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Zusammenfassung Schliisselwdrter Algorithmen - Datenstrukturen -
Graphpartitionierung - Multicore - Softwarebibliotheken - Speicherhierarchien

Wir berichten {iber Erfahrungen mit Algorithmenbibliotheken im Rahmen
des SPP 1307 Algorithm Engineering. Den Schwerpunkt bilden unsere Anpas-
sungen der C++ STL fiir Sekundérspeicher und Multicore. Weitere Beispiele
sind parallele Algorithmen fiir die Computational Geometry Algorithms Libra-
ry CGAL sowie ein leistungsfahiger Graphpartitionierer. Als Anwendungsbei-
spiele diskutieren wir minimale Spannbiume und die Konstruktion von Suffix-
Tabellen zur Volltextsuche.

Summary. We report on experiences with algorithm libraries in the con-
text of the DFG priority program 1307 on algorithm engineering. Our focus is
on adaptations of the C++ STL for secondary memory and multicore. Further
examples are parallel algorithms for the Computational Geometry Algorithms
Library CGAL and a powerful graph partitioner. As application examples we
discuss minimum spanning trees and the construction of suffix arrays for full
text search.

1 Einleitung

Implementierungen, die den Entwicklungszyklus des Algorithm Engineering
vorantreiben, miissen bei begrenztem Budget schnell fertig werden (siehe auch
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Abb. 1 Effizienz, Allgemeinheit und Einfachheit/Korrektheit von Algorithmenbibliothe-
ken stehen in einem Spannungsverhiltnis zueinander. Auferdem ist die unbegrenzte Zahl
potenzieller Anwendungen eine Herausforderung.

das Schlagwort ,,Algorithm Engineering” in diesem Heft). Die so entstande-
nen Prototypen sind im Allgemeinen nicht direkt fiir Anwendungen einsetz-
bar. Selbst die Weiterentwicklung stofst bei fortgesetzter ,Hackerei” an ihre
Grenzen — spétestens wenn eine Master- oder Doktorarbeit von einer ande-
ren Person weitergefiihrt werden soll. Deshalb sollte ein Algorithmeningenieur
fiir gut befundene Algorithmen in Algorithmenbibliotheken konsolidieren, ggf.
durch Neuimplementierung. Die Bibliotheken sollten effizient, leicht benutz-
bar, portabel und gut dokumentiert sein. Softwareengineering fiir Algorith-
menbibliotheken ist eine besondere Herausforderung, weil es oft einen natiir-
lichen Konflikt zwischen einfacher Benutzbarkeit, Allgemeinheit und Effizienz
der Implementierungen gibt. Dazu kommt, dass zur Erstellungszeit der Bi-
bliothek gar nicht alle Anwendungen bekannt sind. Besonders hoch sind auch
die Anforderungen an die Zuverldssigkeit, weil Fehler in Bibliotheken durch
den Benutzer schwer zu beheben sind und schnell zu einem Vertrauensverlust
fithren konnen. Abb. 1 fasst diese Herausforderungen zusammen.

Diesem hohen Aufwand gegeniiber steht das grofie Potenzial von Algorith-
menbibliotheken — eine Implementierung kann in vielen Anwendungen niitzlich
sein. Anwendungsprogrammierer konnen so auf einfache Weise das Know-How
von Experten nutzen. Innerhalb des Algorithm Engineering erleichtert die Wie-
derverwendung von Code die Implementierung komplexer Algorithmen und die
Kooperation mehrerer Arbeitsgruppen.

Im folgenden geben wir Beispiele fiir Algorithmenbibliotheken und verwei-
sen dabei auf detailliertere Literatur und weitere Abschnitte mit Beispielen
aus unserer Arbeit.

