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對 K 均值分群估計潛在群體程序作平行運算 

 

研究生：林吟玲    指導教授：黃冠華 博士 

國立交通大學統計學研究所 

 

 

摘要 

 本論文主要目的是對 k-means 分群方法估計潛在群體的計算

過程作平行運算，透過 OpenMP 與 MPI 平行運算，將 updated 

k-means 與 non-updated k-means 兩種不同 k-means 分群方法作

平行，使得程式計算時間縮短，並且在個人電腦、國家高速電腦

中心與 Amazon EC2 三種不同電腦環境上運作，觀測他們的平行

效率。除此之外，利用乳癌的微陣列為例，作更詳細的說明。在

乳癌資料的例子中，兩種 k-means 分群方法都達到縮短運算時間

的效果！ 

 

 

關鍵字：OpenMP，MPI，平行運算。 
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Underlying Latent Classes  

 

Student: Yin-Ling Lin  Advisor: Dr. Guan-Hua Huang 
 

Institute of Statistics 
National Chiao Tung University 

 

 

ABSTRACT 

 The main purpose of the study is to perform parallel computing for 

k-means clustering on estimating the underlying latent class process. OpenMP 

and MPI parallel computing make computing time shorter for updated and 

non-updated k-means clustering method. We compare the parallel efficiency 

of OpenMP and MPI in the personal computers, the national center for 

high-performance computing and the Amazon EC2 environment. Besides, the 

breast cancer microarray data are used for illustration. The results display that 

parallel computing can reduce the computation time in all three computing 

environments.  
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1.介紹 

  

 潛在變量模型 (Latent variable models)是用於解釋不可觀測的變量和他

們的觀測值之間關係。潛在變量模型假定所有觀測值反映了同樣的不可觀

察之特點，且其特點充分說明了觀測值之間的關聯。這不可觀測的特徵可

以表示為一個單變量連續變數（潛在特質） (Rasch, 1960; Lazarsfeld and 

Henry, 1968; Moustaki, 1996)或群體變數確定數個“種類”去定義同一群

體中的樣本 (Goodman,1974; Titterington and others, 1985; Bandeen-Roche 

and others, 1997; Huang and Bandeen-Roche,2004)。我們著重於觀察潛在群

體變數，使得在任何潛在群體變數內的觀測值互相獨立，其稱為潛在群體

模型 (Latent class analysis)。 

 在 固 定 個 數 群 體 的 潛 在 群 體 模 型 通 常 是 由 最 大 概 似 (maximum 

likelihood)去做參數估計。因為不能觀察群體中的成員，使得潛在群體模

型 成 為 一 個 典 型 不 完 整 數 據 的 問 題 ， 若 使 用 EM 演 算 法

(Expectation-Maximization algorithm)(Dempster and others, 1977)計算最大

概似所估計的參數，既不能直接驗算，而且有可能嚴重影響分析結果

(Bandeen-Roche and others, 1997)。此外，使用EM演算法來估計模型參數，

通常是費時且在樣本個數小於觀測值時難以收斂。 

潛在群體模型分析通常被視為與群體分析 (cluster analysis)相似，因此

我們使用群體分析來估計潛在群體 (Huang, Wang &Hsu, manuscript)。群體

分析包含不同種演算法，其方法都是將相似(有較接近的距離)的物體分別

納入同一群體中。使用k-means的演算法，將原本的距離測度改成相關係數

或共變異數，然後對所有的主體分群，使得屬於在同一群的主體所測得的

觀測值能相互獨立，再將估計出的潛在群體視為已知變數後，就很容易在

潛在群體模型估計參數。該方法可以很容易地處理高維度的數據，並可直

接獲得最佳的潛在群體估計。  

   而在處理高維度數據時，常常會遇到記憶體不足或者是運算時間過久的

問題，若遇到記憶體不足就必須要在電腦的硬體上做加強，(例如:增加運

算的記憶體空間或者借用硬碟上的記憶體)；若遇到運算過久則要在程式設

計上做處理，(例如:尋找更快的運算方法或者加入平行運算設計)。 

 為了加強電腦硬體設備，常常需要花費大量的金錢且需要人力去維

修，且不想使用又不能丟棄，因此在本論文中我們選擇使用 Amazon EC2
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的雲端服務，隨時增加或減少當下所需要的電腦設備，一來減少金錢與人

力支出上的耗費，二來虛擬電腦也不占空間，達到按需即取的好處。 

 在增加程式運算效率的方法上，我們加入平行運算的架構，在多核心

的電腦上使用 OpenMP 平行運算語言，在電腦叢集環境中使用 MPI 平行運

算語言，以減少運算時間上的耗費。 

 本論文將利用潛在群體模型估計潛在群體的程式來探討 OpenMP 與

MPI 平行運算語言的效果，且分別運行在個人電腦、國網中心以及 Amaozn 

EC2 虛擬電腦上。 
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2.k-means 分群方法 

  

 我們在 k-means 分群方法中引用兩種演算法，一種是在將資料重新分

群時，其群體的中心值也隨之改變，另一種是在所有資料皆完成重新分群

時，才將群體中心值重新計算。為了區分上的方便，我們稱前者演算法為

updated k-means 分群方法，稱後者演算法為 non-updated k-means 分群方法。 

此外，我們在對non-updated k-means分群方法平行時引用parallel k-means

分群方法(Kraj and others, 2008)的演算法概念。 

2.1 Non-updated k-means 分群方法的演算法 

 nk1.隨機將樣本分成 k 群且計算群體中心值。 

 nk2.將每個樣本重新分配到與其最接近中心值的群體中，當所有樣本 

       分配完成後，使用新的分群結果重新計算群體中心值。 

 nk3.反覆執行 nk2 直到全部樣本皆沒有移動為止。 

 

