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摘　要　Palabos软件是一款基于格子玻尔兹曼算法(LatticeBoltzmannMethod,LBM)的计算流体力学软件,因其优异的计算

能力被广泛用于多孔介质、自由界面、颗粒运动、血液流动等计算流体力学领域.Palabos软件广泛的用户需求使其迫切需要在

神威超算上进行移植优化和并行加速,服务于能源、化工行业.文中在新一代神威超算(SW２６０１０pro)上对Palabos软件进行异

构并行设计,针对Palabos的数据结构和模块化编程不利于神威众核编程的问题,通过直接取址,设置字段标记处理多态导致

的分支、数据切片处理等优化思路;并结合新一代神威超算的特性,使用共享内存和寄存器通信的优化技术,实现众核加速２~
６倍.同时实现Palabos软件在新一代神威超算上的复杂化工过程多尺度计算方向上两相流算法的百万核心规模的并行计算,
以６．４万核心的并行计算规模为基准,百万核心的并行效率大于４０％.
关键词:众核化;模块化编程;Palabos;新一代神威超算;多相流
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Abstract　ParallellatticeBoltzmann(Palabos)softwareisawidelyusedcomputationalfluiddynamicssoftwarebasedonlattice
Boltzmannmethod(LBM),whichiswidelyusedinthefieldofporousmedia,freeinterface,particlemotion,bloodflowandsoon
duetoitsexcellentcomputingpower．Palaboshasawiderangeofuserneeds,whichmakesiturgenttotransplant,optimizeand
accelerateparallelonSunwaysupercomputertoservetheenergyandchemicalindustry．Inthispaper,theheterogeneousparallel
designofPalabossoftwareiscarriedoutonthenewgenerationSunwaysupercomputersystem(SW２６０１０pro)．Thedatastructure
andtemplateprogrammingofPalabosarenotsuitablefortheheterogeneousparallelofSunwaysupercomputersystem．SowedeＧ
signtheparalleloptimizationtechniquescalleddirectgettingaddress,polymorphictagprocessinganddataslicingtodealwiththe
Palabosdatastructureandtemplateprogramming．CombinedwiththecharacteristicsofthenewgenerationofSunwaysupercomＧ
putersystem,theoptimizationtechnologyofsharedmemoryandregistermemoryaccess(RMA)isalsoadopted．Theacceleration
efficiencyof６４computingprocessingelements(CPEs)is２~６speedup．ThePalabossoftwareisrealizedtheparallelcomputing
ofonemillioncorescaleoftwoＧphaseflowalgorithminthefieldofcomplexmultiＧscalechemicalprocessinthenewgeneration



Sunwaysupercomputersystem．Theonemillioncoresparallelefficiencyismorethan４０％comparedwith６４０００cores．
Keywords　Manycore,Modulationprogramming,Palabos,SW２６０１０pro,Multiphaseflow

　

