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Ⅰ KISTI 2차 시스템 소개
1. KISTI 2차 시스템 구성
1.1 시스템 사양
1, 2차에 나누어 도입된 KISTI의 IBM 슈퍼컴퓨터는 다음과 같은 사양으로 이루어져 있다.

	구  분
	1차 시스템
	2차 시스템

	시스템명
	IBM p690
	IBM p690+

	수    량
	4 노드
	17 노드

	C
P

U
	프로세서명
	POWER4 [1.3GHz]
	POWER4 [1.7GHz]

	
	전체 이론 최고성능
(GFLOPS)
	665.6 
[166.4/노드]
	3,699.2
[217.6/노드] 

	
	전체 개수(개)
	128 
[32/노드]
	544
[32/노드]

	주기억장치 용량(GB)
	688 
[208×1, 160×3]
	3,712
[192×10, 256×7]

	내장 디스크 용량 
	2,329.6
[36.4×16개/노드]
	19,964.8
[73.4×16개/노드]

	외장 디스크 용량(TB)*
	98TB (RAID 구성후 외장디스크 용량)

	테이프 백업 장치
	3584 LTO 라이브러리 2대 
드라이브수: 52개

테이프용량 : 381TB


1.2 노드 구성

p690 1.3GHz 4노드, p690 1.7GHz 17노드 그리고 p630 1.0GHz 2노드로 구성된 전체 시스템은 다음과 같이 구분되어 각각의 업무를 수행하고 있다.

	구분
	시스템 구성
	노드 이름
	설   명

	로그인 노드 
	p630 1.0GHz 2노드
	nobela[nobel]
nobelb
	- 사용자 로그인
- 프로그램 편집/컴파일

- 배치 작업 제출

	인터랙티브 노드
	16-way p690 1.3GHz LPAR 2노드
	nobel1-2
	- 병렬 프로그램 디버깅
- 전후 처리 작업

	컴퓨팅 노드
	24-way p690 1.3GHz LPAR 2노드
32-way p690 1.7GHz 16노드
	nobel3-4

nobel5-20
	- 유료 사용자 노드

	
	32-way p690  1.7GHz 1노드
	nobel21
	- Grand Challenge 과제 노드*


위의 각 시스템 중에서 로그인 노드는 사용자들이 IBM 슈퍼컴퓨터로 로그인할 수 있도록한 노드로써 KISTI 외부에서 telnet을 이용하여 직접 접속이 가능하고, 다른 노드는 로그인 노드로 접속한 후 rsh을 통해서만 접속이 가능하다. 인터렉티브 노드는 일반적인 unix 시스템에서 수행하는 형태로 작업수행이 가능하지만 컴퓨팅 노드(nobel3-20) 및 Grand Challenge 과제 노드(nobel21)는 loadleveler를 통해서만 작업 수행이 가능하다. 또한 Grand Challenge 과제 노드 수는 과제의 규모에 따라 유동적으로 변화될 수 있다.
2. KISTI 2차 시스템에서 달라진 점

2.1 LoadLeveler class
KISTI 1차 시스템과 비교해 볼 때 뚜렷하게 달라진 점이 있다면 시스템의 대폭적인 확장으로 인해 loadleveler 구성이 많이 달라졌다는 것이다. 먼저 KISTI IBM 슈퍼컴퓨터에서 사용할 수 있는 class를 보면 다음과 같다.
	클래스 이름
	Max 
Proc
	총 가용 CPU수
	Wall clock
limit
	실행 노드
	최대 노드수
	설   명

	normal
	1
	64
	720시간
	nobel5-6
[32-way x 2노드]
	2노드
	일반 1CPU 작업

	p_normal_1.3
	48
	48
	720시간
	nobel3-4
[24-way×2노드]
	2노드
	1.3GHz POWER4 CPU 노드에서 실행되는 일반 병렬 작업

	p_normal_1.7
	512
	512
	720시간
	nobel5-20
[32-way x 16노드]
	16노드
	1.7GHz POWER4 CPU 노드에서 실행되는 일반 병렬 작업

	grand
	32
	32
	960시간
	nobel21[32-way]
	1노드
	Grand Challenge 과제 작업


   + Max Proc : 작업 실행 시 할당받을 수 있는 최대 프로세서 수. 

Serial 작업을 수행하기 위해서는 normal class를 이용하면 되고, parallel 작업을 수행하기 위해서는 p_normal_1.7, p_normal_1.3을 이용하면 되는데, 여기서 p_normal_1.3 class는 1차에 도입된 1.3GHz 프로세서를 장작한 시스템이고, p_normal_1.7 class는 2차에 도입된 1.7GHz 프로세서를 장착한 시스템이다. 병렬 작업시 서로 다른 속도의 두 프로세서가 서로 섞여서 수행되지 않도록 하기 위해서 class를 서로 분리하여 구성해 두었다. 또한 grand class는 Grand challenge 작업 사용자를 위한 class로써 일반 사용자들은 이용할 수 없다. 이러한 class에 대한 구성은 필요에 따라 관리자가 수정할 수 있으므로 경우에 따라 변경될 수 있다.
시스템 전체가 한 사용자에게만 독점적으로 사용되는 것을 방지하기 위해 작업 제출시 큐관련하여 사용자들에게 다음과 같이 제한을 두었다.
	항목
	User Limit
	비 고

	maxidle
	2
	큐에서 idle 상태인 작업 수

	maxjobs
	4
	running 작업 수

	maxqueued
	5
	maxidle+maxjobs


이는 loadleveler를 통해서 제출된 작업이 한꺼번에 최대 4개의 작업까지 실행이 될 수 있고, 또한 대기 상태에서는 최대 2개의 작업이 큐에 쌓여 있을 수 있으며 실행되는 작업과 대기하는 작업의 합이 5개를 넘지 못하도록 제한을 두었다. 이러한 제한사항을 넘을 경우 제출된 작업은 가용한 자원(프로세서)이 남아 있더라도 수행이 되지 않고, 대기 상태도 아닌 NonQueue상태에서 먼저 수행된 자신의 작업이 끝나기를 기다렸다가 큐에 올라가게 된다.
2.1 Job Command File

Job Command File을 작성할 때 1차 시스템과 비교해서 달라진점은 MPI작업에 대한 Network interface 설정부분이다. 즉 KISTI 2차 시스템에서는 노드간 통신을 기존에 사용하던 1Gbps의 이더넷에 비해 훨씬 빠른 SP-Switch2를 이용하기 때문이다. 그래서 Serial 프로그램이나 OpenMP 프로그램에 대해서는 1차시스템 사용하는 것과 동일하게 사용하면 되지만, MPI 및 Hybrid(MPI+OpenMP) 작업에 대해서는 Network interface부분을 csss 및 US로 설정해 주어야 한다.
2.1.1 MPI 프로그램에 대한 Job Command File 예제
	#!/bin/ksh 

# @ job_type = parallel 

# @ class = p_normal_1.7

# @ output = mympi.out

# @ error = mympi.err
# @ all_clock_limit = 1:00 

# @ network.MPI = csss,shared,US 
# @ node = 2

# @ tasks_per_node = 8
# @ resource = ConsumableCpus(1) 

# @ queue 

export MP_SHARED_MEMORY=yes 

./mympi_program 

 


2.1.2 Hybrid(MPI+OpenMP) 프로그램에 대한 Job Command File 예제
	#!/bin/ksh 

# @ job_type = parallel 

# @ class = p_normal_1.7

# @ output = mm5.64.out

# @ error = mm5.64.err
# @ wall_clock_limit = 2:00 

# @ tasks_per_node = 2 

# @ node = 4

# @ resources = ConsumableCpus(8) 

# @ step_name = mm5_hybrid.64 

# @ network.MPI = csss,shared,US 

# @ queue

export XLSMPOPTS="yields=0:spins=0" 

export OMP_NUM_THREADS=8
export MP_SHARED_MEMORY=yes
./mm5.exe 




3. KISTI 2차 시스템 사용법

3.1 password 변경

KISTI 시스템의 전체 시스템은 NIS 환경하에 NIS server가 각 사용자의 정보를 관리하고 있다 그래서 로그인 후 password를 변경하고자 할 경우 일반적인 passwd 명령 대신 다음과 같이 yppasswd를 이용하여 변경해야 한다.
	$ yppasswd

Changing NIS password for my_id
Old NIS password:

