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摘　要　基于量子力学的密度泛函微扰理论(DFPT)可以用来计算分子和材料的多种物理化学性质,目前被广泛应用于新材

料等领域的研究中;同时,异构众核处理器架构逐渐成为超算的主流.因此,针对异构众核处理器重新设计和优化 DFPT 程序

以提升其计算效率,对物理化学性质的计算及其科学应用具有重要意义.文中对 DFPT 中一阶响应密度和一阶响应哈密顿矩

阵的计算针对众核处理器体系结构进行了优化,并在新一代神威处理器上进行了验证.优化技术包括循环分块、离散访存处理

和协同规约.其中,循环分块对任务进行划分从而由众核并行地执行;离散访存处理将离散访存转换为更高效的连续访存;协

同规约解决了写冲突问题.实验结果表明,在一个核组上,优化后的程序性能较优化前提高了８．２~７４．４倍,并且具有良好的

强可扩展性和弱可扩展性.
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ManyＧcoreOptimizationMethodfortheCalculationofAbinitioPolarizability
LUO Haiwen,WUYangjunandSHANGHonghui
StateKeyLaboratoryofProcessors,InstituteofComputingTechnology,ChineseAcadamyofScience,Beijing１００１９０,China

　

Abstract　DensityＧfunctionalperturbationtheory(DFPT)basedonquantummechanicscanbeusedtocalculateavarietyofphysiＧ

cochemicalpropertiesofmoleculesandmaterialsandisnowwidelyusedintheresearchofnew materials．Meanwhile,heterogeＧ

neousmanyＧcoreprocessorarchitecturesarebecomingthemainstreamofsupercomputing．Therefore,redesigningandoptimizing
DFPTprogramsforheterogeneousmanyＧcoreprocessorstoimprovetheircomputationalefficiencyisofgreatimportanceforthe

computationofphysicochemicalpropertiesandtheirscientificapplications．Inthiswork,thecomputationoffirstＧorderresponse

densityandfirstＧorderresponseHamiltonianmatrixinDFPTisoptimizedformanyＧcoreprocessorarchitectureandverifiedon

thenewgenerationSunwayprocessors．Optimizationtechniquesincludelooptiling,discretememoryaccessprocessingandcollaＧ

borativereduction．Amongthem,looptilingdividestaskssothattheycanbeexecutedbymanycoresinparallel;discretememory
accessprocessingconvertsdiscreteaccessesintomoreefficientcontinuousmemoryaccesses;collaborativereductionsolvesthe

writeconflictproblem．Experimentalresultsshowthattheperformanceoftheoptimizedprogramimprovesby８．２to７４．４times

overthepreＧoptimizationprogramononecoregroup,andhasgoodstrongscalabilityandweakscalability．

Keywords　DensityＧfunctionalperturbationtheory,FirstＧprinciplecalculation,HighＧperformancecomputing,NewgenerationSunＧ

wayheterogeneousmanyＧcoreprocessor

　

１　引言

基于量子力学的密度泛函微扰理论(DensityＧFunctional
PerturbationTheory,DFPT)可以用来计算多种物理响应性

质[１Ｇ２],例如,极化率是分子在外电场下的响应性质;拉曼光谱

可以用来得到分子的振动信息,从而进一步解析得到分子的

结构信息[３].同时,异构众核处理器架构逐渐成为超算的主

流.因此,针对异构众核处理器重新设计和优化 DFPT程序

以提升其计算效率,对物理化学性质的计算及其科学应用具

有重要意义.

对于全电子全势框架下的 DFPT模块[４],本文在神威平

台优化 DFPT模块中一阶响应密度和一阶响应哈密顿矩阵

的计算.具体的软件开发和优化在分子材料模拟软件包

FHIＧaims[５Ｇ６]中完成.

本文的主要贡献如下:
(１)对DFPT模块中极化率的计算中一阶响应密度和一阶



响应哈密顿矩阵的部分进行了热点分析,并实现了一系列众

核优化技术来优化热点函数,包括循环分块、离散访存处理和

主从核协同规约.

(２)通过不同的测试用例测试了优化后程序的整体加速

比以及热点函数的带宽利用率;通过聚乙烯分子体系测试了

优化后程序的强可扩展性和弱可扩展性.测试强可扩展性的

聚乙烯分子的原子数为７７０,进程数从１０增加到１６０.当进

程数为１６０时,计算一阶响应密度部分和计算一阶响应哈密

顿矩阵部分的并行效率分别为９０．０％和８８．０％.测试弱可

扩展性的聚乙烯分子的原子数从９８增加到３０７４,进程数从１
增加到３６０,当原子数为３０７４、进程数为３６０时,计算一阶响

应密度部分和计算一阶响应哈密顿矩阵部分的并行效率分别

为８５．０％和８３．９％.