　　计算流体力学的主流开源软件有 OpenFoam,Palabos,

SU,FEATFLOW 等.国内外各课题组都基于具体研究场景

选择或开发不同的计算流体力学程序.格子玻尔兹曼方法是

一种基于介尺度的计算流体力学的方法,与传统计算流体力

学方法相比,该方法同时具有介于微观分子动力学模型和宏

观连续模型的介观模型特点,利用简化的运动学方程,将流场

转化为格点,易于划分网格和计算域,特别适合描述复杂两

相、颗粒流动问题.此外,LBM 只有相邻格点间的通信,非常

适合模拟复杂几何形状和复杂流动的大规模并行计算.在神

威上对LBM 算法的优化是服务于工业计算的重要方向.针

对神威超算平台的 LBM 算法的优化,目前已有研究工作涉

及[１Ｇ４].Lv等[１]基于“神威􀅰太湖之光”超级计算机系统,开
发了一套高效扩展的 LBM 计算流体力学软件,设计了面向

１９点stencil的数据复用、碰撞过程向量化、主从异步并行计

算隐藏通信开销等优化策略,测试了高达５６０００亿网格的数

值模拟,持续浮点计算性能达４．７PFlops,软件模拟速度提高

了１７２倍.相比百万核心１０００×１０００×５０００网格风场模

拟,软件千万核心的并行效率可达８７％.Liu等[３]针对具有

良好数值 稳 定 性 的 多 弛 豫 时 间 模 型 格 子 Boltzmann 方 法

(MultiＧRelaxation Time Lattice Boltzmann Method,MRTＧ
LBM),结合大涡模拟湍流模型和曲面边界插值格式在神威

蓝光超级计算机上的测试,提出了适合于大规模分布式集群

的网格生成、流场信息初始化和迭代计算的并行算法,运行结

果证明该并行算法在十万计算核的量级下仍具有良好的加速

比和可扩展性.以上工作均是自研软件在神威上的移植优

化.我们需要在神威超算上优化一款通用的 LBM 开源软

件,以方便更多从业人员使用.当前,流行的 LBM 代码有

TheLMA[５],OpenFSL[６],LBsoft[７],Hemocell[８],Musubi[９]和

Palabos[１０Ｇ１１].Palabos继承了 OpenLB的思想,设计了一种

格子玻尔兹曼方法,用于计算流体力学(ComputationalFluid
Dynamics,CFD)框架,在格子波尔兹曼开源软件上具有重要

地位.另 外,Palabos 是 并 行 软 件 (ParallelLatticeBoltzＧ
mann),支持大规模 MPI并行计算.Palabos于２０１１年发布

第一版以后,目前最新版本为２０２２年提出的２．２版本,２０１１－
２０１９年,流体行业使用Palabos软件完成计算论文３００多篇,
博士论文３５篇(见图１),在粒子运动、自由界面[１２]、多孔介

质[１３]、血液流动[１４Ｇ１７]方面均有应用,其中血液流动案例开展

了 GPU加速设计.

图１　Palabos软件论文数量

Fig．１　NumberofPalabossoftwarepapers

新一代神威超算上的优化工作已经取得优异的成绩.

Liu等[１８]的神威量子模拟器、Xiao等[１９]的核聚变托克马克装

置千万核心并行计算以及Shang等[２０]的第一性原理的千万

核心并行计算获得了戈登贝儿奖的提名.其中,Liu等[１８]对

悬铃木的回击,获得了２０２１年度超算最高荣誉戈登贝儿奖.
本项目针对新一代神威超算体系架构,对计算流体力学软件

Palabos进行移植和众核并行计算设计,结合 LBM 算法的体

系架构,提出了高级语言的众核化思路和解决方案,为神威的

软件生态提供 LBM 算法的通用开源软件.同时,使用优化

后的求解器模拟复杂化工过程中液液和液固的相互作用,实
现百万核心的大规模并行计算,为化工行业数值模拟并行计

算提供示范.

１　新一代神威体系架构和Palabos软件结构

１．１　新一代神威体系架构

神威新一代超级计算机系统继承和发展了“神威􀅰太湖

之光”体系架构,是基于申威新一代高性能异构众核处理器和

互连网络芯片构建的.如图２所示,申威新一代众核处理器

SW２６０１０pro集成６个核组(CoreGroup,CG),每个核组包含

一个运算控制核心(ManagementProcessingElement,MPE)
和一 个 ８∗８ 运 算 核 心 (ComputingProcessingElements,

CPE)阵列,这些部件通过环形网络进行连接.MPE的主要

功能是计算、控制、通信、IO 等,CPE主要用于计算.CG 中

CPE以８∗８阵列方式进行排布,运算核心之间以及运算核

心与外部交互通过阵列内的网络进行互连.运算核心阵列中

任意两个运算核心之间可以通过 RMA方式进行数据通信和

集合通信.

