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摘　要　DSMC/PIC耦合模拟是一类重要的高性能计算应用.由于粒子动态注入、迁移等操作,传统 MPI并行 DSMC/PIC耦

合模拟通常并行通信开销较大且负载不均衡.文中针对自主研发的 DSMC/PIC 耦合模拟软件,开展了大规模高效 MPI＋
OpenMP混合并行及动态负载均衡研究.首先设计了基于嵌套双重非结构网格的 MPI并行算法,实现了集中式和分布式两种

并行通信策略,支持粒子在任意并行进程间的动态迁移.然后提出了加权负载性能模型,设计了动态负载均衡算法及高效网格

重映射机制,大幅提升了耦合模拟并行效率,进一步设计了 MPI＋OpenMP混合并行算法,有效降低了纯 MPI并行计算中动态

负载均衡的网格重剖分和通信开销.在北京北龙超级云 HPC系统上,针对１０亿粒子规模脉冲真空弧等离子体羽流开展了数

千处理器核心 DSMC/PIC耦合并行模拟,验证了并行算法和动态负载均衡的效果.
关键词:DSMC/PIC耦合;粒子模拟;分布式和集中式;动态负载均衡;MPI＋OpenMP
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Abstract　DSMC/PICcoupledsimulationisanimportantclassofhighＧperformancecomputingapplications．Duetothedynamic

particleinjectionandmigration,thepureMPIparallelizationofDSMC/PICcoupledsimulationusuallysuffersfromhugecommuＧ
nicationscostsandloadimbalance．Inthispaper,wepresentapproachestoimplementlargeＧscaleandefficientMPI＋OpenMPhyＧ
bridparallelizationanddynamicloadbalancingresearchforaselfＧdevelopedDSMC/PICcoupledsimulationsoftware．Firstly,we

proposeaMPIparallelalgorithmbasedonnesteddualunstructuredgridwithtwoparallelcommunicationstrategies,centralized
anddistributed,tosupportthedynamicmigrationofparticlesbetweenanyparallelprocesses．Then,wepresentaweightedload

performancemodel,andadynamicloadbalancingalgorithmandanefficientgridremappingmechanismaredesignedandimpleＧ
mented,whichgreatlyimprovestheparallelefficiencyofcoupledparallelsimulation．Furthermore,wedesignandimplementahyＧ
bridparallelalgorithmofMPI＋OpenMPforcoupledsimulation,whicheffectivelyreducesthegridredecompositionandcommuＧ
nicationoverheadsofpureMPIparallelizationwithdynamicloadbalance．OntheBSCC HPCsystem,theDSMC/PICcoupled

parallelsimulationofthousandsofprocessorcoresiscarriedoutforthebillionparticlescalepulsedvacuumarcplasmaplume,and
theeffectoftheparallelalgorithmanddynamicloadbalancinghasbeenverified．
Keywords　CoupledDSMC/PIC,Particlesimulation,Centralizedanddistributedcommunicationstrategies,Dynamicloadbalance,

MPI＋OpenMP
　

１　引言

粒子模拟是一类关键的高性能科学和工程计算应用,在

很多领域应用前景广阔.当前主流的粒子模拟方法通常耦合

了直接蒙特卡罗模拟(DirectSimulationMonteCarlo,DSMC)
方法[１]和粒子 网 格(ParticleinCell,PIC)方 法[２Ｇ３].DSMC
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可以对稀薄气体流动微观层面的问题进行建模,模拟粒子之

间的运动和碰撞等.利用经典的 Bird算法[４],DSMC可以得

到与玻尔兹曼公式一致的结果;PIC可以跟踪大量粒子的相

互作用.耦合 DSMC和 PIC的方法可以在微观层面模拟大

量的粒子及其行为.

等离子体羽流[５Ｇ６]模拟是 DSMC/PIC的重要应用领域之

一.等离子体羽流通常包括蒸汽、等离子体、分子簇和表面碎

片,蒸汽和等离子体以每秒几十公里的超高速度反喷.脉冲

真空电弧产生的等离子体羽流在高稳定性等离子体器件中有

重要的应用价值,是航空航天推进[７Ｇ９]、核聚变反应堆[１０Ｇ１１]等

领域研究的关键.脉冲真空弧等离子体羽流通常在毫米范围

内流动,在微秒内引起一系列的复杂热化学非平衡反应和壁

相互作用.由于蒸发的粒子数量多,粒子密度大(１０１８/m３到

１０２２/m３),相应的等离子体羽非常稀薄,克努森数大于０．１,

因此无法采用基于纳维Ｇ斯托克斯方程的连续介质计算流体

动力学(ComputationalFluidDynamics,CFD)方法进行模拟.

虽然 DSMC/PIC耦合方法可以实现精确的粒子模拟,但
相对于传统的 CFD模拟,大规模 DSMC/PIC模拟通常需要

更多的 内 存 和 计 算 资 源[１２Ｇ１３],高 效 并 行 计 算 至 关 重 要.

