4x4 4 356 493 884%

Утолщенное дерево GFT (2, 3, 1) 554 421 132%
GFT (h,m,w) GFT (2, 2, 3) 796 421 189%

GFT (3, 4, 3) 11 058 421 2.6%
Плоская бабочка 2-ary 4-flat 246 382 64%

4-ary 3-flat 698 382 183%
4-ary 4-flat 3 836 382 1.0%

Tianhe-2A Утолщенное 1 192 132 1 152 103.5%
дерево [34]

AI Bridging Cloud Утолщенное 71 749 1 002 7.2%
Infrastructure дерево [35]
Ломоносов-2 Плоская бабочка 143 539 1 258 11.4%

4\times 8\times 8 [36]

\bullet topologies_graph_string — возвращает представление графа в формате GraphViz
DOT;
\bullet topologies_graph_string_free — освобождает память, выделенную под результиру-

ющую строку;
\bullet topologies_graph_print — выводит представление графа в формате GraphViz DOT

в файловый дескриптор;
\bullet topologies_graph_destroy — освобождает память, выделенную под граф;
\bullet topologies_network_destroy — освобождает память, выделенную под сеть.

Также было разработано программное средство на языке Python3 для визуализации
графовой структуры описаний. Программе передается на вход один или несколько файлов,
содержащих описание одной сети. Программа отображает интерактивное окно с визуали-
зацией графа.

Для работы с описанной выше библиотекой, написанной на языке Си, из программ-
ного средства на языке Python3, был использован модуль ctypes из стандартной поставки
Python3. С помощью этого модуля была написана обертка, предоставляющая интерфейс к
библиотеке. Используя вышеописанную обертку основной код визуализатора конвертирует
представление в формат GraphViz DOT, а затем передает полученный граф библиотеке
graph_tool, которая и предоставляет функции интерактивной визуализации.

Оберткой для Python3 предоставляются следующие функции:
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\bullet Topologies.__init__(self, definition) — создает объект Python для работы с опи-
санием сети. Параметр definition задает описание в виде строки.
\bullet Topologies.network_parse(self, compress, print_gates) — производит работу с

библиотекой и возвращает представление графа в формате GraphViz DOT в виде стро-
ки. При возникновении ошибки во время работы с библиотекой порождает исключение
типа ValueError, содержащее строку с подробным описанием ошибки. Булевый пара-
метр compress определяет, необходимо ли производить операцию сжатия (удаления
всех портов, связанных с двумя вершинами графа). Булевый параметр print_gates
определяет, включать ли порты, связанные менее чем с двумя вершинами графа, в
итоговый граф.

Заключение

Итак, предложенный подход решает сложную задачу описания топологий сетей, кото-
рые носят в основном регулярную/симметричную структуру. Классические методы описа-
ния графов в данной ситуации не эффективны, поскольку приводят к громадным описа-
ниям по сути одних и тех же элементов. Нами в статье был представлен метод описания
графов топологий коммуникационных сетей суперкомпьютерных систем:

\bullet являющийся компактным для регулярных структур, в том числе даже если эти струк-
туры не совершенно идеальны;
\bullet позволяющий именовать узлы сети исходя из описания топологии;
\bullet предположительно, также подходящий для чтения и написания человеком (однако

подтверждение этого факта требует дополнительного исследования и является воз-
можным направлением развития данной работы).

Также были разработаны программные средства — библиотека для работы с разрабо-
танным форматом, и программа для визуализации описаний.

Метод был проверен и сравнен с GraphViz DOT на описаниях некоторых известных то-
пологий и на описаниях существующих суперкомпьютерных систем, и оказался более крат-
ким, особенно для больших регулярных сетей. При сравнении описаний систем Tianhe-2A,
AI Bridging Cloud Infrastructure и Ломоносов-2 разница составила соответственно 103.484%,
7.160% и 11.410%.

Созданный программные коды библиотеки на языке Си и обертки над ней на язы-
ке Python3 находится в открытом доступе по ссылке https://github.com/asalnikov/
topologies/. В том же репозитории можно найти формальное описание грамматики пред-
лагаемого формата.
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Topological structure of communication networks in supercomputers with grow in size and complexity of
installation, respectively becomes more difficult. There are many methods to describe it, but such descriptions
are cumbersome, which makes them difficult to manipulate. The article proposes an approach to describing the
communication environment of a supercomputer, when the communication network is described as a constructor.
The elements of the constructor are typical topological structures often found in various computing systems. For
this purpose, a language for describing the topological structure has been developed. It based on the operation
products of subgraphs. The language is ideologically similar in its principles to the NetML and OMNeT++
languages. Special attention is paid to exceptions in the regularity of networks of real supercomputers; in order
to add the possibility of describing this fact, special constructions have been introduced into the language. A
library has been developed in the C programming language with purpose to facilitate work with the language
intoduced in this article. Also a special wrapper over C library has been written in Python3, which then can be
used to visualize graphs described by the language. The expressive power of language has been demonstrated in
the description computing clusters: Tianhe-2A, AI Bridging Cloud Infrastructure and Lomonosov-2. The method
has been tested and compared with GraphViz DOT it is showed multiple reductions in the Record volume required
to save topology for some of the major Top500 systems.
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Современные высокопроизводительные вычислительные системы в массе своей являются гетерогенны-
ми. Разработка параллельных программ, способных использовать весь потенциал таких систем, сопряжена
со значительными сложностями — требуется не только применять соответствующие языки и технологии
программирования, но и учитывать особенности центральных и графических процессоров, влияющие в том
числе на схемы организации параллелизма и работу с памятью. На упрощение процесса разработки таких
программ направлена модель гетерогенного программирования oneAPI, представленная компанией Intel, и
ее ключевой компонент — язык Data Parallel C++, позволяющий разрабатывать переносимые высокопро-
изводительные программы для CPU, GPU, FPGA и других устройств. В статье представлен учебный курс
по oneAPI, разработанный в ННГУ им. Н. И. Лобачевского. Курс направлен на изучение широкого спектра
вопросов, связанных с высокопроизводительными вычислениями с использованием моделей, методов и ин-
струментов параллельного программирования на платформах Intel. В статье представлена концепция курса,
описана его структура, категории слушателей, которым он может быть интересен, и варианты построения
курса в зависимости от уровня подготовки аудитории.

Ключевые слова: образование, высокопроизводительные вычисления, параллельное программирование,
гетерогенные вычислительные системы, Data Parallel C++, SYCL.
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Введение

Одна из тенденций последнего десятилетия заключается в появлении широкого спек-
тра вычислительных архитектур, уникальные особенности которых требуют разработки,
освоения и применения соответствующих языков и средств программирования. Известно,
что затраты на подготовку специалистов, способных квалифицированно использовать язы-
ки и средства программирования для создания высокопроизводительных программ, суще-
ственно отличаются. Так, например, языки С, С++ и Fortran, широко применяемые для
разработки программных средств численного моделирования, изучаются при подготовке
бакалавров по всему миру, тогда как CUDA, позволяющая программировать для GPU,
требует существенно больших трудозатрат (и предварительных знаний) при ее освоении.
Принимая во внимание тот факт, что основные средства программирования для CPU и
GPU не совместимы, а особенности разных вычислительных архитектур требуют использо-

\ast Статья рекомендована к публикации программным комитетом Международной конференции «Суперком-
пьютерные дни в России – 2022».
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вания специфичных приемов оптимизации кода, нередко требуется разработка, поддержка
и развитие нескольких версий программного кода. На это обычно не хватает ресурсов.

Для решения этой проблемы разрабатываются универсальные средства разработки про-
грамм (языки, расширения для языков, библиотеки), которые позволяют использовать один
язык параллельного программирования для разных вычислительных устройств. Среди та-
ких средств можно отметить OpenCL, OpenACC, SYCL, alpaka, KOKKOS и другие разра-
ботки. В данной работе мы основываемся на недавно представленном языке гетерогенного
программирования Data Parallel C++ (DPC++) [1], который основан на стандарте языка
SYCL и является частью модели oneAPI, вобравшей в себя практически весь набор биб-
лиотек и инструментов программирования, разработанный в компании Intel за последние
десятилетия. Наличие обширного и хорошо проработанного инструментария (компилято-
ры, профилировщики, отладчик, анализатор кода, математические библиотеки, средства
организации и поддержки параллелизма, проблемно-ориентированные библиотеки) и со-
общества разработчиков и пользователей является достоинством oneAPI и DPC++, и в
целом дает надежду на успешное развитие этого проекта. Несмотря на то, что вопрос пере-
носимости производительности (performance portability) далек от своего решения, сам факт
использования единого инструментария уже является существенным шагом вперед. Этими
соображениями и обусловлен наш интерес к разработке учебного курса по модели oneAPI
и языку DPC++.

Учебный курс по любой технологии параллельного программирования опирается на
два предположения относительно слушателя, приступающего к его освоению.
1. Слушатель владеет базовыми знаниями по основам алгоритмизации, модульному про-

граммированию, алгоритмам и структурам данных, а также имеет опыт применения
этих знаний, как минимум, на учебных задачах.

2. Слушатель владеет языком программирования, на котором построена рассматривае-
мая технология, как минимум, в той степени, при которой в представленных в курсе
примерах программ ему не встречаются незнакомые конструкции языка.
Другими словами, в рамках курса по технологии параллельного программирования

слушателя не нужно учить разработке последовательных программ на требуемом этой тех-
нологией языке. Однако в силу новизны языка DPC++ курс по модели oneAPI может быть
интересен разным категориям слушателей с существенно разным уровнем подготовки на
входе. Таким образом, в основу построения структуры курса была положена идея модуль-
ности и возможности адаптации его наполнения и длительности, исходя из целей обучения
и особенностей аудитории.

Дальнейшее изложение в статье построено следующим образом. В разделе 1 представ-
лен обзор положения дел в области подготовки специалистов по высокопроизводительным
вычислениям. В разделе 2 изложены требования к уровню знаний слушателя курса, как
обязательные, так и желательные, а также описаны категории слушателей, которым курс
по oneAPI может быть полезен/интересен. В разделе 3 описана структура курса, в разделе 4
обобщен первый опыт его прочтения.

1. Аналогичные работы

Разработка курсов по параллельным вычислениям [2–6] ведется в России и в мире на
протяжении многих лет. Среди российских разработок отметим курсы по параллельным ба-
зам данных [7, 8], по основам параллельных вычислений для систем с общей [9, 10] и с рас-
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пределенной [10] памятью, по параллельным алгоритмам решения задач вычислительной
математики [11], по математическим и алгоритмическим основам параллельных вычисле-
ний [12], по преподаванию элементов параллельного программирования в школе [13]. Значи-
тельный вклад в развитие образовательного сообщества в России внес масштабный проект
«Суперкомпьютерное образование», объединивший усилия многих специалистов по всей
стране, на протяжении нескольких десятилетий развивавших данную тематику ([14–17]), а
также создание Суперкомпьютерного консорциума университетов России.

