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MPI并行调试与优化策略在三维绕流气体运动 

论数值模拟中的应用 
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摘 要 从求解三维绕流问题的Boltzmann模型方程的数值模拟程序出发，通过研究区域分解并行计算策略，引入输 

X／输出、通信与CACHE等优化策略，对数值模拟程序进行MPI并行化移植与高性能计算调试。以高空稀薄过渡流 

区飞行器绕流状态为算例，进行了MPI大规模并行计算测试，证实了所发展的 MPI并行化区域分解策略及程序优化 

途径的正确性。研究表明开展的并行化实现能明显地缩短模式计算时间，并取得较好的效果。 
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Abstract Based on the numerical simulated program of Boltzmann model equation in three dimensional flows，this paper 

studied the parallel strategy of domain decomposition and supplied the optimization methods in f／O，communication， 

memory access，etc，which are applied in the debugging and optimization of the parallel MPI program．Experimental re— 

sults of large-scale parallel computing of flows around 3-dimensional sphere and spacecraft in rarefied field at high space 

show that the parallel strategy and the optimization methods are correct and efficient，and the parallel implementation 

scheme is very useful and carl short the computing time explicitly． 
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1 引言 

随着计算机技术的发展，高性能计算已经成为国家安全、 

经济和社会发展的一种潮流与发展趋势，具有越来越重要的 

意义。成千上万的并行处理器被组装起来开展高性能大规模 

并行计算，而且工程实际中需要解决的问题规模越来越大 ，这 

对研究开发能长时间稳定运行的并行计算环境提出了越来越 

严峻的挑战。当计算节点数量过于庞大时，就不可避免地会 

遭遇到网络延迟加剧和并行处理环境等方面的瓶颈 ，特别是 

超级计算机处理器节点数量超过一定范围，达到数千、数万个 

时，作业计算过程中某处理器出现问题而中断运行的几率会 

大大增大，系统的可靠性会大打折扣，且维护的难度明显增 

加；并行调试也成了发展大规模并行计算环境需要考虑的重 

要因素，用好高性能计算机，需要用户与并行计算机应用、维 

护人员共同努力，以提高高性能计算机应用水平。并行计算 

机的计算模式主要分为共享存储和分布存储两大类，针对不 

同机器的特点需要设计相应的并行计算程序调试环境l_1’ ； 

同时并行程序是在多个节点上运行，即使在单结点上也是以 

多进程或多线程的方式运行 ，这种计算模式突破了传统的串 

行计算概念，串行程序调试中的一些技术和手段将不再适用 

于大规模并行调试。以上原因都要求并行调试需要引入新的 

方法，对计算程序进行适应性改造，以更好地解决成千上万个 

处理器高性能并行计算与稳定运行问题。本文以求解 Boltz— 

mann模型方程的三维绕流气体运动论数值模拟及所发展的 

并行算法为例，通过研究设计区域分解大规模并行化策略，引 

入输入／输出、通信与 CACHE优化技术，进行 MPI高性能并 

行调试方案设计及性能分析与计算讨论。 

2 区域分解并行化策略及MPI并行实现 

三维绕流气体运动论数值模拟基于从稀薄流到连续流的 
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气体运动论统一算法，是由中国空气动力研究与发展中心 

