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摘　要　CP２K是目前运行最快的开源第一性原理材料计算和模拟软件,源码中调用协处理器的部分基于 CUDA 架构编写.

因平台底层硬件架构和编译环境不同,原生的 CP２K软件无法调用国产c８６处理器平台上的 DCU,因此不能实现跨平台应用.

为解决该问题,提出了一种 CP２K面向该平台的移植方案.该方案的核心思想为:对 CP２K 软件中主要基于 CUDA 接口实现

的 DBCSR库进行代码分析,拆解对应结构体和类的封装方式,并基于 HIP的编程标准对其进行实现和封装.在国产c８６处理

器平台上编译安装 HIP版的 DBCSR库,链接 CP２K软件,最终实现运行 DCU 版的 CP２K软件.后续选取两个测试算例,基于

编译级与运行级对其进行优化实验.实验发现,删除 CP２K 脚本链自动安装的 FFTW 库可提高计算结果精度.实验结果表

明,所使用的优化方法可显著提升 CP２K软件的计算效率和计算准确性,为实现开源软件面向国产平台的移植优化和国产化替

代做出贡献.
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中图法分类号　TP３９１

　

CP２KSoftwarePortingandOptimizationBasedonDomesticc８６Processor
FANLilin１,２,３,QIAOYihang１,２,３,LIJunfei４,CHAIXuqing１,２,３,CUIRongpei１,２,３andHANBingyu２,３,５

１SchoolofComputerandInformationEngineering,HenanNormalUniversity,Xinxiang,Henan４５３００７,China

２HighPerformanceComputingCenter,HenanNormalUniversity,Xinxiang,Henan４５３００７,China

３EngineeringLaboratoryofIntelligentBusinessandInternetofThingsTechnology,Xinxiang,Henan４５３００７,China

４SchoolofComputerScienceandTechnology,UniversityofChineseAcademyofSciences,Beijing１０００４９,China

５CollegeofSoftware,HenanNormalUniversity,Xinxiang,Henan４５３００７,China

　

Abstract　CP２KiscurrentlythefastestopensourcefirstＧprinciplesmaterialscalculationandsimulationsoftware,andthepartof

thesourcecodethatcallsthecoprocessoriswrittenbasedontheCUDAarchitecture．Duetothedifferentunderlyinghardware

architectureandcompilationenvironmentoftheplatform,thenativeCP２KsoftwarecannotcalltheDCUonthedomesticc８６proＧ

cessorplatformtoachievecrossＧplatformapplications．Inordertosolvethisproblem,aCP２Kportingschemeforthisplatformis

proposed．ThecoreideaistoanalyzethecodeoftheDBCSRlibrarymainlybasedontheCUDAinterfaceinCP２Ksoftware,

disassembletheencapsulationmethodofthecorrespondingstructureandclass,andimplementandpackageitbasedontheproＧ

grammingstandardofHIP．TheDBCSRlibraryofHIPversioniscompiledandinstalledonthedomesticc８６processorplatform,

andtheCP２KsoftwareislinkedtofinallyrealizetheCP２KsoftwarerunningtheDCUversion．Then,twoteststudiesareselected

andoptimizedbasedonthecompilationlevelandrunＧlevel．ItisfoundthatremovingtheFFTWlibraryautomaticallyinstalledby
CP２Kscriptchaincanimprovetheaccuracyofcalculationresults．Experimentalresultsshowthattheoptimizedmethodusedcan



significantlyimprovethecomputationalefficiencyandcalculationaccuracyofCP２Ksoftware,andcontributetotheportingoptiＧ

mizationandlocalizationofopensourcesoftwarefordomesticplatforms．

Keywords　CP２K,DBCSR,Compilationoptimization,MPIrunningoptimization,HIPtransplantation,JustＧinＧtimecompilation

　

１　引言

分子动力学计算机模拟是一类重要的高性能计算应用,

是生物、化学、材料学、力学等学科研究的重要工具[１].在超

算平台上使用模拟软件进行大规模分子动力学模拟已成为研

究相关重大课题的必要手段[２Ｇ３].CP２K 是一个量子化学和

固态物理软件包,可对固态、液态、分子、周期性、材料、晶体和

生物系统进行原子模拟,在学术界和工业界发挥着重要作

用[４].针对不同的应用场景,国外研究人员基于不同体系结

构的高性能计算平台对其进行了移植和优化工作[５].近年

来,国内超算平台发展迅速,已显现出优越的性能.以国内某

配备了c８６处理器的超算平台(以下简称为“c８６处理器平

台”)为例,该平台采用 ROCm 架构,可配置超万片异构加速

芯片 DCU,算力峰值可达百亿亿次,被广泛用于生物信息、工

业设计、石油勘探、动漫渲染、气象环境等计算行业.CP２K
作为一款高性能计算应用软件,源码中调用协处理器的部分

基于计算统一设备架构(ComputeUnifiedDeviceArchitecＧ

ture,CUDA)编程,仅能实现调用 CUDA 平台上的 NVIDIA

GPUs进行并行计算[６],不能借助该平台上的海量计算资源

推进相关研究和生产的进度.基于平台编译环境和异构计算

设备的差异进行分析:若要实现CP２K软件的跨平台应用,技

术上需要实现CP２K软件调用平台上的DCU加速卡、通过正

确性检验等,此外,还需兼顾软件运行结果的精度,优化其运

行性能[７].

