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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,大规模 DSMC/PIC耦合模拟计算量巨大,需要实现高效并行计

算.由于粒子动态注入、迁移等操作,基于 MPI并行的 DSMC/PIC耦合模拟往往通信开销较大且难以实现负载均衡.针对自

主研发的 DSMC/PIC耦合模拟软件,在原有 MPI并行优化版本上设计实现了高效的 MPI＋CUDA 异构并行算法,结合 GPU
体系结构和 DSMC/PIC计算特点,开展了 GPU 访存优化、GPU 线程工作负载优化、CPUＧGPU 数据传输优化及 DSMC/PIC数

据冲突优化等一系列性能优化.在北京北龙超级云 HPC系统的 NVIDIAV１００和 A１００GPU 上,针对数亿粒子规模的脉冲真

空弧等离子体羽流应用,开展了大规模 DSMC/PIC耦合异构并行模拟,相比原有纯 MPI并行,GPU 异构并行大幅缩短了模拟

时间,两块 GPU 卡较１９２核的 CPU 加速比达到５５０％,同时具有更好的强可扩展性.
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Abstract　DSMC/PICcoupledsimulationisanimportanthighＧperformancecomputingapplicationthatdemandsefficientparallel
computingforlargeＧscalesimulations．Duetothedynamicinjectionandmigrationofparticles,DSMC/PICcoupledsimulations
basedonMPIparallelismoftensufferfromlargecommunicationoverheadsandaredifficulttoachieveloadbalancing．Toaddress
theseissues,wedesignandimplementefficient MPI＋CUDA heterogeneousparallelalgorithm basedontheselfＧdeveloped
DSMC/PICsimulationsoftware．CombiningthecharacteristicsoftheGPUarchitectureandtheDSMC/PICcomputation,weconＧ
ductaseriesofperformanceoptimizations,includingGPUmemoryaccessoptimization,GPUthreadworkloadoptimization,CPUＧ
GPUdatatransmissionoptimization,andDSMC/PICdataconflictoptimization．WeperformlargeＧscaleDSMC/PICcoupledheＧ
terogeneousparallelsimulationsonNVIDIA V１００andA１００GPUsintheBeijingBeilongSuperCloud HPCsystemforthe

pulsedvacuumarcplasmajetapplicationwithbillionsofparticles．Comparedtotheoriginalpure MPIparallelism,theGPU
heterogeneousparallelismsignificantlyreducesimulationtime,withaspeedupof５５０％ontwoGPUcardscomparedto１９２cores
oftheCPU,whilemaintainingbetterstrongscalability．
Keywords　CoupledDSMC/PIC,Particlesimulation,Heterogeneousparallel,MPI＋CUDA

　

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/m３~１０２２/m３),相应的等离子体羽流非常稀

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.

１)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.
２)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.

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],因此针对其设计实现高效的并

行计算至关重要.传统 MPI并行 DSMC/PIC模拟中,由于

粒子动态注入、迁移等操作,随着并行规模增大,并行通信开

销较大,且随着模拟推进容易出现严重负载不均衡,难以适应

数亿量级粒子规模模拟需求.GPU 作为主流的异构并行架

构,近年来已成为构建高性能计算系统的重要技术途径,很多

科学计算应用在 GPU上获得了优异性能,结合 GPU 架构和

DSMC/PIC耦合模拟特点,实现高效 DSMC/PIC耦合异构并

行模拟具有重要意义.

针对自主研发的基于嵌套双重非结构网格 DSMC/PIC
耦合模拟软件,在原有 MPI并行优化版本上设计实现了大规

模高效 MPI＋CUDA异构并行算法,结合 GPU 并行体系结

构和 DSMC/PIC耦合计算特点,开展了 GPU访存优化、GPU
线程工作负载优化、CPUＧGPU 数据传输优化及 DSMC/PIC
数据冲突优化等一系列性能优化.在北京北龙超级云 HPC
系统的 NVIDIAV１００和 A１００GPU 上,成功实现了数亿粒

子规模的脉冲真空弧等离子体羽流大规模 DSMC/PIC耦合

异构并行模拟,相比原有纯 MPI并行,GPU 异构并行大幅缩

短了模拟时间,两块 GPU 卡较１９２核的 CPU 加速比达到

５５０％,同时具有更好的强可扩展性.

２　DSMC/PIC耦合求解器

本文采用的 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[１４Ｇ１５].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 DSMC,PIC求解的网格单元大小分别受不同

类型粒子限制,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１);

PIC模拟采用细网格,网格单元尺度符合德拜长度２)要求.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

tetrahedralgridcellsforPIC

　　　注:虚线矩形表示 MPI优化版本实现的并行通信和负载均衡.

