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Calculix三级并行优化及其在天河二号超级计算机中的应用 

姜文超 林 穗 王多强。 李东明。 金 海 

(广东工业大学计算机学院 广州 510006) (华中科技大学计算机学院 武汉430074) 

(广州船舶及海洋工程设计研究院 广州 510250)。 

摘 要 针对开源有限元软件 Calculix传统计算模式在大规模数值计算中的低效问题 ，提 出了Calculix三级并行优 

化策略，即预处理并行优化、节点间并行调度以及节点内多核多线程并行改造。预处理并行优化在方程组分解过程 中 

与分解过程后，分别对其参数矩阵进行有条件的动态舍弃，据此构造了部分列选主元多行双门槛不完全 Lu分解预处 

理算法，并对算法的可行性、有效性以及收敛性给出了证明。为充分发挥 TH-2超级计算机强大的资源优势，相继给 

出了基于Q0s的节点间任务动态调度算法，以及节点内多核多线程并行任务调度算法，进一步实现计算任务与资源 

之间的优化匹配和 QoS需求。在实验环节中搭建了针对天河二号(TH一2)超级计算环境的有限元并行计算与分析平 

台，并完成 了针对船舶疲劳强度分析问题的实际工程应用测试。理论分析与工程算例测试结果充分证明：Calculix三 

级并行优化方案能够有效提高Calculix求解线性方程组的速度，在可获取足够计算资源的前提下，与传统计算模式相 

比，实际工程算例的计算速度平均提高了2～4倍。 
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Three-level Parallel Optimization and Application of Calculix in TH-2 Super-computing Environments 
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Abstract To increase the computing efficiency of Calculix in large scale numerical calculation，this paper researched 

Calculix and proposed a three-level parallel optimization scheme including preprocessing -level，task level and thread le- 

ve1．A multiple row double threshold incomplete LU matrix decomposition strategy based on column pivoting and dyna 

mic abandon was presented．The corresponding algorithm was given and proved to be efficient，available and convergent． 

Furthermore，to utilize the powerful computing resources of TH一2 supercomputer，a task level parallel scheduling algo— 

rithm using between computing  nodes and a thread level parallel algorithm using between multiple computing cores 

were also developed and deployed in the experimental platform which focused on the ship fatigue analysis．Both the 

theory analysis and the actual eng ineering  cases testing were provided to show that the three level parallel optimization 

scheme based on Calculix can increase the solving speed of liner equations and the analysis efficiency in engineering de— 

sign areas．and the average speed-up ratio can reach about 2～4 when enough resources can be obtained． 

Keywords Parallel computing，Super-computing，Calculix，Parallel optimi zation，Fatigue strength analysis 

1 Calculix求解器 

Calculix是一款开源有限元软件系统，可以完成线性和 

非线性问题的计算求解，在连续体力学领域，对船体结构疲劳 

强度的静态与动态特性分析以及解热传导、电磁场、流体力学 

等连续性问题的求解具有重要的应用价值叫。Calculix包括 

两部分：前端处理器 CGX和后端处理器 CCX。CGX是有限 

元求解的前处理与后处理器，它负责产生有限元几何模型，接 

收有限元计算后的结果并对其进行可视化；CCX是 Calculix 

的计算处理器，是进行有限元计算的执行模块。实践证明，求 
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解线性方程组花费 Calculix大部分 的求解时间_2蜘。所谓预 

处理技术l13]是指对线性方程组 

Ax= b (1) 

进行转换，使其与原方程组同解。要求转换后的方程组更易 

于迭代求解，产生的转换矩阵M 称为预条件子。如果 M 为 

一 个在某种程度上和A近似的非奇异矩阵，则预处理后的线 

性方程组为： 

M- Ax=iV／ b (2) 

与线性方程组 Ax—b相同。线性方程组 的预处理技 

术 “ 主要有填充元缩减策略、匹配技术、因子分解、近似逆条 

件子构造等，其中不完全 LU分解较为常用_4- 。假设矩阵A 

的n一1个顺序主子式不为 0，那么矩阵 A可以唯一分解为一 

个下三角矩阵L和一个上三角矩阵 U的乘积，即： 

A— LU (3) 