本文深入分析 CUDA 平台与国产c８６处理器平台对于

CP２K软件底层支持的差异,通过异构计算可移植接口(HeＧ

terogeousＧcomputeInterfaceforPortability,HIP)编程标准最

终实现后者对 DCU 版 CP２K 软件的底层硬件支持.其关键

步骤在于:在平台上使用根据交叉编译原理生成的相应工具

链依次编译CP２K软件运行所依赖的各种库(如DBCSR数学

库),重新编写对应平台的toolchain脚本文件,然后交叉编译

CP２K库.之后通过运行“rocmＧsmi”命令证实了本文所做工

作可实现CP２K源代码调用平台上的异构加速芯片 DCU,接

着选取并运行两个benchmark算例,验证 CP２K 软件运行的

正确性,后续又基于二者采用编译级与运行级优化方法进行

实验.结果证明本文采用的方法可有效提高软件的运行性

能.本文的主要贡献如下:

(１)针对国产c８６处理器平台的特殊架构,实现 CP２K软

件的移植,成功调用平台上的 DCU 加速卡.

(２)为提升CP２K软件的运行性能,进行编译参数优化、

数学库优化、运行级优化等实验,两个测试算例各自运行前后

时间的比值分别为１．１５和１．０７.

(３)填补了国内关于 CP２K 软件面向国产硬件平台移植

优化的研究空缺,为国家信创产业实现“国产化替代”做出

贡献.

本文第２节介绍相关工作;第３节和第４节分别介绍

CP２K软件在国产c８６处理器平台上的移植工作,以及在此

基础上进行的性能优化实验;第５节叙述性能对比测试;最后

总结全文并展望未来.

２　相关工作

２．１　国产c８６处理器平台

伴随国产众核处理器的发展,众核异构计算集群已成功

实现商用化,并显现出优越的特性.国产c８６处理器平台作

为国产公共算力服务平台之一,基于 ROCm 架构设计,提供

rocm等库,支持 HIP和 OpenCL等异构语言,兼容成熟主流

的硬件和软件技术[５].平台可配备超万片异构加速卡和超百

万核心的通用计算资源,算力峰值可达百亿亿次,能够有效提

高程序的运行效率,可用于人工智能和深度学习领域的相关

研究[６].其中,平台上所配置的 DCU 加速卡采用类 GPU 架

构设计,精简控制单元并部署大量的计算单元,如图１所示.

该结构特性使其在运行数据规模大、计算密集的并行程序时,

突显出了优越的计算能力[８Ｇ９].同时,DCU 通过统一的底层

硬件驱动平台和层次化的软件栈,适配不同 API接口和编译

器,能够最大限度地利用已有成熟算法.

图１　加速器硬件架构图

Fig．１　Acceleratorhardwarearchitecture

为利用国产c８６处理器平台海量计算资源进行相关研

究,国内已有将相关程序成功移植到国产c８６处理器平台的

先例,例如,Zhang等[７]实现了将海冰模型应用程序移植到该

平台上进行相关研究,但尚无关于在国产c８６处理器平台上

移植 CP２K源码的相关研究.为健全国产平台的软件生态,

本文基于国产c８６处理器平台移植 CP２K 软件,实现调用

DCU加速卡,并尝试突破其运行性能.

２．２　CP２K
分子动力学模拟是一套依靠牛顿力学来模拟分子体系运

动的分子模拟方法,是研究微观世界的有效手段[１０Ｇ１３].它通

常借助高效的软件进行模拟研究,常见的分子动力学模拟软

件有 CP２K,NAMD,AMBER,GROMACS 等[８,１３Ｇ１６].其 中

CP２K利用现代高性能计算体系结构,将高效算法与优秀的

并行可伸缩性相结合,可研究上千个原子的大体系,已被广泛

应用于模拟固体、液体、分子和生物系统等电子结构[９,１７].

９５范黎林,等:基于国产c８６处理器的CP２K软件移植与优化



例如,２０１７年,Saravanan等[１８]借助CP２K对氧化锡电极上的

CO２还原进行了第一性原理量子化学研究;２０１４年,Brück
等[１９]使用CP２K构建哈密顿矩阵和重叠矩阵,提出了一种基

于密度泛函理论的原子量子输运模拟器;２０１５ 年,Mones
等[２０]在CP２K和 AMBER两种常用的软件包中实现和验证

了自适应缓冲力(AdBF)量子力学/分子力学(QM/MM);同

年,Krizek[２１]使用CP２K代码进行全电子基组和混合泛函的

基态电子结构计算,获得了优化后的开壳缺陷模型的相对稳

定性等结构性质.

CP２K作为CUDA平台的一个高性能计算应用软件,其

源码中用于调用协处理器的部分基于 CUDA编程模型构建,

支持 MPI和 OpenMP技术,但仅能使用 NVIDIAGPUs提供

的并行计算引擎完成运行.为使CP２K软件能够在不同体系

结构的高性能计算平台上运行,如基于IntelMIC,CUDA,

OpenCL等编程标准的平台,研究人员针对不同的平台进行

了移植和优化工作.比如,Reid等[２２Ｇ２３]在主机上使用 GForＧ

tran编译 CP２K,将CP２K代码成功移植到基于IntelMIC架

构的 XeonPhiPlatform 上,并研究了在不进行重大代码修改

或调优的情况下可以实现的性能和可伸缩性.但通过调研国

内外关于CP２K软件在平台上的移植优化工作发现,目前国

内少有工作涉及面向国产硬件平台的CP２K软件的移植与优

化[２Ｇ３,１４,２４Ｇ２６].因此,若能将该软件移植到国产超算平台上,不

仅可以实现CP２K软件在国产平台上的正常运行,还能协助

相关课题的研究.

