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Resumen.Python es un lenguaje de programagiinterpretrado, interactivo y orientado a
objetos. Combina el soporte deéddulos, clases, excepciones y tipos de datos de muy alto n
con una sintaxis muy clara. Su libiereséindar provee acceso al sistema operativo, lilaesr
gréaficas e Internet. Su implementacies portable (UNIX, Mac, Windows) y totalmente libr
para uso, modificaéin y redistribucdn.

En este trabajo se describen nuestras experiencias en CIMEC utilizando Python en [
plementadn de aplicaciones paralelas sobre clusters de PC’s. Se comentan algunas d
herramientas disponibles para ehlculo cientfico. Tambén se presentan interfaces desarrol
ladas a algunas libréas paralelas populares, tales como MPI, PETSc y ParMETIS, juntc
algunos ejemplosésicos de su utilizabi.
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1. INTRODUCCION

Las aplicaciones paratfculo cientfico orientadas a la simulam de problemas muligica
deben presentar a los usuarios dadligo una interfaz capaz de proveer urckeo general de
funcionalidades @isicas, pero con la flexibilidad suficiente para incorporar las necesidades
ticulares de cada modelo.

Con el transcurso del tiempo, el uso de aplicaciones de este tipo evoluciona en la gane
de archivos de configuram y entrada de datosaas o menos complicados, con sentencias q
se adicionan a medida que surgen nuevos modelos a simular con huéungtpas a ingresar.
En definitiva, la aplicad@n debe interpretar una especie ‘deript ad-hoc”, 1o que en general
origina dificultades para los usuarios (quagiitcamente deben aprender un nuevo lengua
como para los encargados del mantenimiento déigo (que deben mantener la consistencia
la documentagin).

Una solucdbn alternativa es la utilizagnh de al@in lenguaje de extertsi bien establecido,
portable y con abundante soporte, orientado la programdancional y orientada a objetos.
De esta manera se provee a los usuarios una interfaz totalmente progranadablde/éxtender.

1.1. Caractefisticas de Python

= Pythort es un lenguaje de programani moderno, orientado a objetos, interpretado
interactivo. Su sintaxis es muy clara y dpido aprendizaje . Su repertorio incluye pro
gramacodn funcional, clases y manejo de errores mediante excepciones.

= Posee un iimero reducido de tipos de datos de muy alto nivel, tales como listas y «
cionarios, y un conjunto completo de operaciones stwimgs incluyendo expresiones
regulares. Soporta la program@eiconthreads.

= Python est implementado en ISO C, lo que lo hace sumamente portabéedEgbnible
para varias variantes de UNIX, Mac y Windows. Bbayo fuente es totalmente abierto
puede distribuirse y/o modificarse libremente incluso en aplicaciones comerciales.

= Existen interfaces a servicios del sistema y varias libsgpopulares, incluyendo las uti-
lizadas en desarrollo de interfacesafigas de usuario y aplicaciones de visuali@aci
(X11, Motif, Tk, Mac, MFC, GTK, VTK, Qt).

= Puede utilizarse como lenguaje de exténsén aplicaciones que requieran una interfa
programable.

= Es facilmente extensible mediante nuevosdulos escritos en C/C++ que se incorpora
inmediatamente al lenguaje mediante impodaainramica. Este mecanismo permite l¢
utilizacion de cualquier libréa escrita en Fortran, C o*Gdentro de Python.

1.2. Algunos usuarios de Python en la comunidad cieffiica

= En elSpace Telescope Science Instisgalesarrolla el Gdulonumarray para Python,
el cual se utilizan para el procesamiento dagrenes del telescopio espacial Hubble.
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1.3.

AlphaGenededicada al descubrimiento de genes y pnate, utiliza Python comaltleo
de su sistema bioinforatico. Este sistema integra diferentes formados de datos de er
da, bases de datos,&isis gerticos de larga escala, supercomputadoras especialize
e interfaces basadas en HTML.

SPaSM es un édigo paralelo de dimica molecular desarrollado por la digisi de
fisica térica delLANL Es utilizable en cualquier plataforma que soporte MPI. Esta fc
mado por un acleo de funcionalidades escritas en C, que son llamadas desde Pythor
conducir las simulaciones en forma flexible y proveer facilidades en el postprocesam
de los enormes vamenes de datos generados.