２　背景

２．１　密度泛函微扰理论

DFPT的流程如图１所示.在执行 DFPT 之前,需要先

求解密度泛函理论(DensityFunctionalTheory,DFT)[７]方程

获得０阶密度.DFT 的计算完成之后,迭代执行 DFPT 的

４个部分直到收敛,收敛的条件为相邻两次迭代计算得到的

一阶响应密度矩阵中对应元素的差值的绝对值之和小于用户

定义的阈值.

图１　密度泛函微扰理论(DFPT)流程图

Fig．１　FlowchartofdensityＧfunctionalperturbationtheory(DFPT)

一阶响应密度矩阵可以由式(１)得到:

P(１)
u,v＝∑

i
f(εi)(C(１)

u,iC(０)
v,i＋C(０)

u,iC(１)
v,i) (１)

其中,f(εi)表示费米Ｇ狄拉克分布,Cu,v 表示波函数的膨胀

系数.

一阶响应密度可以由式(２)得到:

n(１)(r)＝∑
u,v
P(１)

u,vχ
(０)

u
(r)χ(０)

v
(r) (２)

其中,P(１)为上一步计算得到的一阶响应密度矩阵,χ
v
(r)为

基组.

一阶响应势能V(１)(r)通过求解式(３)所示的泊松方程

得到.

Ñ２V(１)(r)＝n(１)(r) (３)

最后,通过对一阶响应势能和基组积分得到一阶响应

哈密顿矩阵,如式(４)所示:

H(１)
uv ＝‹χ

u|V
(１)(r)|χv

› (４)

２．２　新一代神威异构众核处理器

本文使用新一代神威超级计算机进行加速,该系统采用

了新一代国产高性能异构众核处理器,其结构如图２所示.

处理器包括６个核组,每个核组有６５个核,其中包括一个通

用的计算主核(MPE)和一个由６４个精简的计算从核(CPE)

组成的从核组.主核主要用于管理从核和通信.从核组组织

为８×８的网格,每４个从核共享一个从核簇管理部件.主核

和从核分别支持２５６字节和５１２字节的向量指令.

图２　新一代神威众核处理器体系结构

Fig．２　ArchitectureofthenewgenerationSunwaymanyＧcore

processor

每个核组有一个内存控制器,连接大小为１６GB的主存,

理论带宽为５２GB/s.主存被主核和从核共享.主核有３２kB
一级数据缓存、３２kB一级指令缓存,以及５１２kB二级缓存.

从核有３２kB一级指令缓存和大小为２５６kB的高速暂存存储

器,在读取高速暂存存储器中的数据时具有低访问延迟.高

速暂存存储器可以全部被配置为本地设备内存(LDM),由用

户完全控制,也 可 以 把 部 分 空 间 作 为 本 地 数 据 缓 存 (LDＧ

cache),由硬件控制.

内存和 LDM 之 间 的 数 据 传 输 可 以 由 直 接 内 存 访 问

(DMA)和全局读写(gst/gld)指令来实现.DMA传输一个或

多个数据块,gst/gld指令只能传输一个数据.DMA 分为

２ ComputerScience 计算机科学 Vol．５０,No．６,June２０２３



连续 DMA和跨步 DMA,连续 DMA 读 写 内 存 的 一 个 数 据

块,跨步 DMA读写若干数据块,数据块与数据块之间有固定

的跨步.通过 DMA在内存与 LDM 之间传输数据能充分利

用带宽,当数据块大小大于１０２４个字节时,DMA 的带宽利

用率可达到８０％.LDM 和 LDM 之间的数据传输由远程内

存访问(RMA)来实现.

２．３　相关工作

文献[８]同样描述了在新一代神威异构处理器上加速一

阶响应密度和一阶响应哈密顿矩阵的计算的工作,该工作将

计算一阶响应密度和一阶响应哈密顿矩阵这两部分作为两个

kernel,通过从核组加速,在计算一阶响应哈密顿矩阵部分,

通过神威 OpenACC(见３．３．３节)更新稀疏形式的一阶响应

哈密顿矩阵的值.

３　设计与实现

３．１　并行性分析

FHIＧaims在初始化阶段会构建以原子核的几何坐标为

中心的非均匀径向球形格点[９],并通过实空间区域分解算

法[１０]将所有格点划分为若干个batch,每个batch包含若干个

格点.因此进程级的并行策略是每个进程负责计算若干个

batch,进程间通过 MPI进行通信.单个进程在计算一阶响

应密度和一阶响应哈密顿矩阵的过程中,一层循环的循环次

数是该进程分配到的 batch数.在一层循环内部有两类循

环:一类是循环次数为格点数的循环,一类是循环次数与该进

程中基函数的个数有关的循环.在众核处理器上的线程级并

行策略有两种:一种是以每个batch的计算作为一个任务单

位,并行计算多个batch,这是文献[８]中采用的并行策略;另

一种是在计算每个batch时以每个格点或每个基函数的计算

作为一个任务单位,并行计算多个格点或多个基函数,即将一

层循环内部的循环进行划分.

