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收稿日期：２０１６１０２１；在线出版日期：２０１７０６１２．本课题得到国家自然科学基金重点项目（６１４３２００５，９１４３０２１４）、国家杰出青年科学

基金（６１６２５２０２）、国家自然科学基金（６１６０２１６６）、数学工程与先进计算国家重点实验室开放基金课题、国家重点研发计划

（２０１６ＹＦＢ０２０１４０２，２０１６ＹＦＢ０２０１９００）资助．洪文杰，男，１９９３年生，硕士研究生，中国计算机学会（ＣＣＦ）学生会员，主要研究方向为高性

能计算．Ｅｍａｉｌ：ｈｗｊ＿２０１５＠ｈｎｕ．ｅｄｕ．ｃｎ．李肯立（通信作者），男，１９７１年生，博士，教授，博士生导师，中国计算机学会（ＣＣＦ）杰出会员，

ＩＥＥＥ高级会员，研究领域为高性能计算、并行与分布式系统．Ｅｍａｉｌ：ｌｋｌ＠ｈｎｕ．ｅｄｕ．ｃｎ．全　哲，男，１９８２年生，博士，主要研究方向为人

工智能、高性能计算．阳王东，男，１９７４年生，博士，教授，主要研究领域为并行计算．李克勤，男，１９６３年生，博士，教授，博士生导师，ＩＥＥＥ

Ｆｅｌｌｏｗ，研究领域为并行计算、分布式计算、云计算等．郝子宇，男，１９７８年生，博士，高级工程师，主要研究方向为超级计算机体系结构、

算法设计与优化．谢向辉，男，１９５８年生，博士，高级工程师，中国计算机学会（ＣＣＦ）高级会员，主要研究方向为计算机体系结构、高性能
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面向神威·太湖之光的犘犈犜犛犮可扩展异构

并行算法及其性能优化
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摘　要　共性数学库ＰＥＴＳｃ（Ｐｏｒｔａｂｌｅ，ＥｘｔｅｎｓｉｂｌｅＴｏｏｌｋｉｔｆｏｒＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ）是高性能计算的基础模块，是

超级计算机计算环境的基础算法库之一，其性能直接影响调用数学库的高性能数值计算应用的效率．面向国际上

首台１００Ｐ神威·太湖之光异构超级计算机，根据实际研究需要选取ＰＥＴＳｃ中两个典型用例ｅｘ５（单节点线性求解

方程组问题）和ｅｘ１９（多节点求解２Ｄ驱动腔问题）进行实验探究．对运行结果分析找到的热点函数主要为ＰＥＴＳｃ

函数库中７个核心函数，针对这７个核心函数（主要包括向量运算与矩阵运算），提出和实现了其异构并行算法，并

结合机器的异构体系结构提出了相应的性能优化方法．在超级计算机上的实验结果为：核心函数并行算法在４主

核、２５６从核的单节点上加速比最大可达到１６．４；多节点情况下，当输入规模为１６３８４时，８１９２个节点相对于２５６

节点的加速比为３２，且加速比随着异构处理器数目的增加接近线性增加，表明ＰＥＴＳｃ核心函数并行算法在神威·

太湖之光超级计算机上具有良好的可扩展性．

关键词　并行算法设计；ＰＥＴＳｃ数学库；可扩展性；神威·太湖之光
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ｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｎｕｍｂｅｒｏｆｐｒｏｃｅｓｓｏｒｓ．Ｔｈｉｓｐａｐｅｒｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｓｔｈａｔｏｕｒｐａｒａｌｌｅｌａｌｇｏｒｉｔｈｍｓｏｆ

ＰＥＴＳｃｈａｖｅｇｏｏｄｓｃａｌａｂｉｌｉｔｙ，ｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｙａｎｄｓｅｃｕｒｉｔｙｏｎｔｈｅＳｕｎｗａｙＴａｉｈｕＬｉｇｈｔｓｕｐｅｒｃｏｍｐｕｔｅｒ，

ｗｈｉｃｈｐｒｏｖｉｄｅｓｔｈｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅｆｏｒｔｈｅｓｉｍｉｌａｒｒｅｓｅａｒｃｈｅｓ．

犓犲狔狑狅狉犱狊　ｐａｒａｌｌｅｌａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ；ＰＥＴＳｃｍａｔｈｌｉｂｒａｒｙ；ｅｘｔｅｎｓｉｂｉｌｉｔｙ；ＳｕｎｗａｙＴａｉｈｕＬｉｇｈｔｓｙｓｔｅｍ

