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摘　要　国产众核处理器提供了两种移植难度相差较大的众核级并行编程语言.不同流体力学软件对众核架构适应性的不

同,决定了它们在移植优化过程中适合于不同的编程语言.首先介绍了国产众核处理器的体系结构、编程模型和并行编程语

言;然后分析了流体力学软件应用于国产众核处理器存在的挑战性问题,包括隐格式带来的数据相关性、大型稀疏矩阵线性代

数方程组求解、多重网格方法和非结构网格等,这些问题限制了软件对众核架构的适应性.文中针对这些难题分别提出了创新

的优化算法,并通过理论分析和实验得到了几种典型流体力学软件的众核适应性研究结论.实践证明,多数流体力学软件对国

产众核处理器的适应性良好,能够采用 OpenACC编译器自动移植,并扩展到百万核并行规模,能保持较高的并行效率.
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Abstract　DomesticmanyＧcoresupercomputingsystemprovidestwoprogramlanguageswithdifferentprogramdifficulty．AdapＧ

tationtomanyＧcorearchitectureofCFDsoftwaredecideswhichprogramlanguageshouldbeused．Firstly,thispaperbrieflyintroＧ

ducedthemanyＧcorearchitecture,programmodelandprogramlanguages．AndthenchallengesontheadaptationofCFDsoftware

wereanalyzed,includingdatarelativityofimplicitmethod,solvingofbigparselinearequations,manygridmethodandunstrucＧ

turedgrids．Foreachchallenge,correspondingcountermeasurewasprovidedtoo．Atlast,thepaperprovidedthespeedupratioof

sometypicalsoftwareoffluiddynamicsbasedontheoryanalysisandexperiments．FactsprovethatmostCFDsoftwaresadapt

welltodomesticmanyＧcorearchitectureandcanusesimpleprogramlanguagetogetbetterparallelrationonmillioncores．

Keywords　Domestic,ManyＧcorearchitecture,Softwareofcomputationalfluiddynamics,Adaptation,Programlanguage,Parallel

algorithm

　

　　无锡超算国产超级计算机系统[１]是世界上首台运算速度

超过十亿亿次的超级计算机系统,系统全部采用众核异构处

理器SW２６０１０构建,运算速度连续４次在全球 TOP５００中排

名第一[２].由于受功耗等因素的制约,众核异构处理器逐渐

成为高性能计算机的主流架构,传统的 MPI＋OpenMP并行

编程模型无法满足新型计算模式的需求,现有程序毫无例外

地需要进行众核级并行算法设计和优化才能有效地发挥高性

能计算机系统的超强计算能力[３Ｇ７].

计算流体力学是高性能计算的传统应用领域,在十亿亿

次无锡超算系统上,借助高性能计算机硬件性能的大幅提升

和并行算法的进步,一些高精度、跨流域、多尺度、多物理过程

耦合的流体力学软件逐渐从科学研究阶段向工程应用阶段迈



进.“航天飞行器全流域数值模拟”“三维水下航行体绕流数

值模拟”“可压缩边界层湍流及转捩模拟”和“高超声速内外

流数值模拟”等课题分别采用GKUFS,SWLBM,OpenCFD和

AHL３D软件达到百万至千万核并行规模,并保持着较高的

并行效率.这些具有自主知识产权的自研软件在国产高性能

计算机系统上的成功部署和大规模运行,对新型流体力学数

值方法的应用以及流体力学软件向快速选型、精细模拟等方

面发展起到了巨大的推动作用[８Ｇ１１].

流体力学软件由于求解方法、网格类型、数值格式等差

别,对众核架构的适应性不同,采用的编程语言和众核并行算

法亦不尽相同,本文将对这些问题展开讨论.首先介绍无锡

超算国产众核处理器体系结构、编程模型和两种众核级并行

编程语言,这两种众核级编程语言的实现复杂度相差较大,选

择不同编程语言对应用程序移植周期和优化效果有不同影

响;然后分析无锡超算上运行的流体力学软件在众核处理器

上遇到的适应性难题,这些难题的存在限制了软件对众核架

构的适应性,需要研究创新性的优化算法,手动改写众核程序

并反复优化;最后从求解方法、网格类型、数值格式等方面分

析一些典型流体力学软件的众核适应性,给出数值实验结果

并计算出大规模并行效率.本文的工作将为流体力学软件在

国产众核处理器以及其他异构处理器上的移植、优化以及大

规模并行提供参考.