３．２　设计

从２．２节可以得知,从核是新一代神威异构众核处理器

性能的主要来源,因此,我们利用从核来加速计算一阶响应密

度和一阶响应哈密顿矩阵的部分热点函数,而主核用来启动

从核以及执行非热点函数.一阶响应密度和一阶响应哈密顿

矩阵具体的计算流程如图３所示,其中函数GetdensitymaＧ

trix(kernel３)为计算一阶响应密度部分特有,目的是获取一

阶响应密度矩阵,并将一阶响应密度矩阵转换成稠密矩阵形

式.函数Tabatomcenteredcoords(kernel１)和函数Calculte

waves(kernel２)计算得到waves矩阵.函数 Calculatefirst

orderdensity/firstorderH 通过矩阵乘法计算得到一阶响

应密度或一阶响应哈密顿矩阵,这一部分我们通过调用神威

平台的高性能数学库xMath来加速,具体内容将在３．３．２节

中 介 绍. 函 数 Convertdense matrix tosparse matrix
(kernel４)为计算一阶响应哈密顿矩阵部分特有,目的是将计

算得到稠密矩阵形式的一阶响应哈密顿矩阵转换成稀疏矩阵

形式.在这个过程中多个从核在更新稀疏矩阵时会发生写冲

突,为了避免写冲突并且提高主存的带宽利用率,我们提出了

主从核协 同 规 约 的 方 法,其 中 主 核 通 过 调 用 函 数Update

firstorderHsparsematrix 来更新稀疏矩阵形式的一阶响应

哈密顿矩阵.主从核协同规约的具体内容将在３．３．３节介绍.

图３　一阶响应响应密度和一阶响应哈密顿矩阵的计算流程

Fig．３　CalculationflowchartoffirstＧorderresponsedensityand

firstＧorderresponseHamiltonianmatrix

３．３　优化方法总结

３．３．１　循环分块

循环分块通过把循环划分成若干个循环块来挖掘循环中

的局部性,是程序优化中的常用技术.文献[１１Ｇ１３]提出了基

于LDM 体系结构的循环分块模型.同时,在神威平台,循环

块也可以作为从核的基本任务单位被从核组并行地执行.因

此,从核优化的第一步是将kernel中的循环划分成若干个循

环块,然后将这些循环块分配给６４个从核执行.从核在执行

循环块的过程中,为了提高访存效率,将访存模式连续的输入

数组的分块通过 DMA 传输到 LDM 中,从核直接访问 LDM
中的数据并进行计算,将计算结果暂存 LDM 中,循环块执行

完毕后再将暂存的计算结果通过 DMA传输到主存中.

kernel１是通过一个二重循环计算一个二维数组,如算法１
所示.将该二重循环分成６４个循环块,每一个循环块计算结

果数组中的一个数据块,同时将访存模式连续的两个输入数

组都划分为８个数据块通过 DMA 传输,划分方式如图４所

示.每个从核计算一个数据块,其中第i行第j列的从核需

要centers_basis_integrals数组的第i个数据块和coord_curＧ

rent数组的第j个数据块.

算法１　Tabatomcenteredcoords
输入:(coord_current,coords_center,centers_basis_integrals)

输出:dir_tab

１．fori←１ton_pointsdo

２．　forj←１ton_centers_integralsdo

３．　　dir_tab[１:３][j][i]＝coord_current[１:３][i]Ｇcoords_center[１:

３][centers_basis_integrals[j]]

５．　enddo

６．enddo

３罗海文,等:第一性原理极化率计算中的众核优化方法研究



图４　Tabatomcenteredcoords的循环分块方式

Fig．４　LoopblockingmethodsofTabatomcenteredcoords

kernel２的循环结构为一个一层循环内部嵌套多个二层

循环计算waves矩阵,由于多个二层循环之间有数据依赖,所

以只将一层循环划分成６４块,每一块计算waves矩阵中的若

干列,如图５所示.

图５　Calculatewaves的循环分块方式

Fig．５　LoopblockingmethodsofCalculatewaves

kernel３为一个三重循环,将稀疏矩阵转换成稠密矩阵,

如算法２所示.kernel３的分块方式是使用roundＧrobin调度

算法将一层循环划分成６４块,如图６所示.为了方便表示,

把同一个从核负责计算的不连续的若干列表示在一起.因为

内层循环的执行时间会随着i的增大而增加,所以这种分块

方式能够保证从核组的负载均衡.访存模式为连续的数组i_

basis_index在循环块开始执行之前通过 DMA 传输到 LDM
中.对于数组column_index_hamiltonian,每执行一次最内

层循环会访问该数组从索引start到索引end的数据,因此

在每次开始执行最内层循环之前 会 通 过 DMA 将 这 部 分

数据传输到 LDM 中.在写回结果时,分块中连续的一列

数据通过连续 DMA传输,分块中一行中的数据通过跨步

DMA传输.