图２　新一代申威众核处理器SW２６０１０pro的结构

Fig．２　ArchitectureofnewgenerationSunwaymanyＧcore

processorSW２６０１０pro

MPE采用自主SW６４指令集,具有３２KBL１指令缓存、

３２KBL１数据高速缓存和５１２KBL２高速缓存.CPE采用自

主SW６４指令集,具有５１２位SIMD(SingleInstructionMultiＧ
pleData)向量,支持双精度、单精度、半精度浮点计算和整数

运算.每个 CPE都拥有独立的指令缓存和数据存储空间.
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数据存储空间可以配置成完全由用户控制的局部数据存储器

(LocalDataMemory,LDM),也可以将部分数据存储空间配

置成硬件自动管理的局部数据高速缓冲(LDcache).主从核

之间可通过直接内存访问(DirectMemoryAccess,DMA)的
方式实现数据传输,也能使用加载/存储指令实现主从核之间

的数据传输.
神威新一代超级计算机软件系统针对科学与工程计算、

人工智能、大数据等新型应用的需求进行设计,包括基础软

件、并行操作系统、并行语言环境、并行开发环境、AI支撑软

件、应用支撑系统等组成部分.

１．２　Palabos程序结构

Palabos实现的LBM 算法,将连续介质看作大量位于网

格节点上的离散流体质点粒子,粒子按照碰撞和迁移规则在

网格上运动,通过对各网格流体质点及运行特征进行统计,以
获得流体的宏观运动规律.LBM 算法中最经典的求解器为

D３Q１９,主要面向大规模工程计算,因此首先选取三维D３Q１９
模型进行众核优化,之后对多相流求解器进行优化.

LBM 具有天然的并行性,其核心的逻辑体现为求解大型

线性代数方程.从计算机的角度来看:首先根据需求,定义变

量的数据结构,用于存储每个格点各个方向的平衡分布数据

和每个格点的速度、密度等宏观参量;其次由这些宏观参量计

算出各个方向上的平衡分布态函数,以此作为计算的初场;之
后开始迭代,使用理论方法计算格点的状态;迭代完成之后根

据分布态函数求得速度、密度和流函数等宏观参量,并进行结

果输出.

Palabos作为一款使用C＋＋语言编写的软件程序,存在

面向对象这一特性:将网格上的一个点用于表示粒子不同方

向上的速度,将其抽象为一个整体并作为一个对象类存储,即
计算网格由一个个格点对象类组成,格点对象组成类对象数

组;软件中的函数方法存在多种函数名相同而参数不同的重

载函数;软件的模块化编程与层次调用.若要实现程序在新

一代神威超算上的优化加速,则必须理清程序调用路径才能

保证众核程序的正确性,而 C＋＋的继承和多态影响了对调

用关系的梳理,因此需要从数十种名称相同的函数方法中寻

找到该模块所调用的程序路径.解决的办法是添加打印执

行,根据打印结果判断调用路线(见图３).

图３　Palabos计算主体的调用路径

Fig．３　CallpathofPalaboscomputingbody

２　面向新一代神威Palabos的优化方法

Palabos软件[４]是一款计算流体力学的科学计算软件,在
优化过程中提前设计好研究思路,将会减小整个优化的工作

量.目前的研究思路是,在移植的同时理解 Palabos软件用

到的数学物理方程,寻找相关简单物理过程的代码,理解软件

案例,之后对软件程序进行热点分析,制作程序调用关系图.
分析软件使用C＋＋语言编写的数据结构、模块化编程及面

向对象编程思想,结合神威计算机特征,适配硬件特性,设计

并行算法,开展性能优化(见图４).

图４　Palabos优化的流程

Fig．４　OptimizationprocessofPalabos

Palabos计算程序的核心过程包含多个嵌套循环,最外层

为迭代时间步,在每个时间步内计算多个嵌套循环.由于神

威计算机从核LDM 空间的限制,无法存储过多的数据,因此

每一步迭代我们都采用数据获取Ｇ处理Ｇ数据写回的方式,使
用神威加速卡进行局部的并行处理.为了保持软件自身的并

行性和扩展性,我们尽可能地在底层修改,通过打补丁的形式

将函数热点段代码进行重写,改造成使用神威加速卡加速的

众核程序代码.当前神威高性能计算机的从核芯片不能很好

地支持C＋＋语言的使用,这意味着使用从核加速程序的计

算需要使用C语言重新实现C＋＋的程序代码.在工程实践

过程中,我们总结了数据切片、数据结构标记、直接取址、函数

降阶和利用新一代神威共享空间的优化方法.

２．１　碰撞和迁移过程在众核上的切割

神威众核优化最关键的步骤是将数据切割后合理分配到

６４个从核中.LBM 主要的计算步骤为碰撞和迁移过程,对
碰撞和迁移的切割成为了优化的前提.