Algorithmenbibliotheken haben eine lange Tradition bei numerischer Soft-
ware. Griinde fiir diese Erfolgsgeschichte kann man in den klar definierten
Schnittstellen und der breiten Anwendbarkeit numerischer Basisroutinen su-
chen. Die Standardbibliotheken von Programmiersprachen enthalten schon
seit Langem ausgewihlte nichtnumerische Routinen. Zum Beispiel gibt es in
C Funktionen fiir Quicksort und bindre Suche. Neuere Programmiersprachen
definieren zunehmend umfangreiche Standardbibliotheken, die auch algorith-
mische Komponenten enthalten. Zum Beispiel definiert die C++ Standardbi-
bliothek STL vielfiltige Containerklassen (Stapel, Warteschlangen, Hashtabel-
len, Prioritétslisten, Maps,. . . ). Diese Funktionalitit ist gut dokumentiert und
breit einsetzbar und deshalb ein attraktiver Startpunkt fiir verbesserte oder er-
weiterte Implementierungen. In unserer Arbeitsgruppe haben wir uns deshalb
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intensiv mit der STL beschéftigt, siehe Abschnitte 2 und 3. Die Boost Biblio-
theken (http://www.boost.org) bringen nochmal zusétzliche Funktionalitit
als eine Art ,erweiterte C+-+ Standardbibliothek® einschliefslich Graphenalgo-
rithmen, String-Matching, Numerik und Ansétze einer Geometriebibliothek.

Selbst solche Erweiterungen gehen aus Sicht eines Algorithmikers kaum
iiber die grundlegendsten Ansédtze hinaus. Anders sieht es bei Bibliotheken
aus, die in Algorithmikarbeitsgruppen entstanden sind und entscheidend zur
Entwicklung des Algorithm Engineering beigetragen haben. An erster Stelle
ist hier LEDA (Library of Efficient Data types and Algorithms) zu nennen
[9], die seit 1988 am MPI Informatik entwickelt wurde und jetzt durch die
Firma Algorithmic Solutions weiterentwickelt wird. LEDA implementiert ei-
ne Vielzahl fortgeschrittener Algorithmen (Graphen, Geometrie, Datenstruk-
turen,...) mit einem leicht zu benutzenden Interface und so dass die Algo-
rithmen gut lesbar bleiben. Im Spezialgebiet algorithmische Geometrie geht
CGAL (Computational Geometry Algorithms Library, www.cgal.org) noch
weiter. Urspriinglich im Rahmen eines EU-Projekts entwickelt, implementiert
CGAL ein breites Spektrum an Funktionen. Zum Beispiel hat das Handbuch
gegenwirtig 81 Kapitel. Durch intensiven Einsatz von Templates wird hier
ein teilweise guter Kompromiss aus Allgemeinheit und Effizienz erreicht, der
aber fast zwangslaufig auf Kosten von einfacher Benutzbarkeit und Lesbarkeit
geht. Besonderer Wert wird auf Algorithmen mit exakten Ergebnissen gelegt.
Aus Platzgriinden miissen wir hier auf weitere Beispiele erfolgreicher Algorith-
menbibliotheken verzichten (Graphen zeichnen, Bioinformatik,...). Aus dem
gleichen Grund konzentrieren wir uns auf C++-Bibliotheken, obwohl es na-
tirlich auch wichtige Bibliotheken in Java oder anderen Programmiersprachen
gibt.

Die meisten Softwarebibliotheken haben einen mehr oder weniger grofen
Teil von Funktionen hinter denen sich nichttriviale Algorithmen verbergen. Ein
Beispiel beschreiben wir in Abschnitt 6. Ein Artikel iiber Algorithmenbiblio-
theken wurde auch im Rahmen eines GI-Dagstuhl Seminars iiber Algorithm
Engineering geschrieben [7].

2 Sekundérspeicher — STXXL

Die Standard Template Library for Extra Large Data Sets (http://stxxl.
sourceforge.net/) [5,3] implementiert eine Grofsteil der Funktionalitit der
STL fiir Sekundérspeicher, also fiir den Fall, dass so grofse Datenmengen zu
verarbeiten sind, dass sie nicht in den Hauptspeicher sondern nur auf Festplat-
te oder SSD passen (siehe auch Abb. 2). Trotz des aus algorithmischer Sicht
geringen Funktionsumfangs der STL ist das erstaunlich niitzlich, da genau die
Funktionen abgedeckt sind, die besonders hiufig fiir Sekundérspeicherberech-
nungen bendtigt werden. Neben einfachen Collection-Datentypen wie Stapel,
Schlangen und Vektoren (mit Caching) sind dies vor allem Sortieralgorithmen,
Prioritatslisten und Suchbdume (B-B#iume). Sortieren ist fiir den Sekundér-
speicher noch grundlegender als in ,normalen* Algorithmen, weil es Objekte
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Abb. 2 Schichtenstruktur unserer STL-Bibliotheken.

