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Che cos'è una libreria?

E' una collezione di funzioni, subroutines orientate alla 
soluzione di un determinato problema (algebra 
lineare, I/O, etc.)

Vantaggi:
- modularità
- standardizzazione
- portabilità
- efficienza
- è una blackbox

Svantaggi:
- è una blackbox
- non sapere cosa si sta usando
- eccesso di fiducia
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Mai fidarsi ciecamente di una libreria....
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In alcuni linguaggi, come il C, usare le librerie è 
un'operazione naturale e necessaria, fin dalle prime 
righe!

#include<stdio.h>
#include<math.h> gcc myprogram.c -lm 

include 'mpif.h' mpif77 myprogram.f
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SP6
PLX
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… ma ogni libreria è personalizzabile a piacere 
                  (… e secondo esigenze...)

./configure --help
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Dove andare a guardare quando serve aiuto...

Repository di circa 160 librerie

Http://www.netlib.org

http://www.netlib.org/
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Un case-study: BLAS (Basic Linear Algebra Subprogram)

- building blocks per operazioni tra vettori e matrici
- scritte in Fortran
- tre livelli:

• Level 1: Operazioni tra vettori (scalano come O(n))
• Level 2: Operazioni tra vettori e matrici (scalano 
come O(n2))
• Level 3: Operazioni fra matrici (scalano come O(n3))

PBLAS: Parallel Basic Linear Algebra Subprogram
BLACS: Basic Linear Algebra Communication Subprograms 
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Sulle BLAS si appoggiano librerie di algebra lineare di 
più alto livello, come le LAPACK, o di parallelizzazione 
come le BLACS (o loro combinazioni come ScaLAPACK)  
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Le BLAS sono realizzate puntando soprattutto a 
robustezza e correttezza.

- Su tutte le piattaforme HPC è disponibile una versione 
proprietaria che ne sfrutta al massimo l'efficienza (MKL, 
ESSL, ACML)

- ATLAS: librerie open-source ottimizzate per le 
prestazioni (multi-piattaforma)
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Le funzioni BLAS:
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La sintassi delle BLAS:

● Prodotto matrice per matrice 
DGEMM: prodotto in doppia precisione
SGEMM: prodotto in singola precisione

● Prodotto scalare vettore vettore
DDOT: prodotto scalare di numeri reali in doppia precisione
SDOT: prodotto scalare di numeri reali in singola precisione
ZDOT: prodotto di numeri complessi in doppia precisione
CDOT: prodotto di numeri complessi in singola precisione
….
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Lapack and Scalapack
Linear Algebra Package and Scalable Lapack (www.netlib.org)

• Matrix decomposition.

• Solution of Linear Systems.

• Eigenvalues and Eigenvectors

• Linear Least Square solutions 

for dense, banded, sparse, real and complex matrices. 
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INTEL MKL (Math Kernel Library)

• Basic Linear Algebra Subprograms (BLAS):

• Sparse BLAS (basic vector operations on sparse vectors)

• Fast Fourier transform routines (with Fortran and C interfaces)

• LAPACK routines for solving systems of linear equations

• Auxiliary LAPACK routines

• Vector Mathematical Library (VML) functions for computing core

mathematical functions on vector arguments (with Fortran and C

interfaces)

• Vector Statistical Library (VSL) functions for generating vectors of

pseudorandom numbers with different types of statistical distributions
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ACML (AMD Core Math Library)

•is a set of numerical routines tuned specifically for AMD64 platform processors 

(including Opteron(TM) and Athlon(TM) 64 ).  

•The routines are available via both FORTRAN 77 and C interfaces

•BLAS - Basic Linear Algebra Subprograms (including Sparse Level 1 BLAS);

•LAPACK - A comprehensive package of higher level linear algebra routines;

•FFT - a set of Fast Fourier Transform routines for real and complex data.
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ESSL and PESSL

• Level 1,2 and 3 BLAS (www.netlib.org)

• Level 2 and 3 PBLAS 

• Eigensystem Analysis 

• Fourier Transforms (scalar & parallel)

• Random Number Generation

• Sorting, Searching, Interpolation, Quadrature

Engineering  and Scientific Subroutine Library
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ATLAS
Automatically Tuned Linear Algebra Software

http://sourceforge.net/
http://math-atlas.sourceforge.net/devel/

 - E' una libreria mirata a ottenere alte prestazioni in base 
al processore su cui viene compilata;
 - E' open source
 - Contiene una propria versione delle BLAS e funzioni di 
algebra linear (LU decomposition, Cholesky dec.)
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Linking

compiler … –L/library_directory -llibrary

Spesso il codice e’ scritto in un linguaggio e le 
librerie sono scritte in un altro, cosa fare?