2.2 Updated k-means 分群方法的演算法 

 uk1.隨機將樣本分成 k 群且計算初始群體中心值。 

 uk2.將每個樣本重新分配到與其最接近中心值的群體中，當每個樣本 

       被移動，群體中心值也將重新計算。 

 uk3.反覆執行 uk2 直到全部樣本皆沒有移動為止。 

 

2.3 Parallel k-means 分群方法的演算法 

pk1.隨機將 N 個觀測值分成 k 群且計算初始群體中心值，再將 N 個觀 

測值平均分成 M 個小觀測值體(S)。 

 pk2.傳送小觀測值體(S)、群體個數(k)與初始群體中心值到 M 個電腦 

節點上。 

pk3.在每個電腦節點上，將小觀測值體中的每個樣本重新分配到與其 

最接近中心值的群體中。 

pk4.在每個電腦節點上，計算 

∑∑∑∑
= == =
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m

j

n

i
ijc

m

j

n

i
ijc
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VSecMVFM
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其中 c 為群體的指標， },,1{ kc ∈ ，i 為觀測值的指標，j 為樣本

的指標，m 為樣本的總個數， cn 為觀測值的總個數。 
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 pk5.主電腦節點接收 cFM 、 cSecM 與 cn ，並且計算 

∑
∑

∑
=

=

= =−==
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p
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n
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  其中 p 為電腦節點的指標， cgCC 為新的群體中心值， cgPerf 為性能 

函數。 

 pk6.主電腦節點傳送新的群體中心值給其他電腦節點，並且反覆執行 

pk3 到 pk5 步驟直到性能函數達到最小值或者 m 個觀測值沒有被移  

動為止。 
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3.OpenMP 與 MPI 平行方法 

 

3.1 平行概念 

 對於多核心或叢集環境並沒有辦法對一般程式提昇效能，但對於平行

過後的程式，就可透過不同核心或多台電腦同時運算達到加速效果！ 

 以一個簡單例子，沒有平行的程式，跑一次迴圈要 10 秒時間，且做 100

次都丟給同一顆核心做的話，要花費 10*100=1000 秒的時間，若以平行的

程式來看，將這迴圈分給四顆核心做，每顆各做 25 次，則 只花費 250秒

的時間。 

 然而，平行的程式沒有想像中簡單，在工作切割與結合上，也是需要

時間的，在叢集環境中還包含了資料傳輸所耗費的時間，除此之外，並不

是所有程式都可以切割平行的！若程式具有相依性，直接用平行方式運

算，結果是一定有問題的，所以在做平行運算之前，要慎重評估是否可行！  

 在本論文中，我們使用 openMP 與 MPI 進行平行運算，且我們將電腦

環境分成個人電腦、國網中心、Amazon EC2，三個地方進行比較，以下是

對 openMP 與 MPI 的語法加以介紹。 

 

3.2 OpenMP 平行方法 (OpenMP.org) 

 OpenMP 是用於共享記憶體系統的多執行緒程式設計的一套編譯器指

令 (OpenMP in Visual C++)。openMP 支持的程式語言包括 C 語言、C++與

Fortran，而支援 openMP 的編譯器包括 Sun Studio、Intel Compiler、gcc4.2.0

以上和 open64 編譯器。 

 OpenMP 為高階的程式語言，其好處是不用煩惱電腦背後複雜的交錯

過程，只要幾個簡單指令即可自動將程式平行化，若忽略 openMP 指令或

編譯器不支援 openMP 時，程式可退回原本單執行緒的程式，其指令仍然

可以正常運作，只是不能使用多執行緒來加速程式的效率：而共享記憶體

指的是在多處理器的計算機系統中，不同的 CPU 使用同一塊記憶體，由圖

一看出，多個 CPU 對同一塊記憶體做存取，且 CPU 與記憶體是在同一台

機器上運作，因此共享記憶體的架構只能在單一機器上面運作，其優點是

存取記憶體時較為容易且沒有傳輸資料的問題，但其缺點是 CPU 的個數較

為固定也較難擴充。 
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圖一 .共享記憶體示意圖  

 

 使用 openMP 要先載入 openMP 的標頭檔：omp.h。 

$#include<omp.h> 

 一 般 使 用 到 openMP 的 指 令 分 成 三 類 ： Directives 、 Clauses 、

Functions。 

$#pragma omp directive [clause] 

 

 Directives 部份有 11 個，parallel、 sections、 for 這三項是拿來執行平

行化；master、 single、 crigica 這三項則是指定使用單一執行緒； atomic、

flush、 threadprivate 這三項則是用來控制變數的；barrier 是控制執行緒同

步用的；ordered 是設定平行化的執行順序，我們用表一說明 Directives 部

份的指令用途。 

 Clauses 的部份有 13 個，  copyin、 copyprivate、 default、 shared、

private、 firstprivate、 lastprivate、 reduction 這八項是拿來控制變數在平

行化時的處理方式； ordered 和  schedule 這兩項是控制平行化執行順序

分配方法； if、num_threads 這兩項則是控制執行緒的設定，我們用表二說

明 Clauses 部份的指令用途。 

 Functions 的部份有 22 個，許多函數的使用機會不高，因此只列舉常

用的兩個函數，我們用表三說明 Functions 部份的指令用途。 
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表一 .Directives 部份的指令用途  

 

表二 .Clauses 部份的指令用途  
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表三 .Functions 部份的指令用途  