Несмотря на обилие высококачественных образовательных материалов по параллель-
ным вычислениям, появляющиеся новые технологии требуют разработки новых курсов. В
этой связи необходимо особо отметить область гетерогенных вычислений. Давно установ-
лено, что само по себе параллельное программирование сложнее «обычного» программиро-
вания, не только в плане вопросов организации данных и алгоритмов, а также производи-
тельности вычислений, но и, особенно, в плане тестирования и отладки кода. Не случайно
ведущие производители программного обеспечения направляют значительные усилия на
разработку соответствующего инструментария (например, отладчика Intel Inspector, вхо-
дящего в пакет Parallel Studio). Практика показала, что подготовка специалистов по GPU-
программированию –– еще более сложный вопрос из-за повышенного «порога вхождения»
в тему. В сравнении с параллельным программированием для CPU, в данном случае повы-
шаются требования к слушателям в части изучения архитектуры графических процессоров
и соответствующих подходов к оптимизации производительности, отличающихся от анало-
гичных методов для обычных процессоров. Дополнительно усложняется и отладка. Опи-
санные сложности являются одним из дополнительных факторов при разработке моделей,
методов и языков для гетерогенного программирования, цель которых –– предоставить еди-
ные средства для разработки программ, которые могут работать на разных архитектурах, а
при необходимости использовать в расчетах разнородные устройства. Одним из таких язы-
ков является SYCL и его расширение от компании Intel –– Data Parallel C++ [1]. Именно
этому языку и, в целом, модели программирования OneAPI и посвящен данный курс.

К настоящему времени учебных материалов по SYCL и DPC++ разработано не так
много, соответствующее развитие образовательной экосистемы только начинается. В этой
связи прежде всего отметим книгу [1], недавно опубликованные курсы [18, 19], а также
серию лекций от отдельных авторов [20] и коммерческих компаний [21]. В целом появление
подобных материалов наряду с организацией конференций и воркшопов показывают на-
личие интереса к данной тематике и доказывают актуальность разработки новых учебных
курсов.

2. Слушатели курса и требования к уровню их подготовки

Модель oneAPI представляет язык разработки гетерогенных параллельных программ
DPC++. Язык DPC++ основан на стандарте языка программирования SYCL, который,
в свою очередь, в значительный степени является расширением языка программирования
С++ [22–24] (стандарта 11 и выше). Таким образом, курс по oneAPI добавляет к базовым
требованиям к слушателю — знаниям по основам алгоритмизации и структурам данных ––
еще и владение языком программирования С++, а также объектно-ориентированным про-
граммированием (ООП). Как ООП, так и базовый С++ не могут быть с хоть сколько-нибудь
необходимой детальностью изложены в рамках курса по oneAPI и являются обязательными
входными требованиями.
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При этом, несмотря на то, что существенное обновление языка, привнесенное стандар-
том С++ 11 и, пусть и в меньшей степени, продолженное последующими стандартами (14,
17 и 20), произошло уже более десяти лет назад, многие учебные курсы, использующие
язык С++ в качестве базового при изложении концепций и технологий программирова-
ния, включая ООП, все еще ориентированы на изложение С++ 98/03. Как следствие, те
конструкции DPC++, которые основаны на возможностях современного С++, могут быть
слушателям, с ними незнакомыми, не вполне понятны. Выходов из ситуации видится два:
1) включить во входные требования к курсу по oneAPI знания по С++ стандартов 11 и вы-
ше; 2) изложить используемые в DPC++ конструкции современного С++ непосредственно
в курсе по oneAPI.

Проанализировав совместно с коллегами из компании Intel язык DPC++ с точки зре-
ния набора используемых им элементов С++ из стандартов, начиная с 11-го, мы пришли к
выводу, что этот набор ограничен в достаточной степени, чтобы в рамках курса по oneAPI
можно было реализовать именно второй вариант, не повышая тем самым входные требова-
ния к потенциальным слушателям.

Аналогичным образом обстоит дело еще с двумя областями знаний: архитектуры вы-
числительных систем и операционные системы. Качественное освоение любого курса по па-
раллельному программированию и высокопроизводительным вычислениям невозможно без
определенного уровня знаний об архитектурах параллельных вычислительных систем [25,
26] и ключевых возможностях современных операционных систем [27, 28], на которых бази-
руется разработка параллельных программ. Предварительное изучение соответствующих
курсов безусловно будет полезно перед тем, как приступать к знакомству с миром разра-
ботки параллельных программ, но, тем не менее, не является строго обязательным. Необ-
ходимый минимум сведений из архитектур и операционных систем может быть изложен
непосредственно в курсе по параллельному программированию в виде дополнительных на-
чальных модулей, которые для подготовленных слушателей могут быть как сокращены,
так и опущены вовсе.

Как уже было отмечено во введении, курс по oneAPI может быть интересен разным
категориям слушателей. В первую очередь, это студенты бакалавриата, уже прошедшие
через курсы по основам программирования, алгоритмам и структурам данных, и освоив-
шие язык С++ и технологию ООП. Курс может быть полезен магистрантам, возможно
уже знакомым с какими-то из технологий разработки параллельных программ (OpenMP,
TBB, MPI и др.). Курс может заинтересовать и преподавателей вузов, читающих учебные
курсы по технологиям параллельного программирования и желающих их актуализировать.
Наконец, в силу новизны языка DPC++ курс может привлечь и специалистов в области
высокопроизводительных вычислений и суперкомпьютерных технологий, желающих попро-
бовать и/или освоить новую технологию. Очевидно, что каждой из указанных категорий
слушателей требуется разная степень детальности изложения материала, каждая из них
на входе в курс обладает разными входными знаниями и опытом. Именно по этой причине
структура курса по oneAPI построена в виде отдельных модулей, часть из которых может
быть опущена и/или сокращена при соответствующем уровне подготовки слушателей.

3. Структура курса

Курс состоит из 6 модулей:
1. Введение в мир суперкомпьютерных вычислений.
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2. Архитектурные механизмы, влияющие на производительность. Уровни параллелизма.
3. Операционные системы. Аспекты параллелизма.
4. Программирование на языке Data Parallel C++.
5. Программные библиотеки и инструменты oneAPI.
6. Высокопроизводительные вычисления и научное моделирование. Примеры использова-

ния.
Модули 2 и 3 относятся к необязательным и, как уже было сказано выше, могут быть

сокращены или опущены.
Модуль по DPC++ является основным в курсе. Именно к нему, в первую очередь,

относятся сформулированные в разделе 2 входные требования к слушателям.
Модуль 5 содержит обзорные материалы по библиотекам, включенным компанией Intel

в oneAPI, а также инструментам, поддерживающим процесс разработки параллельных про-
грамм.

В модуле 6 демонстрируется использование библиотек и инструментов oneAPI при ре-
шении задач в научных проектах.

Рассмотрим содержание модулей более подробно.

3.1. Модуль «Введение в мир суперкомпьютерных вычислений»

Продолжительность модуля –– одна лекция.
Предварительные требования к освоению модуля отсутствуют.
В модуле дается обзор предметной области суперкомпьютерных вычислений, показы-

вается разнообразие типов вычислительных систем и подходов к разработке параллель-
ных программ. Обсуждаются сильные и слабые стороны подходов. Демонстрируется, чем
DPC++ может помочь разработчикам параллельных программ для гетерогенных вычис-
лительных систем.

3.2. Модуль «Архитектурные механизмы, влияющие на
производительность. Уровни параллелизма»

Продолжительность модуля –– две лекции.
Предварительные требования к освоению модуля отсутствуют.
В модуле рассматриваются ключевые особенности современных вычислительных архи-

тектур, с точки зрения высокопроизводительных вычислений и суперкомпьютерных тех-
нологий. Обсуждается их влияние на производительность и эффективность параллельных
программ.

3.3. Модуль «Операционные системы. Аспекты параллелизма»

Продолжительность модуля –– две лекции, одна практика.
Предварительные требования к освоению модуля отсутствуют.
В модуле дается обзор ключевых особенностей современных операционных систем с

точки зрения разработки параллельных программ. Рассматриваются процессы, потоки и
планирование времени центрального процессора. Обсуждаются вопросы синхронизации вы-
полнения потоков.

3.4. Модуль «Программирование на языке Data Parallel C++»

Модуль состоит из пяти лекций и пяти практик.
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Предварительные требования к освоению модуля: знание технологий структурного, мо-
дульного и объектно-ориентированного программирования. Знание С++ 98/03 или С++ 11.
Представление об архитектуре многоядерных центральных процессоров. Представление об
архитектуре графических процессоров. Представление о потоках и их синхронизации.

Поскольку данный модуль является в курсе основным, его структуру и наполнение
рассмотрим более детально.

Лекция 0. Элементы современного С++

Рассматриваются конструкции языка С++, появившиеся в нем в стандарте С++ 11
и последующих, активно используемые при разработке параллельных программ на языке
DPC++.

Практика 0. Элементы современного С++ 11, используемые в DPC++

Лекция 1. Введение в Data Parallel C++

Основные темы лекции:
– обзор Intel oneAPI –– концепция, языки, библиотеки, инструменты;
– базовые понятия гетерогенного программирования –– хост, устройство, ядро, очередь,

типы памяти;
– язык DPC++, основные особенности –– язык высокого уровня, единый исходный код

для всех поддерживаемых устройств, стандартный С++;
– модель SPMD (single program, multiple data);
– обработка ошибок;
– вывод информации с устройства.

Практика 1. Hello World

Задачи практики:
– вывести в консоль все доступные платформы и устройства средствами DPC++;
– разработать ядро (kernel), чтобы напечатать “Hello” из ядра каждого из устройств.

Лекция 2. Исполнение ядер в Data Parallel C++

Основные темы лекции:
– модель исполнения ядра DPC++;
– запуск ядра –– анатомия ядра, типы параллелизма, индексация потоков/групп;
– измерение времени выполнения ядра;
– групповые алгоритмы.

Практика 2. Вычисление двойного интеграла методом сумм Римана

Задачи практики:
– реализовать на DPC++ вычисление заданного интеграла с использованием средней

суммы Римана;
– сравнить производительность ядра для разных платформ и числа разбиений.
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Лекция 3. Управление памятью в Data Parallel C++

Основные темы лекции:
– модель памяти;
– буферы и объекты доступа (аксессоры);
– типы аксессоров;
– атомарные операции;
– унифицированная разделяемая память;
– пример: матрично-векторное умножение.

Практика 3. Решение систем линейных уравнений методом Якоби

Задачи практики:
– реализовать на DPC++ решение системы уравнений методом Якоби;
– разработать три версии –– с использованием аксессоров, разделяемой памяти (модель

USM), памяти устройства;
– сравнить производительность для разных версий, устройств и входных данных.

Лекция 4. Оптимизация программ на Data Parallel C++

Основные темы лекции:
– базовые рекомендации;
– глобальная память;
– локальная память;
– подгруппы;
– приватная память;
– векторизация;
– высокопроизводительные библиотеки.

Практика 4. Умножение матриц

Задачи практики:
– реализовать на DPC++ умножение матриц;
– разработать четыре версии –– «наивную», блочную, векторизованную блочную, с ис-

пользованием oneMKL;
– сравнить производительность для разных версий, устройств и входных данных.

3.5. Модуль «Программные библиотеки и инструменты oneAPI»

Продолжительность модуля –– две лекции, одна практика, три мастер-класса.
Предварительные требования к освоению модуля отсутствуют.
В модуле дается краткий обзор библиотек IPP, oneVPL, oneDAL, oneMKL, oneTBB,

oneDPL с точки зрения их использования при разработке параллельных программ. Более
детально рассматривается работа с библиотекой oneVPL. В виде мастер-классов демонстри-
руется оптимизация программ с использованием Intel VTune и Intel Advisor, а также во-
просы высокопроизводительного вывода нейронных сетей с Intel Distribution of OpenVINO
toolkit.
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3.6. Модуль «Высокопроизводительные вычисления и научное
моделирование. Примеры использования»

Продолжительность модуля –– четыре мастер-класса.
Предварительные требования к освоению модуля: знание технологий структурного,

модульного и объектно-ориентированного программирования; знание С++ 11; знание языка
DPC++.