李志辉研究团队从求解描述各流域气体流动输运现象统一的 

Boltzmann模型方程出发，发展起来的一种新算法，其数学模 

型和计算方法在文献[3—6]中进行了详细论述。本文以此为 

例，着重讨论该算法 MPI大规模并行调试策略与方案实现及 

程序性能优化。 

对于求解Boltzmann模型方程的三维绕流问题的数值计 

算，需要用到六维数组来存取各个离散速度坐标点(iv， ， 

kv)、各个计算网格处(i， ， )的气体分子速度分布函数，这将 

占用大量计算机内存和计算时问，其中 一1，⋯，nvit、jr= 

1，⋯ ，nvjt、kv= 1，⋯ ，nvkt，i一 1，⋯ ， 、 一1，⋯ ， m、k一1， 

⋯

，km。为了有效模拟复杂飞行器高超声速绕流，离散速度 

坐标点与位置空间计算网格数一般都会达到数十万、数百万 

量级以上，为此需要大量计算节点分担其计算内存及参与并 

行计算，这对 由成千上万个计算节点组成的计算平台能否实 

施长时间大规模并行稳定计算提出了挑战。 

由于求解Boltzmann模型方程的气体运动论统一算法将 

速度空间的计算与物理空间的计算解耦 ，这使得各个离散速 

度坐标点之间的计算具有非常好的并行独立性，特别适合于 

大规模的并行计算。为了从根本上解决气体运动论数值算法 

所需要的计算机内存与计算速度问题，同时充分利用现有大规 

模计算机并行技术资源，本文依托我国自行研制的分布式共享 

框架结构的“神威”并行超级计算机系统，在FORTRAN+MPI 

并行编译系统提供的并行程序设计环境下，对 已经发展起来 

的气体运动论统一算法 HPF并行化程序E4,6,7]进行 F0R— 

TRAN90+MPI并行移植及并行化模式研究。 

模式中预处理和后处理过程的执行时间都较短，因此对 

模式的并行化集中在主程序部分。模式计算的速度空间在水 

平方向和垂直方向都没有数据相关性，因此我们的并行化策 

略选定在离散速度空间 3个方向进行区域分解，即对数据进 

行分解，图 1所示为离散速度空间 3个方向区域分解示意图。 

所谓区域分解就是将模式的整个计算区域分为若干个相对独 

立的区域『8]，划分时遵循“owne~computing”原则，每个区域 

内部的计算均独立于其它区域，但需要在边界上与相邻区域 

进行必要的数据交换。 

，厂— ／／ ／— 瑟 垂 

(a)一准划分 (b)二准划分 (c)三准划分 

图 1 离散速度空间数据并行模式区域分解策略 

2．1 一维区域分解方案 
一 维区域分解是沿垂直于 x、y或 Z轴的某一个方向将 

三维网格空间切分为若干个 N×N 了、×NVKT(沿垂直于 

X方 向)或 Ⅳ 丁×N×NVKT(沿 y方 向)或 NⅥ T× 

NVJTXN(沿 Z方向)的三维模式网格切片。考虑到模式在 

划分方向的数据相关性所导致的处理机问的数据通信问题及 

负载平衡，在划分时每个进程上的计算量只应相差一个切片。 

2．2 二维区域分解方案 

二维区域分解是沿垂直于 x轴和 y轴方向分别对 

NVITXNW T×NVKT的三维模式 网格空间进行分割，将 

