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摘　要　Python由于具有丰富的第三方库、开发高效等优点,已成为数据科学、智能科学等应用领域最流行的编程语言之一.

Python强调了对科学与工程计算的支持,目前已积累了丰富的科学与工程计算库和工具.例如,SciPy和 NumPy等数学库提

供了高效的多维数组操作及丰富的数值计算功能.以往,Python主要作为脚本语言,起到连接数值模拟前处理、求解器和后处

理的“胶水”功能,以提升数值模拟的自动化处理水平.近年来,国外已有学者尝试采用Python代码实现求解计算功能,并在高

性能计算机上开展了超大规模并行计算研究,取得了不错的效果.由于自身特点,高效大规模 Python数值模拟的实现和性能

优化与传统基于C/C＋＋和Fortran的数值模拟等具有很大的不同.文中实现了国际上首个完全基于Python的大规模并行三

维格子玻尔兹曼多相流模拟代码PyLBMFlow,探索了Python大规模高性能计算和性能优化方法.首先,利用 NumPy多维数

组和通用函数设计实现了 LBM 流场数据结构和典型计算内核,通过一系列性能优化并对 LBM 边界处理算法进行重构,大幅

提升了Python的计算效率,相对于基准实现,优化后的串行性能提升了两个量级.在此基础上,采用三维流场区域分解方法,

基于 mpi４py和 Cython实现了 MPI＋OpenMP混合并行;在天河二号超级计算机上成功模拟了基于 D３Q１９离散方法和ShanＧ

ChenBGK碰撞模型的气液两相流,算例规模达百亿网格,并行规模达１０２４个结点,并行效率超过９０％.
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Abstract　DuetotheplentyofthirdＧpartylibrariesanddevelopmentproductivity,Pythonisbecomingincreasinglypopularasa

programminglanguageinareassuchasdatascienceandartificialintelligence．Pythonhasbeenprovidingfundamentalsupportfor

scientificandengineeringcomputing．Forexample,librariessuchasNumPyandSciPyprovideefficientdatastructuresformultiＧ

dimensionalarraysandrichnumericalfunctions．Traditionally,Pythonwasusedasascriptlanguage,gluingpreprocessors,solvers

andpostprocessorsandenhancingautomationinnumericalsimulations．Recently,someforeignresearchersimplementtheirsolvＧ

ersusingPythonandparallelizetheirPythoncodesonhighperformancecomputers,withimpressiveresultsachieved．Becauseof

itsintrinsicfeatures,implementationandoptimizationofhighperformancelargeＧscalenumericalsimulationswithPythonarequite

differentwithtraditionallanguagesuchasC/C＋＋andFortran．ThispaperpresentedalargeＧscaleparallelopensource３DLatＧ

ticeBoltzmannmultiＧphaseflowsimulationcodePyLBMFlow withPython,andinvestigatedlargeＧscaleparallelcomputingand

performanceoptimizationforPythonnumericalapplications．ItdesignedLBMflowdatastructuresandcomputationalkernelswith

NumPymultiＧdimensionalarraysanduniversalfunctions．Througharangeofoptimizationincludingreconstructionofboundary

processing,itdramaticallyimprovestheefficiencyofPythoncomputingbyabout１００X,comparedwiththebaselineversion,ona

CPUcore．Furthermore,thispaperdesigneda３Ddecompositionmethodandimplementhybrid MPI＋OpenMPparallelization

usingmpi４pyandCython．Testsfor３DmultiＧphase(liquidandgases)problem(about１０Billionlattices)simulatingdropimpact

withgravityeffectusingD３Q１９LatticeBoltzmanndiscretizationandShanＧChenBGKsinglerelaxationtimecollisionmodelwere

presented,achievingaweakparallelefficiencyofabove９０％ingoingfrom６４to１０２４computenodes．

Keywords　LatticeBoltzmannmethod,Parallelcomputing,Performanceoptimization,HighperformancePython,MultiＧphaseflow

simulation

　



１　引言

与传统基于 NavierＧStokes方程的计算流体力学(ComＧ

putationalFluidDynamics,CFD)模拟方法不同,格子玻尔兹

曼方法(LatticeBoltzmann Method,LBM)从微观的角度[１Ｇ２]

将流场划分为小格子(质点),并通过碰撞模型(格子的碰撞和

流动)模拟流体的动态演化.结合复杂的几何外形和边界条

件,LBM 正被日益广泛地应用于各种复杂流动问题的模拟

中,包括湍流、多组分掺混流、自由表面流、传热流、多相流

等[３Ｇ８],并取得了较好的应用效果.