算法２　Getdensitymatrix
输入:(i_basis_index,index_hamiltonian,column_index_hamiltonian,

first_order_density_matrix_sparse)

输出:first_order_density_matrix_con

１．fori←１ton_computedo

２．　 i_basis＝i_basis_index[i]

３．　start＝index_hamiltonian[１][１][i_basis]

４．　end＝index_hamiltonian[２][１][i_basis]

５．　forj←１toido

６．　　 j_basis＝i_basis_index[j]

７．　　 fork←starttoenddo

８．　　　 ifcolumn_index_hamiltonian[k]＝j_basis

９．　　　　 first_order_density_matrix_con[i][j]＝first_order_denＧ

sity_matrix_sparse[k]

１０．　　　　first_order_density_matrix_con[j][i]＝first_order_denＧ

sity_matrix_sparse[k]

１１．　　　　i_index_real＝k

１２．　　　　break

１３．　　　elseifcolumn_index_hamiltonian[k]＞j_basis

１４．　　　　i_index_real＝k

１５．　　　　break

１６．　　　endif

１７．　　enddo

１８．　　start＝i_index_real

１９．　enddo

２０．enddo

图６　Getfirstorderdensitymatrix的循环分块方式

Fig．６　 LoopblockingmethodsofGetfirstorderdensitymatrix

kernel４通过一个二重循环将稠密矩阵转换成稀疏矩阵,

其与kernel３的区别在于kernel４在算法２第１０行中执行相

反的操作,因此分块方式与kernel３一致.kernel４在写回结

果时的代码可以简化成arr[i]＋＝val[j],其中i是规约索

引,val[j]为规约值.由于６４个从核在更新arr数组时会出

现多个从核同时更新同一个规约索引处的值从而发生写入冲

突,因 此,在 这 一 步 优 化 中 我 们 使 用 神 威 平 台 提 供 的

OpenACC的分布式规约子句来将结果写回主存,具体内容见

３．３．３节.

３．３．２　离散访存处理

从核在访问访存模式不连续的数组时,如果不经过处理,

就只能使用gld/gst指令访问,导致访存效率低下.为了提高

访存效率,需要将离散的访存模式转换成连续的访存模式,然

后使用 DMA来传输数据.

访存模式不连续的数组可以分成３类:第一类是访存模

式固定的数组,当每次对数组A 的访问或者每个从核对数组

A 的访问模式都为A[B[i]],并且数组B不会发生改变,则A
的访存模式是固定的;第二类是访存模式不固定的数组,对该

类数组的访问取决于其他会随着程序执行而改变的数组或者

程序中的判断条件是否成立;第三类为对称矩阵,由于对称

性,只需要连续地传输一半的数量.

对于第一类数组,虽然访存模式不是连续的,但是每次访

问时需要的数据不会改变,可以对这类数组做预处理[１４],把

需要的数据保存在数组C中,C[i]＝A[B[i]],从而从核对数

组A 的离散访存可以转换成对数组C 的连续访存,进而使用

DMA提高带宽.以kernel１中对数组coords_center的访问

为例,在预处理之前,对数组coords_center的 访 问 取 决 于
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数组centers_basis_integrals的值,因此只能通过gld 指 令

每次从主存中读取数组coords_center的一个数据,但是由

于数组centers_basis_integrals的值始终不会改变,因此每

次执行这个kernel时,从主存中读取数组coords_center的

数据也不会改变,可以在计算一阶响应密度之前将这些值

保存在大小为n_centers_integrals的数组pre_coords_center
中,之后在执行kernel１时只需要连续的访问pre_coords_

center即可.经过处理之后,该部分的数据访问量降低了

一半,同时连续的数组可以使用 DMA 传输,提 高 了 数 据

传输速率.

对于第二类数组,我们使用类似于cache的机制来优化

访存效率[１５].由于这类数组的访存模式不固定,因此不能预

测下一次访问数组时会访问该数组中的哪个值.我们可以在

LDM 中创建一个缓冲区来维持该数组的一个数据块副本,在

第一次访问该数组时,不再使用gld指令读取一个数据,而是

通过 DMA将这个数据周围的数据都读入到 LDM 的缓冲区

中,下一次再访问该数组时先检查缓冲区中是否有需要的数

据的副本,若有则直接读取,若无则更新缓冲区.通过 DMA
读入一块新的包含所需数据的数据块副本,然后再读取缓冲

区的值.