１　引　言

大规模的科学与工程计算诸如流体力学计算、

数值天气预报、地震数据处理、基因工程、高维微分

方程数值解仍是当前高性能计算亟待解决的挑战性

问题．ＰＥＴＳｃ库是一种可移植科学计算工具箱，是

高性能计算环境的基础设施之一，广泛应用于偏微

分方程、稀疏线性代数等相关问题的求解，是提高高

性能计算应用程序计算效率的重要基础．

根据申威处理器特殊的异构体系结构和网络和

存储特性，提出了ＰＥＴＳｃ库７个核心算法的并行算

法，并提出了相应的性能优化方法．

神威·太湖之光超级计算机是由国家并行计算

机工程技术研究中心研制的世界上首台运算速度超

过十亿亿次的超级计算机．如何在高性能计算应用

中发挥超级计算机潜在的计算能力一直是高性能研

究的主要挑战之一．通常，多数应用都会通过调用开

源的底层共性数学库来实现，而ＰＥＴＳｃ就是这一类

数学库．

Ｐｏｒｔａｂｌｅ，Ｅｘｔｅｎｓｉｂｌｅ Ｔｏｏｌｋｉｔｆｏｒ Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ

ＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎＰＥＴＳｃ① 是美国Ａｒｇｏｎｎｅ国家实验室

开发的可移植可扩展科学计算工具箱，目的是在高

性能计算机上数值求解偏微分方程及相关问题．

ＰＥＴＳｃ是基于并行库（ＭｅｓｓａｇｅＰａｓｓｉｎｇＩｎｔｅｒｆａｃｅ，

ＭＰＩ）和数学计算包（ＢＬＡＳ）实现．它用 ＭＰＩ来实现

并行所需进程之间的通信，而数学计算是通过调用

８５０２ 计　　算　　机　　学　　报 ２０１７年
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ＢＬＡＳ来实现．最底层是基础库，向上依次是基础数