１　众核处理器的体系结构及编程模型

１．１　众核处理器架构

无锡超算国产高性能计算机系统是基于众核处理器构建

的(见图１),一个众核处理器由４个异构群(CG)构成,每个异

构群包括一个主核(MPE)、６４个从核(CPE)构成的从核簇、

异构群接口和存储控制器,整个芯片共有２６０个计算核心.

主核即控制核心,除了具备计算、通信和I/O 等常规多核

CPU的功能外,还负责从核任务的加载与回收等控制操作.

从核即计算核心,主要负责细粒度并行的计算任务.从核可

以直接离散访问主存,也可以通过 DMA方式批量访问主存,

从核阵列之间可以通过寄存器通信方式进行高效通信[１２].

图１　众核处理器架构

Fig．１　ArchitectureofmanyＧcore

１．２　编程模型和编程语言

大部分应用课题都采用两级并行方式,即 MPI进程级并

行和众核线程级并行.众核线程级并行的主要实现方式是主

从加速并行(见图２),应用课题通常按任务类型将各个计算

模块划分为不同的核心段,将计算集中的核心段加载到从核

进行加速,将不可众核加速的核心段(包括计算、通信、I/O
等)留给主核处理[１３Ｇ１４].

图２　主从加速编程模型

Fig．２　MasterＧslaveaccelerationmodel

无锡超算国产高性能计算机系统提供两种众核级并行编

程 语 言:OpenACC 和 加 速 线 程 库 (Athread 接 口 ).

OpenACC[１５Ｇ１６]是一种通用的基于编译指示的众核加速编程

标准,其文本简单且语义清晰,用户只需在需要加速执行的代

码区域添加 OpenACC编译指示语句,OpenACC编译器即可

配合硬件系统自动完成从核的计算任务的加载/回收及数据

在主/从核之间的传输等工作,大大减小了用户编写众核并行

程序的困难和工作量.加速线程库[８]是相较于 OpenACC更

底层的接口,采用加速线程库进行众核级并行需要对所有进

行从核加速的核心函数手动实现主核与从核两部分代码,并
且需要根据从核ID计算每个从核应该分配的计算任务,手动

进行任务划分.然而,利用加速线程库可以对任务进行更细

致的划分和控制,进一步重构算法,从而提高其性能,也可以

使用底层硬件接口(如寄存器通信、数据置换、指令重排等)对
算法进行深度优化.

流体力学软件的多数核心段能够使用 OpenACC编译器

向众核平台移植,并取得较好的加速效果.本文着重讨论流
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体力学软件中遇到的特殊疑难问题.由于算法具有复杂性,
针对这些问题,需要结合众核架构的特点设计高效的众核并

行算法,采用加速线程库手工改写众核程序并反复优化,才能

充分发挥众核处理器的计算性能,从而获得较优的加速效果.

２　流体力学软件众核适应性的难点问题

２．１　隐格式带来的数据相关性问题

隐式算法由于具有稳定性好、收敛速度快等优点,在流体

力学软件中被广泛应用.三维流体力学控制方程(纳维Ｇ斯托

克斯方程)采用隐式算法对微分方程进行离散后,得到大型稀

疏矩阵线性代数方程组如下:
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LUＧSGS隐式格式被成功用于方程(１)的求解,其基本思

想是运用通量线化假设和最大特征值方法进行雅可比矩阵分

裂,把块对角矩阵分解为上、下两个三角矩阵,从而避免了繁

杂的矩阵求逆运算,极大地提高了计算效率.LUＧSGS方法

分为两步进行扫描.
第一步:
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第二步:
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式(２)和式(３)是递归方程,给定边界条件后,采用递推方

法对其进行求解.递推方法本质上属于一种串行方法,计算

过程须遵循严格的计算顺序,计算之间存在极强的数据相关

性.流水线(Pipelining)并行是解决递推问题的常用并行技

术.国产众核处理器在体系结构设计上有一项重大创新,即
支持从核阵列内部寄存器通信,这给从核阵列内流水线的并

行提供了基础.
假设三维数据在内存中沿i方向连续,那么将j,k两维

映射到从核阵列上,每个从核计算对应i维的全部数据,数据

划分如图３所示.