DSMC/PIC并行模拟中,由于每个模拟时间步的粒子动态注

入、迁移等操作,传统 MPI并行 DSMC/PIC耦合模拟通常并

行通信开销较大且负载不均衡严重(请见第５节).因此,高
效 DSMC/PIC耦合并行模拟通常需要设计动态负载均衡算

法,在一定次数的时间步迭代后,对网格进行重新剖分并在进

程之间重新分配仿真粒子.

本文针对自主研发的 DSMC/PIC耦合模拟软件,开展了

大规模高效 MPI＋OpenMP混合并行及动态负载均衡研究.
首先设计了基于嵌套双重非结构网格的耦合模拟方法及其

MPI并行算法,可有效支持复杂模拟外形,同时便于 MPI并

行实现;MPI并行实现了集中式和分布式两种并行通信策

略,支持 粒 子 在 任 意 并 行 进 程 间 的 动 态 迁 移.然 后 针 对

DSMC/PIC并行模拟设计了一个动态负载均衡器,包括并行

进程负载不均衡量化评估指标、指导网格重剖分的加权负载

性能模型以及基于 KuhnＧMunkres(KM)[１４Ｇ１５]算法的高效网

格重映射机制,动态负载均衡大幅提升了 DSMC/PIC耦合模

拟的并行效率.在此基础上,为了降低纯 MPI并行中动态负

载均衡的网格重剖分、重映射开销,同时减少结点间的并行通

信,设计了 MPI＋OpenMP 混合并行算法,进 一 步 提 升 了

DSMC/PIC耦合并行效率.在北京北龙超级云 HPC 系统

上,采用脉冲真空弧等离子体羽流典型算例进行了１０亿粒子

规模、数千核并行规模的 DSMC/PIC耦合模拟,充分验证了

并行算法和动态负载均衡的效果.

２　相关工作

近年来,国内外开展了大量 DSMC/PIC耦合方法应用及

其并行计算的相关研究.Aleph[１６]是一种用于模拟低温等离

子体的 DSMC/PIC耦合求解器,它可以使用非结构化四面体

网格模拟三维模型[１７Ｇ１８].文献[１９]使用并行 DSMC/PIC耦

合算法来模拟稀薄条件下的活性等离子体流动和化学反应.

文献[２０]利用 MPI实现了用一个并行的高阶 DSMC/PIC求

解器,模拟激光驱动的等离子体羽流的２５０ps扩散过程.该

求解器基于三维非结构六面体网格,采用间断有限元法对

电磁场进行离散[２１].SUGAR(自适应网格加密的可扩展非

结构气体动力学)软件[２２]也实现了用 MPI进行并行计算.

SUGAR可以模拟离子推进器的喷流,包括中性粒子与带电

粒子之间的 MEX(动量交换)碰撞和 CEX(电荷交换)碰撞.

文献 [２３]采 用 MPI＋CUDA 设 计 了 一 种 基 于 GPU 的

DSMC/PIC求解器.该方法在模拟过程中使用八叉树划分

计算域,并根据粒子数进行负载均衡.

上文提到 DSMC/PIC耦合求解器并行实现主要针对电

推力器产生的等离子体羽流,它们大多只关注等离子体的产

生而不是扩散过程.本文中 DSMC/PIC耦合软件的物理化

学模型、粒子种类更加丰富,可同时模拟扩散、碰撞和化学反

应等,因此粒子行为变化更加动态,高效并行计算需要实现粒

子在任意并行进程之间的迁移以及更加精细的动态负载均

衡.此外,由于 DSMC/PIC耦合模拟的复杂性,目前大部分

求解器采用纯 MPI并行实现,通常并行计算规模为数十到数

百计算核心.本文采用 MPI＋OpenMP混合并行结合高效动

态负载均衡算法,有效支撑了１０亿粒子、数千核并行规模的

DSMC/PIC耦合模拟.

３　DSMC/PIC耦合求解器

本文采用的自主设计的 DSMC/PIC 耦合求解器包括

DSMC求解器和PIC求解器两个相对独立的部分.DSMC求

解器主要由国防科技大学开发,该求解器除了实现文献[４]中
的经典算法模型,同时集成了一些自主研发的模型,模拟流场

中粒子的碰撞、壁面相互作用和化学反应等过程[２４Ｇ２５].PIC
求解器主要由中国工程物理研究院开发,用于模拟电场作用

下带电粒子的运动.由于独立的 DSMC和 PIC求解器的网

格单元大小分别受不同类型粒子的限制,为了实现 DSMC与

PIC的耦合求解,设计了基于嵌套双重非结构网格的耦合方

法.如图１所示,DSMC模拟采用粗网格,网格单元尺度满足

分子平均自由程约束(平均自由程是粒子(例如原子、分子或

光子)运动时与其他粒子的一次或多次连续碰撞而显著改变

其方向或能量的平均距离);PIC模拟采用细网格,网格单元

尺度符合德拜长度要求(德拜长度也叫德拜半径,一般指宏观

电场有意义的最小长度).具体而言,在网格生成时首先生成

DSMC粗网格,再将每个 DSMC粗网格单元划分为８个 PIC
细网格单元,所有的PIC细网格单元完全嵌入一个 DSMC粗

网格单元中.