3.3 MPI 平行方法 (Message passing interface) 

 MPI 是設計給多電腦系統和異質性網路電腦使用，其介面在基本的傳

訊和系統軟體沒有重大改變時，即可在不同介面上運作 (Marc Snir and 

others,1996;Peter S.Pacheco,1997;William Group and others,1999)，MPI 平

行程式可以在分散式記憶體平行系統上執行，或在共用記憶體 cluster 平

行系統上執行。MPI 支持的程式語言包括 C 語言、C++與 Fortran 等，MPI

的版本有 MPICH、LAMMPI、MVAPICH 等版本。 

 分散記憶體指的是機器與機器之間透過網路來連結，主要使用在叢集

電腦中，透過圖二看出，多台機器透過網路對同一程式做處理，因此可以

利用網路串連不同形式的機器，其優點是可以利用網路將全部機器串連，

且可以快速的從記憶體存取，但其缺點是工程師須花更多時間在 CPU 與

CPU 之間的資料交換，還有網路速度快慢的問題！ 

 

圖二 .分散式記憶體示意圖  

 

 使用 MPI 要先載入 MPI 的標頭檔：mpi.h。 

$#include<mpi.h> 

 使用 MPI 要先設定四個基本函數且在所有程式中只呼叫一次，我們用

表四來說明四個基本函數的用途。 



 

 - 9 - 

 參與平行計算的各個 CPU 之間資料傳遞方式有兩種，一種叫做〝點對

點通訊〞，其意思為一個 CPU 與另一個 CPU 之間的資料傳送；另一種叫

做〝集體通訊〞，其意思是每一個 CPU 都要參與運作。 

 我們使用表五說明點對點通訊的函數用途，特別的是一個 MPI_Send

必須要一個對應的 MPI_Recv 配合，且 MPI_SendRecv 作用等於一個

MPI_Send 加一個 MPI_Recv。 

 我們使用表六說明集體通訊的函數用途，與點對點通訊不同的是每一

個 CPU 都必須呼叫同一個函數才能完成資料的傳送。 

 平行程式的切割方式分成兩種，一種是計算切割而資料不切割，其缺

點是不能夠節省記憶體的使用量，優點是程式容易閱讀且容易維修，另一

種是計算和資料都切割，其缺點是程式閱讀與維修較困難，優點是能夠節

省記憶體的使用量；平行程式的方式大約分成四種，一種是無邊界資料交

換程式，其意思是每個 CPU 都單獨計算結果後，回收到 master CPU 上，

slave CPU 互相沒有關聯，一種是需要邊界資料交換程式，其意思是當某

個 CPU 在計算時，需要另外一個 CPU 計算的值，則 CPU 之間就必須要交

換資料，一種是維度不能整除程式，其意思是若維度為 23，而 CPU 個數

有 4 個，造成分割計算或資料不等長，造成資料傳遞上的不一致，最後一

種是多維陣列程式。 

 我們使用表七說明其他常使用函數的用途。在本論文中，主要使用計

算切割但資料不切割且無邊界資料交換的模式攥寫程式。 

 

 

表四 .四個基本函數的用途  

 

表五 .點對點通訊函數的用途  
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表六 .集體通訊函數的用途  

 

表七 .其他常用函數的用途  
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4.國家高速網路與計算中心與雲端運算 Amazon EC2 環境介紹 

 

4.1 國家高速網路與計算中心(國研院國網中心) 

 國家高速網路與計算中心現有的平行計算環境有 IBM Cluster 1350、

IBM P690、 HP Superdome、 HP XC6000 Cluster 以及 Formosa II HPC 

Cluster。本文所使用的叢集環境為 Formosa II HPC Cluster，圖三顯示所有

電腦的規格與配備。 

 Formosa II 是採用 PBS Torque 工作排程軟體，使用者必須備妥 PBS 

Torque 的 job command file，使用 qsub 指令把該批次工作交給 Formosa II

來執行，且 Formosa II 登入主機的方式是使用 putty 軟體，而傳輸檔案是

以 WinSCP 軟體。 

 本論文所使用到的軟體是 C 語言與 R 統計軟體，編譯 C 語言要在

Command line 下執行，接著存入 R 的命令稿，接著用 qsub 指令把 job script

裡的執行檔交給 Formosa II 執行，我們用以下的範例來說明執 行程式的

過程與 job script 的環境設定。 

 

 

圖三 . 國家高速網路與計算中心的電腦規格 (資料來源：國家高速網路與計算中心 ) 
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4.1.1 一般 k-means 分群方法程式流程 

 1.$gcc –fPIC –c kmean1.c –o kmean1.o 

 2.$gcc –fPIC –c kmean2.c –o kmean2.o 

 3.$ld –r –o KMEAN.o kmean1.o kmean2.o 

 4.$gcc –shared KMEAN.so KMEAN.o 

 5.$R --save < kmeans.R 

 6.$qsub job.sh(執行 R --save < kmeans exe > kmeans.out&) 

 

 第 1 和 2 步驟是將 c 檔編譯成 o 檔的指令，第 3 和 4 步驟是將 o 檔包

裝成一個 so 檔案的 library 給 R 呼叫，第 5 步驟是把讀取寫好 R 的命令稿，

接著第 6 步驟則是執行 R 的執行檔，qsub job.sh 只能使用在國網中心上，

而個人電腦以及 Amazon EC2 則是使用括號中的執行指令。 

 我們使用圖四呈現 job.sh 的內容，在圖中第一段的第 2 行代表的是這

個程式的名字，第 6 行表示的是這程式用到 1 個 CPU，第 2 段為國網中心

的基本設定，第 3 段為執行 R 的執行檔指令。 

 

4.1.2 使用 OpenMP 平行運算的流程 

 1.$export LD_LIBRARY_PATH=$LD_LIBRARY_PATH:/opt/gcc/4.3.2/ 

   lib64:/opt/mpfr_2.3.1/lib:/opt/gmp_4.2.2/lib/ 

 2.$gcc –fPIC –fopenmp –lgmp –c kmean1.c –o kmean1.o 

 3.$gcc –fPIC –fopenmp –lgmp –c kmean2.c –o kmean2.o 

 4.$ld –r –o  KMEAN.o kmean1.o kmean2.o 

 5.$gcc –shared KMEAN.so KMEAN.o –fopenmp –lgmp  

 6.$R --save < kmeans.R 

 7.$qsub job_omp.sh(執行  R --save < kmeans exe > kmeans _omp.out&) 