My_id's New password:

Enter the new password again:

NIS passwd changed on nfs1
$




3.2 쉘 변경

쉘 변경시에도 위의 password 변경할 때와 마찬가지로 yppasswd 명령을 이용하여 변경해 준다. 이때 변경된 쉘은 변경된 직후에 활성화 되는 것이 아니고, 주기적으로 싱크되는 NIS server의 싱크 간격에 따라 활성화 된다. 
	$ yppasswd -s

yppasswd: 1831-167  Changing NIS shell for my_id
Old NIS password:

yppasswd: 1831-184 Current available shells:

                /bin/sh

                /bin/bsh

                /bin/csh

                /bin/ksh

                /bin/tsh

                /bin/ksh93

                /usr/bin/sh

                /usr/bin/bsh

                /usr/bin/csh

                /usr/bin/ksh

                /usr/bin/tsh

                /usr/bin/ksh93

                /usr/sbin/sliplogin

                /usr/sbin/uucp/uucico

                /usr/sbin/snappd

                /usr/bin/tcsh

                /usr/bin/bash

yppasswd: 1831-185 my_id's current login shell:

                /bin/ksh

yppasswd: 1831-182 Change (yes) or (no)? >yes

yppasswd: 1831-186 To?> /usr/bin/bash

yppasswd: 1831-165 NIS login shell changed on nfs1




3.3 스크래치 디렉토리

수행하는 작업이 크고 많은 양의 스크래치 파일들을 생성한다면 스크래치 디렉토리를 이용하는 것이 효율적이다. 사용자들의 홈디렉토리는 일반적인 NFS 환경하에서 각 노드들이 공유한 형태로 운영되고 있기 때문에 I/O 성능이 많이 떨어지는 편이다. 그래서 대형 스크래치 파일들이 홈디렉토리에 저장되게 하는 것보다는 여러가지 형태의 스크래치 디렉토리에 저장이 되게 하는 것이 효율적이며 작업 수행시간을 단축시킬 수 있다. 
현재 KISTI IBM 슈퍼컴퓨터에는 다음과 같은 스크래치 디렉토리가 있다.

	구분
	파일 시스템명
	용량
	백업 유무
	삭제 정책

	로컬 스크래치
	/xtmp1 [local]
	1.2TB
	백업하지 않음
	작업 종료 후 최종 변경일로부터 1일 이상 경과한 파일 삭제

	공유 스크래치 
	/ytmp [NFS] 
	400GB
	
	

	
	/gpfs1 [GPFS]
/gpfs2 [GPFS]
/gpfs3 [GPFS]
/gpfs4 [GPFS]
	6.4TB
6.4TB
6.4TB
6.4TB
	
	


여기서 /ytmp 디렉토리는 홈디렉토리와 마찬가지로 NFS 환경에서 운영됨으로 I/O가 거의 없는 간단한 프로그램을 수행할 때에만 사용하는 것이 좋다. 각 노드에는 /xtmp1이라는 로컬 스크래치 디렉토리가 있는데 이는 노드들 사이에서 공유된 것이 아니기 때문에 loadleveler를 통해서 작업을 수행할 때 유의해서 사용해야 하지만(사용법은 다음 장에 설명) 각 노드에 바로 연결되어 있기 때문에 I/O 성능이 아주 뛰어 나다. 특히 읽고 쓰기를 계속 반복해야 하는 Serial 프로그램일 경우이거나, MPI 프로그램을 여러 노드에 걸쳐서 작업을 수행하고자 할 경우 I/O의 분산을 위해서 /xtmp1 디렉토리를 이용하는 것이 효율적이다. 병렬 공유 파일시스템을 이용한 /gpfs1, /gpfs2, /gpfs3, /gpfs4 디렉토리는 전체 노드사이에서 공유되어 있으며, 특별히 순차적인 I/O가 집중적으로 발생되는 작업은 이 디렉토리를 이용하는 것이 좋다. 이러한 스크래치 디렉토리를 이용하는데 있어서 한가지 유의할 점은 이 디렉토리에 있는 파일들은 작업 종료 후 최종 변경일로부터 1일 이상 경과되면 자동 삭제된다는 것이다. 그러므로 이 디렉토리에 있는 파일들을 따로 저장해 두어야 한다면, 파일크기에 따라 홈디렉토리, HPSS 혹은 사용자 시스템으로 백업을 해야 한다. 참고로 HPSS에 대한 사용법은 IBM 사용자 지침서에 자세하게 설명되어 있다.

(http://www.supercomputing.re.kr/news/ibm_oct_user_guide.hwp)
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3.4 프로그램 컴파일 방법

KISTI IBM 슈퍼컴퓨터에서 지원되는C/Fortran 컴파일러는 다음과 같다.

	언어
	Serial
	OpenMP
	MPI(주1)
	OpenMP+MPI

	C
	cc
	cc_r
	mpcc
	mpcc_r

	C++
	CC
	CC_r(주2)
	mpCC
	mpCC_r(주2)

	Fortran77
	xlf
	xlf_r
	mpxlf
	mpxlf_r

	Fortran90
	xlf90
	xlf90_r
	mpxlf90
	mpxlf90_r

	Fortran95
	xlf95
	xlf95_r
	mpxlf95
	mpxlf95_r

	(주1) MPI 프로그램일 경우, 현재는 loadleveler의 스케쥴링 방식이 Backfilling이라서 위의 표에 맞게 컴파일러를 사용하면 되지만, 만약 스케쥴링 방식이 Gangscheduling을 사용할 경우이거나, 혹은 Checkpoint를 사용할 경우에는 Thread-safe한 컴파일러(_r), 즉 OpenMP+ MPI에 나와 있는 컴파일러를 사용하여 컴파일 해야 한다.

(주2) C++의 경우 현재는 OpenMP가 지원되지 않으나 pthread를 사용한 공유메모리 프로그램은 CC_r 또는 mpCC_r을 사용하여 컴파일 할 수 있다.


아래는 Fortran을 위한 컴파일러 또는 컴파일 스크립트 사용 예이다.
	$ xlf -o sample sample.f                                                 ----> Serial
$ xlf_r -o sample_omp  -qsmp=omp sample_omp.f                  ----> OpenMP

$ xlf_r -o smple_smp -qsmp=auto sample_smp.f                      ----> 자동 병렬화

$ mpxlf -o para_sample  para_sample.f                               ----> MPI 

$ mpxlf_r -o hybrid_sample -qsmp=omp hybrid_sample.f            ----> OpenMP+MPI



OpenMP 디렉티브를 사용하여 프로그램을 짠 코드는 ‘-qsmp=omp’ 또는 ‘-qsmp=noauto’ 옵션을 주어 컴파일하며, serial 프로그램의 자동 병렬화를 위해서는 ‘-qsmp=auto’ 옵션을 주어 컴파일 한다. 
기본적인 최적화를 위해 일반적으로 다음과 같은 옵션으로 컴파일하는 것이 권장된다.

	$ xlf –O3 –qarch=pwr4 –qtune=pwr4 -o sample sample.f                                 ----> Serial
$ mpxlf –O3 –qarch=pwr4 –qtune=pwr4 -o para_sample  para_sample.f            ----> MPI 




3.5 32bit 환경에서 대형메모리 사용을 위한 컴파일

KISTI IBM 슈퍼컴퓨터에서 사용자 코드를 컴파일할 때 기본적으로 32bit 프로그램으로 컴파일되며, 이경우 컴파일된 사용자 프로그램은 stack, heap, data 주소 공간을 위해서 256MB 크기의 세그먼트 하나만 할당이 된다. 즉 이렇게 컴파일된 프로그램은 시스템의 현재 사용가능한 메모리가 아무리 많더라도 256MB까지만 사용이 가능하다. 32bit 환경에서는 한 프로세서당 메모리를 최대 2GB까지 사용이 가능한데, 이렇게 메모리 사용량을 확장하기 위해서는 컴파일 후 링크할 때 다음과 같은 –bmaxdata 옵션으로 조정해 주면 된다.

	$ xlf -o large_mem_program -bmaxdata:0x80000000  large_mem_program


-bmaxdata의 단위는 바이트(byte)이며 크기는 십진수, 8진수(0으로 시작), 16진수(0x로 시작)로 나타낼 수 있는데 위의 예는 8개의 데이터 세그먼트를 허용하여, 생성된 실행파일인 large_mem_program이 최대 2GB까지의 메모리를 사용할 수 있도록 하는 것이다. 