Algunas herramientas disponibles

Numeric y Numarray: 2 son nodulos de extendn (el primero discontinuado; el segun:
do una reimplementa@n del anterior) que proveen manipulatide arreglos nuéricos

y capacidades computacionales similares a las encontradas en IDL, Matlab/Octave
tran 90. Utilizando estos adulos se pueden escribir aplicaciones eficientes para el prc
samiento de datos directamente en Python, sin necesidad de ufildigoen C, G+ o
Fortran.

Pyfort: 4 permite conectar rutinas escritas en Fortran con Python ydutaNumeric .
Es capaz de traducir rutinas de Fortran a uddoio de extensin en C que puede ser
llamado desde Python.

SciPy? es una libreia open sourcale herramientas cidficas para Python que suple-
menta aNumeric juntando otros radulos de ciencia e ingeniaren uninico paguete.
Incluye mbdulos para dficos, optimizadn, integraddn, procesamiento de fsgles e
imagenes, algoritmos géticos,ODE solversy otros.

SWIG:® es una herramienta de desarrollo que permite coneatisg@escrito en C y €+
con una variedad de lenguajes de progragradie alto nivel. Es utilizado fundamental-
mente con lenguajes deriptingtales como Perl, Tcl/Tk, y Python.

2. PARALELIZACI ON BASICA DEL INT ERPRETE DE PYTHON

La generadn de una veréin paralelizadasica del irérprete de Python es una tarea sel
cilla (ver figura 1). Es suficiente con proveer la inicializacde MPI (conMPI_Init() ), la
llamada al ingrprete (con la funéin Py_Main() de la librefa de Python), y la finalizadh de
MPI (conMPI_Finalize() ).

Esta estrategia solamente permite la ejgmuen paralelo dscripts no permite la utilizaén
del interprete en modo interactivo.

Para utilizar el inkrprete en forma interactiva y en paralelo, debe modificarse el mecani:
por el cual se obtiene la entrada del usuario. Se debe leer la entrada en el proceso maes!
luego ser distribuidabfoadcas} a los demas procesos.

3155



L. Dalcin, M. Storti, R. Paz

#include <Python.h>
#include <mpi.h>

int main(int argc, char **argv) {
int status;
/* initialize MPI */
MPI_Init(&argc, &argv);
/* call Python main */
status = Py_Main(argc, argv);
/* finalize MPI */
MPI_Finalize();
return status;

}

Figura 1: Paralelizadin basica del irérprete de Python

3. MODULO MPI
3.1. Algunos comentarios sobre MPI

MPI’~® es un sistema estandarizado y portable de paso de mensajgaddipara funcionar
en una amplia variedad de computadoras paralelas.&idest define la sintaxis y sémtica de
un conjunto de funciones de libiarque permiten a los usuarios escribir programas portab
en los principales lenguajes utilizados por la comunidad ifieatFortran, C, &+).

Desde su aparion, la especificabn MPI se ha transformado en el @stlar dominante en
librerias de paso de mensajes para computadoras paralelas. En la actualidad se dispon
versas implementaciones, algunas provistas por los fabricantes de computadoras de alta
mance, hasta otras de reconocidos proyempes sourcetales como MPICH y LAM/MPI, 1t
muy utilizadas en loslustersde PC'’s tipoBeowulf.!?

3.2. Disdio

Este nbdulo provee una aproximawi orientada a objetos para paso de mensajed Hasa-
do en la sintaxis de la especificani MPI-2 para @+. Por lo tanto, cualquier usuario que
conozca la sintaxis emtdar de MPI para €+ puede utilizar este gdulo sin necesidad de
conocimientos adicionales.

El diséio es simple y efectivo. El édulo MPI consiste deadigo escrito en Python que
define constantes, funciones y una jerdaqie clases. Estédigo llama a un radulo de soporte
escrito en C, el cual provee acceso a las constantes y funciones de la espacifitfakil.

Los objetos a comunicar se serializan utilizando édolo eshndarcPickle  de Python.
Luego, la representam serializada del objeto (en realidad, una cadena de caracteres) es 1
mitida apropiadamente (utilizando el tipdPI_CHAR). Finalmente, el objeto original se recu-
pera a partir del mensaje recibido.