据结构：主要为矩阵和向量；Ｋｒｙｌｏｖ子空间方法：一

类用来求解形如犃狓＝犫方程的方法，预设条件子：

包括雅可比矩阵、分块雅可比矩阵、ＳＯＲ／ＳＳＯＲ方

法、不完全Ｃｈｏｌｅｓｋｙ分解和不完全ＬＵ分解等方法

的集合；ＳＮＥＳ为大规模非线性方程提供高效的非

精确或拟牛顿迭代解法．

神威·太湖之光是目前世界上最快的超级计算

机，由我国自主研发的申威众核处理器为核心构建

而成．ＰＥＴＳｃ是高性能计算应用和数值计算应用常

用的共性数学库，如何充分发挥神威·太湖之光在

并行高性能计算应用中的计算潜力是当下面临的问

题和挑战，对于一类以ＰＥＴＳｃ数学库作为底层调用

的并行应用，其性能下限取决于ＰＥＴＳｃ数学库在当

前体系结构下的优化效果．因此，在神威·太湖之光

上实现ＰＥＴＳｃ数学库的并行优化有着重要意义，为

国产异构超算上实现自身配套的数值计算函数库进

行探索实验．由于ＰＥＴＳｃ数学库十分庞大，本文根

据研究需要，对ＰＥＴＳｃ数学库的７个核心函数实现

并行异构算法设计和优化．

文章的后续部分组织如下：第２节给出相关工

作介绍，第３节介绍神威·太湖之光系统环境和申

威体系结构，这是ＰＥＴＳｃ数学库并行算法设计的基

础，核心函数的并行算法由第４节给出，第５节和第

６节分别给出性能优化方法及实验结果的对比分

析，最后是结论和未来研究工作的方向．

２　相关工作

Ｍｉｎｄｅｎ、Ｓｍｉｔｈ等人研究ＰＥＴＳｃ函数库中所有

向量运算函数和矩阵向量积函数在 ＧＰＵ 上的实

现［１］，实验结果表明：ＰＥＴＳｃ中稀疏矩阵迭代求解

时，加速瓶颈受限于 ＣＰＵ 与 ＧＰＵ 之间的传输带

宽，而不取决于加速卡（ＧＰＵ）个数，因此加速比最

多只有几倍，要达到１００倍或者更多几乎不可能．

Ｃｕｏｍｏ、Ｇａｌｌｅｔｔｉ和 Ｇｉｕｎｔａ等人在 ＣＰＵＧＰＵ

集群上基于ＰＥＴＳｃ中抛物线模拟光流问题的偏微

分方程设计了一种适应于异构计算环境并行算法，

并软件实现［２］．采用真实的ＳＡＲ图像序列进行软件

数值实验得到加速比为１．９５．

本文工作是在神威·太湖之光异构系统上，根

据国产申威处理器特殊的异构结构，针对ＰＥＴＳｃ数

学库中７个核心函数，设计实现并行算法并优化．与

前两者工作的区别在于：（１）基于不同的体系结构；

（２）相同数学库下的不同应用实例的优化．而归结

到底层而言所有工作都是解决同一类问题：针对不

同的异构体系架构，ＰＥＴＳｃ函数库中迭代算法下的

向量矩阵运算是否能在该异构环境下取得好的加速

效益，充分发挥该异构处理器的性能，进而通过优化

后的ＰＥＴＳｃ函数库解决一系列复杂科学问题．

根据研究需要，选取ＰＥＴＳｃ数学库自带标准实

例ｅｘ５① 和ｅｘ１９② 进行实验，二者调用了ＰＥＴＳｃ中

常用核心函数，其中ｅｘ５为ＫＳＰ下单节点运行的标

准实例，利用牛顿迭代法求解两个线性系统，ｅｘ１９

是ＳＮＥＳ下可多节点 ＭＰＩ扩展的标准实例，利用

Ｊａｃｏｂｉ预处理的广义极小残量法（ＧＭＲＥＳ）求解２Ｄ

驱动腔问题［３］的偏微分方程．

３　体系结构

３１　硬件环境

神威·太湖之光的硬件性能指标如表１所示，

主要包括性能、功耗等信息，其系统总体架构主要分

为两大部分：高速计算系统和辅助计算系统，与高速

计算系统和辅助计算系统对应的有在线存储和近线

存储，再加上诸如众核ＣＰＵ基础软件、并行操作系

统环境、并行语言环境等众多软件系统就构成整个

系统硬件设备．表１也对比了太湖之光和天河二号

的各项指标，可以看出太湖之光超级计算机的各项

指标性能较天河二号都有巨大提高，这得益于国产

自主研发的“申威２６０１０”芯片的设计和突破．

表１　硬件性能指标对比

类别 神威·太湖之光 天河二号

峰值

Ｌｉｎｐａｃｋ性能

Ｌｉｎｐａｃｋ功耗

功耗性能比

１２５ＰＦＬＯＰＳ

９３ＰＦＬＯＰＳ

１５．３７ＭＷ

６．０５ＧＦＬＯＰＳ／Ｗ

５３．６２ＰＦＬＯＰＳ

３０．６５ＰＦＬＯＰＳ

１７．６ＭＷ

１．９０１ＧＦＬＯＰＳ／Ｗ

在天河二号类似异构环境上，已开发出大量科

学数值计算应用程序，进行并行模拟和优化研

究［４８］．由于太湖之光的体系结构与天河二号存在明

显不同，所以现有软件难以跨平台高效使用，因此针

对太湖之光的特殊体系结构，移植和优化数值计算

库成了当务之急．

９５０２９期 洪文杰等：面向神威·太湖之光的ＰＥＴＳｃ可扩展异构并行算法及其性能优化
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３２　申威体系结构