大规模LBM 模拟通常需要借助高性能计算平台.与传

统的基于 NavierＧStokes方程的 CFD相比,LBM 的数值计算

相对简单,其计算主要分为碰撞运算和流动运算,其中碰撞运

算完全是局部的.因此 LBM 非常适合并行计算,各种 LBM
应用的大规模并行计算和性能优化也成为了高性能计算应用

的热点之一.例如,Mountrakis等[９]评估了开源 LBM 框架

Palabos的 MPI性能,其并行规模扩展到了８１９２个核,表明

该框架具有优异的强弱并行扩展性.Williams等[１０]提出的

多核平台上 LBM 计算自动调优方法,可针对Intel和 AMD
等多核处理器自动生成高度优化的 LBM 计算内核,获得了

超过１５．０倍的加速.Pananilath等[１１]也开发了针对LBM 模

拟的代码自动优化生成工具,其支持的性能优化方法包括循

环分块、负载均衡以及向量化等,在IntelSandyBridgeCPU
上取得了３．０倍的加速.GPU 和 MIC等众核加速部件或协

处理器出现以后,很多研究人员也开展了 LBM 模拟的异构

并行计算和性能优化研究.例如,Feichtinger等[１２]在基于

GPU的超级计算机 Tsubame２．０上实现了 LBM 代码的加

速,提出了通信开销模型,并在１０００多块 GPU 上进行了大

规模测试.笔者也在天河二号超级计算机上实现了 LBM 代

码openlbmflow 的超大规模 CPU＋MIC异构协同并行和深

度性能优化[１３].已有的大规模 LBM 代码通常在 CPU 平台

上采用区域分解的方法实现 MPI并行或 MPI＋OpenMP混

合并行,在 GPU和 MIC上则分别采用 CUDA/OpenCL以及

IntelOffload实现异构并行.

在CFD等科学计算领域,高效的数值计算内核通常采用

C,Fortran或C＋＋编程实现.与 C/Fortran等翻译型语言

不同,Python是一种动态的解释型面向对象语言,语法简洁

清晰,具有开发快速、易测试、易维护、跨平台、代码紧凑易读

的优点,可同时满足脚本开发和通用开发的需求,近年来已成

为数据科学、智能科学和计算科学等领域最流行的编程语言

之一.Python从诞生起便强调对数值计算的支持,目前已经

积累了丰富的科学与工程计算库和工具.例如,NumPy[１４]提

供了强大的多维数组数据结构,SciPy[１５]则提供了丰富的数

值算法功能.Python同时提供了丰富的高性能并行编程支

持,几乎所有的并行编程模型都有对应的 Python接口实现,

如与消息传递 MPI并行对应的 mpi４py、与 CUDA/OpenCL
异构并行对应的PyCUDA/PyOpenCL等.此外,在科学与工

程计算应用领域,用户通常更专注于求解器的开发,借助商业

软件实现前后处理(例如网格生成、可视化等).当前,大部分

商业前后处理软件都提供了Python接口,用户可以利用 PyＧ

thon很容易地将自主开发的求解器与商业前后处理工具以

松耦合的方式集成.同时,Python提供了大量开源前后处理

库和工具,方便用户快速开发出简单的前后处理功能和控制

界面.Python由于具有动态解释型语言的特点,其数值计算

效率通常远远低于C/Fortran等传统语言的计算效率.为了

提升Python数值计算的效率,一方面可借助 Python与其他

语言良好的互操作性,采用 C/Fortran等实现关键计算内核,

Python仅用于数据管理和流程控制等高层应用功能;另一方

面,可以利用 Python提供的专用性 能 优 化 库 (如 Cython,

numba等),在不增加代码复杂性的情况下大幅提升性能.