zusammen bringt, die gemeinsam verarbeitet werden sollen und damit zu ver-
besserter Lokalitat fithrt. Prioritdtslisten unterstiitzen das wichtige Konzept
des Time-Forward-Processing — eine Verallgemeinerung des ,,Zusammenbring-
prinzips® von Sortieren — bei dem Objekte noch wihrend der Berechnung er-
zeugt werden konnen. Suchbidume schlieflich werden schon seit langem fiir
Indexdatenstrukturen, z.B. in Datenbanken eingesetzt.

Mit der oben beschriebenen Funktionalitit lassen sich viele Sekundérspei-
cheralgorithmen elegant implementieren. Jedoch ist uns aufgefallen, dass wir
immer wieder einen Faktor > 2 mehr Plattenzugriffe bendtigen als eine op-
timierte Handimplementierung, weil gerade geschriebene Zwischenergebnisse
gleich wieder gelesen werden miissen. Deshalb haben wir zusétzliche Funk-
tionalitdt in Form von Pipelining eingefiihrt, die sich nahtlos in das Itera-
torkonzept der STL einfiigt. Eine Pipeline besteht aus Eingabestromen von
Tupeln, die durch eine Funktion weiterverarbeitet werden und in einen oder
mehrere Ausgabestrome geleitet werden. Ein wichtiger Spezialfall sind Sortie-
rer, deren Eingabe aus einer Pipeline kommen kann und die ihre Ausgabe in
eine Pipeline weiterleiten. Ein einfaches Beispiel ist eine Funktion, die eine
grofe Menge von Objekten erzeugt (z.B. Losungen von Rubik’s Cube) und die
Aufgabe besteht darin die Anzahl der Objekte zu z&hlen ohne Duplikate mit-
zuzdhlen. Ein Pipeline-Sortierer empfingt die unsortierten Objekte, sortiert
sie und leitet sie an eine Ausgabe-Pipeline weiter. Diese entfernt (nun beiein-
anderstehende) Duplikate und leitet das Ergebnis an einen Zahler weiter. Die
einzigen hier auftretenden Plattenzugriffe passieren innerhalb des Sortierers.
Dagegen wiirde eine Implementierung ohne Pipelining die Objekte zunéchst
auf Platte schreiben, dann den externen Sortierer aufrufen und schlielich das
Sortierergebnis nochmal von der Platte lesen. Weitere Beispiele finden sich in
den Abschnitten 7.1 und 7.2 sowie in Abb. 5.
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3 Multicore — MCSTL

Das Programmiermodell unserer Multicore-Implementierung der STL (MCSTL,
siehe auch Abb. 2) sieht einen einzelnen Benutzer-Aktivitatsfaden vor, dessen
Aufrufe von STL Funktionen parallel ausgefiihrt werden [17,15]. Wenn der Be-
nutzer bereit ist auch einfache Schleifen mit Hilfe von STL-Algorithmen zu im-
plementieren, ergibt sich dadurch eine automatische Parallelisierung. Haufiger
wird ein Aufruf paralleler STL-Algorithmen als Teil einer manuell paralleli-
sierten Anwendung sein. Ein Beispiel findet sich in Abschnitt 7.1. Die MCSTL
parallelisiert alle STL-Methoden, bei denen eine Parallelisierung sinnvoll er-
scheint: Sortieren und verwandte Funktionen wie Mischen, Partitionieren und
Auswéhlen (Mediane und Quantile); Zufallspermutationen; Préfixsummen etc.
Auch scheinbar triviale Algorithmen wie for _each liefern hier einen Mehrwert,
weil sie dank eines work-stealing Lastverteilers auch unregelmifig verteilte
Arbeit gut iiber die Prozessoren verteilen. Einzelne Zugriffe auf Datenstruk-
turen brauchen i. Allg. zu wenig Zeit fiir eine sinnvolle Parallelisierung, so
dass nur Bulk-Operationen implementiert sind [8]. Bei der Implementierung
wurde erheblicher softwaretechnischer Aufwand getrieben um wirklich volle
Kompatibilitdt zur sequenziellen STL zu erreichen. Dadurch war es moglich,
die MCSTL als Teil des GNU C++ Systems zu platzieren [16]. Interessante
Beispiele fiir Wiederverwendung gibt es bereits innerhalb der MCSTL. Zum
Beispiel ergibt sich automatisch eine effiziente parallele Selektion sobald die
Partitionierungsoperation parallelisiert ist, die ja ohnehin fiir Quicksort beno-
tigt wird.

