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Zusammenfassung

Automatisches Differenzieren ist eine Technik, um ein Programm zur
Berechnung von Ableitungen zu generieren. Sie basiert auf der Tatsache,
dal jedes noch so komplizierte Computerprogramm eine Sequenz von
arithmetischen Operatoren und elementaren Funktionen ausfiihrt. Die
wiederholte Anwendung der Kettenregel des Differenzierens auf diese Op-
eratoren ermdglicht die Berechnung von Ableitungen mit Maschinenge-
nauigkeit. Der AMC konstruiert fiir ein gegebenes Fortran-Programm
zur Auswertung einer Funktion ein Programm zur Berechnung ihrer Ab-
leitungen.

1 Einleitung

Die Berechnung von Ableitungen ist Teil vieler Computerprogramme. Die au-
tomatische Generierung dieser Programmteile hat mehrere Vorteile. Sie erspart
zeitaufwendiges Programmieren und ist weniger fehlertrachtig. Da die Berech-
nung von Ableitungen oft einen Grofteil der Rechenzeit beansprucht, ist es
giinstig, hierfiir effizienten Code einzusetzen. Oft wird die Entwicklung von
entsprechenden Programmteilen vermieden, indem die Ableitungen durch Dif-
ferenzenquotienten approximiert werden. Dies hat zwei Nachteile. Einerseits
benétigt die Berechnung von Differenzenquotienten mehr Rechenzeit und an-
dererseits liefert sie eben nur eine Niherung.

Ein numerisches Programm zur Auswertung einer Funktion kann betrachtet
werden als eine Verkettung von vielen einzelnen Funktionen, die jeweils eine
Anweisung reprisentieren. Sind diese Funktionen differenzierbar, kann die Ver-
kettung durch systematisches Anwenden der Kettenregel differenziert werden.
Das resultierende (assoziative) Produkt der einzelnen Funktionalmatrizen kann
in beliebiger Reihenfolge ausgewertet werden. Zwei naheliegende Moglichkeiten
sind der Vorwértsmodus und der Riickwértsmodus. Eine Einfithrung in das
Differenzieren von Algorithmen wird in Kap. 2 gegeben.

Der Adjoint Model Compiler (AMC) generiert aus einem Fortran-Programm
zur Auswertung einer Funktion ein Fortran-Programm zur Berechnung ihrer
ersten Ableitungen. Je nach Wahl von Optionen arbeitet der generierte Code
im Vorwirts- oder im Riickwirtsmodus. Die internen Abliufe werden in Kap. 4
skizziert.

Es gibt bereits mehrere Implementierungen zum automatischen Differen-
zieren von Algorithmen. Einen allerdings nicht mehr ganz aktuellen Uberblick
gibt Juedes (1991). Nur einige davon sind in der Lage ein gegebenes Fortran-
Programm zu differenzieren. Die moglichst kurze Rechenzeit des erzeugten
Codes ist in der Praxis ein entscheidendes Kriterium, das im wesentlichen nur
die Softwarepakete ADIFOR (Bischof et al. 1994), Odyssée (Rostaing et al.



1993) und AMC (Giering 1992) erfiillen. Alle drei generieren Fortran-Code zur
Berechnung der Ableitungen, wobei ADIFOR bis jetzt auf den Vorwirtsmodus
beschrénkt ist. Fiir die Berechnung von Gradienten einer skalarwertigen Funk-
tion ist jedoch der Riickwirtsmodus meistens wesentlich effizienter. Die dem
AMC zugrundeliegenden Konzepte zur Implementierung des Riickwértsmodus
werden in Kap. 3 beschrieben.