图１　一个粗四面体 DSMC网格单元有８个PIC细网格单元

Fig．１　AcoarsetetrahedralDSMCgridcellwith８fineＧgrained

gridcellsforPIC

基于嵌套双重非结构,以 DSMC求解流程为主集成 PIC
求解流程,实现了 DSMC/PIC耦合求解.图２给出了耦合求

解的整体工作流程.程序读入网格、模拟参数并初始化相关

２３０３００１４６Ｇ２
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数据结构后进入时间步迭代.

　　注:虚线矩形表示本文实现的并行通信和负载均衡部分.

图２　DSMC/PIC耦合求解器的整体流程(电子版为彩图)

Fig．２　WorkflowofcoupledDSMC/PICsolver

DSMC时间步主要包括:

１)粒子注入(Inject):根据麦克斯韦分布和入口位置等条

件注入并初始化模拟粒子.

２)模拟中性粒子运动(DSMC_Move):每个 DSMC时间

步中性粒子会以恒定的速度直线移动,可以跨越不同的网格

单元,甚至移动出计算域.

３)PIC 时间步迭代:一个 DSMC 时间步通常包含多个

PIC时间步,DSMC或PIC时间步的大小取决于粒子的平均

自由程[２６],PIC时间步迭代过程请参考后文.

４)粒子重编号(Reindex):粒子位置很可能在迭代过程中

发生变化,求解器以统一的方式对所有粒子重编号,同时删除

移出计算域的粒子,以保证确保每个粒子都有唯一的全局索

引.

５)碰撞和反应(Colli_React):采用 NTC方法[２７]选择碰

撞对,根据粒子类型和碰撞能量来判断两个粒子是否会发生

化学反应,实现了各种碰撞和化学反应模型[２５].

PIC时间步包括两个主要步骤:

６)模拟带电粒子运动(PIC_Move):每个 PIC时间步中,

带电粒子由前一个时间步的电场驱动.

７)求解泊松方程(Poisson_Solve):带电粒子的速度v和

位置r可以通过求解等离子体物理动力学方程[２５]得到:

dr
dt＝v

mdv
dt＝q(E＋V×B)

ì

î

í

ïï

ïï

(１)

其中,m 为粒子的质量(由用户给出),q为粒子的电荷,B 为

磁场密度,E为电场强度.本文只考虑静电场,假设不存在磁

场(B＝０)或恒定磁场(即B 为用户给出的常数).本文采用

Boris方法[２８]计算速度v的数值,然后通过向网格节点插值

粒子电荷来计算电荷密度q,跟踪带电粒子的运动.电场强

度E通过求解静电的泊松方程来计算:

ÑE＝ρ
０

(２)

其中,ρ是一个总体积电荷密度,０是介质的介电常数,Ñ是拉

普拉斯算子.电场强度E可以表示为电势的负梯度Ø:

E＝－ÑØ (３)

通过用－Ñϕ替换E,泊松方程转换为:

Ñ􀅰E＝Ñ􀅰(－ÑØ)＝－Ñ２Ø＝ρ
０

(４)

在非结构网格上使用有限体积法[２９]对式(４)进行离散求

解需要构建线性系统:

KØ＝b (５)

其中,K为根据网格拓扑构造的对角占优刚度矩阵,b由边界

条件和电势推导而来.通过线性方程组求解获得Ø 后,根据

式(３)计算E.

图２中标黄的虚线框给出了本文实现的 MPI并行通信

(PIC_Exchange和 DSMC_Exchange)以及动态负载均衡(ReＧ
balance)部分.

４　MPI并行算法设计与实现

本文采用分区并行思想设计了 MPI并行.在对原始网

格进行剖分时,由于采用了基于嵌套双重非结构网格的设计,

每个细网格单元属于一个粗网格单元,MPI并行只需要对粗

网格进行剖分,根据粗网格剖分结果可自动确定细网格的所

属分区.实 现 中 采 用 METIS 软 件[３０]调 用 METIS_PartＧ
GraphKway对网格进行剖分.第一次剖分时无需指定网格

单元权重数组;在本文实现的动态负载均衡过程中,通过粒子

和网格单元的加权性能模型计算权重数组,需要调用 METIS
对网格进行重剖分(请见第５节).

本文耦合求解及其应用场景中支持粒子长距离迁移,粒
子迁移可能导致其跨越不同网格单元甚至其他并行区域,因
此与传统CFD并行通常只涉及邻居区域通信不同,MPI并行

必须能够处理任意区域之间的通信.为此,本文提出了集中

式和分布式两种并行通信策略,用于实现粒子在任意进程中

的迁移,上述策略在图２中的 DSMC_Exchange和 PIC_ExＧ
change上进行了实现.

４．１　集中式并行通信策略

图３给出了集中式并行通信策略示意图.首先选择１个

进程(例如主进程,图３中的rank０)来集中管理粒子迁移的

整个过程.粒子迁移过程包括３个阶段:收集、分类和分散.

