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摘要 面向高性能数值模拟,并行算法设计与并行编程实现是领域专家在超级计算机上研制应用软

件的重要环节. 近十多年来, 随着超级计算机性能的持续提升, 应用问题的求解日趋复杂, 如何发展

并行算法与并行编程, 并在应用软件之间实现复用, 支持应用软件高效使用并同步研发超级计算机,

是高性能计算的重要研究内容.本文结合作者的实践,阐述并行算法与并行编程研究从个性到共性、

再到软件复用的必要性和关键技术. 本文对高性能数值模拟应用软件的研发以及高性能计算的应用

研究具有参考价值.
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1 引言

并行算法与并行编程是高性能计算应用研究的主要内容. 面向高性能数值模拟, 它们主要用于支

持物理建模和计算方法在超级计算机上的设计与实现, 从而支持超大规模并行应用软件的研制与应

用. 近十多年来, 我国超级计算机的性能持续提升, 已经从每秒万亿次、十万亿次、千万亿次提升到了

亿亿次量级, 体系结构和编程模型发生了很大的变化 [1, 2]1). 与此同时, 数值模拟的实际应用也逐步呈

现多物理场耦合、多时空尺度、强非线性强间断、多介质大变形、三维复杂几何构型的复杂特征, 超

大规模并行应用软件的研发越来越依赖于并行算法与并行编程的创新研究 [3, 4]. 本文将这种具备复杂

实际应用特征, 同时适应超级计算机发展的超大规模并行应用软件称为超级并行应用软件.

陈国良院士在专著《并行计算 – 结构算法编程》中 [5], 提出了 “体系结构 – 并行算法 – 并行编

程 – 并行应用” 的研究体系, 从高性能计算机体系结构、并行算法设计与分析、通用并行编程模型的

3 个方面, 阐述了并行计算的研究基础. 与此同时, 面向实际应用, 并行算法和并行编程研究方兴未

艾 [3, 6∼8], 极大地推动了高性能计算的应用发展.

近十多年来, 在武器物理、激光聚变、电磁环境、核能开发等应用领域, 我国并行算法与并行编

程经历了从个性到共性, 再到软件复用的发展过程. 这里, 个性指基于通用并行编程模型, 围绕单个串

1) Supercomputer TOP500 List. http//www.top500.org/lists/2015/11. 2016.
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图 1 (网络版彩图) 串行程序并行化的主要步骤

Figure 1 (Color online) The main steps to parallelize a serial program

行程序的并行化, 解决其中的并行算法与并行编程问题; 共性指凝练实际应用领域对高性能计算的共

性需求并进行需求建模, 采用模型驱动的研究方法, 解决并行算法与并行编程问题; 软件复用指集成

并行算法与并行编程技术研制编程框架 [9, 10]、基于编程框架研制超级并行应用软件. 通过从个性到共

性, 再到软件复用的技术发展, 我们为相关应用领域的超级并行应用软件高效使用并同步研发于国产

超级计算机提出了一条新的可行技术途径, 缓减了高性能计算应用面临的性能墙和编程墙两大瓶颈.

本文内容安排如下. 第 2 节介绍串行程序的并行化研究工作, 第 3 节介绍需求建模和模型驱动的

研究工作, 第 4 节介绍集成并行算法与并行编程技术于编程框架, 基于编程框架研发超级并行应用软

件的关键技术. 最后, 总结全文并提出发展建议.

2 串行程序并行化研究

随着国产万亿次和十万亿次计算机投入使用, 在武器物理、激光聚变等应用领域, 串行程序亟待

并行化. 图 1 给出了串行程序并行化的研究流程, 可分为 “需求分析 – 问题凝练 – 算法设计 – 编程实

现 – 模拟验证” 的 5 个步骤.

为了方便领域用户掌握和发展并行程序, 并行算法与并行编程的研究通常还需要如下约束条件:

并行算法不改变物理建模和计算方法. 此时, 并行算法的设计主要涉及网格区域剖分、空间离散

在不同处理器核之间的数据通信、隐式时间离散的迭代求解方法在不同处理器核之间的数据通信、动

态负载平衡、并行输入输出等多个方面.

并行编程不改变数据结构. 共享存储的数据结构, 通常直接复制给并行程序并在各个进程中保持

一致, 而分布存储的数据结构, 例如数组, 通常依据网格的区域剖分进行数据分解后复制给并行程序.
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并行程序的流程架构与串行程序基本一致. 通常, 并行程序逼近串行程序越多, 领域用户越容易掌握.

并行编程不改变关键物理量的计算结果. 通常, 随着数值模拟时间步数的增加, 关键物理量的并

行计算结果随舍入误差的累积会发生较大的变化. 此时, 需要特殊处理, 确保它们和串行计算结果在

一定长度的有效数字范围内一致.

围绕武器物理、激光聚变等领域的串行程序在万亿次和十万亿次计算机上的并行化, 我们提出了

可扩展至数百上千个处理器核的系列并行算法和并行编程技术, 其中, 并行算法主要包括: 结构网格

和非结构网格的区域剖分算法、“流体 – 扩散 – 输运” 耦合的并行连接算法 [11]、粒子输运通量扫描并

行算法 [12]、动态 Monte-Carlo模拟的并行 I/O算法 [13]、多层均权动态负载平衡算法 [14]、辐射流体力

学模拟的相关并行算法 [15]、并行代数多重网格算法 [16] 等等, 并行编程技术主要包括: 消息传递 MPI

并行编程技术 [17]、共享存储 OpenMP并行编程技术 [18]、多物理场耦合的多层嵌套并行编程技术、消

息传递性能优化技术、共享存储性能优化技术、浮点运算指令级并行优化技术等.