２．３　相关工具介绍

２．３．１　HIP
由于编译器和异构并行计算设备之间具有差异,原生的

CP２K软件无法在国产c８６处理器平台上编译安装,进而无

法调用平台上的 DCU 加速卡.HIP作为一种开源 C＋＋运

行时 API和内核语言,提供了一系列代码自动检查与转换工

具,能在 CUDA 平台上为相关软件提供接近原生的性能,以

及额外的低级硬件功能.HIP因其优越特性,目前已被广泛

用于跨平台移植高性能计算应用软件.因此,HIP可作为国

产c８６处理器平台运行时环境之上的一层很薄的封装,使

CP２K软件忽略平台底层架构差异,在源码级别实现跨平台

转码运行.其主要原理为,使用 HIP提供的转换工具hipifyＧ

perl和hipconvertinplaceＧperl．sh,在保持原始 CP２K 软件性

能的前提下,自动检查源文件中的CUDAAPI并将其转换为

相应的 HIPAPI.经 HIP转换后的代码可正确链接 DCU 加

速卡的相关库,以此实现连接平台的并行计算引擎.但这些

转换工具对于复杂的文件包含结构会有遗漏,因此一旦编译

过程出现报错,就需要多次人工调试.

２．３．２　DBCSR数学库

CP２K中的主要数据结构之一是矩阵.分布式压缩稀疏

行(DistributedBlockCompressedSparseRow,DBCSR)数学

库是进行分布式块压缩稀疏行矩阵运算的库,其能充分利用

矩阵的块结构稀疏特性,从而辅助多核 CPU 和 GPU 系统有

效执行稀疏矩阵Ｇ矩阵乘法等操作,以此实现高效的计算和通

信.它独立于CP２K,可通过 CUDA和 HIP来调用 NVIDIA

GPU和 DCU.DBCSR数学库可以编译为４种主要变体,即

串行版本、共享存储并行编程版本(Open MultiＧProcessing,

OPENMP)、消息传递接口(MassagePassingInterface,MPI)

版本和 OPENMP＋MPI版本.

然而CP２K程序文件数量多且结构复杂,移植时不仅需

要转换代码文件,还需修改相应的编译构建工具.如果依次

手动编译 CP２K 所 需 要 的 各 个 库,再 在 平 台 上 编 译 安 装

CP２K,将需要更多次的人工调试才能移植成功.为提高移植

效率,本文放弃整体移植CP２K,最终选择移植 CP２K 软件中

支持核心计算任务的 DBCSR数学库.

３　CP２K软件至c８６处理器平台的移植

本文借助 HIP转换工具,以相应版本的 DBCSR数学库

为移植桥梁,最终实现在国产 c８６处理器平台上编译安装

DCU版 的 CP２K 软 件,大 致 移 植 方 案 如 图 ２ 所 示.由 于

CP２K本身不支持 HIP,但 DBCSR 数学库有支持 HIP的版

本,因此本文在CP２K里重新下载编译安装支持 HIP 版本的

DBCSR 数学库.

图２　移植方案示意图

Fig．２　Schematicdiagramofmigrationscheme

３．１　CP２K软件移植流程

由于原生的CP２K软件无法借助国产c８６处理器平台的

DCU加速卡进行高效的异构并行计算,因此本文提出了一种

面向国产c８６处理器平台的 CP２K 软件的移植流程,如图３
所示.在国产c８６处理器平台上编译安装 HIP版的 DBCSR
库,与 CP２K软件链接,最终实现在国产c８６处理器平台上运

行 DCU版的CP２K软件.其核心在于:对CP２K软件中主要

基于CUDA接口实现的 DBCSR数学库进行代码分析,拆解

对应结构体和类的封装方式,并基于 HIP的编程标准对其重

新进行实现和封装.

图３　移植流程图

Fig．３　Portingflowchart

３．２　技术实现

如果CMake版本过低,将导致相关软件无法编译安装,

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



为顺利编译 DTK 软件栈,确保 CP２K 软件移植工作顺利进

行,本文对不同版本的项目构建工具 CMake和编程语言 PyＧ

thon分别进行编译安装、测试,最终选择在用户目录下以源

码形式依次编译安装CMake３．１９．６和 Python３．９．５.由于

DBCSR数学库的前３种变体版本无法在后续优化工作中完

成进程绑定,但是 OPENMP＋MPI版本的 DBCSR数学库支

持这项操作,因此本文选择在平台上编译安装后者.具体做

法为:使用 CP２K 软件中的toolchain脚本自动下载、编译安

装CP２K依赖的各种库.

由于脚本链自动安装的 Python发行版本会因版本问题

影响后续编译工作正常进行,为解决这一问题,本文移除了脚

本链默认加载的 Anaconda３软件.其次,经多次实验验证,

２．１．０版本的 DBCSR库无法很好地支持 HIP,而develop版

本的 DBCSR 库满足需求,因此本文摒弃 CP２K 里自带的

DBCSR数学库,在CP２K 软件中重新下载、编译安装符合要

求的develop版本的DBCSR库.再者,虽然rocm２．９及更高

版本所提供的自动转码工具能够为转码文件自动插入 hip_

runＧtime．h头文件,但它会遗漏复杂的文件包含结构.