模式网格空间分割为若干个 MX Nx NVKT柱状网格体。 

在 Z轴向下的俯视图上，每个区域为 M×N的网格棋盘式划 

分结果。二维区域分解与一维区域分解类似，不同之处在于 

二维分割区域在两个方向上都存在相邻区域，在两个方向上 

都要进行数据交换。 

2．3 三维区域分解方案 

三维区域分解是沿垂直于x轴、y轴和z轴方向分别对 

NⅥT×NVJTXNVKT的三维模式网格空间进行分割，将 

模式网格空间分割为若干个MX N×K的小立方体网格体， 

即每个区域为M×NXK大小的小立方体划分结果。三维区 

域分解与一、二维区域分解类似，不同之处在于三维分割区域 

在3个方向上都存在相邻区域，在 3个方向上都要进行数据 

交换 。这里M、N、K表示沿X、y、Z轴划分后每个方向的网 

格大小，如M=NVIT／XDIM(XDIM为x方向进程数)。 

2．4 3种区域分解方案的比较 
一 维区域分解的优点在于：实现起来较为简单，对模式串 

行版本的修改可以达到最少；进程间的通信次数和通信的总 

数据量可以达到最小。 
一 维区域分解的缺点在于：可扩展性较差，因为模式的计 

算区域为NⅥT个(假设 x方向)1× ￡xnvkt的网格切 

片，相对于现代的超级计算机就显得数 目较少 ，当程序所占用 

的进程数增大到一定数量时，并行效率就会变得较低。 

二维、三维区域分解的优点在于：与一维区域分解方案相 

比，其可扩展性较好 ，可以利用更大数目的进程数，即充分利 

用现代超级计算提供的大规模计算能力。缺点是对串行版本 

修改较大，调试较困难，工作量大。 

通过对 3种区域分解方案利弊和可行性的深入分析与权 

衡比较可知，三维区域分解方案在该模式的并行化中较为可 

行，故我们的MPI并行化调试是基于沿离散速度空间3个方 

向的区域分解方案进行的。每个方向的数据并行分布计算如 

下 ： 

nproc— XDIM *YDIM *ZDIM 

myid
—

x—mod(myid，XDIM) 

myid
—

y—mod((myid／XDIM)，YDIM) 

myid
— z=myid／(XDIM *YDIM) 

IST一 1 

MM—M0D(NVIT，XDIM) 

IF(myid
_

x L MM)THEN 

IEND—NVIT|XDIM+1 

I 一myid
—

X*IEND 

ELSE 

IEND=NVIT／XD1M 

IPT=myid
_

x*IEND+ MM 

ENDIF 

JST一1 

MM=MOD(NVJT，YDIM) 

IF (myid
—

Y．LT．MM)THEN 

JEND=NVJT／YDIM+1 

JPT=myid_ y JEND 

ELSE 

JEND—NVJT／YDIM 

JPT=myid_

y JEND+MM 

ENDIF 

KST= 1 

M[M—MOD(NVKT．ZDIM) 

IF(myid
—

Z．LT．MM)THEN 

KEND=NVKT／ZDIM+1 
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KPT—myid
—