在收集阶段,每个进程将本区域的迁移粒子发送到集中进程.

然后,集中进程收集所有需要迁移的粒子并根据它们的目的

进程对它们进行分类,为减少通信次数,来自不同进程但目的

地相同的粒子将被统一打包.最后,集中进程将打包的粒子

２３０３００１４６Ｇ３
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分散发送到相应的目的进程.

　　注:Rank０被选作集中进程,不同颜色的线表示不同过程之间的通信,不

同颜色的圆圈代表要移动到不同目的地的粒子.

图３　４个进程使用集中式通信策略的简单说明(电子版为彩图)

Fig．３　Illustrationof４processesusingcentralizedcommunication
strategy

４．２　分布式并行通信策略

图４给出了分布式并行通信策略示意图.每个进程根据

迁移粒子的目的进程对迁移粒子进行分类和打包,然后执行

两轮同步的 MPI_send/MPI_recv通信操作交换粒子.第一

轮通信中,每个进程首先从进程号比自己小的进程中接收迁

移粒子,然后将迁移粒子发送给进程号比自己大的进程.第

二轮通信中,每个进程将首先从进程号大于自身的进程中接

收迁移粒子,然后将迁移粒子发送给进程号比自己小的进程.
为了在并行通信中避免死锁,需要注意的是:发送迁移粒子

时,进程应首先发送给进程号较小的进程;接收迁移粒子时,
应该首先从进程号较大的进程中接收.

　注:不同颜色的线表示不同进程之间的通信,不同颜色的圆圈代表要移动到

不同目的地的粒子,线上的数字表示通信(发送或接收)命令.

图４　４个进程使用分布式通信策略的简单说明(电子版为彩图)

Fig．４　Illustrationof４processesusingdistributedcommunication
strategy

这里对上述两种 MPI并行通信策略效率进行简单的理

论分析.假设有 M 个迁移粒子在N 个并行进程中迁移,每
个进程都有粒子穿出和穿入.这种情况下,采用集中式通信

策略时,通信次数为２N,通信数据量大小与２M 成正比.采

用分布式通信策略时,通信次数为 N(N－１)左右,通信数据

量近似与 M 成正比.可以看出,集中式通信策略的通信次数

相对较少,但通信数据量更大,此外集中式通信可能存在单点

通信瓶颈;分布式通信策略的通信次数较多,但通信数据量更

少.根据上述分析,上述两种策略在不同的 HPC系统和模拟

配置下可能表现出不同性能,后续在实际测试中将进一步进

行对比分析.

４．３　PIC中泊松方程的并行求解

组装和求解泊松方程是PIC计算中最耗时的过程.各进

程内部网格节点的电荷密度可以根据其局部区域的带电粒子

计算,对于边界网格节点,其电荷密度应为所有相邻进程的电

荷密度之和,因此需要首先对边界节点的电荷密度进行归约

求和.在得到电荷密度后,需要求解泊松方程获得网格节点

上的电势.直接求解非线性泊松方程是一个复杂而耗时的过

程,本文采用迭代法来实现对泊松方程的快速求解.首先将

泊松方程转化为一个线性系统(见式(５)),其中 K 是一个

全局稀疏矩阵;然后利用第三方线性系统求解库进行迭代求

解.具体实现中,本文采用了 PETSc[３１]和STRUMPACK[３２]

两个求解库,前者支持纯 MPI并行,后者支持 MPI＋OpenMP
混合并行.为了减少内存占用,稀疏矩阵K 采用 CSR 格式

存储.

５　动态负载均衡

本文提出的 DSMC/PIC模拟支持粒子在任意进程之间

动态迁移,这可能导致并行进程间严重的负载不均衡,降低整

体并行性能.此外,本文针对的脉冲真空弧等离子体羽流模

拟等算例在每个时间步需要从入口注入新的粒子,粒子在网

格单元间的初始分布极不均匀.图５给出了在没有动态负载

均衡情况下,采用自主 DSMC/PIC 耦合软件运行２４个并行

进程模拟２００步迭代时的粒子分布和计算通信时间分布.可

以看出,粒子分布极不均衡,最终表现为各进程计算通信时间

差别较大,一些进程通信时间超过总时间的５０％.DSMC/

PIC耦合模拟的负载不均衡在大规模非定常模拟时更加严

重,因此需要设计高效的动态负载均衡方法.

