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摘　要　现代天体物理学的研究离不开大规模 NＧbody模拟.NＧbody模拟常用的算法之一是粒子网格(ParticleＧMesh,PM)算

法,但是PM 算法需要消耗较多的内存容量.内存限制成为了 NＧbody模拟在现代超算平台大规模扩展的瓶颈.因此,文中使

用了利用定点压缩技术减少内存消耗的方法,将存储每个 NＧbody粒子相空间的内存消耗减少到最低６个字节,比传统 PM 算

法低近一个数量级.文中实现了基于定点压缩技术的双层粒子网格算法,并使用包括混合精度计算、通信优化在内的方法对其

性能进行了优化.这些优化技术显著降低了定点压缩带来的性能损耗,将压缩和解压在程序总耗时中的占比从２１％降低至

８％,并且在核心计算热点上达到了最高２．３倍的加速效果,使得程序在较低的内存消耗下保持较高的计算效率和扩展性.
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Abstract　LargeＧscaleNＧbodysimulationisofgreatsignificanceforthestudyofmodernphysicalcosmology．Oneofthemost

popularNＧbodysimulationalgorithmsisparticleＧmesh(PM)．However,thePMＧbasedalgorithmscostconsiderableamountsof

memory,whichbecomesthebottlenecktoscaletheNＧbodysimulationsinthemodernsupercomputer．Therefore,thispaperproＧ

posestousefixedＧpointcompressiontoreducememoryfootprintsperNＧbodyparticletoonly６bytes,nearlyanorderofmagniＧ

tudelowerthanthetraditionalPMＧbasedalgorithms．ThispaperimplementsthetwoＧlevelparticleＧmeshalgorithm withfixedＧ

pointcompressionandoptimizesitwithmixedＧprecisioncomputationandcommunicationoptimizations．TheseoptimizationssigＧ

nificantlyreducetheperformancelosscausedbyfixedＧpointcompression．Theproportionofcompressionanddecompressionin

thetotaltimeoftheprogramreducesfrom２１％to８％andachievesupto２．３timesspeeduponcomputinghotspotswhichmake

thealgorithmmaintainhighefficiencyandscalabilitywithlowmemoryconsumption．
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１　引言

天体物理学中,计算机数值模拟技术是重要的研究手段,

为现代宇宙学研究和宇宙观测对比提供了数值工具.自

２０世纪９０年代以来,超算平台的发展极大地推动了宇宙学

的发展.在目前的超算平台上,发展了各种高性能并行计算

模型,使得模拟复杂的天文过程成为可能.NＧbody模拟在球

状星团动力学、星系演化、星系之间相互作用[１Ｇ２]等研究领域

都有着非常重要的作用.高精度的宇宙学参数测量要求对宇

宙大尺度结构(LargeScaleStructure,LSS)的形成进行精确

的数值建模,从而需要粒子数目较大的 NＧbody模拟[３].例

如,在暗物质和暗能量的研究中,需要分析宇宙中微弱星系的

结构和演化历史,这要求对拥有较大范围的物理尺度和较高

的粒子质量分辨率进行模拟.中微子质量等其他研究也需要

NＧbody模拟达到４~５个数量级的动态范围,所需要的粒子

数量超过万亿.

对于粒子数较大的情况,直接求和法消耗的庞大计算开

销是无法承受的.因为这种粒子Ｇ粒子对(ParticleＧParticle,

PP)的引力计算复杂度为 O(N２).目前已有许多算法可以将

引力求解的计算复杂度降低到 O(NlogN),例如基于树的方

法和基于粒子网格混合型(ParticleMesh,PM)的方法.在宇

宙学 NＧbody模拟中,很少需要单个粒子的精确轨迹,只需要



最终的模拟结果符合理论的统计分布即可满足研究所需的精

度.在这种情况下,基于 PM 改进的算法通常可以拥有较快

的求解速度,同时满足精度要求,适合粒子规模较大的模拟.
但是,即使在目前世界上最大的超算平台使用基于 PM

的算法,还是会受到内存容量的限制.例如,世界上最大的

NＧbody体模拟之一 TianNu[５]使用 P３M 算法[６]在天河二号

超级计算机上完成了包含３万亿粒子的宇宙学 NＧbody体模

拟.因为P３M 算法所需的计算资源和内存资源不均衡,该模

拟在使用了天河二号全系统所有内存的情况下,只利用了

３０％的计算资源.因此,在现代超算平台上进行更大规模的

模拟面临的主要挑战是如何减少其巨大的内存消耗.