name mangling, ovvero gli underscores

passaggio argomenti per indirizzo (Fortran)

passaggio argomenti per valore (C)
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Librerie statiche vs librerie dinamiche

- statiche: il codice linkato diventa parte 
dell'applicazione al momento della compilazione (.a)

- dinamiche: il codice della libreria viene caricato run-
time (.so)
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Name Mangling
alcuni compilatori appendono uno o piu’ underscore al nome
della subroutine (tipicamente i compilatori Fortran), si possono
usare i comandi: 
nm libreria
strings libreria

Sorgente Fortran
…
CALL mysub(…)
…

Sorgente C
…
void mysub_(…)
…

Nei compilatori vi sono flags per aggiungere o togliere underscore
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Richiamare una routine Fortran da C

passare tutti gli argomenti per indirizzo, aggiungere un 
underscore al nome le stringhe sono un problema!

…
void fortsub_( int * n, double * a);
int n;
double a[20]; /* a e’ un puntatore */
…
fortsub_ ( &n, a )

Qualche esempio...

http://www.cae.tntech.edu/help/programming/mixed_l
anguages
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In Fortran il passaggio di argomenti è sempre per riferimento...

main.f90

integer :: n
real*8 :: a(10)
Call fwrap( n, a)

wrapper.c

void fwrap_( int * n, double * a){
  void csub( int n, double * a);
  csub( *n, a );
}

lib.c

void csub( int n, double * a){
…
}
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Un esempio di ottimizzazione delle operazioni matematiche 
con le librerie MASS (Mathematical Acceleration 
SubSystem)

• MASS: Scalare, versione accellerata di SQRT, SIN, COS, 
EXP, LOG
non bisogna cambiare il codice

• VMASS: Vettoriale, subroutine vettoriali di SQRT, SIN, COS, 
EXP, LOG, divisioni ed inversioni che agiscono su array di 
valori
bisogna cambiare leggermente il codice
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Libreria MASS
La versione scalare contine:

sqrt, rsqrt, exp, log, sin, cos, tan, atan, atan2, 
sinh, cosh, tanh, dnint, x**y

per utilizzarle basta specificare sulla linea di linking:
-L /cineca/lib/mass –lmass (sia da C che da Fortran)

La versione scalare contiene:
per visualizzare le operazionei compiute dalle mass vettoriali
utilizzare il comando more /cineca/lib/mass/libmassv.f 

per utilizzarle bisogna cambiare il codice, in C bisogna
anche includere il file “/cineca/lib/mass/massv.h”
per fare il link con queste librerie bisogna specificare
-L /cineca/lib/mass –lmassv (sia da C che da Fortran)
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Temporizzazione Codici

Attenzione all'underscore!

#include<stdio.h>
#include<time.h>
#include<ctype.h>
#include<sys/types.h>
#include<sys/time.h>

double cclock_()
{

    /* Restituisce il valore del CLOCK di sistema in secondi */

    struct timeval tmp;
    double sec;
    gettimeofday( &tmp, (struct timezone *)0 );
    sec = tmp.tv_sec + ((double)tmp.tv_usec)/1000000.0;
    return sec;

}
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Esempi

 program mass_test1

      integer, parameter :: dim = 1000000
      real*8 :: sigma = 2.0d0
      real*8 :: xm    = 0.0d0
      real*8 :: pi    = 3.1425d0
      real*8 :: di    = 10.0d0 / DBLE( dim )
      real*8 :: x, z, t1, t2
      real*8, allocatable :: y(:)
      integer :: i

      ALLOCATE(  y( dim ) )

      ! Calculate Gauss function

      CALL cpu_time( t1 )

      do i = 1, dim
         x =  - 5.0d0 + 10.0d0 * (i-1) / dble(i)
         z = - ( x - xm ) ** 2 / ( 4.0 * pi * sigma )
         y(i) = exp( z )
      end do

      CALL cpu_time( t2 )

      write(*,*) ' vector sum = ', sum(y)
      write(*,*) ' tempo (secondi) = ', t2-t1