作为国产自主研发的芯片“申威２６０１０”，是国

产芯片的重大突破，该芯片是异构众核处理器［９１０］

（如图１）．申威众核处理器采用片上融合的异构体

系结构，由４个异构群构成，每个异构群包括一个主

核、６４个从核构成的从核簇、异构群接口和存储控

制器，整芯片共２６０个计算核心，众核处理器还集成

系统接口总线，用于连接标准ＰＣＩｅ接口实现片间

直连和互连，管理与维护接口实现系统管理、维护与

测试．４个异构群和系统接口总线通过群间传输网

络实现存储共享和通信．

图１　申威众核处理器结构图

主核主频为１．５ＧＨｚ，四译码七发射，每核组内

存８ＧＢ，Ｌ１ｃａｃｈｅ大小为３２ＫＢ，Ｌ２ｃａｃｈｅ（数据ｃａｃｈｅ

和指令ｃａｃｈｅ混合）大小为２５６ＫＢ，运用高速暂存缓

存器（ＳＰＭ）
［１１１５］，其常用于嵌入式实时系统．从核

主频为１．５ＧＨｚ，七发射，可以通过ｇｌｄ／ｇｓｔ直接离

散访问主存，也可以通过ＤＭＡ方式批量访问主存，

从核阵列之间可以采用寄存器通信方式进行通信．

从核局部存储空间大小为６４ＫＢ，指令存储空间为

１６ＫＢ．每个主、从核核心都支持一个２５６位宽的向

量化操作．

主从核的异构体系设计提供了灵活的异构编程

模型，有以下４种：

（１）主从加速并行模式

主核主要完成无法用众核并行部分的计算以及

通信，而在从核进行任务计算时，主核等待．

（２）主从协同并行模式

主核和从核作为对等的个体进行并行计算，根据

各自计算能力进行负载分配，共同完成核心段的计算．

（３）主从异步并行模式

　　在从核进行加速计算的同时，主核完成其他

计算、通信或Ｉ／Ｏ 等操作，提高主从协作的并行

效率．

（４）主从动态并行模式

主核负责任务分配，从核负责取得新计算任务、

完成计算和写回计算结果．

根据程序特点选取合适的异构编程模型可取得

更好的加速效果．

主从核异构体系结构特点也引发了一些思考：

（１）程序单节点运行加速效果如何，多节点的 ＭＰＩ

可扩展性如何？（２）从核计算任务有规律的离散访

问主存时，可调整数据顺序使得离散访问变成顺序

批量访存实现访存优化，从核计算任务随机离散访

存时，程序性能受访存影响如何？（３）从核批量访问

主存时，可设计数据传输和计算的异步优化，同时从

核数量的变化对数据传输的影响如何？（４）从核局

存６４ＫＢ，表明每次从主存传输到从核局存数据有

限，传输量对性能影响如何？（５）核心七发射，意味

需要充分利用流水线，支持２５６位宽向量化操作，表

明可以采用向量化操作进行优化，较低主频体现更

好的高效能［１６］．
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４　并行算法设计

本节中，首先确定核心热点函数并分类，然后选

取合适的异构编程模型对热点函数的异构并行算法

进行阐述．

４１　函数分类

移植ＰＥＴＳｃ函数库，并在主核运行上述两个实

例，记录各核心函数时间，得到热点函数如表２所示．

表２　热点函数

函数名称 函数名称

犕犪狋犛狅犾狏犲

犞犲犮犕犇狅狋

犞犲犮犕犃犡犘犢

犕犪狋犕狌犾狋

犞犲犮犖狅狉犿犪犾犻狕犲
———

深入分析，这些核心热点函数可分为三类，第一

类是犕犪狋犛狅犾狏犲函数：存在数据依赖无法并行，如何

对它进行优化，会在最后部分进行讨论；第二类是

犕犪狋犕狌犾狋函数：虽然没有数据依赖但是存在访存瓶

颈；第三类是后两行的函数：数据依赖较小，且主要

是计算耗时，而访存耗时较小，具有良好的异构并行

特点，所以后文介绍的优化工作也是主要针对这些

函数．本文选取犞犲犮犕犇狅狋函数和犕犪狋犕狌犾狋函数作

为并行算法设计的典型进行说明．其中犞犲犮犕犇狅狋函

数实现多向量点积，犕犪狋犕狌犾狋函数是实现稀疏矩阵

向量乘（ＳｐＭＶ），由于ＳｐＭＶ广泛应用于各种科学计

算中，其有许多异构体系下的算法设计和研究［１７２０］．

针对这两个函数，选取的编程模型为主从异步

并行模式（如图２）．在并行算法设计时，需要写主核

