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ARM处理器上的格点QCD计算与优化
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摘　要　格点量子色动力学(格点 QCD)是高能物理领域中需要大规模并行计算的最主要应用之一,相关研究通常需要消耗大

量计算资源,核心是求解大规模稀疏线性方程组.文中基于国产鲲鹏９２０ARM 处理器,研究了格点 QCD的计算热点 Dslash,

并将其扩展到６４个节点(６１４４核),展示了格点 QCD计算的线性扩展性.基于roofline性能分析模型,发现格点 QCD是典型

的内存限制应用,并通过将 Dslash中的３×３复幺正矩阵根据对称性压缩,将其性能提升约２２％.对于大规模稀疏线性方程的

求解,在 ARM 处理器上探索了常用的 Krylov子空间迭代算法 BiCGStab,以及近年来发展起来的前沿的 multigrid算法,发现

即使考虑预处理时间,在实际物理计算中使用 multigrid算法相比BiCGStab依然有几倍至一个数量级的加速.此外,还考虑了

鲲鹏９２０处理器上的 NEON向量化指令,发现将其用于 multigrid计算时可以带来约２０％的加速.因此,在 ARM 处理器上使

用 multigrid算法能极大地加速实际的物理研究.

关键词:格点 QCD;ARM 架构;多重网格算法;鲲鹏９２０;NEON向量化
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LatticeQCDCalculationandOptimizationonARMProcessors
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Abstract　Latticequantumchromodynamics(latticeQCD)isoneofthemostimportantapplicationsoflargeＧscaleparallelcompuＧ
tinginhighenergyphysics,researchesinthisfieldusuallyconsumealargeamountofcomputingresources,anditscoreistosolve
thelargescalesparselinearequations．BasedonthedomesticKunpeng９２０ARMprocessor,thispaperstudiesthehotspotoflatＧ
ticeQCDcalculation,theDslash,whichisappliedonupto６４nodes(６１４４cores)andshowthelinearscalability．Basedonthe
rooflineperformanceanalysismodel,wefindthatlatticeQCDisatypicalmemoryboundapplication,andbyusingthecompresＧ
sionof３×３complexunitarymatricesinDslashbasedonsymmetry,wecanimprovetheperformanceofDslashby２２％．Forthe
solvingoflargescalesparselinearequations,wealsoexploretheusualKrylovsubspaceiterativealgorithmsuchasBiCGStaband
thenewlydevelopedstateＧofＧartmultigridalgorithmonthesameARMprocessor,andfindthatinthepracticalphysicscalculation
themultigridalgorithmisseveraltimestoamagnitudefasterthanBiCGStab,evenincludingthemultigridsetuptime．Moreover,

weconsidertheNEONvectorizationinstructionsonKunpeng９２０,andthereisupto２０％improvementformultigridalgorithm．
Therefore,theuseofmultigridalgorithmonARMprocessorscanspeedupthephysicsresearchtremendously．
Keywords　LatticeQCD,ARMarchitecture,Multigridalgorithm,Kunpeng９２０,NEONvectorization

　

１　引言

粒子物理标准模型(StandardModel)是高能物理研究的

理论基础,也是人类迄今为止提出的最成功的科学理论之一,

其中描述基本粒子夸克和胶子间强相互作用的理论被称为量

子色动力学(QuantumChromodynamics,QCD).强相互作用

将夸克结合成质子、中子,再进一步形成原子核,因此,对其进

行精确计算对于理解宇宙的基本物质构成具有重要意义.



一方面,由于强相互作用的渐近自由特性,在高能时可以通过

微扰展开的费曼图方法来进行理论计算;另一方面,在低能时

夸克胶子禁闭在强子内部,传统 的费曼图方法不再适用.

１９７４年,Wilson提出了非微扰的格点QCD(latticeQCD)理论来

研究色 禁 闭[１],之 后 Creutz于 １９８０ 年 引 入 MonteCarlo方

法[２],使得格点 QCD成为目前唯一的、从第一性原理出发并能

持续改进计算误差、利用计算机直接研究强相互作用的理论.