为了应对这一挑战,可以使用定点化压缩[７],以获得尽可

能低的内存消耗.NＧbody模拟通常需要大量内存来存储粒

子的位置和速度信息.如果使用单精度或双精度浮点数存储

粒子的三维位置和速度信息,则每个粒子就需要占用２４字节

或４８字节.通过使用优化的定点化压缩算法,可以利用定点

数将粒子的状态信息进行压缩并存储在内存中.定点化压缩

可以显著地减少内存占用,最低可以达到６bpp(byteperparＧ
ticle),比传统PM 算法低近一个数量级,从而打破了大规模

NＧbody模拟所面临的内存容量瓶颈.文献[７]在宇宙学意义

上,对压缩方法做了可行性分析和正确性验证.

本文使用C语言在高性能计算平台上实现了基于定点

压缩技术的双层粒子网格算法,并针对混合精度计算性能和

扩展性进行了深度优化.本文的主要贡献如下:

１)使用C语言,基于 MPI和 OpenMP的混合并行模式,
实现了基于定点压缩技术的双层粒子网格算法;

２)基于定点压缩的方法,将存储每个粒子相空间信息的

内存消耗减少到最低６个字节,比传统 PM 算法低近一个数

量级;

３)针对定点压缩带来的性能损耗,在混合精度计算、通信

等方面进行了性能和可扩展性的优化,将压缩和解压在程序

总耗时中的占比从２１％降低至８％,并且在核心计算热点上

达到了最高２．３倍的加速效果.

２　相关工作

２．１　NＧbody算法

使用计算机进行天文 NＧbody模拟最早可追溯到１９７０年

Peeble[８]在计算机上完成了包含３００个粒子的 NＧbody模拟.

而随着高性能计算硬件和软件技术的高速发展,现代超算平

台已经可以支持超过万亿个粒子的 NＧbody模拟[９Ｇ１１].最初,

复杂度为 O(n２)的PP方法很快被诸如 PM 的方法取代.随

后,由于PM 方法无法提供足够高的分辨率和模拟精度,继而

演化出了 P３M(ParticleＧParticlePM)方法和 TreePM 方法.

相对于PM 方法,P３M 方法和 TreePM 方法可以在相同复杂

度的情况下达到更高的精度,是目前宇宙学 NＧbody模拟中

最为流行的方法.目前最为流行的 NＧbody软件主要包括

基 于 TreePM 方 法 的 GADGETＧ２[１２] 和 基 于 P３M 的

CUBEP３M 等.

２０１２年 GordonＧBell奖[１３]的工作使用了基于 TreePM 的

NＧbody算法,在 K Computer上使用８２９４４个节点进行了

１万亿粒子的 NＧbody模拟,并达到了５PFlops的峰值计算性

能.但是,该模拟从红移４００演化至红移３１,这不是一个典

型宇宙学 NＧbody覆盖的红移范围.这个红移范围的计算特

征也与典型红移范围下的计算特征有所区别.其次,因为该

模拟中的FFT采用了平面分解(slabＧdecomposed)的方法,扩
展性较差,所以该模拟采用较粗的PM 格点划分.而 TianNu
模拟[５]是基于CUBEP３M,使用天河二号１４０００个节点累计

计算９６h,成功地完成了３万亿粒子的数值模拟,是当时世界

上粒子数目最多的宇宙学 NＧbody模拟.在 TianNu模拟结

果中发现的中微子凝聚效应,推动了中微子质量研究领域的

前沿研究.

２．２　数据压缩

数据压缩被广泛用于高 性 能 计 算[１４Ｇ１５]和 人 工 智 能 领

域[１６Ｇ１７],减少了应用程序的存储或内存消耗.来自计算机数

值模拟、科学观察和实验的高精度数值数据通常以浮点数进

行表示,可以达到 TB到PB的存储量.将如此大的数据集通

过网络在计算节点之间甚至内存与磁盘之间来回移动成为了

严重制约科学计算应用的瓶颈.在该类型应用上应用数据压

缩技术,可以大大减少存储和移动的数据量.在现代超算平

台上,一些应用也会在内存中使用压缩技术,以降低内存带宽

或者PCIe带宽限制带来的性能损失.