z*KEND 

ELSE 

KEND—NVKT／ZDIM 

KPT= myid
_

z*KEND+MM 

ENDIF 

这里，NV了T、N T、NVKT分别为离散速度空间 3个方向 

的网格点数；im、jm、km分别为位置空间z、Y、 3个方 向的 

网格点数；XDIM、YDIM、ZDIM 分别为对应 3个方向的进 

程数，nproc为程序运行时总进程数 ，1END、JEND、KEND 

分别为每个进程划分到的计算网格点数，于是图 1中每个小 

立方体网格数据大小为 IENDX JENDX KEND。 

注：这里需要强调的是节点数和进程数是一个概念，若每 

个计算节点配置一个计算核，则我们所说的进程数和节点数 

是一个概念；若每个计算节点配置 个计算核(即多核)，则进 

程数一计算节点数 * 。 

3 MPI并行调试与优化 

基于以上区域分解并行化策略和离散速度空间并行分布 

模式的分析 ，对该模式采用 SPMD类型的 MPI并行编程模 

型，该编程模型易于编写且具有 良好 的可扩展性。并行程序 

中主要根据数据所在的计算节点的逻辑号(进程号)进行判 

断，以决定该进程应该执行怎样的计算操作。并行程序与串 

行程序相比，主要的差异除了计算与输入／输出外，还包括数 

据集到进程的指派、进程间的数据通信和进程间的归约、同步 

等操作。 

3．1 输入／输出 

选定逻辑编号为0的进程作为主进程，由它来完成输入／ 

输出任务。程序开始执行时由0进程读人初始数据文件，进 

行必要的程序数据初始化，然后由 0进程将初始化后的数据 

广播到其它结点上。 

在时间步迭代满足一些输出条件的时候，由 0进程收集 

其它进程上的数据，有些变量经过必要的处理，形成完整的输 

出数据集后再写到输出文件中。在并行程序执行过程中，除 

r 0进程和指定的输出进程(物理空间中心几何点所在的进 

程)外，其它进程一般都不进行文件操作。这样一方面保持了 

输入／输出数据的完整性和一致性，另一方面大大减少了程序 

执行中的输入／输出开销，对提高并行程序执行性能大为有 

利。但由于迭代时间较长，迭代过程中必须有写断点文件操 

作 ，又由于运算的数据量较大，每个进程的断点文件由每个进 

程 自L2写。 

3．2 通信分析 

由于是在离散速度空间进行数据分解 ，该模式在迭代计 

算中没有数据相关，但宏观变量的分析需要收集全局数据，因 

此通信以全局通信为主。为了解决通信带来的额外开销，需 

要采取下一节介绍的技术途径减少通信时间，提高 MPI全局 

通信效率，通信与计算并行实施。 

3．3 优化策略 

3．3．1 “写”文件优化 

13oltzmann模型方程的求解是一个长时间的迭代求解过 

程，一般需要数万步甚至 1O多万步。考虑到机器的稳定性， 

“写”断点数据是保证迭代继续下去的非常重要且必不可少的 

步骤。由于“写”文件在操作系统底层是一个开销很大的操 

作 ，操作系统建议一般尽量少写或一次尽量多写一些数据。 
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如果写保留恢复数据采用三重循环调用“写”文件操作 ，则会 

使底层“写”开销很大，效率很低。我们采用一次“写”完成，极 

大地提高了写断点文件的效率。具体如下 ，对于： 

D0 KV=KST，KEND 

Ⅸ )JV —JST，JEND 

DO IV= IST，IEND 

write(198)(((FDV(i，j，k，iv，jv，kv)，i一1，imt)，J—l，jmt)，k一 

1，kmt) 

ENDD0 

ENDD0 

ENDD0 

修改为： 

WRITE(198)FDV 

这样一次“写”操作就完成了FDV数组的写入。 

3．3．2 数组降维与循环次序调整的CACHE优化 

三维绕流气体运动论数值模拟主要运算部分用到 2个 6 

维数组，绝大部分计算都在 6重循环内进行。CACHE大小 

是有限的，数据太大或数据访 问地 址不连续都可 能导致 

CACHE命中率低，而CACHE命中率对性能影响至关重要。 

FORTRAN数组存储特点是从第一维开始连续存储，为了提 

高CACHE命中率，循环语句最内层须从第一维开始，但很多 

程序段的最内层循环却是从第二维或第三维开始的，数据的 

不连续性导致了 CACHE访问的缺失而影响性能，故须调整 

循环次序。具体举例如下： 

REAL：：X(is：ie，js：je，ks：ke) 

do kv=1．nvk 

do iv= 1．nvi 

d0 jv一1，nvi 

FDV(iv，jv，kv)一(X(iv，jv+1，kv)一2*X(iv，jv，kv)+X 

(iv，jv一1，kv)／2 

end do 

end do 

end do 

上述最内层循环从第二维变量 开始 ，应调整为从第一 

维 开始 ，但由于原程序中每一个点的计算涉及到 ， + 

l， 一1三行数据，考虑到数据的相关性，需将这三行数据一 

次传人，具体示例如下： 

do kv= 1，nvk 

dojr=1，nvj 

CALL FINEW(FDV(is，jv，kv)，X(is，jv+1，kv)，X(is，jv，kv)，X 

(is，jv-1，kv)) 

end do 

end do 

SUBROUTINE F1NEW (FDV，X1，X2，X3) 

real：：FDV(is：ie)，X1(is：ie)，X2(is：ie)，X3(is：ie)， 

integer：：i 

do i— is．ie 

FDV(i)一(X1(i)一2*X2(i)+X3(i)／e 

end do 

END SUBROUTINE F1NEW 

一 维数组在 CACHE中的读取是连续的，对符合这种特 

点的程序段，这种优化措施效率很明显。 

3．3．3 用逻辑判断代替浮点乘 

该模式中有一个主要调用函数如下 ： 



} UNC I I()N F’M INM D(X，Y) 