Si bien la serializaéin de objetos cooPickle impone algunos costos adicionales en tien
po y memoria, la estrategia es completamente general, y permite la comonitzcdiversos
tipos de objetos de Python en forma totalmente trasparente para el usuario.
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3.3. Ejemplo de uso

A modo de ejemplo, en la figura 2 se muestra el userprete paralelizado de Python et
una sedin interactiva con 3 procesos en la que se @ttiversas operaciones colectivas cc
diversos tipos de objetos.

$ lamboot nodes.dat
$ mpirun -np 3 ppython
>>> import mpi

$ mpirun -machinefile nodes.dat -np 3 ppython
>>> import mpi

(a) Startup(LAM/MPI) (b) Startup(MPICH)
»> ifser::git;lr;ni ?zogl True, \ >>> root = mpi.size/2

>>>
>>> sendbuf = None
>>> jf mpi.rank = root:
sendbuf = [ (i,i**2,i**3) \
for i in [2,3,4] ]
>>> print '[%d] %s’ % (mpi.rank, sendbuf)

'op2: 2.52, \
'op3” 'yes’ }
.. else:

sendbuf = None

>>> print '[%d] % mpi.rank, sendbuf

S, At mer 1o [0] None
(oF Sopis True. “opd' yes, ‘opz: 252} 1] (2 4 8). (. 9, 27), (4 16, 64)]
[1] None [2] None
So> >>>

>>> recvbuf = mpi.WORLD[root].Scatter(sendbuf)
>>> print '[%d] %s’ % (mpi.rank, recvbuf)

[0] (2. 4, 8)

[1] @3, 9, 27)

[2] (4, 16, 64)

>>> recvbuf = mpi.WORLD[0].Bcast(sendbuf)
>>> print '[%d] % mpi.rank, recvbuf

[0] {opl: True, 'op3’: 'yes’, 'op2: 2.52}

[2] {opl" True, 'op3" 'yes’, 'op2" 2.52}

[1] {opl True, 'op3’: 'yes’, 'op2’: 2.52}

(c) MPILBCAST (d) MPI_SCATTER

>>> sendbuf = ]

>>> sendbuf = [mpi.rank**2 , mpi.rank%2!=0] >>> for i in xrange(mpi.size):

>>> print '[%d] %s’ % (mpi.rank, sendbuf) sendbuf += [(mpi.size+mpi.rank)*100]
[O] [0, False]

[1] [1, True] >>> print "[%d] %s" % (mpi.rank, sendbuf)
[2] [4, False] [O] [300, 300, 300]

>>> [1] [400, 400, 400]

>>> root = mpi.size/2 [2] [500, 500, 500]

>>> recvbuf = mpi.WORLDJroot].Gather(sendbuf) >>>

>>> print '[%d] %s’ % (mpi.rank, recvbuf) >>> recvbuf = mpi.WORLD.Alltoall(sendbuf)
[0] None >>> print "[%d] %s" % (mpi.rank, recvbuf)
[1] [[O, False], [1, True], [4, False]] [0] [300, 400, 500]

[2] None [1] [300, 400, 500]

[2] [300, 400, 500]

(f) MPI_ALLTOALL

(e) MPLGATHER

Figura 2: MPI en Python
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4. MODULO PETSC
4.1. Algunos comentarios sobre PETSc

PETSE? es desarrollado en la divisi de materatica y ciencias de la computéci enANL,
y utilizado por decenas de paquetes y aplicaciones en vaiaaeas.

Esta librefa provee un conjunto de estructuras de datos y rutinas para latGsokesial-
able (paralela) de aplicaciones cidichs modeladas por ecuaciones diferenciales en deriva
parciales. Emplea el éstdar MPI para todas sus comunicaciones de paso de mensajes.

4.2. Disdio

PETSc es implementado en C c@tnicas de orienta@mn a objetos, y provee mecanismo:
para el chequeo consistente de errores en tiempo de &aaueidiante el valor de retorno de
las funciones libréa.

Afin de facilitar el acceso a las diversas estructuras de datos y algoritmos, se implpneent
viamente una jerarda de clases en+3. Dichas clases sonrappersde los objetos nativos de
PETSc {ec, Mat, KSP, etc.). Adicionalmente, los errores son mapeados a excepciones.