格点 QCD易于并行的计算模式和对计算资源的大量需

求,使其成为高能物理领域对计算机时需求最大的研究方向

之一,同时也成为了高性能计算领域的重要应用之一[３].格

点 QCD相关的计算分别于１９９５年、１９９８年、２００６年获得戈

登贝尔奖.计算机软硬件的发展直接决定了格点 QCD相关

的物理研究的计算精度,使得我们可以在更加强大的高性能

计算机上模拟更接近真实物理世界的理论.近十年来,随着

异构计算的兴起,格点 QCD也从传统的多核 CPU 计算扩展

到包括 GPU等加速卡的大规模并行计算模式[４Ｇ５],研究内容

包括在各种架构的超算与集群上开发和优化算法与软件.而

近年来,ARM 架构处理器从移动端、PC端逐渐进入高性能

计算领域[６],甚至目前世界超算 TOP５００榜单排名第二的日

本的富岳,也是基于 ARM 架构的 A６４FX 处理器.因此,将
格点 QCD计算从传统x８６和 PowerPC等架构的通用 CPU、

Nvidia和 AMD的 GPU,以及专门定制的用于格点计算的处

理器[７]扩展到 ARM 架构,并优化实现数值算法,对高效利用

计算资源进行理论物理研究,以及拓展现有 ARM 处理器的

应用生态都有重要意义.

目前针对 ARM 处理器的格点 QCD研究很少,文献[８]

介绍了 ARMSVE(ScalableVectorExtension)向量化指令集

在 Grid软件中的应用,文献[９]则在 Bridge＋＋软件中探索

了日本富岳超算 A６４FX处理器上的５１２位SVE指令集.本

文基于支持１２８位 NEON向量化指令的华为鲲鹏９２０ARM
处理器[１０],研究格点 QCD的计算热点 Dslash,并探索多重网

格算法等前沿的稀疏线性方程求解算法,加速物理计算,探索

ARM 处理器在格点 QCD 这一基础物理前沿计算领域的

应用.

１)https://github．com/IHEPＧLQCD/chromaxx,https://github．com/IHEPＧLQCD/mg_proto

２　格点QCD计算热点

２．１　Stencil运算

格点 QCD将连续时空离散化为四维格点,进而可以通过

MonteCarlo方法来数值计算路径积分.通常使用的离散化

方案称为 WilsonＧDirac形式,计算热点为求解大规模稀疏线

性方程 Mx＝b,其中 M＝m＋４－１/２D 为 WilsonＧDirac矩阵,

m 为夸克质量参数,D 通常称为 Dslash运算,定义为:

Dx,y＝∑
４

μ＝１
Uμ(x)(１－γμ)δx＋μ

∧,y＋Uμ(x－μ
∧)＋ (１＋γμ)δx－μ

∧,y

(１)

其中x,y为时空格点坐标;μ为时空x,y,z,t方向;Uμ(x)为

３×３的复幺正矩阵(行列指标为色分量,在上式中略去);δi,j为

Kroneckerdelta函数;γμ为四维时空的 Diracγ矩阵(行列指标

为旋量分量,上式中略去),具体为４个４×４的稀疏矩阵.
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从式(１)可以看出,WilsonＧDirac矩阵 M 在时空坐标上是

近邻计算,具体为四维九点Stencil操作.对一个典型的格点

研究,矩阵 M 的维数一般在 O(１０９)量级,因此对计算资源需

求很大,加上Stencil运算的特点,使得格点 QCD特别适合通

过高性能并行计算来研究.图１给出了二维平面上的Stencil
运算,作为四维时空中一个二维平面的图示.

图１　四维九点 Stencil运算的图示(二维示意图)

Fig．１　IllustrationoffourdimensionalninepointsStenciloperation
(twodimensionalschematicdiagram)

２．２　计算环境

硬件方面,本文使用了国产的华为鲲鹏９２０ARM 处理

器[１０],制程为７nm,主频２．６GHz,支持 ARMv８．２指令集.