В модуле предполагается продемонстрировать использование библиотек и инструмен-
тов oneAPI при решении задач в научных проектах. Запланированы следующие мастер-
классы:

– портирование модуля движения частиц [29–31] на DPC++ (анализ и оптимизация
производительности на CPU и GPU с использованием Intel VTune);

– анализ финансовых рынков: вычисление формулы Блэка—Шоулса (анализ и оптими-
зация производительности на CPU и GPU с использованием Intel VTune);

– интегрирование уравнений Максвелла методом FDTD (анализ и оптимизация произ-
водительности на CPU и GPU);

– вычисления в смешанной точности на CPU и GPU на примере задачи интегрирования
уравнений Максвелла методом FDTD.

В настоящий момент готовы первый и второй мастер-класс, остальные находятся в
разработке.

4. Внедрение курса в учебный процесс

При разработке курса мы ориентировались на его всестороннюю апробацию, сбор отзы-
вов от разных категорий слушателей и соответствующую адаптацию материалов. В начале
мы провели серию открытых лекций, преимущественно ориентированных на студентов 3-6
курсов, которые ранее уже занимались проблематикой высокопроизводительных вычисле-
ний. На основе полученной обратной связи, а также в ходе консультаций с разработчиками
oneAPI была сформирована программа курса, описанная в предыдущем разделе статьи.
После разработки основной части материалов курс был прочитан студентам магистерской
программы «Вычислительные методы и суперкомпьютерные технологии» [32]. С использо-
ванием материалов курса был проведен мастер-класс на конференции «Суперкомпьютер-
ные дни в России» (Москва, сентябрь 2021 года). Материалы курса прошли рецензирование
у разработчиков oneAPI. По итогам была разработана и опубликована текущая версия ма-
териалов курса на русском [33] и английском [34] языках.

В январе 2022 года была организована в онлайн-формате программа повышения ква-
лификации по программированию с использованием модели oneAPI для преподавателей
вузов и сотрудников НИИ России. Получены положительные отзывы по результатам про-
хождения обучения, материалы переданы коллегам для дальнейшего использования.

5. Заключение

В статье представлен учебный курс по oneAPI, разработанный в ННГУ им. Н. И. Ло-
бачевского. Приведена модульная структура курса и указаны соображения, положенные в
основу его организации. Описаны категории слушателей, которым курс по oneAPI может
быть полезен/интересен, а также изложены требования к предварительному уровню знаний
слушателей.
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Отличительная особенность курса — демонстрация использования возможностей
oneAPI при решении практических задач из разных предметных областей. Часть запла-
нированных примеров уже включена в курс, еще несколько из реальных научных проектов
Центра суперкомпьютерных технологий ННГУ находятся в процессе доработки.

Учебный курс разработан в Центре компетенций oneAPI ННГУ при поддержке ком-
пании Intel. Работа частично поддержана Министерством науки и высшего образования,
проект № 0729-2020-0055.
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Modern high-performance computing systems are mostly heterogeneous. The development of parallel
programs that can use the full potential of such systems is fraught with significant difficulties. It is required not
only to use the appropriate programming languages and technologies, but also to take into account the features
of central and graphic processors that affect, among other things, the implementation of parallel schemes and
memory management. The oneAPI heterogeneous programming model presented by Intel is aimed at simplifying
the process of developing such programs, and its key component is the Data Parallel C ++ language, which allows
developing portable high-performance programs for CPU, GPU, FPGA and other devices. The article presents a
training course on oneAPI, developed at the Lobachevsky University. The course is aimed at studying a wide range
of issues related to high-performance computing using models, methods and tools for parallel programming on
Intel platforms. The article presents the concept of the course, describes its structure, categories of listeners who
may be interested in it, and options for building a course depending on the level of preparation of the audience.
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В работе обсуждаются рекомендации по рациональному использованию вычислительных ресурсов су-
перкомпьютера «Торнадо ЮУрГУ» для решения квантовохимических расчетных задач c учетом периоди-
ческих граничных условий в программе CRYSTAL17. Решение таких задач необходимо для моделирования
структуры и свойств кристаллов и, углеродных материалов. Проанализированы данные о временных харак-
теристиках квантовохимических расчетов материалов различного состава и структуры, как для простых
систем, таких, как трехмерный силицированный графит, так и для двумерных поверхностей углеродных ма-
териалов с диглицидиловым эфиром бисфенола A в роли сорбированной молекулы. Определены различия
в масштабируемости расчетов в зависимости от их типа, размера периодически повторяющегося фрагмента
структуры (элементарной ячейки), ее симметрии и входных параметров многоэлектронной системы, моде-
лируемой на основе теории функционала электронной плотности в различных приближениях. Установлены
рекомендуемые оптимальные параметры для различных типов химических и материаловедческих задач,
решаемых в целях разработки цифровых двойников материалов. Обнаружено, что для относительно боль-
ших систем критическим является существенное увеличение требующегося объема временных файлов с
увеличением числа используемых узлов, что приводит к неоптимальному режиму расчетов и возможному
сбою. Показано, что масштабируемость расчетов колебательных характеристик кристаллов существенно
ниже, чем для расчетов, направленных на поиск наиболее энергетически выгодной структуры кристалла,
независимо от числа атомов в элементарной ячейке вычисляемой структуры.

Ключевые слова: цифровой двойник материалов, квантовохимические расчеты, функциональные ма-
териалы, оптимизация вычислений, масштабируемость.
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Введение

Структурные модели химических соединений и материалов представляют собой, как
правило, сложные равновесные атомно-молекулярные системы, в которых, в зависимости
от уровня модели, учитывается распределение электронной плотности, конкретизирова-
ны позиции атомов, установлены типы химических связей. Точная оценка количественных
взаимосвязей «структура – свойство» тесно связана с проблемой накопления и хранения
химической информации, которая в перспективе позволит разрабатывать и внедрять техно-
логии, связанные с использованием цифровых двойников химических соединений и матери-
алов, что относится к задачам, отвечающая вызовам нашего времени. Цифровые двойники
позволяют моделировать внедрение новых материалов, выявлять экономические и эколо-
гические риски при использовании инноваций еще на этапе проектирования. Отметим, что
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оптимальный выбор материала при проектировании продукта является важнейшим вопро-
сом при реализации устойчивого производства [1].

На протяжении многих лет отечественными и зарубежными исследователями проводи-
лись квантовохимические расчеты структуры и свойств химических структур с различной
периодичностью для задач катализа [2], материаловедения [3], оптики и биологической ак-
тивности [4]. Одной из отличительных особенностей этого круга задач в периодическом
приближении является их возрастающая потребность в объеме вычислительных мощно-
стей и большие временные затраты, необходимые для получения достоверных результатов.
Одним из передовых программных продуктов для решения квантовохимических задач яв-
ляется CRYSTAL17, разрабатываемый в университете г. Турина [4]. Методические аспекты
использования этой программы хорошо освещены в отечественной литературе в работах
Р.А. Эварестова [5]. Однако вопросы оптимизации расчетов в условиях ограниченных вы-
числительных и временных ресурсов обычно остаются за рамками научных исследований,
в то время как такие оценки необходимы для результативного использования имеющихся
ресурсов и достижения результатов в условиях временных ограничений.

Интуитивный анализ более чем десятилетнего опыта расчетов в программе CRYSTAL17
на суперкомпьютере «Торнадо ЮУрГУ» показывает, что пользователи, как правило, не
используют все имеющиеся возможности суперкомпьютера для минимизации компьютер-
ного времени расчетов. Так, например, при работе с большей частью квантово-химического
программного обеспечения редко обращается внимание на возможности существенного со-
кращения используемого объема дисковой памяти и обмена с этой памятью, что является в
подавляющем большинстве случаев лимитирующим фактором времени расчетов. Как пра-
вило, работа с оперативной памятью является более предпочтительной в смысле временных
затрат для очень многих прикладных расчетов, где не используются большие объемы про-
межуточных данных. Из этого правила есть исключения, например, расчет колебательных
характеристик молекул или кристаллов с большим числом атомов в элементарной ячейке,
когда установленной оперативной памяти недостаточно, и без большого количества дис-
ковой памяти и интенсивного обмена с ней не обойтись. Необходимость систематического
анализа возможностей ускорения решения задач с использованием квантовохимического
программного обеспечения не теряет своей актуальности. Одной из таких возможностей
является корректный выбор количества узлов суперкомпьютера, используемых для каждой
отправляемой на расчет задачи, в зависимости от типа задачи, необходимых параметров
сходимости расчета и величины рассчитываемых объектов. Для выяснения информации,
позволяющей осуществлять правильный выбор при отправке задач на расчет, нами постав-
лены следующие задачи:
\bullet определить возможность масштабирования вычислительных задач разных типов: оп-

тимизации периодических 1D, 2D и 3D структур, решение спектральной задачи для 3D
структур в CRYSTAL17 [6];
\bullet определить оптимальные количества узлов, необходимых для оптимальных времен-

ных затрат с учетом загрузки внутренней сети и дисковой памяти для химических объектов
разных размеров.

1. Вычислительные эксперименты

В соответствии с этими задачами нами были выбраны следующие объекты исследо-
вания: 2D поверхность, состоящая из трехатомного слоя частично замещенного кремнием

Масштабируемость квантовохимических расчетов кристаллических материалов ...

60 Вестник ЮУрГУ. Серия «Вычислительная математика и информатика»



графита (силицированный графит) (1); 3D кристалл силицированного графита (2); бисфе-
нол A, сорбированный на графеновом листе (3); бисфенола A, сорбированный на углеродной
нанотрубке (УНТ) (4); кристаллическая структура каркасного соединения COF-102 (5) [7].
Основное тестирование осуществлялось для поиска равновесной геометрии системы. С од-
ной стороны, это обязательная процедура моделирования, с другой стороны, для такого ти-
па задач имеются статистические данные по эффективности распараллеливания алгоритма
вычислений, предоставленные разработчиками программы [4]. Параметры моделирования
для каждого объекта представлены в табл. 1, где № АО обозначено число атомных орбита-
лей на ячейку, а число шагов соответствует числу циклов на пути к найденному минимуму
энергии. Графические результаты изменения времени расчета представлены на рис. 1–4.

Таблица 1. Структурные параметры объектов исследования и параметры расчетов

Объект Функционал № АО Число атомов Симметрия Число шагов
1 HSE06 116 8 P63/mmc 59
2 HSE06 344 24 P1 61
3 PBE0 3830 289 P1 75
4 PBE0 3606 273 P1 91
5 B3LYP 3252 13 I-43d 41

Формирование набора одновременно выполняемых задач осуществлялось в динамиче-
ском режиме в зависимости от получаемых результатов в текущем времени. Для задач
поиска равновесной геометрии всех объектов был осуществлен предварительный подбор ме-
тода и параметров расчета для нахождения оптимизированной структуры. В дальнейшем
одна и та же задача была стартована на разном числе узлов с контролем объема времен-
ных файлов на этапе оптимизации геометрии и прохождения 5 шагов. Диапазон узлов на
один расчет выбирался от 1 до 140. Задачи расчета колебательных спектров проводились
на небольшом числе узлов, так как ранее в стандартном режиме работы суперкомпьютера
была неоднократно замечена вероятность срывов параллельно выполняемых задач из-за
перегрузки сети при данном типе расчетов. В данном случае был протестирован диапазон
от 1 до 4 узлов на 1 расчет [8].