컴파일할 때 –q64옵션을 주어 64bit로 컴파일된 프로그램은 이러한 256MB의 세그먼트 한계가 없기 때문에 특별히 메모리 사용량을 확장해 주지 않아도 시스템의 현재 가용한 범위내에서 사용할 만큼의 메모리를 사용할 수 있다. 

4. 사용시 주의사항

4.1 보안상 제약사항

보안 침해사고를 미연에 방지하기 위하여 외부 네트워크에서 IBM 시스템 접근은 방화벽에 의해서 다음과 같은 접속 제약이 가해진다. 
	접속 방향
	허용 되는 서비스

	사용자 시스템 → IBM 시스템
	TELNET, FTP, X-Window, SSH

	IBM 시스템 → 사용자 시스템
	E-Mail


4.2 로컬 스크래치(/xtmp1)를 이용한 loadleveler 작업 수행 방법
/xtmp1 스크래치 디렉토리는 I/O 성능이 우수한 로컬 스크래치 디렉토리이다. 이는 공유 디렉토리가 아니기 때문에 loadleveler를 이용하여 작업을 수행할 때 다음을 유의해서 실행해야 한다. 즉 실행파일이 실행되기 전에 작업 수행에 필요한 파일들을 /xtmp1 디렉토리 밑으로 복사를 해 두어야 하며 그런 후 실행파일이 실행되어야 한다. 또한 실행파일이 실행된 후에는 결과 파일을 다시 자신의 홈디렉토리로 옮기는 작업이 필요하다. 
/xtmp1을 이용한 job command file 예제를 보면 다음과 같다.
	#!/bin/ksh 

# @ job_type = serial
# @ class = normal
# @ output = std.out

# @ error = std.err

# @ resources = ConsumableCpus(1) 

# @ wall_clock_limit = 5:00:00 

# @ queue 

rm -rf /xtmp1/my_scratch     # 작업 실행 노드의 /xtmp1 디렉토리에 기존 작업 디렉토리 삭제 

mkdir -p /xtmp1/my_scratch  # 실행노드의 /xtmp1 디렉토리에 새로운 작업 디렉토리 생성
cp -f /edun/my_id/myprog/* /xtmp1/my_scratch  # 작업 실행에 필요한 파일들을 실행노드의
# /xtmp1 디렉토리로 복사 

cd /xtmp1/my_scratch                # 실행 노드의 /xtmp1 작업 디렉토리로 작업 경로 변경 

./long_serial_program           # 실행 파일이 수행됨
cp -f /xtmp1/my_scratch/* /edun/my_id/output/  # 작업 결과 파일을 홈 디렉토리로 복사 

rm -rf /xtmp1/my_scratch                              # /xtmp1에 있는 작업 디렉토리를 삭제 



Ⅱ 컴파일러 최적화
1. POWER4 컴파일러 옵션

컴파일할 때 옵션이 서로 충돌할 경우에는 마지막의 옵션이 우선한다. 즉 다음 예와 같이 –O3옵션과 –O2 옵션이 서로 동시에 사용되어 충돌할 경우 –O2옵션이 –O3보다 뒤에 있으므로 –O2옵션이 적용된다.

	$ xlf –O3 –qsource –qlist –o monte –O2 monte.f


1.1 POWER 4 옵션
POWER4 microarchitecture 시스템에 대해 최적화하는 컴파일러 옵션에는 다음과 같은 것이 있다.

	–qarch=pwr4
–qtune=pwr4
–qcache=auto


여기서 –qcache=auto 옵션은 프로그램을 컴파일하는 시스템과 실행하는 시스템의 프로세서가 서로 동일할 경우에 사용할 수 있으며 만약 POWER4 프로세서가 아닌 시스템에서 컴파일한 후 POWER4 프로세서 시스템에서 실행하고자 할 경우 다음과 같이 POWER4 프로세서에 맞는 -qcache 옵션을 주어야 한다.

	-qcache=level=1:type=i:size=64:line=128:assoc=0:cost=13 ＼
-qcache=level=1:type=d:size=32:line=128:assoc=2:cost=11 ＼
-qcache=level=2:type=c:size=1440:line=128:assoc=8:cost=125


1.2 권장 옵션

POWER4 microarchitecture 시스템에 대해 권장되는 컴파일러 옵션은 다음과 같다.

	 –O3 –qarch=pwr4 –qtune=pwr4


만약 실행파일이 POWER3와 POWER4에서 실행이 되어야 하면서 POWER4 시스템에서의 성능이 더 중요하다면 다음과 같이 하는 것이 좋다.

	 –O3 –qarch=pwr3 –qtune=pwr4


-qhot 옵션은 상당한 성능향상을 가져올 수 있지만 컴파일하는데 시간이 오래 걸린다.
2. Object code listing
2.1 컴파일러에서 Object code listing 생성
object code listing은 컴파일러에 의해 생성된 instruction 순서를 보여주며, 다음과 같이 프로그래머에게 도움을 준다.

► 최적화나 unroll 옵션과 같은 사용된 컴파일러 옵션에 영향을 파악
► instruction이 플랫폼에 맞게 되어 있는지 또한 그에 따라 다른 플랫폼상에서 코드가 fail되는 것을 확인
► 컴파일러와 함께 잠재적인 문제를 확인
Fortran, C, C++ 컴파일시 object code listing을 생성하기 위해서는 컴파일할 때 –qlist 옵션을 같이 사용하면 되는데, 이렇게 하면 컴파일된 모듈과 같은 prefix에 .lst 확장자를 가진 파일이 생성된다.

2.1 간단한 코드를 이용한 예제
다음과 같이 간단한 hello.c 코드를 이용하여 실행해 보면;

	1   #include <stdio.h>

2   main()

3   {

4   printf(“Hello world.\n”);

5   }



위의 코드를 다음과 같이 –qlist 옵션을 사용하여 컴파일하면 hello.lst파일이 생성되는데 이때 –qsource 옵션을 같이 사용하면 생성된 hello.lst파일에 소스 코드를 line numbering과 같이 표시해 준다.
	$ xlc –O3 –qarch=pwr4 –qtune=pwr4 –qlist –qsource –o hello hello.c 


생성된 hello.lst파일은 사용언어와 컴파일러에 따라 몇 부분으로 이루어져 있다.

► SOURCE SECTION : -qsource 옵션을 사용하지 않으면 나타나지 않으며 line numbering을 포함한 소스코드 표시해 주고, 또한 만약 컴파일시 에러 혹은 경고 메시지가 있을 경우 해당 라인에 그 에러 및 경고 메시지를 표시해 준다.
	>>>>> SOURCE SECTION <<<<<

        1 | #include <stdio.h>

        2 | main()

        3 | {

        4 | printf("Hello world.\n");

        5 | }



► OPTION SECTION : 옵션 부분에는 컴파일할 때 사용된 옵션 리스트를 보여주는데 여기서 보여주는 옵션은 시스템에 따라 기본적으로 포함되는 옵션과 command lise에서 직접 넣어준 옵션을 모두 포함한다.

	>>>>> OPTIONS SECTION <<<<<

C for AIX Compiler Version 6.0.0.3 ---

***   Command Line Invocation ***

***   Options In Effect   ***

LIST                SOURCE

OPTIMIZE=3

ALIAS=ANSI:NOTYPEPTR:NOALLPTRS:NOADDRTAKEN

ARCH=PWR4

TUNE=PWR4



► FILE TABLE SECTION : 이 부분은 컴파일할 때 include된 소스 파일들을 보여준다.
	>>>>> FILE TABLE SECTION <<<<<

                                       FILE CREATION        FROM

FILE NO   FILENAME                    DATE       TIME       FILE    LINE

     0    hello.c                      11/06/03   10:40:02

     1    /usr/include/stdio.h           04/08/01   12:04:16      0       1

     2    /usr/include/standards.h      04/08/01   12:04:15      1      29

     3    /usr/include/va_list.h         04/06/01   05:49:01      1     253

     4    /usr/include/sys/types.h      05/13/01   02:16:26      1     372

     5    /usr/include/sys/inttypes.h    11/28/01   01:11:21      4      41

     6    /usr/include/sys/m_types.h    04/06/01   04:17:58      4     379

     7    /usr/include/sys/vm_types.h   02/20/02   12:00:24      6      26

     8    /usr/include/va_list.h         04/06/01   05:49:01      1     405

     9    /usr/include/sys/limits.h      05/13/01   02:16:20      1     439

    10    /usr/include/float.h           04/08/01   12:04:14      9     238



► COMPILATION EPILOGUE SECTION : 이 부분은 에러, 경고 및 다른 여러 메시지 들이있는 경우 이에 대한 소스 코드에서의 라인 수를 정리하여 나타낸다. 
	>>>>> COMPILATION EPILOGUE SECTION <<<<<

C for AIX Summary of Diagnosed Conditions

TOTAL   UNRECOVERABLE  SEVERE       ERROR     WARNING    INFORMATIONAL

               (U)          (S)           (E)          (W)             (I)

    0           0            0            0            0               0

Source records read.........................................    3021

1501-008  Compilation successful for file hello.c. Object file created.