(a)粒子分布

(b)计算通信时间分布

图５　２４个并行进程模拟２００步迭代无动态负载均衡时的粒子分布

和计算通信时间分布

Fig．５　Distributionofparticlesaswellascomputationand
communicationtimesamong２４MPIranksfor２００stepsof

coupledDSMC/PICsimulations

本文设计的 DSMC/PIC耦合并行模拟的动态负载均衡

器的总体流程如算法１所示.模拟中每隔若干迭代步检查各

进程的负载不均衡指示器,当该指标超过设定阈值时,基于加

权负载模型对原始网格进行重剖分并重新将其映射到并行进

程,从而实现动态负载均衡.
算法１　动态负载均衡算法

Input:cellnum,procsnum,T,Treshold,OriginalMapping
Output:FinalMapping
１．computeliiaccordingto(６)

２．iterator←iterator＋１
３．ifiterator＜ T||lii＜Thresholdthen
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４．　　return

５．endif

６．fori＝０→cellnumdo

７．　　computewlmiaccordingto(７)

８．　　wlm←wlmi

９．endfor

１０．NewPartition← METIS_PartGraphKway(cellnum,procsnum,

wlm)

１１．FinalMapping←Kuhn_Munkras(OriginMapping,NewPartition)

１２．returnFinalMapping
这里负载不平衡指示器(loadimbalanceindicator,lii)根

据不同并行进程的执行时间最大值和最小值来计算,计算式

如下:

lii＝Timemax_total－Timemax_pm －Timemax_poi

Timemin_total－Timemin_pm －Timemin_poi
(６)

其中,下标“max”和“min”分别表示各进程中的最大和最小执

行 时 间.Timemax_total/Timemin_total 是 总 的 执 行 时 间,

Timemax_pm/Timemin_pm 和Timemax_poi/Timemin_poi 分别为粒子迁

移(DSMC_Exchange和 PIC _Exchange)和 泊 松 方 程 求 解

(Poisson_Solve)时间(两者时间基本恒定,因此无需考虑).
模拟中设置每 T 次 DSMC 迭代检查lii,如果lii大于阈值

Threshold,则执行动态负载均衡操作.
动态负载均衡需要重新剖分网格.求解器初始运行时网

格剖分仅考虑了网格单元数量,没有提供权重数组给 METIS
工具,重剖分需要综合考虑 DSMC/PIC耦合模拟中的各类粒

子、网格单元等对负载的影响.例如,在耦合求解中,DSMC
只模拟中性粒子,PIC只处理带电粒子,而一个DSMC时间步

可以包含多个PIC时间步,因此中性粒子和带电粒子应赋予

不同权重.除了粒子,还有一些计算(如图２中的Colli_React
和Poisson_Solve)是在网格单元上进行的,也应该考虑网格

单元权重.本文设计了一个加权负载模型(weightedload
model,wlm),对于第i个网格单元的wlmi定义为:

wlmi＝Ni＋RCi＋Wcell (７)

其中,Ni和RCi分别为第i个网格单元中的中性粒子和带电

粒子个数,Wcell为网格单元的权值,以中性粒子的权值为基

线.根据式(７)可以计算每个网格单元格的组合权重,提供给

ETIS_PartGraphKway.
网格重剖分后需要重新映射到并行进程继续模拟迭代,

相应的粒子也需要根据重剖分结果进行重新迁移分布.因此

随机重映射网格剖分可能会产生较大的额外开销,影响动态

负载均衡器的效果,应根据原始的映射优化网格重剖分后的

映射,尽量减少粒子的迁移.本文将网格重映射问题转化为

二分图的最大权值匹配问题,使用经典 KM 算法获得优化映

射.不同网格映射策略实例如图６所示.

(a)Original (b)Random (c)Optimized

　注:(a)为原始网格分解和映射,其中圆表示网格单元格;(b)是重新分解后可

能的随机网格重映射;(c)是本文方法给出的优化后的重映射.

图６　不同网格映射策略实例

Fig．６　Exampleofdifferentgridmappingstrategies

如图６(c)所示,此时只需要将单元３中的粒子从图６(a)
中的rank０移动到图６(c)中的rank１.而图６(b)的随机映

射需要在多个 MPI进程中移动所有的粒子,因此粒子移动开

销更大.

６　MPI＋OpenMP混合并行

由于粒子动态迁移,纯 MPI并行 DSMC/PIC耦合模拟

通常并行通信较大,动态负载均衡尽管提升了并行性能,但也

引入了额外的通信开销.随着当前计算结点内处理器核数的

增加,仅仅依赖纯 MPI并行开发应用并行性已不切实际.本

文在纯 MPI并行 DSMC/PIC耦合模拟基础上,设计了 MPI
＋OpenMP混合并行开发多层次并行性,其中 MPI用于结点

间的并行通信,OpenMP 用于开发共享存储线 程 级 并 行.