 

 第 1 步驟是設定 gcc 的 library 版本，因為在國網中心的 gcc 版本有相

當多種，因此要設定 gcc4.2 以上的版本才能順利執行 OpenMP，在個人電

腦以及 Amazon EC2 上則不用使用此指令，第 2 和 3 步驟是將 c 檔編譯成

o 檔的指令，其中加入 -fopenMP 與 -lgmp 才能順利使用 OpenMP 的指令，

第 4 和 5 步驟是將 o 檔、-fopenMP 以及 -lgmp 包裝成一個 so 檔案的 library

給 R 呼叫，第 5 步驟是把讀取寫好 R 的命令稿，接著第 6 步驟則是執行 R
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的執行檔， qsub job_omp.sh 只能使用在國網中心上，而個人電腦以及

Amazon EC2 則是使用括號中的執行指令。 

 我們使用圖五呈現 job_omp.sh 的內容，在圖中第一段的第 2 行代表的

是這個程式的名字，第 6 行表示的是這程式用到 4 個 CPU，第 2 段為國網

中心的基本設定以及設定 gcc 的 library 版本，第 3 段為執行 R 的執行檔指

令。 

 

4.1.3 使用 MPI 平行運算的流程 

 1.$export LD_LIBRARY_PATH=$LD_LIBRARY_PATH:/opt/mpich/gnu 

     /lib 

 2.$/opt/mpich/gnu/bin/mpicc –fPIC –c kmean1.c –o kmean1.o 

 3.$/opt/mpich/gnu/bin/mpicc –fPIC –c kmean2.c –o kmean2.o 

 4.$ld –r –o KMEAN.o  kmean1.o  kmean2.o 

 5.$/opt/mpich/gnu/bin/mpicc –shared  KMEAN.so  KMEAN.o 

 6.$R --save < kmeans.R 

 7.$qsub job_mpi.sh(執行  R --save < kmeans exe > kmeans _mpi.out&) 

 

 第 1 步驟是設定 mpi 的 gcc library 版本，在個人電腦以及 Amazon EC2

上則不用使用此指令，第 2 和 3 步驟是將 c 檔編譯成 o 檔的指令，其中要

使用 mpicc 的編譯器才能順利使用 MPI 的指令，第 4 和 5 步驟是將 o 檔包

裝成一個 so 檔案的 library 給 R 呼叫，第 5 步驟是把讀取寫好 R 的命令稿，

接著第 6 步驟則是執行 R 的執行檔，qsub job_mpi.sh 只能使用在國網中心

上，而個人電腦以及 Amazon EC2 則是使用括號中的執行指令。 

 我們使用圖六呈現 job_mpi.sh 的內容，在圖中第一段的第 2 行代表的

是這個程式的名字，第 6 行表示的是這程式用到 16 個 CPU，第 2 段為國

網中心的基本設定以及設定 mpi 的 gcc library 版本，第 3 段為執行 R 的執

行檔指令。 
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圖四 .job.sh 的環境設定與內容 . 
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圖五 .job_omp.sh 的 openMP 環境設定與內容  
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圖六 .job_mpi.sh 的 MPI 環境設定與內容  

 

4.2 雲端運算 

 雲端運算是一種基於網際網路的新運算方式，透過網際網路上異構、

自治的服務為個人和企業使用者提供按需即取的運算。因為資源是在網際

網路上，而在電腦流程圖中，網際網路常以一個雲狀圖案來 表示，因此稱

為雲端。 

 雲端運算的資源是動態易擴充且虛擬化的，透過網際網路提供，終端

使用者不需要了解雲端中基礎設施的細節，也不必具有相應的專業知識，

只要關注在自己真正需要什麼樣的資源與如何透過網路得到相應的服務。 

 目前雲端運算的應用有許多種，我們將使用 Amazon 的 EC2 開創需要

的硬體設備，以下是對 Amazon EC2 的使用加以介紹! 
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4.2.1 Amazon EC2 介紹 (Amazon web services) 

 Amazon EC2(Elastic Compute Cloud) 為 Amazon 所開發的雲端運算服

務環境，是一個提供客戶租賃虛擬的執行環境，以供企業開發、測試或執

行自己的應用程式，客戶可以選擇每個執行環境的規格，涵蓋記憶體空間、

運算單位及儲存空間等。 

 1.登入 Amazon EC2 步驟如下： 

  (1)在 Amazon web services 上申請帳號並輸入信用卡號 

  (2)在 Account 選擇 Security Credentials->Access Keys 

   按下 Create a new Access key，且紀錄 Access key ID 與 Secret 

   Access key 

  (3)安裝 Elasticfox 附加元件在 Firebox 上 

  (4)開啟 Firebox->選擇工具->Elasticbox(登入管理機器的介面 ) 

  (5)在 Manage EC2 Credentials 視窗,輸入 "Account Name", "AWS 

   Access Key", "AWS Secret Access Key“ 

 

4.2.2 登入 Amazon EC2 的事前工作(Amazon EC2 使用操作筆記) 

 登入 Amazon EC2 且設定好登入資訊，以後就都可以從 Elasticfox 上管

理 EC2 的機器，接下來還有一些事前工作需要設定好，才完成開啟 EC2

機器的動作。 

 

 

 1.Key Pairs(登入 EC2 機器的密碼 )：  

  (1)在 Elasticfox 上，選擇 "KeyPairs"，按下 Create a new   

   keypair，輸入 name，產生 name.pem 檔下載視窗，將此下載 

   儲存。 

  (2)下載 puttygen 開啟後，選擇 "Conversion"中的 Import key， 

   載入 name.pem，按下 Save private key，儲存轉檔好的.ppk 

   檔。 

 2.Security Group(防火牆的設定 )： 

  (1)在 Elasticfox 上，選擇 "Security Groups"，左手邊按下  

   Create Security Group，輸入 group name。 
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  (2)選擇左手邊的 group name，右手邊按下 Grant Permission，設 