IM Pl ICIT N0NE 

real：：X，Y，FMINMI) 

IF (X*Y．( T．0．()) FHEN 

ELSE 

FMINMD一0．O 

ENDIF 

RETURN 

END FUN(：T10N FMINMI) 

因X、y足很小的浮点数。这两个数卡fJ乘刚‘常常超过机器 

的有效数值表达范围而进入操作系统的“非规格化数”模拟。 

从而导致运算速度成倍下降，改为逻辑判断后性能有 了2倍 

多的提高。即： 

IF (X*Y．( T．0．0 )THEN 

修改为： 

lF((X．GT．0．0．and．Y．(jT．0．0) 

0)) I、HEN 

图2 求解}k)ltzmann模型方程统一算法基于8O75～8O750( U进 

程数并行计算加速比 

()R．(x． I O．O d．Y．I T．O． 图3 

通过以上一些优化措施，程序运行效率的提高 5～6倍 

了。 

3．4 优化效率 

测试案例：忌 一3， 一2000，iml一31， 删=21，尼” = 

3l，表 1是一次迭代期间小同程序段优化前后的执行时间。 

表 1 各种优化方法的测试时问对比 

4 MPI并行测试与计算结果 

基于上述离散速度空间 域分解并行化方法与优化策略 

对求解 Boltzmann模型方程的三维绕流气体运动论数值模拟 

程序进行 MPI大规模并行调试，经过编译器进行饲法、语法 

和语义分析及程序优化与适应性改造，在“神威蓝光”高性能 

并行计算机上进行大规模并行测试。拟定同一规模的统一算 

法 MPI并行计算程序，分别在 8075、16150、24225、32300、 

40375、4845o、80750个 CPU进程上进行 _厂性能、加速 比测 

试，实测加速比如表 2所列。表中第一行给出J，所用 CPU进 

程数，第二行给出 r小同进程数下完成统一算法一个完整迭 

代步所需要的平均计算时间(秒／步)，第三行给出r相应进程 

数基于 8075的并行计算加速 比。图 2绘出了基于 8075个 

CPU进程数计算得 到的并行加速比随 CPU数 目的变化关 

系。可看出，统一算法 MPI大规模并行程序从数千到数万 

CPU进程数并行计算，算法加速比随处理机数目的增加基本 

上呈拟线性分布，说明算法具有很高的并行加速性能与并行 

效率，证实了本文发展的 MPI并行化区域分解模式与输入／ 

输出、通信与CACHE优化策略的高效准确性。 

表 2 MPI并行计算实测加速比 

48450 80750 

39．32 36．38 

4．74 5．O8 

(a)温度 (b)热流 

轴对称面绕流(K‰ 一O．03，M 一3．83)等值线云图计算结果 

(a)马赫数 (b)密度 

图 4 轴对称面绕流(K‰ 一O．03，̂ 一3．83)流场等值线计算结果 

图5 飞行器绕流(Kn。。一0．03，A 一3．83)驻点线速度 MPI并行 

计算与实验结果比较 

为了考验求解 Boltzmann模型方程三维绕流气体运动论 

数值模拟 MPI并行程序用于求解飞行器跨流域绕流问题计 

算结果的准确可靠性，拟定 80公里高空稀薄过渡流区一绕流 

状态，取来流克努森数K‰ 一0．03、来流马赫数A 一3．83， 

该状态所用计算空间规模是：离散速度空间坐标点 4O×25 x 

25、位置 空间网格划分 6l×25×51，进行 MPI并行计 算 

10000步，达到计算收敛的残差为 1×10⋯。。图3(a)、(b)分别 

绘出该绕流状态轴对称面内的温度与热流等值线云图。可以 

看出超声速绕流飞行器在物体前部驻点区出现高温区，且飞 

行器表面温度因热交换而增加很大，因脱体激波在飞行器前 

面一定区域产生较高的热流剧烈变化区。图 4(a)、(b)绘出 

该绕流流场轴对称面内的马赫数与密度等值线分布，揭示了 

