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高性能科学计算的特征分析及其实用方法研究 

王文义 王若雨 董绍静。 

(中原工学院并行处理技术研究所 郑州 450007) (河南电力职工大学网络中心 郑州450051) 

(肯塔基大学超级计算中心 美国列克星敦 40506)。 

摘 要 任何高性能科学计算(HPC)4~ !都是一项复杂的系统工程 ，其具体的应用效率要受到来自硬件和软件等许 

多因素，主要如并行算法、流水线技术、层次存储器技术和网络互联结构等的制约，诸因素既互相独立Y．X-相关联。本 

文从一个典型的高性能科学计算 一格点量子色动力学研究模型入手，在分析了HPC所涉硬软件存在的一些共性 

特征的基础上，总结出一些能够改善高性能科学计算应用效率的方法 通过对这些方法长期的应用实践和专门实验， 

证明它们是有效的。 
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Abstract Any one of HPC’S projects is a complicated systematic engineering and its efficiency in practical application 

is restricted by many factors from hardwares and softwares such as parallel algorithm，pipelining technology，hierarchi～ 

cal memory technology and network connection structure which are both independent of and interrelated tO each other． 

This paper，by means of studying the typical HPC-- Lattice Quantum ChromoDynamic(LQCD)model and analyzing the 

coInInonfeatures ofthehardwares andSoftwaresinvolvedintheHPC，works out somemethodswhich can enhancethe applica— 

tion efficiency of HPC．The lon4g-period application and special experiments prove that these methods are effective． 
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1 引言 

高性能科学计算，由于它在理论科学和实验科学之间建 

立起了相辅相成、彼此印证的关系，现在已是人类科学研究必 

不可少的方法之一，其发展水平也成为衡量一个国家综合国 

力的主要指标。 

高性能科学计算是一项系统工程，它受到许多复杂因素的 

制约，即使有了 3T性能的计算机，也并不意味着问题就能圆 

满解决。所涉因素，如多功能部件、流水线技术、存储器分层技 

术、网络互连结构、并行算法和并行程序设计等等l_1 ，只有 

在各个方面做到精心合理的配合 ，才会有助于目标问题的解 

决。我们在详细研究典型的高性能科学计算——格点量子色 

动力学(Lattice Quanturn ChromoDynamic，LQCD)问题的基础 

上，专门对高性能科学计算和并行计算机系统的一些共性特征 

进行了深入分析，并由此提出一些看法和体会，以飨读者。 

2 大规模线性计算模型的基本特征 

属于场论的 LQCD研究 。 ]，在 HPCC计划中被列为 21 

世纪的“重大挑战性”课题之一，完成课题测量所必需 的 200 

个组态对计算机计算性能的需求大约为 54Teraflop·年。 

2．1 D研究实例 

根据 LQCD理论，夸克一夸克和核子一核子两个相关函数 

可分别表示为 

<qj·q )一 < ) 

和 

∑e一 · < (x)No (O)) 

一 ￡n 。 ∑e一 ·；<O J[ ( ，O) 

( ，o)M ( ，o)+A ( ，o) 

( ，0)MK~ ( ，0)3 J O) 

其中，M一[(y2Y5)M(72 y5) ] ，即著名的Fermion(费米)矩 

阵。所有的y为 4X4复数矩阵，而对于核子一轴向电流一核子 

相关函数，由于连接嵌入和非连接嵌入两项的加入，因此将更 

为复杂。前者是由各种夸克传播函数形成的，后者则可用下 

式表示 (夸克环)： 

∑{T-r[ y5u ( ) M一 姆( +五， )]+ 

Triter5u ( ) M一 姆(z， +五)]} 

*)受国家自然科学基金“基于 自适应搜索的快速运动估计算法研究”(编号 60075006)，河南省研发专项资金项 目“提高高性能计算机有效速度 

研究”(编号0641060401)资助。王文义 教授，硕士生导师，研究方向为高性能科学计算；王若雨 硕士研究生；董绍静 旅美博士，教授，主要 

研究领域为计算物理学与并行算法。 
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至此，如何获取 Femlion矩阵 j、 的直列区，即如何求解夸克 

传播函数以及对角和非对角区这两种必需的数据就成为关键。 

2．2 大规模 Fermion矩阵M 

根据 K．G．Wilson[ 提出的求解途径，可以把 LQCD划 

分函数z用近似的函数积分形式表示为 
r一 一  

Z—Il I d qi曲 dUie- J 
f 

且 
r 1 

S—Id4 (÷ +O(a )}+ ( )·M·q( ) 

其中 S为格点(Lattice)作用力，M 为 Fermion矩阵，q( )和q 

( )为 Grassman变量。为了方便计算机处理，需要首先对它 

们求积分，以得到行列式 det(M)，然后再把 Z变换成 

Z=JⅡdUf det(M)e- 

继而得到最终计算模型： 

F( )一 det(M(Ui))e- g i’ 