若令误差矩阵 Q—L U—A满足一定的条件限制，例如 

某些特定位置的元素值为零，则称A—L U为不完全 LU分 

解。在不完全 叫 分解中，选择合适的填充元缩减策略十分 

重要。 

2 基于动态舍弃策略的部分列选主元多行双门槛 

不完全 LU分解算法 

2．1 动态舍弃策略 

线性方程组进行迭代求解前，首先对矩阵进行划分，再对 

各个部分进行列选主元，然后对矩阵元素进行第一次舍弃，留 

下满足舍弃策略条件的矩阵元素来进行不完全 LU分解；另 

外 ，需要对已完成分解的L和【，中的某几行元素进行第二次 

舍弃。这里对两次舍弃策略进行优化，第一次舍弃采用 r与 

矩阵的谱范数乘积作为舍弃界限，舍弃小于此界限的矩阵元 

素。第二次舍弃则使用动态多行舍弃策略，根据矩阵某几行 

非零元素的个数与参数的 r乘积作为舍弃界限，舍弃超过此 

界限的矩阵元素。经过两次舍弃后，把各个部分的计算结果 

进行归约，得到的矩阵为最终的预处理矩阵，供线性方程组进 

行迭代求解使用。 

在矩阵分解过程中，可以对分解因子中的元素值进行判 

断，舍去幅度较小的元素，但是这种舍弃方法开销较大，并且 

当门槛越来越小时，趋近于直接法，无法达到控制存储空间和 

减少计算量的目的。针对该情况 ，引入矩阵范数作为舍弃参 

数 。矩阵范数是描述矩阵扰动灵敏度的特征数 ，虽然预处理 

的迭代舍弃可以提高计算效率，但也引入了舍弃误差，这里通 

过矩阵范数来控制预处理的舍人误差。谱范数满足定义 1， 

谱范数是刻画元素间距离的量，谱半径一般小于谱范数，所以 

使用矩阵谱范数作为参数，可以较好地控制不完全LU分解的 

舍弃过程造成的误差。在矩阵进行不完全分解时，选取 O< 

r<1)，当矩阵元素小于 r与矩阵的谱范数乘积时，则舍弃；反 

之，则留下。分解完成后，分解因子 L和 U分别保留 P个绝 

对值较大的元素。 

2．2 部分列选主元多行双门槛不完全 LU分解算法 

对 Calculix有限元求解器的CCX模块代码进行并行化修 

改。首先初始化MPI，使用 FrontMtx_MPI_split对矩阵进行 

划分，实现节点间的任务分配，然后在各节点实施基于动态舍 

弃策略的部分列选主元多行双门槛不完全LU分解，算法中 

涉及的主要函数包括：1)columnpivoting()，对矩阵进行列选 

主元；2)abandon strategy()，对多个行向量进行谱范数条件 

下的舍弃策略；3)dynamic abandon strategy()，对上三角矩 

阵和下三角矩阵进行动态舍弃策略；4)FrontMtx_MPI—Re— 

duce，对结果进行归约，得到最终结果。算法可以通过调用 

Arpack接口得以实现。对Arpack中的preconditioning函数 

进行修改来完成矩阵的预处理，最后再调用并行程序进行计 

算求解。核心算法伪代码描述如下。 

Function preconditioning(n，b，A) 

fori= 1 n 

if z一 一 b then z一0： 

else z十十 ； 

a =column pivoting(A)； 

a — ai： 

for k一1：i--1 and when ak=10 

k—ak／akk； 

abandon strategy(a)； 

if ak 1 0 then a— a一“k*Uk； 

endfor k 

abandon strategy(a)； 

if z一 一 b： 

then dynamic abandon strategy(a)； 

forj一1：i一1 

lij uij； 

forj=i。n 

U a ； 

end f0r i 

3 任务并行调度策略 

3．1 节点间任务调度 

鉴于 TH一2作业提交模式和 Calculix的运行机制，为实 

现各结点间的负载平衡，设计基于 QoS的动态任务调度方 

案，节点间的任务调度算法描述如下 ： 

MPI
_

Init(~argc，&argv)；／／定义变量，MPI初始化 

MPI
_

Comm
_ rank(MPI_COMM _

WORLD，&myid) 

MPkComm_size(MPI_COMM_WORLD，&nproe)；／／利用 MPI消息 

传递机制读取数据，创建对象 A-+InpMtx，b-+DenseMtx，并分配数 

据。 

InpMtx
_ init(mtxA，INPMTX_BY_ROWS，type，nent，O)； 

DenseMtx_ init(mtxY，type，0，0，nrow，nrhs，1，nrow)；／／查找最小填 

充排序，产生分配到结点的映射图，并将数据广播出去。 

adjIVL=InpMtx—M_PI—fullAdjaeency(mtxA，stats，msglvl，msgFile， 

MPLCOMM_WORLD)； 

frontETree=orderViaMMD(graph，seed+myid，msglvl，msgFile)； 

frontETree= ETree—

MPI
— Beast(frontETree，root，msglvl，msgFile， 

MPI
_

COMM
_ WORLD)；／／各处理器求解计算分量的新 

值，并通过扩展收集操作重新广播给所有处理器，进行 

下一次计算。 

FrontMtx
—

MPI
—

split(frontmtx，solvemap，stats，msglvl，msgFile， 

firsttag，MPLCOMM_WORLD)； 

FrontMtx．_MPI
— postProcess(frontmtx，ownerslV，stats，msglvl，msg- 
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File，firsttag，MPI— COM M — WORI D)；／／各结点机数据更新．利用 