Таблица 2. Характеристики кластера Торнадо ЮУрГУ

Характеристика Значение
Количество процессорных узлов 480
Тип процессора Intel Xeon X5680 (Gulftown, 6 ядер по 3.33 ГГц)
Оперативная память 24 Гб (DDR3-1333)
Операционная система Linux CentOS
Соединительная сеть InfiniBand QDR (40 Гбит/с)

2. Результаты и их обсуждение

В соответствии с данными, представленными на рис. 1–4, видно, что объем временных
файлов растет линейно в зависимости от числа узлов для одной и той же задачи, независимо
от объекта вычисления. Объем файлов также зависит от количества атомов в системе: от
десятков мегабайт для 3D силицированного графита с восемью атомами в ячейке, до 11 Гб
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для 2D комплекса бисфенола А с графеном с 273 атомами в ячейке. Следует отметить, что
среди выбранных для исследования химических соединений со структурой, имеющей раз-
личную размерность — 2D и 3D, можно выделить хорошо масштабируемые: 2D поверхность
силицированного графита и плохо масшабируемые: кристалл COF-102. Для количествен-
ной оценки времени расчета в зависимости от числа используемых узлов (табл. 3) было
проведено сравнение вычислений при увеличении числа узлов в 10 раз в зависимости от
их исходного числа: 1 и 10 узлов, 2 и 20 и так далее. Из табл. 3 мы видим, что для плохо
масштабируемых вычислений показатель ускорения едва превышает единицу для любого
соотношения начального и конечного числа узлов.

Таблица 3. Показатели ускорения расчета при использо-
вании различного количества узлов и различных объек-
тов 1–5

Отношение числа узлов 1 2 3 4 5
1/10 6.3 8.7 1.7 1.7 1.5
2/20 3.1 7.9 1.3 1.5 1.2
4/40 2.8 6.9 1.1 1.2 1.0
10/100 2.0 4.8 – – –
1/2 1.8 1.95 1.3 1.1 1.3

Однако для силицированного графита, как для 2D, так и 3D размерностей структуры,
наблюдается существенный выигрыш во времени, хотя он значительно снижается при уве-
личении исходного числа узлов. Кроме того, для 2D варианта было протестировано самое
большое число узлов на одну задачу — 140. Даже в этом случае наблюдалось небольшое
сокращение времени расчета, хотя и несоизмеримое с увеличением используемых вычисли-
тельных мощностей (рис. 2). Для остальных рассмотренных объектов (рис. 1, 3, 4) выиг-
рыш во времени расчета при увеличении вычислительных мощностей неоправданно мал.
При этом очень быстро достигается пороговое значение числа узлов, когда дальнейшее
увеличение этого числа вызывает рост времени расчета.

Таблица 4. Результаты расчета колебательных характеристик кристаллов си-
лицированного графита (1) и COF-102 (5)

Параметр 1 1 1 1 5 5 5
Число узлов 1 2 4 8 1 2 4
Время расчета, мин 130 79 61 43 362 439 311
Объем временных файлов, Мб 213 245 289 326 12700 18000 19800

Оценка оптимального режима вычислений колебательных характеристик является бо-
лее сложной задачей. В силу особенностей алгоритма такой тип задачи включает вычисле-
ние изменения энергии и вторых частных производных для элементов матрицы расстояний
при смещении каждого симметрически-независимого атома по всем трем направлениям. В
связи с этим решение спектральной задачи требует намного больших временных затрат.
Тестирование решения спектральной задачи осуществлялось на кристаллических высоко-
симметричных объектах. В соответствии с полученными данными отметим, что для кри-
сталлов с небольшим числом атомов в ячейке (cилицированный графит 2D) и для крупной
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ячейки кристаллического каркаса COF-102 наблюдалась в целом аналогичная картина, что
и в задаче поиска равновесной геометрии. Однако если для COF-102 оптимизация геомет-
рии являлась практически не масштабируемым процессом, то для расчета колебательных
характеристик выигрыш во времени при увеличении числа узлов оказывается более суще-
ственным.

Рис. 1. Результаты расчетов кристалла силицированного графита (3D, 8 независимых
атомов в ячейке, высокая симметрия)

Анализ объема временных файлов показывает, что эта величина для решения спек-
тральной задачи оказывается существенно большей, чем для задачи оптимизации геомет-
рии, хотя размер файлов растет в зависимости от числа узлов (табл. 4). Это связано с
особенностями алгоритма расчета, который включает два последовательно идущих вычис-
ления для каждого смещения атомов: вычисление фазы Бэрри и работа с временными
файлами. Если первый процесс сопоставим с вычислительными затратами при оптимиза-
ции геометрии и способен масштабироваться, то второй характеризуется высокой интен-
сивностью обмена данными между оперативной и дисковой памятью. Поэтому увеличение
выделенного числа узлов для расчета частот колебаний высокосимметричных структур с
большим количеством атомов в ячейке (> 15–20) скорее всего будет замедлять общее время
расчета из-за пропорционально возрастающего обмена данными с файловым хранилищем
и высокой загрузки внутренней сети суперкомпьютера. То есть, увеличение числа выделен-
ных узлов для решения спектральной задачи и расчета колебательных спектров кристаллов
имеет смысл только для сравнительно небольших объектов с числом атомов в ячейке не
более 10–15. Небольшой выигрыш во времени расчета больших структур сопряжен с риском
сбоя выполнения этой и других задач на суперкомпьютере.
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Рис. 2. Результаты расчетов слоя силицированного графита (2D, 24 независимых атома в
ячейке, отсутствие симметрии)

Рис. 3. Результаты расчетов комплекса бисфенола А, сорбированного на поверхности
графена (2D, 273 атома в ячейке, низкая симметрия)
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Рис. 4. Результаты расчетов кристалла ковалентного каркаса COF-102 (3D,
13 независимых атомов в ячейке, высокая симметрия)

Заключение

Таким образом, по результатам анализа временных затрат для решения различных
квантовохимических задач, а именно: при поиске наиболее энергетически выгодной струк-
туры кристалла или слоя и при расчете колебательных характеристик периодических
структур на примере материалов с различным количеством атомов в элементарной ячейке,
были выявлены следующие особенности и перспективы масштабируемости задач. Наиболь-
шей масштабируемостью характеризуется оптимизация координат атомов в ячейке cили-
цированного графита 2D, полученного из кристалла с высокой симметрией, в то время,
как расчеты комплекса диглицидилового эфира бисфенола А на поверхности 2D графена
за счет большого числа атомов в ячейке характеризуются большим объемом временных
файлов и обладают существенно меньшими возможностями масштабирования. Структура
кристаллического каркаса COF-102, с одной стороны, характеризуется высокой симмет-
рией, а с другой — большим числом атомов в элементарной ячейке, и при увеличении
числа узлов практически не демонстрирует выигрыша во времени расчета в процедуре оп-
тимизации геометрии. Количество независимых атомов в элементарной ячейке исследуемой
структуры материала влияет на размер временных файлов в ходе расчета, а время расче-
тов, в свою очередь, увеличивается с ростом числа используемых узлов. В связи с этим, для
систем с большим количеством атомов, приходящихся на одну элементарную ячейку, или
при использовании расширенных наборов атомных орбиталей – числа функций в базисном
наборе, существенным оказывается увеличение объема временных файлов с увеличением
числа используемых узлов, которое приводит к неоптимальному режиму расчетов и воз-
можному сбою. Выяснено, что масштабируемость расчетов колебательных характеристик
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молекулярных кристаллов, в частности, крупных кристаллических каркасов, существенно
ниже, чем для расчетов, направленных на поиск наиболее энергетически выгодной структу-
ры, независимо от числа атомов в элементарной ячейке вычисляемой системы. Вследствие
этого, для систем с большим числом атомов в ячейке и долгим временем расчета оказы-
вается нерациональным увеличение числа используемых узлов больше четырех в связи с
удлинением временного интервала активной работы с файловым хранилищем при записи
временных файлов и связанным с этим увеличением вероятности сбоя параллельно идущих
расчетов.

Работа выполнена при финансовой поддержке поддержке гранта РНФ № 22-13-00170.
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Technical results of multiscale modeling of crystalline materials of different structure and composition has
been presented and discussed. The scalability of different types of quantum chemical calculations using resources of
«Tornado» supercomputer has been studied. Such tasks are extremely relevant in the field of modeling of structure
and properties of crystals and carbon materials. The range of scalability has been reported for the systems of
different size, composition, symmetry and level of modeling in the framework of density functional theory with
atomic basis sets. A list of recommendations has been formulated presenting the optimal parameters for different
types of material science tasks on the way to digital twin design. Analysis of calculation time for different systems
and calculation types has been performed. A list of simple systems such as 3D silicon-substituted graphite as well
as complex systems consisting of carbon surfaces (nanotube and graphene layer) and Bisphenol A diglycidyl ether
as molecule on a surface. It is revealed that for large systems the most critical condition is the increase of the
size of temporary files with the increase of number of nodes leading to possible failure of the calculation. It was
shown that the scalability of the calculations of vibration properties of crystals is significantly lower than of the
search of energetically preferable structure no matter how many atoms are located in the elementary part of the
cell of computed structure.
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В настоящее время во многих предметных областях обработка сенсорных данных в режиме реального
времени связана с необходимостью синтеза значения соответствующего временного ряда, которое было про-
пущено ввиду технического сбоя или человеческого фактора. В данной статье предлагается параллельный
алгоритм восстановления пропущенных значений потокового временного ряда в режиме реального времени
для многоядерного процессора. Алгоритм использует набор опорных временных рядов, которые имеют се-
мантическую связь с исходным рядом. Алгоритм применяет следующую эвристику: если в опорных рядах
имеют место повторяющиеся (схожие) подпоследовательности, то в ряде, содержащем пропущенное значе-
ние, повторяющиеся подпоследовательности возникают в тех же временны́х интервалах. Образцами поиска
для каждого опорного ряда полагаются подпоследовательности заданной длины, оканчивающиеся в момент
пропуска значения в исходном ряде. Схожесть подпоследовательностей с образцом определяется на основе
меры DTW (Dynamic Time Warping), имеющей квадратичную вычислительную сложность относительно
длины подпоследовательности. Применяется техника нижних границ схожести, позволяющая отбрасывать
подпоследовательности, заведомо непохожие на образец, без вычисления DTW. Нижние границы имеют
меньшую, чем у DTW сложность, и вычисляются параллельно. Восстановленное значение вычисляется
как среднее арифметическое последних элементов найденных интервалов. В вычислительных эксперимен-
тах предложенный алгоритм демонстрирует высокую точность восстановления в сравнении с аналогами и
быстродействие, приемлемое для применения алгоритма в режиме реального времени.

Ключевые слова: временной ряд, восстановление пропущенных значений, параллельный алгоритм,
многоядерный процессор, DTW, отбрасывание по нижним границам.
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Введение

В настоящее время обработка сенсорных данных в режиме реального времени возника-
ет в широком спектре приложений, например, интеллектуальное управление зданиями [1],
цифровые двойники [2], мониторинг показателей функциональной диагностики организма
человека [3], моделирование климата [4] и др. В указанных приложениях, как правило,
недопустимы пропущенные значения, которые возникат ввиду отказов сенсоров или че-
ловеческого фактора, и они должны быть незамедлительно заменены на правдоподобные
синтезированные значения. В соответствии с этим является актуальной задача разработки
алгоритмов восстановления пропущенных значений в потоковых сенсорных данных, кото-
рые обеспечивают высокие точность и быстродействие восстановления.
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В данной работе представлен параллельный алгоритм восстановления пропущенных
значений потокового временного ряда в режиме реального времени для многоядерного про-
цессора. Алгоритм использует поиск подпоследовательностей ряда, похожих на заданную
подпоследовательность-образец в смысле меры схожести DTW (Dynamic Time Warping,
динамическая трансформация времени) [5]. На сегодня DTW признается научным сообще-
ством одной из лучших мер схожести временных рядов для многих предметных областей [6].
Однако мера DTW имеет квадратичную вычислительную сложность относительно длины
ряда и определяется рекуррентными формулами, что требует нетривиального подхода к
распараллеливанию ее вычисления. Работа продолжает исследование авторов, начатое в
статье [7]. По сравнению с предшествующей работой существенно увеличена производи-
тельность алгоритма за счет внедрения техники, позволившей отбрасывать без вычисления
DTW большее количество подпоследовательностей, заведомо непохожих на образец поиска,
а также проведены более масштабные вычислительные эксперименты.