1 r r r 

(0>：÷I d U1 I dU2⋯I dUN 
√ √ √ 

O(M(Ul，⋯ ， ))·F(U1，⋯ ，L厂N) 

但是，要想通过对数百万个变量u进行积分，以求得z的 

精确解是不切实际的。可以通过 Monte Carlo方法对组态 
N  

(b>： 1 IⅡdUj(U)det(M)e-S~ ≈ 1∑0(Ui) 
一  i ’ i： 1 

求平均值来达到计算0的目的。LQCD理论把 Fermion矩阵 

M看作是一个 Nomhermitian(非厄密)复数矩阵： 

M． 一 ，枷一＆． ． ． --k∑[(1一 )§ 

u ( ) ， 一；+(1+ ) u ( ) ． +；] 

其中， ，Y是四维坐标 ，所有 都是 4×4复数自旋矩阵，／l被 

用于选择边界条件。对 Fermion矩阵M，在众多格点规模中， 

即使取较小的规模 16。×24，其容量也有 2，359，596；而对于 

非常有价值的24。×32，其容量将达到 10，616，832。M 是一 

个超大规模稀疏矩阵，其非零元素有 500M个以上，仅此一项 

就要占去计算机4GB的存储空间!所以，对计算机的时空资 

源都提出了相当苛刻的要求。 

2．3 高性能科学计算模型的共性特征 

在求解 LQCD的过程中，需要不断地对以 Fermion矩阵 

M为首的大型矩阵进行行列式、矩阵求逆、旋转等运算，并且 

几乎所有的关键计算部分都要受到矩阵乘[8]特性的支配，这 

部分处理要耗去绝大部分计算时间。 

鉴于上述现象，我们曾在国内外做过大量调查，对象包括 

石油勘探与地震资料处理、理论物理研究、材料设计和气象气 

候研究等不同行业和不同类型的高性能计算课题。调查结果 

发现，在几乎所有被调查的对象中，除了有少量特例之外，大 

部分课题的核心处理过程也都与 LQCD研究相似 ，求解过程 

最终都归结到了一处，即必须花费大量时间对一些“超级”矩 

阵进行大规模线性运算才能得到结果。由此我们得到的启发 

是——如何找出大规模线性运算对象与高性能计算机的运算 

部件间的对应与配合关系，将是提高解决同类问题实际应用 

效率的一个重要途径。 

的线性计算包括 ： 

(1)向量或矩阵赋值 

① 向量赋值：D：一 E 

② 矩阵赋值：A：一 B 

(2)向量与向量运算 ：D：一 E+ 口*F 

(3)矩阵与向量乘：E：一 A*D 

(4)矩阵与矩阵乘：C：一A*B 

3．2 层次存储器技术 

高性能计算机，无论是工作站 、超级巨型计算机还是远程 

的虚拟集群系统，其存储器设计通常都采用了分层技术[ 引， 

少的二三层，多的五六层甚至七八层等。若以六层表述 ，则可 

表示为： 

0层：寄存器 

1层 ：cache 

2层：主存储器 

3层：局部共享存储器 

4层：全局共享存储器 

5层：硬盘 

层次存储器的特点遵从层与层之间容量递增而速度递减 

的规律。随着微电子技术的飞速发展，高性能计算机各层存 

储器的容量能够做得越来越大 ，如新一代 的 HP／PA_RISC 

8900处理器，最大可以支持到 256GB DDR内存，处理器内部 

配置的一、二级缓存分别达到了 1．5MB和 64MB。 

尽管 cache的容量也在不断增大，但较之高性能科学计 

算的大规模数据来说毕竟还是非常有限的，不可能一下子把 

全部数据都放入 cache参加运算 ，尚需要借助算法的配合。 

目前 ，基于“块算法”的技术在国内外已被广泛应用，即需要先 

对目标数据进行分解，使之每个块数据的大小尽量与所选用 

的存储器容量相等或相近。现在大多数高性能计算机支持的 

编译器也都增加了可以在程序中由人工指定存储器层次(效 

果见表 2)的功能。因此，如果我们能够把分解后的数据都定 

位到速度较高的 cache上，从 而尽可能地缩短 cache延迟时 

间，无疑会明显提高计算的效率。 

4 cache命中率与线性模型的关系 

4．1 理论峰值速度与应用速度 

高性能计算机的理论峰值速度与用户应用速度之间普遍 

存在着较大差异(如表 1所示 ，表中的 Pentum与 DEC21146一 

AA属远程虚拟集群系统)，现在基本上已经成为共识。同 

时，我们在研究 LQCD等高性能科学计算的实践过程中也发 

现，在计算机的三大延迟中，cache延迟因素对应用速度的影 

响要远远大于通信延迟和译码延迟。 

表 1 使用 8个处理器的LQCDMonteCarlo代码测试结果 (速度 

单位：Mflops) 