代码和从核代码，主核代码实现数据的读入、调用从

核函数、数据通信和部分计算，从核代码实现任务划

分、数据计算和结果写回．

图２　主从异步并行模式

４２　异构并行算法设计

在这小节中，主要介绍犞犲犮犕犇狅狋函数和犕犪狋犕狌犾狋

函数的异构并行任务划分和基本算法．

犞犲犮犕犇狅狋函数任务划分如图３，将向量狓和向

量狔［犻］以长度犜均匀划分到每个从核进行计算，各

从核计算结果写回主核并进行累加得到最终结果．

对于每个从核，有传输和计算两个过程，每次从主核

传输大小为犔的数据到从核进行计算，在经过犜／犔

次上述过程后，不足犔的余数部分（犜％犔）由从核直

接访问主存计算（由于这部分数据量较小，所以直接

访问主存的的时间消耗要小于数据在从核与主核之

间的两次传递时间）．当所有狔［犻］全部计算完后，计

算结果由从核返回给主核．这种任务划分是考虑到

输入数据是一个向量数组，先针对一个向量的并行，

再进行多个向量的通用处理．

图３　犞犲犮犕犇狅狋任务划分图

算法１．　犞犲犮犕犇狅狋．

输入：向量狓犻狀、向量数组狔犻狀［］、数组长度狀狏

输出：标量数组狕［］

／／主核代码

１．ＰｅｔｓｃＦｕｎｃｔｉｏｎＢｅｇｉｎ

２．犞犲犮犌犲狋犃狉狉犪狔犚犲犪犱（狓犻狀，＆狓）

３．Ｆｏｒ犻＝０，１，２　狀狏－１

４．　犞犲犮犌犲狋犃狉狉犪狔犚犲犪犱（狔犻狀［犻］，＆狔［犻］）；

５．Ｅｎｄｆｏｒ

６．犪狋犺狉犲犪犱＿狊狆犪狑狀（犞犲犮犕犇犗犜＿犛犾犪狏犲，＆狋犺犻狊＿犃狉犵）

７．Ｆｏｒ犻＝０，１，２　狀狏－１

８．　狕［犻］＝０．０；

９．　Ｆｏｒ犼＝０，１，２　犜犎犚犈犃犇犛＿犖犝犕－１

１０．　　狕［犻］＋＝狕狕［犼＋犻狀狏］

１１．　Ｅｎｄｆｏｒ

１２．Ｅｎｄｆｏｒ

１３．犘犲狋狊犮犉狌狀犮狋犻狅狀犚犲狋狌狉狀（０）；

／／从核代码ＶｅｃＭＤＯＴ＿Ｓｌａｖｅ

１４．＿＿ｔｈｒｅａｄ＿ｌｏｃａｌｔｙｐｅｎａｍｅ；

１５．犿狔＿犻犱＝犵犲狋＿狉狅狑（）×８＋犵犲狋＿犮狅犾（）；

１６．狊狋犪狉狋＝犿狔＿犻犱犪犾犾／犜犎犚犈犃犇犛＿犖犝犕；

１７．犲狀犱＝（犿狔＿犻犱＋１）犪犾犾／犜犎犚犈犃犇犛＿犖犝犕；

１８．犽＝狊狋犪狉狋＋（犲狀犱－狊狋犪狉狋）％犔；

１９．Ｆｏｒ犻＝０，１，２　狀狏－１

２０．　狕［犻］＝０．０；
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２１．Ｅｎｄｆｏｒ

２２．Ｆｏｒ狊狋犪狉狋＝狊狋犪狉狋，狊狋犪狉狋＋１，狊狋犪狉狋＋２，…，狊狋犪狉狋＋犽－１

２３．　Ｆｏｒ犼＝０，１，２　狀狏－１

２４．　　狕［犼］＝狔［犼］［狊狋犪狉狋］×狓［狊狋犪狉狋］＋狕［犼］；

２５．　Ｅｎｄｆｏｒ

２６．Ｅｎｄｆｏｒ

２７．Ｆｏｒ犻＝狊狋犪狉狋，狊狋犪狉狋＋犔，狊狋犪狉狋＋２犔，…，犲狀犱

２８．　犪狋犺狉犲犪犱＿犵犲狋将数据从主核起始地址为狓＋犻，长

度为犔的一段传输到从核局存狓狓［犔］数组中

２９．　Ｆｏｒ犽＝０，１，２　狀狏－１

３０．　　犪狋犺狉犲犪犱＿犵犲狋将数据从主核起始地址为狔［犽］＋

犻，长度为犔的一段传输到从核局存狔狔［犔］数

组中

３１．　　Ｆｏｒ犼＝０，１，２　犔－１

３２．　　　狕［犽］＝狓狓［犼］×狔狔［犼］＋狕［犼］；

３３．　　Ｅｎｄｆｏｒ

３４．　Ｅｎｄｆｏｒ

３５．Ｅｎｄｆｏｒ

３６．犪狋犺狉犲犪犱＿狆狌狋将每个从核计算的结果狕［狀狏］传输到

主核数组狕狕［犜犎犚犈犃犇犛＿犖犝犕］［狀狏］中

在算法１中１～１３是在主核上运行，其中６是

调用从核函数犞犲犮犕犇犗犜＿犛犾犪狏犲，狋犺犻狊＿犃狉犵是结构

体参数，保存从核计算所需的所有数据地址．１４～３６

在从核上运行，１４是在从核局存为所有计算用到的

变量开辟空间，所有变量必须用 ＿＿狋犺狉犲犪犱＿犾狅犮犪犾声

明存在于该从核局存中，１５～１８是任务划分过程：

犿狔＿犻犱 是线程号、犪犾犾是向量长度、犜犎犚犈犃犇犛＿