MPI消息传递汇总数据到管理结点。 

MPI— Finalize()；／／MPI进程结柬。 

3．2 节点内任务调度 

节点间任务调度完成后 ，Calculix后端计算模块 CCX可 

以调用 SpoolesMT实现在单个计算结点上的多核多线程并 

行化计算。针对 SpoolesMT的任务调度并行处理算法描述 

如下 ： 

Begin 

／／确定叮用的CPU核心数 

if(nthread> (nfront= FrontMtx
—

nfront(frontmtx))) 

{nthread=nfront；} 

／／进行多核域分解映射 

DVjnit(eumopsI)V，nthread，NUI )； 

／／确定各 CPU核心与front的匹配 

ownerslV=E1、ree—

ddMap(frontETree，type．synmaetryflag， 

cumopsDV，1．0／(2．0*nthreads))； 

／／对符小单元矩阵在映射到的线程上进行因式分解 

SubM txManager_ init(mtxmanager，I oCK— IN— PR()CESS，0)； 

FrontM tx
_

init(frontmtx，frontE~i、ree，symbfaelVI ， 

type．symmetryflag． 

FRONTMTX_ DENSE_ FR0NTS， 

pivotingflag，I．CK；K
—

IN R(X2ESS，0， 

NUI I ，mtxmanager，msglvl，msgFile)； 

／／多核多线程并行进行矩阵分解 

Rootchv=FrontM tx
_

MT
—

faetorlnpMtx( 

frontmtx，mtx~ax，tau．droptol，ehvmanager． 

ownerslV，lookahead，&error，cpus，stats．msglvl，msgFile)； 

／／矩阵分解后处理 

FrontM tx_ IxostProeess(frontmtx，msglvl，msgFile)； 

／／并行分析各对象参数初始化 

soh，emap—SolveMap
_ new()； 

SolveMap
—

ddMap(solvemap，symmetryflag，FrontMtx
—

upperBlock 

IVI (frontmtx)，FrontM tx
—

lowerBlockIVI (frontmtx)，nthread，OW 

nersIV，FrontM tx frontrrree(frontmtx)，seed，msglvl，msgFile)； 

mtxX= DenseM tx
_

new()； 

De nseMtx
_

init(mtxX，type，0，0，neqns，nrhs．1．neqns)； 

De nseMtx zero(mtxX)； 

／／多核多线程并行求解 

FrontM tx
— M r_solve(frontmtx，mtxX，mtxB，mtxmanager，solvemap， 

epus，msglvl，msgFile)； 

／／结果同置 

DenseM tx
_ pemmteRows(mtxX．Dew FoOldI、’)： 

End 

4 系统实现与实验分析 

基于 Maxdomainsize，Maxsize和 Maxzeros的最佳搭配 

组合，使用船体棚关独立组件模型作为实际算例分别进行测 

试，测试采用记录 5次计算时间求平均值的方法，其中 3个测 

试算例的模型图如图 1一图3所示。 

算例 A：网格划分数是 17524，单元数足 8500。 

算例 B：网格划分数是 7690，单元数足 718。 

算例 C：网格划分数是 85968．单元数是 85832。 

冈 l 算例 A的模型图 

图 2 算例B的模型图 

图3 算例 C的模型图 

并行计算I}】的JJII速比用并行前的执行速度和并行后的执 

行速度之比来表_，J÷，具体实验测试结果如表 1和表 2所列。 

表 l 各算例测试结果／s 

表2 各算例测试加速比 

在对以上3个算例进行具体分析之后，为进一步证明该 

并行改造方案的有效性，实验取 2O个数据规模差距不大的船 

舶独立部件作为研究算例进行测试，分别对这些算例逐渐提 

交到 1节点、2节点、3节点和 ，1节点上的平均计算时间进行 

对比，统计结果叟u罔 4所示。 

} 一 _蔓i ___ f ，t 卜 

l 2 3 4 5 6 7 8 9 10 I1 12 l3 l4 15 16 17 18 19 20 

算例数 

图4 平均计算,,tfH~x,t比图 

由图 4可知，虽然由于不同算例的计算量有一定差异，在 
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