近年来已有一些学者初步探索了基于 Python的大规模

高性能CFD计算.例如,Mortensen等[１６]在Shaheen超级计

算机上基于Python实现了数千处理器核以及数十亿自由度

的大规模高性能伪谱方法———湍流直接数值模拟(DirectNuＧ

mericalSimulation,DNS),整个 DNS的实现仅不到 １００ 行

Python代码,采用 Cython优化后,其性能与 C＋＋相当且并

行扩展性略好.值得一提的是,英国帝国理工学院的 Peter
等基于Python和通量重构方法实现了一个高精度的非结构

CFD求解器 PyFR[１７],该求解器已被应用于多个复杂流体问

题的模拟中.利用跨平台模板语言引擎 Mako,PyFR可自动

生成 针 对 GPU 等 多 种 异 构 平 台 的 代 码.在 Titan 和 Piz

Daint超级计算机上,使用PyFR求解非结构网格多级涡轮叶

片B５S１．７６０算例,可获得１３．７PFLOP/s的双精度浮点运算

性能,达到了峰值性能的５８％,入围了２０１６年的 ACM GorＧ

denBell奖.以上表明,采用 Python实现超大规模高性能科

学与工程计算是切实可行的.

由于自身特点,高效大规模Python数值模拟的实现和性

能优化与传统的 C/C＋＋和 Fortran等代码具有很大的不

同,探索Python并行计算和性能优化对于实际应用具有重要

意义.本文实现了国际上第一个完全基于 Python的三维格

子玻尔兹曼多相流模拟代码 PyLBMFlow,在天河二号上实

现了大规模混合并行,并提出了一系列Python高性能计算优

化方法.首先,基于 NumPy多维数组和通用函数设计实现

了流场数据结构和典型 LBM 计算内核,通过一系列性能优

化和边界处理算法重构,大幅提升了 Python的计算效率,其

性能相对于基准实现提升了两个量级.其次,在三维流场区

域分解的基础上,利用 mpi４py和Cython实现了大规模 MPI＋

OpenMP混合并行,在天河二号超级计算机上成功模拟了基

于 D３Q１９离散方法和ShanＧChenBGK碰撞模型的气液两相

流,算例规模达百亿网格,并行规模达１０２４个结点,并行效率

超过９０％.

２　LBM 多相流方法和实现流程

PyLBMFlow基于 LBM 中常用的 D２Q９/D３Q１９离散模

型以及ShanＧChenBGK单松弛时间碰撞模型来模拟多相流,

可以模拟在重力影响下有周期边界或反弹边界条件的２D/

３D单相或多相流问题.

２．１　格子BGK模型

LBM 的粒子分布函数遵循格子玻尔兹曼方程.格子玻

尔兹曼方程从微观的角度将宏观的流动现象描述为大规模微
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观粒子运动的统计学平均结果.PyLBMFlow中的粒子碰撞

使用的是BGK模型,其中单松弛时间的格子玻尔兹曼演化方

程为:

fi(x＋ciΔt,t＋Δt)－fi(x,t)＝－１
τ

[fi(x,t)－feq
i (x,t)]

(１)

其中,τ是松弛因子,ci 是离散速度,fi 是粒子分布函数,feq
i

是平衡态分布函数,i＝０,１,􀆺,N 为离散速度方向.

１９９２年,Qian等提出了 DdQm(d为空间维数,m 为离散

速度个数)系列模型.DdQm 模型是格子玻尔兹曼方法中的

基本模型,本文采用的离散模型为 D３Q１９.

D３Q１９离散模型的平衡态分布函数为:

feq
i ＝ωiρ １＋ci􀅰u

c２
s

＋
(ci􀅰u)２

２c４
s

－u２

２c２
s[ ] (２)

其中,ωi 为权系数,cs 为无量纲声速.对于 D３Q１９离散速度

模型,有:

c２
s＝c２/３ (３)

ωi＝
１/３, i＝０

１/１８,i＝１,２,􀆺,６

１/３６,i＝７,８,􀆺,１８
{ (４)

ci＝

(０,０,０)c, i＝０
(±１,０,０)c,(０,±１,０)c,(０,０,±１)c,

i＝１,２,􀆺,６
(±１,±１,０)c,(±１,０,±１)c,(０,±１,±１)c,

i＝７,８,􀆺,１８

ì

î

í

ï
ï
ï

ï
ïï

(５)

其中,c＝Δx/Δt为格子速度,Δx为格子步长,Δt为时间步长.