      DEALLOCATE( y )
    end program

 program mass_test3
      integer, parameter :: dim = 1000000
      real*8 :: sigma = 2.0d0
      real*8 :: xm    = 0.0d0
      real*8 :: pi    = 3.1425d0
      real*8 :: di    = 10.0d0 / DBLE( dim )
      real*8, allocatable :: x(:), y(:), z(:)
      real*8 :: t1, t2
      integer :: i
      ALLOCATE(  y( dim ), x( dim ), z( dim ) )
      ! Calculate Gauss function
      call cpu_time( t1 )
      do i = 1, dim
         y(i) =  10.0d0 * (i-1) 
      end do
      do i = 1, dim
         z(i) =  dble(i)
      end do
      call vdiv( x, y, z, dim )
      do i = 1, dim
         z(i) = - ( ( x(i) - 5.0d0 ) - xm ) ** 2 / ( 4.0 * pi * sigma )
      end do
      call vexp( y, z, dim )
      call cpu_time( t2 )

      write(*,*) ' vector sum = ', sum(y)
      write(*,*) ' tempo (secondi) = ', t2-t1

      DEALLOCATE( y, x, z )
    end program
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È sempre vero che le librerie vettoriali sono 
più veloci di quelle scalari?
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BLAS un esempio

Moltiplicazione di matrici Reali Generiche

DGEMM (transa, transb, l, n, m, alpha, a, lda, b, ldb, beta, c, ldc)

c = alpha op( a ) * op( b ) + beta c

Clm = αΣn Aln Bnm + β Clm Clm = αΣn AT
ln Bnm + β Clm

Clm = αΣn Aln BT
nm + β Clm Clm = αΣn AT

ln BT
nm + β Clm

real*8 a(lda,*), b(ldb,*), c(ldc,*)
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Programmi test

      PROGRAM test_dgemm

      IMPLICIT NONE

      INTEGER, PARAMETER :: dim = 1000
      REAL*8, ALLOCATABLE :: x(:,:), y(:,:), z(:,:)
      INTEGER :: i,j,k
      REAL*8 :: t1, t2
      REAL*8 :: cclock
      EXTERNAL :: cclock
      ALLOCATE( x( dim, dim ), y( dim, dim ) )
      ALLOCATE( z( dim, dim ) )
      y = 1.0d0
      z = 1.0d0 / DBLE( dim )
      x = 0.0d0
      t1 = cclock( )
      do j = 1, dim
        do i = 1, dim
          do k = 1, dim
            x(i,j) = x(i,j) + y(i,k) * z(k,j)
          end do
        end do
      end do
      t2 = cclock()
      write(*,*) ' Matrix sum = ', sum(x)
      write(*,*) ' tempo (secondi) ', t2-t1
      DEALLOCATE( x, y, z )

      END PROGRAM

      PROGRAM test_dgemm

      IMPLICIT NONE

      INTEGER, PARAMETER :: dim = 1000
      REAL*8, ALLOCATABLE :: x(:,:), y(:,:), z(:,:)
      INTEGER :: i,j,k
      REAL*8 :: t1, t2
      REAL*8 :: cclock
      EXTERNAL :: cclock
      ALLOCATE( x( dim, dim ), y( dim, dim ), z( dim, dim ) )

      y = 1.0d0
      z = 1.0d0 / DBLE( dim )
      x = 0.0d0
      t1 = cclock()

      ! x = matmul( y, z )
      call dgemm('N', 'N', dim, dim, dim, 1.0d0, y,
     c           dim, z, dim,0.0d0, x, dim)

      t2 = cclock()
      write(*,*) ' Matrix sum = ', sum(x)
      write(*,*) ' tempo (secondi) ', t2-t1
      DEALLOCATE( x, y, z )

      END PROGRAM
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Procedimento a mano...

Linkando le BLAS....

Linkando (su SP6) le ESSL....
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Performance tuning, an example : 
intrinsic libraries

different compilers use different intrinsic libraries,
these libraries could have a severe
impact on the execution time

Test Cases: 

do i = 1, m
  b(i) = exp( a(i) )
end do

do i = 1, m
  c(i) = sin(  a(i) )
end do
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Performance tuning: intrinsic libraries
intrinsic test: exp
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http://www.fftw.org

Libreria di Fast Fourier Trasform public domain piu’ completa e piu’ diffusa

FFT complex to complex

FFT complex to real

Parallel FFT

Multi-thread FFT
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Testi e siti di riferimento:

 - www.netlib.org
 - http://www-03.ibm.com/systems/software/essl/
 - http://software.intel.com/en-us/articles/intel-math-kernel-library-
documentation/ 
 - http://www.fftw.org
 - www.hdf5.org
 - Autori vari, Numerical Recipes in Fortran90 / C / C++

http://www.netlib.org/
http://www-03.ibm.com/systems/software/essl/
http://software.intel.com/en-us/articles/
http://www.fftw.org/
http://www.hdf5.org/
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