3 并行算法与并行编程: 从个性到共性

随着国产超级计算机由十万亿次提升到千万亿次和亿亿次量级, 体系结构由 MPP 向异构融合发

展, 呈现多层嵌套通用并行和异构众核加速并行的高性能特征. 图 1 的技术途径面临 3 个瓶颈 [19]:

数据结构不适应六层嵌套的存储结构. 网格和物理量以数组的单一格式进行存储. 然而, 超级计

算机呈现 “结点间分布存储 (DM) –结点内 CPU (中央处理器)间非均匀存储 (NUMA) – CPU内多核

间共享存储 (SMP) – CPU 内多核间共享高速缓存 (Cache) – CPU 核内私有高速缓存 (Cache) – CPU

核内浮点运算寄存器 (Register)” 的六层嵌套存储结构, 数组的单一格式很难适应.

并行算法不适应四层嵌套的并行度挖掘. 四层嵌套并行包括: 数千结点之间并行、结点内多个

CPU 之间并行、CPU 内十多个 CPU 核之间并行、CPU 核内多功能部件指令级并行. 千万亿次和亿

亿次计算依赖于上述四层嵌套的并行度挖掘. 然而, 受限于数据结构, 即使并行算法可以挖掘四层嵌

套的并行度, 并行编程难度也极大.

并行编程不适应复杂应用的模块拓展. 并行程序继承了串行程序的模块架构, 程序模块之间关联

度大. 某个程序模块的局部修改, 通常引起其他程序模块的适应性修改. 但是, 新型并行算法、计算方

法和物理建模可能需要新的数据结构, 甚至需要为程序模块设计新的连接接口. 这样的研发工作极其

繁琐, 需要重写大部分程序代码, 工作量很大, 很难在短期内完成.

针对发展瓶颈, 有两条技术途径可以解决. 第一, 设计新型数据结构, 逐个重构并行程序, 使之适

应当前和未来发展; 第二, 凝练数值模拟应用领域的共性需求并进行需求建模, 设计模型驱动的并行

算法和并行编程技术, 支持批量的并行程序适应超级计算机和复杂实际应用的发展. 显然, 第二条技

术途径具有普适性、创新性和先进性. 近十多年来, 我们对此进行了成功的探索, 以下分节介绍.

3.1 面向共性需求的并行算法与并行编程研发流程

图 2给出了面向共性需求的并行算法与并行编程的研发流程,包含 “需求分析 –需求建模 –算法

设计 – 编程实现 – 运行优化 – 模拟验证” 的 6 个阶段. 对比图 1, 图 2 在 4 个方面基本不同:

数据结构. 图 2 要求数据结构进行抽象建模, 既适应计算机体系结构又支持复杂实际应用; 图 1

直接从串行程序复制, 仅考虑了实际应用的需求.
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图 2 (网络版彩图) 并行算法与并行编程: 面向共性的研发流程

Figure 2 (Color online) Parallel algorithm and parallel programming: flowchart for generalization

数据依赖. 图 2 要求数据依赖关系进行抽象建模, 适应众多应用领域数值模拟的物理建模和计算

方法; 图 1 聚焦于单一程序的个性化数据依赖关系.

算法和编程. 图 2 立足于模型驱动, 普适性强, 图 1 聚焦于单个串行程序和应用对象, 较少考虑

普适性和推广应用.

模拟验证. 图 2 立足于模型驱动的单元分解与定量评估, 可以指导并行算法与并行编程的持续创

新; 图 1 聚焦于单一程序, 受限于实际应用的个性化特征, 较难进行单元分解与定量评估.

图 2 的研究内容可用图 3 表示, 其中, 网格数据模型是基础, 它反映的是数值模拟访存特征, 并行

计算模式是物理建模和计算方法中数据依赖关系的抽象建模,计算负载模型是数值模拟实际应用中计

算负载特征的抽象建模, 运行时状态的特征建模反映超级计算机在访存、通信、浮点运算、输入输出

等方面的实际运行状态, 可用于指导并行算法和并行编程的运行时性能优化.

3.2 并行算法与并行编程的需求建模进展

图 2 中, 需求建模力求高效和普适, 其中, 高效指建模适应于当前和未来一段时期内的超级计算

机体系结构, 普适指建模适应于众多的数值模拟应用. 对照图 3, 我们在网格数据模型、并行计算模式

和计算负载模型方面取得了进展.
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图 3 (网络版彩图) 面向共性需求的并行算法与并行编程研究

Figure 3 (Color online) The common requirement oriented parallel algorithm and parallel programming

(a) (b)

图 4 网格片示意图. (a) 结构网格, 含 7 个网格片; (b) 非结构网格, 含 12 个网格片

Figure 4 Mesh with patches. (a) A structured mesh with 7 patches, and (b) an unstructured mesh with 12 patches

3.2.1 网格数据模型

莫则尧等提出了面向结构网格和非结构网格的网格数据模型 [20∼22], 并进行了标准化 [23∼25]. 它

们以网格片 (Patch) 为核心, 呈现六层嵌套的特征, 即 “网格片层次结构 (PatchHierarchy) – 网格层

(PatchLevel) – 网格区 (PatchDomain) – 网格域 (PatchRegion) – 网格片 (Patch) – 网格单元 (Patch-

Cell)”, 还包含在网格片上存储物理量的数据片 (PatchData). 图 4 示例了 7 个网格片构成的一个结构

网格和 12 个网格片构成的一个非结构网格.

六层嵌套的网格数据模型具有高效性. 首先, 它们匹配于超级计算机的通用计算体系结构, 既适

应六层嵌套的存储结构, 又支持四层嵌套并行度的挖掘. 图 5 给出了匹配关系的示图, 其中, 网格层

被剖分为网格区, 网格区捆绑于结点内存, 可实施进程级的消息传递 MPI 并行 [17]; 结点内, 网格区被

剖分为网格域, 网格域捆绑于 CPU 内存, 可实施 NUMA 感知的 MPI 或共享存储 OpenMP [18] 并行;

CPU 内, 网格域被剖分为网格片, 网格片调度至 CPU 核, 适应共享缓存 Cache, 可实施 OpenMP 并

行; CPU 核内, 网格单元调入私有 Cache 内, 可实施线程级 OpenMP 并行; 线程执行过程中, 浮点操

作数在寄存器之间, 可实施指令级并行和向量化加速.