LBM 的碰撞过程只涉及格点内部数据之间的计算,碰撞

过程中各格点的数据互相独立,可并行执行.迁移过程涉及

同一行、上下两列的数据交换.最底层的代码如表１(以二维

代码为例)所列.

表１　碰撞迁移过程的原始代码

Table１　Originalcodeofcollideandstream

for(plintiX＝domain．x０;iX＜＝domain．x１;＋＋iX){

　　for(plintiY＝domain．y０;iY＜＝domain．y１;＋＋iY){

　　grid[iX][iY]．collide(thisＧ＞getInternalStatistics());

　　latticeTemplates＜T,Descriptor＞::swapAndStream２D(grid,iX,iY);
}
}
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　　３个点之间的数据交换过程中,iX,iY,iZ为格点的坐标,

iPop所代表的偏移为格点内部的点,流动过程涉及iX,iY,

iZ和nX,nY,nZ 之间的数据交换,首先需明确该过程为交

换,非单向之间的数据传递,即两个点之间存在数据相关性.

为了完成碰撞和流动过程的并行,我们将原程序中一步操作

完成的碰撞和流动过程拆分为两步,分别执行碰撞和流动过

程,具体代码如表２所列(以二维代码为例).

表２　二维碰撞迁移过程拆分代码

Table２　Splitcodeofcollideandstream

for(plintiX＝domain．x０;iX＜＝domain．x１;＋＋iX){
　　for(plintiY＝domain．y０;iY＜＝domain．y１;＋＋iY){
　　grid[iX][iY]．collide(thisＧ＞getInternalStatistics());
　　}
}
for(plintiX＝domain．x０;iX＜＝domain．x１;＋＋iX){
　　for(plintiY＝domain．y０;iY＜＝domain．y１;＋＋iY){
　　　latticeTemplates‹T,Descriptor›∷swapAndStream２D(grid,iX,iY);
　　　}
}

由于芯片自身的限制,只能存储３．２万个负浮点类型的

数据.当前一个类对象占据１９个double类型变量、８字节标

记类型及填充、８字节的函数指针,占据２１个double类型的

地址空间.虽然存在内存限制,但是每一个从核应尽可能地

多分配计算量,否则会导致特定计算规模被分配到更多的

MPI进程上,造成优化效果下降.

在执行三维问题时,要保证主核所分配到的数据能在从

核中存储,从核内存的大小限制了 MPI层所能分配给主核的

最大数据量.在三维计算中在保证从核能存储下时分配的数

据规模只有５０∗５０∗５０.在大规模测试中,因单节点分配的

数据规模过小,计算相同规模的数据需要使用更多的节点,通
信开销剧增,直接导致时间的倒加速.且数据量为５０∗５０∗
５０时,无法很方便地为每个从核分配数据计算,存在计算资

源的浪费.

为了提高优化版本在大规模并行下的执行效率,让单核

节点能分配到的数据量尽可能大,分别将 D３Q１９过程的数据

切割成单独的 X轴维度的流动、单独的 Y轴维度的流动和单

独的Z轴维度流动(见图５).三维层面的流动过程变为３次

二维层面的流动过程(图５中黄色的点代表每一面的计算所

需),如此可保证从核能拉取足够的数据.

图５　数据切片(电子版为彩图)

Fig．５　Dataslicing

将１次三维数据的遍历变为３次二维数据的遍历,且因

为数据为类对象和数组结构体形式,所需的有效数据不连续,

所以采取全获取的方式获取格点的全部数据,获取的数据量

是有效数据量的３倍.数据切片解决了 LDM 空间较小的问

题,但是还存在３次遍历带来的数据的冗余存储、迁移过程中

的数据交换的问题.

数据切片后,经过测试,MPI层分配给每个主核划分的

数组最长为１８０左右,即 X 轴、Y 轴、Z 轴所分配的数组最长

为１８０,较原有５０∗５０∗５０的计算规模提升了３．６倍.后续

的计算中,我们选取１８０为 MPI层分配给主核的数据,主核

获取到这些数据之后,将计算分发给自身的６４个从核处理,

在从核上进行二级并行.