► OBJECT SECTION : 생성된 pseudo-assembler  코드를 나타낸다.
	>>>>> OBJECT SECTION, OPTIMIZATION <<<<<

 GPR's set/used:   ssus ssss ssss s---  ---- ---- ---- ----

 FPR's set/used:   ssss ssss ssss ss--  ---- ---- ---- ----

 CCR's set/used:   ss-- -sss

     | 000000                           PDEF     main

    2|                                  PROC

    0| 000000 lwz      80620004   1     L4A      gr3=.+CONSTANT_AREA(gr2,0)

    0| 000004 stwu     9421FFC0   1     ST4U     gr1,#stack(gr1,-64)=gr1

    0| 000008 mfspr    7C0802A6   1     LFLR     gr0=lr

    0| 00000C stw      90010048   2     ST4A     #stack(gr1,72)=gr0

    4| 000010 bl       4BFFFFF1   0     CALL     gr3=printf,1,gr3,#ProcAlias",pr

    4| 000014 ori      60000000   1

    5| 000018 addi     38600000   1     LI       gr3=0

    5| 00001C lwz      81810048   1     L4A      gr12=#stack(gr1,72)

    5| 000020 addi     38210040   1     AI       gr1=gr1,64

    5| 000024 mtspr    7D8803A6   1     LLR      lr=gr12

    5| 000028 bclr     4E800020   3     BA       lr

     |               Tag Table

     | 00002C        00000000 00002001 80000000 0000002C

     |               Instruction count           11

     |               Straight-line exec time     13

     |               Constant Area

     | 000000        48656C6C 6F20776F 726C642E 0A00



위의 예에서 왼쪽 첫번째 컬럼은 소스코드에서의 라인 번호를 나타내고, 두번째 컬럼은 관계되는 instruction 주소를 나타낸다. 세번째 컬럼은 instruction을 나타내며 제일 오른쪽 컬럼은 instruction의 피연산 함수를 나타낸다. 다섯번째 컬럼은 instruction을 실행하는 사이클의 횟수를 나타내는데 0은 전번 instruction과 overlap된 instruction을 의미한다. 여기서 사이클의 횟수 및 사이클 시간을 이용하여 실행시간을 추정할 수는 없다
3. 성능을 위한 기본 코딩 습관

3.1 Language-independent tips

► 코드에 대해서 unrolling이나 inlining 같은 세세한 부분까지 핸드튜닝을 하는 것은 좋지 않다. 이는 종종 컴파일러나 다른 프로그래머를 혼돈스럽게 하며 다른 새로운 시스템에서 최적화할 때 방해되는 요소가 될 수 있다.
► 불필요한 global, pointer를 사용하지 않는다. loop에서 이를 사용할 경우, loop전에 local에 이를 load하고, loop후에 다시 store하는 형식을 취하는 것이 좋다.
► 많은 수의 작은 함수 사용을 피하는 것이 좋으며, 만약 작은 함수를 사용해야 한다면, -qipa 옵션 사용을 고려하는 것이 좋다.
► 스칼라에 대해 register-size의 integer(C/C++ : long, Fortran : INTEGER*4, INTEGER*8)를 사용한다.
► 대형 배열에 대해 1, 2-byte integer 사용을 고려하는 것이 좋다.
► 프로그램에 적당한 가장 작은 floating-point precision을 사용하며, 매우 높은 precision이 필요할 경우에만 long double, REAL*16, COMPLEX*32 등을 사용한다.
► loop 인덱스 변수는 가능한한 local을 사용하며 배열 인덱스의 표현은 가능한한 간단하도록 한다.
3.2 Fortran tips

► 새로운 코드를 작성할때에는 global storage에 대해 common block보다는 모듈 변수를 사용한다.

► 파라미터의 사용용도를 설명하는 INTENT를 사용한다.
► dynamic allocation을 요구하는 상황에서만 ALLOCATABLE 배열과 POINTER 변수를 사용하도록 한다.
3.3 C/C++ tips
► 가능하다면 cc/cc_r보다는 xlc/xlc_r을 사용한다.
► string 연산을 할 경우에는 항상 string.h을 include하고, math library를 사용할 때에는 항상 math.h를 include한다.
► class나 struct가 double을 포함할 경우 이를 선언의 첫부분에 넣어 주며 불가능한 경우에는 –qalign=natural 옵션을 사용한다.
► 가능한한 globals, 파라미터, 함수에 대해 const를 사용한다.
► header 파일에 inlining처럼 작은 함수의 핸드튜닝을 제한한다.

3.4 Inlining procedure reference
Inlining은 procedure의 참조를 procedure 코드의 복사본으로 대체하여 procedure 참조 및 return에 의한 overhead를 감소시킨다. 이러한 inlining에 의해 컴파일러는 보다 좋은 최적화를 가져 올 수 있다. Inlining에 대한 일반적인 방법은 프로그램 영역내에서 자주 실행되지 않는 큰 함수는 inlining을 하지 말고, 자주 실행되는 작은 함수에 대해서는 inlining하는 것이 유리하다. Inlining이 항상 성능 개선을 가져오는 것은 아니기 때문에 코드에 대해 이 옵션을 사용했을 때와 사용하지 않았을 때를 비교하여 그 효과를 테스트 해보아야 한다. 
보통 아주 큰 코드 크기로 인해 cache miss, page fault가 일어 나는 경우 혹은 모든 local 변수를 load할 register가 충분하지 않을 경우에는 Inlining을 한 프로그램이 오히려 더 느릴 수 있다. 

Inlining에 대한 컴파일 옵션은 –Q, -O 옵션 및 -qipa옵션이며, -Q 옵션이 적용되기 위해서는 기본적인 최적화옵션(-O)을 같이 적용해 주어야 한다.
Ⅲ. Data Parallelism
Grand Challenge 문제와 같이 현재 계산과학 분야의 많은 문제들은 컴퓨팅 시스템의 보다 빠른 속도를 필요로 하고 있다. 이러한 요구에 대해 컴퓨팅 시스템의 성능 향상은 단일 프로세서의 속도를 증가시키는 방향이 아니라 프로세서를 추가로 장착해서 시스템의 계산 용량을 증가시키는 쪽으로 나아가고 있다. 이러한 까닭으로 앞으로는 계산량이 많은 응용 프로그램들이 필연적으로 병렬성을 많이 사용하게 될 것이다. 

병렬성을 크게 ‘데이터 병렬성(data parallelism)’과 ‘프로세스 병렬성(process parallelism)’으로 나누어 볼 때, 응용 프로그램들은 이 두 가지 병렬성 중 하나 혹은 둘 모두를 가질 수 있다. 어떤 프로그램이 데이터 병렬성을 가진다는 것은 프로그램내에 여러 데이터에 유사한 계산을 동시에 수행할 수 있는 계산영역이 있다는 것을 말한다. 예를 들어 주어진 값으로 배열의 모든 원소를 나누어 주어야 하는 경우처럼 배열의 모든 원소에 동시에 같은 연산을 수행해야 하는 경우를 들 수 있다. 여기서 언급하고자 하는 데이터 병렬성은 특별히 배열원소에 대한 동시 연산을 의미한다. 

프로세스 병렬성에서 프로세스는 임의의 일련의 계산을 의미하며 예를 들어, 하나의 서브루틴이 하나의 프로세스가 될 수 있다. 프로세스 병렬성을 가지는 프로그램은 서로 다른 프로세스들이 병렬로 수행될 수 있는 계산영역을 가지게 된다. 프로세스 병렬성을 이용함으로써 한 프로시저 호출 내에서 두 개의 서로 다른 인수 값을 동시에 구하는 것이 가능해 진다. 