３　算法设计与实现

设计并实现高性能的 NＧbody程序面临许多挑战,主要

包括:保持较小的内存占用量并支持较大的动态范围,最大程

度减少跨计算节点通信,加速对大型数组的内存访问,高效利

用高性能计算库来加速计算过程(如快速傅里叶变换)等.

３．１　算法设计

本文采用了基于两层架构的引力求解算法.在引力求解

过程中,其混合网格方法和粒子方法.其中,网格方法更适合

对较大动态范围的引力进行快速求解,粒子方法更适合对较

小动态范围的引力进行精确求解.为了计算较大动态范围的

引力,混合两种引力计算技术,需要在代码设计和结构上进行

创新,整体代码遵循格点计算的方式,在底层级上又可以与粒

子计算的方式相结合.遵循这个核心的设计,使用混合式的

并行结构,将引力求解分为基于网格的长程力和中程力,以及

基于粒子的短程力.而根据计算平台架构的特点和模拟所需

要的精度,可以调整短程力的计算范围.

通过混合网格方法和粒子方法,将引力的计算分为不同

的部分,使其可以同时具备格点方法较高的计算效率,又可以

通过粒子方法提升模拟结果的精确度.
使用两层PM 的长程力和中程力独立进行计算,并累加

得到粒子受到的引力,以此更新粒子的速度.这样的计算方

法需要将空间划分为两个层级的格点.先将整个空间均匀划

分成 N３
c 个粗格点(coarsemesh),再将每个粗格点继续细分

为R３ 个细网格(finemesh),所以整个空间包含 N３
f ＝R３N３

c

个细网格.第一层PM,也就是长程力部分,是在粗格点上进

行计算的,需要完整模拟区域的信息,并且涉及跨节点的

MPI通信.第二层PM,即中程力部分,是在细格点上进行计

算的,只需要模拟局部区域的信息,不涉及跨节点间的通信.

粒子Ｇ粒子相互作用力需要计算一定范围的细网格内所

有粒子之间的相互作用力,以此更新粒子的速度.为了避免
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粒子过于接近时产生的碰撞效应,需要将距离小于软化长度

rsoft的粒子对的相互作用力设置为零.累积每个粒子受到来

自附近细格点所有其他粒子的引力,得到该粒子受到的局部

粒子引力,用来更加精确地更新粒子速度.

３．２　算法实现

在算法实现中,本文采用了 PM 算法常用的并行模式.

网格在３个维度方向上被均匀划分,并分配到不同的计算节

点上进行计算;同时在每个节点分配的区域周围设置一定宽

度的缓冲区域,任何在这个节点中的粒子在速度更新时如果

超出了本网格的物理范围,就会进入缓冲区域;在每个时间步

结束时,物理空间上相邻的节点需要交换缓冲区中的所有粒

子,并更新粒子密度场和速度场,再进行下一步迭代.算法的

整体流程如图１所示.

图１　模拟的整体流程

Fig．１　Workflowofsimulation

在综合考虑计算效率和内存消耗的情况下,程序采用双

层划分的数据划分方式,如图２所示.首先,将整个模拟的宇

宙空间按照３个维度划分为子立方体,每个子立方体都被分

配给一个 MPI进程进行独立计算.第二层次的数据划分发

生在每个 MPI进程内部,其中子立方体被三维分解为多个称

为“切片”(Tile)的局部立方体,每个切片包含相同数量的粗

格点.切片将依次计算,并使用 OpenMP在线程级并行化切

片内部的计算.由于全局空间在两个层次上进行三维分解,

因此进程的数量必须是立方数.

图２　空间分解的二维示意图

Fig．２　TwoＧdimensionalschematicofspatialdecomposition

４　算法优化

在使用基于双层粒子网格的算法进行较大规模的模拟

时,仍然会面临内存容量、计算性能和扩展效率等挑战.因

此,本文在双层粒子网格算法的基础上,引入了３种算法优化

技术,包括粒子存储格式优化、计算优化和扩展性优化.