在数组长度为１８０时,将数据均分给６４个从核,每个从

核需要处理的行数为３或４.单从核迭代中保证３或４行数

据的正确性,分配到的数据首行和尾行需要与相邻行数据交

换,以维持本行数据的正确性.这里采用冗余存储,从核获取

N＋２行数据,即首行和尾行多取１行相邻的数据.在一次迭

代中,首行与尾行数据皆有数据与之交换,为维持正确性,多
取的１行数据不写回,其正确性由其他从核保证(见图６).

图６　从核数据划分

Fig．６　DatadivisioninCPEs

通过上述方法解决了 LBM 中碰撞迁移过程的并行化,

且保证了程序的正确性.所带来的缺点是冗余存储了２/３的

数据量,额外增加了通信时间,但对于并行而言,神威芯片的

从核被有效地利用了起来.经过测试,在修改前后,相对于源

代码存在加速效果.在相同的数据规模和并行情况下,主从

核计算时间较单次迭代主核计算缩短为原来的１/２.

２．２　函数调用与直接取址

程序实现LBM 的碰撞和流动算法,通过对象名Ｇ＞方法

名调用执行,所调用方法的实现又存在其他更底层的方法调

用,整个程序存在一种嵌套的调用关系,即模块化调用.

例如,二维方腔流碰撞流动过程的调用执行如表３所列.

表３　模板化碰撞过程代码

Table３　Templatecodeofcollide

for(plintiX＝domain．x０;iX＜＝domain．x１;＋＋iX){

　　for(plintiY＝domain．y０;iY＜＝domain．y１;＋＋iY){

　　　　grid[iX][iY]．collide(this－＞getInternalStatistics());

　　　grid[iX][iY]．revert();

　　}
}

外层二维循环遍历调用 Grid[iX][iY]．collide()执行格

点内部的碰撞过程,revert函数执行格点间的流动过程.往

下寻找collide与revert的方法的调用实现,碰撞过程代码的
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子函数如表４所列 .

表４　碰撞过程代码的子函数

Table４　Subfunctionofcollide

voidBGKdynamics‹T,Descriptor›∷collide
(Cell‹T,Descriptor›&cell,BlockStatistics&statistics)
{

　TrhoBar;

　Array‹T,Descriptor‹T›∷d›j;

　　momentTemplates‹T,Descriptor›∷get_rhoBar_j(cell,rhoBar,j);
　　TuSqr＝dynamicsTemplates‹T,Descriptor›∷bgk_ma２_collision(cell,

rhoBar,j,thisＧ›getOmega());
　if(cell．takesStatistics()){

　　gatherStatistics(statistics,rhoBar,uSqr);

　}
}

由表４可知,grid是类的实例化对象数组,Array,ExterＧ

nal,Dynamics等数据结构在 C语言中无法表述.这里根据

类对象中存储的具体数据分析,在类公有方法中打印每个变

量的起始地址,根据地址空间的起止、偏移,推断出类对象中

的数据类型.最后用 C语言中的double,char,int等类型进

行强制转换,解决数据类型不同导致的存储困难.

使用神威 DMA 获取数据,通过首地址＋获取长度＋偏

移的方式获取地址中对应位置的值,将该值存储至从核中用

C定义的数据变量中,解决了碰撞及流动过程所需数据的传

递及接收问题.

２．３　数据结构标记

针对C＋＋中使用的多态因为实例化不同而出现的不同

调用,神威众核版本必须使用 C语言改写.使用 C语言如何

在特定位置执行特定实现的调用,我们采用设计标记字段在

实例化时进行标记,在具体调用时通过判断这些标记来调用

相关实现.

Palabos的格点类Cell存储格点的状态信息.为了支持

程序的并行运行,存在一些辅助变量,其定义如表５所列.