La interfaz para Python se gebeposteriormente utilizando SWIG. Algunas de las cara
teristicas avanzadas de esta herramienta permiten la conectar PETSc y Numarray con r
facilidad. De esta manera se puede, por ejemplo, llarfvat&etValues()  con datos de un
array de Numarray.

4.3. Ejemplo de uso

A modo de ejemplo, en la figura 3 se muestra una parde ©digo de Python que imple-
menta el netodo de gradientes conjugados para la sélude sistemas de ecuaciones lineale
En la figura 4 se muestra la solanide la ecuaéin de Laplace en el cuadrado unitario uilizand
diferencias finitas.

5. MODULO PARMETIS
5.1. Algunos comentarios sobre METIS/ParMETIS

METIS* S es una familia de programas para el particionamiento de grafos no estructur
e hipergrafos, y para ebmputo de reordenamientos de matrices ralas.

Los algoritmos en los que se basan las litmemMETIS constituyen el estado del arte e
métodos multinivel, y producen resultados de alta calidad escalables a problemas muy gr:
Dentro de esta familia de herramientas, ParMETIS provee rutinas para el particionamient:
alelo de grafos y mallas de elementos finitos.

5.2. Diséio

La librefia de ParMETIS consta de ufimero reducido de funciones que proveen acces
sus algoritmos. Lamentablemente, la interfaz no provee facilidades para el chequeo de e
Por este motivo, su utiliza@h en un lenguaje interactivo como Python obliga a implemen
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1<=0
r<b— Ax
d<=r
So <= rir
Onew < 0o
While i < 4,0, @NA3,e > o€’ do
q <= Ad
o Onew
dTq
r<=x+ad
r<r—aq
dold <= Onew
Onew <= T1T
Onew
P
d<=r—+pd
1<=1+4+1

def cg_solve(A,b,x,imax=50,eps=1e-6):

A, b, x
imax, eps

. matrix, rhs, solution
: max iters, tolerance

b.Duplicate()
b.Duplicate()
b.Duplicate()

Q__1
non

i=0
A.Mult(x,r); r. AYPX(-1,b)
d.Copy(r)
delta 0 = r.Norm()
delta_new = delta 0
while i<imax and \
delta_new>delta 0*eps**2:
A.Mult(d,q)
alfa = delta_new/d.Dot(q)
x.AXPY (alpha,d)
r.AXPY (alpha,q)
delta_old = delta_new
delta_new = r.Norm()
beta = delta_new/delta_old
d.AYPX(beta,r)
i= i+l

Figura 3: Gradientes Conjugados en Python con PETSc
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import petsc
petsc.Initialize()

# problem size

# number of points
h = 1.0/(m-1) # grid spacing
ndof = m**2 # number of DOF's

# matrix & assembly

A = petsc.MatMPIAIJ(petsc.DECIDE,petsc.DECIDE,
ndof,ndof,5,1)
Istart, lend = A.GetOwnershipRange();
INS_VAL = petsc.Matrix.INSERT # insert values
for | in xrange(lstart,lend) :
v = -1.0; i=l/n; j =1 - i*n;
if >0 : J=I-n; A.SetValue(l,J,v,)
if i<m-1: J=I+n; A.SetValue(l,J,v,INS_VALV)
if >0 : J=I-1; A.SetValue(l,J,v,INS_VALV)
if j<m-1: J=I+1; A.SetValue(l,J,v,INS_VALV)
v = 4.0; A.SetValue(l,l,v,INSERT)
A.Assemble()
A.Scale(1.0/h**2)

# rigth hand side

o —
b = petsc.VecMPI(petsc.DECIDE,ndof)
b.Set(1.0)

# solution vector
x = b.Duplicate(); x.Set(0)

# Krylov solver & precontitioner
#
ksp = petsc.KSP(petsc.GetCommWorld());
ksp.SetType(petsc.KSP.CG) # conjugate gradients
pc = petsc.PC (ksp.GetPC());
pc.SetType(petsc.PC.BJACOBI) # block jacobi

P=A # with same matrix
# solve
T —

ksp.SetOperators(A,P); ksp.SetRhs(b);
ksp.SetSolution(x)

ksp.Solve()

# save solution

vw = petsc.ViewerASCII(’solution.m’);

vw.SetFormat(petsc.ViewerASCII.MATLAB)
x.SetName('u’); x.View(vw)

Figura 4: Diferencias Finitas en Python con PETSc
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algunos mecanismosinimos que informen sobre inconsistencia en los datos de entrada.
cumplir con este requisito, se implementaron llamadas auxiliares en C que chequean los
de entrada provistos por el usuario y retornadigos de error.