本文对比CUDA 编程模型,依据 HIP编程标准修改与

运行CP２K软件相关库的参数,以此来确保经 HIP转换后的

DBCSR数学库的代码可以正确链接平台上的并行计算接口,

核心步骤如表１所列.最后在平台上成功编译、安装带有

DBCSR数学库的CP２K 软件.

表１　修改 Makefile的编译选项

Table１　ModifycompilationoptionsforMakefile

目录名称 添加

CFLAGS ＧD_ACCＧD_DBCSR_ACC
LIBS Ｇlmkl_core,Ｇlmkl_gf_lp６４等

LDFLAGS /public/software/compiler/rocm/rocmＧ３．９．１/lib等

３．３　运行测试

为检验DCU版的CP２K软件在平台上运行的正确性、查

看其对平台 DCU 加速卡的调用情况,本文选取并运行两个

benchmark 算 例,即 算 例 H２OＧ２５６．inp 和 H２OＧdftＧls．

NREP２．inp(以下分别简称为“算例１”和“算例２”),在单节点

上对软件的运行正确性进行验证操作.由于每节点里配备４
块 DCU 加速卡,因此本文在程序运行时使用命令“sallocＧN

１ＧpPilotCupＧn３２Ｇgres＝dcu:４”申请４块 DCU 加速卡参与

计算任务.如图４所示,某时刻该节点上的所有加速卡均成

功调用,且DCU占用率分别为１８％,９７％,５４％,９２％.显然程

序的运行性能还有很大的优化空间,相关优化工作将在第４节

中阐述.

图４　DCU的使用情况

Fig．４　UsageofDCUdevice

４　CP２K软件在国产c８６处理器平台上的性能优化

本文第３节已实现将CP２K软件移植到国产某c８６处理

器平台.为充分发挥CP２K软件在国产c８６处理器平台上的

使用价值,使其能投入到实际应用中,本节进一步优化了

CP２K在平台上的运行性能,依次测试并分析了几种优化方

法对其性能的优化效果.如图５所示,程序优化方法按高性

能计算机的层次结构,从上至下可分为:算法级与代码级

的程序优化、编译级与运行级的程序优化、硬件级的程序

优化.其中,算法级与代码级程序优化针对具体代码或算

法进行操作,而 本 文 工 作 着 重 于 优 化 软 件 的 整 体 运 行 性

能,故而摒弃了该层次的优化方法;又因硬件级程序优化

的实质在于以增加硬件投入为代价来提升程序的性能,所

以这种优化 方 法 虽 然 效 果 明 显,但 因 完 成 难 度 高 且 成 本

高,本文不予采用.

图５　高性能计算机的层次结构及优化方法

Fig．５　Hierarchicalstructureandoptimizationmethodofhighperformancecomputer

　　本文衡量了技术成本及难度后,最终选择在编译级与运

行级展开优化工作.其中,编译级的程序优化包括编译选项

优化和数学库优化,运行级的程序优化包括CPU占用优化和

MPI运行参数优化.这两部分内容将分别在４．１节和４．２节

中详细阐述.

４．１　编译级程序优化

编译级程序优化指通过编译器、链接器生成性能较好的

二进制程序文件,从而优化程序的性能.因此,本文依次进行

了编译选项的优化、选择性能较好的外部库(数学库)进行

优化.
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４．１．１　编译选项优化

目前,CP２K 软件支持 GNU 编译器和Intel编译器进行

编译操作,前者具备的多种编译参数能提供不同级别的代码

优化,详细参数如表２所列.

表２　各种编译参数及作用

Table２　Variouscompilationparametersandtheirfunctions

编译参数 作用

ＧO１ 提供基础级别的优化

ＧO２ 提供更加高级别的代码优化

ＧO３ 提供最高级别的代码优化

ＧOs 优化代码尺寸

Ｇmesses３ 针对 CPU指令级进行优化

编程 语 言 译 器 (GNU CompilerCollection,GCC)是 由

GNU编译器套件开发的,本文选用 GCC编译 CP２K 软件代

码.经测试发现,编译选项优化应适度.优化参数越多,优化

参数级别越高,程序的编译时间就越长,运行效率就越低,还

会影响程序结果数值的精度[２５,２７].因此本文在选择编译选

项进行实验时,综合考虑了整个程序的运行效率和程序运行

结果精度.

４．１．２　数学库优化

数学库指完成常用数学计算操作的外部库,在 CP２K 软

件中合理调用数学库能在一定程度上优化程序.CP２K 支持

的数学库有Intel的 MKL 库、LIBXSMM 库、SCALAPACK
库、LIBXC库和rocBLAS库.

FFTW(FastFourierTransformintheWest)库是一套进

行离散傅里叶变换(DiscreteFourierTransform,DFT)计算的

数学库.如表３所列,本文使用的 MKL库可以实现 FFTW

API.但它会与由CP２K脚本自动安装的另一版本的 FFTW
库发生冲突,影响最终计算结果的精度.为提升算例运行结

果的精度,本文只保留前者进行实验.后续将尝试在算例中

加入rocBLAS数学库进行实验测试,以期加快算例运行,进

而优化CP２K 软件的运行性能.