在服务器配置方面,单节点包含两颗４８核 CPU,总计每节点

９６核.其中一级指令(L１i)和数据(L１d)缓存分别为６４kB,

二级缓存(L２)为５１２kB,三级缓存(L３)为４８MB,单节点总计

有４个 NUMA(NonＧuniform MemoryAccess)节点,内存为

２５６GB.

软件方面,我们基于著 名 的 开 源 格 点 QCD 计 算 框 架

chroma[１１],实现和优化了本研究中的算法１).在运行环境方

面,使用了 GCC编译套件和 OpenMPI库,节点间的连接使用

RoCE(RDMAoverConvergedEthernet)网络协议,具体信息

如表１所列.

表１　软件运行环境

Table１　Softwareoperationenvironments

software version
Compiler GCC[１２] ７．３．１

MPI OpenMPI[１３] ４．１．０
Network RoCE ConnectXＧ６

OS CentOS ７．６

３　Dslash性能分析

３．１　Dslash运算的扩展性

Dslash运算如式(１)所示,是近邻的Stencil运算,在并行

３５孙　玮,等:ARM 处理器上的格点 QCD计算与优化



实现时,每个 MPI进程计算一个子时空格点,相邻子格点的

边界需要进行通信.为评估 Dslash计算的扩展性,我们在每

个节点上固定时空格点大小为N３
s×Nt＝２４３×４８(Ns和Nt分

别为空间和时间方向的格点数),且每节点使用９６个 MPI进

程,即每个CPU核心上一个 MPI进程,通过１,２,４,８,１６,３２,

６４节点扩展至时空格点４８３×３８４,测试了 Dslash随物理问题

规模和计算规模变化的扩展性(编译器优化选项均为“ＧO３”).

对于３×３的复幺正矩阵Uμ(x),一般可用１８个实数来表示,

因此将此时的性能扩展结果用C１８标记,图２中用对数坐标展

示了Dslash计算的可扩展性(其中C１２的定义见后文３．２节).

可以看到,在 ARM 服务器上,Dslash在６４节点(即６４×９６＝

６１４４核)内都具有很好的线性扩展性.

图２　格点 QCD计算热点 Dslash的扩展性(对数坐标)

Fig．２　ScalabilityoflatticeQCDcomputinghotspotDslash
(logscale)

３．２　３×３复矩阵的压缩

一般地,３×３ 复 矩 阵U 由 １８ 个 实 数 表 示,但 在 格 点

QCD中,由于非阿贝尔规范对称性,U 属于SU(３)群,是行列

式为１的复幺正矩阵,即满足U＋U＝１.因此,矩阵U 的行列

是非独立的,可以用更少的参数来表示.例如,将U 写为:

U＝

a→

b→

c→
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则有c→＝(a→×b→)∗ ,即矩阵U 的第三行(列)可以通过前两行

(列)计算出来,也即ci＝(εijkajbk)∗ ,εijk 为三阶全反对称张

量.具体地,有:

c１＝(a２b３－a３b２)∗

c２＝(a３b１－a１b３)∗

c３＝(a１b２－a２b１)∗

因此,也可以只使用矩阵U 中的前两行,通过浮点运算

换取内存读写的方式,在计算时重建出第三行,达到压缩数据

读写的目的.此时矩阵U 可以通过１２个实数来表示(记为

C１２),相应的 Dslash扩展性能如图２所示.可以看到,Dslash
在６４节点内依然呈现出很好的线性行为,C１２相比C１８有约

２２％的性能提升.

３．３　性能分析

为了从理论上理解C１２相比C１８的性能提升,本文考虑一

个简单的roofline性能分析模型[１４],忽略所使用的 ARM 处

理器的复杂多级缓存影响.对于式(１)中定义的 Dslash运

算,我们需要分析其算术强度(ArithmeticIntensity,AI).由

于γμ矩阵是稀疏的,当作用于３×４＝１２(３为色自由度,４为

旋量自由度)个分量的复向量x时,不同旋量指标的结果之间

并不独立,例如对于γ１,有
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其中,x０,􀆺,x３,y０,y１均为包含３个色自由度的复向量.可

以看出,由于γ矩阵的稀疏性和对称性,(１－γμ)x的乘积只

需计算出上二分量y０与y１,而下二分量可以通过简单的复数

操作得到.