表５　Palabos的数据结构

Table５　DatastructureofPalabos

Array‹T,Descriptor‹T›∷numPop›f;

External　　　　　external;
bool takesStat;

Dynamics‹T,Descriptor›∗　　　dynamics

Array中numPop为宏定义,根据 Main函数中调用的模

型设定不同的大小,在 D２Q９,D３Q１９,D３Q２７中分别为９,１９,

２７.在本次优化中,我们处理的是 D３Q１９模型,数组f的长

度为１９,数据类型为 Double;External变量用于判断该格点

是否是扩展格点;bool类型的takesStat用于数据统计,避免

MPI划分时相邻两数据块之间冗余分配的一行或一列数据

重复统计;Dynamics类为类对象的函数指针,指向 Cell类中

实现的方法(见图７).

图７　Palabos的数据结构

Fig．７　DatastructureofPalabos

软件执行圆柱绕流模拟,对边界柱面的格点执行反弹操

作及其他非默认操作时,存在重载函数的调用.对程序而言,

核心段部分程序代码未做任何修改,但随着传递的参数不同,

因函数的重载,出现了执行不同的函数调用以及程序分支

现象.

我们通过直接取址来获取数据,获取到的有效数据的实

例化类型并不明确.为了保证程序的正确性,解决软件调用

过程中分支路线导致的程序计算结果异常,我们从 Main函

数的初始化开始至核心段分支函数的调用,寻找对象实例化

的位置;在软件源码中检索该分支函数名,添加打印输出,通

过输出语句判断调用情况.

寻找到程序分支调用的函数实现后,为了明确哪些格点

实例化了不同属性,我们向上寻找类对象的实例化,在实例化

处为标记字段赋值,与调用关系进行绑定.

同时,我们还面临在众核中使用 C 语言实 现 Palabos

C＋＋代码的类实例对象方法名的调用.在 C 语言中,失 去

了类变量这一属性,如何让从核知道在执行到这格点时去执

行分支函数的程序代码成为难题.我们的解决方案是:设计

标记变量,随格点数据传递至从核中,从核在计算前先判断标

记字段,然后选择不同的分支执行.

首先考虑标记变量的定义,如何添加标记字段才能最大

程度地保持软件的原生性.根据对 Palabos数据结构中类变

量的数据地址空间的分析,我们选取６个填充字节作为存放

标记变量的空间,为了保持字节对界,我们选取后４位字节定

义int类型的flagcc变量并将其作为标记,同时在其间定义两

个字节的填充字段.

最后Cell类对象的数据结构如表６所列.

表６　添加多态标记

Table６　Addpolymorphicflag

Array‹T,Descriptor‹T›∷numPop›f;

External　　　　　　　external;
bool takesStat;
bool pad１;
bool pad２;
int flagcc;

Dynamics‹T,Descriptor›∗ 　　dynamics

如此操作,对类变量的修改没有新增地址空间的占用,修

改前后,之前所优化的程序无须做任何调整.标记字段添加

完毕后,因面向对象编程的特性,我们也需要添加公有的setＧ

Flagcc,getFlagcc方法,并将其作为变量获取和修改的接口.

之后,在Cell类初始化处,用set方法为flagcc变量设置

标记属性,将其与格点类初始化的类型进行绑定.从核通过

直接取址的方式获取数据,其只需要将对象指针的首地址偏

移至标记字段的首地址,再通过类型强制转换,即可获取标记

字段flagcc的实际值.通过判断flagcc的值,程序执行不同

的重载方法,如此便解决了C＋＋程序多态、函数的重载等问

题.添加ifＧelse判断选取分支路线保持了程序的正确性,与

添加判断之前相比,从核计算时间有所增加,付出的代价是计

算时间变为了原来的１．１倍.

２．４　高阶差分到低阶差分

在液滴碰撞案例中,Palabos采取了两阶中心差分,差分
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问题的计算是典型的Stencil问题,其计算具有强度低且访存

不连续的特点.Stencil计算的性能主要受内存访问延迟和数

据低效重用的限制.我们的工作在神威计算机上优化时受到

从核地址空间大小、D３Q１９三维计算的数据量以及计算的基

本类型为面向对象思想抽象出的基类的限制.

在二阶差分时,数据的偏移量为±２,其离散程度导致 X
轴的数据偏移为１＋２＋２,Y 轴偏移为１＋２＋２,以及X 轴、Y
轴确定时的Z 轴数据,在并行策略为一个从核处理一行数据

时,一次获取的数据为５∗５∗ARRAY_Z.