表３　几种数学库及作用

Table３　Severalmathematicallibrariesandtheirroles

数学库名称 作用

MKL 完成傅里叶变换操作

LIBXSMM 完成专门化的稠密和稀疏矩阵操作

SCALAPACK 完成若干线性代数求解功能操作

LIBXC 完成交换相关函数操作

rocBLAS 向量和矩阵运行的规范

４．２　运行级优化

运行级优化指在二进制文件生成后,运行时进行的优化

方法.本文进行了其中的 CPU 占用优化和 MPI运行参数

优化.

４．２．１　CPU 占用优化

并行化指将一个算法或程序由串行执行修改为并行执

行.Amdahl定律用于描述求解固定规模问题时,程序使用并

行化方法可达到的最大加速比.其计算式如式(１)所示:

S＝(WS＋WP)/[WS＋(WP)/p]

＝１/(１/p＋f×(１－１/p)) (１)

其中,WS 为程序串行部分的执行时间,WP 为程序可并行化

部分的执行时间,p为并行进程数,f为程序串行部分执行时

间占总时间的比例,且f＝WS/(WS＋WP).当p→∞时,

S＝１/f,即对于固定规模的问题,并行系统所能达到的加速

上限为１/f.根据 Amdahl定律可知,随着使用的 CPU 数量

增加,程序性能逐渐提高,达到一个极值.当总 CPU 数量超

过一个阈值后,伴随 CPU 数量的增加,操作系统资源调度会

产生更多的时间开销,程序的性能会逐渐降低.

为量化探究程序运行性能与其运行时 CPU 所占用核心

数之 间 的 关 系,本 文 在 实 验 中 分 别 令 “OMP_ NUM _

THREADS”的数值为１,２,４,８,然后改变单节点的CPU占用

核心数,测试描绘出不同CPU占用核心数Ｇ程序性能曲线.

４．２．２　MPI运行参数优化

MPI库可为超算应用提供高效的通信服务,目前已有

OpenMPI,Intelmpi,MPICH 等多种实现版本.为适应不同

的系统平台,满足不同应用程序的需求,开发人员在设计

MPI实现方式时设置了成百上千的参数[２８Ｇ２９],如表４所列.

在程序运行时选用合适的 MPI运行参数,可以优化程序的运

行性能.

表４　MPI运行参数

Table４　MPIoperatingparameters

MPI的实现版本名 执行进程绑定的命令行参数

Openmpi ＧbindＧtocore
Intelmpi ＧenvI_MPI_PIN_DOMAIN
MPICH bindingcpu/cpu:sockets/cpu:cores

MVAPICH MV２_CPU_BINDING_POLICY

进程绑定作为 MPI运行参数优化的方式之一,通过限制

MPI进程使用的 CPU 核心数,来避免操作系统因频繁调度

而出现自身开销过大、性能降低的问题.为使操作系统负载

均衡,本文基于平台上的单节点(每个节点配置１颗３２核心

２．５GHz主频的c８６处理器,且物理核心数为１６)采用进程绑

定进行优化操作.但由于 DBCSR 模块在 MPI进程间运行

Cannon算法,而该算法为减少分块矩阵乘法运算的存储量将

矩阵均匀分布在每个进程中,所以该算法要求进程数为完全

平方数(如１,４,９,１６或２５).又由于在进行进程绑定操作

时,其要求进程数目应为物理核心数 的整数倍,因此本文在

该优化实验中指定 １６个进程,且每个进程利用两个 CPU
核心.

５　性能测试对比

５．１　性能的评估指标

为量化分析程序运行性能的优化效果,本文选用算例运

行时间和其优化后获得的加速比作为评估指标.其中,程序

性能指单位时间内程序所能完成的任务的数量或完成特定任

务所需时间的倒数.但由于任务类型千差万别,难以对比,故

通常使用程序运行时间的倒数作为程序性能的度量.为更准

确地度量程序性能的优化程度,本文引入加速比(Speedup)这

一概念,其计算方法为优化后的程序性能与优化前的程序性

能的比值.定义方式如式(２)所示:

Speedup＝PerfOpt
PerfOri

(２)

其中,PerfOpt指优化后的程序性能,PerfOri表示优化前的
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程序性能.比值越大,代表性能优化效果越好.

５．２　测试平台与测试算例

本文完成了CP２K软件在国产c８６处理器平台上的移植

与优化工作.５．３小节将基于国产c８６处理器平台,分别运

行算例１和算例２进行测试实验,以此量化分析第４节中几

种方法的优化效果.测试平台的配置信息如表５所列,实验

中均调用节点上的４张 DCU加速卡参与计算任务.

表５　国产c８６处理器平台配置信息

Table５　Domesticc８６processorplatformconfiguration

软硬件 版本及型号

C/Fortran编译器(gcc/g＋＋) ７．３．１
HIP编译器 hipcc ２．８．１９３６１

openmpi ４．０．２
c８６处理器 ３２核心２．５GHz主频

DCU加速卡(每节点４块) HBM２片上高速内存

DDR４２６６６ECCREG 内存/GB １６

５．３　实验结果与分析

５．３．１　编译选项优化实验

本文在默认编译选项的基础上,分别使用ＧO１,ＧO２,ＧO３,

ＧO２Ｇmsse３,ＧO２ＧfifＧconversion,ＧO２Ｇfinlinefunctions这６种编

译选项来分别测试算例１和算例２.为减小运行时间的误

差,本文采用连续运行３次取平均值的方式进行测量.