프로그램의 병렬화 과정에서 프로세스 병렬성이 중요한 역할을 하지만, 특히 과학계산 프로그램에서는 배열과 연관된 계산이 워낙 많이 나타나므로 상대적으로 데이터 병렬성이 중요하게 다루어지고, 또 자주 사용된다. Fortran90은 데이터 병렬성을 지원하는 풍부한 연산들을 제공하고 있다. 이 장에서는 Fortran90이 제공하는 다양한 병렬 배열 연산들의 기능과 그 편리성에 대해 알아본다. 

1. 배열 연산
Fortran90에서는 반드시 스칼라로 제한되어 사용되는 소수의 연산을 제외하고는 어떤 연산도 배열을 피연산수로 가질 수 있으며 그 결과도 배열이 될 수 있다. Frotran77에서는 오직 스칼라 표현만 허용하지만, Fortran90에서는 거의 모든 표현에 배열을 직접 사용할 수 있도록 함으로써 데이터 병렬을 지원하고 있다. 다음의 두 표현을 비교해 보자. 물론 똑 같은 내용을 각각 Fortran77과 Fortran90으로 작성한 것이다. 

	Fortran77
	Fortran90

	REAL a(100), b(100)

DO 10 i = 1, 100

a(i) = 2.0

10    b(i) = b(i)*a(i)


	REAL, DIMENSION(100) :: a, b

a=2.0

b=b*a




위에서와 같이 배열 연산을 위해 Fortran77의 스칼라 표현은 IF문의 제어 조건, DO루프 인덱스 등과 같은 제어 구문을 필요로 하지만, Fortran90의 배열 연산은 제어 구문 없이 서로 대응되는 원소간의 직접적인 연산이 가능하다. 다음은 Fortran90 배열 기반 연산의 사용 예로서 사용된 변수는 모두 배열이다. 

	C = A+B

PRINT* , P*Q-R, S

CALL T3(X, Q, Z-V)




사용된 변수가 배열로 선언되었다는 것만 다를 뿐 스칼라 표현과 똑 같은 모습을 하고 있지만 위와 같은 배열 표현은 병렬 계산을 내포하고 있다. 만약 A, B, C, P, Q와 R이 2차원 배열이고 Z와 V가 1차원 배열이라면 위의 예는 다음과 같이 배열 연산으로 분명하게 표현될 수 있다. 

	C(:,:) = A(:,:) + B(:,:)

PRINT* , P(:,:)*Q(:,:) - R(:,:), S

CALL T3(X, Q(:,:), Z(:) - V(:))




사용자 함수에서도 배열을 피연산수로 가지는 배열 표현을 사용할 수 있으며 함수의 결과도 배열이 될 수 있다. 이에 관련된 내용은 뒤에서 다루게 될 것이다. 

배열의 대응 원소끼리 연산을 수행하는 Fortran90의 데이터 병렬 배열 연산 표현은 Fortran77의 스칼라 표현식에 피연산수를 스칼라 대신 배열을 사용한 것으로 이는 기존의 스칼라 표현을 확장 시키고 일반화 시킨 것이라 할 수 있다. 

1) 정합성 요구

배열 연산에서의 정합성 요구는 연산에 참여하는 배열들의 모양이 서로 일치해야 함을 의미한다. 배열 연산에서 사용되는 피연산수 즉 배열은 서로 같은 차원을 가져야 하며 각 차원마다 원소의 개수가 같아야 한다는 것이다. 물론 연산의 결과역시 연산에 참여한 배열들과 같은 모양을 가지게 될 것이다. 

2ⅹ3 배열 A와 B를 아래와 같이 정의했을 때, 
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A+B와 AⅹB의 계산 결과는 다음과 같다. 
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이와 같은 연산의 정의로 인해 연산에 참여하는 각 배열의 모양이 같아야 한다는 정합성 요구를 이해할 수 있다. 그러나, 한가지 예외 사항이 있는데 피연산수 중 하나로 스칼라가 올 때이다. 배열 B에 대해 B+2는 유효한 연산이며 글 결과는 다음과 같다.
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다음과 같이 배열을 초기화할 목적으로 또는 배열을 스케일(scale) 하기위해 배열 연산에서 스칼라를 주로 사용한다.  

	A = 0           ! sets each element of A to zero

B = (B+1)/2   ! add 1 to each element of B then take half the result




Fortran90의 배열 연산에서 계산이 수행되는 배열은 반드시 우변의 계산이 모두 완료된 후 저장된다. 즉 우변에 있는 배열의 모든 원소가 병렬로 또는 주어진 순서대로 계산이 완료된 후 그 결과가 저장된다는 것이다. 다음 예는 이와 같은 규칙의 중요성을 보여준다. 
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배열 영역에 대해서는 다음 장에서 다루겠지만, 위의 예에서 배열 영역 
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를 이용한 P번째 행의 규격화는  제대로 수행되지 않게 된다는 사실에 주의하자. 이는 루프를 이용하는 순차 프로그램에서 흔하게 발생하는 오류이다. Fortran90의 배열 연산은 내부적으로 루프를 이용해 각 배열 원소에 대해 순차적으로 연산을 수행하는 것이 아니다. 배열 연산은 종합적으로 수행되는 병렬 계산으로 생각해야 한다. 

2) 배열 작성자

사용자는 배열 작성자(array constructor)를 이용해 1차원 배열을 명시적으로 구성할 수 있다. 만약 2차원 이상의 배열 작성을 원한다면 내부함수 RESHAPE을 이용하면 된다. 배열 작성자는 (/1, 2, 3, 4/)와 같이 (/…/)내에 콤마로 배열의 원소를 구분해 나열한 것이다. 일반적으로 배열 작성자의 각 원소는 어떤 스칼라 표현도 가능하다. 만약 작성자의 모든 원소가 상수라면 그 작성자는 배열 상수가 되는데 Fortran90에서 배열 작성자는 RESHAPE 함수와 같이 사용되어 배열 상수를 표현하는 수단이 된다. 

· 암시적 DO 구문 

스칼라 표현과 더불어 배열 작성자의 원소를 나타내는 방법으로 암시적 DO 구문과 배열 표현이 있다. 우선 암시적 DO 구문은 다음과 같은 형식을 가진다. 

(expression-list, index-variable=first-value, last-value[,increment])

표현식 (/(k, k=1,n)/)는 원소가 1,2,3,…,n으로 주어지는 1차원 벡터를 생성하며 n=4라면 (/1,2,3,4/)가 된다. 또 하나의 예로 1과 0이 반복되는 100만개의 원소로 구성되는 벡터는 다음과 같이 표현할 수 있다.

(/1,0,1,0,1,…/) = (/(1,0, j=1,500000)/)

다음은 암시적 DO 구문을 대응되는 스칼라 표현으로 나타낸 예이다. 

	! Implied DO-lists:

(/ ((i + j, i = 1, 3), j = 1, 2) /) 

! = (/ 2, 3, 4, 3, 4, 5 /)

! Arithmetic expressions:

(/ (1.0 / REAL(i), i = 1, 6) /)

!=(/1.0/1.0, 1.0/2.0, 1.0/3.0, 1.0/4.0, 1.0/5.0, 1.0/6.0/)
!= (/1.0, 0.5, 0.33, 0.25, 0.20, 0.167 /)



· 배열 표현

배열 표현은 임의 차원의 배열을 이용해 배열 작성자를 구성하는 것이다. 배열 A가 1000ⅹ1000의 2차원 배열일 때 (/A+1.3/)은 100만개의 원소를 가지는 배열 작성자가 된다. 각 원소는 배열 A의 각 원소에 1.3을 더한 값이 되며, 1열 1000개, 2열 1000개, … 와 같이 열-우선 순으로 나열돼 하나의 배열 작성자를 구성한다. 

(/A+1.3/) = (/ ( ( A(j,k)+1.3, j=1,1000 ), k=1,1000 ) /)

여기서 A+1.3의 원소를 열-우선 순으로 나열하지 않고 행-우선 순으로 나열된 배열 작성자를 원한다면 다음과 같이 암시적 DO구문을 이용한다. 