   定要防火牆的初始值，並且在 Host/Networks Details 點選 

   Get My Host Address 後，按下 add，即設定完成。 

 3.AMI(EC2 虛擬機器的映像檔 )： 

  (1)在 Amazon web services 首頁上，選擇 Amazon EC2，在左下角

   選擇 Amazon Machine Images(AMIs)。 

  (2)由上面挑選映像檔，找到 ami-78b15411(Fedora core 6) 、  

   ami-c0f615a9(Ubuntu 8.10)，這兩個的機器大小有 m1.small 與

   c1.medium， ami-1b9b7c72(安裝好 R 與 gcc 的 Ubuntu 8.10)，

   這個的機器大小有 m1.large、m1.xlarge、m2.xlarge、   

   m2.2xlarge、m2.4xlarge、 c1.xlarge 這六種，這三個映像檔會 

   在接下來加以詳述，其他的映像檔在 Amazonweb services 網 

   頁上有詳細介紹。而越大的記憶體或 CPU，其價格也會有所差

   別，所以選擇好需要的記憶體、CPU 與作業系統版本，就可以 

   執行開啟機器的動作了! 

  (3)表八詳細陳述 Amaonz EC2 的機器大小與規格。 

 

4.2.3 連結 Amazon EC2 機器 

 1.創建 EC2 機器： 

  (1)在 Elasticfox 上，選擇 "Images"，輸入之前選擇的 AMI ID，點

   選映像檔後，按下 Launch instance 或按右鍵點 Launch instance 

   of this AMI，設定好所有資訊，點選 Launch 即可! 

 

表八 .Amazon EC2 的規格與價格  
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  (2)在 Elasticfox 上選擇 "Instances"，就會看到新 run 的機器  

   (Status 是 running 才算完成)。 

 2.設定 Elastic IP(登入 EC2 機器的 IP 位址)： 

  (1)在 Elasticfox 上，選擇 "Elastic IPs"，按下 Allocate a new  

   address，自動產生一個新 IP。 

  (2)在 Elasticfox 上，選擇 "Instances"，點選要加載固定 IP 的機 

   器，按右鍵點 Associate Elastic IP with Instancec 後，再點選 

   Associate，即為加載完成! 

 3.連線 EC2 機器： 

  本論文連線 EC2 機器所使用的軟體為 putty 軟體，而傳輸檔案到 

  EC2 機器所使用的傳輸工具為 WinSCP。 

  (1)在 Elasticfox 上，選擇 "Instances"，按右鍵點 View Details，找

   到 Public DNS Name  (ex:ec2-….compute-1.amazonaws.com)。 

  (2)在 putty 上的 Host name 輸入 Public DNS Name 或者加載好的 

   Elastic IP 

  (3)在 putty 上左邊選單點選 Connection->SSH->Auth，在 Private 

   key file for authentication 選擇 key pair 的 .ppk 檔。 

  (4)按下 open，輸入 root，即為登入完成。 

 4.關掉 EC2 機器： 

  (1)在 Elasticfox 上，選擇 "Instances"，點選要關機的機器，按 

   下 Terminate Selected Instances，即為關機完成。 

  (2)也可在登入機器後，打入 halt 指令，極為直接關機。 

 

4.2.4 安裝軟體 

 1.安裝 gcc compiler： 

  (1)在 Fedora core 6 機器上輸入  

 $yum check-update    

   $yum install gcc 

  (2)在 Ubuntu 8.10 機器上輸入   

   #apt-get update    

   #apt-get install gcc 
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  註：在 Fedora core 6 機器上出現錯誤 (Error: Cannot find a valid  

     baseurl for repo: extras)時，更改路徑 ”/ect/yum.repos.d/” 

     下的 .repo 檔，將裡面所有的 

      

#baseurl=http://download.fedora.redhat.com/pub/fedora/linux/c

ore/$releasever/$basearch/os/  

改成 

baseurl=http://archives.fedoraproject.org/pub/archive/fedora/li

nux/core/$releasever/$basearch/os/ 

 2.安裝 R(The R Project for Statistical Computing)： 

  (1)安裝 perl 軟體   

   #yum(apt-get) install perl 

  (2)解 R 的壓縮檔  

   #tar zxvf R-2.10.1.tar.gz 

  (3)安裝 R  

   #./configure #make #make install 

  註：若沒有 realline library 或 X11 library，則要先安裝或者可以打

   #./configure  --with-readline=no  --with-x=no 

 

4.2.5 架設 MPI 叢集環境 (Official Python Planet@Taiwan) 

 我們希望在 Amazon EC2 上架設 MPI PC cluster，其架設的步驟如下： 

 1.更改 /etc/hosts，方便遠端直接快速連結 

  假設有兩個MPI node，所有的node的 /etc/hosts皆需要修改  

  master@mpi-1:~$ sudo vi /etc/hosts 

  master@mpi-2:~$ sudo vi /etc/hosts 

  修改內容如下 : 

   IP mpi-1 

 2.安裝與設定 NFS，讓所有 node 有共享的 master folder 

   IP mpi-2 

  我們以 mpi-1 做為 master 

  master@mpi-1:~$ sudo apt-get update 

  master@mpi-1:~$ sudo apt-get install nfs-kernel-server 
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  設定 NFS 目錄與掛載權限  

  master@mpi-1:~$ sudo mkdir /mpi 

  master@mpi-1:~$ sudo vi /etc/exports 

  修改內容如下 : 