各编译选项的运行时间如图６所示,当使用单个编译选

项时,通过对比发现,使用ＧO２编译选项时两个算例的平均运

行时间最短,分别为１３４３．０３２s和８１．９３３s.为进一步优化,

后续工作以只使用ＧO２编译选项运行算例的时间为基准,分

别增 加Ｇmsse３,ＧfifＧconversion,ＧfinlineＧfunctions依 次 进 行 实

验.结果发现:ＧO２选项和ＧfifＧconversion选项搭配使用时算

例１的平均运行时间最短,为１２９８．１２１s;ＧO２选项和Ｇmsse３
选项搭配使用时算例２的平均运行时间最短,为８１．３３２s.

图６　各编译选项的运行时间均值

Fig．６　Averageruntimeofeachcompileoption

实验结果表明,在原先默认编译选项基础上搭配使用ＧO２
和ＧfifＧconversion选项时算例运行时间最短,运行效率最高.

因此,本文在原先默认编译选项的基础上改用ＧO２,并添加

ＧfifＧconversion,以期尽可能地缩短程序运行时间.

５．３．２　数学库优化实验

本文在更改两个算例的迭代次数后发现,算例２的运算

结果精度不高.为解决这一问题,本文通过对比官方版本算

例输出日志,去掉了 CP２Ktoolchain脚本安装的 FFTW 库.

测试后发现计算结果精度提升至小数点后７位.

在数学库优化方面,还加入了加速器卡函数rocBLAS库

进行实验,测试结果如表６所列.以两个算例各自优化前的

运行时间为基准,实验结果表明,去掉脚本自动安装的 FFＧ

TW 库并加入rocBLAS库后,加速器库函数rocBLAS对两个

算例的优化效果不明显.其中,算例１和算例２优化前后运

行时间的比值分别为１．１５和１．０７.

表６　数学库优化实验结果

Table６　Mathlibraryoptimizationexperimentalresults

算例 优化前时间/s 优化后时间/s 比值

算例１ １５００ １３００ １．１５
算例２ ８８ ８２ １．０７

５．３．３　CPU 占用优化实验

CPU占用优化实验中以算例２的运行时间为基准,分别

设置１,２,４,８线程进行对比实验.该优化方法的核心在于:

通过改变程序运行时使用的 CPU 核心数来探索最优的程序

性能.

实验结果如图７所示,当线程数设置为１,CPU核心数增

加至１０时,算例２的运行时间减少得最明显,为８３１．２７s.但

在线程数为８的情况下,由于频繁的线程切换操作对程序性

能造成了更大的负面影响,因此该条件下,随着 CPU 核心数

的增加,算例２的运行时间呈上升趋势.结合 Amdahl定律

及测试结果发现,随着 CPU 核心数增加,算例２的运行时间

逐渐降低至一个极值,当所使用的 CPU 核心数增加到 １０以

后,运行时间不再随着核心数的增多而有明显变化,由此验证

了CPU占用优化方法的有效性.

此外,经分析得出:CPU 核心数为平方数(如１６或２５)

时,整体性能较好.其中,当 CPU 核心数为２５时,算例２的

运行时间最短,为８３．１９９s,即最优CPU占用的核心数为２５.

图７　算例２测试结果图

Fig．７　Testresultgraphofexample２

５．３．４　MPI运行参数优化实验

在 MPI运行参数优化实验中,本文采用 CPU 进程绑定

方式.具体操作为:在程序运行中指定１６进程３２核心.为

检验进程绑定对程序性能的优化效果,本文结合CPU占用优

化实验中最优占用的实验结果,即以采用２５进程１线程运行

方式运行的时间为基准,与本实验所得的运行时间结果做对

比.实验结果如表７所列.

表７　运行时间对比

Table７　Runtimecomparison

运行方式 算例１时间/s 算例２时间/s
２５进程１线程 １３６６．２９８ ８２．３１３
１６进程３２核心 １１０６．８９５ ６９．８５８

分析表７可知,与算例２相比,进程绑定可大幅提升两个

算例的运行速度.其中,算例１的运行时间减少２５９．４０３s,

算例２的运行时间减少１２．４５５s.由此验证了 MPI运行参数
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优化方法的可行性,提升了CP２K软件的运行性能.

结束语　本文基于国产c８６处理器平台,对国外开源分

子动力学软件CP２K进行移植并优化.为解决原生 CP２K软

件不能调用 DCU加速卡的问题,本文选择编译安装 HIP版

的 DBCSR 库,将其正确链接到 CP２K 中,从而在部分移植

CP２K软件的情况下实现调用 DCU 加速卡.在性能测试及

优化方面,选取两个benchmark算例,即 H２０Ｇ２５６．inp算例和

H２OＧdftls．NREP２．inp算例,以它们的运行时间以及优化前

后各自运行时间的比值为基准,分别采用编译选项优化、数学

库优化、CPU占用优化和 MPI运行参数优化这４种优化方法

来测试优化效果.通过实验发现,使用ＧO２编译选项优化可

略微提升算例的运行速度,加入rocBLAS库和使用运行级优

化对算例１的优化效果较算例２更明显.进行编译选项优化

时,ＧO２选项和ＧfifＧconversion选项搭配使用时的算例运行时

间最短,运行效率最高.数学库优化的测试结果表明,去掉脚

本自动安装的 FFTW 库可提升计算结果的精度,加入 rocＧ

BLAS库可缩短两个算例的运行时间.其中算例１缩短 了

２００s以上,算例２缩短了近６s,且两者优化前后运行时间的

比值分别为１．１５和１．０７.运行级优化的实验结果表明,随

着使用CPU的核心数增加,程序的性能逐渐提高,达到一个

极值.但当核心数增加到１０后,算例２的运行时间不再有明

显变化.此外还发现CPU核心数为平方数时整体性能较好;

进程绑定可大幅度提升算例１和算例２的运行速度.