(/ ( ( A(j,k)+1.3, k=1,1000 ), j=1,1000 ) /)

· RESHAPE 함수
1차원으로 정의되는 배열 작성자를 이용해 원하는 모양의 배열을 구성하기 위해 Fortran90의 내부함수 RESHAPE를 사용한다. RESHAPE 함수는 다음과 같은 형태로 사용한다. 

	RESHAPE (array-constructor, shape-vector)



여기서 shape-vector는 원하는 배열 모양에 대한 각 차원의 크기를 지정하는 값을 (/…/)로 묶어 나타낸다. 

	REAL, DIMENSION (3,2) :: ra

ra = RESHAPE((/ ((i+j,i=1,3),j=1,2)/), SHAPE=(/3,2/))



다음은 1000ⅹ1000크기의 실수타입 단위 행렬을 배열 작성자와 RESHAPE 함수를 이용해 Ident_1000이라는 이름을 가지는 배열 상수로 정의한 것이다. 

	REAL, PARAMETER, DIMENSION(1000,1000) :: Ident_1000 =        &

RESHAPE( ( /(1.0,(0.0,k=1,1000),j=1,999),1.0/ ), (/1000,1000/))



3) 마스크된 배열 할당 – WHERE 문

마스크된 배열 연산은 배열의 각 원소에 병렬로 수행되는 연산이 일부 원소에만 적용되도록 logical 타입의 마스크를 사용하는 것이다. 마스크를 통하여 배열에 값을 할당하기 위해 WHERE 문을 사용한다.  

	WHERE (mask) array-assignment-statement




WHERE 구문의 마스크 원소가 .TRUE.일 때 이에 대응되는 배열 원소에 값이 할당되며, .FALSE.가 되면 값이 할당되지 않는다. 다음은 마스크를 이용해 배열의 일부 원소에 값을 할당하는 예이다. 

WHERE (C .NE. 0) A = B/C

여기서 배열 A, B, C는 같은 모양이어야 하며, 이때 논리식 C .NE. 0 가 나타내는 마스크 배열도 A, B, C와 똑같은 모양이 된다. 만약 배열 B와 C가 다음과 같이 주어졌다면, 
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위의 WHERE 문에서 마스크된 배열 A의 원소는 다음과 같이 할당된다. 
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여러 개의 할당에 하나의 마스크를 적용할 수 있으며 이때 WHERE 문은 다음과 같이 블록화 된다. 

	WHERE (mask) 

array-assignment-1

array-assignment-2

…
END WHERE




또한 블록화된 WHERE 문에 ELSE WHERE 옵션을 덧붙여 사용하면 마스크 원소가 .FALSE.일 때도 배열에 값을 할당하도록 할 수 있다.  

	WHERE (mask) 

array-assignment-1

array-assignment-2

…
ELSE WHERE

array-assignment-n+1

…
END WHERE




	WHERE (C .NE. 0) 
A = B/C
ELSE WHERE
A = B
END WHERE


앞서 주어진 배열 A, B, C에 대해 위와 같은 연산을 행하면 배열 A는 다음과 같이 할당된다. 
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4) Assumed-Shape Dummy Arguments
Fortran77에서 프로시저의 인수로 배열을 패싱시켜 사용할 때, 프로시저내에서 정의되는 dummy 배열은 그 모양이 명시적으로 선언 되어야 했다. 이를 위해 Fortran77에서는 배열의 각 차원의 크기를 프로시저내에서 선언해 사용하거나 호출 프로그램에서 프로시저의 인수로 필요한 값을 패싱 시켜야 했었지만, Fortran90에서는 assumed-shape dummy arguments를 이용해 dummy 배열에 대한 정보를 명시적으로 선언하지 않고 프로시저내에서 사용할 수 있게 되었다. Fortran 프로시저에서 dummy 배열은 explicit-shape(F77, F90), assumed-size(F77, F90), 그리고 assumed-shape(only F90)의 세 가지 형식으로 사용될 수 있다.  

· Explicit-Shape 

dummy 배열의 모양과 크기가 명시적으로 결정된 값을 가진다. 모양과 크기가 고정된 배열에만 사용할 수 있으므로 프로시저의 쓰임새가 한정적이다.  

	SUBROUTINE S1(A, B, C, k, m, n)

REAL:: A(100, 100)      !static

REAL:: B(m, n)          !adjustable

REAL:: C(-10:20, k:n)    !adjustable

…



· Assumed-Size 

dummy 배열 인덱스의 마지막 값을 명시적으로 정하지 않고 사용하는 방법이다. 마지막 인덱스를 제외한 나머지 인수는 explicit-shape와 마찬가지로 명시적으로 선언해 주어야 한다. assumed-size 방식은 거의 사용되지 않아 Fortran에서 사라져 가는 기능 중 하나이다. 

	SUBROUTINE S2(A, B, C, k, m)

REAL:: A(100, 100)       !static

REAL:: B(m, *)           !assumed-size

REAL:: C(-10:20, k:*)     !assumed-size

…



· Assumed-Shape

dummy 배열의 모양과 크기를 결정하는 인수를 명시적으로 선언하지 않고 호출될 때 마다 대응되는 실제 배열의 정보를 내부적으로 전달 받아 사용한다. 이때 dummy 배열과 대응되는 실제 배열은 차원과 형식이 서로 일치해야 한다. assumed-shape dummy arguments는 각 차원마다 콜론으로 선언된다.

	SUBROUTINE S3(A, B, C, k)

REAL:: A(100, 100)      !static

REAL:: B(:,:)            !assumed-shape

REAL:: C(-10:20, k:)     !assumed-shape

…



아래의 예에서 U는 2차원 assumed-shape 배열이고 V는 1차원 assumed-shape 배열이다. 서브루틴 CALC3을 호출할 때 실수 타입의 2차원 배열은 무엇이든 U로 패싱될 수 있다. 마찬가지로 실수 타입의 1차원 배열은 모두 V로 패싱될 수 있다. 

	SUBROUTINE CALC3(t, U, V)

REAL:: t, U(:,:), V(:)

…
END SUBROUTINE CALC3



만약 assumed-shape dummy arguments를 사용하는 프로시저가 호출 프로그램 밖에 위치한 외부 프로시저
라면 호출 프로그램은 이 외부 프로시저에 대해 명시적으로 정의한 인터페이스 블록
을 가져야 한다.  

	... ! calling program unit

INTERFACE

SUBROUTINE sub (ra, rb, rc)

REAL, DIMENSION (:, :) :: ra, rb

REAL, DIMENSION (0:, 2:) :: rc

END SUBROUTINE sub

END INTERFACE

REAL, DIMENSION (0:9,10) :: ra ! Shape (/ 10, 10 /)

CALL sub(ra, ra(0:4, 2:6), ra(3:7, 5:9))

...
END 

SUBROUTINE sub(ra, rb, rc) ! External

REAL, DIMENSION (:, :) :: ra ! Shape (/10, 10/)

REAL, DIMENSION (:, :) :: rb ! Shape (/ 5, 5 /) = REAL, DIMENSION (1:5, 1:5) :: rb

REAL, DIMENSION (0:, 2:) :: rc ! Shape (/ 5, 5 /) = REAL, DIMENSION (0:4, 2:6) :: rc

...

END SUBROUTINE sub


Ⅳ. Array Sections
앞선 3장에서 데이터 병렬성을 지원하는 Fortran90의 배열 연산에 대해 알아보았다. 4장에서 다루고자 하는 배열부분(array section)도 Fortran90의 배열 처리 특성을 설명하는 것이고 데이터 병렬 처리의 연장선상에 있다는 것을 밝혀둔다. 

1. 배열부분

앞서 나왔던 배열 연산 
[image: image20.wmf])
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은 2차원 배열 G에서 P번째 행에만 연산을 행하는 것이다. 이와 같이 배열 연산이 배열 전체에 대해서가 아니라 배열의 일부분에만 적용되는 경우가 자주 있다. 배열 부분은 하나 이상의 원소를 포함하고 있는 배열의 일부분을 의미하는데 Fortran90에서 이러한 배열 부분을 표현하는 방식은 세가지(simple subscript, subscript triplet, vector subscript)가 있다. 