Es gibt viele Fragestellungen in der Wissenschaft, welche die Berechnung von
Ableitungen erfordern. Zu den effektivsten Verfahren zur Minimierung einer
sklarwertigen Funktion gehtren die Gradientenverfahren. Im Zusammenhang
mit der Simulation von Systemen durch numerische Modelle gibt es weitere An-
wendungen. Die Assimilierung von Beobachtungsdaten in ein Simulationsmo-
dell kann als ein Minimierungsproblem fiir eine skalarwertige Funktion aufgefafit
werden. Fiir die Sensitivitdtsanalyse werden das tangentlineare und das adjun-
gierte Modell eingesetzt. Sie berechnen das Produkt der Funktionalmatrix mit
einem Vektor von rechts bzw. links. Die Hintereinanderanwendung beider Mo-
delle auf einen Vektor ist Teil eines Algorithmus zur Bestimmung der fiilhrenden
instabilen Moden. Kap. 5 gibt einen Uberblick iiber bisherige Anwendungen
des AMC in den Bereichen Ozeanographie und Meteorologie.

Die Berechnung der Helmholtzfunktion wird oftmals als Beispiel zur Demon-
stration und zum Vergleich von konstruiertem Code zur Berechnung von Ablei-
tungen herangezogen. Im Anhang ist ein Unterprogramm zur Berechnung dieser
Funktion und das vom AMC konstruierte Unterprogramm zur Berechnung des
Gradienten im Riickwértsmodus gezeigt.

2 Differenzieren von Algorithmen

Es sei
H:IR" —» R™
T =y

(1)

eine Abbildung, gegeben durch einen numerischen Algorithmus, der aus den
unabhéngigen Variablen x die abhingigen Variablen y berechnet. Die explizite
Darstellung von H kann sehr kompliziert sein, da der Algorithmus moglicher-
weise lang und komplex ist. Es ist jedoch hdufig moglich, den Algorithmus in
einzelne Schritte zu zerlegen, die ihrerseits eine einfache analytische Darstellung
haben:

H RV - R™ (l=1,...,k)
Loz 2
Dann ist H eine Verkettung dieser Funktionen !
k
Hn=>0H, (3)
1=1

mit ng = n, 2° = x, n, = m und 2*¥ = y. Fiir eine differenzierbare Funktion H
ist die Funktionalmatrix A an der Stelle 2o definiert durch:

OMi(x)

Aij(wo) == e
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(i=1,....,m; j=1,...,n) . (4)

r = 2o
Nach Anwendung der Kettenregel auf (3) folgt:
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ein Zwischenergebnis ist. Die Auswertung des Matrixproduktes auf der rechten
Seite von (5) erfordert k — 1 Matrixmultiplikationen. Da diese Multiplikation
eine assoziative Verkniipfung ist, gibt es (k — 1)! Méglichkeiten die Reihenfolge
der Multiplikationen festzulegen. Die Rechenzeit fiir das Produkt hingt von der
Reihenfolge der Multiplikationen ab, weil die Matritzen i.allg. unterschiedlich
grof und dicht besetzt sind. Die Suche nach der Permutation mit der geringsten
Rechenzeit ist ein NP-wertiges Problem! (Griewank und Reese 1991).

Zwei Strategien zur Auswertung heben sich besonders hervor. Im Vorwdrts-
modus (forward mode) wird das Produkt in der gleichen Reihenfolge berechnet

wie die Verkettung (3), d.h es wird zunichst %7;‘12 . %7;‘01
das Ergebnis von links mit %7;23 multipliziert usw.. Bei dem anderen Extrem,
dem Riickwdrtsmodus (reverse mode), wird umgekeht verfahren, die Rechnung
beginnt mit dem Produkt 8271;[_)“1 . %4;‘:__21 . Beide Methoden unterscheiden sich in
der Grofle der Matrizen, die als Zwischenergebnisse auftreten. Im ersten Fall
haben diese immer n Spalten, im zweiten immer m Zeilen. Daher bendtigt fiir
m > n der Vorwirtsmodus weniger Operationen als der Riickwértsmodus und
fiir m < n ist es umgekehrt?. Ein wichtiger Unterschied zwischen beiden Metho-
den besteht in der Erfordernis von Zwischenergebnissen z!. Im Vorwirtsmodus
werden sie in der gleichen Reihenfolge benétigt, wie sie zur Berechnung der
Funktion # anfallen. Es ist daher leicht moglich, Ableitungen und Funktion
nebeneinander zu berechnen. Im Riickwirtsmodus dagegen werden die Zwi-
schenergebnisse in der umgekehrten Reihenfolge gebraucht. Thre Bereitstellung
erfordert zusdtzliche Anweisungen.