图２　DSMC/PIC耦合求解器的整体流程

Fig．２　OverallworkflowofcoupledDSMC/PICsolver

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

２３ ComputerScience 计算机科学 Vol．５１,No．９,Sep．２０２４



解的整体工作流程.程序读入网格、模拟参数并初始化相关

数据结构后进入时间步迭代.

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[１６],PIC时间步迭代过程参考后文的介绍.

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[１７]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[１５].

PIC时间步包括两个主要步骤:

１)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.

２)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[１５]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[１８]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.

Ñ􀅰E＝ρ
ε０

(２)

其中,ρ是一个总体积电荷密度,ε０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－ÑØ替换E,泊松方程转换为:

Ñ􀅰E＝Ñ􀅰(－ÑØ)＝－Ñ２Ø＝ρ
ε０

(４)

在非结构网格上使用有限体积法[１９]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.

前期工作中[２０Ｇ２１],课题组针对 DSMC/PIC耦合求解器设

计实现了基于集中通信策略和基于分布式通信策略的 MPI
并行,实现了仿真粒子在任意 MPI进程之间的迁移.此外,

针对模拟过程中粒子动态注入、迁移等导致的负载不均衡,设

计实现了动态复杂均衡算法,大幅提升了大规模 MPI并行效

率,形成了 MPI优化版本的 DSMC/PIC耦合计算软件.图２
中的虚线框给出了 MPI并行通信(PIC_Exchange和 DSMC_

Exchange)以及动态负载均衡(Rebalance)部分.本文在此基

础上设计实现了 MPI＋CUDA版本的 DSMC/PIC耦合程序,

该程序除了输入、输出、粒子通信以及负载均衡模块,图１中

的Inject,DSMC_Move,PIC_Move,Poisson_Solve,ReindＧex
和Colli_React模块均在 GPU端实现.

３　MPI＋CUDA异构并行

尽管 MPI并行 DSMC/PIC耦合模拟软件实现了动态负

载均衡,一定程度提升了 MPI并行效率,但随着粒子模拟规

模的增加,大规模 MPI并行可扩展性下降,无法满足亿级粒

子以上 复 杂 应 用 的 模 拟 需 求.在 MPI并 行 基 础 上,面 向

GPU异构高性能计算机,实现 MPI＋CUDA 异构并行,能够

发挥 GPU计算能力强的优势,大幅减少模拟时间.此外,在

模拟同等问题规模时,MPI＋CUDA异构并行所需的 MPI并

行进程更少,对于超大规模 DSMC/PIC耦合模拟具有重要的

应用价值.下面将结合自主 DSMC/PIC耦合软件计算流程、

数据结构和 GPU并行体系结构的特点,介绍 GPU 并行算法

设计及其性能优化.

３．１　线程工作负载优化

通常一个 GPU 线程可模拟一个仿真粒子,但模拟中性

粒子和带电粒子运动时需要使用随机数,粒子规模增加时(例

如本文算例包含数亿粒子),每个 GPU 线程运行curand_

init()函数初始化随机数产生器开销巨大(对于本文算例耗时

十几 分 钟),严 重 影 响 了 整 体 模 拟 效 率.针 对 粒 子 运 动

(DSMC_move和 PIC_move),优化设计了线程工作负载方

式,减少了线程数量和随机数生成器初始化开销.如图３所

示,圆圈表示粒子,矩阵表示线程.本文将 GPU 线程与粒子

的关系改为一对多的映射关系,由一个 GPU 线程处理多个

粒子,这样既能缩短随机数的初始化时间,也能提高内核对数

据的重用.为了提高 GPU 全局内存访问效率,一个线程束

中的３２个线程分别模拟连续的３２个粒子,以实现合并内存

访问.具体随机数初始化算法和线程工作负载优化方法如算

法１和算法２所示.