· Simple Subscript

	array-name (subscript-1, subscript-2, …)



배열의 원소 하나를 나타내는 방식이다. 스칼라 subscript를 이용해, 나타내고자 하는 원소의 위치를 표현한다. subscript의 개수는 배열의 차원과 같다.  
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· Triplet Subscript

	array-name (start index : end index : stride)



Triplet subscript 방식은 배열 부분을 세 개의 정수 start index, end index, stride로 표현한다. stride가 1이면 stride는 생략 가능하다. start index 또는 end index도 생략될 수 있으며, 만약 생략 되었다면 대응되는 차원의 하한(lower bound)이 start index로 상한(upper bound)이 end index로 가정된다. 다음은 주어진 배열 Q에 대해 몇 가지 배열 부분들을 triplet subscript로 표현한 것이다.
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다음 예는 Fortran90에서의 배열정의가 Fortran77과 비교해 얼마나 편리한가 보여주고 있다.   

	Fortran77


	Fortran90 

	REAL A(10,10),B(10,10)

DO 1 J=1,8


DO 2 I=1,8


A(I,J) = B(I+1,J+1)

2   CONTINUE

1 CONTINUE
	REAL, DIMENSION(10,10) :: A,B

A(1:8,1:8) = B(2:9,2:9)


	Fortran90

	REAL, DIMENSION(1024) :: a 


a(1:1024) = 1.0        ! same as a = 1.0


a(:1024:2) = 2.0       ! a(1)=a(3)=...= 2.0


· Vector Subscript

Vector subscript는 배열의 subscript 값을 (/…/)로 묶어놓은 1차원 배열이다. vector subscript를 구성하는 원소는 전체 배열 subscript의 범위 내에서 순서에 무관하게 사용될 수 있다. 

	Fortran90

	REAL, DIMENSION :: ra(6), rb(3)

INTEGER, DIMENSION (3) :: iv

iv = (/ 1, 3, 3 /)            ! rank 1 integer expression (vector subscript)

ra = (/ 1.2, 3.4, 3.0, 11.2, 1.0, 3.7 /)

rb = ra(iv)                 ! iv is the vector subscript

! = (/ ra(1), ra(3), ra(5) /) 

! = (/ 1.2, 3.0, 1.0 /)




다음은 triplet subscript에서 예시한 배열 Q의 배열 부분을 vector subscript로 나타낸 것이다. 

	Triplet Subscript
	Vector Subscript

	Q(1:5, 2) = Q(:, 2)
	Q((/1,2,3,4,5/), 2)

	Q(1:2, 5:6) = Q(:2, 5:)
	Q((/1,2/), (/5,6/))

	Q(5, 4:6) = Q(5, 4:)
	Q(5, (/4,5,6/))

	Q(1:5:2, 2) = Q(::2, 2)
	Q((/1,3,5/), 2)


Vector subscript는 또한 다음과 같이 implied DO 루프 형식으로도 표현할 수 있다. 

	Q((/1,2,3,4,5/), 2) = Q((/(k, k=1,5)/),2)

	Q((/1,2/), (/5,6/)) = Q((/(k, k=1,2)/), (/(k, k=5,6)/))

	Q(5, (/4,5,6/)) = Q(5, (/(k, k=4,6)/))

	Q((/1,3,5/), 2) = Q((/(k, k=1,5,2)/), 2)


	Fortran90

	INTEGER, DIMENSION(1024) :: a 


a = (/ (i, i=1,1024) /)    ! a(1)=1, a(2)=2, …


a = (/ (i, i=1,4096,4) /)  ! a(1)=1, a(5)=5, …


subscript는 전체 배열의 크기 범위 내에서 중복 사용될 수 있다. 이러한 중복 사용이 가능하므로 vector subscript는 전체 배열의 크기보다 더 많은 원소를 가질 수 있다. 따라서 다음과 같이 차원의 크기가 주어진 전체 배열보다 더 큰 배열을 정의할 수 있다. 
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2. 동적배열

Fortran77에서 배열에 대한 메모리 할당은 컴파일 동안에 그 크기와 주소가 결정되는 정적할당 방식이다. 이에 반해 Fortran90이 지원하는 동적배열은 프로그램 실행 중에 메모리가 할당되며 배열의 크기를 프로그램에서 계산되는 값 또는 입력 값으로 결정할 수 있다. Fortran90에서는 automatic array, allocatable array, 그리고 pointer array 이렇게 세 가지 형태의 동적배열을 지원한다. 

1) Automatic Arrays

Automatic array는 크기가 dummy 인수에 의해 결정되는 지역 배열이다. 프로시저 내에서 자동 생성되고 프로시저의 종료와 함께 자동으로 소멸된다. 크기가 프로시저의 dummy 인수에 의해 결정되므로 프로시저가 호출될 때 마다 그 크기는 달라질 수 있다. 

다음 예에서 배열 work1과 work2는 automatic array이다.

	SUBROUTINE sub(n, a)

IMPLICIT NONE

INTEGER :: n

REAL, DIMENSION(n, n) :: a

REAL, DIMENSION (n, n) :: work1

REAL, DIMENSION (SIZE(a, 1)) :: work2

...

END SUBROUTINE sub



다음 예에서 사용되고 있는 함수 SIZE(A, n)은 배열 A의 n번째 차원의 크기를 리턴 해주는 Fortran90의 inquiry 함수 이다. 

	FUNCTION F18(A,N)

 INTEGER :: N                     ! A scalar

 REAL :: A(:,:)                     ! An assumed shape array

 COMPLEX :: Local_1(N,2*N+3)      ! Local_1 is an automatic array whose size is based on N.

 REAL :: Local_2(SIZE(A,1),SIZE(A,2)) ! Local_2 is an automatic array exactly the same size as A.

 REAL :: Local_3(4*SIZE(A,2))       ! Local_3 is a one-dimensional array 4 times the size of 

                                  ! the second dimension of A.

 ...                               !  

END FUNCTION F18



2) Allocatable Arrays

Fortran90에서는 ALLOCATE 문을 이용해 메모리를 동적으로 할당할 수 있다. Allocatable array는 다음과 같이 ALLOCATABLE attribute로 선언된다. 

	PROGRAM simulate


IMPLICIT NONE


INTEGER :: n


INTEGER, DIMENSION(:,:), ALLOCATABLE :: a     ! 2D 




배열의 이름과 차원은 위와 같이 미리 결정되어 있어야 하지만 그 크기는 다음과 같이 입력 값으로부터 받아오거나 프로그램 실행 중에 계산되는 값에 의해 결정된다.  

	PRINT *,'Enter n:'


READ *,n


IF(.NOT.ALLOCATED(a)) ALLOCATE( a(n,2*n) ) 

…
DEALLOCATE(a)




Allocatable array는 프로시저 내에서 지역적으로 사용될 수도 있고 프로그램 전체에서 global하게 사용될 수도 있다. allocatable array를 더 이상 사용할 필요가 없다면 DEALLOCATE문을 이용해 해제 시켜야 한다. 그렇지만, 프로시저 내에서 지역적으로 사용된 allocatable array는 SAVE로 명시해 두지 않은 경우 프로시저의 종료와 함께 자동으로 소멸된다. 

다음과 같이 내부함수 STAT을 ALLOCATE 또는 DEALLOCATE문에서 사용하면 할당 상태를 확인할 수 있다. 여기서 status 값이 0이면 할당 또는 할당된 배열의 해제가 성공적으로 이루어진 것이고 0이 아니면 실패한 것이다. 

	ALLOCATE(allocate_object_list [, STAT= status])

DEALLOCATE(allocate_obj_list [, STAT= status])



	INTEGER, DIMENSION(:), ALLOCATABLE :: ages   ! 1D

REAL, DIMENSION(:,:), ALLOCATABLE :: speed   ! 2D
…
READ*, isize

ALLOCATE(ages(isize), STAT=ierr)

IF (ierr /= 0) PRINT*, "ages : Allocation failed"

ALLOCATE(speed(0:isize-1,10),STAT=ierr)

IF (ierr /= 0) PRINT*, "speed : Allocation failed"

…



3) Pointer Arrays

pointer array는 ALLOCATE문을 이용해 명시적으로 할당되고 실행 중에 결정되는 크기를 가지며 DEALLOCATE문을 이용해 명시적으로 할당 해제 된다는 점에서 allocatable array와 유사하다. pointer array는 target으로 명시적으로 선언된 다른 배열과 배열 부분에 대한 aliasing을 위해 사용된다. 