其次, 网格数据模型适应异构众核的加速计算体系结构. 在异构计算中, 结点通常配置多个异构

加速器, 例如 GPU 或 Intel Xeon Phi (MIC), 它们可等同于 CPU 参与网格域的剖分与分配, 只是, 网

格域的大小需要根据异构加速器的计算能力进行裁剪. 在网格域的内部, 可实施网格单元间的线程并

行和向量化加速.
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图 5 (网络版彩图) 与超级计算机体系结构匹配的六层嵌套网格数据模型

Figure 5 (Color online) Six-layer grid data model matched with the supercomputer architecture

(a) (b)

图 6 (网络版彩图) 两种常用的并行计算模式. (a) HALO 模式, 阴影标识待填充的影像区; (b) SWEP 模式, 阴

影标识当前可计算的网格单元

Figure 6 (Color online) Two general parallel computing patterns. (a) The HALO pattern in which the shadow shows the

cells to be filled; (b) the SWEP pattern in which the shadow shows the active cells currently

六层嵌套的网格数据模型具有普适性, 它们可以支持图 2 列出的物理建模和计算方法的研究, 以

及相应领域的超级并行应用软件的研制 [19], 这里不再讨论.

3.2.2 并行计算模式

图 6示意了两种常用的并行计算模式,即 Halo-Exchange模式 (HALO)和 Sweeping模式 (SWEP).

对于前者, 在每个网格片上, 存储某些物理量的数据片影像区 (阴影部分标识)由相邻网格片的数据片

填充, 之后各自独立开展数值计算. 对于后者, 扫描从右上角到左下角进行, 相邻网格单元构成上下游

的数据依赖关系, 下游网格单元只有等到上游网格单元计算完毕, 才能开始计算, 其中, 阴影标识的是

当前可并行计算的网格单元. 也就是说, 网格片内部的网格单元的数值计算是数据驱动的, 莫则尧等

为这种扫描数据驱动的并行计算模式提供了基于有向图建模的并行算法设计框架 [26, 27].
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表 1 并行计算模式列表

Table 1 Parallel computing models

序号 模式名称 缩写 内涵

1 Halo-Exchange HALO 网格层的相邻网格片填充数据片的影像区并计算

2 网格数据重分布 REDS 不同剖分的两个网格层完成数据片的重分布映射

3 网格数据归约 REDT 遍历网格层的网格片, 逐个单元地归约数据片

4 联邦数据传输 FEDR 在两个网格层之间, 传输计算所需的数据片值

5 克隆数据归约 CLON 遍历所有克隆网格层, 为网格单元归约数据

6 克隆脉动计算 SYST 所有克隆网格层按一维环完成数据传输和计算

7 Sweeping 计算 SWEP 按扫描方向遍历所有网格片及网格单元并计算

8 稀疏数据归约 SPCL 遍历网格层的部分网格片, 逐个单元地归约数据片

9 稀疏数据分布 SPDS 两个网格层间部分网格片重分布

10 置换数据传输 PERM 基于索引下标置换的网格层数据重分布映射

基于图 5 的网格数据模型, 表 1 列出了 10 种常用的并行计算模式, 其中, 第 2 列是模式名称, 第

3 列是模式缩写, 第 4 列是模式内涵. 表 1 中, 克隆网格层指某个网格层的多个备份网格层, 它们具有

完全一致的网格数据模型及其实例化网格片.

3.2.3 计算负载模型

基于六层嵌套的网格数据模型, 计算负载以网格片为单位进行度量. 在数值计算的过程中, 网格

片的计算负载可用一个多元向量进行描述, 向量中的元素可以分为静态和动态两类, 其中, 静态通常

包含网格单元数、粒子数、浮点运算次数等可以在计算之前统计的量, 动态通常包含计算时间、内存

大小、I/O 大小等需要在计算的过程中统计的量. 例如, 在粒子模拟类应用中, 如果粒子的计算占据主

导地位, 则粒子个数和内存大小通常可用于标定网格片的计算负载; 在流体力学或辐射流体力学计算

中, 网格单元个数通常被用于标定网格片的计算负载.

以网格片为核心, 面向 “结点间 – 结点内 CPU 间 – CPU 内核间” 和 “CPU – 异构加速器” 的并

行度的挖掘, 可以建立三层嵌套的计算负载模型. 对应图 5, 顶层是结点间计算负载模型, 次层是结点

内 CPU 之间、CPU 与异构加速器之间的计算负载模型, 底层是 CPU 内部多核之间的计算负载模型.

由此, 负载平衡可以在结点间、结点内 CPU 间/CPU 与异构加速器间、CPU 内多核间/异构加速器内

的 3 个层次进行. 其中, 底层是局部的, 开销小, 高层是全局的, 开销大, 负载平衡应该尽可能在底层

进行.

3.3 模型驱动的并行算法与并行编程研究

基于六层嵌套的网格数据模型, 针对并行计算模式和计算负载模型, 我们提出了系列的并行算法

和并行编程技术, 它们在 “天河二号” 亿亿次计算机上 [28], 可以扩展到十万 CPU 核和百万异构加速

众核. 典型代表如下所述.

3.3.1 面向 HALO 模式的并行算法与并行编程技术

面向 HALO模式, 提出了三阶段四层嵌套的影像区数据填充并行算法, 并进行了相应的并行编程

实现. 第 1 阶段是数据填充的通信声明阶段, 用于声明待填充的物理量及其数据片; 第 2 阶段是数据
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填充的通信调度阶段, 用于创建数据片影像区填充的通信事件, 描述两个相邻网格片的数据片影像区

的数据复制、传输、填充的操作方法; 第 3 阶段是数据填充的通信执行阶段, 完成通信调度创建的所

有通信事件.