格子玻尔兹曼方程中流体的宏观密度和动量可由式(６)

和式(７)得到:

ρ＝∑ifi (６)

ρu＝∑icifi (７)

流体粘性系数和松弛因子的关系为:

ν＝(τ－１
２

)c２
sΔt (８)

２．２　ShanＧChen模型

PyLBMFlow多相流模拟中使用的是ShanＧChenBGK模

型.ShanＧChen模型引入了粒子间的相互作用力以及固体与

液体间的相互作用力.在该模型中,微观粒子间的作用力为:

F(x)＝－Gφ(x,t)∑iwiφ(x＋ciΔt,t)ci (９)

流体与固体间的作用力为:

Fads(x)＝－Gadsφ(x,t)∑iwis(x＋ciΔt,t)ci (１０)

其中,wi 是权函数.

wi＝
１/１８,i＝１,２,􀆺,６

１/３６,i＝７,８,􀆺１８

０, 其他
{ (１１)

式(９)和式(１０)中,G是两相液体相互作用的强度,Gads为

吸附参数.当x＋ciΔt所在位置为流体时,s＝０;当x＋ciΔt
所在位置为固体时,s＝１.可通过调整G 来改变流体的表面

张力,通过调整Gads来调整流体与固体接触角的大小.φ(x,

t)是相互作用势能,为满足等温过程,可使用如下相互作用

势能:

φ(x,t)＝φ０e－ρ０/ρ (１２)

考虑重力影响时,重力的计算公式为:

Fg(x)＝ρ(x)g (１３)

其中,g为重力加速度.

因此本文的多相流模拟中,体积力为:

Fa＝F＋Fads＋Fg (１４)

原始的ShanＧChen模型引入力项的方法是改变平衡态分

布函数中的平衡态速度,以反映粒子间的相互作用.平衡态

速度为:

ueq＝u＋(τFa)/ρ (１５)

流体的真实速度为:

U＝u＋Fρ/(２ρ) (１６)

２．３　边界条件

在边界条件的处理中,周期边界网格被视为正常的内部

网格.固壁边界使用标准的反弹规则,反弹在内部格子完成

碰撞和流动后进行更新.

图１给出了２D情况下的反弹机制,其中蓝色边框格子

为反弹边界,黑色边框格子为反弹边界邻居,箭头表示每个格

子的分布函数分量.首先,内部格子碰撞流动完后将被更新,

同时反弹边界格子的向外分量(加粗黑色箭头)也被更新,如

图１(a)所示.然后,固体边界碰撞步骤,向外的分量以反弹

的形式改变方向,以模仿固体表面的反弹效应,如图１(b)所

示.最后,反弹边界格子的反向分量迁移到近边界格子的相

应分量中,如图１(c)所示.

(a)碰撞流动(内部格子) (b)碰撞(反弹格子)

(c)流动(反弹格子)

图１　２D固壁边界反弹示例(电子版为彩色)

Fig．１　Exampleof２Dbouncebackboundary

２．４　实现流程

图２给出了PyLBMFlow的实现流程,主要分为初始化、

时间迭代和后处理３个阶段.在初始化阶段,设置流场几何

结构,初始化密度和分布函数等流场变量.时间迭代阶段包

含３个主要的计算过程:１)计算粒子间作用力ϕ、速度u、密度

ρ(cal_rup);２)通过碰撞和流动计算(离散后的)粒子分布函

数fn(cal_fn,对应图１(a));３)更新反弹边界(boundary_upＧ

date,对应图１(b)和图１(c)).后处理阶段根据用户指定的时

间迭代步间隔输出模拟结果,模拟结束后进行可视化.对于

三维 LBM 模拟,时间迭代阶段的３个计算内核函数采用

９１徐传福,等:基于Python的大规模高性能LBM 多相流模拟



C/C＋＋和Fortran实现时通常为多重循环结构,其 中 cal_

rup和cal_fn是典型的模板计算(StencilComputation).大

规模并行计算基于区域分解,每个迭代步交换一次边界影像

区,因此图２中虚线框部分给出了实现 MPI并行后添加的通

信过程 mpi_exchange.