Статья организована следующим образом. Раздел 1 содержит обзор работ, наиболее
близких к выполненному исследованию. В разделе 2 приводится формальная постанов-
ка задачи. В разделе 3 представлен предлагаемый параллельный алгоритм. В разделе 4
описаны вычислительные эксперименты по исследованию эффективности предложенного
алгоритма. Заключение резюмирует полученные результаты исследования и обозначает на-
правление будущих работ.

1. Обзор работ

Создание эффективных методов и алгоритмов восстановления пропущенных данных
является одной из наиболее актуальных проблем обработки временных рядов [8]. В данном
разделе кратко рассмотрены только те работы, которые наиболее близки проведенному
исследованию и затрагивают следующие аспекты: применение для восстановления ряда
принципа ближайших соседей, меры схожести DTW, опорных рядов (коррелирующих с
исходным рядом), а также использование параллельных вычислений.

В работе [9] Батиста (Batista) и др. предложили метод восстановления значений вре-
менного ряда kNNI (k-Nearest Neighbor Imputation) на основе ближайших соседей. Пусть
имеется объект с множеством атрибутов, один из которых (обозначим его как A) имеет
пропущенные значения. Метод предписывает сначала найти k «соседей» — объектов, име-
ющих схожие значения в атрибутах, отличных от A (без конкретизации меры схожести).
Затем отсутствующее значение синтезируется на основе значений в атрибуте A у соседей.
В работе [10] Троянская (Troyanskaya) и др. предложили использование взвешенных бли-
жайших соседей, когда вес соседа пропорционален схожести с образцом поиска в смысле
евклидовой метрики.

В работе [11] Хсю (Hsu) и др. предложили восстановление отсутствующих значений,
основанный на использовании принципа k ближайших соседей и меры DTW. Алгоритм ис-
пользуется для восстановления отсутствующих значений во временном ряде, который пред-
ставляет собой значения уровня экспрессии генов, полученные с помощью ДНК-микрочипов
в серии экспериментов.

В работе [12] Фан (Phan) и др. применили DTW для восстановления пропущенных зна-
чений в многомерном временном ряде. Восстановление выполняется отдельно для каждого
ряда-координаты следующим образом. Подпоследовательность ряда, которая начинается
непосредственно после промежутка пропущенных значений и имеет ту же длину, что и
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указанный промежуток, объявляется образцом поиска. Далее в части ряда, следующей по-
сле образца, выполняется поиск подпоследовательности, которая по длине равна образцу и
является самой похожей на образец в смысле меры DTW. Подпоследовательность, распо-
лагающаяся непосредственно перед найденной и имеющая ту же длину, используется для
поэлементного заполнения пропущенного промежутка.

Те же авторы в работе [13] представили алгоритм DTWBI (DTW-Based Imputation)
для восстановления пропущенных значений в одномерном временном ряде. Восстанавли-
ваемый временной ряд подвергается преобразованию DDTW (Derivative DTW) [14]. Далее
подпоследовательность ряда, находящаяся непосредственно перед промежутком из пропу-
щенных значений и имеющая ту же длину, что и указанный промежуток, объявляется
образцом поиска. Далее в части ряда, предшествующей образцу, выполняется поиск подпо-
следовательности, самой похожей на образец в смысле меры DTW. Подпоследовательность,
расположенная после найденной и имеющая ту же длину, используется для поэлементного
заполнения пропущенного промежутка.

В работе [15] Велленцон (Wellenzohn) и др. предложили алгоритм TKCM (Top-k Case
Matching), использующий для восстановления пропущенных значений ряда набор опорных
временных рядов (reference time series), которые имеют семантическую связь с исходным
рядом. Примерами исходного и опорных временных рядов могут служить показания тем-
пературных датчиков, установленных в географически близких локациях [15]. Алгоритм
применяет эвристику, согласно которой похожие ситуации в опорных рядах возникают в
те же временные промежутки, что и в ряде, подлежащем восстановлению. В каждом из
опорных рядов TKCM объявляет образцом поиска подпоследовательность, завершающую-
ся в момент возникновения пропуска в исходном ряде. Далее в каждом из опорных рядов
алгоритм выполняет поиск k подпоследовательностей, которые являются ближайшими со-
седями выбранных образцов и не могут перекрывать друг друга. При поиске используется
схема динамического программирования на основе евклидовой метрики, которая миними-
зирует целевую функцию суммарного отличия подпоследовательностей в опорных рядах от
соответствующих образцов. Восстанавливаемое значение получается как среднее арифме-
тическое точек исходного ряда, которые соответствуют завершающим точкам временных
интервалов найденных ближайших соседей. Алгоритм обеспечивает хорошую точность вос-
становления, когда отсутствуют блоки значений. Однако это достигается за счет прямо
пропорциональной зависимости быстродействия алгоритма от его основных параметров:
длина образца, количество опорных временных рядов, число ближайших соседей.

В обзоре и экспериментальном сравнении двенадцати современных алгоритмов восста-
новления пропущенных значений временных рядов [8] Хаяти (Khayati) и др. отмечают, что
в настоящее время, по-видимому, отсутствуют успешные попытки использовать аппаратное
обеспечение для ускорения алгоритмов восстановления отсутствующих значений в больших
временных рядах.

В данном исследовании предлагается параллельный алгоритм восстановления пропу-
щенных значений временного ряда для многоядерного процессора. Подобно алгоритму
TKCM, наш алгоритм использует поиск ближайших соседей в опорных временных рядах.
Однако при поиске вместо схемы динамического программирования и евклидовой метрики
используется мера схожести DTW, которая имеет квадратичную вычислительную слож-
ность, но в общем случае лучше отражает схожесть формы образца поиска и подпосле-
довательности ряда [6]. При этом применяется каскад нижних границ схожести [16]: под-
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последовательности, заведомо непохожие на запрос, отбрасываются без вычисления DTW,
что существенно сокращает объем вычислений [6]. В реализации используется идея предва-
рительного параллельного вычисления нижних границ, предложенная нами ранее в рабо-
те [17]. Указанные разработки обуславливают возможность применения нашего алгоритма
в режиме реального времени.

2. Формальные определения и обозначения

Потоковый временной ряд (streaming time series) представляет собой набор веществен-
ных значений, поступающих последовательно одно за другим в режиме реального времени:

T = (. . . , tn - 2, tn - 1, tn), ti \in R. (1)

Мы полагаем, что n-элементное окно ряда T может быть размещено в оперативной памяти
и n имеет порядок десятков-сотен тысяч элементов.

Значение элемента ряда tn в текущий момент времени пропущено, что обозначается
как tn=NULL. Решаемая нами задача состоит в том, чтобы вместо пропущенного значения
в режиме реального времени вычислить синтетическое значение \~tn, которое как можно
меньше отличалось бы от tn.

Предлагаемый в данной работе алгоритм синтеза значения \~tn основан на поиске в ряде
T подпоследовательности C, которая является самой похожей на заданный образец поиска
Q в смысле меры схожести DTW (Dynamic Time Warping) [5]. Ниже приводятся соответ-
ствующие формальные определения с использованием нотации из работы [16].

Подпоследовательностью (subsequence) временного ряда T , имеющей длину m, назы-
вают непрерывное подмножество T из m элементов, начиная с позиции i:

Ti,m = (ti, . . . , ti+m - 1), 1 \leqslant m\ll n, 1 \leqslant i \leqslant n - m+ 1. (2)

Множество всех подпоследовательностей ряда T , имеющих длину m, обозначается как Sm
T .

Пусть имеются две подпоследовательности ряда T : C = (c1, . . . , cm) и Q = (q1, . . . , qm).
Тогда DTW-расстояние между C и Q определяется следующим образом [5]:

DTW(C,Q) = D(m,m),

D(i, j) = (ci  - qj)
2 +\mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}

\left\{ 
   
   

D(i - 1, j)

D(i, j  - 1)

D(i - 1, j  - 1)

,

D(0, 0) = 0, D(i, 0) = D(0, j) = +\infty , 1 \leqslant i \leqslant m, 1 \leqslant j \leqslant m.

(3)

В формуле (3) D \in Rm\times m является матрицей трансформации, которая задает выравни-
вание между подпоследовательностями C и Q друг относительно друга. В данной матрице
строится путь трансформации, представляющий собой набор смежных элементов матри-
цы, который начинается и заканчивается в диагонально противоположных крайних эле-
ментах и устанавливает соответствие между C и Q, минимизируя общее расстояние между
ними.

Подпоследовательность C \in Sm
T называется самой похожей (best match subsequence) на

заданный запрос (query, образец поиска) Q, если

DTW(Q,C) \leqslant DTW(Q,Ti,m), 1 \leqslant i \leqslant n - m+ 1. (4)
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Прямолинейный поиск самой похожей подпоследовательности (вычисление DTW-
расстояния для всех подпоследовательностей ряда и нахождение среди них глобального
минимума) не подходит для режима реального времени, поскольку DTW имеет вычис-
лительную сложность O(m2) [6]. В силу этого нами используется техника нижних границ
(lower bounding) [6], которая позволяет отбрасывать подпоследовательности, заведомо непо-
хожие на запрос, без вычисления DTW, и существенно сократить объем вычислений.

Нижняя граница (lower bound) представляет собой симметричную неотрицательную
функцию \mathrm{L}\mathrm{B} : Rm \times Rm \rightarrow R с вычислительной сложность меньше O(m2), которая явля-
ется строго доказанным порогом DTW-расстояния между подпоследовательностью ряда и
запросом:

\forall Ti,m \in Sm
T , Q \mathrm{L}\mathrm{B}(Q,Ti,m) \leqslant \mathrm{D}\mathrm{T}\mathrm{W}(Q,Ti,m). (5)

Техника нижних границ заключается в следующем [6]. Обозначим локальный мини-
мум DTW-расстояния от подпоследовательностей ряда до запроса как bsf (best-so-far) и
инициализируем указанную переменную значением +\infty . Затем будем выполнять движение
скользящего окна длины m в ряде T слева направо с шагом 1, вычисляя при этом ниж-
нюю границу текущей подпоследовательности. Если результат превышает bsf , то в силу
(5) значение DTW-расстояния между текущей подпоследовательностью и запросом также
превысит bsf . Следовательно, данная подпоследовательность заведомо непохожа на запрос
и может быть отброшена без вычисления DTW. Если вычисленное DTW-расстояние мень-
ше локального минимума, то оно обновляет значение bsf . Формальная запись описанной
выше техники выглядит следующим образом:

\left\{ 
    
    

bsf(0) = +\infty 

bsf(i) = \mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}
\Bigl( 
bsf(i - 1),

\left\{ 
 
 
+\infty ,LB(Q,Ti,m) > bsf(i - 1)

DTW(Q,Ti,m) , otherwise

\Bigr) 
,

(6)

где нижний индекс в скобках означает номер шага i (0 \leqslant i < n - m+ 1).
Для применения техники нижних границ требуется, чтобы подпоследовательность и

запрос были подвергнуты z-нормализации [16]. Z-нормализацией ряда T = (t1, . . . , tm) яв-
ляется ряд \^T = (\^t1, . . . , \^tm), элементы которого вычисляются следующим образом:

\^ti =
ti  - \mu 

\sigma 
, \mu =

1

m

m\sum 

i=1

ti, \sigma 2 =
1

m

m\sum 

i=1

t2i  - \mu 2. (7)

Для повышения эффективности отбрасывания заведомо непохожих подпоследователь-
ностей нижние границы применяют каскадом [16] (одна за другой в порядке возрастания их
вычислительной сложности). В нашем исследовании применяются три наиболее известные
нижние границы LBKimFL [18], LBKeoghEQ [19] и LBKeoghEC [16].