OpenMP并行不仅减少了 MPI并行通信开销,也在同样并行

规模下减少了 MPI进程规模,一定程度地缓解了进程间的负

载不均衡.
在整个 DSMC/PIC耦合模拟计算过程中,简单的计算过

程可以通过直接添加 OpenMP编译指导语句实现共享存储

线程并行,这里重点介绍如何高效实现共享存储线程针对某

些全局数据结构的并发操作及相关的数据冲突.例如,模拟

中粒子通常存储在全局链表中,粒子状态需要不断动态更新

(例如删除、添加等);在非结构网格中有些物理量(例如电荷

密度)存储在网格结点上,邻居网格单元进行并发更新时可能

存在数据冲突.上述情况主要出现在粒子注入、运动等过程

中,为 了 解 决 上 述 问 题,本 文 设 计 了 一 种 复 制 & 规 约

(Replication&Reduction,R&R)方法.算法２和算法３分别

针对带电粒子注入和运动,给出了基于复制 & 归约方法实现

的 OpenMP并行.这里首先修改了存储带电粒子的数据结

构,每个线程都存储一部分粒子数据的副本,从根本上消除多

线程并发更新全局数据结构导致的数据冲突.在粒子注入时

按照均分的方式在每个数据结构副本中分别追加粒子数据;
在模拟粒子运动之前,对网格节点电荷密度这个共享变量创

建每个线程私有的副本,并在函数返回前将私有副本值归约

到最终的共享变量,从而避免网格顶点计算电荷密度和删除

粒子时的数据冲突,各共享线程根据自身线程号来确定其操

作的数据对象.
算法２　基于复制 & 规约方法的粒子注入 OpenMP并行

Input:inlets
Output:particles[]

１．n_threads←omp_get_num_threads()

２．particles← newdouble[n_threads]

３．＃pragmaompparallelfor
４．fori＝０→inject_numdo
５．　　thrade_num ←omp_get_thread_num()

６．　　计算其他参数

７．　　从入口网格编号获取粒子所注入的网格

８．　　particles[thread_num]．push_back(part)

９．endfor
１０．returnparticles
算法３　基于复制 & 规约方法的粒子运动 OpenMP并行

Input:particles[n_threads],n_nodes
Output:dens[]

１．创建临时二维数组den_t[n_threads][n_nodes]

２．＃pragmaompparallel
３．whileiterator! ＝ particles[my_thread_rank]．end()do
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４．　　计算其他参数

５．　　ifis_deletethen

６．　　　particles[my_thread_rank]．erase(∗iterator)

７．　　　continue

８．　　endif

９．　　ifis_find_cellthen

１０．　　 den_t[my_thread_rank][i_node]＋＝(∗iterator)．den

１１．　　 iterator←iterator＋１

１２．　　 continue

１３．　 endif

１４．endwhile

１６．fori＝０→n_nodesdo

１７．　 dens[i]←sum(den_t[j][i])(j＝０→n_threads)

１８．endfor

１９．returndens

此外,在纯 MPI并行版本中,本文最初采用 PETSc库实

现泊松方程的全局并行求解.由于 PETSc不支持 MPI＋
OpenMP混合并行求解,我们在混合并行版本中采用了美国

劳伦斯伯克利国家实验室开发的STRUMPACK库.

７　实验结果

７．１　实验设置

本文测试平台为北京北龙超级云计算(BSCC)有限公司

基于x８６架构的超级计算机,目前我们只在CPU主机上运行

求解器.每个BSCC计算节点包含２个４８核２．３GHzIntel
XeonPlatinum９２４２处理器,共享３８４GB内存.计算节点间

通过InfiniBand连接,点对点带宽为１００Gbps.本文 DSMC/

PIC耦合求解器采用 C＋＋语言实现,采用 GCCv７．５以及

O３优化选项编译,采用 MPICHv３．４．２实现 MPI并行通信,
采用 METISv５．１．０ 进 行 剖 分,采 用 PETScv３．１５．０ 和

STRUMPACKv６．３．１ 的 KSP 求解器实现泊松方 程 并 行

求解.
本文中的测试算例模拟了脉冲真空电弧在三维圆柱喷管

内等离子体羽流的扩散、碰撞和反应过程.测试算例包含２
２４２９４８个细四面体单元,用于PIC模拟(对应２６８４７９个粗四

面体网格单元,用于 DSMC模拟).算例主要关注 H 粒子离

解和H＋ 粒子重组,粒子速度为１００００m/s,壁温为３００K.根

据DSMC/PIC模型的物理约束,H 和H＋的粒子密度分别设

置为１．４×１０２０和１．２５×１０１２.仿真粒子数为:数据集１中

DSMC处理１０１０个 H 模拟粒子,PIC处理１０９个 H＋模拟粒

子;数据集２的粒子规模缩小为原来的１/１０.我们根据多次

实际测试选择合适的动态负载均衡参数:Threshold 设置为

２．０,R设置为２,T 设置为２０,Wcell设置为１.DSMC和 PIC
的时间步长分别设置为４．５２５×１０－７s和２．２６２５×１０－７s(每
个 DSMC时间步包含２个 PIC时间步),性能数据通过模拟

运行１００ 个 DSMC时间步获得(每次模拟运行５次,取性能

的平均值).