在计算浮点数运算时,通常将一次加(减)法或乘法均记

为一次浮点运算(FLOP),则对于两个复数相加,FLOP为２,

对于两个复数相乘,FLOP为６.因此,对于C１８情形,在每个

时空点按式(４)计算y０,y１时,其每个色分量需要一次复数加

(减)法,总计２×３×２＝１２FLOP,然后再进行３×３复矩阵U
与向量y０,y１的乘法,其中每一行的矩阵乘法包含３个复数乘

法与两个复数加法,也即３×６＋２×２＝２２FLOP,一个完整的

矩阵乘法则需３×２２＝６６FLOP,因此对于计算y０,y１的矩阵

向量乘法需要２×６６＝１３２FLOP.故C１８情形的每个格点上

Dslash运算的浮点数总计为:

F１８＝８×１２＋８×１３２＋７×１２×２＝１３２０FLOP
其中,８为四维 DslashStencil运算的８个方向,７来自式(１)

中对μ求和时的７次复向量(４×３＝１２维)加法.再考虑

Dslash运算的内存读写操作,在C１８情形,每个格点上的计算

需要从内存中读入相邻的８个３×３复矩阵U 及４×３＝１２维

复向量,并将最后计算的结果,即一个４×３＝１２维复向量写

入内存.因此,对于双精度计算,C１８下每个格点上 Dslash运

算的内存读写量为:

B１８＝(８×１８＋８×２４＋２４)×sizeof(double)＝２８８０Byte
则C１８下的算术强度为:

I１８＝F１８

B１８
＝１３２０

２８８０≈０．４５８FLOP/Byte

然而,对于包括鲲鹏９２０在内的大多数现代处理器,其峰

值浮点运算性能都要远高于内存带宽(鲲鹏９２０的双精度理

论峰值约为１TFLOPS,内存带宽约１８８GB/s),因此,格点

QCD的计算热点 Dslash在这些处理器上都是内存限制的

(Memorybound),而加速计算则可以探索增加计算热点算术

强度的新算法.

另一方面,对于将矩阵U 压缩成两行的C１２情形,在按

式(３)重建第三行c→ 时增加的浮点运算为３×(２×６＋２)＝
４２FLOP,而内存读写时只需读入复矩阵U 的前两行,因此其

内存读 写 量 为 (８×１２＋８×２４＋２４)×sizeof(double)＝
２４９６Byte,则C１２的算术强度为:

I１２＝１３２０＋４×４２
２４９６ ≈０．５９６FLOP/Byte

因此从理论上的算术强度增加来看,C１２相比C１８的加速

应该约为I１２

I１８
＝１．３０,这 与 我 们 在 图 ３ 中 实 际 测 得 的 性 能
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接近.以上分析 虽 然 基 于 一 个 忽 略 了 缓 存 等 影 响 的 简 单

roofline模型,但对于判断格点 QCD的计算热点 Dslash是内

存限制很有必要.

４　稀疏线性方程求解

Dslash计算是格点 QCD中 Dirac方程的基本组成部分,
本节将基于 Dslash计算研究求解 Dirac方程的算法,即夸克

传播子的求解,也即求解大规模稀疏线性方程 Mx＝b时的算

法.对于典型的格点计算,矩阵 M 的维数约为 O(１０９),因此

无法使用直接解法,而需采用 Krylov子空间迭代算法,如常

见的CG[１５],BiCG[１６]等算法.由于常见的 Krylov子空间迭

代算法的收敛条件数(ConditionNumber)反比于矩阵M 的最

小本征值,因此当 WilsonＧDirac矩阵 M 中的夸克质量参数m
接近物理的夸克质量时,这些算法往往难以收敛,而且随着夸

克质量的降低,迭代不收敛会变得越发显著,这称为临界降速

(CriticalSlowingDown)问题.本节我们将使用实际物理计

算中通过 MonteCarlo算法产生的复幺正矩阵U(每个时空点

有４个３×３复幺正矩阵,所有时空点的集合称为一个规范场

组态),在１６３×１２８的时空格点上,探索不同夸克质量参数下

Mx＝b的求解.