Нижняя граница схожести LBKimFL представляет собой квадрат Евклидова расстояния
между первой и последней парами точек запроса и подпоследовательности:

LBKimFL(Q,C) = (\^q1  - \^c1)
2 + (\^qm  - \^cm)2. (8)
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Нижняя граница LBKeoghEC показывает схожесть между оболочкой (envelope) E запро-
са и подпоследовательностью и вычисляется следующим образом:

LBKeoghEC(Q,C) =

m\sum 

i=1

\left\{ 
   
   

(\^ci  - ui)
2 , \^ci > ui

(\^ci  - \ell i)
2 , \^ci < \ell i

0 , otherwise

. (9)

В формуле (9) последовательности U = (u1, . . . , um) и L = (\ell 1, . . . , \ell m) обозначают
верхнюю и нижнюю границы оболочки запроса Q соответственно, которые вычисляются
следующим образом:

ui = \mathrm{m}\mathrm{a}\mathrm{x}(\^qi - r, . . . , \^qi+r),

\ell i = \mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}(\^qi - r, . . . , \^qi+r),
(10)

где параметр r (1 \leqslant r \leqslant m) представляет собой ограничение полосы Сако—Чиба (Sakoe–
Chiba band) [6], которое показывает, что путь трансформации не может отклоняться более
чем на r ячеек от диагонали матрицы трансформации.

Нижняя граница LBKeoghEQ представляет собой Евклидово расстояние между запросом
Q и оболочкой подпоследовательности C, то есть по сравнению с LBKeoghEC роли запроса
и подпоследовательности меняются местами:

LBKeoghEQ(Q,C) = LBKeoghEC(C,Q). (11)

Каскад может быть дополнен другими нижними границами, например, LBYi, LBPAA [6].
Техника нижних границ позволяет отбросить до 99% вычислений DTW [16].

Завершая данный раздел, отметим, что описанные выше построения могут быть три-
виально обобщены на случай поиска k подпоследовательностей ряда, наиболее похожих на
образец [16], где k — наперед заданный параметр.

3. Параллельный алгоритм восстановления пропусков

В данном разделе представлен новый параллельный алгоритм для многоядерного про-
цессора, который выполняет восстановление пропущенного значения потокового временно-
го ряда в режиме реального времени. Ниже в разделе 3.1 описана общая схема восстановле-
ния, используемая алгоритмом. В разделе 3.2 представлены структуры данных алгоритма.
Раздел 3.3 содержит описание принципов реализации.

3.1. Общая схема восстановления

Алгоритм применяет опорные временные ряды и следующую эвристику, примененные
ранее в алгоритме TKCM [15]: если в опорных рядах имеют место повторяющиеся (похо-
жие) подпоследовательности, то в ряде, содержащем пропущенное значение, повторяющи-
еся подпоследовательности возникают в тех же временны́х интервалах.

Пусть R1, . . . , Rd (d > 1) — опорные потоковые временные ряды для ряда T . Это озна-
чает, что в каждом опорном ряде отсутствуют NULL-значения, и его элементы получены в те
же моменты времени, что и элементы ряда T с соответствующими порядковыми номерами.
Пусть в данном списке ряды упорядочены по убыванию корреляции с T , например, по убы-
ванию абсолютного значения коэффициента корреляции Пирсона. Как и в случае исходного
ряда, мы предполагаем, что совокупность n-элементных окон опорных рядов размещена в
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оперативной памяти. Алгоритм выполняет следующие шаги: поиск по образцу, скоринг и
реконструкция.

На шаге поиска по образцу сначала для каждого опорного ряда Ri определяется обра-
зец, состоящий из m последних по времени элементов ряда (где 1 \leqslant m \ll n — параметр
алгоритма): Qi = Ri

n - m+1,m. Далее для каждого опорного ряда Ri в его окне с первого
по (n - 2m)-й элемент выполняется поиск подпоследовательности, которая имеет длину m

и является самой похожей на образец Qi в смысле меры DTW. Попутно при выполнении
поиска вычисляется DTW-расстояние от запроса до каждой подпоследовательности опор-
ного ряда, за исключением подпоследовательностей, заведомо не похожих на запрос, для
которых сохраняется значение +\infty .

На шаге скоринга, используя вычисленные на предыдущем шаге DTW-расстояния от
запросов до подпоследовательностей опорных рядов, определяется множество kNNset под-
последовательностей исходного ряда, применяемых для реконструкции. Данное множество
состоит из k не пересекающихся друг с другом подпоследовательностей длины m (где
1 \leqslant k < \lceil n/m\rceil — параметр алгоритма), которые являются наиболее значимыми для восста-
новления пропущенного значения. Значимость подпоследовательности определяется нами
как функция от DTW-расстояний соответствующих подпоследовательностей в опорных ря-
дах, подсчитанных на шаге поиска по образцу.

На шаге реконструкции восстановленное значение вычисляется как среднее арифмети-
ческое последних элементов подпоследовательностей, найденных на шаге скоринга.

3.2. Структуры данных

Рис. 1. Структуры данных алгоритма

Структуры данных нашего алгоритма представлены на рис. 1. Каждый опорный вре-
менной ряд хранится в виде матрицы подпоследовательностей Ri \in RN\times m, где число
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N = n  - m представляет собой количество подпоследовательностей, имеющих длину m,
исключая запрос. Для каждого опорного ряда определяются следующие структуры дан-
ных: матрица нижних границ, битовая карта, профиль расстояния, матрица и индекс кан-
дидатов. Помимо указанных структур данных, для выполнения реконструкции хранится
рейтинг интервалов исходного временного ряда.

Матрица нижних границ LBi \in RN\times lbnum хранит значения нижних границ, вычис-
ляемых по формулам (8)–(11), где lbnum означает количество нижних границ в каскаде
(в нашем исследовании lbnum = 3). Отметим, что в оригинальном алгоритме [16] нижние
границы вычисляются при движении скользящего окна, и при этом каждая следующая
нижняя граница каскада вычисляется только в том случае, если текущая подпоследова-
тельность не была отброшена как заведомо непохожая на запрос. Очевидно, что такие
вычисления не могут быть распараллелены в силу наличия между ними зависимостей по
данным. В предлагаемом нами подходе все нижние границы для всех подпоследователь-
ностей ряда вычисляются одномоментно до начала движения скользящего окна. Несмотря
на избыточность таких вычислений, они выполняются однократно и при этом могут быть
распараллелены ввиду отсутствия зависимостей по данным между нижними границами,
что в итоге дает выигрыш в производительности. Платой за получаемое быстродействие,
очевидно, является необходимость хранения описанной матрицы в памяти.

Битовая карта представляет собой вектор Bitmapi \in BN , в котором для каждой под-
последовательности опорного временного ряда хранится конъюнкция результатов сравне-
ния bsf и каждой из нижних границ (8)–(11) для запроса Qi:

Bitmapi(j) =

lbnum\bigwedge 

s=1

\bigl( 
LBi(j, s) < bsf

\bigr) 
. (12)

Таким образом, если какая-либо нижняя граница каскада превысит значение bsf , то би-
товая карта содержит FALSE и показывает, что соответствующая подпоследовательность
заведомо не похожа на запрос.

Профиль расстояния представляет собой вектор DistProfilei \in RN , в котором хранят-
ся DTW-расстояния между подпоследовательностями опорного ряда Ri и запросом Qi. Для
подпоследовательностей, заведомо не похожих на запрос, в профиле расстояния хранится
значение +\infty .

Матрица кандидатов Candi \in Rcnti\times m хранит подпоследовательности, которые не бы-
ли отброшены как заведомо непохожие на образец Qi, где количество таких подпоследова-
тельностей cnti определяется после применения каскада нижних границ. Данная матрица
используется для параллельного вычисления DTW-расстояний между каждой из ее строк
и запросом.

Индекс кандидатов CandIndexi \in Ncnti хранит номера соответствующих строк Candi

в опорном ряде Ri.
Рейтинг подпоследовательностей Rating \in RN представляет собой вектор, который

хранит значимость подпоследовательностей длины m в потоковом n-элементном окне для
последующего поиска k наиболее значимых из них и выполнения реконструкции отсутству-
ющего значения tn.
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3.3. Реализация

В данном разделе описаны принципы параллельной реализации шагов поиска и скорин-
га (шаг реконструкции является алгоритмически тривиальным). Параллелизм для много-
ядерного процессора реализован на основе технологии программирования OpenMP [20]. В
модели OpenMP приложение рассматривается как процесс — набор инструкций, исполня-
емых последовательно. Процесс может запустить (fork) заданное количество параллельно
исполняемых нитей. Нити разделяют память процесса и в то же время для хранения соб-
ственных данных имеют приватную память. Среда исполнения приложения автоматиче-
ски назначает нитям различные ядра процессора. Формирование параллельных нитей осу-
ществляется вставкой директивы компилятора #pragma в исходный код. Одним из наиболее
типичных случаев применения данной директивы является распараллеливание цикла for
с помощью #pragma omp parallel for, когда каждая из нитей обрабатывает собственный
диапазон значений счетчика цикла.

Алг. 1 Search(IN: R, Q; OUT: DistProfile)
1: LB \leftarrow CalcLBs(R,Q)

2: idx\leftarrow \mathrm{a}\mathrm{r}\mathrm{g} \mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}
i\in 1..N

\mathrm{m}\mathrm{a}\mathrm{x}
j\in 1..lbnum

LB(i, j); bsf \leftarrow DTW
\bigl( 
\^Q,R(idx, \cdot )

\bigr) 

3: Bitmap\leftarrow MakeBitmap(LB, bsf)

4: DistProfile\leftarrow +\infty 
5: while TRUE do

 \triangleleft Отбрасывание бесперспективных кандидатов c помощью нижних границ
6: #pragma omp parallel for
7: for i \in 1..N do
8: Bitmap(i)\leftarrow Bitmap(i) and

\bigwedge lbnum

j=1

\bigl( 
LB(i, j) < bsf

\bigr) 

 \triangleleft Заполнение матрицы кандидатов и индекса кандидатов
9: cnt\leftarrow 0

10: for i \in 1..N do
11: if Bitmap(i) = TRUE then
12: cnt\leftarrow cnt+ 1; Cand(cnt)\leftarrow R(i, \cdot ); CandIndex(cnt)\leftarrow i

13: if cnt = 0 then
14: break

 \triangleleft Вычисление DTW-расстояний для кандидатов и улучшение bsf

15: s\leftarrow 1

16: while TRUE do
17: left\leftarrow p \cdot (s - 1) + 1; right\leftarrow \mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}(cnt, p \cdot s)
18: #pragma omp parallel for reduction(\mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}: dist)
19: for i \in left..right do
20: dist\leftarrow DTW( \^Q,Cand(i, \cdot ))
21: DistProfile(CandIndex(i))\leftarrow dist

22: Bitmap(CandIndex(i))\leftarrow FALSE

23: bsf \leftarrow \mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}(bsf, dist); s\leftarrow s+ 1

24: if dist < bsf or right = cnt then
25: break
26: return DistProfile
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Поиск реализуется с помощью двух вложенных циклов: внешний цикл по опорным вре-
менным рядам и внутренний цикл по подпоследовательностям опорного временного ряда.
Поскольку, как правило, количество подпоследовательностей в опорном ряде существен-
но больше количества опорных рядов, а последнее, в свою очередь, существенно меньше,
чем количество нитей приложения, мы выполняем распараллеливание внутреннего цикла,
чтобы обеспечить значимую нагрузку нитей. Далее для упрощения записи алгоритма мы
опускаем внешний цикл по опорным временным рядам и не пишем в структурах данных
соответствующий верхний индекс. За p обозначено количество нитей, на которых испол-
няется параллельное приложение. Псевдокод шага поиска представлен в Алг. 1. Алгоритм
выполняется следующим образом.