图３　从核阵列的数据划分

Fig．３　DatapartitiononCPEcluster

在三维流水线并行中,数据在从核上二维映射,其流水时

从核间的通信关系如图４所示.不连续的两维数据映射到从

核阵列,由于从核阵列是８×８的二维 mesh网,阵列的行列

与数组划分的两个维度之间的对应关系不影响计算结果与性

能.一般地,在８×８的从核阵列中,水平方向映射最外层循

环,垂直方向映射次外层循环.在水平方向上,仅当当前从核

计算数据的水平坐标小于总数据对应维度数据的大小时向右

发送数据;在垂直方向上,仅当当前从核计算数据的垂直坐标

小于总数据对应维度数据的大小时向下发送数据.对于第７
行和第７列的从核,若不是第一次循环,则需要把结果发送给

第０行和第０列.

图４　从核阵列的流水线并行

Fig．４　PipelineparallelonCPEcluster

２．２　大型稀疏矩阵线性代数方程组的求解

很多计算流体力学软件采用迭代法求解线性代数方程

组,涉及到的操作包括大型稀疏矩阵矢量乘(SpMV)、向量点

积(DOT)、标 量 向 量 乘 (AXPY)、预 条 件 子 共 轭 梯 度 迭 代

(PCG)、对称 GaussＧSeidel(SymGS)等.这些操作具有较低的

计算密度、不规则的访存模式和受限于访存带宽的缺陷.相

比于传统的多核 CPU,众核处理器通过集成更多的轻量级的

计算核心和更宽的向量处理单元来获得高性能,但同时加剧

了带宽与计算能力的不匹配.因此,众核架构往往擅长处理

稠密矩阵计算等计算密集型任务,大型稀疏矩阵操作对其而

言具有挑战性[１７Ｇ１８].

本文以稀疏矩阵矢量乘法(SparseMatrixＧVectorMultiＧ

plication,SpMv)为例来介绍一种众核优化算法.稀疏矩阵向

量乘是数值计算中非常重要的一个核心函数,用于计算b＝
Ax,其中A是稀疏矩阵,x是已知向量,b是结果向量.稀疏

矩阵中的非 零 元 极 其 稀 少,稀 疏 行 压 缩 (CompressSparse
Row,CSR)格式通过保存稀疏矩阵中每行包含的非零元数量

对行坐标进行压缩,需要保存行索引(Row_p)、列坐标(Col_i)

和非零元值(value).

针对国产众核处理器,稀疏矩阵矢量乘众核并行的原理

如图５所示.按向量b在从核阵列上进行任务划分(避免写

冲突),由于矩阵A采用CSR 格式存储,每个从核需要的矩阵

元素在内存中连续存放,能够通过DMA 操作连续访问,读效

率较高;困难在于向量x不连续,但对于计算流体力学来说,

这种不连续又呈现出了局部集中性的特点[１９].网格生成算

法有规律可循,编号上连续的网格单元(网格面)所能够影响
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的网格面(网格单元)在物理空间上是相邻的,这种相邻性反

映到矩阵拓扑关系上,即计算某些b向量所需的x 向量呈现

局部集中性.因此,每个从核需要用到的x向量可按照局部

集中性分组连续读取,这就需要在预处理阶段根据从核阵列

任务划分的计算量对x向量分组,此过程在整个程序运行过

程中仅需做一次,不影响众核加速效果.