	REAL, TARGET  :: B(100,100)         ! 배열 B는 target 속성을 가진다.
REAL, POINTER :: U(:,:),V(:),W(:,:)    ! 3개의 포인터 배열 선언
  ...

U => B(I:I+2,J:J+2)                 ! U는 B의 3x3 부분을 point
ALLOCATE ( W(M,N) )                ! 크기가 MxN인 W를 동적할당

V => B(:,J)                         ! V는 B의 J번째 열을 point 
V => W(I-1,1:N:2)                  ! V는 W의 I-1번째 열의 일부를 point하도록 바뀜 



· allocatable로 선언하는 대신 pointer로 선언

· 다른 배열 또는 배열 부분으로의 aliasing(point to)을 위해 사용

· allocatable array의 모든 기능을 포함하지만 상대적으로 복잡하여 효율면에서 좋지않음

지역적으로 계산되는 값에 의존하는 크기를 가지는 동적배열의 정의를 위해 일반적으로 allocatable array를 많이 사용한다. 그러나 알고리즘에서 동적 aliasing이 필요한 경우에 pointer array를 사용하게 된다.  관련하여 보다 자세한 내용은 5장에서 포인터와 같이 다룰 것이다.  

3. Array-Valued 함수 

Fortran90 함수들은 결과를 배열로 리턴할 수 있다. 다수의 내부함수들은 항상 배열로 결과를 리턴하며 또한 대다수의 내부함수들은 배열을 결과로 리턴할 수 있다. 또한 아래와 같이 사용자가 정의하는 함수도 배열을 결과로 가질 수 있다. 함수들이 배열을 연산에 사용할 수 있고 결과로 리턴할 수 있으므로 해서 데이터 병렬 계산이 가능해지며 이로 인해 사용자는 데이터 병렬성과 프로세스 병렬성을 자연스럽게 같이 사용할 수 있게 된다. 

	FUNCTION add_vec (a, b, n)

IMPLICIT NONE

INTEGER, INTENT(IN) :: n

REAL, DIMENSION (n), INTENT(IN) :: a, b

REAL, DIMENSION (n) :: add_vec

INTEGER :: i

DO i = 1, n

add_vec(i) = a(i) + b(i)

END DO

END FUNCTION add_vec



· Transformational 함수 

Fortran90에서의 array-valued 함수는 크게 “transformational 함수”와 “elemental 함수”로 나누어 볼 수 있다. transformational 함수는 배열을 입력으로 받아 그것을 다른 모양의 배열이나 스칼라로 ‘transform’하여 출력으로 내어 놓는다. 스칼라를 입력으로 받아 배열을 결과로 내어놓을 수도 있다. Fortran90에서 transformational 함수에 해당하는 내부함수는 다음 표에 정리해 둔 것과 같이 모두 42개가 있다.

	Transformational Intrinsic Function
	Comment 

	environmental inquiry function (9)
	2장. 5절의 표2 참조

	array function (21)
	표 2. 참조

	ASSOCIATED
	check association of pointer

	BIT_SIZE
	number of bits of integer

	DOT_PRODUCT
	mathematical dot product of two vectors

	KIND
	2장. 1절 참조

	LEN 
	length of a character string

	MATMUL
	mathematical matrix product

	PRESENT
	check presence of an optional argument

	REPEAT
	replicate a character string

	SELECTED_INT_KIND
	2장. 2절 참조

	SELECTED_REAL_KIND
	2장. 2절 참조

	TRIM
	remove trailing blanks from a string

	TRANSFER
	transfer bit pattern to a different type


표 1. transformational intrinsic functions

Fortran90에는 21개의 내부 배열 함수가 있다. 이들 배열 함수들은 배열을 작성하거나 주어진 배열에 관한 정보를 알아내기 위해 사용하며, 모두 transformational 함수이다. 

	Array Intrinsic Function
	Comment 

	ALL
	true if all of the element values are true

	ANY
	true if any of the element values are true

	ALLOCATED
	check if array is allocated

	COUNT
	number of elements having the value true

	CSHIFT
	circularly shift an array along a dimension

	EOSHIFT
	end-off shift an array along a dimension

	LBOUND
	lower bound of an array

	MAXLOC
	location of maximum element in an array

	MAXVAL
	maximum element value in an array

	MERGE
	merge two arrays, under a mask

	MINLOC
	location of minimum element in an array

	MINVAL
	minimum element value in an array

	PACK
	gather an array into a vector, under a mask

	PRODUCT
	product of all the elements of an array

	SHAPE
	shape of an array

	SIZE
	total size of an array

	SPREAD
	spread an array by adding a dimension

	SUM
	sum of all of the elements of an array

	TRANSPOSE
	matrix transpose of a 2-dimensional array

	UBOUND
	upper bound of an array

	UNPACK
	scatter a vector into an array, under a mask


표 2. array intrinsic functions

· SIZE(array [,dim])함수의 사용 예

	SUBROUTINE swap(a,b)

IMPLICIT NONE

REAL, DIMENSION(:) :: a,b

REAL, DIMENSION(SIZE(a)) :: work

work = a 

a = b

b = work

END



· 모든 원소를 포함하는 Global 연산의 사용 예

	REAL :: a(1024), b(4,1024)

scalar = SUM(a)

          ! sum of all elements

a = PRODUCT(b, DIM=1)
          ! product of elements in first dim

scalar = COUNT(a == 0)
          ! gives number of zero elements

scalar = MAXVAL(a, MASK=a.LT.0)    ! largest negative element



· Logical reduction, ANY와 ALL의 사용 예

	LOGICAL a(n)

REAL, DIMENSION(n) :: b, c

IF ( ALL(a) ) 
         ...
! global AND

IF ( ALL(b == c) )
 ...
! true if all elts equal

IF ( ANY(a) ) 

 ...
! global OR

IF ( ANY(b < 0.0) )
 ...
! true if any elt < 0.0 



· Elemental 함수

Elemental 내부함수는 대부분 스칼라 dummy 인수로 정의되는 것들이다. 이런 함수들은 배열이 실제 인수로 주어지면, 그 배열과 같은 모양의 배열을 결과로 내어 놓는다. 결과로 나온 배열의 원소들은 함수의 실제 인수로 들어간 배열의 원소 하나하나에 함수가 각각 적용된 결과이다. 따라서 elemental 함수는 실제 인수의 각 원소에 병렬계산의 개념으로 작용하게 된다. Fortran의 계산 함수들은 모두 elemental 함수 이다. 예를 들어 내부함수 COS(X)를 보면  X가 스칼라 이면 결과가 스칼라로 X가 배열이면 그 결과도 X와 모양이 같은 배열로 나온다. Fotran90에는 위에 정리된 42개 transformational 함수를 제외하고 모두 108개의 elemental 내부함수가 있다. 

· 사용자 정의 Array-valued 함수

배열을 결과로 가지는 함수를 사용자가 직접 만들어 사용할 수 있으며, 이런 함수는 모두 transformational 함수이다. 결과로 주어지는 배열의 모양은 인수로 주어지는 배열의 특성과 같은 인수에 의해 동적으로 결정되어 진다. automatic array를 유용하게 사용할 수 있지만, 명시적인 모양을 가지는 배열이나 allocatable array, pointer array 등 어떤 방식의 배열이든 함수의 결과로 사용할 수 있다. 

다음은 배열을 결과로 가지는 함수를 정의한 예이다. 함수 Partial_sums는 일차원 배열을 입력으로 받아들여 첫 원소부터 n번째 원소까지의 합을 n번째 원소로 가지는 새로운 일차원 배열을 결과로 내어 놓는다. 입력으로 들어가는 배열과 결과로 나오는 배열은 그 크기가 동일하다.

	FUNCTION Partial_sums(P)

 REAL :: P(:)                   ! Assumed-shape dummy array

 REAL :: Partial_sums(size(P))    ! The partial sums to be returned

 INTEGER :: k

 Partial_sums = (/(SUM(P(1:k),k=1,size(P))/)

                          ! This is functionally equivalent to

                          ! do k=1,size(P)

                          !  Partial_sums(k) = sum(P(1:k))

                          ! end do

                          ! but the do loop specifies a set of sequential 

                          ! computations rather than parallel computations

END FUNCTION Partial_sums
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� Fortran90의 프로시저는 외부(external), 내부(internal), 모듈(module) 세 종류  


� 인터페이스 블록에 대해서는 5장에서 다룰 것이다. 
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