Fiir eine skalarwertige Funktion (m = 1) wird der Riickwirtsmodus meist
mit weniger Operationen auskommen. Fiir diesen Fall nennt man den Riick-
wirtsmodus auch adjungierten Modus. Bei der Auswertung des Produkts (5)
fallen hierbei immer nur Vektoren als Ergebnisse an.

Die skalarwertige Funktion J sei durch eine Verkettung von Funktionen !
(2) gegeben:

berechnet und dann

k
7=, (7)
=1

wobei np = m =1 ist. In der linearen Approximation von (6) hingt die Varia-
tion eines Zwischenergebnises 62! von der Variation dz der unabhéngigen Vari-
ablen z in folgender Weise ab:
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oz . (8)

r = X9
Die Variationen aufeinanderfolgender Zwischenergebnisse sind durch
L oMY

0z 511

5zt (9)
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IDie Rechenzeit zur exakten Losung eines NP-wertigen Problems steigt exponentiell mit
seiner Dimension.

2Wenn die Matrizen schwach besetzt sind und diese Eigenschaft zur Reduktion der Oper-
ationen ausgenutzt wird, kommen noch andere Kriterien zum Tragen (Bischof und Hovland
1991).



miteinander verbunden, wobei 62° = §xz ist. Die adjungierte Variation §*z
eines Zwischenergebnisses 2! ist nun definiert als die Ableitung der Funktion .J
beziiglich des Zwischenergebnisses:

62 =V, J(zl)|zl o (10)

Mit der Definition des Gradienten folgt:
6J = <5*z’, (Szl> . (11)

Die adjungierten Werte beschreiben also den Einflufl des zugehdtrigen Zwischen-
ergebnisses auf den Funktionswert. Da (11) fiir alle [ gilt, folgt aus (9) und der
Definition des adjungierten Operators:
6Zl_1
Al = gt

* 1 -1
6%z, 0z .
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(%2171, 621)Y = (6%, 82)
. M (#71)
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Dies gilt fiir alle 62/~ und damit:
L =1\ *
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oder komponentenweise:
n ale_(zl—l)
S = — 52 fir alle i =1,...,m_1 . (13)
j=1 i zl—l — zl*l
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Der letzte Schritt liefert den Gradienten der Funktion bzgl. der unabhingigen
Variablen:
§*2° = &'z = V. J . (14)

Gleichung (13) ist die grundlegende Beziehung fiir einen Schritt im Riick-
wirtsmodus. Sollen die Ableitungen einer nicht skalarwertigen Funktion berech-
net werden, so ist jedem Zwischenergebnis ein Vektor von adjungierten Variablen
zugeordnet.

3 Konstruktion adjungierten Codes

Die elementaren Schritte in einem Programm sind die Anweisungen. Ein nu-
merisches Modell ist im wesentlichen aus wenigen Typen von Anweisungen
aufgebaut:

e Zuweisungen
¢ bedingte Anweisungen
e Wiederholungsanweisungen

e Prozeduraufrufe



e Anweisungsfolgen

Die Konstruktion tangentlinearen Codes wurde bereits mehrfach beschrieben
(Bischof et al. 1994, Rostaing et al. 1993). Das im AMC implementierte Ver-
fahren weicht nur wenig davon ab. Fiir die wichtigste Anweisung in einem
Programm, der Zuweisung, wird die Konstruktion des adjungierten Codes im
folgenden beschrieben. Eine ausfiihrliche Darstellung auch fiir andere Anweisun-
gen geben Giering und Kaminski (1996). Doch zuniichst sollen einige grundle-
gende Konzepte vorgestellt werden; sie ermdglichen das Aufstellen von Regeln
und haben sich als hilfreich fiir die Entwicklung und Pflege von adjungierten
Modellen herausgestellt.