第 2 阶段的通信调度创建开销是影响性能的关键因素之一. 为了降低开销, 我们将网格片之间的

邻居关系抽象为无向图模型, 提出了统一框架的通信调度创建算法. 特别地, 对多块拼接结构网格, 我

们提出 “旋转 – 平移” 的描述方法 [29], 使之也适应于统一框架. 在此基础上, 我们还提出了区间树搜

索 Box 交集算法和区域分解 Box 差集算法, 将无向图模型及通信事件的创建开销降低到最优计算复

杂度 O(N logN/C) [30,31], 其中, N 为网格片数, C 为线程数. 测试表明, 对三维的 N=104 万、C=4 的

情形, 在 “天河二号” 的 4 个 CPU 核上, 通信调度的创建时间可以控制在 1.6 秒内.

第 3 阶段匹配于 “网格区 – 网格域 – 网格片 – 网格单元”, 分 4 个层次嵌套执行. 第 1 层次是

网格区之间, 由结点间 MPI 编程实现, 其中, 消息的打包、解包和长度配置可在运行时进行优化. 第

2 层次是网格域之间, 由结点内 CPU 间 MPI 或 OpenMP 编程来实现 NUMA 访存, 其中, 网格域与

CPU 内存的捆绑对降低访存开销十分必要 [32]. 第 3 层次是网格片, 由 OpenMP 编程来实现 CPU 内

多核间 SMP 访存, 其中, 多个线程访存竞争是影响性能的关键因素. 第 4 层是 CPU 核内多级 Cache

之间, 通常以 Cache 线为基准, 通过网格单元的排序优化来提升计算效率. 另外, 对于异构众核加速计

算, 第 2 层次需要考虑 CPU 和异构加速器之间的数据传输, 第 3 层次需要考虑加速器内众核的访存

竞争, 第 4 层次需要考虑网格单元间的指令级并行.

3.3.2 面向 SWEP 模式的并行算法与并行编程技术

面向 SWEP 模式, 提出了基于双层有向图模型的数据驱动并行算法 [33], 并进行了相应的并行编

程实现. 外层有向图模型以网格片为结点, 以网格片之间的有向数据依赖关系为有向边; 内层有向图

模型局部于每个网格片, 以网格片内网格单元为结点、以网格单元间有向数据依赖关系为有向边, 以

外层有向图模型的相关有向边为边界输入或输出. 围绕单层有向图模型, 我们提出了数据驱动统一框

架的并行算法以及结点优先级算法 [26,27], 进行了 MPI 编程实现 [34], 在数千上万个 CPU 核上获得了

良好性能; 围绕双层有向图模型, 我们改进了数据驱动统一框架的并行算法, 实现了 MPI 和 OpenMP

的混合编程, 在十万 CPU 核上获得了可扩展的并行性能.

3.3.3 面向多物理场耦合的并行算法与并行编程技术

FEDR 模式是支持多物理场耦合的并行计算模式 [35], 负责在多个网格层之间填充耦合所需的数

据片并实施插值, 其中, 数据传输可以复用 HALO 模式的三阶段四层嵌套并行算法, 数值插值需要调

用高精度、守恒、单调型插值算法. 数据依赖关系不同于 HALO 模式, 通常由不同网格层的重叠区以

及插值算子宽度确定. 因此, FEDR 模式的数据传输开销通常远大于 HALO 模式, 主要原因是重叠区

可能属于不同的网格片, 甚至可能分配到不同的结点或结点内不同 CPU 中. 为了降低数据传输的开

销, 通常需要优化重叠区的网格剖分以及网格区到结点、网格域到 CPU、网格片到 CPU 核上的映射.

例如, 针对辐射流体力学耦合中子输运的数值模拟的多物理场耦合, 我们提出了极小化数据移动的两

层嵌套数据传输并行算法 [11], 将开销控制在合理的范围之内.
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3.3.4 面向 CLON 模式的并行算法与并行编程技术

CLON 模式是支持相空间并行的计算模式, 负责对克隆网格层的数据实施并行计算, 负责在克隆

网格层之间广播并行计算所需的数据片数据, 收集并行计算之后的数据片数据.

相空间并行指空间维度之外其他维度的并行计算, 主要包括能群和粒子并行计算. CLON 模式描

述相空间并行计算中的数据依赖关系, 能群或粒子之间的并行是完全独立的, 并行可扩展能力由两个

因素决定, 其一是能群与粒子数据分解的负载均衡, 其二是广播和收集的数据量. 对于前者, 能群或粒

子的循环分配通常可以解决负载不平衡的问题; 对于后者, 基于流水线的阵列脉动算法可以降低数据

传输的开销. 当前, 在天河二号计算机系统上, CLON 模式可以实现能群和粒子群在数十上百个克隆

网格层上的并行计算.

3.3.5 计算负载模型驱动的负载平衡方法

针对三层嵌套的计算负载模型, 负载平衡方法负责将网格层剖分成网格片 (域、区), 再将网格片

(域、区) 映射到 CPU 核 (CPU、结点). 当前, 负载平衡方法主要由 4 个步骤组成.

负载平衡状态判据. 衡量当前计算负载的不平衡程度, 其中, 负载平衡效率是最常用的判据;

网格片 (域、区) 剖分. 将网格层剖分成网格片 (域、区), 其中, 三层嵌套 (区 – 域 – 片) 的网格

区域剖分方法是有效的剖分策略;

网格片 (域、区) 映射. 将网格片 (域、区) 映射到 CPU 核 (CPU、结点);

网格片迁移. 将网格片从旧的负载不均衡网格层重分布到新创建的负载均衡网格层上, 这里, 网

格片的迁移需要调用表 1 列出的 REDS 模式.

负载平衡的开销主要源自步骤 2 和步骤 4. 目前, 三层嵌套网格剖分方法可以将步骤 2 的开销降

低到最优计算复杂度 O(N logN/C), 其中, N 为网格片数, C 为线程数; 但是, 步骤 4 的开销依赖于新

旧两个网格层的近似程度,如果一致或近似一致,则开销较小,否则密集的结点间数据传输将导致很大

的开销.