图３　线程与粒子映射关系图

Fig．３　Threadandparticlemappingdiagram

３３林拥真,等:基于 MPI＋CUDA的 DSMC/PIC耦合模拟异构并行及性能优化研究



算法１　随机数初始化算法

Input:seed
Output:curandStates[]

１．functionRNG(seed,curandStates[])

２．　RNG_num←２E２０
３．　block_x←３２
４．grid_x←RNG_num/block_x

５．init‹‹‹grid_x,block_x›››(seed,curandStates[])

６．endfunction
７．functioninit(seed,curandStates[])

８．　index←threadIdx．x＋ blockDim．x∗ blockIdx．x
９．　curand_init(seed,index,０,curandStates[index])

１０．endfunction
算法２　线程工作负载优化算法

Input:curandStates[];particle_num
Output:randnum;particle_move

１．functionmove(curandStates[])

２． block_x←３２
３．　 ifparticle_num ＜RNG_numthen

４．　　 grid_x←particle_num/block_x
５． else
６．　　 grid_x←RNG_num/block_x

７．　 endif
８． process‹‹‹grid_x,block_x›››(curandStates[])

９．endfunction

１０．functionprocess(curandStates[])

１１．　index←threadIdx．x＋ blockDim．x∗ blockIdx．x
１２．　fori＝threadIdx．x→ particle_numdo

１３．　　　使用curand_uniform_double(curandStates[index])生成随

机数

１４．　　　模拟粒子i的运动

１５．　　　index←index＋gridDim．x∗ blockDim．x
１６．endfor

１７．endfunction

算法１根据模拟的粒子规模,初始化固定数量的随机数

生成器,意味着在模拟中性粒子和带电粒子运动时核函数能

启动的最大线程数应小于等于随机数生成器的数量.算法２
中每个线程负责模拟多个粒子的运动,且固定使用同一个随

机数生成器.在线程处理粒子的循环中,线程首先处理编号

与其在线程网格中的全局编号一致的粒子,一次循环的跨度

是一整个线程网格规模,这样同一个线程束处理的一定是相

邻的粒子,提高了内存带宽的利用率.

３．２　数据冲突处理

粒子重编号模块(Reindex)主要是将同网格中的各类型

粒子进行统一编号.它的实现包括４个紧密耦合的步骤:第
一步统计各类型粒子的数量,同时分别统计每个 DSMC网格

中各种粒子的数量;第二步统计各类型粒子在全局编号中的

起始位置,这里需要用到第一步中统计的各类型粒子的数量;

第三步需要用到第二步中得到的各类型粒子在全局编号中的

起始位置,继而求出每个 DSMC网格中各类型粒子在全局编

号中的起始位置;第四步需要用到求得的各 DSMC网格中各

类型粒子在全局编号中的起始位置以及在第一步中获得的各

DSMC网格中各种粒子的数量,继而给每个粒子一个唯一的全

局索引.为解决上述各步骤中的数据依赖问题,本文采用kerＧ

nel分割以实现全局同步.kernel分割方法具体如算法３所示.

算法３　kernel分割算法

Input:particles[]

Output:index[]

１．processStageOne‹‹‹􀆺,􀆺›››(􀆺)

２．cudaDeviceSynchronize()

３．processStageTwo‹‹‹􀆺,􀆺›››(􀆺)

４．cudaDeviceSynchronize()

５．processStageThree‹‹‹􀆺,􀆺›››(􀆺)

６．cudaDeviceSynchronize()

７．processStageFour‹‹‹􀆺,􀆺›››(􀆺)

８．cudaDeviceSynchronize()

此外,在模拟带电粒子运动的模块中,带电粒子的运动会

导致电荷密度的更新.由于电荷密度是存储在非结构网格节

点上的,在更新相邻的两个网格单元时可能会引起数据冲突.

为了解决该潜在的数据冲突,本文利用原子函数对电荷密度

数组的更新进行加锁,防止 GPU线程之间互相干扰.

３．３　访存优化

粒子注入模块(Inject)是 DSMC/PIC耦合模拟中耗时最

长的部分,本文在将该模块移植到 GPU 时,发现其耗时仍然

很长,加速效果不理想.其原因是粒子注入算法需要搜索注

入的带电粒子的 DSMC网格编号,由于大规模模拟时 DSMC
网格单元数较大,因此 GPU 全局内存访问延时高.基于以

上分析,本文使用共享内存显式管理缓存,降低访存延时.访

存优化的具体方法如算法４所示.

算法４　访存优化算法

Input:inlet_cell[]

Output:particle_cell
１．is_find_cell←false
２．ifthreadIdx＝＝０then
３．　 unfind_cell_threadnums(shared)←blockDim
４．endif
５．__syncthreads()

６．whileunfind_cell_threadnums! ＝０do
７．　ifis_find_cell＝＝falsethen
８． 计算粒子位置、速度等参数

９． endif
１０．　iteration_num←inlet_cell_num/shared_array_size
１１．　fori＝０→iteration_numdo
１２．　　formyduty＝threadIdx→shared_array_sizedo
１３．　　　offset←i∗shared_array＋ myduty
１４．　　　　shared_array[myduty]＝inlet_cell[offset]