当X 轴确定时,Y 轴和Z 轴的数据连续,当 X 轴±１时,

其数据不连续,获取这些数据需发起多次 DMA请求,或一次

跨步的 DMA通信.

为了降低数据的离散性,我们将二阶中心差分降低为一

阶中心差分,数据偏移变为±１,一次计算需要获取的数据为

１＋１＋１(X 轴),１＋１＋１(Y 轴)及Z 轴上的数据.从单从核

获取的数据量为３∗３∗ARRAY_Z,数据量降低为原来的

９/２５,极大地缓解了从核地址空间的紧缺.

程序优化的核心是降低通信开销和计算开销.该差分为

某一热点函数的内部调用,需要并行改造该热点函数,其内部

调用、处理都需要进行并行化处理.同时,考虑到软件的

MPI层划分给单个芯片的数据量越大,相同规模下所需的计

算节点数少,软件的并行规模就越大.从高阶差分降低为低

阶差分,以降低一定精度为代价,降低了数据的离散程度以及

内存空间的需求,提高了软件的并行规模.

２．５　LDM共享空间尝试

LBM 方法中,浸没边界法拉格朗日差值函数产生了一个

全局静态数组.并行优化时,主核将数据分发给从核进行处

理,程序迭代过程中需要使用拉格朗日差值,将其作为一个固

定的静态数组.考虑到从核 LBM 内存所拉取的有效数据应

尽可能多,因此使用从核共享空间这一内存分配方式.芯片

中的６４个从核提供部分LBM 内存空间,将其作为全局共享

内存,对该地址空间的读写,所有从核皆可见.拉格朗日插值

函数所生成的数据使用静态全局数组存储,迭代过程中该数

组只读不写.选择LDM 共享空间,存储拉格朗日插值数组,

很好地支持了从核在计算时获取拉格朗日插值的需求,避免

了每个从核各存储一份数据,提高了 LBM 空间的利用效率.

LDM 共享空间的设置缺陷在于整个程序的优化过程,从核

LBM 内存空间的分配模式只能设置一次,之后求解器的优化

也需要使用LBM 共享空间,导致一些无共享内存空间使用

需求的热点函数在众核优化时所能使用的LDM 空间变小.

３　测试与分析

３．１　众核加速效率

本文在新一代神威超算上主要对 Palabos软件的方腔

流、圆柱绕流、液滴碰撞和搅拌槽案例进行众核优化.

其中,三维方腔流案例众核版本和主核版本进行单核时

间测试的结果表明:众核程序整体加速２．２８倍,核心部分计

算优化时间缩短为原来的２/７,局部加速最大为１４倍,计算

耗时最大的collide过程众核加速效率为３．６６倍,存在一定的

优化空间.非计算部分主要耗时的函数为executeInternalＧ

Process过程,每一次迭代占据２０％的时间开销,难以众核

化,需修改程序的处理方式,才能将其优化,提升整体的优化

效率.圆柱绕流案例涉及Bounceback分支,众核加速倍数为

２．００倍,较三维方腔流案例加速比略低.液滴碰撞案例原始

程序采用４阶中心差分,数据离散,从核获取数据不便.百万

核心计算网格较密,改为二阶中心差分后误差较小,不影响结

果的正确性,同时减小了程序的计算量,有助于众核优化.众

核加速倍数为６．００倍,核心计算部分加速倍数为７．７４倍,小

循环加速效率较好,大于３０倍,但是计算量占比７０％的循环

优化倍数为６．３０,限制了整体加速,需要进行进一步优化.

搅拌槽案例目前只优化浸没边界法部分,优化后效率为原来

的１８倍,从而该案例整体加速１．３３倍.

３．２　百万核心加速效率

方腔流案例的众核版本配置进程数为１０００(约６．５万

核)、２０００(约１３万核)、４０００(约２６万核)、８０００(约５２万核)

和１６０００(约１０４万核),计算规模为１８００∗１８００∗１８００,迭

代５５步,算例提交运行,程序正常结束后记录运行时间,计算

百万核心并行效率为５８．８％,程序整体呈线性加速(见图８).