3.1 Grundlegende Konzepte

Korrespondenz zwischen Variablen und adjungierten Variablen In
einem Programm halten Variablen die Zwischenergebnisse des vorangehenden
Abschnitts. Diese Variablen kénnen jedoch beliebig oft mit weiteren Ergebnissen
{iberschrieben werden. Es ist daher moglich, da8 zwei Zwischenergebnisse 2!
und zf (I # p) in der gleichen Variablen aber an verschiedenen Abschnitten der
Programmabfolge gespeichert werden.

Der adjungierte Code berechnet die zu den Zwischenergebnisse z! gehorigen
adjungierten Werte §*z!. Es ist ausreichend, zu jeder Variablen im Code genau
eine adjungierte Variable im adjungierten Code zu definieren. Sie hilt die jew-
eiligen adjungierten Werte der Zwischenergebnisse der Variablen.

Unterscheidung zwischen aktiven und passiven Variablen Variablen,
die von den unabhingigen Variablen abhingen und Einfluf} auf die abhingigen
Variablen haben, werden aktive Variablen genannt. Alle anderen Variablen sind
passive Variablen. Nur Anweisungen, die aktive Variablen berechnen, miissen
adjungiert werden.

Lokalitit Lokalitét ist gegeben, wenn die adjungierten Anweisungen inner-
halb des adjungierten Codes diejenige Reihenfolge haben, die durch die Rei-
henfolge der Anweisungen des Codes festgelegt ist. Auch wenn dies Rechenzeit
einsparen konnte, werden Anweisungen nicht zusammengefafit. Es besteht somit
eine direkte Korrespondenz zwischen Anweisungen und den zugehdrigen ad-
jungierten Anweisungen. Als direkte Konsequenz wird jedem Unterprogramm,
welches aktive Variablen berechnet, genau ein adjungiertes Unterprogramm zu-
geordnet.

Modularitiat Jeder Teil des Codes soll weitgehend unabhingig von anderen
Teilen adjungiert werden. Nun sind aber viele adjungierte Anweisungen von
Zwischenergebnissen, d.h. von Werten der Variablen des urspriinglichen Codes
abhéngig. Die Variablen mégen in Indexausdriicken, Schleifengrenzen oder Be-
dingungen auftreten. Es kénnen aber auch aktive Variablen in nichtlinearen
Ausdriicken auf der rechten Seite von Zuweisungen sein. Ihre Werte werden
fiir die Berechnung adjungierter Werte benttigt und miissen mit denjenigen im
urspriinglichen Code iibereinstimmen. Solche Variablen werden im folgenden
Bedarfsvariablen genannt.

Modularitit ist gegeben, wenn alle Bedarfsvariablen einer adjungierten An-
weisung zu Beginn genau den Wert haben, den sie auch im Code vor der entspre-
chenden Anweisung hatten. Denn unter dieser Voraussetzung kann der adjun-



gierte Code einer Anweisung unabhingig von den vorhergehenden und nachfol-
genden Anweisungen konstruiert werden. Ebenso ermoglicht es das Ableiten von
einfachen Regeln. Um Modularitét zu garantieren miissen eventuell zusétzliche
Anweisungen im adjungierten Code eingefiigt werden.

Ubersichtliche Nomenklatur Es ist zur besseren Lesbarkeit des adjun-
gierten Codes empfehlenswert, eine einprigsame Konvention zur adjungierten
Namensgebung einzuhalten. Alle adjungierten Namen konnen sich z.B. aus
Kennbuchstaben AD und dem Namen aus dem Code zusammensetzen. Der
AMC verfshrt nach dieser Konvention und stellt sicher, dafl keine Kollisionen
mit bereits vergebenen Namen auftreten. Alle Bedarfsvariablen bekommen im
adjungierten Code den Namen, den sie auch im Code haben. Anweisungen zur
erneuten Berechnung dieser Variablen im adjungierten Code kénnen somit di-
rekt aus dem Code {ibernommen werden. Auch dies erhoht die Lesbarkeit des
adjungierten Codes.