图５　稀疏矩阵矢量乘众核并行的原理

Fig．５　Datalocateoptimizationofmatrix

２．３　多重网格方法

多重网格方法(MuftiＧgridMethod,MG)是求解偏微分问

题离散方程的一种快速迭代方法,是求解由椭圆边值问题离

散化而得的线性代数方程组的非常有效的快速迭代方法.

MG方法在流体力学软件,特别是不可压 NS方程求解中得

到广泛应用.VＧcycle多重网格的原理如图６所示,在原始网

格的基础上生成一系列较粗网格,先从细网格逐层计算到粗

网格,然后从粗网格返回细网格,在各层网格上分别求解各自

的线性方程组,整个计算过程呈 V字型.

图６　多重网格的原理

Fig．６　Pricipleofmultigrid

算法１给出了 MG 算法的具体过程,包括前磨光(PreＧ
smothing)、后磨光(PostＧsmothing)、限制算子(Residual)、插
值算子(Prolongation)和底部解法器(Bottomsolver).多重

网格的内部操作包括向量数乘加、向量内积、稀疏矩阵向量

乘、解方程等.
算法１　MG算法

输入:Ah,bh

输出:xh

１．ifonthecoarsestlevelthen

２．　xh←SymGS(Ah,０,bh)

３．else

４．　xh←SymGS(Ah,０,bh)

５．　rh←(bh－Ahxh)

６．　r２h←(I２h
hrh)

７．　rh←MG(A２h,０,r２h)

８．　xh←xh＋Ih
２hx

２h

９．　xh←SymGS(Ah,xh,bh)

１０．end

无论在多核还是在众核架构上,实现高效的多重网格算

法均充满挑战[２０].首先,多重网格意味着需要针对每一重网

格分别建立各自的通信关系,因此通信结构会更加复杂;其

次,随着网格逐渐变粗,通信和计算的比例增加,不利于大规

模并行扩展;最后,并行任务分解根据原始网格进行划分,实

际计算过程中网格规模呈 V字型变化,这意味着核心计算的

计算量、通信量和访存量也在不断做 V 字形变化,从而给并

行程序调优带来困难.对于众核处理器,需要对不同的网格

层次建立自适应并行算法.对于细网格层,网格规模较大,需

将网格分组,并以组为单位通过 DMA方式批量访问主存;对

于粗网格层,网格规模较小,可将所需网格全部放入从核阵

列,然后通过寄存器通信方式读取所需数据.

２．４　非结构网格

非结构网格没有结构网格的规则性限制,网格生成灵活

方便.随着数值模拟问题复杂度的增加,越来越多的流体力

学软件采用非结构网格对计算区域进行离散[２１].

非结构网格的大规模并行至少存在３方面困难.１)通信

不均衡性.并行任务划分是基于网格数进行的,计算量可以

达到负载均衡,但非结构网格的邻居进程数量可以很多(针对

某复杂问题,一个进程与近百个邻居进程通信),也可以很少,

进程间的通信量可能相差很大,并且随着并行规模的增长,这

种通信不均衡性会更加严重.２)非结构网格间的拓扑关系复

杂.并行计算需要建立各进程内网格单元、网格面和网格点

信息以及进程间网格单元的通信关系,每个核心段的计算都

要同时读取这些拓扑信息.对于众核架构来说,从核的局部

存储空间非常有限,大量的拓扑信息占用了宝贵的存储资源,

这必然会减少从核每次加载的任务量,从而导致从核计算/访

存比降低,加速效果变差.３)数据存放的无序性导致了内存

访问的随机性,使得从核很难直接通过 DMA 方式批量访问

主存,从而不可避免地需要离散访存,导致从核性能下降.前

两个问题比较复杂,本文不做阐述,下面为离散访存问题提供

一种解决途径.