７．２　实验结果分析

图７和表１分别给出了 DSMC/PIC采用不同通信方式

实现的纯 MPI并行、MPI＋OpenMP混合并行的整体性能以

及动态负载均衡效果.这里测试采用了数据集１,以单个计

算结点(９６个处理器核)作为性能基准,扩展到３２个计算结

点(３０７２个处理器核),混合并行时每个结点有４个 MPI进

程,每个进程启动２４个 OpenMP线程.可以看出,所有８个

版本都表现了较好的并行可扩展性,加速比为７．４~１５．８.
对于纯 MPI并行,分布式通信相对于集中式通信 MPI并行

性能提升多达１８％;动态负载均衡对集中式通信 MPI并行性

能提升多达 ３８％,对分布式通信 MPI并行性能提升多达

３５％.同时,无论采用集中式通信还是分布式通信,MPI＋
OpenMP混合并行性能都优于纯 MPI并行性能:集中式通

信时混合并行提升了１１％~４４％,分布式通信时 混 合 并

行提升了１１％~５１％.而动态负载均衡对混合并行性能

也有提升,集中式通信时和分布式通信时的最大提升均达

到３１％.

注:条形图上的百分比表示 DC＋LB下 MPI＋OpenMP混合并行

相对于纯 MPI的性能提升;CC表示集中式通信,DC表示分布

式通信,LB表示本文实现的动态负载均衡.

图７　不同实现的总执行时间

Fig．７　Totalexecutiontimesofdifferentimplementations

表１　可扩展性测试的总执行时间

Table１　Totaltimeforscalabilitytests
(单位:s)

处理器核心数

９６ １９２ ３８４ ７６８ １５３６ ３０７２

加速比

３０７２/９６
MPI(CCＧOnly) １２１６８．９ ６０１１．５ ３３７０．２ ２１６８．４ １４９２．７ １２７７．０ ９．５
MPI(DCＧOnly) １１１２６．２ ５２９４．５ ３０３０．５ １８５８．９ １３０３．１ １０７５．８ １０．３

MPI＋OPENMP(CCＧOnly) ９６９４．７ ５０３９．７ ２７８６．３ １６６９．１ １０５６．４ ７１４．７ １３．６
MPI＋OPENMP(DCＧOnly) ９１９７．１ ４７３３．５ ２５６６．０ １４９６．８ ９０８．９ ５８２．６ １５．８

MPI(CC＋LB) ７５１９．８ ４００６．９ ２４２２．３ １５９４．４ １１３７．９ １０２０．４ ７．４
MPI(DC＋LB) ７２０９．５ ３７７８．５ ２２１１．４ １４１７．１ １０４９．４ ９５９．０ ７．５

MPI＋OPENMP(CC＋LB) ６６８０．０ ３５６４．９ ２０５４．１ １２１１．４ ７９２．１ ５９１．７ １１．３
MPI＋OPENMP(DC＋LB) ６３５８．２ ３３５０．４ １８９５．３ １０９９．３ ６８５．５ ４７３．１ １３．４

　　由于在本文测试的 HPC平台上,分布式并行通信性能

更好,后续测试将主要采用分布式通信策略.图８给出了两

种粒子规模下动态负载均衡对混合并行性能的影响.可以

看出,动态负载均衡器对混合并行效果明显,尤其是模拟粒子

规模较大、使用进程数较少的情况,可获得最多达３１％的性

能提升,这是因为使用较少的进程时,我们并行模拟使用的
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测试用例中的负载不均衡现象更为严重,在这种情况下,我们

的动态负载均衡策略对重新平衡模拟负载起到了较好的效

果,从而提高了整体性能和可扩展性.由于负载不均衡主要

影响 DSMC_Move和 PIC_Move的性能,表２列出了动态负

载均衡对这两个过程的影响.可以看出,在使用动态负载均

衡时 DSMC_Move/PIC_Move总的执行时间缩短到原来的

１/３,甚至１/４,充分表明了动态负载均衡的有效性.

图８　分布式通信策略下,负载均衡器对总执行时间的影响

Fig．８　Impactofbalancerontotalexecutiontimewithdistributed

communicationstrategy

表２　粒子迁移的总时间

Table２　Totaltimesforparticlemigration
(单位:s)

处理器核心数

９６ １９２ ３８４ ７６８ １５３６３０７２

Dataset１ＧMPI＋
OPENMP(DCＧOnly) ２７０６．８ １０００．０ ５４０．１ ２６４．９ １３１．５ ６０．０

Dataset１ＧMPI＋
OPENMP(DC＋LB) ３８７．０ １９２．６ １１２．３ ６３．６ ４０．８ ２２．１

Dataset２ＧMPI＋
OPENMP(DCＧOnly) ９８．０ ７５．９ ４７．３ ２３．６ １４．０ ８．２

Dataset２ＧMPI＋
OPENMP(DC＋LB) ３８．５ ２１．４ １２．９ ８．０ ３．６ ２．５

与图５对应,图９给出了实现动态负载均衡后各进程的

粒子及计算通信时间分布.与图５相比,可以看出此时粒子

和计算通信时间的分布明显更加均衡.

(a)粒子分布

(b)计算通信时间分布

图９　使用动态负载均衡后２４个并行进程模拟２００步迭代的粒子

分布和计算通信时间分布

Fig．９　Distributionofparticlesaswellascomputationand

communicationtimesamong２４MPIranksfor２００stepsof

coupledDSMC/PICsimulations

表３进一步对比了 MPI＋OpenMP混合并行与纯 MPI
并行 DSMC/PIC耦合模拟中各计算过程的开销.可以看出,

除了 DSMC_Move和 PIC_Move,其他过程混合并行版本都

有着明显的优化效果.值得注意的是,MPI＋OpenMP混合

并行的一个主要目的是缓解多进程间的负载不均衡并减少总

体通信开销,表３的最后一行和图１０的结果显示本文算法符

合预期效果.