图２　PyLBMFlow的实现流程

Fig．２　FlowofPyLBMFlowimplementation

３　Python实现和性能优化方法

３．１　流场数据结构和计算内核的实现

三维LBM 应用通常采用多维数组表示流场数据结构.

Python通过array或list实现了对数组的支持,但array模块

不支持多维数组,也没有各种数组运算函数.list支持多维数

组,但list中只存放了每个数组元素的指针,需要额外存储相

应的对象,内存空间和间接访问开销较大.本文基于 NumPy
对流场数据结构进行了设计和优化.NumPy．ndarray不仅提

供了完善的多维数组支持,而且提供了大量内置的通用数组

运算函数ufunc.相比传统基于 C/Fortran等多维数组和多

重循环的计算内核,利用ndarray和ufunc不仅更加简洁,而

且由于 NumPy库的ufunc函数在 C语言级别进行了实现和

优化,计算效率也能够得到保证.

本文的密度等三维流场均采用３维数组;而 D３Q１９模型

的粒子分布函数fn包含１９个分量,需要采用４维数组.多

维数组的数据布局决定了数组元素访问的连续性,直接影响

数组访问开销.结构体数组(ArrayofStructure,AoS)更适用

于面向对象的设计,便于连续访问一个对象的多个属性.而

数组结构体(StructureofArray,SoA)更适用于连续访问不同

对象的同一属性.为更加连续地访问数组元素,本文函数fn
使用SoA,,因此将１９个分量设置成多维数组的高维度(即４
维数组的第４维).

３．２　性能优化

图３给出了优化过程的部分代码(以cal_rup为例).

＃＃＃基于list的实现

１．defcal_rup():

２．　forxinrange(nx):

３．　　foryinrange(ny):

４．　　　forzinrange(nz):

５．　　　　＃ 更新非壁面单元的密度

６．　　　　ifsolid[x,y,z]＝＝０:

７．　　　　　rho[x,y,z]＝ ∑
１８

i＝０
fp[x,y,z,i]＃求和

８．　　　　＃ 更新非壁面单元的势能

９．　　　　phi[x,y,z]＝１．０－exp(－rho[x,y,z])

(a)基于list的实现

＃＃＃基于 NumPy．ndarray,ufunc和布尔数组的实现

１．defcal_rup():

２．　＃其中bound为流体计算域索引,用于判断是否为边界

３．　rho[bound]＝np．sum(fp[:,bound],０)　

４．　＃更新非边界点势能

５．　phi[:]＝１．０－np．exp(－rho)　

６．＃＃＃基于 NumPy．where()的实现

７．defcal_rup():

８．rho＝np．where(bound,np．sum(fp,０),rho)

(b)基于 NumPy．ndarray的实现

＃＃＃基于 Cython的实现

１．＠cython．boundscheck(False)

２．＠cython．wraparound(False)

３．defcal_rup():

４．　cdefintx,y,z

５．　cdefdoubletmp_rho

６．　＃＃实现 OpenMP线程并行

７．　＃ withnogil:

８．　forxinprange(bound．shape[０],schedule＝‘guided’,nogil＝True):

９．　　foryinrange(bound．shape[１]):

１０．　　forzinrange(bound．shape[２]):

１１．　　　ifbound[x,y,z]:

１２．　　　rho[x,y,z]＝ ∑
１８

i＝０
fp[x,y,z,i]＃求和

１３．　　　phi[x,y,z]＝１．０－exp(－rho[x,y,z])

(c)基于 Cython的实现

＃＃＃基于numba的实现

１．＠jit(‘(f８,f８,f８,int８[:,:,:],f８[:,:,:],􀆺,f８[:,:,:],f８[:,:,:,:])’,

nopython＝True)