Алг. 2 CalcLBs(IN: R, Q; OUT: LB)
1: #pragma omp parallel for
2: for i \in 1..N do
3: R(i, \cdot )\leftarrow zNormalize(R(i, \cdot ))
4: LB(i, 1)\leftarrow LBKimFL( \^Q,R(i, \cdot ))
5: LB(i, 2)\leftarrow LBKeoghEC( \^Q,R(i, \cdot ))
6: LB(i, 3)\leftarrow LBKeoghEQ( \^Q,R(i, \cdot ))
7: return LB

Сначала параллельно нормализуются подпоследовательности и вычисляются нижние
границы (см. строку 1 в Алг. 1 и Алг. 2). Затем выполняется инициализация порога bsf

(см. строку 2). Начальное значение bsf выбирается нами следующим образом на основе
эвристики, описанной в работе [16]. В указанной статье авторами проведены вычислитель-
ные эксперименты над 50 временными рядами из архива UCR [21], в которых для каждой
нижней границы LB, упомянутой в разделе 2, вычислялось значение функции

TightnessLB(A,B) =
LB(A,B)

DTW(A,B)
(13)

для 100 тыс. случайных подпоследовательностей A и B, имеющих длину 256. Эксперименты
показали [16], что, как правило, выполняется следующее неравенство:

TightnessLBKimFL(A,B) < TightnessLBKeoghEQ(A,B) \leqslant 
\leqslant \mathrm{m}\mathrm{a}\mathrm{x}

\bigl( 
TightnessLBKeoghEQ(A,B),TightnessLBKeoghEC(A,B)

\bigr) 
\leqslant 1. (14)

Исходя из соотношения (14) и определения нижней границы (5), в качестве начального
значения для порога bsf мы выбираем DTW-расстояние от запроса до такой подпоследо-
вательности ряда, на которой достигается минимум среди максимумов значений нижних
границ:

bsf(0) = DTW(Q,C), C = \mathrm{a}\mathrm{r}\mathrm{g} \mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}
Ti,m\in Sm

T

\mathrm{m}\mathrm{a}\mathrm{x}
j\in 1..lbnum

LBj(Q,Ti,m). (15)

В отличие от значения bsf(0) = +\infty в (6), это позволяет сократить количество рассматри-
ваемых подпоследовательностей уже на ранней стадии.

После этого выполняется формирование битовой карты подпоследовательностей (см.
строку 3 в Алг. 1 и Алг. 3). Сначала в соответствии с начальным значением порога bsf

отбрасываются подпоследовательности, заведомо не похожие на запрос (см. строки 2–3

Параллельный алгоритм восстановления сенсорных данных в режиме реального...

78 Вестник ЮУрГУ. Серия «Вычислительная математика и информатика»



Алг. 3 MakeBitmap(IN: LB, bsf ; OUT: Bitmap)
1: match\leftarrow 0

2: for i \in 1..N do
3: Bitmap(i)\leftarrow \bigwedge lbnum

j=1

\bigl( 
LB(i, j) < bsf

\bigr) 

4: if Bitmap(i) = TRUE then
5: if match > 0 then
6: right\leftarrow i

7: else
8: left\leftarrow i

9: match\leftarrow match+ 1

10: if (Bitmap(i) = TRUE and match = m) or (Bitmap(i) = FALSE and match > 1) then
11: idx\leftarrow \mathrm{a}\mathrm{r}\mathrm{g} \mathrm{m}\mathrm{i}\mathrm{n}

i\in left..right
\mathrm{m}\mathrm{a}\mathrm{x}

j\in 1..lbnum

LB(i, j)

12: for i \in \{ left..idx - 1\} \cup \{ idx+ 1..right\} do
13: Bitmap(i)\leftarrow FALSE

14: match\leftarrow 0

15: return Bitmap

в Алг. 3). Затем среди оставшихся кандидатов выполняется отбрасывание тривиальных
совпадений (см. строки 4–14 в Алг. 3). Две подпоследовательности Ti,m, Tj,m \in Sm

T являются
тривиальными совпадениями (trivial matches) друг друга, если | i  - j| < m [22]. В каждой
группе подпоследовательностей, представляющих тривиальные совпадения друг друга, мы
оставляем одну подпоследовательность в соответствии с описанной выше эвристикой (см.
формулу (15)), а остальные подпоследовательности группы отбрасываются.

Затем алгоритм поиска инициализирует профиль расстояния значениями +\infty и итера-
тивно уменьшает значение bsf , не вычисляя DTW-расстояния до подпоследовательностей,
заведомо не похожих на запрос (строки 5–25). При этом сначала параллельно вычисляется
битовая карта (строки 6–8), а затем формируются матрица кандидатов и индекс канди-
датов (строки 10–12). Если подпоследовательности-кандидаты не найдены, то алгоритм
останавливается (строки 13–14). Ситуация, когда после первого сканирования все подпо-
следовательности отброшены как заведомо непохожие на запрос, означает, что выбрано
слишком жесткое ограничение полосы Сако—Чиба, и параметр r необходимо уменьшить.

Далее выполняется параллельное вычисление DTW-расстояния между каждой строкой
матрицы кандидатов и запросом (строки 15–25). Вычисления производятся итеративно для
групп по p строк, чтобы обеспечить баланс загрузки нитей. На каждой итерации мы ав-
томатически получаем минимум DTW-расстояния и обновляем bsf и профиль расстояния,
применяя параллельную свертку (конструкция reduction в директиве #pragma, строка 18).
В элемент битовой карты, соответствующий обработанной подпоследовательности, запи-
сывается значение FALSE, чтобы обеспечить однократную обработку каждого кандидата.
Описанная деятельность продолжается, пока не будет улучшено (уменьшено) значение bsf

либо не будут просмотрены все кандидаты без улучшения значения bsf . Если значение bsf

улучшено, алгоритм переходит к началу, вычисляя битовую карту и пытаясь отбросить как
бесперспективные оставшиеся подпоследовательности.

По окончании работы алгоритма в элементах профиля расстояния записано значение
DTW-расстояния между запросом и соответствующей подпоследовательностью либо зна-

М.Л. Цымблер, А.Н. Полуянов, Я.А. Краева

2022, т. 11, № 3 79



чение +\infty , которое означает, что данная подпоследовательность заведомо не похожа на
запрос, причем в этом случае значение расстояния не вычислялось.

Алг. 4 Scoring(IN: DistProfile1, . . . , DistProfiled, k; OUT: kNNset)
1: Rating \leftarrow 0; s\leftarrow 0; kNNset\leftarrow \varnothing 
2: #pragma omp parallel for
3: for i \in 1..N do
4: for j \in 1..d do
5: Rating(i)\leftarrow Rating(i) + 1

DistProfilej(i)+\varepsilon \cdot 
d - j+1

d

6: while TRUE do
7: s\leftarrow s+ 1

8: maxRating \leftarrow \mathrm{m}\mathrm{a}\mathrm{x}
i\in 1..N

Rating(i); maxIdx\leftarrow \mathrm{a}\mathrm{r}\mathrm{g} \mathrm{m}\mathrm{a}\mathrm{x}
i\in 1..N

Rating(i)

9: if | maxIdx - prevIdx| > m then
10: kNNset\leftarrow kNNset \cup \{ TmaxIdx,m\} ; prevIdx\leftarrow maxIdx

11: else
12: Rating(maxIdx)\leftarrow  - \infty 
13: if | kNNset| = k or s = N then
14: break
15: return kNNset

Алг. 4 показывает псевдокод шага скоринга, на котором выполняется отбор подпосле-
довательностей исходного ряда для восстановления пропущенного значения. Сначала на
основе профилей расстояния всех опорных рядов, вычисленных на предыдущем шаге, па-
раллельно вычисляется рейтинг интервалов (строки 1–5). Вычисления выполняются с по-
мощью двух вложенных циклов: внешний — по интервалам, внутренний — по опорным
рядам; внешний цикл распараллеливается. После этого в векторе Rating мы находим top-k
наибольших элементов так, чтобы их индексы различались не менее чем на m (строки 6–14).

Рейтинг подпоследовательности Ti,m определяется следующим образом:

Rating(Ti,m) =

d\sum 

s=1

w(s, i)

DistProfiles(i) + \varepsilon 
, (16)

где DistProfiles(i) = DTW(Qs, Rs
i,m) — это DTW-расстояние между запросом s-го опорно-

го ряда и его i-й подпоследовательностью, \varepsilon — машинный эпсилон (верхняя граница отно-
сительной ошибки из-за округления в арифметике с плавающей точкой), w : N\times N\rightarrow R —
весовая функция.

Вес подпоследовательности в формуле (16) позволяет учитывать корреляцию между
восстанавливаемым и опорным временными рядами, а также индекс подпоследовательно-
сти. Например, весовая функция позволяет выбирать для восстановления, соответственно,
подпоследовательности из более коррелированных опорных временных рядов и из наи-
более недавних моментов времени. В нашем исследовании мы берем весовую функцию
w(s, i) = d - s+1

d , которая имеет следующую семантику: больший вес имеет подпоследо-
вательность более коррелированного временного ряда, индекс подпоследовательности не
учитывается.
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В итоге реконструкция пропущенного значения tn выполняется следующим образом:

\~tn =
1

k

\sum 

Ti,m\in kNNset

tm. (17)

4. Вычислительные эксперименты

Для оценки эффективности разработанного алгоритма нами были проведены вычис-
лительные эксперименты, в которых исследовались точность восстановления и производи-
тельность алгоритма.

Для оценки точности восстановления пропущенных значений нами используется мера
среднеквадратичной ошибки RMSE (Root Mean Square Error), определяемая следующим
образом:

RMSE =

\sqrt{}    1

h

h\sum 

i=1

(ti  - \~ti)2, (18)

где ti — фактическое значение элемента ряда, считающегося пропущенным, \~ti — восстанов-
ленное значение, h — количество пропущенных элементов временного ряда.

Производительность алгоритма понимается как среднее время, затрачиваемое на вос-
становление одного пропущенного элемента временного ряда. В экспериментах запуск про-
граммы осуществлялся 10 раз и в качестве итогового времени вычисления использовалось
медианное значение. Эксперименты были проведены на оборудовании Лаборатории супер-
компьютерного моделирования ЮУрГУ [23]: процессор Intel Xeon E5-2687W v2 (8 ядер
@3.40 GHz).