   /mpi*(rw,sync) 

  master@mpi-1:~$ sudo chown master:master /mpi 

  master@mpi-1:~$ sudo /etc/init.d/nfs-kernel-server restart 

  在其他的 node 掛載 mpi-1 master folder 

master@mpi-2:~$ sudo mkdir /mpi 

master@mpi-2:~$ sudo chown master:master /mpi 

master@mpi-2:~$ sudo apt-get install nfs-common 

master@mpi-2:~$ sudo mount -t nfs mpi-1:/mpi /mpi 

 3.安裝 ssh，設定金鑰讓各 node 之間以 master 帳號連結不用輸入密碼  

主 要 是 為 了 方 便 往 後 可 在 scripts 裡 設 定 各 node 自 動 串 連

master@mpi-1:~$ sudo apt-get install ssh 

master@mpi-2:~$ sudo apt-get install ssh 

master@mpi-1:~$ ssh-keygen -t dsa 

master@mpi-1:~$ scp .ssh/id_dsa.pub master@mpi-2:~/mpi-1.pub 

master@mpi-2:~$ cat mpi-1.pub >> .ssh/authorized_keys 

master@mpi-2:~$ ssh-keygen -t dsa 

master@mpi-2:~$ scp .ssh/id_dsa.pub master@mpi-1:~/mpi-2.pub 

master@mpi-1:~$ cat mpi-2.pub >> .ssh/authorized_keys 

測試登入 (不用輸入密碼) 

master@mpi-1:~$ ssh mpi-2 

master@mpi-2:~$ ssh mpi-1 

 4.安裝 MPICH2 

  只要在 mpi-1 master folder 安裝一次即可  

  下載 MPICH2 的網址如下 : 

  http://www.mcs.anl.gov/research/projects/mpich2/ 

  下載完畢後放入 mpi-1 的 /mpi 目錄夾中 

master@mpi-1:/mpi $ sudo apt-get install build-essential 

master@mpi-1:/mpi $ mkidr mpich2 
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master@mpi-1:/mpi $ tar xzvf mpich2-1.1.1p1.tar.gz 

master@mpi-1:/mpi $ cd mpich2-1.1.1p1 

master@mpi-1:/mpi/mpich2-1.1.1p1 $ ./configure --             

             prefix=/mpi/mpich2 

master@mpi-1:/mpi/mpich2-1.1.1p1 $ make 

master@mpi-1:/mpi/mpich2-1.1.1p1 $ sudo make install 

設定 PATH 環境變數  

master@mpi-1:~$ vi .bashrc 

master@mpi-2:~$ vi .bashrc 

export PATH="/mpi/mpich2/bin:$PATH"  

export LD_LIBRARY_PATH= 

在所有 node 上測試程式路徑是否正確  

            "/mpi/mpich2/lib:$LD_LIBRARY_PATH" 

master@mpi-1:~$ which mpd 

master@mpi-1:~$ which mpiexec 

master@mpi-1:~$ which mpirun 

master@mpi-2:~$ which mpd 

master@mpi-2:~$ which mpiexec 

master@mpi-2:~$ which mpirun 

 5.設定 MPICH2 

  在所有 node 上建立 mpd.conf 及 mpd.hosts 

master@mpi-1:~$ vi mpd.hosts 

master@mpi-2:~$ vi mpd.hosts 

修改內容如下: 

mpi-1  

master@mpi-1:~$ echo MPD_SECRETWORD=xxx-xx > .mpd.conf 

master@mpi-1:~$ chmod 600 .mpd.conf 

master@mpi-2:~$ echo MPD_SECRETWORD=xxx-xx > .mpd.conf 

master@mpi-2:~$ chmod 600 .mpd.conf 

mpi-2 

  啟動所有  node 的  mpi service 
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master@mpi-1:~$ mpd & 

master@mpi-1:~$ mpdboot -n 2 

master@mpi-2:~$ mpd & 

master@mpi-2:~$ mpdboot -n 2 

  在所有 node 上檢查是否運行成功 

master@mpi-1:~$ mpdtrace 

mpi-1 

mpi-2 

master@mpi-2:~$ mpdtrace 

mpi-1 

mpi-2 

 6.安裝完畢! 
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5.潛在群體模型 

 

 令 1 2( , , , )T
i i i iMY Y Y Y=  為 M 個觀測值，且令 iS 為為 N 個樣本中第 i 個所屬

的潛在群體且 {1, , }iS J∈  。 

 潛在群體模型架構在條件獨立的概念，其意思是不管在哪個族群，觀

測值皆會互相獨立，因此密度函數可表示成 

1
1 1

( , , ) { ( )}
MJ

M j j m
j m

f y y f yη
= =

=∑ ∏  

其中 Pr( )i jS j η= = 且 Y | ~ ( )im i jS j f= ⋅  

 

 許多作者會將模型延伸到可加入與潛在群體有關的風險因子或者在潛

在群體影響觀測值的變數。 

 令 1 2(1, , , , )T
i i i ipx x x x=  變數為與潛在群體有關的風險因子，我們使用廣

義線性模型 (generalized linear models)去聯結 Si 與 ix 之間的影響 

0 1 1

( )
log[ ]

( )
j i

j j i p jip
J i

x
x x

x
η

β β β
η

= + + + ，其中 1 1j J= −  

 令 1( , , )i i iMz z z=  為在潛在群體影響觀測值的變數，其中

1( , , )T
im im imLz z z=  1m M=  ，也就是 ( ) ( | )j j imf f z⋅ = ⋅ 。 

 當觀測值為連續時，我們令 ( ) 2| , ~ ( ( ), )im i im mj im mY S j z N zµ σ= ，且

1 1( )mj im mj m im Lm imLz z zµ θ τ τ= + + 。 

因此，加入調整變數後，條件獨立假設成為 1
1

( , , | ) ( | )
M

j M i j m im
m

f y y z f y z
=

=∏ 。 

 Huang, Wang & Hsu (manuscript) 提出利用分群分析對潛在群體模型

做參數估計。本論文引用了群聚方法中兩種不同的 k-means 分群方法，將

原本的距離測度改成相關係數或共變異數，然後對所有的主體分群，使得

屬於在同一群的主體所測得的各項目能相互獨立，再將估計出的潛在群體

iS 視為已知變數後，在估計潛在群體迴歸分析模型的參數即可。 

  