图８　方腔流强扩展性测试结果

Fig．８　Strongscalingresultsofcavityflowcase

圆柱绕流案例的众核版本配置进程数为１０００(约６．５万

核)、２０００(约１３万核)、４０００(约２６万核)、８０００(约５２万核)

和１６０００(约１０４万核),计算规模分别为１５００∗７５０∗１５００,

１５００∗７５０∗１５００,２４００∗１２００∗２４００,３６００∗１８００∗３６００,

３６００∗１８００∗３６００,模拟真实演化时间为０．１１s,算例提交运

行,程序正常结束后记录运行时间;计算百万核心并行效率为

８２．５％(弱扩展)(见图９).同时,该部分程序因为弱扩展性

以及计算规模的变化,并未呈现线性加速.

图９　圆柱绕流弱扩展性测试

Fig．９　Scalingresultsofcircularcylindercase

液滴碰撞的众核版本配置进程数为１０００(约６．５万核)、

２０００(约１３万核)、４０００(约２６万核)、８０００(约５２万核)和

１６０００(约１０４万核),计算规模为１６００∗１６００∗１６００,迭代

２０步,算例提交运行,程序正常结束后记录运行时间,计算百

万核心行的效率为９４．３３％(见图１０).因为液滴碰撞案例
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规模为１６００∗１６００∗１６００,在１０００MPI进程下单 MPI网格

的大小为１６０∗１６０∗１６０,从核内存基本占满.随着进程数

的增加,从核内存存储达到最优,因此测试时部分点的计算效

率大于１００％.

图１０　液滴碰撞强扩展性测试

Fig．１０　Strongscalingresultsofcollidingbubblescase

将优化后的液滴碰撞案例在新一代神威超级计算机上的

执行时间与在通用超级计算机上的执行时间进行比较,结果

显示,神威上优化的液滴碰撞案例众核优化版本同样计算量

的计算时间相比上一代Intel通用架构超级计算机缩短了

２/７~５/９(见图１１),这表明新一代神威超算众核优化后的程

序对Intel体系架构超级计算机有显著优势.

图１１　液滴碰撞案例众核版本在新一代神威超算和通用超级

计算机上的计算时间测试对比

Fig．１１　Comparisonofcomputingtimetestbetweennewgeneration

Shunwaysupercomputerandgeneralsupercomputeraboutcolliding

bubblescase

搅拌槽的众核版本配置进程数为１０００(约６．５万核)、

２０００(约１３万核)、４０００(约２６万核)、８０００(约５２万核)和

１６０００(约１０４万核),计算规模为５００∗５００∗５００,迭代２００
步,算例提交运行,程序正常结束后记录运行时间,计算百万

核心行的效率为４１．００％(见图１２).由于搅拌槽采用 LDM
共享模式,数据存储开销较大,因此百万核心计算网格数仅为

１．２５亿.同时搅拌槽涉及物理过程复杂,导致百万核心并行

效率仅有４１％,但达到了３０％的任务指标,同时该案例基本

呈线性加速.

图１２　搅拌槽强扩展性测试

Fig．１２　Strongscalingresultsofmixertankcase

结束语　本文介绍了在神威众核计算机上对 LBM 程序

中热点段的性能进行优化的过程,通过对数据的直接取址,解

决了C＋＋数据与C数据类型不一致的问题;利用类对象中

地址空间的填充字节,设置标记字段解决 C＋＋中多态导致

的分支,从而解决从核中路径调用的问题.由一次三维迭代

计算变为多次二维迭代计算,解决从核 LDM 空间无法存储

三维迭代计算所需数据的问题.将碰撞和流动过程拆分以解

决数据依赖导致无法并行的问题.高阶差分降为低阶差分,

降低了数据的离散性,虽提高了从核计算量,但降低了通信开

销.本文完成了三维方腔流、圆柱绕流、液滴碰撞和搅拌 槽

案例热点函数使用的求解器的众核化工作,其中局部加速

平均２０倍,整体加速效果为２~６倍.本工作完成了计算

流体力学软件 Palabos在神威超算的移植优化和百万核心

并行测试,能够服务于使用 LBM 的计算流体力学的从业

人员.
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