２．defcal_rup():

３．　forxinrange(bound．shape[０]):

４．　　foryinrange(bound．shape[１]):

５．　　　forzinrange(bound．shape[２]):

６．　　　　ifbound[x,y,z]:

７．　　　　　rho[x,y,z]＝ ∑
１８

i＝０
fp[x,y,z,i]＃求和

８．　　　　phi[x,y,z]＝１．０－math．exp(－rho[x,y,z])

(d)基于numa的实现

图３　代码优化过程

Fig．３　Skeletonofcodeoptimization

图３(a)是采用 Python的list和多重循环的实现.图

３(b)第１－５行是采用NumPy多维数组和通用数组函数的实

现,这里布尔数组bound用于判断格子单元是否为壁面边界,

可以看出基于 NumPy的实现代码非常紧凑.程序实现中边

界处理部分(boundary_update)仍然需要采用循环方式.使
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用下标获取 NumPy数组中的元素时,需要将其转化为标准

的Python标准对象,有一定的额外开销.因此,可以使用

NumPy提供的item()和itemset()方法,直接以标准 Python
数值类型获得数组中的元素.图３(b)第６－８行给出了采用

NumPy．where()函数代替布尔数组的优化.where()可以看

成条件判断的数组版本,调用方式为x＝where(condition,y,

z),其中condition,y和z 都为数组,当condition中某个元素

为true时,数组x中对应下标的值从数组y 获取,否则从数

组z获取.计算内核采用 where()实现,以减少布尔数组带

来的额外开销,提升程序性能.

在边界条件处理中,周期边界网格被视为正常的内部网

格.固壁边界使用标准反弹规则,反弹在内部格子完成碰撞

和流动后进行更新.在边界条件实现中,本文对图１给出的

固壁边界反弹处理方法重新进行了设计.由图１可以看出,

白色格子(反弹边界邻居)向上分量值的获取需要经过图１中

的３个过程.在程序中,将格子速度逆转后再沿原路反弹合

成一步,可以使得白色格子向上分量值的获取只经过图１(a)

和图１(b)这两状态,从而提升性能.

为了进一步优化计算性能,可以采用 C语言等实现计算

内核并提供Python接口.Python与其他语言良好的互操作

性,使得这种混合编程在保证高效开发的同时提升计算效率.

Cython的出现方便了基于 C 语言的 Python扩展模块的开

发,其语法仅在Python的基础上增加了直接定义和调用C函

数、定义变量类型等.通过 Cython编译器可以将 Cython源

程序编译成 C源程序,进而编译成 Python扩展模块.同时,

Python的 GIL(GlobalInterpreterLock)机制,导致通常无法

直接在Python循环代码中实现类似于 OpenMP的共享存储

线程并行,但Cython支持 OpenMP并行,因此本文的共享存

储并行版本是在Cython的基础上实现的(需要禁用 GIL,并

在C编译器中指定 OpenMP编译选项).Cython同时提供了

一些编译优化选项.例如,cdef关键字可以加快运算速度;显

式定义参数数组的元素类型和维度,并使用boundscheck和

wrapround关闭负数下标处理和越界检查,从而优化数组的

存取速度(见图３(c)).

Python代码缺省是动态解释执行的,将代码编译成机器

码可以极大地加快运行速度.编译可分为 AOT(AheadOf

Time)和JIT(JustInTime)两类.AOT指运行前编译,如普

通的静态编译、在运行前编译成可用的库.JIT 指运行时编

译,即边运行边编译,运行前无需太多额外的工作,但程序可

能会有冷启动问题,即首次运行代码时由于需要编译运行,速
度可能很缓慢.本文采用numba对代码实现运行时编译优

化,即在运行时使用llvm 编译器将 Python代码编译为本地

机器指令.整个运行时编译优化的实现非常简单,只需要在

函数前添加JIT装饰器,声明函数的返回类型、输入参数类型

和维度即可,如图３(d)所示.