４．１　粒子存储格式优化

NＧbody模拟中最消耗内存的部分通常是粒子相空间数

组,该相空间数组将每个粒子的位置和速度坐标信息存储为

６个浮点数(单精度２４bpp,双精度４８bpp).其包括物理区

域和缓冲区域中的粒子相空间.除了粒子相空间数组,实际

程序中还包括全局粗网格和局部细网格相关的链表、数组和

与FFT相关的内存占用.

但是,浮点数提供的数值精度高于模拟所需要的精度,因
此可以使用定点化技术进行信息压缩以减少模拟所消耗的内

存.定点化技术通过使用定点数表示(１字节或２字节)存储

粒子相对的相空间坐标,而不是用全局值来解决此问题.通

过密度场和速度场(可忽略的内存)以及相空间数组中粒子的

排序关系(无需额外的内存),可以将局部坐标恢复为全局坐

标.通过这种定点化压缩技术,可以将粒子相空间数组的内

存消耗从２８bpp减少到６bpp.

使用定点化技术压缩粒子相空间信息,可以显著减少模

拟过程中 所 需 要 的 内 存 总 量,同 时 可 以 降 低 模 拟 检 查 点

(Checkpoint)所需要的存储总量.在粒子缓冲区域通信中,

因为只需要传输压缩后的粒子信息,所以通行部分对网络带

宽的消耗有了显著降低.对于进行较大规模的NＧbody模拟,
定点化压缩技术的引入可以打破现代超算平台的内存限制的

瓶颈,并进一步提高程序的I/O性能和扩展性.

４．１．１　粒子位置压缩

在模拟过程中,整个模拟空间被划分成均匀的网格,每个

粒子都属于网格中的某个单元.因此在存储粒子位置信息

时,不需要存储全局坐标,而是存储其相对于包含该粒子的父

单元的偏移量.我们将单元的每个维度d平均分为２８＝２５６

个单元,并使用１个字节的整数χd∈{－１２８,－１２７,􀆺,１２７}

表示这个粒子在这个维度上属于哪个单元.粒子的全局位置

由内存空间中的顺序格式给出,并且该网格中的粒子数量(密
度场)将提供有关粒子在网格中分布的完整信息.结合粒子

的全局位置,可以计算出粒子在第d 维xd 的全局坐标为

xd＝(nc－１)＋(χd＋１２８＋１/２)/２５６,其中nc＝１,２,􀆺,Nc 为

粗网格上的索引.

如果需要更高精度的模拟结果,则可以使用２个字节的

整数代替.更为一般的粒子位置转换公式如下:

　χd＝ ２８nχ(xd－[xd])－２８nχ－１ (１)

xd＝(nc－１)＋２－８nχ(χd＋２８nχ－１＋１/２) (２)

其中,nχ∈{１,２}是定点数存储所需要的字节数,xd 和χd 是

粒子位置坐标的浮点数表示和定点数表示.

４．１．２　粒子速度压缩

类似地,在第d维上,粒子的速度vd 被分解为同一粗网

格上的平均速度场vc 和粒子相对于该场的残差Δv:

vd＝vc＋Δv
使用单独的数组来维护vc,并在粒子速度更新后重新计

算vc.因为粗网格的数量远少于粒子的数量,所以维护平均

速度场的内存消耗是比较低的.由于在实际情况中,特别是

在低红移阶段,粒子的速度不是均匀分布的,速度较低的粒子

比速度较高的粒子丰富,且粒子速度的分布范围会随着模拟

发生较大的变化.因此,我们选择将速度空间Δv分为不均
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匀的区间,并使用nv 个字节的定点数来表示粒子位于哪个

Δv区间.在粒子分布较为丰富的区域采用更为细致的划分,

在粒子分布较为稀疏的区域采用更为粗略的划分,从而在较

少字节的表示上可以充分地利用定点数的表达范围,并根据

模拟过程动态调整表达的动态范围,获得比均匀划分更好的

精度.