3 基本线性计算模型与层次存储器技术 线 命中率 

3．1 基本线性计算模型 我们可以把 cache命中率 CHR(Cache Hitting Ratios) 

假设运算对象分别定义为 A(n， )，B(n， )，C(n， )，D 解为 ： 

( )，E( )，F( )和常量 口，则通常基于计算机语言表示形式 CHR一 指令执行总次数／访问数据的总个数，即 cache 
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中平均每个数据参加运算的次数。该平均值越大，则表示 

cache的命中率越高。 

在忽略了相对较小的通信延迟与译码延迟因素之后，应 

用速度 、峰值速度 Ve、cache缺失率 CMR(Cache Missing 

Ratios)和 CHR间的关系可以近似表示为 

VA≈V *(1一CMR)一 Vp*CHR 

4．2．2 线性计算模型的 CHR 

根据 3．1的定义，若我们把程序执行中的“赋值”和“存 

数”操作也分别看作运算和访问行为，则有 

①量赋值 D：= E 

共有 次赋值和 2 次访问，即 

CHR= ／(2n)一1／2 

②阵赋值 A：一 B 

共有 。次赋值和 2 。次访问，即 

CHR= 0／(2n )一1／2 

③向量与向量运算 D：一 E+n*F 

共有 3 次乘法运算、加法运算、赋值运算和对 3 个数据 

的访问，所以 

CHR一3．／(3n)一1 

④矩阵与向量乘 E：= A*D 

每个 E元素，需进行 2 次乘法、加法和赋值运算， 个E 

元素的运算总次数应为 2n。；另外，需要对 。个 A元素、 个 

D元素的访问和对 个 E元素的存入操作，总次数应为 。+ 

2 。所以 

CHR一2n0／( 0+2n) 

当 一∞时，CHR~2。 

⑤矩阵与矩阵乘 C：： A*B 

每个 C元素需进行 次乘法、 ～1次加法和 1次赋值运 

算， 。个 C元素的运算总次数应为 2n。；另外，需要对 A，B两 

个矩阵共 2 个数据的访问和对 。个 C矩阵数据的存入操 

作，总次数应为 3 。。所以 

CHR一2n0／(3 0)一(2／3)* 

上述分析结果表明，在 5种线性模型中，其 cache命中率 

CHR是逐渐增高的，直到矩阵相乘时出现 CHR与代表矩阵 

规模的参数 成正比的情况为止。当 一。。时，CHR也达到 

了无穷大，它反映出当矩阵数据量增大时，数据被命中的概率 

也将随之增加。 

5 实验测试 

表 2 在 LQCD中设定较高速存储器前后的cache延迟时间(秒) 

cach e ca

舷

che 嚣 时间提升率 类 型 延迟时间 的 延迟时间 ’’‘ 
量赋值 

298．2 156．5 47．5(％) 
D：一 E 

矩阵与向量 
乘 E：一 A*D 348．2 273·1 21．6( ) 

垒丝堕查兰 ! 竺：! !!!：! ： ! ! 

在 HP／SPP2200(64个处理器，单处理器的峰值速度为 

800Mflops)机器上使用 8个处理器，分别用 LQCD中矩阵乘 

等3种不同线性计算模型代码和 HP公司的通用程序库代码 

进行测试，测试数据如表 2和表 3所示(注：所用程序为FOR— 

TRAN 90程序[6 ，数 据规模 为矩 阵 3000*3000、向量 

3000、数 据 类 型 real*8，此 时 单 处 理 器 峰 值 速 度 为 

400Mflops)。 

表 3 峰值速度为400Mflops时不同线性计算模型的CHR与 

VA 

从表 2，3中的数据不难看出，如果能够在程序设计中由 

人工把数据分解之后的数据指定在较高速度的存储器中，是 

可以明显提高计算机的实际应用速度的。同时，在主要由不 

同线性计算类型组成的大规模高性能计算中，由于彼此所获 

得的计算机应用速度存在很大差异，因此建议应尽量使用 

cache命中率较高的线性计算模型，而对 CHR较低的模型则 

应少用或改用其它方法予以解决。 

结束语 在高性能科学计算中，用户常常要受到计算资 

源的限制，所以他们最关心的莫过于是能够尽快地得到计算 

结果，而最无奈的则是长时间的等待过程，因此如何缩短计算 

时间，这是值得很多从事高性能科学计算的用户去研究的问 

题。作者通过对高性能计算机以及对高性能计算课题的长期 

实践研究，针对其中存在的大规模线性计算模型、存储器分层 

技术、cache命中率等一些共性特征进行了分析、归类和总结， 

提出了一些在应用中值得考虑的方法，但愿对关心该领域的 

读者能有些启发与帮助。 
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