表３　两个版本在北京超算平台上主要程序的执行时间

Table３　TotalexecutiontimesformainproceduresonBSCC

处理器核心数

９６ １９２ ３８４ ７６８ １５３６ ３０７２

DSMC_Move
MPI(DC＋LB)/s ２７７．６ １６４．８ ６７．３ ３９．０ ２１．６ １２．９

MPI＋OPENMP(DC＋LB)/s ２８１．１ １６８．９ ７１．１ ４３．０ ２３．９ １２．４
性能提升/％ －１．３ －３．０ －５．６ －１０．１ －１０．７ ３．７

Inject
MPI(DC＋LB)/s ６１０５．８ ３０１７．３ １５４５．４ ７７０．８ ３８５．７ １９１．９

MPI＋OPENMP(DC＋LB)/s ５２８１．４ ２６４１．２ １３３７．９ ６６６．２ ３２６．３ １７０．４
性能提升/％ １３．５ １２．５ １３．４ １３．６ １５．４ １１．２

PIC_Move
MPI(DC＋LB)/s １１４．１ ４６．６ ３８．０ ２９．０ ２０．４ １１．１

MPI＋OPENMP(DC＋LB)/s １０５．９ ５３．７ ４１．３ ２０．６ １６．９ ９．８
性能提升/％ ７．３ －１５．３ －８．７ ２８．８ １７．０ １１．７

DSMC_Exchange
MPI(DC＋LB)/s ６１．８ ３４．１ ２７．８ ３５．７ ２８．０ ４１．１

MPI＋OPENMP(DC＋LB)/s ６８．７ ３２．１ ２５．４ ２０．７ １８．４ １２．４
性能提升/％ －１１．２ ５．９ ８．５ ４２．１ ３４．４ ６９．８

PIC_Exchange
MPI(DC＋LB)/s ２５９．４ １５２．５ １２９．１ １０９．３ １２９．５ １９２．２

MPI＋OPENMP(DC＋LB)/s ２０１．２ １１２．８ ９２．３ ６３．９ ５３．３ ４７．０
性能提升/％ ２２．４ ２６．０ ２８．５ ４１．５ ５８．８ ７５．５

Poisson_Solve
MPI(DC＋LB)/s ３６８．９ ３７９．８ ３９０．０ ４１５．６ ４３４．７ ４５３．６

MPI＋OPENMP(DC＋LB)/s ３９９．６ ３５９．９ ３１９．２ ２７６．５ ２３７．８ ２０９．２
性能提升/％ －８．３ ５．２ １８．２ ３３．５ ４５．３ ５３．９

Rebalance
MPI(DC＋LB)/s ３．８ ４．８ ７．０ １１．７ ２４．２ ５０．９

MPI＋OPENMP(DC＋LB)/s ３．６ ４．４ ４．０ ４．６ ６．２ ９．６
性能提升/％ ５．６ ９．０ ４２．７ ６１．０ ７４．５ ８１．１

注:两个版本均使用分布式通信策略和动态负载均衡.
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图１０　两个版本的通信时间占总执行时间的百分比

Fig．１０　Percentageofcommunicationcosttototalexecutiontime

ofthetwoversions

图１１给出了 MPI＋OpenMP混合并行不同进程数和线

程数配置对整体性能的影响.我们在单个节点９６个核上分

别使用９６×１,４８×２,３２×３,２４×４,１６×６,１２×８,８×１２,６×
１６,４×２４,３×３２,２×４８,１×９６共１２种不同的进程线程组合

来进行测试.可以看出,在一个节点上运行２４个进程和４个

线程效果最佳,因此上面的所有测试均是在这一配置下进行

的.

图１１　在单个节点９６个核心上,使用不同进程数和线程数的

配置的总执行时间

Fig．１１　Totalexecutiontimeonasinglenodeusingconfigurations

withdifferentnumberofprocessesandthreads

结束语　本文针对自主研发的 DSMC/PIC耦合模拟软

件,开展了大规模高效 MPI＋OpenMP混合并行及动态负载

均衡研究,设计了两种 MPI并行通信策略,用于支持粒子在

任意并行进程间的动态迁移,提出了动态负载均衡算法,大幅

提升了耦合模拟并行效率,设计了 MPI＋OpenMP混合并行

算法,有效降低了纯 MPI并行计算中动态负载均衡的网格重

剖分和通信开销.针对１０亿粒子规模脉冲真空弧等离子体

羽流开展了数千处理器核心 DSMC/PIC耦合并行模拟,验证

了并行算法和动态负载均衡效果.后续一方面将在国产超算

平台上开展 DSMC/PIC耦合模拟并行计算和性能优化研究,
另一方面将开展 GPU异构移植工作.
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