粒子速度信息的浮点数表示和定点数表示的转换公式

如下:

Vd＝[(２８nυ －１)π－１arctan((vd－vc) π/(２σ２
Δ)] (３)

vd＝vc＋tan πVd

２８nυ －１( ) ２σ２
Δ/π) (４)

其中,nυ∈{１,２}是定点数存储所需要的字节数;vd 和Vd 是

粒子速度的浮点数表示和定点数表示;σΔ 是每个粗网格中粒

子速度分布的方差,该方差会在每次粒子速度更新后重新统

计并更新.

４．２　计算优化

定点化压缩大大降低了 NＧbody模拟所需的内存占用,

并且降低了缓冲区域的粒子通信所需要的通信总量.但是,

压缩和解压的过程会带来额外的计算成本,并且会降低程序

的向量化程度.压缩和解压的过程占程序总耗时的２１％,影
响了程序整体的计算效率.本文提出了计算预先缓存和低精

度近似函数等针对压缩数据的优化技术,极大地降低了压缩

和解压带来的性能损耗.

４．２．１　解压计算优化

在涉及粒子位置和速度的计算中,通常需要先对压缩后

的定点数表示进行解压,再进行计算.较慢的解压速度会降

低整体的计算效率.例如,由粒子速度解压公式(见式(４))可
知,解压粒子的速度信息十分耗时,降低了粒子速度计算部分

的运行效率.为了降低解压带来的额外开销,可以采用计算

预先缓存技术,即预先计算所有定点数表示的解压结果并将

其存储在一个缓存数组中.在进行预先缓存计算时,只需要

遍历定点数的所有表示,求解其对应解压的浮点数结果,并使

用缓存数组进行存储即可;在后续需要使用粒子速度的计算

中,可以直接访问缓存数组获得解压结果代替解压计算,从而

减少了解压带来的性能损耗.由于低比特数的定点数表示数

量有限,对于１字节定点数仅存在２５６个表示,２字节定点数

存在６５５３６个表示,因此时间和内存成本均可以忽略不计.

在PP引力计算中,需要计算一定范围内每对粒子之间的

欧几里得距离.由于粒子位置被压缩为定点数,在这种情况下

无法直接使用传统的 AVX５１２向量化指令进行优化加速,需要

将粒子的位置信息解压成浮点数,然后使用向量化指令进行加

速,解压过程降低了PP整体的向量化程度和并行效率.因此,

可以使用Intel的 AVX５１２VNNI(矢量神经网络指令)扩展

(IntelCascadeLake处理器开始支持)直接对定点化格式下

的数据进行引力计算,而不需要经过解压步骤.VPDPBUSD
指令将第一个源地址的各个字节(８位)与第二个源地址的对

应字节(８位)相乘,产生中间结果(１６位),并将它们累加到目

标地址的双字(３２位)中.将１６对粒子的xＧyＧz轴相对矢量填

入源地址,并填充零,然后使用 VPDPBUSD和 VSQRTPS指

令直接计算获得１６对粒子距离计算的结果.在理论情况下,

与传统 AVX指令相比,使用 VPDPBUSD指令可以增加３倍

的操作吞吐量,并将内存占用减少为原来的１/３.

４．２．２　压缩计算优化

使用定点化压缩技术将单精度浮点数(３２位)转换为１
字节或２字节整数时,某些计算代价较高的高精度数学函数

是冗余的.因此,可以使用低精度的近似函数来代替它们,以
减少定点化压缩带来的性能损耗,而不会影响最终科学结果

的准确性.例如,在粒子速度压缩式(３)中的arctan(x)函数,

我们可以使用二次多项式作为其近似函数.在使用低精度近

似函数时,其与原始函数的最大绝对误差远低于粒子信息被

定点化压缩表示所带来的精度误差.因此,低精度近似函数

可以在不影响最终模拟结果精度的情况下,降低原始函数的

计算代价.

４．３　扩展性优化

本文针对两个主要的通信部分,即全局３DＧFFT计算和

缓冲区域通信,分别进行了扩展性优化的工作.

４．３．１　全局３DＧFFT
我们使用PFFT库[１６]支持程序中全局３DＧFFT的计算.

PFFT是针对分布式内存体系结构设计的大规模并行快速傅

里叶变换软件库.PFFW 基于FFTWＧMPI或 MKL,对高维数

据分解有更好的支持;分布并行优化也有着更好的扩展效率.