犖犝犕 是线程个数（从核数）、犔是传输数据的长度，

１９～３６是对划分的任务进行计算．算法１根据如

图４的任务划分方式，从主存中循环读取输入向量，

并分成犜犎犚犈犃犇犛＿犖犝犕 段，每段以长度犔循环

传输到每一个从核线程进行乘加运算，每个从核线

程运算结果传输回主存，主核进行每个从核运算结

果的累加得到最终结果．

图４　犕犪狋犕狌犾狋任务划分图

犕犪狋犕狌犾狋函数任务划分如图４，矩阵犃按犜 行

均匀划分给每个从核，每个从核计算从主核传输过

来大小为犔数据段，循环传输、计算、再将每个从核

计算结果写回主核内存．

算法２展示了稀疏矩阵向量乘的基本并行方

法，矩阵犃按行压缩格式存储，犪犪是矩阵非零元素，

犪犼是非零元素所在列，犻犻是索引．在本文实验用例

中，矩阵犃是Ｐｅｔｓｃ函数库生成的矩阵，其每行非零

元素个数为３到４个，所以每个从核计算的负载基

本一致．

算法２．　犕犪狋犕狌犾狋．

输入：矩阵犃、向量狓狓、向量狔狔

输出：向量狔狔

／／主核代码

１．ＰｅｔｓｃＦｕｎｃｔｉｏｎＢｅｇｉｎ

２．犞犲犮犌犲狋犃狉狉犪狔（狔狔，＆狔）

３．犞犲犮犌犲狋犃狉狉犪狔犚犲犪犱（狓狓，＆狓）

４．犪狋犺狉犲犪犱＿狊狆犪狑狀（犕犪狋犕狌犾狋＿犛犾犪狏犲，＆狋犺犻狊＿犃狉犵）

５．犘犲狋狊犮犉狌狀犮狋犻狅狀犚犲狋狌狉狀（０）；

／／从核代码犕犪狋犕狌犾狋＿犛犾犪狏犲

６．＿＿ｔｈｒｅａｄ＿ｌｏｃａｌｔｙｐｅｎａｍｅ；

７．犿狔＿犻犱＝犵犲狋＿狉狅狑（）×８＋犵犲狋＿犮狅犾（）；

８．狊狋犪狉狋＝犿狔＿犻犱×犪犾犾／犜犎犚犈犃犇犛＿犖犝犕；

９．犲狀犱＝（犿狔＿犻犱＋１）×犪犾犾／犜犎犚犈犃犇犛＿犖犝犕；

１０．犽＝狊狋犪狉狋＋（犲狀犱－狊狋犪狉狋）％犔；

１１．Ｆｏｒ狊狋犪狉狋＝狊狋犪狉狋，狊狋犪狉狋＋１，狊狋犪狉狋＋２，…，狊狋犪狉狋＋犽－１

１２．　犖＝犻犻［狊狋犪狉狋＋１］－犻犻［狊狋犪狉狋］；

１３．　犪狋犺狉犲犪犱＿犵犲狋将起始地址为犪犪和犪犼，长度为犖 的

数据从主核传输到从核的犿犪狋犪和犿犪狋犪犼数组中

１４．　犪犪＋＝犖，犪犼＋＝犖，狊狌犿＝０．０；

１５．　Ｆｏｒ犼＝０，１，２，３，…，犖－１

１６．　　狊狌犿＋＝（犿犪狋犪［犼］）×狓［犿犪狋犪犼［犼］］；

１７．　Ｅｎｄｆｏｒ

１８．　狔［狊狋犪狉狋］＝狊狌犿；

１９．Ｅｎｄｆｏｒ

２０．Ｆｏｒ犻＝狊狋犪狉狋，狊狋犪狉狋＋犔，狊狋犪狉狋＋２×犔，狊狋犪狉狋＋３×犔，

…，犲狀犱

２１．　犖＝犻犻［犻＋１］－犻犻［犻］，狀狅狑＝０；

２２．　犪狋犺狉犲犪犱＿犵犲狋将起始地址为犪犪和犪犼，长度为犖 的

数据从主核传输到从核的犿犪狋犪和犿犪狋犪犼数组中

２３．　Ｆｏｒ犼＝０，１，２，３，…，犔－１

２４．　　犘＝犻犻［犻＋犼＋１］－犻犻［犻＋犼］；

２５．　　Ｆｏｒ犽＝０，１，２，３，…，犘－１

２６．　　　犿犪狋狓狓［犽］＝狓［犿犪狋犪犼［狀狅狑＋犼］］；

２７．　　Ｅｎｄｆｏｒ

２８．　　犿犪狋狔狔［犽］＝犿犪狋犪［狀狅狑］×犿犪狋狓狓［０］；

２９．　　Ｆｏｒ犽＝１，２，３，…，犘－１

３０．　　　犿犪狋狔狔［犽］＋＝犿犪狋犪［狀狅狑＋犽］×犿犪狋狓狓［犽］；

３１．　　Ｅｎｄｆｏｒ

３２．　　狀狅狑＋＝犘；
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３３．　Ｅｎｄｆｏｒ

３４．　犪犪＋＝犖，犪犼＋＝犖；

３５．　犪狋犺狉犲犪犱＿狆狌狋将每个从核的犿犪狋狔狔数组中的数据传

输到主核首地址为狔＋犻，长度为犔的一段内存中

３６．Ｅｎｄｆｏｒ

在算法２中１～５在主核上运行，６～３６在从核

上运行，主核只负责通信，计算全部由从核完成．由

于矩阵是稀疏格式的，在从核计算时对向量狓狓的

访问为随机不连续访存，从核局存有限，因此无法将

狓狓的数据直接传输到从核计算，只能通过从核访问

主存获取向量狓狓对应的数据计算．

根据该主从核算法设计，主核处理乘法运算时