为进一步探索两个测试算例运行性能的优化方向,本文在

河南师范大学超算集群上编译安装CUDA版CP２K,调用８张

３０９０GPU卡,运行两个测试算例.在未进行任何优化的情况

下,算例１的运行时间为５７１．８１３s(本文中为１１０６．８９５s),算

例２的运行时间为３５．２１９s(本文中为６９．８５８s).可见,HIP
版的CP２K软件的运行性能还有很大的优化空间.

为探索优化其性能的有效方法,本文分析 DBCSR 库的

代码发现,其中的jit_kernel函数采用了JIT编译技术.插入

时间测试函数,分别运行两个算例后发现:该函数在程序运行

中均被调用１６次,平均每次耗时分别为２．９s和２．３s,总共耗

时为４６．４s和３６．８s,在算例１中占比为４．２％,在算例２中

占比为５２．５％.由此合理猜想,若能将其转为 AOT 运行前

编译方式,将大幅提升算例２的运行性能.此外,CP２K 软件

运行的核心操作是进行大量的浮点数运算,采用加速卡设备

(如 DCU)能够有效提升其计算效率,但这也意味着在主机端

(Host)和设备端(Device)之间增加了大量的数据拷贝操作.

因此,为提高程序的并行效率[３０Ｇ３１],下一步工作的重点是减

少进程间通信时间以及主机端与设备端间的数据拷贝时间.

参 考 文 献

[１] TIANZ,CHEN YF．PerformanceOptimizationofMolecular

DynamicsSimulationontheLightofSunwayTaihuLake[J]．

JournalofSoftware,２０２１,３２(９):２９４５Ｇ２９６２．
[２] YAO WJ．Kamui􀅰ImplementationandOptimizationofMoleＧ

cularDynamicsSoftwareonTaihuLight[D]．Hefei:University

ofScienceandTechnologyofChina,２０１７．
[３] MENGDL,WEN M H,WEIJW,etal．PortingandOptimizaＧ

tionofOpenFOAM ontheLightofSunwayTaihuLake[J]．

ComputerScience,２０１７,４４(１０):６４Ｇ７０．
[４] VANDEVONDELEJ,BORSTNIK U,HUTTERJ．LinearScaＧ

lingSelfＧconsistentFieldCalculationswithMillionsofAtomsin

theCondensedPhase[J]．JournalofChemicalTheoryandComＧ

putation,２０１２,８(１０):３５６５Ｇ３５７３．
[５] SUNY．AnalysisontheDevelopmentModelofChina’sSuperＧ

computingTechnologyCatchＧupandOvertake[J]．Journalof

NationalUniversityofDefenseTechnology,２０２１,４３(３):８６Ｇ９７．
[６] YANBH,ANH,LIANGW H,etal．ImplementationandOptiＧ

mizationofDiscreteExecutionModelforI/OIntensiveApplicaＧ

tions[J]．JournalofChineseComputerSystems,２０１９,４０(１２):

２６１９Ｇ２６２３．
[７] ZHANGYCX,FENGLB,LIANGJG．ResearchonParallel

PerformanceTuningofSeaIceModelUsingSugonSupercomＧ

puter[J]．SoftwareGuide,２０２１,２０(６):８０Ｇ８５．
[８] KÜHNE T D,IANNUZZI M,DEL BEN M,etal．Cp２k:An

ElectronicStructureandMolecularDynamicsSoftwarePackageＧ

quickstep:Efficientand AccurateElectronicStructurealculaＧ

tions[J]．TheJournalofChemicalPhysics,２０２０,１５２(１９):

１９４１０３．
[９] MONDALA,GAULTOIS M W,PELLAJ,etal．LargeＧscale

ComputationofNuclear MagneticResonanceShiftsforParaＧ

magneticSolidsUsingCP２K[J]．JournalofChemicalTheory

andComputation,２０１８,１４(１):３７７Ｇ３９４．
[１０]QIXF,ZHANGXH,LIJZ,etal．MolecularDynamicsSimulaＧ

tionStudyofNC/NGBlendedSystem[J]．JournalofOrdnance

Industry,２０１３,３４(１):９３Ｇ９９．
[１１]WEN Y H,ZHU RZ,ZHOUFX,etal．MainTechniquesfor

MolecularDynamicsSimulation[J]．ProgressinMechanics,２００３
(１):６５Ｇ７３．

[１２]WUN,CUIDD,JIBC,etal．DesignofInnovativeExperimenＧ

talProjectin Undergraduate Enzyme Engineering Based on

GROMACSSoftware∗ －MolecularDynamicsSimulationofMiＧ

crobialGlutaminaseinAqueousSolution[J]．ChemicalEducaＧ

tion,２０２１,４２(２０):１０２Ｇ１０７．
[１３]YAO WJ,CHENJS,SUZC,etal．MigrationandOptimization

ofNAMDSoftwareBasedonSunwayTaihuLight[J]．Computer

EngineeringandScience,２０１７,３９(６):１０２２Ｇ１０３０．
[１４]PENGL,CHENJS,AN H．AMBERSoftwareMigrationand