４　Python大规模并行计算

为了实现 MPI并行,需要对原始流场区域进行区域分

解.本文针对三维流场采用了三维区域分解策略:将原始区

域沿着３个坐标方向划分为多个网格块,每个 MPI进程负责

一个块的计算.为了简化实现,每个天河二号计算结点仅创

建一个 MPI进程(结点上网格块块内的并行由 OpenMP实

现).计算过程中,网格块需要与相邻的网格块进行数据交

换,因此在网格块外扩展了两层影像区(ghost).使用两层影

像区而不是一层影像区,是因为周期性边界影像区处理需要

额外的一层影像区.

每个时间步迭代计算后都需要进行 MPI通信,更新影像

区,图４给出了２D情况下的数据交换示意图.图４(a)给出

了边界影像区的数据交换.源网格块边界网格数据(用实线

表示)传输到目的网格块后更新相应的影像区数据(虚线网

格).图４(b)显示了整个原始流场计算域内角点格子的数据

交换,计算域内角点格子(红色线方块)传输更新到有相同数

字的影像区(绿色线方块),例如右上角绿色线块１由左下角

红色线块１更新.图４(c)给出了网格块间角点格子的数据

交换方式.

(a)影像区格子数据交换

(b)原始区域角点格子数据交换 (c)网格块角点格子数据交换

图４　相邻网格块的 MPI通信数据交换(电子版为彩色)

Fig．４　MPIcommunicationforneighboringblocks

具体实现时,三维区域分解,使得需要通信交换的边界和

影像区数据位于３个坐标方向的６个面上,因此这些数据是

不连续的.MPI通信仅能够发送/接收连续的数据,因此通

常需要创建发送/接收缓冲区.在发送操作之前,将边界数据

收集到发送缓冲区后进行发送.接收数据到接收缓冲区后,

将数据分发到影像区.本文采用 mpi４py中的Creat_vector()

函数将数组中的数据块组合起来构建派生数据类型,用于x,

y,z方向的影像区数据交换,语法为:Type．Create_vector(int
count,intblocklength,intstride).其中,Type是通信数据类

型,count表示通信的数据块数(x方向对应于 D３Q１９模型中

的Q＝１９),每块有blocklength 个元素,且每块间的间隔为

stride个 Type型元素.算法１ 给出了优化前后x 方向的

MPI通信,可以看出基于 Creat_vector()的实现无须创建发

送/接收缓冲区,避免了针对每个方向分别进行数据收集和分

发导致的内存拷贝开销,程序的运行效率得到提高,代码规模

也有所减小.OpenMP共享存储的并行是在 Cython中通过

prange(parallelrange)语句实现的(见图３(c)的第８行).
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算法１　MPI优化

１．＃＃＃ 原始版

２．defmpi_exchange():

３．　＃x方向数据交换

４．　＃收集数据

５．　fs_lef[:]＝fp[:,send_lef_off:send_lef_off＋ghostx,:,:]

６．　＃发送/接收数据

７．　comm．Sendrecv(fs_lef,lef_pid,myid,fv_rig,rig_pid,rig_pid)

８．　＃分发接收的数据　　

９．　fp[:,recv_lef_off＋loc_nx＋ghostx:recv_lef_off＋loc_nx＋ghostx＋

ghostx,:,:]＝fv_rig

１０．＃＃＃ 改进版

１１．defmpi_create_new_type():

１２．　　 ＃ x方向数据交换,构建发送数据的数据类型x_type　　

１３．　x_type_t＝MPI．DOUBLE．Create_vector(Q,ghostx∗ end_y∗ end_z,

end_x∗end_y∗end_z)

１４．　x_type＝x_type_t．Create_resized(０,MPI．DOUBLE．size)　

１５．　x_type．Commit()

１６．　returnx_type,y_type,z_type

１７．defmpi_exchange(x_type,y_type,z_type):

１８．　＃ 发送/接收数据

１９．　comm．Sendrecv([fp,(１,ghostx∗end_y∗end_z),x_type],lef_pid,myid,

[fp,(１,(loc_nx＋ghostx)∗end_y∗end_z),x_type],rig_pid,rig_pid)