４．１　BiCGStab算法

BiCGStab(BiConjugateGradientStabilized)[１７]是常见的

求解稀疏线性方程的单网格 Krylov子空间迭代算法,具体算

法如算法１所示,其计算核心是在 Krylov子空间中迭代计算

矩阵 M 与向量的乘法,以及‖r‖＝‖Mx－b‖,直到残差

‖r‖小于收敛精度后停止迭代.对于物理研究中的N３
s ×

Nt＝１６３×１２８的规范场组态,我们在表２所列的一系列夸克

质量参数m 上应用无预处理的 BiCGStab算法求解 Mx＝b,

在单个 ARM 计算节点上考察了求解时间(TimetoSoluＧ
tion),记为Tinv

bcg,其中收敛精度为ε＝１０－８,结果如图３中蓝点

(BICGSTAB)所示.由图３可知,当夸克质量参数 m 越靠近

左侧时(即物理的夸克质量越轻时),BiCGStab算法的求解迅

速变得难以收敛,即上文提到的临界降速问题.而这只是一

次 Mx＝b的求解,实际的物理计算需要在相同的规范场组态

U,即相同的矩阵 M 上求解大量不同源向量b 下的解x,且通

常需要求解４×３×Nt次,其中４为旋量自由度数,３为色自由

度.对于１６３×１２８的格子,则需要求解１５３６次,因此对于轻

质量夸克,BiCGStab等类似单网格算法的临界降速问题严重

地影响了物理计算.

图３　BiCGStab与 multigrid算法求解 Mx＝b时的对比

(电子版为彩图)

Fig．３　ComparisonofBiCGStabandmultigridalgorithmforsolving

Mx＝b

求解 Mx＝b的BiCGStab算法的伪代码如算法１所示.

算法１　求解 Mx＝b的BiCGStab算法

１．r０＝b－Mx０(x０为初始猜测解)

２．p０＝r０

３．while‖rj‖＞εdo(为收敛精度)

４．αj＝
(rj,r∗

０ )
(Mpj,r∗

０ )

５．sj＝rj－αjMpj

６．ωj＝
(Msj,sj)

(Msj,Msj)

７．xj＋１＝xj＋αjpj＋ωjsj

８．rj＋１＝sj－ωjMsj

９．βj＝
αj

ωj
×

(rj＋１,r∗
０ )

(rj,r∗
０ )

１０．pj＋１＝rj＋１＋βj(pj－ωjMpj)

１１．endwhile

４．２　Multigrid算法

近年来,在偏微分方程数值计算中前沿的多重网格(mulＧ

tigrid)算法被引入了格点 QCD 计算中[１８],但研究多集中在

GPU上的 multigrid实现[１９],因此支持国产 ARM 处理器的

multigrid实现就显得尤为重要.典型的 multigrid算法包含

如下预处理(setup)过程:

(１)计算 WilsonＧDirac矩阵 M 的近零本征向量(nearnull

vector)vi,i＝１,􀆺,n,其满足 Mvi≈０.

１)给定随机初始值x０,应用 BiCGStab等 Krylov子空间

算法迭代k次得到解向量vi.

２)重复上一步n次,得到n个解向量构成的近零本征向

量集合vi,i＝１,􀆺,n.

(２)由vi,i＝１,􀆺,n构造prolongation算符P 和restricＧ

tion算符R,通常取R＝P＋ .

(３)由R 和P 通过 Galerkin投影构造粗网格上的 WilＧ

sonＧDirac矩阵 Mc＝P＋MP.

完成上述预处理后,就可以经过如图４所示的两层 VＧ

Cycle或更多层级的网格来迭代求解 Mx＝b,将原始细网格

上难以收敛的计算通过粗粒化在多重网格上完成.