4 Multicore-Algorithmen fiir algorithmische Geometrie — CGAL

Fiir eine erste Fallstudie zur Parallelisierung von CGAL haben wir uns drei
haufig benutzte und zeitintensive Funktionen ausgesucht [1]: Den Aufbau von
KD-Biumen — einer wichtigen Datenstruktur zur Verwaltung von Punktmen-
gen. Die Schnittberechnung von achsenparallelen d-dimensionalen Rechtecken,
die zum Beispiel fiir die Kollisionserkennung zwischen sich bewegenden Objek-
ten genutzt wird. 3D Delaunay-Triangulationen, die z.B. fiir das wissenschaft-
liche Rechnen und fiir Oberflichenrekonstruktionen wichtig sind. Obwohl das
recht gut funktioniert hat bleibt die Aufgabe, eine so grofe Bibliothek zu
parallelisieren, natiirlich schwierig. Allerdings ist zu hoffen, dass es geniigt,
eine kritische Masse an von Experten programmierter Basisfunktionalitit zur
Verfiigung zu stellen, auf die Andere dann aufbauen kénnen ohne sich mit
hardwarenahen Details der Parallelisierung beschéftigen zu miissen. Schon in
[1] haben sich mehrere solche Basisfunktionen herausgestellt: Sortieren und
Partitionieren aus der MCSTL, KD-Bidume und eine kompakte thread-safe
Container-Datenstruktur.
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5 Graphpartitionierung — KaFFPaE

Bei der (balancierten) Graphpartitionierung geht es darum, einen Graphen in
eine vorgegebene Anzahl ungefdhr“ gleich grofler Teile zu zerlegen und dabei
moglichst wenig Kanten zu entfernen. Graphpartitionierung hat viele Anwen-
dungen zum Beispiel bei der Parallelisierung von Simulationen auf unregel-
méifig verfeinerten Gittern (finite Elemente,...) und bei der Routenplanung.
Obwohl das Problem NP-hart ist, gibt es sogenannte Multilevelverfahren, die
das Problem fiir viele praktische Instanzen schnell und relativ gut 16sen. Da es
sich aber um komplexe Algorithmen mit einer 5-stelligen Anzahl Codezeilen
handelt, ist Wiederverwendung in Form von Algorithmenbibliotheken hier der
Standard. Im Extremfall enthélt eine bereits niitzliche Graphpartitionierungs-
bibliothek nur eine einzige Funktion, so dass man diskutieren kann ob es sich
wirklich um eine Bibliothek handelt. Andererseits ist ein gesonderter Begriff
fiir diesen Spezialfall wenig sinnvoll. Wir entwickeln gerade eine Graphparti-
tionierungsbibliothek, die noch im Prototypenstadium ist aber in Benchmarks
sehr gut abschneidet (z.B. Abb. 3). Insbesondere berechnet sie in vielen Féllen
die besten bekannten Partitionen [10].

6 Message Passing Interface

MPI ist eine Softwarebibliothek zum effizienten Nachrichtenaustausch zwi-
schen Computern und ein Quasistandard beim Hochleistungsrechnen. MPI
dient in erster Linie der Abstraktion von Hardwaredetails. Dieser Aspekt hat
wenig mit Algorithmen zu tun. Allerdings gibt es eine reichhaltige Auswahl an
Operationen fiir kollektive Kommunikation, deren effiziente Implementierung
algorithmisch sehr interessant ist: Broadcast (sieche auch Abb. 4), Reduktion

edge cut 10264

edge cut 3860 *,

Abb. 3 Unterschiedliche Qualitit von Multilevel-Graphpartitionierern.