第三类数组对应的是kernel３中数组first_order_densiＧ

ty_matrix_con,该数组是函数Calculatefirstorderdensity
的输入矩阵之一,并且是对称矩阵,因此在写回结果时只需写

回上三角部分的数据,即分块中每一列的数据,即可消除通过

跨步 DMA 写回行数据的操作.而在Calculatefirstorder

density 的矩阵乘法部分,我们可以调用神威平台的高性能数

学库xMath的对称矩阵乘法.

３．３．３　神威 OpenACC分布式规约子句

神威 OpenACC是以新一代神威众核处理器为目标定

制的并行编译工具,支持 OpenACC语法.同时,为了充分

利用新一代神威众核处理器,神威 OpenACC扩展了标准

OpenACC,比如分布式规约子句[１６].分 布 式 规 约 子 句 由

从核代码调用,在编译初期神威 OpenACC编译器会把分

布式规 约 子 句 转 换 成 源 代 码,这 段 代 码 会 执 行 如 下 的

操作:

(１)把arr数组等分成６４个部分,计算每个部分在arr
数组中的开始索引和结束索引,每个从核负责更新数组中一

个部分的值.

(２)每个从核在LDM 上创建６４个发送缓存单元和６４个

接收缓存单元,分别用于发送和接收其他从核通过 RMA 传

输的规约值和规约索引,同时在LDM 上创建一个缓冲区buf
用来缓冲主存中arr数组的一个数据块.

(３)在获得一对规约索引和规约值之后,不再直接进行规

约操作,而是根据当前的规约索引,确定此次规约操作由哪个

从核执行,并把规约索引和规约值缓存到相应的发送缓存单

元,检查缓存单元是否已满.如果没满,则继续获取规约索引

和规约值;如果已满,则把该发送缓存单元的数据通过 RMA
发送给对应的从核,并清空该发送缓存单元.

(４)轮询６４个接收缓存单元,若发现有接收缓存单元

存在有效数据,则根据该接收缓存单元的规约索引和规约值

进行规约.

(５)规约过程中遍历接收缓存单元,对于遍历得到的每一

对规约索引和规约值,如果发现该规约索引对应的值已经缓

冲到buf中,则直接更新buf中的该值,否则先将该buf中的

数据通过 DMA 的方式写回内存,再通过 DMA 将内存中对

应的一个包含当前规约索引的数据块写到buf中,然后更新

buf.

３．３．４　主从核协同规约

在３．３．３节中,我们使用神威 OpenACC的分布式规

约子句来避免从核组在更新一阶响应哈密顿矩阵时产生

的写入冲突问题,本节将介绍主从核协同规约.主从核协

同规约的思路是从核只负责获取规约索引和规约值,而将

规约值写入数组中,规约索引位置的操作由主核来完成,

因此主核和从核之间需要协同.算法３描述了主从核协

同规约方法中主核和从核分别需要执行的操作.每个从

核需要在 LDM 中开辟一块空间作为保存规约索引和规约

值的发送缓冲区,同样,主核需要在主存中开辟一块空间

作为接收缓冲区,接收６４个从核发送过来的规约值和规

约索引,大小为发送缓冲区的６４倍.由于从核获取规约

索引和规约值的速率和主核进行规约操作的速率可能不

一致,因此需要在主存中设置一个大小为６４的flag数组

来保证主核和从核组之间的同步性.以０号从核为例,当

flag[０]为１时,０号从核可以向接收缓冲区发送数据,而

主核在轮询到flag[０]之后不读取接收缓冲区中０号从核

对应的数据进行规约操作;当flag[０]的值为０时,０号从

核暂停向接收缓冲区中发送数据,直到flag[０]的值变成

１,而主核在轮询到flag[０]之后读取接收缓冲区中０号从

核对应的数据进行规约操作.初始时flag的值为１,每个

从核在向 接 收 缓 冲 区 发 送 完 数 据 之 后 会 将 从 核 对 应 的

flag的值置为０,主核在处理完接收缓冲区中一个从核的

数据后会将该从核对应的flag值置为１.