超声速绕流飞行器前部一定区域出现脱体激波，并在物体后 

部出现再压缩波及背风真空区绕流现象。图 3与图 4直观揭 

示了超声速飞行器绕流面貌与流动变化特点，所得并行计算 

结果与理论预测分析吻合较好。图 5绘出了本文 MPI并行 

计算得到的飞行器绕流驻点线速度 Lr／V 随脱体距离 x／a 

的变化关系与实验结果(符号 △表示)的比较情况。可看出， 
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SIRT算法即包含在ATOM软件中。同时，ATOM软件还包 

含串行 WBPXART和并行 AR TXSIRT重构算法。 

结束语 本文主要分析了 SIRT算法移植到 GPU平台 

上的过程，并通过 CUDA中的合并访问、常量存储器、共享存 

储器等优化技术对并行算法进行了优化。并行迭代重构算法 

在 Tesla C1060 GPU平台上相对于运行在 Intel i7 920 CPU 

平台上的串行算法性能上最高提高了 47．86倍 ，极大地提高 

了重构的性能，且没有任何重构质量上的下降。在串行平台 

上重构 2048*2048像素的图像时需要数天的时间，而在我们 

开发的并行算法平台上仅需要不到 3个小时的时间。同时， 

本文简单介绍 了国内首款免费的电子断层三维重构软件一 

ATOM 1．0，其使用简单、性能高、成本低、移植性强。 

本文所完成的工作还有进一步优化的空间，还有待做更 

深人的研究和进一步的完善：SIRT算法是按切片进行重构 

的，片与片之间的数据也没有任何依赖性，因此可以在 GPU 

集群上采用 MPI和 CUDA相结合的技术。由MPI完成片与 

片之间的并行，由每个节点上的 GPU完成片内的并行，通过 

GPU集群可以使重构速度更快，争取在数分钟内完成大尺寸 

图像的重构。ATOM 1．0软件的功能还需要进一步的完善 ， 

如添加更多的并行重构算法(如并行加权背投影重构算法) 

等。 
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两者吻合很好。通过对图 4、图 5超声速绕流状态 (K 一 

0．03，M 一3．83)并行计算结果、有关实验数据的理论分析与 

比较确认，证实了本文并行计算结果正确可靠。 

结束语 本文通过研究区域分解并行计算模式，引入输 

入／输出、通信与 CACHE优化策略，对求解 Boltzmann模型 

方程的三维绕流气体运动论数值模拟程序进行MPI并行化 

移植与高性能计算调试，以高空稀薄过渡流区飞行器绕流状 

态为算例，进行 了 MPI大规模并行计算测试与并行计算研 

究 ，证实了本文所发展的MPI并行化区域分解策略及程序优 

化途径的正确性 。研究表明本文开展的并行化实现能明显地 

缩短模式计算时间，取得了较好的效果 。同时看出，每个进程 

上的负载取决于区域分解时分配的网格大小。当结点数较少 

时，由于每个进程所分配的分割区域较大，这时负载不平衡及 

通信带来的影响相对而言不明显；而当结点数较多时，每个进 

程所分配的分割区域越来越小，这时负载不平衡及通信带来 

的影响是较明显的。由于选取的模式网格空间的大小一定， 

随着结点数的增加，每个进程所负担的计算量不断减少，通信 

所 占用的时间就显得较为重要。 

本文所发展的 MPI并行调试方法与程序优化工具在求 

解 Boltzmann模型方程的三维绕流气体运动论数值模拟程序 

的大规模并行计算的应用中，已取得了一定的成果，以后将进 

一 步努力，不断优化并行算法程序和 CACHE、内存使用，提 

高计算速度，以满足不断发展的模式研究和实际计算需求。 
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