在数值模拟应用中, 负载的不平衡现象随着数值模拟的时间步进而逐步呈现. 通常, 负载不平衡

首发于局部区域, 然后逐渐扩散到整个区域. 如果网格的剖分和网格片的迁移也采用扩散的方法来进

行, 则可将负载的不平衡始终局限于局部区域, 从而负载平衡的开销可以得到有效的控制. 当前, 基于

自动扩散的负载平衡方法是大规模并行计算应用的重要方法 [31, 36],应用该类方法,我们解决了激光等

离子体相互作用模拟中粒子分布不均匀、气候模拟中化学物理过程计算量不均造成的负载不平衡问

题, 将数万 CPU 核的大规模并行计算的负载平衡效率从 20% 提升到 80% 以上.

3.4 并行算法与并行编程的运行时性能优化

随着超级计算机体系结构的日趋复杂和可靠性的日趋下降,系统运行状态的不稳定逐步成为制约

性能提升的重要因素. 由此, 运行时性能优化成为并行算法和并行编程研究的一个重要环节, 我们从

访存、通信、容错的 3 个方面建立了运行时性能优化方法, 开展了相应的研究工作.

在访存方面, 基于内存绑定技术, 提出了匹配 CPU 内多核、结点内 NUMA 结构、结点内异构众

核加速器等特征的高效内存管理机制, 建立了相应的动态内存管理模块. 基于该模块, 可以在超级计

算机上实例化前述网格数据模型并完成它们与体系结构的匹配.

在通信方面, 基于计算机系统的网络拓扑结构和网络的数据流状态, 提供结点间数据通信的性能

优化支持. 在它们的支持下, 并行算法的设计与分析只需考虑通信事件的创建, 不必关心通信事件的
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图 7 (网络版彩图) 支持复杂实际应用数值模拟的并行可扩展能力谱图

Figure 7 (Color online) Parallel scalability of numerical simulation for complex and real applications

具体执行. 随着结点数的增加和结点内 CPU 核数的增加, 以及结点间互联网络拓扑结构的优化发展,

我们对运行时通信性能优化的需求越来越大, 当前仅支持常见的批量点对点通信.

在容错方面, 基于重启动和并行 I/O 功能, 我们建立了应用级检查点容错机制, 支持超级并行应

用软件的自动容错.在该机制中,应用软件只需注册待保存和恢复的网格数据,容错模块就能选择合适

的时机将数据备份到磁盘或伙伴结点的内存, 并在结点出错时从这些备份恢复数据并重新启动计算.

一般情况下, 网格数据模型的实例化数据结构已经包含了应用软件需要备份的数据, 领域用户只需注

册应用个性的私有数据.

3.5 并行算法与并行编程的可扩展性

面向图 2 顶层列出的应用领域, 针对相关物理建模和计算方法对高性能计算的需求建模, 结合并

行算法与并行编程的上述研究进展, 我们给出了图 7 所示的并行可扩展能力谱图.

分布图分耦合区、克隆区和几何区的 3 个区域. 左端为耦合区, 表示多物理场耦合的网格层间并

行计算, 由 FEDR 模式支持, MPI 编程实现, 可挖掘的并行度在 O(1) 量级. 中间为克隆区, 表示网格

层上空间维度之外其他维度的并行计算, 由 CLON 模式和 SYST 模式支持, MPI 编程实现, 可挖掘的

并行度在 O(10) 量级. 右端为几何区, 表示实空间的 “网格区 – 网格域 – 网格片 – 网格单元” 的四层

嵌套区域分解并行计算, 由 HALO 耦合 REDS, REDT 等模式支持, MPI 与 OpenMP 编程实现, 可挖

掘的并行度在 O(103 ∼105) 量级.

针对 HALO 模式, 以网格片为单位, 并行扩展能力随离散网格和计算方法的不同而不同, 具体分

如下的 3 个量级.

O(105) 量级: 对单块或多块协调拼接的单层均匀矩形网格、变形 Euler 网格、变形移动网格和粒

子模拟, MPI 耦合两层 OpenMP 编程实现.

O(104) 量级: 对单块并行网格自适应计算 (SAMR), MPI 耦合两层 OpenMP 编程实现, 受限于网

格自适应导致的动态负载不平衡.

O(103) 量级: 对单层多块非协调拼接的变形 ALE 网格, MPI 耦合两层 OpenMP 编程实现, 受限

于多块非协调拼接的负载不平衡和数据传输开销.

在几何区, 其他并行计算模式的并行扩展能力低于 HALO 模式. 例如, REDT 模式在 O(103) 量

级, 与 HALO 模式相当, 但较难突破 O(104) 的量级; REDS 模式只能达到 O(103) 量级. 不过, 面向复
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图 8 (网络版彩图) 并行算法与并行编程的软件复用架构

Figure 8 (Color online) Software reuse architecture for parallel algorithm and parallel programming

杂实际应用, HALO 模式和 REDT 模式是最常用的两个模式, 其他模式的影响相对较小.

由此, 给定一个超级并行应用软件, 针对物理建模和计算方法, 可以在图 7 中从左至右找到唯一

的路径, 求出路径所经过区域的并行度的乘积, 为其预估并行扩展能力. 图 7 表明, 超级并行应用软

件的并行可扩展能力处于 O(103 ∼106) 量级. 如果以单处理器核的百亿次计算为单位, 则当前的并行

算法和并行编程研究可以在不同的应用情形下, 支持超级并行应用软件分别扩展到十万亿次、百亿亿

次、千万亿次或亿亿次计算. 例如, 对单层多块非协调拼接的变形 ALE 网格应用情形, 只能扩展到十

万亿次计算; 对多物理场耦合、能群克隆、实空间 Euler 网格或粒子模拟、显式时间积分的复杂实际

应用, 最强可扩展到亿亿次计算.