间为狋１，加法运算时间为狋２，从核处理乘法运算和加

法运算时间为狋３和狋４，主从核一轮次通信时间为狋狆，

传输狀次，从核数目为犖，则并行算法时间复杂度

如下：

狋串＝狋１＋狋２ （１）

狋并＝
狋３＋狋４

犖
＋狀×狋狆 （２）

犛狆＝
狋串

狋并
≈

狋１＋狋２

狋３＋狋４

犖
＋狀×狋狆

（３）

５　性能优化

本节主要介绍申威异构框架上的并行优化过程

和方法，包括访存优化、去相关性优化和向量化

优化．

５１　访存优化

申威芯片没有采用传统的缓存技术而是每个异

构群匹配一个ＳＰＭ（高速暂存器），这样的设计带来

了两个方面的影响．相比缓存技术，ＳＰＭ 方式给程

序优化提供更多的主观能动性，但是给程序员更多

编程挑战，大大增加程序的复杂性，所有内存访问操

作的预取优化都要手动完成．申威芯片提供ＤＭＡ

接口支持ＳＰＭ与主存间的数据传输，在１２８Ｂ数据

对齐时，ＤＭＡ操作会达到最佳性能，与直接读取主

存数据相比ＤＭＡ操作的收益更大，由于库ＰＥＴＳｃ

数学库中的大多数函数可以ＳＩＭＤ处理，所以手动

循环预取的方法是采用隐藏数据访问延迟．在每个

异构群的并行区域内，内存的访问很大程度地限制

了并行效率，因此利用异步ＤＭＡ的内在特征进一

步提高并行效率，运用双缓冲机制优化．

在并行算法的基础上加入双缓冲机制（异步），

可以实现计算和通信最大限度的相互隐藏取得良好

加速效果．双缓冲机制就是在计算核心的局部存储

空间上申请２倍于所需数据大小的空间，以便存放

两份同样大小且互为对方缓冲的数据．通信双缓冲

通过编程来控制和实现，具体过程如下：除了第一轮

次（最后一轮次）读入（写回）数据的通信过程之外，

当计算核心进行本轮次数据计算的同时，进行下一

轮次（上一轮次）读入（写回）数据的通信．此时计算

核心数据通信部分开销分为两部分，一部分是不可

隐藏部分，另外则是可以与计算开销相互隐藏部分．

其中不可隐藏部分开销为第一轮次读入与最后一轮

次写回的数据通信开销之和，即单轮次通信部分的

开销狋狆．相应的可以与计算开销相互隐藏的数据通

信开销为狋狆×（狀－１），此时计算核心上计算开销与

式（１）、（２）中一样，那么众核加速比的计算表达式具

有如下的形式：

犛狆＝
狋串

狋并
≈

狋１＋狋２

Ｍａｘ
狋３＋狋４
犖
，（狀－１）×狋［ ］狆 ＋狋狆

（４）

该众核加速比计算表达式表明，计算核心计算

开销和部分的通信开销实现了隐藏．考虑计算密集

型程序的情形，计算核心计算开销大于通信开销，而

单轮次的通信开销又特别小，根据上面计算表达式

得到众核加速比将会接近从核核心数犖．如果将众

核加速比与众核具有的计算核心个数之比定义为众

核并行效率，那么此时众核并行效率也将接近于１，

即计算密集型更能够充分地发挥众核的优势．

另外由于从核计算核心专属的局存空间不大、

延迟小．因此在针对存在不可避免的大量离散访存

的程序进行众核算法设计时，就可以利用众核的特

点来避免离散访存并获得理想加速比．因此在针对

存在大量离散访存的程序段的众核并行设计过程

中：首先在计算核心上将原来离散的数组调整成方

便通信的读入和写回的存储顺序，然后计算核心进

行通信读入数据、计算和通信写回数据，最后计算核

心将写回的数据再次调整回原来的存储顺序，这种

算法是ＧａｔｈｅｒＳｃａｔｔｅｒ
［２１］，尽管相较于原来的算法，

增加了前后两个数组存储顺序调整的过程，但由于

上述过程都是在计算核心上来完成的，两个存储顺

序调整所导致的计算核心开销增加得不大．另外，计

算方面则由于计算核心对专属局部存储空间访问延

迟小使得计算核心计算开销大大减小．

但是，双缓冲机制的加入会造成片上存储的减

小，因此针对不同计算任务，首先尝试不加入双缓冲

机制，通过测试找到最优的数据通信量，然后，以该
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通信量作为双缓冲时的通信量．如果此时片上存储