Nuevamente, la interfaz para Python se géngitizando SWIG, conectando ParMETIS cor
Numarray. Adicionalmente, se impleménina jerarqgia de clases en Python (soportando d
versas abstracciones co@oaph , Mesh, Weight , Partition , etc.) que proveen un accesc
simplificado a los algoritmos mediante una aproxiraa®@rientada a objetos.

5.3. Ejemplo de uso

A modo de ejemplo, en la figura 5 se muestra una parde ©digo de Python con la que
particiona un malla estructurada de cuadyulos.

6. DISPONIBILIDAD

Las herramientas presentadas en este trabajo, junto con los requisitos previos e instruc
para la instala¢in esan disponibles ehttp://www.cimec.org.ar/python/

7. CONCLUSIONES

En este trabajo se presérdl lenguaje Python, se comentaron sus caratiess fundamen-
tales y algunas de las herramientas disponibles para el desarrollo de aplicaciofiésasient

Python resulta un lenguaje muy eficaz para el desar@fimlo de prototipos y scripts. Como
es totalmente orientado a objetos y refuerza el concepto de modularidad, esntauptoi para
el desarrollo de aplicaciones de tdimaconsiderable.

Si bien es cierto que los lenguajessigiptingno son eficientes, la posibilidad de extémsi
con lenguajes compilados, tales como €K Fortran, permiten salvar este problema en I
partes sensibles debdigo. Inclusive, todas las rutinas y libt@s desarrolladas previamente
son facilmente acomodables en el nuevo entorno ganando en facilidad de uso y sin sac
eficiencia.

Los mbdulos para MPI, PETSc y ParMETIS desarrollados son buenos ejemplos del €
lente soporte de Python para la exténsdel lenguaje, incluso en ambientes paralelos. Es
herramientas son la base necesaria para el desarrollo de aplicaciones pagdelampiejas.
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import mpi
import numarray as na
import parmetis

# root processor and communicator

#

root = 0

comm = parmetis.COMM_WORLD
# grid size

Hommm -

no, n1 =5, 4 # nodes

e0, el n0-1, n1-1 # elements

if mpi.rank == root:
nodes = na.arange(n0*nl, shape=(n0,nl))
icone = na.zeros(shape=(e0,el,4))

icone[:,:,0] = nodes[ 0:n0-1 , 0:nl1-1 ]
icone[:,;,1] = nodes[ 1:n0 , 0:n1-1 ]
icone[:,;,2] = nodes[ 1:n0 , 1inl ]
icone[:,;,3] = nodes[ 0:n0-1 , 1:n1 ]

icone.shape = (e0O*el,4)
del nodes

# distribute quads
# as a graph in CSR format

H e
if mpi.rank == root:
edist = []
eptr = na.arange(0,e0*el,4)
eind = icone.flat; del icone
else:

edist, eptr, eind =[], [], ]
edist, eptr, eind = parmetis.ScatterAdj(edist,eptr,eind,
root,comm)

# dual graph construction

ncnod =2 # number of common nodes

vixdist = edist # vertex distribution

xadj, adjncy = parmetis.Mesh2Dual(edist,eptr,eind,
ncnod,comm)

# dual graph partition

H o

part = zeros(len(xadj)-1) # partition array

nparts = mpi.size # number o partitions
vwgt = [[]] # vertex weigts

adjwgt = [] # adjacency weigts

tpwgts = [[J]] # partition weigts

ubvec # unbalance tolerance

=1
opts =1 # options for ParMETIS
parmetis.PartkKway(vtxdist, xadj, adjncy, vwgt, adjwgt,
part, nparts, tpwgts, ubvec,
opts, comm)

Figura 5: Particionamiento de mallas en Python con ParMETIS
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