4 并行算法与并行编程: 从共性到软件复用

并行算法设计和并行编程实现是超级并行应用软件研制的重要环节. 根据前面的论述, 它们可以

凝练为共性的模型, 可以研制为共享的软件模块, 复用于众多的超级并行应用软件. 由此, 一个公开的

问题是, 采用什么样的软件技术来实现这个目标? 本节立足面向构件化的软件设计和实现技术 [37] 以

及模型/模式驱动的软件架构技术 [38], 阐述我们已经开展的相关研究工作.

总体架构如图 8 所示. 首先, 构件化网格数据模型, 支持领域用户为并行应用软件创建匹配于超

级计算机体系结构的网格数据结构; 其次, 基于网格数据模型, 凝练并行应用软件数值算法的计算特

征为多种不同类型的数值算法构件; 再次, 层次化和构件化并行计算模式和计算负载模型, 封装模型

驱动的并行算法和并行编程技术以及运行时性能优化工具箱,支持数值算法构件在超级计算机上的实

现; 最后, 研制数值模拟并行应用编程框架, 以数值算法构件的接口为编程接口, 实现并行算法和并行

编程技术的软件复用, 支持超级并行应用软件的研制和应用.

4.1 网格数据模型的构件化

图 5 所示的网格数据模型可以分解为 3 类, 即变量模型、数据片模型和网格片模型. 变量模型规

范物理量的声明, 实例化为变量; 数据片模型规范物理量在网格上的存储, 实例化为数据片; 网格片模

型规范网格的管理, 实例化为网格片. 在此基础上, 离散计算区域的网格可以由网格层实施管理, 网格

层可以分解为网格区、网格域, 直至网格片. 在网格片上, 可以根据变量索引所有数据片. 在自适应结

构网格计算中, 网格片层次结构可以由多个局部嵌套加密的网格层构成; 在多物理耦合或接触碰撞的

结构网格计算中, 多块结构网格可以由多个拼接的网格层构成. 由此, 在结构网格和非结构网格之上,
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表 2 典型的内核构件

Table 2 Typical kernel component models

序号 构件名称 并行计算模式 内涵

1 数值 HALO 完成 HALO 模式的一次并行计算

2 归约 REDT 完成 REDT 模式的一次并行计算

3 联邦 FEDR 完成 FEDR 模式的一次并行计算

4 克隆 CLON 完成 CLON 模式的一次并行计算

5 脉动 SYST 完成 SYST 模式的一次并行计算

6 扫描 SWEP 完成 SWEP 模式的一次并行计算

7 接触 REDS 完成一次非协调拼接的并行计算

8 内存 独立并行 为网格层的所有数据片完成一次并行内存调度

9 赋值 独立并行 为网格层的所有数据片完成一次并行赋值操作

网格数据模型可以构件化, 实现并行应用软件数据结构的标准化和规范化, 支持并行应用软件的数据

存储和访问适应计算机体系结构的高性能特征.

关于变量模型、数据片模型和网格片模型的详细介绍及其实例化操作,请参考 JASMIN框架用户

手册 [21], 这里不再论述.

4.2 数值算法构件

基于网格数据模型, 数值算法构件实现数值算法的抽象和复用. 它们分为 3 类, 第 1 类是时间积

分算法构件, 第 2 类是内核构件, 第 3 类是数值代数构件, 分别介绍如下.

时间积分算法构件在网格片层次结构上为数据片赋初值、为时间步的时间积分求步长、积分一个

时间步、更新时间积分后的数据片结果. 时间积分算法构件是对应用软件主程序的数值算法的抽象建

模, 其实例化需要输入:

初值构件. 在时间积分的初始时刻, 在网格层上创建相关内核构件, 实例化和组装内核构件为流

程, 为网格层所有数据片赋初值;

步长构件. 在网格层上创建相关内核构件, 实例化和组装内核构件为流程, 实现求解时间积分步

长的计算方法, 为每个时间步计算时间步长;

积分构件. 在网格层上创建相关内核构件, 实例化和组装内核构件为时间积分流程, 实现物理建

模和计算方法, 完成一个时间步的时间积分;

终值构件. 积分一个时间步后, 为网格层上相关数据片更新数值计算结果并调度内存.

内核构件是对时间积分构件实例化所需的数值算法的抽象建模. 表 2 列出了典型的内核构件以

及它们依赖的并行计算模式, 包括数值、归约、联邦、克隆、脉动、扫描、接触、内存、赋值等构件. 表

2 表明, 内核构件唯一地依赖于某个并行计算模式. 此外, 数值、归约、扫描等内核构件的实例化需要

网格片数值计算子程序, 它们可以集成到网格片数值计算类 [21], 这里不详细论述.

数值代数构件在网格层上, 以网格层为数据结构, 对数值代数算法进行抽象而建立的数值算法构

件, 包括矩阵向量运算、稀疏 (非) 线性代数方程组解法器、矩阵特征值解法器、快速离散变换、快速

多极子算法等. 通常地, 该类构件仅提供连接功能, 调用第三方解法器库来实现数值代数问题的求解.

结合网格数据模型, 也可以创建和组装内核计算构件, 通过这些构件的组装来研制更高效的专用解法

器. 这里, 不再论述.
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4.3 并行算法与并行编程的软件架构及编程框架研制

为了集成并行算法和并行编程研究成果, 我们提出并采用了图 9 所示的软件架构. 该架构分为 6

层, 桥接并行应用软件和高性能计算机体系结构. 该架构与莫则尧等提出的数值模拟领域并行编程模

型的实现架构类似 [25].

第 1层为运行时支撑层,它集成运行时性能优化工具箱,从访存、通信、容错、输入输出的 4个方

面, 跨平台地支持并行算法与并行编程实现于超级计算机.

第 2 层为网格数据模型层, 它集成网格数据模型, 提供网格数据模型的实例化支持, 包含多种不

同类型的结构网格与非结构网格、物理量与数据片, 为网格层中网格片的相邻关系生成无向图和有向

图. 网格数据模型的实例化需要运行时支撑层在微处理器资源调度和访存方面的支撑.