算法３　主从核协同规约

输入:get_index:获取一个规约索引的函数;get_value为获取一个规

约值的函数;test_done为测试从核是否运行结束的函数,从核

运行结束返回１,否则返回０;update_matrix为主核更新一阶

响应哈密顿矩阵的函数,当参数为１时更新１号从核对应的

接收缓冲区中的数据;n为单个从核可以获取到的规约索引

和规约值的个数;flag为大小为６４的数组,存放在主存中,初

始化为１;LDM_index_buffer为 LDM 上用来保存规约索引的

缓冲区;LDM_value_buffer为 LDM 上用来保存规约值的缓冲

区;Main_memory_index_buffer_x为第x号从核在主存的规约

索引接收缓冲区;Main_memory_index_buffer_x为第x号从核在

主存的规约值接收缓冲区;buffer_size为缓冲区的大小;MYID为

从核号

输出:first_order_H_sparse:稀疏矩阵形式的一阶响应哈密顿矩阵

ProcedureMPE_reduction

１．while(!test_done())

２．　fori←０to６３do

３．　　ifflag[i]＝０
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４．　　　update_matrix(i)

５．　　　flag[i]＝１

５．　　endif

６．　enddo

７．endwhile

ProcedureCPE_get_index_and_value

１．count＝０

２．fori←１tondo

３．　LDM_index_buffer[count]＝get_index(i)

４．　LDM_value_buffer[count]＝get_value(i)

５．　count＋＋

６．　ifcount＝buffer_size

７．　　while(flag[MYID]);//等待flag值为１

８．　　DMA_put(LDM_index_buffer,Main_memory_index_buffer_

MYID)

９．　　DMA_put(LDM_value_buffer,Main_memory_value_buffer_

MYID)

１０．　 flag[MYID]＝０

１１．　 count＝０

１２．endif

１３．enddo

主从核协同规约的流程如图７所示,在从核部分,１)从核

X(０≤X≤６３)获取规约索引和规约值并暂存在发送缓冲区

中,直到发送缓冲区满;２)发送缓冲区满后,通过 gld指令

读取flag[X]的 值 直 到 flag[X]的 值 为 １;３)当 读 取 到

flag[X]的值为１后,通过DMA将发送缓冲区的内容传输到

主存,然后通过gst指令将flag[X]值置０.重复上述操作直

到获取所有的规约索引和规约值.

图７　主从核协同规约

Fig．７　MPEＧCPEcollaborativereduction

在主核部分,１)轮询flag数组;２)当轮询到flag[X]的

值为０时,读取X 号从核对应的接收缓冲区的数据进行规约

操作.重复上述操作直到从核执行完毕.

４　性能分析

４．１　测试用例

本文使用的测试用例如表１所列,测试用例１到测试用

例１０为硅扩展体系,其中测试用例１到测试用例５的原子数

为２,测试用例６到测试用例１０的原子数为１６.测试用例１１
是新冠病毒(SARSＧCoVＧ２)的刺突糖蛋白质上的受体结合区

(RBD),原子数为３００６.

表１　用于性能分析的测试用例

Table１　Testcaseforperformanceanalysis

Testcase grids basis pointsper
batch

MPI
task

Si２
atoms

＃１ ３５８３６ １８ １００ ６
＃２ ３５８３６ ３６ ３００ ６
＃３ ５６８６０ ５０ １００ ６
＃４ ３５８３６ ７２ １００ ６
＃５ ３５８３６ １１４ １００ ６

Si１６
atoms

＃６ ２８６６８８ １４４ １００ ６
＃７ ２８６６８８ ２８８ ３００ ６
＃８ ４５４８８０ ４００ １００ ６
＃９ ２８６６８８ ５７６ １００ ６
＃１０ ２８６６８８ ９１２ １００ ６

RBD ＃１１ １６１８２０７４ ２８９４９ １００ ６４

４．２　正确性验证

我们通过配置 X８６架构处理器的超算平台来验证优化

后程序的正确性.X８６架构处理器为 AMDEPYC７４５２３２Ｇ

CoreProcessor,频率为２．４GHz.在 X８６超算平台和神威平

台使用相同的 MPI进程分别对１１个测试用例进行模拟.其

中 X８６超算平台在矩阵乘法部分调用的数学库为 MathKerＧ

nelLibrary(２０１８．２．１９９),X８６超算平台执行DFPT程序得到

极化率１.在神威平台执行串行程序和优化后的并行程序,

分别得到极化率２和极化率３.比较两个平台执行 DFPT程

序得到的３个极化率,误差为１０－１０.

我们还对两个平台模拟１１个测试用例所用的时间进行

了统计,如图８所示,其中 X８６为 X８６超算平台上的运行时

间,Sunway为神威平台执行优化后的并行程序的运行时间.

图８(a)给出了计算一阶响应密度部分与 X８６平台的对比,加

速比为１×到６×;图８(b)给出了计算一阶响应哈密顿矩阵

部分与 X８６平台的对比,加速比为０．７×到５×.