3.2 Adjungierte Zuweisungen

Eine Zuweisung wird nur adjungiert, wenn sie den Wert einer aktiven Variab-
len verdndert. Die zu berechnende aktive Variable und alle aktiven Variablen
des Ausdrucks auf der rechten Seite, ausgenommen Variablen zur Berechnung
von Indizes, bilden den Ein- und Ausgabevektor. Dabei sind mehrdimension-
ale Variablen mit gleichem Namen aber unterschiedlichen Indizierungen, als
verschiedene Variablen zu behandeln, falls sie auf verschiedene Addressen ver-
weisen. Der AMC vergleicht dazu die einzelnen Indexausdriicke. Fiir eine
in allen Fillen richtige Entscheidung miifite jedoch eine Analyse der Index-
ausdriicke unter Beriicksichtigung etwaiger duflerer Schleifen durchgefiihrt wer-
den.

Die Zuweisung kann als ein Operator aufgefafit werden, der auf den Ein-
gangsvektor wirkt. Fiir eine allgemeine Zuweisung:

y « f(@1,.2n,y) (15)
besteht dieser Vektor aus den Variablen z1, ..., z, und y. Es sei f ein Ausdruck,
der die Variablen z1,...,z, und moglicherweise auch die Variable der linken

Seite y enthalt.
Die tangentlineare Zuweisung dazu ist:

“~ 0f of
Sy 3 ot bmi + ooy, 16
Yy iﬂaxiw 3y % (16)

dabei sind dy und éz; die entsprechenden Variationen. Thre Koeffizienten bilden
die erste Zeile der Funktionalmatrix des Operators. Alle anderen Zeilen bestehen
aus Nullen, nur die Diagonale ist mit Einsen besetzt. Die adjungierte Matrix
hiervon ist die transponierte Matrix. Aus letzterer lassen sich die adjungierten
Zuweisungen ableiten:

of .
* % * i Y= :17"'7
0*r; 6w+6y5$i (i n)
'y« 5*y5—f,
oy

wobei §*z; und §*y die korrespondierenden adjungierten Variablen sind. Die
Zuweisung an die adjungierte Variable §*y mufl immer als letztes erfolgen, denn
ihr alter Wert wird fiir die anderen adjungierten Zuweisungen benétigt.



Der AMC differenziert die Ausdriicke % und (g—zf; symbolisch und vereinfacht
sie. Zur Ausfiihrung der adjungierten Zuweisungen miissen alle Variablen, die
in den vereinfachten Ausdriicken auftreten, die Werte besitzen, die sie auch in
dem Moment vor Ausfiihrung der urspriinglichen Zuweisung hatten; sie sind
Bedarfsvariablen dieser adjungierten Zuweisungen.

4 AMC

Der AMC ist ein Komandozeilenprogramm. Das zu differenziernde Unterpro-
gramm und die unabhiingigen und abhiingigen Variablen werden durch Optionen
spezifiziert. Je nach Optionen generiert der AMC adjungierte oder tangent-
lineare Unterprogramme. Auflerdem werden gegebenenfalls Unterprogramme
erstellt, die nur mit zusétzlichen Anweisungen zur Speicherung von Bedarfs-
variablen versehen sind. Die Namen der Dateien, in welche die konstruierten
Unterprogramme geschrieben werden, generiert der AMC aus den angegebenen
Namen der Quellprogramme.

Nach Aufruf des AMC liest ein Scanner die Quellprogramme und fiihrt eine
lexikalische Analyse durch Abb. 1. Er erzeugt eine Folge von Grundsymbolen,
die vom Parser einer syntaktischen Analyse unterzogen wird. Dabei werden
Fehler erkannt und fiir alle Unterprogramme ein abstrakter Syntaxbaum aufge-
baut. Eine anschliefende semantische Analyse tiberpriift die wesentlichen Kon-
textbedingungen fiir Fortran-Programme und warnt den Benutzer falls nicht
implementierte Sprachelemente auftreten.