第 3 层为并行计算模式层, 它集成实现并行计算模式的并行算法和并行编程技术. 并行计算模式

层建立在网格数据模型之上, 并且需要运行时支撑层在通信、输入输出、运算、稳定性等方面的支撑.

第 4 层为计算负载模型层, 它支持以网格片为核心的计算负载建模以及模型驱动的负载平衡判

据、负载重新分配、负载动态迁移的动态负载平衡, 支持 “网格层 – 网格区 – 网格域 – 网格片” 的四

层嵌套网格剖分. 该层需要并行计算模式层和网格数据模型层的支撑.

第 5 层为快速数值并行算法层, 它继承数值代数、离散变换等问题的快速数值并行算法, 支持数

值代数构件的实现. 该层需要网格数据模型层、并行计算模式层和计算负载模型层的支撑.

第 6 层为数值算法构件层, 它支持领域用户选择和实例化数值算法构件, 组装数值算法构件来研

制超级并行应用软件. 该层是对并行算法与并行编程技术的封装.

基于 6 层软件架构, 我们研制了结构网格的编程框架 JASMIN [19, 21] 和非结构网格的编程框架

JAUMIN [22]. 两个编程框架支持并行算法和并行编程的软件复用, 可以从 4 个层面来加深理解.

第 1 个层面, 编程框架以网格数据模型为基础, 提供数值算法构件, 支持领域用户串行编程地研

制时间积分算法构件, 以及实例化时间积分算法构件所需的内核构件和数值代数构件, 从而可以串行

编程地研制超级并行应用软件, 具体如图 10 所示. 图 10 中间表示编程框架提供的部分内核构件、初

值构件和步长构件; 左端表示领域用户研制的网格片数值计算子程序, 它们通过策略设计模式 [39] 封

装于数值算法构件, 用于实例化构件; 右端表示初值构件和网格层时间积分算法构件的构件组装流程.

第 2 个层面, 编程框架以并行计算模式和负载平衡建模支持内核构件的实例化, 其中, 并行计算

模式依赖于数据通信的并行算法和并行编程技术, 负载平衡建模支持处理器核之间的负载平衡. 没有

并行算法和并行编程技术的高效能, 就没有内核构件在超级计算机上的高效能实例化.

第 3个层面,网格数据模型和并行计算模式的实例化需要超级计算机的运行时性能优化,为此,我

们凝练形成运行时性能优化工具箱, 在访存、通信、容错的 3 个方面提供支撑. 运行时性能优化屏蔽

超级计算机的运行时特征, 提供跨平台的性能优化技术, 支持并行算法和并行编程技术的研究.

第 4 个层面, 数值代数解法器库的研制可以基于编程框架, 也可以独立于编程框架而调用第三方

解法器库. 不管怎样, 如图 8 所示, 它们均无缝对接于编程框架, 共同支持超级并行应用软件的研制.

通过以上分析可知, 图 8∼10 构成了并行算法与并行编程研究从个性到共性, 再到软件复用的基

础研究架构. 特别地, 并行应用编程框架在并行应用软件之间实现了并行算法和并行编程的软件复用,

可以支持领域用户 “并行思考、串行编程”地研制高效使用超级计算机的超级并行应用软件.这里, “并

行思考” 指领域专家根据物理建模和计算方法的数据依赖关系选择数值算法构件 (图 10 中间所示),

“串行编程”指领域用户编写网格片数值计算子程序 (图 10左端所示)、实例化时间积分算法构件和构

件化组装计算流程 (图 10 右端所示).
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图 9 (网络版彩图) 并行算法与并行编程的六层软件架构

Figure 9 (Color online) Six-layer software architecture for parallel algorithm and parallel programming
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图 10 基于编程框架的并行应用软件研制方法

Figure 10 The development method for parallel software using programming framework
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表 3 5 个典型应用软件在天河二号上的并行效率测试结果

Table 3 The parallel efficiency of five typical application softwares on TianHe-2

超级并行 2 CPU/结点 2 CPU+3 MIC/结点

应用软件 最大核数 并行效率 (%) 最大核数 并行效率 (%)

LAP3D 122880 78 936000 54

JEMS-TD 122880 92 936000 80

LARED-S 98304 76 798720 84

LARED-P 115200 76 936000 78

MOASP 49152 94 399360 43

5 基于编程框架的超级并行应用软件研发验证

目前, JASMIN 框架和 JAUMIN 框架在武器物理、激光聚变、电磁环境、材料科学、地球环境、

气候预测等重大应用领域和第一原理、分子动力学、位错动力学、粒子模拟、流体力学、扩散与输运、

冲击动力学、结构力学分析等方向, 支持研制了批量的超级并行应用软件, 它们可以有效使用数千至

数十万个 CPU 核完成数十个小时、数十亿网格单元、数百亿粒子的数值模拟.

表 3 给出了 5 个超级并行应用软件在 “天河二号” 亿亿次计算机系统上的并行性能测试结果2),

它们均基于 JASMIN 框架研制, 其中:

LAP3D 软件. 激光聚变应用软件之一 [40]. 该程序可以模拟激光在等离子体中传播时所激发的

成丝、受激 Raman 散射、受激 Brillouin 散射等不稳定性过程. 测试模型选取了三维激光光束的传播

和成丝过程, 研究不同相干手段对成丝的抑制作用. 弱可扩展性测试采用单节点 256×256×256 的网

格规模, 纯 CPU 计算的最大规模为 859 亿网格单元, CPU+MIC 协同计算的最大规模为 805 亿网格

单元.

LARED-S 软件. 激光聚变应用软件之一 [41]. 该程序可以进行欧拉网格下的二维、三维多介质

辐射流体力学界面不稳定性模拟, 物理建模包括流体动力学、电子和离子热传导、辐射过程、热核反

应、带电粒子输运等物理过程. 测试模型选取了点火靶丸内爆阻滞阶段流体力学不稳定性多尺度模拟.

弱可扩展性测试采用单结点 120×120×120 的网格规模, 纯 CPU 计算和 CPU+MIC 协同计算的最大

规模均为 71 亿网格单元.