４．３．２　缓冲区域通信

在缓冲区域通信部分,每个网格需要将缓冲区域的粒子

位置和速度在相邻的网格之间传输.为了减少缓冲区域通信

的开销,我们使用了通信整合策略和３D MPI进程分配策略.

使用通信整合策略将缓冲区域通信的部分进行整合,减
少了调用 MPI进行发送和接收的次数,并使用 MPI提供的

单边通行的异步模式减少了通信部分所占用的时间.

使用３D MPI进程分配策略代替默认的１D MPI进程分

配,使原来在物理域上相邻的进程可以尽可能地分布在同一

个节点上.在程序中,每个节点分配８个进程,默认的１D
MPI进程分配策略会按照一维的方式将连续的进程分配在

一个节点上,而３D MPI进程分配策略根据进程所对应的物

理区域进行分配,将互相可以组成立方体的进程分配在一个

节点上.３D MPI进程分配策略可以有效地减少跨节点的缓

冲区域通信,从而提高程序整体的扩展效率.

５　实验设计

５．１　实验环境

所有性能和扩展性测试均在上海交通大学超级计算机

π２．０上完成.π２．０有６５０个计算节点,峰值性能为２PFlops.
每个节点 配 备 两 颗IntelCascadeLake６２４８ 处 理 器 (包 含

２０个核心)和１９２GBDDR４内存.其中,CascadeLake是第

一代支持 AVX５１２VNNI扩展指令集的架构.集群中,所有

节点都通过Intel１００GbpsOmniＧPathArchitecture(OPA)互
相连接.

本文使用C语言,基于 MPI和OpenMP的混合并行模式

进行了算法实现.因此,我们使用了IntelC/C＋＋CompiＧ
ler１８．０．５编译套件完成程序的编译,并使用IntelMPI２０１８
(Update４)支持实现中的 MPI部分.

５．２　实验方法及参数配置

本文进行了一系列实验,以验证提出的优化技术的效果,
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并评估程序整体的计算性能和扩展效率.
所有的实验都保持相同的宇宙学模型和参数.在初始化

宇宙初始条件时,使用Zel’dovich逼近确定红移z＝９９时粒

子的初始位置和速度,然后使用主程序将宇宙演化至红移

z＝０.模拟使用 Hubble参数 H０＝７２kms－１Mpc－１的 ΛCDM
宇宙模型进行建模,冷暗物质密度 Ω２

ch ＝０．２１４×０．７２２ ＝

０．１１０９,重子密度Ωbh２＝０．０４４×０．７２２＝０．０２２８,初始条件

参数σ８＝０．８０,ns＝０．９６.
在测试压缩优化实验中,使用１字节的定点数格式进行

粒子相空间的压缩存储.在测试压缩计算优化时,每个进程

负责２５６３ 个粗格点(全模拟共４０９６３ 个).每个进程分配的

空间被进一步分解为８个切片.每个切片在每个维度上有

５１２＋２×６＝５２４个细格点(物理区域有５１２个,缓冲区有２×
６个).

６　实验结果

６．１　压缩优化结果

图３展示了一个 MPI进程的内存消耗.按照程序的主

要模块划分,可以将每个进程的内存消耗划分为３个部分:粒
子、粗格点和细格点.粒子部分包括物理区域和缓冲区域中

粒子相空间信息的内存占用,占程序总内存消耗的７２．４０％,
是内存占用中最主要的部分.粗格点和细格点分别表示与粗

网格和细网格相关数组和FFT部分的内存占用,分别占程序

总内存消耗的１７．３０％和９．３６％,其中粗格点和细格点的

FFT部分均采用本地计算(InＧPlaceTransform)的模式,以减

小FFT部分的内存消耗.每个 MPI进程总计的内存消耗为

１３．７５GB,包含１０２４３(＝１．０７４×１０９)个粒子.因此,该程序

的内存消耗为１３．７５×１０９/(１．０７４×１０９)＝１２．８bpp.

图３　单进程的内存消耗

Fig．３　MemoryconsumptionforoneMPIprocess

由于使用了两层PM 算法和定点压缩技术技术,该程序

的内存消耗明显小于其他主流的宇宙学 NＧbody模拟代码.
例如,TianNu[５]在天河二号上进行了２．９７万亿个粒子的模

拟,平均的内存消耗为１８６bpp,是该程序的１４．５倍.