非结构网格通量计算是有限体积法离散微分方程的基本

操作,属于典型的离散访存问题.流经某网格单元的物理量

(如压力、速度等)通量由流动速率与该物理量的网格面矢量

相乘得到,计算公式如下:

Jϕ
f􀅰Sf＝FulxCfϕC＋FulxFfϕC＋FulxVf (４)

非结构网格通量计算的伪代码形式如下:

１．forface←０ton_Facesdo

２．　Diag[Owner[face]]－＝ Lower[face]

３．　Diag[Neighbor[face]]－＝ Upper[face]

４．endfor

对网格面face进行遍历,将该网格面的通量值分别累加
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到对应的 Owner网格单元与 Neighbor网格单元之中.网格

单元号随网格面号变化呈现不连续性,造成读变量连续访存

而写变量离散访存.

借鉴生产者Ｇ路由Ｇ消费者通信模式[２２],核组内一组从核

负责连续读和计算,一组从核开辟连续空间来存储本核组的

所有计算结果,二者之间基于一组路由从核,采用高效的寄存

器通信方式转发计算结果.最终,记录结果的从核通过DMA
将数据连续写回主存.从核阵列连续写的过程如图７所示.

图７　从核阵列连续写

Fig．７　ContinuouswriteonCPEcluster

３　典型流体力学软件的众核适应性

由于求解方程、适用物理过程、求解方法、网格类型、数值

格式等不同,各流体力学软件对众核处理器架构的适应性有

所差别,部分算法具有天然的适应性,部分算法存在一定的适

应性难题.几款典型流体力学软件对国产高性能计算机众核

的实测大规模并行加速比如图８所示,适应性如表１所列.

这几款流体力学软件在国产高性能计算机上的大规模并行模

拟结果如图９所示.

(a)GKUFS (b)SWLBM

(c)AHL３D和 OpenCFD (d)Code_Saturne

图８　大规模并行加速比

Fig．８　Accelerationratioofmassiveparallel

表１　CFD软件的众核适应性

Table１　AdaptationtomanyＧcoreofCFDsoftwares

软件 求解方程 物理过程 离散方法 网格 解法 适应性

GKUFS Boltzmann
全流域

超音速
有限体积 结构 显式 适应

SWLBM Boltzmann
低速

弱可压流

碰撞/迁移法

(LBM)
结构 显式 适应

AHL３D NS
超音速

可压流
有限体积 结构 隐式 适应

OpenCFD NS 可压流 高精度差分 结构 显式 适应

Code_
Saturne

NS
低速弱

可压流
有限体积 非结构

隐式

MG/PCG
较差

(a)再入飞行器绕流(GKUFS)

(b)Suboff绕流(SWLBM)

(c)Taha燃烧室内流场(AHL３D)

(d)球锥边界层(OpenCFD)

(e)同轴燃烧室内流场(Saturne)

图９　大规模并行模拟结果

Fig．９　Simulationresultofmassiveparallel
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GKUFS[２３Ｇ２４]是国家计算流体力学实验室开发的一款基

于气体动理论的计算流体软件,适用于从稀薄气体到连续稠

密气体跨流域超声速流场的模拟.该软件基于速度空间和位

置空间两相空间对计算区域进行离散,各离散速度坐标点之

间具有非常好的并行独立性,各进程间几乎无数据通信;由于

求解高超音速问题时能够在速度空间获得大量的任务并发,

并行可扩展性很好;在众核级并行方面,在三维位置空间的最

外层循环上划分任务,以保证每个计算核心计算任务的饱满

性,且线程调度、创建和结束的开销少;采用结构网格,数据在

内存中的排列有序,从核访存效率较高.总之,GKUFS在算

法和求解问题上具有特殊优势,计算/访存比和计算/通信比

均较高,对众核处理器的适应性很好.从图９(a)可看出,即

使在７３１万核规模下,GKUFS的并行效率仍高达８５％.

SWLBM 是由中国船舶科学研究中心开发的一款基于格

子玻尔兹曼方法(LBM)的计算流体软件,适用于弱可压非定

常流动模拟.与 GKUFS类似,SWLBM 也以粒子速度分布

函数为基本求解物理量,求解 Boltzmann方程;不同的是,

SWLBM 通 过 碰 撞 迁 移 来 模 拟 流 体 流 动,计 算 更 简 单.