(a)一阶响应密度

(b)一阶响应哈密顿矩阵

图８　与 X８６平台的性能对比

Fig．８　PerformancecomparisonwithX８６platform

当基组数增大时,kernel３的执行效率提升(kernel３的执

行效率随基组数增大而提升的原因已在４．３节讨论),加速比

增大.当基组数较小时,kernel３的执行效率降低,同时程序

的整体运行时间减少,启动从核的时间无法忽略,导致加速比

降低.
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４．３　带宽利用率

kernel的带宽利用率可以通过执行kernel所需要的时间

和执行kernel期间从核组与主存之间的数据传输量来计算,

其中数据传输量包括通过 DMA 和gld/gst指令从主存中读

取和写入的数据量的总和.

图９给出了使用两种优化方法之后kernel１,kernel２和

kernel３的带宽利用率,其中 Looptiling为循环分块优化,

Processingdiscretememoryaccess为离散访存优化.kernel４
由于在使用主从核协同规约之后主核与主存之间的数据

传输量无法由测试得到,因此主从核协同规约的优化效果

在４．４节讨论.

(a)kernel１

(b)kernel２

(c)kernel３

图９　kernel在不同测试用例下的带宽利用率

Fig．９　Bandwidthutilizationofkernelindifferenttestcases

图９(a)给出了kernel１的带宽利用率.当只有循环分块

优化时,无法直接通过 DMA 从主存中读取数组coords_cenＧ

ter的数据,带宽利用率为８％.在预处理数组coords_center
之后,kernel１所有的数据传输操作都通过 DMA 来完成,并

且单次 DMA操作的数据量都大于１０２４字节,因此带宽利用

率达到８０％左右.

图９(b)给出了kernel２的带宽利用率.对于硅扩展体

系,由于原子数少,当只有循环分块优化时通过 DMA传输的

数据量占比小,因此只有循环分块优化时,硅体系kernel２的

带宽利用率为２．５％,而 RBD的带宽利用率为３２％.使用离

散访存优化之后,kernel２中的数据传输操作均由 DMA 完

成,但是由于数据传输部分和计算部分无法重叠,带宽利用率

无法到达８０％,其中硅扩展体系的带宽利用率在４０％左右,

RBD数据传输部分占比更高,带宽利用率为５１％.

图９(c)给出了kernel３的带宽利用率.kernel３中每次通

过DMA读取数组column_index_hamiltonian的数据量为算

法２中(endＧstart)的值,当基组数增大时,(endＧstart)的值增

大,同时小于１０２４字节的比例降低,因此kernel３的带宽利用

率会随着基组数的增大而提高.在离散访存优化之后,RBD
的带宽利用率达到６９％.

４．４　主从核协同规约

主从核协同规约可以解决从核组并行规约时的写冲突问

题,图１０给出了主从核协同规约与 OpenACC规约子句的性

能对比,横坐标为硅扩展体系的１０个测试用例,纵坐标为执

行一次kernel４所用的时钟周期数,主从核协同规约的效率是

OpenACC规约子句的２倍左右.

图１０　主从核协同规约与 OpenACC规约子句的性能对比

Fig．１０　PerformancecomparisonbetweenMPEＧCPEcollaborative

reductionandreductionclauseofOpenACC

４．５　加速比

本小节给出了计算一阶响应密度和一阶响应哈密顿矩阵

部分的整体的加速比,结果如图１１所示.

(a)一阶响应密度

(b)一阶响应哈密顿矩阵

图１１　优化之后的加速比

Fig．１１　Speedupsafteroptimization

图１１(a)为计算一阶响应密度部分优化后的加速比,基

准是不通过从核加速的主核程序的运行时间.图１１(a)使用

的优化技术中,xMath为调用xMath数学库加速矩阵乘法,

Looptiling为循环分块优化,ProcessingdiscretememoryacＧ
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cess为离散访存优化.

使用xMath优化后,１１个测试用例的加速比为１．７×至

１２．４×,其中 RBD的加速比为８．８×.对于硅扩展体系,原

子数为２的５个测试用例中加速比最高的是测试用例２,加

速比为１２．４×,原子数为１６的５个测试用例中加速比最高

的是测试用例７,加速比为６．７×.测试用例１和测试用例６
的加速比最低,分别为２．１×和１．７×,这两个测试用例运行

时间短,从核启动开销无法忽略.原子数为２的５个测试用

例的加速比总体上大于原子数为１６的５个测试用例的加速

比,因为随着原子数和基组数的增加,kernel３的运行时间占

比变大,同时矩阵乘法部分的运行时间占比降低.

使用循环分块优化后,１１个测试用例的加速比为４．８×
至３４．８×,其中 RBD的加速比为１０．５×.对于硅扩展体系,

原子数为 ２ 的 ５ 个 测 试 用 例 中 最 高 的 是 测 试 用 例 ２,为

３４．８×;加速比最低的是测试用例１,为４．８×;测试用例３－
测试用例５的加速比为２１×左右.原子数为１６的５个测试

用例中,加速比最高的是测试用例７,为３２．２×;加速比最低

的是测试用例６,为５．６×;测试用例８、测试用例９和测试用

例１０的加速比为２１×左右.