Algorithmenbibliotheken 7

(berechne @),;., z; fiir eine assoziative Operation ® und Werte z; auf p
Prozessoren), Prifixsumme (berechne @, ; z; fiir alle j < p.), einsammeln,
verteilen, an alle einsammeln, jeder an jeden,.... Diese Operationen sind die
Grundlage vieler skalierbarer paralleler Algorithmen und somit Teil der Basic
Toolbox der Parallelverarbeitung. In Kooperation mit NEC haben wir verbes-
serte Algorithmen fiir viele dieser Funktionen entwickelt [13,14,12].

7 Anwendungen
7.1 Minimale Spannbiume

Beim MST-Problem geht es darum, in einem Graphen mit positiven Kanten-
gewichten eine Teilmenge von Kanten auszuwéhlen, die alle Knoten mitein-
ander verbinden und minimales Gesamtgewicht haben. MSTs sind ein funda-
mentales Netzwerkentwurfsproblem und werden auch als Clusteringverfahren
eingesetzt. Entsprechend gehdren MST Algorithmen zur Informatikgrundaus-
bildung. MSTs sind auch ein sehr schones Beispiel fiir den erfolgreichen Einsatz
unserer STL Implementierungen.

In [6] beschreiben wir die erste Implementierung eines nichttrivialen Gra-
phenalgorithmus iiberhaupt, der Graphen mit vielen Milliarden Kanten ver-
arbeitet. Eine bereits recht brauchbare Basisimplementierung ist mit Hilfe
der STXXL sehr einfach. Zum Beispiel umfasst das komplizierteste Unter-
programm dann nur 17 Zeilen Code [3].

In [11] entwickeln wir eine Verbesserung von Kruskal’s Algorithmus, die ,,im
Mittel weniger Arbeit leistet und auferdem parallelisierbar ist. Diese Paral-
lelisierung funktioniert vollstindig mit MCSTL durch Einsatz von Sortieren,
Partitionieren und der ,trivialen“ Funktion remove if.

7.2 Suffix-Tabellen

Die sortierte Anordnung der Suffixe einer Zeichenkette (z.B. banana—a, ana,
anana, banana, na, nana) liefert niitzliche Information z.B. fiir Volltextsuche,
Datenkompression oder Anwendungen in der Bioinformatik. In [4] entwickeln

Abb. 4 Schema fiir pipelined Broadcast bei dem Daten auf zwei Bindrbaumen gleichzeitig
verteilt werden.
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wir die bisher besten Konstruktionsalgorithmen fiir Suffix-Tabellen, die nicht
in den Hauptspeicher passen. Insbesondere kénnen wir damit deutlich gréfsere
Eingaben unterstiitzen als selbst die intensiv untersuchten Ansétze mit aus-
gefeilter Datenkompression. Alle betrachteten Algorithmen lassen sich durch
eine Kombination von Sortieren und Pipelining sehr gut in STXXL ausdriicken
(sieche auch Abb. 5). Die MCSTL beschleunigt die interne Suffix-Array Kon-
struktion. In [2] zeigen wir, dass eine Kombination von MCSTL, STXXL und
einer Parallelisierung des Pipelining weitere Verbesserungen ermoglicht.

8 Ausblick

Aus unserer Sicht kommen Algorithmenbibliotheken eine Schliisselrolle im Al-
gorithm Engineering zu, weil sie einen Hauptmechanismus fiir den Transfer
von algorithmischem Know-How in Anwendungen darstellen. Hier gibt es noch
viel zu tun, z.B. weil der Aufwand fiir gute Algorithmenbibliotheken erheblich
ist und weil sich softwaretechnische Herausforderungen ergeben, die jenseits
der Kernkompetenz einer Algorithmenarbeitsgruppe liegen. Es muss sich au-
Rerdem ein Mechanismus finden, wie die Entwicklung aufwendiger Algorith-
menbibliotheken unterstiitzt werden kann. Zum Beispiel sollten signifikante
Beitrage zu Algorithmenbibliotheken fiir einen akademischen Lebenslauf eine
dhnliche Rolle spielen wie gute Vertffentlichungen. Eine andere Moglichkeit
ist die Open-Source-Community in die Weiterentwicklung von Algorithmenbi-
bliotheken einzubeziehen.
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