SWLBM 采用直角笛卡尔网格(结构网格的特殊形式)显式求

解,访存效率高,对众核处理器的适应性很好.经过通信与计

算隐藏优化后,SWLBM 的并行可扩展性得到大幅提升.从

图９(b)可看出,在５２０万核规模下,SWLBM 的并行效率高达

９１％.

AHL３D是中国空气动力研究发展中心开发的一款超燃

冲压发动机模拟软件.该软件采用多块结构网格离散计算区

域,由于自动分块算法先进,多数算例的 MPI进程级并行的

负载平衡率达到９５％以上;采用有限体积法求解带化学反应

和湍流的 NＧS方程,各变量统一求解,求解完成后所有变量

打包进行边缘通信,因此计算/通信效率较高;结构网格的数

据结构简单,数据在内存中连续存储,众核级并行通过 DMA
方式批量访问主存,计算/访存效率比较高.AHL３D采用隐

格式进行时间推进,在 LUＧSGS模块中需要手动实现众核级

流水线的并行.从图９(c)可看出,AHL３D在２１３万核规模

下的并行效率高达８７％,该软件的并行可扩展性以及对众核

处理器的适应性均较好.

OpenCFD是中国科学院力学研究所开发的一款基于高

阶有限差分格式的高精度计算流体软件.该软件采用结构网

格离散计算区域,数据在内存中连续存储,有利于众核优化;

采用显格式进行时间推进,整个计算只有在求x方向的导数

时需要边缘通信,其他计算(包括流通矢量分裂、计算y方向

和z方向的导数、时间推进)过程中各进程间无需交换数据,

计算/通信效率比较高;采用直接数值模拟方法模拟湍流流

动,网格量达到５．５２亿,计算量大,有利于提高软件的并行规

模.该课题的计算/访存比和计算/通信比较高,软件的并行

可扩展性以及对众核处理器的适应性均较好.从图９(c)可

看出,OpenCFD在２１３万核规模下的并行效率达到５０％.

Code_Saturne是法国电力集团开发的一款通用型开源

CFD软件.测试例子采用的 Simple算法是不可压 NS方程

求解的一种常用算法,在计算流体力学软件中具有代表性.

该算法的计算热点在于压力修正方程的迭代收敛.由于压力

修正方程离散后得到的稀疏矩阵收敛特性较差,Code_SatＧ
urne采用算法复杂度较高的预条件子CG迭代(PCG)方法进

行求解;为了加快收敛,使用多重网格算法;同时采用非结构

网格离散计算区域.由此可见,前文提出的众核架构适应性

难点问题,如“大型稀疏矩阵线性代数方程组求解”“多重网格

算法”和“非结构网格”在Code_Saturne中均存在,因此Code_

Saturne算法本身对众核架构的适应性较差.从图９(d)中可

看出,目前Code_Saturne众核版本在１３万核规模下的并行

效率可达７５％.与本文分析的其他流体力学软件相比,Code_

Saturne受算法本身可扩展性和众核架构适应性的限制,无论

MPI进程级并行还是众核线程级并行,尚有较大的优化和提

升空间,需要继续改进并行算法,并反复优化.

结束语　近年来,高性能计算机硬件性能大幅度提升,给
科学与工程计算行业带来了巨大的机遇,但面对复杂的众核

异构处理器架构,流体力学软件须进行众核级并行算法设计

和优化才能发挥出硬件的高性能优势.本文结合无锡超算上

运行的流体力学软件分析了它们在众核处理器上遇到的适应

性难题,并分别针对这些问题提出了创新的优化算法.实践

证明,多数流体力学软件对国产众核处理器的适应性良好,能
够扩展到百万核并行规模,并保持较高的并行效率.

流体力学软件对众核架构的改造将持续进行,一方面高

性能计算厂家会针对用户需求不断完善软硬件的生态环境,

另一方面众核并行算法和流体力学应用算法也在不断进步,

相信会有更多的流体力学软件加入国产众核高性能计算的行

列,并取得越来越多的科研成果.
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