Для исследований нами использовался фреймворк ORBITS [24], который реализует
одноименный алгоритм восстановления пропущенных значений потокового временного ряда
в режиме реального времени и обеспечивает проведение экспериментов со следующими
алгоритмами аналогичного назначения сторонних авторов: OGDImpute [25], SPIRIT [26],
SAGE [27], TKCM [15].

Таблица 1. Наборы данных

Набор
данных

Количество
рядов

Длина Предметная область

BAFU 10 50 000 Сброс воды в реках Швейцарии

Chlorine 50 1 000
Распространение хлора в системе распределения
питьевой воды

Climate 10 5 000 Погода в различных локациях Северной Америки
MADRID 10 25 000 Трафик на дорогах Мадрида
MAREL 10 50 000 Характеристики морской воды в Ла-Манше

В экспериментах нами использовались наборы данных, представленные в табл. 1.
Chlorine [28] представляет собой набор синтетических временных рядов, который создан
путем моделирования системы распределения питьевой воды и описывает концентрацию
хлора. Распространение хлора в системе вызывает фазовые сдвиги в рядах набора дан-
ных. BAFU [29] представляет собой набор временных рядов с данными о сбросе воды в
10 реках Швейцарии. Частота измерений высока для отслеживания быстро меняющегося
давления воды в сезон дождей. Набор содержит периодические временные ряды, некоторые
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из которых смещены во времени. Набор Climate [30] представляет ежемесячные агрегиро-
ванные климатические данные, собранные с метеостанций в различных локациях Северной
Америки в 1990–2002 гг. Временные ряды нерегулярны и содержат спорадические всплески.
Набор MADRID [31] содержит данные автоматических регистраторов дорожного движения,
установленных на городских дорогах и автострадах Мадрида. Набор MAREL [32] содержит
данные о различных химических и биологических характеристиках морской воды в проливе
Ла-Манш.

В экспериментах для каждого набора данных 10% последних точек одного из рядов,
идущие подряд, подлежали восстановлению. При этом осуществлялось накопление ошиб-
ки: для восстановления каждого элемента использовались ранее восстановленные, а не
исходные значения всех предыдущих элементов. При восстановлении рассматривалось два
случая относительно количества опорных рядов: минимальное (число, необходимое для
запуска эксперимента в фреймворке ORBITS) и максимальное (общее число рядов в набо-
ре за исключением восстанавливаемого ряда). В экспериментах с алгоритмами-аналогами
устанавливались такие параметры их запуска, которые рекомендованы разработчиками
фреймворка ORBITS для обеспечения наивысшей точности восстановления [24]. Для разра-
ботанного алгоритма во всех экспериментах использовались следующие параметры: длина
запроса m = 50, ограничение полосы Сако—Чиба r = \lceil 0.25m\rceil , количество соседей k = 3.

Таблица 2. Результаты экспериментов

Набор
данных

К-во опор.
рядов, d

Критерий
сравнения

SAGE
OGD-
Impute

ORBITS
SPIRIT TKCM

Наш
алгоритмk = 2 k = 3

BAFU
3

Точность, RMSE 14.82 1.18 10.03 10.09 0.66 0.18 0.16
Производительность, мс 0.49 1.23 0.09 0.20 0.003 99.00 31.86

9
Точность, RMSE 2.77 1.18 9.92 10.12 0.07 0.18 0.19
Производительность, мс 0.50 3.09 0.18 0.25 0.003 99.00 93.8

Chlorine
4

Точность, RMSE 1.05 0.59 0.70 0.75 0.43 0.41 0.03
Производительность, мс 0.05 0.40 0.14 0.19 0.003 2.00 0.80

49
Точность, RMSE 0.29 0.59 0.21 0.08 0.10 0.41 0.02
Производительность, мс 0.03 2.58 0.12 1.16 0.02 2.00 11.90

Climate
3

Точность, RMSE 3 888.78 33.29 366.78 366.74 4.32 10.19 1.17
Производительность, мс 0.07 0.28 0.09 0.13 0.007 9.94 3.02

9
Точность, RMSE 1 587.31 33.29 28.62 6.49 6.13 10.19 1.51
Производительность, мс 0.08 0.71 0.07 0.04 0.004 9.97 13.7

MADRID
3

Точность, RMSE 903.48 1.09e+12 396.40 845.52 1 090.35 536.14 212.97
Производительность, мс 0.29 0.71 0.10 0.18 0.003 47.79 14.67

9
Точность, RMSE 739.84 1.09e+12 249.74 645.32 381.20 536.14 202.42
Производительность, мс 0.32 1.79 0.05 0.32 0.004 48.09 42.22

MAREL
3

Точность, RMSE 37.86 2.78 10.82 11.18 11.29 2.75 4.60
Производительность, мс 0.56 1.17 0.21 0.30 0.003 101.08 33.16

9
Точность, RMSE 81.29 2.78 6.05 4.69 4.63 2.75 4.71
Производительность, мс 0.48 2.95 0.02 0.02 0.004 95.90 92.80

Итоги экспериментов представлены в табл. 2, где курсивом выделены результаты наи-
более быстрого алгоритма, полужирным — наиболее точного. Можно видеть, что пред-
ложенный параллельный алгоритм показывает, как правило, наиболее высокую точность
восстановления, уступая лишь алгоритмам TKCM и SPIRIT соответственно на наборах
данных MAREL и BAFU (в случае максимального количества опорных рядов). Мы можем
заключить, что применение эвристики о схожем поведении восстанавливаемого и опорных
временных рядов вкупе с мерой DTW, хорошо определяющей схожесть по форме подпосле-
довательности ряда, позволило предложенному нами алгоритму достичь высокой точности
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восстановления. Однако наиболее производительным является последовательный алгоритм,
SPIRIT, что объясняется следующим образом. Применение параллельных вычислений и от-
брасывания бесперспективных кандидатов с помощью техники нижних границ позволило
нашему алгоритму существенно ускорить время восстановления, однако заложенные в его
природе накладные расходы на вычисление меры DTW, как правило, все же не могут быть
сведены к нулю.

Отметим также, что в экспериментах предложенный алгоритм показывает быстродей-
ствие восстановления в диапазоне 0.8–93 мс в лучшем и худшем случаях соответственно.
Данный результат допускает применение разработанного алгоритма в режиме реального
времени. Например, в статье [33] указывается, что в системах автоматизации управления
для сети передачи данных, обслуживающей датчики измерения температуры, влажности,
давления цикл передачи данных составляет до 100 мс. В каталоге температурных датчиков
компании Emerson [34] 2021 г., одного из ведущих мировых производителей измерительных
систем, указывается, что беспроводные температурные датчики имеют период обновления
данных не менее 1 с.

Заключение

В работе затронута проблема восстановления пропущенных значений в потоковом вре-
менном ряде в режиме реального времени, которая встречается в настоящее время в прило-
жениях Интернета вещей, персональной медицины, цифровая индустрии и др. Пропуски в
данных временного ряда, возникающие в таких приложениях ввиду технических сбоев или
человеческого фактора, как правило, неприемлемы и подлежат замене на правдоподобные
значения, синтезированные на лету.

В статье предложен новый параллельный алгоритм для многоядерного процессора, ко-
торый выполняет восстановление пропущенного значения потокового временного ряда в
режиме реального времени. Параллелизм вычислений реализован с помощью технологии
программирования OpenMP. Алгоритм работает в предположении, что имеется набор опор-
ных временных рядов, которые имеют семантическую связь с исходным рядом. Алгоритм
применяет следующую эвристику: если в опорных рядах имеют место повторяющиеся (схо-
жие) подпоследовательности, то в ряде, содержащем пропущенное значение, повторяющи-
еся подпоследовательности возникают в тех же временны́х интервалах.

Предложенный алгоритм выполняет следующие шаги: поиск по образцу, скоринг и ре-
конструкция. Для каждого опорного ряда образцами поиска полагаются подпоследователь-
ности заданной длины, которые оканчиваются в момент пропуска значения в исходном ряде.
Далее для каждого опорного ряда выполняется поиск подпоследовательности, которая яв-
ляется самой похожей на образец в смысле меры DTW (Dynamic Time Warping) [5]. Мера
DTW имеет квадратичную вычислительную сложность относительно длины подпоследо-
вательности и определяется рекуррентными формулами, но в общем случае отражает схо-
жесть формы образца поиска и подпоследовательности ряда лучше, чем евклидова метрика.
Для ускорения данного шага используется техника нижних границ (lower bounding) [6], ко-
торые представляют собой меры схожести с вычислительной сложностью меньше, чем у
меры DTW. Данная техника позволяет отбрасывать без вычисления DTW подпоследова-
тельности, заведомо непохожие на образец поиска. Для каждого опорного ряда выполня-
ется параллельное вычисление нижних границ, а также параллельно вычисляются DTW-
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расстояния от образца до каждой подпоследовательности опорного ряда. Расстояния до
отброшенных подпоследовательностей полагаются равными +\infty .

На шаге скоринга алгоритм, используя вычисленные ранее DTW-расстояния, опреде-
ляет множество подпоследовательностей исходного ряда, применяемых для восстановления
пропущенного значения. Данное множество состоит из k не пересекающихся друг с другом
подпоследовательностей, которые являются наиболее значимыми для восстановления про-
пущенного значения. Значимость подпоследовательности определяется нами как функция
от DTW-расстояний соответствующих подпоследовательностей в опорных рядах, подсчи-
танных на предыдущем шаге. Вычисление значимости всех подпоследовательностей исход-
ного ряда выполняется параллельно. На финальном шаге реконструкции восстановленное
значение вычисляется как среднее арифметическое последних элементов подпоследователь-
ностей, найденных на шаге скоринга.

В вычислительных экспериментах с реальными и синтетическими данными предложен-
ный алгоритм продемонстрировал точность восстановления, как правило, более высокую,
чем у аналогов, и быстродействие восстановления, приемлемое для применения алгоритма
в режиме реального времени.

В качестве возможного направления продолжения исследований мы рассматриваем раз-
работку версии алгоритма для графического процессора.

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского фонда фундаментальных
исследований (грант № 20-07-00140) и Министерства науки и высшего образования РФ
(государственные задания FENU-2020-0022, FWNF-2022-0016).
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Currently, in many subject areas, the processing of sensor data in real time assumes imputation of values
missed due to a technical failure or a human factor. This article proposes a parallel algorithm for imputation the
missing values of a streaming time series in real time for a many-core processor. The algorithm employs a set of
reference time series that have a semantic relationship with the original time series. The algorithm exploits the
following heuristics: if there are repeated (similar) subsequences in the reference time series, then in the time
series containing the missing value, repeated subsequences occur in the same time intervals. For each reference
time series, a query is defined as a subsequence of a given length ending at the moment when the value in the
original time series was missed. The similarity of the subsequences with the query is determined based on the
DTW (Dynamic Time Warping) measure that is of quadratic computational complexity relative to the subsequence
length. The algorithm employs the lower bounding technique to discard subsequences that are obviously dissimilar
to the query, without calculating DTW. The lower bounds have less complexity than DTW and are calculated
in parallel. The imputed value is calculated as the arithmetic mean of the last elements of the found intervals. In
computational experiments, the proposed algorithm demonstrates high imputation accuracy in comparison with
analogs and performance acceptable for real-time applications.

Keywords: time series, imputation of missing values, parallel algorithm, many-core CPU, DTW, lower
bounding.
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