１５．　　　myduty←myduty＋ blockDim
１６．　endfor
１７．　　__syncthreads()

１８．　　forj＝０→shared_array_sizedo
１９．　　　ifis_find_cell＝＝truethen
２０．　　　　return
２１．　　　endif
２２．　　　判断shared_array[j]是否为粒子网格

２３．　　　ifis_find_cell＝＝truethen
２４．　　　　atomicSub(&unfind_cell_threadnums,１)

２５．　　　　　break
２６．　　　　endif
２７．　　endfor
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２８．　　_syncthreads()

２９．　　　ifunfind_cell_threadnums＝＝０then

３０．　　break

３１．　endif

３２．endfor

３３．endwhile

在访存优化算法中,本文利用共享内存来减少线程对全

局内存的访问次数,充分利用共享内存的低延迟.该算法中,

一个线程负责一个粒子的注入.每个线程块内的各个线程首

先需要并行地将全局内存中的网格数据存入共享内存中,然
后各线程遍历共享内存中的网格数据,减少访问全局内存的

次数.由于线程块内的线程找到 DSMC网格的进度不一致

且循环内有同步,因此不能简单地让某个线程跳出循环,否则

会造成块中线程无期限地等待.线程块内各线程需等待块中

所有线程都执行完成,才能跳出寻找 DSMC网格的循环.本

算法使用变量unfind_cell_threadnums来控制循环的结束,

使用变量is_find_cell来控制线程的执行路径,以使各线程

能按不同执行路径到达同步点.

假设 DSMC网格数为 N 个,线程块大小为 M.那么如

果不使用共享内存,考虑最差的情况,一个线程块需要访问全

局内存 NM 次.引入共享内存后,虽然增加了同步的开销,

但一个线程块只需要访问全局内存 N 次,全局内存访问次数

减少为原来的１/M.在实际测试中,我们也验证了使用共享

内存能带来更好的性能.

３．４　CPU与GPU数据交互并行实现

在基于 MPI＋CUDA的 DSMC/PIC耦合模拟中,粒子可

能在不同 MPI进程间不断迁移.由于粒子的注入和运动都

是在 GPU 上实现的,MPI并行运行在 CPU 上,因此需要在

CPU与 GPU之间传输粒子.在 MPI＋CUDA异构并行程序

各进程数据交互的过程中,每个进程首先将迁移的粒子从

GPU传输到CPU,再通过 MPI将粒子传输到目的进程,最后

目的进程把接收到的粒子从CPU传输到 GPU.

在CPU 与 GPU 数据交互中,统计迁移的粒子数量和打

包迁移粒子非常耗时,占据了整个数据交互过程的大部分时

间,因此有必要设计一种高效的 GPU 并行策略来统计迁移

粒子的数量以及打包粒子.算法５是本文提出的 CPU 与

GPU数据交互的并行算法和数据传输优化方法.在该算法

中,首先调用countParticlesNum 函数分别统计迁移到各个进

程的粒子数,这里使用原子锁实现各线程互斥写入.为了充

分利用内存带宽,本文将需要从 GPU 上传输下来的粒子进

行打包,包括对粒子各参数进行打包和对各进程迁移的粒子

进行打包.由于粒子的参数有double和int两种类型,因此

采用两个数组进行打包.打包数组存储迁移到各进程的所有

粒子,这里利用pos数组来记录迁移到各进程的粒子在打包

数组中的起始位置.在package函数(将需要传输的数据进

行打包)中,首先将counter数组各元素初始化为０,然后利用

原子锁对counter数组上的各元素进行原子自增,原子函数返

回自增前的值,作为粒子唯一的编号idx.迁移的粒子存入打

包数组的位置是唯一的,由其迁移的目的进程号和原子锁返

回的编号决定,因此可将数据并行打包.需要注意的是,迁出

的粒子不做实际删除,仅仅只是作标记,在后续模拟中,跳过

对已标记粒子的处理,这样虽然会浪费一定存储空间,但是可

以节省顺序存储数组时删除操作的开销.