Der AMC fiihrt anhand der abstrakten Syntaxbidume der Unterprogramme
eine Datenabhingigkeitsanalyse durch. Ausgehend von dem zu differenzieren-
den Unterprogramm werden alle Variablen bestimmt, deren Wert von denjeni-
gen der unabhingigen Variablen abhingt. Desweiteren werden alle Variablen
bestimmt, deren Wert Einflul auf die Werte der abhéngigen Variablen hat. Die
Schnittmenge beider Variablenmengen enthilt die aktiven Variablen. Unterpro-
gramme, die aktive Variablen berechnen, werden gekennzeichnet.

Beginnend mit den Unterprogrammen auf unterster Ebene des Programm-
flulgraphen werden nacheinander die adjungierten Unterprogramme zu allen
aktiven Unterprogrammen konstriert. Diese ’bottom-up’~-Methode stellt sicher,
dafl zu einem Aufruf eines Unterprogramms die adjungierte Anweisung generiert
werden kann, weil die Bedarfsvariablen des aufgerufenen adjungierten Unterpro-
gramms bekannt sind. Fiir die Konstruktion tangentlinearer Unterprogramme
wird ebenso verfahren, obwohl hier die Reihenfolge unbedeutend ist.

Die Erstellung eines einzelnen tangentlinearen Unterprogramms ist unterteilt
in die Generierung der Argumentenliste, der Anweisungen und der Deklaratio-
nen. Fiir ein adjungiertes Unterprogramm wird zunéchst die adjungierte Se-
quenz von Anweisungen konstruiert, denn erst danach sind ihre Bedarfsvariablen
bekannt, und die Deklaration sowie die Argumentenliste kann erstellt werden.
Vor den adjungierten Anweisungen erzeugt der AMC Code zur Initialisierung
aller lokalen adjungierten Variablen. Die globalen adjungierten Variablen wer-
den in einem eigens dazu generierten Unterprogramm initialisiert.

Abschlieflend schreibt der AMC auf Basis der abstrakten Syntaxbiume den
Fortran-Code der adjungierten oder tangentlinearen Unterprogramme in die ent-
sprechenden Dateien.

Der AMC akzeptiert verschiedene Direktiven. Sie {ibermitteln Informatio-
nen zur Konstruktion des tangentlinearen und adjungierten Codes. So kénnen
beispielsweise die Stellen im Programm festgelegt werden, an denen bestimmte



Bedarfsvariablen gespeichert werden sollen. Andere Direktiven geben Infor-
mationen iiber den Datenflufl innerhalb von Unterprogrammen, die nicht im
Quellcode vorliegen, z.B. weil sie in Bibliotheken eingebunden sind.

5 Anwendungen des AMC

Das Large-Scale-Geostrophic (LSG) Modell der globalen ozeanischen Zirkulation
wird zusammen mit seinem adjungierten Modell bereits intensiv zur Datenas-
similation eingesetzt. Das vom AMC konstruierte adjungierte Modell zu dem
Hamburg-Ocean-Primitive-Equation (HOPE) Modell soll neben der Datenassi-
milation fiir Sensitivitdtsanalysen benutzt werden. Gekoppelt an ein statistis-
ches Modell der Atmosphére wird das Modell zur Simulation und Vorhersage
von El-Nifio verwendet. Die Bestimmung der fiihrenden instabilen Moden des
gekoppelten Modells konnten zum Aufspiiren der Ursachen dieses Phinomens
dienen. Das zu einem Modell zur Simulation der Ausbreitung von Meere-
soberflichenwellen (Wave-Model, WAM) adjungierte Modell wird zur Opti-
mierung der Parametrisierungen von Prozessen mithilfe von Beobachtungsdaten
eingesetzt.