５　测试结果与分析

５．１　测试平台

本文实验是在天河二号超级计算机[１８]上进行的.天河

二号由国防科学技术大学开发,在全球超级计算机榜单上曾

获六连冠,现排名第二,共计１６０００个节点.其中每个计算节

点都有２个具有６４GB共享内存的 XeonCPU 和３个 Xeon

Phi协处理器(即 MIC).节点通过高速互连网络连接,网络

带宽 峰 值 为 １６０Gbps.XeonPhi通 过 PCIＧe２．０ 连 接 到

CPU,数据传输速率为１０Gbps.每个 XeonCPU有１２个核,

２个CPU双精度峰值浮点性能为４２２ GFLOPS.每个 Xeon

Phi协处理器有８GB内存,５７个核心,每个核支持４个硬件

线程,双精度浮点峰值性能为１TFLOPS.

测试采用的编译器为 Python３．６和Icc１４．０,其中用到

的第三方库包括 Mpi４py２．０,Numpy１．１３．１,Cython０．２６．１
以及 Numba０．３５．０.

５．２　测试结果

图５给出了各个版本优化后与基准实现的性能加速比,

各个版本的描述如表１所列.基准版本为采用 Python原生

数据结构list实现的多维数组及其循环计算(v０_１).可以看

出,通过性能优化程序的加速比提升了近两个数量级.

表１　各版本的描述

Table１　Descriptionsofvariousversions

版本号 版本说明

v０ 采用Pythonlist实现多维数组

v１ 采用narry代替list
v２ 使用ufunc进行数组运算

v３ 优化数据结构(Aos到SoA)
v４ 采用item获取数组元素

v５ 使用 where函数来进行边界判定

v６ 边界反弹算法重构

v７ 改用 Cython编写计算内核

v８ numba即时编译

图５　串行版本的性能优化效果

Fig．５　Optimizationperformanceofserialversions

图６给出了基于Cython版本(v５)实现的 OpenMP线程

并行的加速比.可以看出,OpenMP并行达到２４个线程时仍

然具有良好的并行可扩展性,获得了最高达 １０ 倍左右的

OpenMP并行加速比.

图６　OpenMP并行效果

Fig．６　EffectsofOpenMPparllelization

图７给出了在天河二号超级计算机上PyLBMFlow大规

模 MPI＋OpenMP并行的弱并行可扩展性测试结果.实验由

６４个计算节点扩展到１０２４个计算节点,以６４个计算节点作

为性能基准,每个节点固定问题规模为２５６∗２５６∗２５６,总的

最大问题规模约为１７０亿网格单元.可以看出,扩展到１０２４
个节点时,并行可扩展性仍然保持在９０％以上,充分证明了

本文方法在并行实现和优化方面的有效性.

图７　MPI＋OpenMP混合并行可扩展性

Fig．７　ScalabilityofhybridMPI＋OpenMPimplementation

４．３　模拟结果

本文模拟的算例为基于 D３Q１９离散方法和 ShanＧChen
BGK碰撞模型的三维气液两相流,考虑了重力影响.图８给

出了模拟结果.

(a)　 　　　　　　(b)　　　　　　　 　(c)

图８　考虑重力效应的３D气液两相流模拟结果

Fig．８　３DdropondropimpactmultiＧphaseproblemwithgravity

effect
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整个计算的流场区域为长方体空间,不可见背景为空气,

空气中包含了两个液滴,一个位于地板,另一个位于空气中

(见图８(a)).由于重力影响,上方的液滴将坠落(见图８(b))

并与地 板 上 的 液 滴 碰 撞 融 合 成 为 一 个 更 大 的 液 滴 (见 图

８(c)).

结束语　本文实现了一个完全基于 Python的三维格子

玻尔兹曼多相流模拟代码 PyLBMFlow,在天河二号上实现

了大规模并行和性能优化.通过优化,其串行性能相对于基

准实现提升了近两个量级.在天河二号上成功模拟了基于

D３Q１９离散方法和ShanＧChenBGK碰撞模型的气液两相流,

算例规模为百亿网格,并行规模为１０２４个节点,并行效率超

过９０％.本文工作对于进一步推广 Python在科学与工程计

算领域以及其他领域的应用具有重要的实际意义.
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