算法５　CPU与 GPU数据交互并行算法

Input:particles[]

Output:new_particles[]

１．functioncountParticlesNum(particles[],count[])

２．　　index←threadIdx．x＋ blockDim．x∗ blockIdx．x

３．　　 ifpartciles[index]．rank! ＝myRankthen

４．　　　 atomicAdd(&count[partciles[index]．rank],１)

５． endif

６．endfunction

７．funtionpackage(particles[])

８． index←threadIdx．x＋ blockDim．x∗ blockIdx．x

９．　ifparticles[index]．rank＝＝myRankthen

１０．　　return

１１．　endif

１２．　offset_int←pos[particles[index]．rank]∗５

１３．　offset_double←pos[particles[index]．rank]∗６

１４．　idx←atomicAdd(&counter[particles[index]．rank],１)

１５．　result_int[offset_int＋idx∗ ５ ＋ ０]＝particles[index]．arg０
􀆺

１６．　　result_int[offset_int＋idx ∗ ５ ＋ ４]＝particles[index]．

arg４

１７．　result_double[offset_double＋idx∗６＋０]＝particles[index]．

arg５􀆺

１８．　result_double[offset_double＋idx∗６＋５]＝particles[index]．arg９

１９．　对迁出粒子作移除标记

２０．endfunction

２１．functioncommunication(particles[])

２２．　countParticlesNum‹‹‹􀆺,􀆺›››(particles[],count[])

２３．　pos[０]←０

２４．　fori＝１→rank_numthen

２５．　　pos[i]←count[i－１]＋ pos[i－１]

２６．　endfor

２７．　package‹‹‹􀆺,􀆺›››(􀆺)

２８．　使用分布式通信将迁出的粒子传输给各进程

２９．　将接收到的粒子传输到设备端

３０．endfunction

４　实验结果与分析

４．１　实验设置

本文实验是在北京北龙超级云计算平台的 N２６分区和

N３２ＧE分区上进行的.N２６ 分区每个计算节点配 置 ８ 块

NVIDIATeslaV１００ＧSXM２３２GB显存的 GPU,以及一块InＧ
tel(R)Xeon(R)Platinum８２５５CCPU＠２．５０GHz,计算节点

间通过２５Gbps的TCP网络互联,不支持RDMA协议.N３２ＧE
分区每个计算节点配置８块 NVIDIAA１００PCIe４０GB显存的

GPU,以及两块Intel６２４８R４８CCPU＠３．０GHz.计算节点间

通过１００GbpsRoCE网络进行高速互联,支持 RDMA 协议.

本文采用 C＋＋语言实现 DSMC/PIC耦合模拟,编译器为

GCCv４．８．５和CUDAv１１．５．０.MPI版本是OPENMPIv４．１．２,

其他使用的软件或库包括 METISv５．１．０,LAPACK/３．５．０
和BLAS/３．５．０.
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本实验的基准程序采用的是由课题组前期迭代开发的最

优版本的 MPI程序[２０Ｇ２１],该程序采用分布式 MPI并行通信

策略以及动态负载均衡算法.测试平台为北京北龙超级云计

算平台的 T６分区,其每个计算节点的配置是:Intel(R)Xeon
(R)Platinum９２４２CPU ＠２．３０GHz,９６核,内存３８４GB,节
点间采用Infiniband互连.使用的编译器为 GCCv４．８．５,

MPI版本是 OPENMPIv４．１．２.其他使用的软件或库包括

METISv５．１．０,LAPACK/３．５．０和BLAS/３．５．０.

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,网格包含２２４２９４８个用于

PIC模拟的细四面体网格单元以及２６８４７９个用于 DSMC模

拟的粗四面体网格单元.中性粒子密度设置为１．４×１０２０,模
拟的中性粒子规模达到３．２×１０９个.带电粒子的密度设置

为１．２５×１０１２,需要处理的带电粒子数为２×１０９.DSMC/

PIC耦合模拟运行１００个 DSMC时间步,每个 DSMC时间步

包含两个PIC时间步,取多次模拟运行时间的平均值.

４．２　实验结果分析

图４和表１分别给出了采用纯 MPI并行和 MPI＋CUＧ
DA异构并行实现 DSMC/PIC耦合模拟的整体性能,MPI＋
CUDA异构并行分别运行在 V１００和 A１００两种GPU上.由

于本文的算例配置计算开销较大,无法串行运行,因此将两个

CPU计算节点(１９２个 处 理 器 核)的 MPI并 行 程 序 作 为 性

能基准,扩展到３２个计算节点(３０７２个处理器核).作为对

比,GPU卡从２块扩展到３２块,MPI＋CUDA异构并行程序

采用一个 MPI进程控制１块 GPU卡的方式运行.从图４可

以看出,异构并行性能优于纯 MPI并行:V１００上异构并行与

纯 MPI并行相比,加速比最多达４４３％,最小３６７％;A１００上

异构并行与纯 MPI并行相比,加速比最多达５５０％,最小能达

到４６６％.A１００相比V１００平均性能提升达２３％.同时也可

以观察到,异构并行在２个 A１００卡时加速比最大,扩展到

３２块 A１００卡时逐渐下降;在 V１００上加速比整体却是逐渐

上升的.图５给出了异构并行和纯 MPI并行的强可扩展性.