OptimizationBasedonSunwayTaihuLight[J]．ComputerEngiＧ

neering,２０２０,４６(１２):１２Ｇ２０．
[１５]STONEJE,HYNNINENAP,PHILLIPSJC,etal．EarlyExＧ

periencesPortingtheNamdandVmdMolecularSimulationand

AnalysisSoftwareto GpuＧAccelerated Openpowerplatforms
[C]∥InternationalConferenceon HighPerformanceCompuＧ

ting．２０１６:１８８Ｇ２０６．
[１６]NIE N,CHANGJUN H,YUNQUANZ,etal．Comparisonof

LargeＧscaleMolecularDynamicsSoftwareforMaterialsMicroＧ

stuctureEvolution[J]．JournalofFrontiersofComputerScience&

Technology,２０１７,１１(３):３５５．
[１７]HUTTERJ,IANNUZZIM,SCHIFFMANN F,etal．CP２K:

AtomisticSimulationsofCondensedMatterSystems[J]．Wiley

Interdisciplinary Reviews:Computational Molecular Science,

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



２０１４,４(１):１５Ｇ２５．
[１８]SARAVANAN K,BASDOGAN Y,DEANJ,etal．ComputaＧ

tionalinvestigationofCO２electroreductionontinoxideand

predictionsofTi,V,NbandZrdopantsforimprovedcatalysis
[J]．Journalof MaterialsChemistry A,２０１７,５(２３):１１７５６Ｇ

１１７６３．
[１９]BRÜCKS,CALDERARAM,BANIＧHASHEMIANM H,etal．

TowardsAbＧinitioSimulationsofNanowireFieldＧeffectTranＧ

sistors[C]∥２０１４International Workshopon Computational

Electronics(IWCE)．IEEE,２０１４:１Ｇ３．
[２０]MONESL,JONESA,GÖTZA W,etal．TheAdaptiveBuffered

ForceQM/MM MethodintheCP２KandAmberSoftwarePaＧ

ckages[J]．Journalofcomputationalchemistry,２０１５,３６(９):

６３３Ｇ６４８．
[２１]KRIZEKEAR．ComputationalStudyofRadiationＧinducedDeＧ

fectsinTopaz[D]．London:UniversityCollegeLondon,２０１５．
[２２]BETHUNEI,REIDF,LAZZARO A．CP２KPerformancefrom

Cray XT３ to XC３０[J/OL]．https://cug．org/proceedings/

cug２０１４_proceedings/includes/files/pap１２７Ｇfile２．pdf．
[２３]REID F,BETHUNEI．Evaluating CP２K on Exascale HardＧ

ware:IntelXeonPhi[J/OL]．https://hgpu．org/?p＝１２２８３．
[２４]ZHANGYZ,CAOWD,BUJD,etal．MigrationandOptimizaＧ

tionofGROMACS２０２０onROCmPlatform[J]．ComputerEnＧ

gineeringandScience,２０２１,４３(１１):１９０１．
[２５]SUNGH,HUX,WANGR．OpenCVPortingandOptimization

BasedonFTＧM７００２[C]∥Proceedingsofthe２２ndAnnualConＧ

ferenceonComputerEngineeringandTechnologyandthe８th

MicroprocessorTechnologyForum．２０１８．
[２６]WANGYC,LINXH,CAILJ,etal．UsingOpenACCtoPort

andOptimizeGTCＧPonTaihuLight[J]．JournalofComputer

ResearchandDevelopment,２０１８,５５(４):８７５Ｇ８８４．

[２７]CAIJ．StructuralAnalysisand BackＧendPorting Practiceof

GCCCompilationSystem[D]．Hangzhou:ZhejiangUniversity,

２００４．
[２８]ZHENG W X．Researchon MPIRuntimeParameterTuning

MethodandKeyTechnologyinParallelComputerSystem[D]．

Changsha:NationalUniversityofDefenseTechnology,２０１９．
[２９]XIESW,HUAB．CommunicationOptimizationofMPI/RDMA

LibraryinVirtualMachineEnvironment[J]．JournalofChinese

ComputerSystems,２０２１,４２(７):１５０５Ｇ１５１０．
[３０]CHAIXQ,DONGYL,LIJF．ProfitＧorientedTaskScheduling

AlgorithminHadoopCluster[J]．EURASIPJournalonEmbedＧ

dedSystems,２０１６,２０１６(１):１Ｇ８．
[３１]CHAIXQ,DONGYL,LIJF．AnAlgorithmforImprovedSiＧ

milarityand CollaborativeFilteringinSocialNetworks[J]．

IJSSST(InternationalJournalofSimulation:Systems,Science

andTechnology),２０１６,１７(２２):１２．１Ｇ１２．６．

FANLilin,bornin１９７０,Ph．D,associate

professor,mastertutor．HismainreＧ
searchinterestsincludeintelligentbusiＧ
nessandintelligenttransportation．

CHAIXuqing,bornin１９８２,seniorengiＧ
neer,mastertutor．Her mainresearch
interestsincludehighＧperformancecomＧ

putingandmachinelearning．

(责任编辑:何杨)

５６范黎林,等:基于国产c８６处理器的CP２K软件移植与优化