图４　两层 multigrid算法 VＧCycle过程示意图

Fig．４　SchematicdiagramoftwolevelVＧCycleprocessof

multigridalgorithm

但格点 QCD 领域的 multigrid算法较为复杂,一般是
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针对特定硬件进行实现,如文献[１９]在 NVIDIAGPU上的实

现.实际使用中,multigrid算法一般是作为一个灵活的 KryＧ

lov子空间迭代算法的预条件子(Preconditioner)来使用的.

本研究选择 FGMRES (FlexibleGeneralized Minimum REＧ

Sidual)[２０]算法作为外部的 Krylov迭代算法,将此时的算法

称为 FGMRESＧMG (下 文 中 以 multigrid 代 指 FGMRESＧ

MG),具体如算法２所示.

算法２　求解 Mx＝b的FGMRESＧMG算法

１．r０＝b－Mx０(x０为初始猜测解)

２．β＝‖r０‖,v１＝r０

β
３．forj＝１,􀆺,mdo

４．　zj＝M
~ －１vj(M

~ －１表示应用 multigrid)

５．　w＝Mzj

６．　fori＝１,􀆺,jdo

７．　　hi,j＝(w,vi)

８．　　w＝w－hi,jvi

９．endfor

１０．hj＋１,j＝‖w‖,vj＋１＝ w
hj＋１,j

１１．Zm∶＝[z１,􀆺,zm]

１２．H
－

m∶＝hi,j;１≤i≤j＋１,１≤j≤m}

１３．endfor

１４．ym＝argmin
y

‖βe１－H
－

my‖,xm＝x０＋Zmym

１５．ifconvergencethen

１６．　quit

１７．elsex０←xm,goto１

１８．endif

与上文中BiCGStab算法的计算一致,我们用相同的夸克

质量参数m,在单个 ARM 节点上求解了１６３×１２８的相同规

范场组态上的稀疏线性方程 Mx＝b,收敛精度依然是ε＝

１０－８,并应用了３层网格,即原始网格大小为N３
s×Nt＝１６３×

１２８,第二层网格为４３×３２,第三层为４３×１６,预处理过程中近

零本征向量的个数分别为２４和３２,具体求解时间如表２所

列.其中Tsetup
mg 为 multigrid预处理时间,Tinv

mg为预处理后单次

求解 Mx＝b的计算时间.可以看到,在我们考察的夸克质量

参数范围内,使用 multigrid后相比 BiCGStab的单次计算速

度可加 快 数 倍 至 一 个 数 量 级.更 直 观 地,如 图 ３ 中 红 点

(MULTIGRID)所示,multigrid算法在我们考虑的所有夸克质

量参数内都可以很快收敛,反观BiCGStab则迅速变得难以收

敛,因此 multigrid算法在一定程度上解决了临界降速问题.

表２　BiCGStab与 Multigrid算法在求解稀疏线性方程 Mx＝b时

的对比

Table２　ComparisonofBiCGStabandmultigridalgorithmfor

solvingsparelinearequationMx＝b

quarkmassparameterm Tinv
bcg/s Tsetup

mg /s Tinvmg/s S１ S２

－０．２２０３ ２２０ ３２８６ １０１ ２．１８ ２．１３
－０．２２０８ ２８２ ３２８５ １１１ ２．５４ ２．４９
－０．２２１３ ３３３ ３２８４ １３１ ２．５４ ２．５０
－０．２２１８ ４６９ ３２９０ １７２ ２．７３ ２．６９
－０．２２２３ １７４３ ３２８６ ２６５ ６．５８ ６．５２
－０．２２２５ ４８８６ ３２７０ ２８８ １６．９７ １６．８４

　　值得注意的是,multigrid算法的预处理本身会花费大量

时间,如表２中的Tsetup
mg 所列,但好在实际的物理计算需要在

相同的矩阵 M、不同的源向量b上求解很多次Mx＝b,而此

时第一次计算时的预处理过程在后面计算时可以重用,因此

我们定义 multigrid相比BiCGStab算法的加速比为:

S１＝Tinv
bcg

Tinv
mg

S２＝ Tinv
bcg×１２×Nt

Tsetup
mg ＋Tinv

mg×１２×Nt

(５)

其中,S１ 为 单 次 求 解 时 忽 略 预 处 理 时 间 的 multigrid 相 比

BiCGStab算法的加速,S２为包括 multigrid预处理时间,在同

一稀疏矩阵 M 上进行４×３×Nt次求解的加速比.从表２可

以看到,在实际的物理计算中,即使包括预处理时间,multigＧ
rid相比BiCGStab依然有数倍至一个数量级的加速,这对加

速物理研究有重要意义.
另一方面,现代处理器多支持单指令多数据(SingleInＧ

structionMultipleData,SIMD)的向量化指令,如x８６架构的

SSE,AVX,AVX５１２[２１]等.相应地,ARM 也支持 SIMD 指

令,如鲲鹏９２０上的１２８位 NEON[２２]指令,因此我们也尝试

将 multigrid计算中部分耗时的矩阵运算,如粗粒化时 Mc＝
P＋MP 的构造通过手动使用intrinsicfunction实现 NEON
向量化.例如,对于双精度浮点数的加法,可以通过如下示例

代码实现手动 NEON向量化.
＃include‹arm_neon．h›
voidadd_neon(double∗out,

constdouble∗input１,

constdouble∗input２)
{

　　float６４x２_tv１＝vld１q_f６４(input１);
　　float６４x２_tv２＝vld１q_f６４(input２);

　　float６４x２_tv０＝vaddq_f６４(v１,v２);

　　vst１q_f６４(out,v０);
}

其中vld１q_f６４将两个double数据从内存中读入１２８位

寄存器,vaddq_f６４对两个１２８位寄存器里的两组数据同时进

行加法,最后vst１q_f６４将结果寄存器中的数据写回内存.
图５给出了手动NEON向量化后的加速,可以看到,multigrid
算法在我们考察的夸克质量范围内有最高约２０％的加速.
一方面,手动 NEON向量化带来的加速有限,但代码复杂性

大幅提高,增加了后期的维护与纠错的困难程度.另一方面,

ARM 处理器也有支持更高位宽的向量指令,如富岳超算的

SVE 向量指令集,将会为格点计算带来更高的加速,此时仔

细考虑向量化是很有必要的.

图５　NEON向量化的 multigrid算法求解 Mx＝b时的加速

Fig．５　SpeedupofmultigridalgorithmwithNEONvectorization

insolvingMx＝b
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结束语　本文基于国产鲲鹏９２０ARM 处理器,研究了高

能物理领域的典型高性能计算应用格点 QCD.通过将计算热

点Dslash扩展到６４个节点(６１４４核),展示了格点 QCD计算

很好的线性扩展性.基于roofline性能分析模型,从理论上

理解了格点 QCD是典型的内存限制的应用,为程序与算法优

化奠定了理论基础,并通过将 Dslash中的３×３复幺正矩阵

根据对称性由前两行来表示,可以将性能提升约２２％,这与

我们基于roofline模型的分析接近.

在实际物理计算中求解夸克传播子时需要大量的稀疏线

性方程 Mx＝b的求解,我们在 ARM 处理器上探索了常用的

Krylov子空间迭代算法BiCGStab,以及近年来发展起来的前

沿的 multigrid算法,发现即使考虑预处理时间,在实际物理

计算中使用 multigrid算法相比BiCGStab依然有几倍至一个

数量级的加速.此外,还考虑了鲲鹏９２０处理器上的 NEON
向量化指令,发现将其用于 multigrid中的部分计算时可以带

来约２０％的加速.因此,在 ARM 处理器上使用 multigrid算

法能极大地加速实际的物理研究.

本文对基于格点 QCD的强相互作用的研究有实际意义,

目前基于 ARM 集群和这些算法的研究,已产生了一些有趣

的物理成果,如文献[２３Ｇ２４].此外,本研究也在一定程度上

扩展了国产处理器与超算的应用生态.
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