可以看出,异构并行在 V１００上的强可扩展性也优于纯 MPI
并行.但在 A１００上的强可扩展性弱于纯 MPI并行,尤其是

GPU卡较多时.导致 A１００加速比和强可扩展性弱于 V１００
的原因可能是算例问题规模不够大.

图４　异构并行程序和 MPI并行程序执行时间对比

Fig．４　Comparisonofexecutiontimesofheterogeneousparallel

programandMPIparallelprogram

表１　各版本程序模拟总时间

Table１　Totalsimulationtimeforeachversion
(s)

２GPU/
１９２核

４GPU/
３８４核

８GPU/
７６８核

１６GPU/
１５３６核

３２GPU/
３０７２核

MPI ６７６２．０ ３６４３．１ ２２９７．８ １６０１．１ １１９３．６
V１００ １８１８．５ ９９１．５ ５９３．８ ３７６．９ ２６９．５
A１００ １２２８．６ ７１６．１ ４２８．８ ３００．７ ２５５．９

图５　异构并行程序和 MPI并行程序的强可扩展性

Fig．５　Strongscalabilityofheterogeneousparallelprogramand

MPIparallelprogram

表２列出了 MPI并行和 A１００上异构并行各模块的加速

比.可以 看 到,除 了 Reindex,Colli_React和 DSMC_ExＧ

change,其他模块的加速比都很理想.类似地,表３列出了

MPI并行和 V１００上异构并行各模块的加速比,整体而言,

V１００异构并行加速比差于 A１００.

表２　MPI并行程序和在 A１００计算节点上运行的异构并行程序主要模块执行时间

Table２　MainmoduleexecutiontimesofMPIparallelprogramandheterogeneousparallelprogramrunningonA１００computenode
(s)

模块
２GPU/
１９２核

４GPU/
３８４核

８GPU/
７６８核

１６GPU/
１５３６核

３２GPU/
３０７２核

DSMC_Move
MPI ３７．６８ １９．０２ ９．８８ ５．４９ ２．９６
A１００ ５．２０ ３．０３ ２．１６ １．１７ ０．６５

加速比/％ ７２４．５９ ６２７．１７ ４５７．７０ ４６９．０３ ４５４．３２

DSMC_Exchange
MPI １４．４４ ９．５４ ６．５０ ５．８４ ８．５８
A１００ １１．８１ １２．６４ １３．６０ １０．３５ １１．２１

加速比/％ １２２．２６ ７５．５２ ４７．７７ ５６．４２ ７６．４８

PIC_Inject
MPI ６１１１．８７ ３０３０．４３ １５１３．０５ ７６７．８６ ３７９．９８
A１００ １０７３．６８ ５６６．１７ ２９４．９３ １７３．１８ １１６．８６

加速比/％ ５６９．２５ ５３５．２５ ５１３．０１ ４４３．４０ ３２５．１５

PIC_Move
MPI ５３．９７ ４０．１４ ３５．６９ ２２．４０ １２．８４
A１００ ７．７０ ５．１７ ４．１３ ２．５３ １．６７

加速比/％ ７０１．２４ ７７６．３０ ８６４．１２ ８８４．７５ ７６７．０８
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　　　　　　　　　　　(续表)

模块
２GPU/
１９２核

４GPU/
３８４核

８GPU/
７６８核

１６GPU/
１５３６核

３２GPU/
３０７２核

PIC_Exchange
MPI １０８．４３ １００．１０ １５９．３８ ２２２．６２ ２３６．１９
A１００ ２４．２５ ２５．１５ ２１．８８ １８．５７ ２６．５７

加速比/％ ４４７．２０ ３９７．９６ ７２８．５６ １１９８．８４ ８８８．９９

Poisson_Sovle
MPI ３３９．５１ ３４８．６３ ３７１．５２ ３８８．５９ ４０５．４８
A１００ ５５．６１ ５９．６８ ５７．９７ ５２．７６ ５２．０２

加速比/％ ６１０．５７ ５８４．１７ ６４０．８５ ７３６．４８ ７７９．４５

Reindex
MPI １．４６ ０．８７ ０．６７ ０．３４ ０．１９
A１００ １７．５４ １１．９５ ９．８４ ４．４９ ０．７５

加速比/％ ８．３１ ７．３０ ６．７９ ７．５５ ２５．６１

Colli_React
MPI ０．１４ ０．１５ ０．１２ ０．０９ ０．０８
A１００ ６．９６ ６．３４ ５．８１ １．３６ ０．２５

加速比/％ ２．０８ ２．３９ ２．１１ ６．３６ ３０．０６

表３　MPI并行程序和在 V１００计算结点上运行的异构并行程序主要模块执行时间

Table３　MainmoduleexecutiontimesofMPIparallelprogramandheterogeneousparallelprogramrunningonV１００computenode
(s)