使用离散访存优化后,１１个测试用例的加速比为１１．１×
至７８．６×,其中 RBD的加速比为３７．１×.对于硅扩展体系,

原子数为２的５个测试用例中加速比最高的是测试用例２,

为７８．６×;加速比最低的是测试用例１,为１１．１×;测试用例

３、测试用例４和测试用例５的加速比分别为４５．９×,５０．３×,

５５．９×.原子数为１６的５个测试用例中加速比最高的是测

试用例７,为７４．４×;加速比最低的是测试用例６,为１３．６×;

测试用例８、测试用例 ９和测试用例 １０的加速比为 ５０×
左右.

图１１(b)给出了计算一阶响应密度部分优化后的加速

比.其中 MPEＧCPEcollaborativereduction为主从核协同规

约优化.

使用主从核协同规约优化后,１１个测试用例的加速比为

８．２×至６３．９×,其中 RBD不存在规约时写冲突问题,加速

比和离散访存优化之后的加速比相同,为１５．２×.对于硅扩

展体系,原子数为２的５个测试用例中加速比最高的是测试

用例２,为６３．９×;加速比最低的是测试用例１,为８．２×;测

试用例３、测试用例４和测试用例５的加速比分别为１７．３×,

２８．４×,４４．５×.原子数为１６的５个测试用例中加速比最高

的是测试用例７,为５７．６３×;加速比最低的是测试用例６,为

９．５×;测试用例８、测试用例９和测试用例１０的加速比分别

为１８．６×,２９．１×,３５．７×.

４．６　扩展性测试

图１２给出了测试 H(C２H４)nH 分子时的强可扩展性,其

中n＝１２８,一共７７０个原子.MPI进程数从１０增加到１６０,

括号中的标注为并行效率.图１２(a)给出了计算一阶响应密

度部分的强可扩展性,当 MPI进程数为２０时,并行效率为

９９．４％;当 MPI进程数为 １６０时,并行效率为 ９０．０％.图

１２(b)给出了计算一阶响应哈密顿矩阵部分的强可扩展性,当

MPI进程数为２０时,并行效率为９９．４％;当 MPI进程数为

１６０时,并行效率为８８．０％.

(a)一阶响应密度

(b)一阶响应哈密顿矩阵

图１２　H(C２H４)nH 分子计算时间的强可扩展性

Fig．１２　StrongscalabilityofcomputationtimeofH(C２H４)nH

molecule

图１３给出了测试 H(C２H４)nH 分子时的弱可扩展性,原

子数从９８增加到３０７４,对应的 MPI进程数为１,８,２８,１００,

３６０.其中图１３(a)给出了计算一阶响应密度部分的弱可扩

展性,图１３(b)给出了计算一阶响应哈密顿矩阵的弱可扩展

性.当原子数达到３０７４、MPI进程数达到３６０时,两个部分

的并行效率分别达到８５．０％和８３．９％.

(a)一阶响应密度

(b)一阶响应哈密顿矩阵

图１３　H(C２H４)nH 分子计算时间的弱可扩展性

Fig．１３　WeakscalabilityofcomputationtimeofH(C２H４)nH

molecules

４．７　与相关工作中加速情况的对比

图１４给出了本文方法与文献[８]中加速情况的对比,因

为在模拟硅扩展体系时 MPI进程数都是６,所以本文选择直接

对比执行时间.其中图１４(a)给出了计算一阶响应密度部分的

时间对比,图１４(b)给出了计算一阶响应哈密顿矩阵部分的时

间对比.可以看到本文所优化的程序的运行时间比文献[８]中

所优化的程序的运行时间短,并且文献[８]在 DFPT第一次迭

代时将kernel３和kernel４中稀疏矩阵和稠密矩阵相互转换过

程中的索引保存在内存中.在接下来的迭代中kernel３和
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kernel４可以直接读取内存中保存的索引从而减少访存量,因
此表１中大部分例子会因为内存不足而无法得到结果.

(a)一阶响应密度

(b)一阶响应哈密顿矩阵

图１４　本文工作与文献[８]中所做工作的性能对比

Fig．１４　Performancecomparisonbetweentheworkofthis

paperandtheworkofliterature[８]

结束语　本文对密度泛函微扰理论中一阶响应密度和一

阶响应哈密顿矩阵的计算针对众核处理器体系结构进行了优

化.在神威平台,优化后的程序较优化前性能有了较大的提

升,同时拥有良好的强可扩展性和弱可扩展性.但是当基组

数较小时,从核的启动开销以及较低的主存带宽利用率导致

不能充分利用新一代神威异构众核处理器,接下来,我们将解

决这两个问题.
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