 我們先介紹如何將距離測度改成相關係數或共變異數，第一，定義觀

測值之間的樣本共變異數矩陣，對連續的觀測值，組成樣本共變異數矩陣

的成份為 imY 與 itY 的樣本共變異數。  
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 第二，我們令 jACov 為第 j 群之樣本共變異數矩陣非對角線元素（對於

連續）/非對角區塊（對於離散）之絕對值平均，且令

1

jLoI   ,
J

j j j
j

w ACov w
N=

= =∑ 第群體的資料個數
，其值越小代表越趨近獨立。 

 

接著，我們將介紹如何用兩種 k-means 演算法去估計潛在群體。 

Non-updated k-means 分群方法的演算法: 

 nk1.隨機將資料分成 k 群 

nk2 .使用初始群體將每個資料變動到各群計算 ( )LoI u
i 值且將資料分配 

具有最小 ( )LoI u
i 值的群體中，當所有資料分配完成後才將初始群體 

用新的分群結果替代 

 nk3.反覆執行 nk2 直到全部資料皆沒有移動為止 

Updated k-means 分群方法的演算法: 

uk1.隨機將資料分成 k 群 

uk2 .使用初始群體將每個資料變動到各群計算 ( )LoI u
i 值且將資料分配 

    具有最小 ( )LoI u
i 值的群體中，當有資料被移動時，初始群體也隨之  

改變 

uk3.反覆執行 uk2 直到全部資料皆沒有移動為止 

註:在 nk2 與 uk2 中，我們定義 ( )

1

jLoI   ,
J

u
i j j j

j
w ACov w

N=

= =∑ 第群體的資料個數
，

且 ( )LoI u
i 為第 i 個資料被變動到第 u 個族群的值，將其資料變動到 J 個族群

後得到 (1) ( ), , J
i iLoI LoI ，選出最小的值 ( )LoI u

i ，則代表第 i 個資料被分配到第

u 個族群裡，我們使用圖七說明 ( )LoI u
i 值的計算過程。 

 本論文主要目的是對 k-means 分群方法估計潛在群體的計算過程做平

行運算，在 Non-updated k-means 分群方法中，我們將 N 個資料平均分配

給 P 個電腦節點，分別計算每個資料的分群結果，在主電腦節點上收集所

有資料的分群結果替代初始群體，在 Updated k-means 分群方法中，一有

資料變動，則初始群體也隨之變動，在平行運算上具有相依性，會造成計

算上的錯誤，因此我們對計算 ( )LoI u
i 值的樣本共變異數矩陣做平行運算，將

M 列向量平均分給 P 個電腦節點，分別計算其矩陣的元素，在主電腦節點

上收集矩陣元素值且計算 ( )LoI u
i 值，我們使用圖八與圖九說明兩種分群方法

的平行流程。 
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圖七 . 
( )LoI u
i 值的計算過程 

 

  

 

圖八 .Non-updated k-means 分群演算法平行過程  
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圖九 .Updated k-means 分群演算法平行過程  
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6.實驗結果 

 

6.1 乳癌資料 

 乳癌資料來自於使用基因表現量預測乳癌結果的研究（van’t Veer and 

other,2002）。78 名年齡在 55 歲左右且有乳癌預兆基因的陣發性陰性淋巴

結乳癌病人，其中 44 名病人在 5 年間沒有復發病徵兆（預測良好組，追蹤

時間的平均值為 8.7 年），剩下 34 名病人在 5 年間有轉移擴散的現象(預

測不良組，轉移現象發生時間的平均值為 2.5 年)。此資料記載了紅色與綠

色螢光基因表現量的平均值，其紅色代表誘發程度且綠色代表抑制程度，

而 p-value 代表基因表現量的差異，其值越小代表差異越大。 

 對 於 基 因 表 現 量 分 析 的 演 算 法 都 需 要 完 整 的 基 因 晶 片 矩 陣 。 例

如:k-means 分群方法無法有效處理包含遺漏值的資料，因此，有必要在不

完整的資料中填補遺漏值，以降低不完整資料分析的有效性與增加資料的

範圍。K-nearest neighbors(KNN)方法可以有效且精準的估計遺漏值，KNN

方法所選擇的基準基因與包含遺漏值的基因相似，例如:在試驗 1 中基因 A

有遺漏值，我們使用 KNN 方法選出在試驗 2 到 N 中最相似的 K 個基因，

其中 N 為試驗的總個數。使用其 K 個在試驗 1 中之基因表現量的加權平均

值去估計在試驗 1 中基因 A 的遺漏值，其中權重為每個基因與基因 A 的相

似程度，越相似其權重越高。 

 接著透過兩個步驟去篩選基因，第一步驟從 24481 個基因選取 4741 基

因，其來自於基因表現量比大於 2 或小於 0.5（差距超過兩倍），且觀測

基因表現量差異的 P-value 小於 0.01，其中要超過 3 個樣本擁有這種基因

型，其主要用意是選出最有差異性的基因，第二步驟，我們使用組間差異

平方和與組內差異平方和的比率來選取基因（Dudoit and other,2002），其

比率表示為 

2

2

( )( )
( )

( )( )

i cm m
i c

i im cm
i c

I d c y y
BW m

I d c y y

⋅= −
=

= −

∑∑
∑∑

 