模块
２GPU/
１９２核

４GPU/
３８４核

８GPU/
７６８核

１６GPU/
１５３６核

３２GPU/
３０７２核

DSMC_Move
MPI ３７．６８ １９．０２ ９．８８ ５．４９ ２．９６
A１００ ８．７９ ４．９８ ３．５６ １．８３ １．０５

加速比/％ ４２８．６２ ３８１．８３ ２７７．３０ ３００．４２ ２８２．８８

DSMC_Exchange
MPI １４．４４ ９．５４ ６．５０ ５．８４ ８．５８
A１００ ９．８０ １０．４６ １２．２２ １５．３１ １１．１７

加速比/％ １４７．３６ ９１．２５ ５３．１６ ３８．１５ ７６．８０

PIC_Inject
MPI ６１１１．８７ ３０３０．４３ １５１３．０５ ７６７．８６ ３７９．９８
A１００ １６１８．３７ ８１６．０８ ４２０．４１ ２２０．３２ １１６．８２

加速比/％ ３７７．６６ ３７１．３４ ３５９．９０ ３４８．５２ ３２５．２８

PIC_Move
MPI ５３．９７ ４０．１４ ３５．６９ ２２．４０ １２．８４
A１００ ２４．４１ １３．２０ ９．１７ ４．１９ １．５８

加速比/％ ２２１．１３ ３０４．０８ ３８９．３７ ５３４．０８ ８１５．３６

PIC_Exchange
MPI １０８．４３ １００．１０ １５９．３８ ２２２．６２ ２３６．１９
A１００ ２４．０８ ２１．６２ ２１．７８ ２４．７５ ２４．４５

加速比/％ ４５０．２８ ４６２．９７ ７３１．７８ ８９９．６０ ９６５．９４

Poisson_Sovle
MPI ３３９．５１ ３４８．６３ ３７１．５２ ３８８．５９ ４０５．４８
A１００ ９９．１４ ９８．９３ １０８．５７ ８５．１２ ７０．０７

加速比/％ ３４２．４７ ３５２．４２ ３４２．１９ ４５６．５４ ５７８．６９

Reindex
MPI １．４６ ０．８７ ０．６７ ０．３４ ０．１９
A１００ １３．４１ ７．９０ ５．９２ ２．１９ ０．７５

加速比/％ １０．８６ １１．０４ １１．２８ １５．５３ ２５．４２

Colli_React
MPI ０．１４ ０．１５ ０．１２ ０．０９ ０．０８
A１００ ７．８３ ５．９３ ５．３７ １．０４ ０．２２

加速比/％ １．８５ ２．５６ ２．２８ ８．２５ ３４．５０

　　图６给出了访存优化采用不同大小共享内存对程序执行

时间的影响.大小为３２的共享内存大小指开辟能够存储

３２个 DSMC网格单元信息的共享内存空间,以此类推.该结

果是在２块 V１００GPU 上测试的,由于 V１００上每个流多处

理器可使用的共享内存空间有限,仅测试到４８０.可以看到,

开辟大小为１２８的共享内存执行时间是最优的.

图６　共享内存大小对PIC_Inject模块执行时间的影响

Fig．６　InfluenceofsharedmemorysizeonPIC_Injectmodule

executiontime

图７给出了 V１００上访存优化对 PIC_Inject模块的优化

效果,该结果是在２块 V１００上测试的.可以看出,与没有优

化的 baseline版本相比,优化后的程序加速比最高能达到

２４３．７７％,最小也能达到１４０．７０％.

图７　　访存优化对PIC_Inject模块执行时间的影响

Fig．７　InfluenceofaccessoptimizationonPIC_Injectmodule

executiontime

表４列出了在不同的线程工作负载方式下随机数初始化
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的执行时间,该结果是在２块 V１００上测试的.表４中细粒

度指一个线程在一个模拟时间步内仅处理一个中性粒子或带

电粒子的运动,意味着需要给每个线程初始化一个随机数.

粗粒度指一个线程在一个模拟时间步内处理多个粒子,核函

数启动的线程数量是固定的,则初始化随机数的数量也是固

定的.可以看出,粗粒度线程工作负载的随机数初始化时间

远短于细粒度方式.