TM2 ist ein globales dreidimensionales numerisches Modell des atmosphé-
rischen Transports. Durch Losung der Kontinuitétsgleichung simuliert es die
zeitliche Entwicklung der Konzentrationsverteilung eines beliebigen Spurenstof-
fes. Dazu miissen die Anfangskonzentrationen und der zeitliche Verlauf der
Quellen und Senken vorgegeben werden. Die Frage nach demjenigen zeitlichen
Verlauf der Quellfelder, der am besten durch das Modell auf eine Zeitreihe von
Beobachtungen der Konzentrationen abgebildet wird, stellt ein inverses Prob-
lem dar. Wie oben beschrieben kann nach Konstruktion eines Programmteils
zur Berechnung des Gradienten durch den AMC ein Gradientenverfahren zur
Optimierung der Quellfelder eingesetzt werden. Auf diese Weise wurde anhand
von mehrjdhrigen Beobachtungen der Kohlendioxidkonzentration an 27 Mef3s-
tationen der Jahresgang der Kohlendioxidfliisse von der Landbiosphire in die
Atmosphire angepafit. Ferner wurde das adjungierte Modell von TM2 fiir eine
Sensitivititsstudie eingesetzt. Abb. 2 zeigt den Einflul der Quellstirke in jeder
bodennahen Gitterzelle am 1. November auf den Mittelwert der Konzentration

im Dezember an der MeBstation Mauna Loa auf Hawaii®.

6 Diskussion und Ausblick

Die Entwicklung des AMC ist noch nicht abgeschlossen. Doch bereits jetzt
erspart die automatische Erzeugung von adjungierten Modellen sehr viel Arbeit.
Typischerweise wird mehr als ein Jahr benétigt, um ein adjungiertes Zirkula-
tionsmodell zu erstellen. Diese Zeit verkiirzt sich nun auf wenige Wochen.

Die Weiterentwicklung des AMC umfafit Verbesserungen und Erweiterun-
gen. Die Datenabhingigkeitsanalyse des AMC muf} vielfach zuriickhaltende
Annahmen {iber Schleifenvermittelte Abhingigkeiten machen. Unter Beriick-
sichtigung von Feldindexausdriicken sollen in Zukunft, zumindest wenn nur
Ausdriicke auftreten, die linear von den Schleifenvariablen abhingen, sichere
Entscheidungen getroffen werden. Die geplante automatische Losung auftre-
tender Konflikte wiirde die meisten noch notwendigen Anderungen der Quell-

3Mauna Loa, Hawaii, 3397m, 19°32’'N, 155°35'W



programme, darunter das Einftigen von Direktiven zur Speicherung von Bedarfs-
variablen, vermeiden.

Eine zukiinftige Erweiterung kann die automatische Entscheidung zwischen
Wiederberechnung und Speicherung von Bedarfsvariablen sein. Es wire ebenso
moglich, eine (sub)optimale Entscheidung zwischen Vorwiirts- und Riickwérts-
modus fiir die einzelnen Progammteile zu treffen.

Programme zur Berechnung von héheren Ableitungen kénnen durch An-
wendung des AMC auf ein generiertes Programm zur Berechnung von Rich-
tungsableitungen erzeugt werden. Thre direkte Konstruktion héitte jedoch einige
Vorteile.

Bisher akzeptiert der AMC lediglich eine Untermenge der Sprachelemente
von Fortran-77. Neben der Implementierung des vollen Sprachumfangs ist eine
Erweiterung um Elemente der Sprachen Fortran-90, High-Performance-Fortran
(HPF) und CMFortran geplant.