其中 imy 代表第 i 個樣本第 m 個基因表現量的比率， id 為第 i 個樣本屬於預

測良好或預測不良的指標， cmy 為屬於 c 預測群的第 m 個基因表現量之平

均， my⋅ 為所有樣本的第 m 個基因表現量之平均，我們使用上述式子計算每

個基因的 BW 比率且選出 BW 比率較大的基因作為模型所使用的資料。 
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6.2 分群結果與時間效率 

 

6.2.1 OpenMP 運算結果 

 我們從 4741 個基因選出 BW 比率較大的 70~500 個基因作為分群的背景

資料，對三個不同的電腦環境執行程式，比較兩種不同 k-means 分群方法

平行與否的差異，圖十的資料是使用 BW 比率最大的 70 個基因做為觀測

值，我們可以看到 Non-updated k-means 分群方法的遞迴次數較 Updated 

k-means 分群方法多，因此程式執行時間也較久，但兩個分群方法所分群

的結果皆為一致，且使用 openMP 平行運算的程式都有明顯的減少執行時

間，圖十一~圖十五使用 BW 比率最大的 100~500 個基因，我們也發現觀測

值越多，使用 openMP 平行運算的效率愈好，因此可執行於往後的較大量

的資料，詳細的運行時間與分群結果收錄在附錄一到附錄六中。 

接著我們發現同一程式在 Amazon EC2 的運行時間較快，而平行過後

的程式在個人電腦的運行時間較快，我們在表九附上了三種不同電腦環境

的硬體規格，以了解其之間的差異。 

 除此之外，圖十二的 Non-updated k-means 分群方法，因為遞迴次數太

多，造成記憶體不足，而圖十五的 Non-updated k-means 分群方法，因為觀

測值過多，也會造成記憶體不足，因此若要跑大資料量的程式，還是必須

增加記憶體或者使用國網中心與 Amazon EC2! 

 

 

 

表九 .三種不同電腦環境的硬體規格  
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圖十 .使用 openMP 且 data=70 的運行時間圖  

 
圖十一 .使用 openMP 且 data=100 的運行時間圖  
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圖十二 .使用 openMP 且 data=200 的運行時間圖  

 

圖十三 .使用 openMP 且 data=300 的運行時間圖  
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圖十四 .使用 openMP 且 data=400 的運行時間圖  

 
圖十五 .使用 openMP 且 data=500 的運行時間圖  
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7.討論 

 在這章節中，我們將討論在 Amazon EC2 虛擬電腦上架設 MPI 的問題

以及在執行 k-means 分群方法估計潛在群體程式作 MPI 平行運算的問題。 

 在 4.2.5 章節中，介紹到在 Amazon EC2 虛擬電腦上架設 MPI 的程序，

在第 2 步驟安裝與設定 NFS 的地方，我們不能順利執行 master@mpi-2:~$ 

sudo mount -t nfs mpi-1:/mpi /mpi 這步指令，其原因可能是在兩台主機防火

牆的設定出現問題，但研究過後，mpi-2 無法順利通過 mpi-1 的防火牆，

進而加載 mpi-1 的 /mpi/mpi 目錄夾，導致後面程序無法執行。  

 在 4.1.3 章節中，介紹到使用 MPI 平行運算的運行流程，本論文使用

的 k-means 估計潛在群體程式中，主要流程為 c 檔=>R 檔=>R 的 exe 檔，

在 c 檔中，我們加入的 MPI 平行運算的程式，但因為 c 檔裡只有副函式，

並沒有 main()函式，無法順利使用 MPI_Init()這個函數，導致 MPI 平行運

算不能執行。 

我們使用兩種方式去解決其問題，第一種方式的流程為 c 檔=>R 檔=>R

的 exe 檔=>MPI_C 的 exe 檔，在 MPI_C 的執行檔中，我們使用了 main()

函式，也能順利呼叫 MPI_Init()，並且呼叫 R 的執行檔，希望在運行 R 的

時候能在 c 檔中執行 MPI 平行運算，但還是在 c 檔使用 MPI 平行運算中無

法使用 MPI 執行命令，其原因有可能是 C 呼叫 R 再呼叫 C 的過程中，因

為中間有經過 R 的環境後，導致 MPI 的指令無法執行。 

第二種方式流程為 c 檔=>R 檔=>R 的 exe 檔，在 R 檔中，我們先呼叫

library(Rmpi)，希望能開啟 MPI 平行運算並且在 c 檔中執行，此外，Rmpi

是一個能在 R 的環境下執行 MPI 的套件，但呼叫 Rmpi 後，還是會出現無

法執行 MPI 的指令! 
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8.結論 

 從上述的例子得知，使用 OpenMP 平行運算的程式，在程式執行時間

上皆有明顯的減少，Non-updated k-means 分群方法雖然可以簡單地將樣本

分組給其他電腦節點分群，但因為沒有立即的更新群體結構，造成遞迴次

數較多，也影響了時間執行效率，而 Updated k-means 分群方法雖然不能

直接將樣本分組給其他電腦節點，但也能在計算樣本變異數矩陣作平行運

算，還是能縮短程式的執行時間，這對處理高維度的資料是有相當大的幫

助，只要去除程式或演算法的相依性，就能簡單的加入平行運算語法，達

到最佳的效率。 

 除此之外，我們還在三個不同的電腦環境運行程式，若沒有相關的電

腦配備也能直接在國網中心或者 Amazon EC2 上執行程式，若有個人電腦

的配備，只要有 gcc4.2 以上的版本，也能輕鬆的執行平行運算程式! 
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附錄 

附錄一.使用 openMP 且 data=70 的運行時間表 
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附錄二.使用 openMP 且 data=100 的運行時間表 
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附錄三.使用 openMP 且 data=200 的運行時間表 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 - 40 - 

附錄四.使用 openMP 且 data=300 的運行時間表 
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附錄五.使用 openMP 且 data=400 的運行時間表 
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附錄六.使用 openMP 且 data=500 的運行時間表 

 

 