表４　不同的线程工作负载方式下随机数初始化执行时间

Table４　Randomnumberinitializationexecutiontimeunder

differentthreadworkloads

线程工作

负载方式
２GPU ４GPU ８GPU １６GPU ３２GPU

细粒度 １０７２．８４ ７４１．４１ １７４．２１ ８９．３４ ４１．３２
粗粒度 １．４９ １．６８ ２．１５ ２．１５ ２．１６

加速比/％ ７２１８３ ４４０９４ ８１１４ ４１４６ １９１２

图８给出了不同线程工 作 负 载 方 式 下 PIC_Move和

DSMC_Move模块的执行时间,该结果是在２块 V１００上测试

的.可以看出,大多数情况下粗粒度的线程工作负载方式是

优于细粒度的线程工作负载方式的,这说明增加每个线程的

工作量,某些情况下确实会提高内核对数据的重用,继而提升

性能.

图８　不同的线程工作负载方式下PIC_Move和 DSMC_Move

模块的执行时间

Fig．８　ExecutiontimesofPIC_MoveandDSMC_Movemodules

underdifferentthreadworkloads

表５和表６分别列出了在 A１００和 V１００上各模块的核

函数在使用不同线程块维度时的执行时间.这里仅列出维度

为３２,６４,１２８,２５６,５１２,１０２４的测试结果.

表５　A１００上各模块核函数使用不同块维度的执行时间

Table５　Executiontimeofeachmodulekernelfunctionusing

differentblockdimensionsonA１００
(s)

BlockDim ３２ ６４ １２８ ２５６ ５１２ １０２４

DSMC_Move ４．２９ ４．３３ ４．３４ ４．３７ ４．４３ ５．８０

PIC_Inject １１１２．６１ １１４１．７６ １１３９．６５ １１１２．２８ １０８３．６７ １０７０．０７

PIC_Move ７．１９ ７．２２ ７．２４ ７．２４ ７．３４ ８．０７

Reindex_kernel１ １１．１４ １１．０１ １１．２８ １１．０７ １１．０６ １２．７１

Reindex_kernel２ ３．６４ ３．３０ ３．３０ ３．３０ ３．２８ ４．９３

DSMC_Exchange ３．６２ ３．５５ ３．５３ ３．６７ ３．６６ ３．７６

PIC_Exchange ５．５８ ５．０２ ５．２２ ５．０９ ４．６５ ５．１７

Colli_React ６．８４ ６．９５ ６．９９ ７．０２ ７．０５ ７．８０

表６　V１００上各模块核函数使用不同块维度的执行时间

Table６　Executiontimeofeachmodulekernelfunctionusing

differentblockdimensionsonV１００
(s)

BlockDim ３２ ６４ １２８ ２５６ ５１２ １０２４
DSMC_Move ７．９２ ７．９４ ７．９４ ７．９６ ７．９４ ３０．００
PIC_Inject １６８６．０４ １６１５．２９ １７２０．１８ １８１４．６５ ３１１４．３７ ４１４４．４５
PIC_Move ２５．２３ ２４．８５ ２４．２９ ２３．９７ ２４．５５ ５１．３２

Reindex_kernel１ ８．６７ ８．６８ ８．６７ ８．６７ ８．６６ ８．６５
Reindex_kernel２ １．９１ １．９１ １．９０ １．９０ １．９１ １．９１
DSMC_Exchange １．２６ １．１６ １．１５ １．１６ １．１８ １．２０
PIC_Exchange ２．９８ ３．２２ ３．２２ ３．１７ ３．０７ ２．９８
Colli_React ６．７９ ６．９７ ７．０３ ７．８４ ９．１８ ９．２４

可以看出,在 A１００上不同块维度下核函数的执行时间

波动不大.但在 V１００上有部分核函数(DSMC_Move,PIC_

Inject,PIC_Move)在块维度为１０２４时执行时间明显增加,这

是因为每个线程块能使用的寄存器数量有限制,导致线程块

中每个线程能用到的寄存器数变少,而这些模块中线程使用

寄存器的数量较多,因此将块维度设置为１０２４时执行时间

波动较大.

结束语　本文针对自主 DSMC/PIC耦合模拟软件开展

了基于 MPI＋CUDA 的异构并行计算和性能优化研究.结

合 GPU体系结构、DSMC/PIC耦合模拟特点,设计实现了大

规模高效 MPI＋CUDA异构并行算法及一系列 GPU 性能优

化方法,大幅提升了 DSMC/PIC 耦合模拟性能,对于支撑

DSMC/PIC耦合模拟大规模工程应用具有重要价值.
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