Fiir die Zukunft wire es wiinschenswert, fiir die Konstruktion von Program-
men zur Berechnung von Ableitungen eine "black box’ zur Verfiigung zu haben.
Sie wiirde ein Standardwerkzeug sein, wie das symbolische Differenzieren und
die automatische Vektorisierung und Parallelisierung von Programmen.
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A Beispiel

Zur Erzeugung des adjungierten Unterprogramms wurde x als unabhéingige Va-
riable und fc als abhéingige Variable angegeben. Der Deklarationsteil des ad-
jungierten Unterprogramms wurde nachtréglich editiert, damit der Code auf
eine Seite pafit.

o o0o0o0o0

subroutine helmholtz( n, x, rt, fc )

implicit none

arguments

integer n
real x(n), rt, fc

constants

integer nmax
parameter( nmax = 40 )

global variables

real a, b
common /matrix/ a(nmax,nmax), b(nmax)

local variables

real hh, suml, sum2
real btx, xax, ss, til
integer i, j

btx = b°T * x
btx = 0.0
doi=1,n
btx = btx + b(i)*x(i)
end do
xax = x"T A x
xax = 0.0
doi=1,n
ss = 0.0
do j=1, n
ss = ss + a(i,j)*x(j)
end do
xax = xax + x(i)*ss
end do
SUM_{i=1}"{n} x_i 1n( x_i/(1 - b°T x) )
t1 = 0.0
doi=1, n
hh = alog( x(i)/(1.0-btx) )
tl = t1 + x(i) * hh
end do
x"T Ax 1+(1+sqrt (2))b°T x
1n( )
sqrt(8)b°T x 1+(1-sqrt(2))b°T x

suml = (1.0 + sqrt(2.0))*btx
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sum2 = (1.0 - sqrt(2.0))*btx
fc = rt*tl - (xax/(sqrt(8.0)*btx))*alog((1.0+sumi)/(1.0+sum2))

end
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subroutine adhelmholtz( n, x, rt, adx, adfc )

implicit none
integer nmax
parameter ( nmax = 40 )

common /matrix/ a, b
real a(nmax,nmax), b(nmax)

real adbtx, adhh, adss, adsuml, adsum2, adtl, adxax, btx, hh
integer n, i, ipl, j
real adfc, adx(n), rt, x(n), ss, suml, sum2, xax

adbtx = 0
adhh =
adss =
adsumi
adsum?2
adtl =
CDIR$ IVDEP
do ipl =1, n
adx(ip1) = 0
end do
adxax = 0
btx = 0.
doi=1,n
btx = btx+b(i)*x(i)
end do

onnoo

ss+a(i,j)*x(j)
xax = xax+x(i)*ss

(1.+sqrt(2.))*btx

sum?2 (1.-sqrt(2.))*btx

adbtx = adbtx+adfc*xax*sqrt(8.)/(btx*btx*sqrt(8.)*sqrt(8.))*alog((
$1.+suml)/(1.+sum2))

adsuml = adsuml-adfc#*xax/(btx*sqrt(8.))*1./((1.+suml)/(1.+sum2))/(
$1.+sum2)

adsum2 = adsum2+adfc#*xax/(btx*sqrt(8.))*1./((1.+suml)/(1.+sum2))*(
$1.+suml)/((1.+sum2)*(1.+sum2))

adtl = adtil+adfc*rt

adxax = adxax-adfc/(btx*sqrt(8.))*alog((1.+suml)/(1.+sum2))

adfc = 0

adbtx = adbtx+adsum2+*(1.-sqrt(2.))
adsum2 = 0

adbtx = adbtx+adsuml*(1.+sqrt(2.))
adsumil = 0

doi=mn, 1, -1
hh = alog(x(i)/(1.-btx))
adhh = adhh+adt1*x(i)
adx(i) = adx(i)+adti*hh
adbtx = adbtx+adhh*1./(x(i)/(1.-btx))*x(i)/((1.-btx)*(1.-btx))

adx(i) = adx(i)+adhh*1./(x(i)/(1.-btx))/(1.-btx)
adhh = 0
end do
doi=mn, 1, -1
ss = 0.
do j=1, n
ss = ss+a(i,j)*x(j)
end do

adss = adss+adxax*x(i)
adx(i) = adx(i)+adxax*ss
do j=mn, 1, -1
adx(j) = adx(j)+adss*a(i,j)
end do
adss = 0
end do
doi=mn, 1, -1
adx(i) = adx(i)+adbtx*b(i)
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end do

end
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