６．２　计算优化结果

图４展示了应用４．２节的算法优化后,各个计算kernel
的性能提升.可以看到,利用预先计算缓存、混合精度计算等

技术,可以将压缩和解压在程序总耗时中的占比从２１％降低

至８％,极大地降低了定点化压缩给整体程序带来的性能损

耗,提高了程序整体的计算效率.
预先计算缓存和低精度近似函数主要作用在 update_x

(粒子位置更新)kernel中,分别获得了１２０％和２０％的性能

提升.在PP(粒子互作用力计算)kernel中,主要使用了混合

精度等技术,共获得了２．３倍的加速.通信部分使用 PFFT
库进行优化,在particle_mesh(３DFFT)部分获得了２０％的提

升.通信整合和 ３D MPI进程分配策略为缓冲区域 通 信

(buffer)部分带来了３４％的性能提升.

图４　各kernel的性能提升

Fig．４　Performanceimprovementofeachkernel

６．３　扩展性优化结果

为了进行弱扩展性测试,我们在实验中保持每个 MPI进

程处理１０２４３ 个细格点来进行(２００Mpch－１)３ 体积的模拟,并
逐渐从４０颗核心扩展到２０４８０颗核心.图５(a)显示了有无

PP力(图例中为 PMＧPMＧPP和 PMＧPM)时的弱扩展效率.

在两种情况下,程序都实现了９５％左右的并行效率,表现出

了几乎完美的线性扩展.该程序相比其他的 NＧbody代码拥

有更好的扩展效率.比如,使用 CUBEP３M 的 TianNu模拟

在天河二号上的弱扩展效率为７２％[１７].

在 强 扩 展 性 测 试 过 程 中,我 们 固 定 模 拟 规 模 为

(２００Mpch－１)３,其中包含１０２４３ 个细格点.在全局规模固定

的情况下,逐渐增加核心数量,并在每个进程中分配相应数量

的细格点.图５(b)显示了程序的强扩展效率.在扩展到

２０４８０个核心时,程序在 PMＧPM 和 PMＧPMＧPP下分别保持

８１．５％和８４．２％的并行效率.随着核心数量的增加,强扩展

性降低,其原因主要来自两个方面:计算时间和通信时间的比

例降低,以及缓冲区域与物理区域的比例增加.随着核心数

量的增加,更多比例的时间花费在通信和缓冲区域的计算上,

使得强扩展性有较为明显的降低.

(a)弱扩展

(b)强扩展

图５　弱扩展和强扩展效率

Fig．５　WeakＧscalingandstrongＧscalingefficiency
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结束语　本文设计实现并优化了基于定点压缩技术的双

层粒子网格算法.基于定点压缩技术,将存储每个粒子相空

间信息所需的内存容量降低至１２．８bpp,比传统 NＧbody算法

低了近一个数量级,本文针对混合精度计算性能进行了深度

优化.这些优化技术显著降低了定点压缩带来的性能损耗,

将压缩和解压在程序总耗时中的占比从２１％降低至８％,并

且在核心计算热点上到达了最高２．３倍的加速效果.同时,

本文针对程序的通信部分进行了优化,并成功扩展到２万核

心以上.

实验结果表明,使用定点压缩技术优化的双层粒子网格

算法在大规模宇宙学 NＧbody模拟方面具有巨大潜力.在接

下来的工作中,我们提出了两个改进方向.１)将该方法移植

到异构平台(如英伟达 GPU 计算平台)上,利用 GPU 在混合

精度计算方面的优势,对程序中耗时较多的部分进行移植和

加速,在模拟速度上可以获得更大的优势.２)将该方法移植

到国产处理器平台上,使用超过千万核心进行数值模拟计算.

利用更大数量的核心和内存,可以使得问题的规模提升２到

３个数量级,例如在“神威􀅰太湖之光”平台上进行更大规模

的并行[１８Ｇ１９].这些大规模的 NＧbody模拟将对宇宙大尺度模

拟和其他宇宙学方向的研究产生深远影响.
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