JEMS-TD 软件. 三维时域全波电磁平台级模拟应用软件 [42]. 该程序使用时域有限差分方法求

解 Maxwell 方程组通过精确建模及全波电磁模拟, 获取时域近场和远场电磁信息. 该软件可应用于关

键区域高分辨率电磁环境模拟、大型平台的电磁特性分析、电磁兼容性分析等. 测试模型选取了三维

时域全波电磁模拟. 弱可扩展性测试采用单结点 600×400×400 的网格规模, 纯 CPU 计算的最大规模

为 4915 亿网格单元, CPU+MIC 协同计算的最大规模为 4608 亿网格单元.

LARED-P 软件. 激光聚变应用软件之一 [43]. 该程序采用三维粒子云网格法, 通过追踪大量的

在自洽和外加电磁场作用下的带电粒子的运动, 研究等离子体集体性质. 测试模型选取了激光等离子

体相互作用粒子模拟研究强激光与锥结构靶相互作用中光束的聚焦特征和高能电子能谱分布.弱可扩

展性测试采用单节点 60×90×60 的网格规模, 每个网格单元 100 粒子, 纯 CPU 计算和 CPU+MIC 协

同计算的最大规模均为 16 亿网格单元和 1555 亿粒子.

2) “天河 -II”超级计算机系统位于国家超算广州中心,含 16000个结点,每个结点含 2颗 Xeon E5 2692型号 CPU

和 3 颗基于众核架构的 Xeon Phi (MIC) 的 57 核协处理器, 共计 32000 颗 Xeon E5 CPU 和 48000 个 MIC, 312 万个计
算核. 单结点的峰值计算能力为 3.431 TFlops, 16000 个结点总峰值性能达 54.9 PFlops.
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MOASP 软件. 分子动力学模拟软件 [44]. 该程序能够模拟气体、流体、金属、高分子等体系, 能

够进行绝热系综、正则系综、恒温 — 恒压系综等系综控制, 已经成功应用于反应堆包壳材料的辐照

损伤模拟. 测试模型选取了 Lennard-Jones 流体体系. 弱可扩展性测试采用单结点 27×27×27 的网格

规模, 887K 粒子规模, 纯 CPU 计算和 CPU+MIC 协同计算的最大规模均为 0.4 亿网格单元和 18 亿

粒子.

测试结果表明: 五个软件实现了十万 CPU 核、数十万到百万 MIC 核的异构协同计算, 其中,

LAP3D、JEMS-TD 和 LARED-P 在 CPU+MIC 协同计算下可扩展到近 94 万核, 并行效率分别为

54%、80%和 78%; LARED-S在 CPU+MIC协同计算下可扩展到近 80万核,并行效率为 84%; MOASP

可扩展到近 40 万核, 并行效率为 43%.

6 结束语

并行算法和并行编程是高性能计算应用研究主要内容, 是超级并行应用软件研发的重要环节. 近

十多年来,面向武器物理、激光聚变、电磁环境和核能开发等重大应用,并行算法和并行编程经历了串

行程序并行化的个性研究、高性能计算需求建模和模型驱动的共性研究、再到并行应用编程框架的软

件复用的发展过程. 特别地,我们构建了图 8∼10所示的基础研究架构,在发展并行算法与并行编程技

术的同时,为超级并行应用软件高效使用和国产超级计算机系统的同步研发探索了一条新的可行技术

途径, 即 “集成并行算法与并行编程技术研制编程框架、基于编程框架研发超级并行应用软件”, 支持

领域用户 “并行思考、串行编程” 地研发超级并行应用软件.

基于网格数据模型, 除了并行计算模式、计算负载模型和运行时性能优化之外, 浮点运算模式是

另一类需要关注的研究内容,它对物理建模和计算方法的数值计算子程序进行循环级和语句级的特征

建模, 实施跨微处理器平台的自动性能优化, 是有效提升计算效率并屏蔽性能优化实现的一类重要方

法 [33]. 限于篇幅, 这里不再论述.

当前, 并行算法和并行编程技术以及编程框架初步适应于亿亿次量级的数值模拟应用. 面向更高

性能的十亿亿次量级或百亿亿次计算,需要紧密结合计算机体系结构的高性能特征和复杂实际应用的

数值模拟应用特征,持续改进网格数据模型、并行计算模式、浮点运算模式和运行时状态特征模型,提

升并行算法和并行编程技术的总体效能. 在此过程中, 尽可能不改变数值算法构件的实例化和函数调

用接口, 以便当前基于 JASMIN 框架和 JAUMIN 框架研制的批量超级并行应用软件可以快速移植到

更高性能的超级计算机.

致谢 论文撰写工作得到了 JASMIN 框架研制团队的帮助, 杨章、成杰、刘旭、杨扬等副研究员

提供了 “天河二号” 上的并行性能测试数据, 在此表示衷心感谢.
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莫则尧等: 并行算法与并行编程: 从个性、共性到软件复用

Parallel algorithm and parallel programming: from specialty to
generality as well as software reuse

Zeyao MO*, Aiqing ZHANG, Qingkai LIU & Xiaolin CAO

Laboratory of Computational Physics, Institute of Applied Physics and Computational Mathematics, Beijing

100094, China

*E-mail: zeyao mo@iapcm.ac.cn

Abstract Parallel algorithm and parallel programming are important components of application software devel-

opment on supercomputers, especially for numerical simulations. In recent years, in line with the rapid increase in

the performance capabilities of supercomputers, these components have become increasingly challenging. There-

fore, it is essential to produce application software that reuses these components in order to efficiently utilize

supercomputers. In this paper, we draw on our experiences to argue for the necessity of promoting parallel algo-

rithms and parallel programming research from a specialty to a general research field, as well as presenting similar

arguments regarding software reuse. We also discuss key technologies that are required. Our work is particularly

useful for the development of high performance application software for numerical simulations.

Keywords numerical simulation, parallel algorithm, parallel programming, application software, software reuse
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