空间仍未满，则为理想结果；否则若片上存储空间不

够，在保证１２８Ｂ对齐的前提下，以原通信量的１／２，

１／４，１／８，…作为通信减量依次改变数据通信量大

小，直到测试找到最好的数据通信量为止．

５２　消除相关性

在申威处理器上，每个从核核心的计算是七级

流水，因此在算法设计时要摒除相关性才能充分利

用流水线，以矩阵向量乘为例（如图５所示），除去

相关性就要调整循环次序，而后对矩阵犃的访问顺

序也随之改变，宏观来看对矩阵犃 的访问是不连

续的．因此在算法优化时，每次是取矩阵前犖 行数

据从主核传输到从核进行流水计算，这样对每个从

核的局存，矩阵犃计算访问从核局存是连续的，所

以若有犆狅狉犲犖狌犿犫犲狉个核心，相当于每个核心计算

犖／犆狅狉犲犖狌犿犫犲狉行的数据．

！有相关性

ｄｏ犻＝１，犻犿

ｄｏ犼＝１，犼犿／８

　狔［犻］＝犃［犻］［犼］×狓［犼］＋狔［犻］

　狔［犻］＝犃［犻］［犼＋１］×狓［犼＋１］＋狔［犻］

　…

　狔［犻］＝犃［犻］［犼＋７］×狓［犼＋７］＋狔［犻］

ｅｎｄｄｏ

ｅｎｄｄｏ

！无相关性

ｄｏ犼＝１，犼犿

ｄｏ犻＝１，犻犿／８

狔［犻］＝犃［犻］［犼］×狓［犼］＋狔［犻］

狔［犻＋１］＝犃［犻＋１］［犼］×狓［犼］＋狔［犻＋１］

…

狔［犻＋７］＝犃［犻＋７］［犼］×狓［犼］＋狔［犻＋７］

ｅｎｄｄｏ

ｅｎｄｄｏ

图５　相关性的除去实例

５３　向量化操作

申威处理器每个主、从核核心都支持一个２５６

位宽的向量化操作，具体如下：

（１）３２×８的定点运算

一次操作处理８个３２位的定点运算

（２）２５６×１的定点运算

一次操作处理１个２５６位长整型运算

（３）６４×４的单精度浮点运算

一次操作处理４个单精度浮点运算

（４）６４×４的双精度浮点运算：

一次操作处理４个双精度浮点运算

利用向量化操作来优化时要注意对界问题，因

为不对界的Ｌｏａｄ／Ｓｔｏｒｅ会引发异常，操作系统收到

异常信号后会将这些Ｌｏａｄ／Ｓｔｏｒｅ拆分成标准类型

的Ｌｏａｄ／Ｓｔｏｒｅ，这样会大大的降低性能．在申威处

理器构架中，向量类型的数据项在内存中除了

ｆｌｏａｔｖ４类型是１６字节对界，其余都是３２字节对界．

解决对界问题后，对程序进行向量化优化时要

考虑程序形式对向量化的限制，有如下３种：

（１）相关性限制

没有数据相关才能被向量化，数据相关性分析

包括寻找内存访问可能重叠的条件．给定程序的两

个访问，相关的条件一是访问的变量在内存中是同

一个（或者重叠）区域的别名，二是对数组访问，分析

下标的关系是否可能相等．

（２）循环结构限制

循环可以是常用的ｆｏｒ，ｗｈｉｌｅｄｏ结构，也可以

是使用ｇｏｔｏ和标号组成的，但是循环必须只有一个

入口和一个出口时才能被向量化．

（３）循环退出条件限制

循环退出条件决定循环执行的迭代次数．向量

化需要迭代次数是可以计算的，也就是说迭代次数

必须是常数、循环不变量以及外层循环控制变量的

线性函数．

确定无上述３个限制条件的循环才可向量化，

向量化时，可以利用循环分裂、循环展开、循环融合、

变量替换和操作替换等手段来实现，而为了更好的

向量化就要合理使用数组：程序中对数组的操作需

要尽量的连续访问；更有效的使用Ｃａｃｈｅ，向量化与

Ｃａｃｈｅ对程序的要求是一样的，都是访问内存的连

续区域，即访问同一个Ｃａｃｈｅ行；尽量将数据转换成

扩展数据类型进行向量化，这样可以更简便快速实

现和调试，另外扩展数据类型的操作还提供了乘加

等更加方便快速的运算操作．

６　实验结果和对比

６１　从核性能测试结果

单个申威众核处理器就是太湖之光超级计算机

的一个节点，在单节点情况下使用基准程序对主从

核性能进行评估，得到主核性能为单个从核性能的

４倍左右，再根据式（３）和式（４），对于单节点若忽略

狋狆，那么理论加速比犛狆为单节点参与运算的从核个

数除以４，即全片理论加速比为１６，主核访存带宽为

９．９１８ＧＢ／ｓ．

从图６中看出随着从核个数增加，时间下降速
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度减缓，从核数目越大时间减缓趋势越小．这是由于

单节点上可运算规模（由内存大小决定）限制了从核

计算能力的充分发挥，从核数达到１６时，矩阵规模

使得从核计算能力接近饱和．

图６　单节点从核性能测试结果

从核访存带宽测试便于分析访存瓶颈，测试结

果如表３所示．

表３　带宽测试结果

从核访存带宽

粒度／Ｂ １ｐｅｂｗ／（ＧＢ·ｓ－１） ６４ｐｅｂｗ／（ＧＢ·ｓ－１）

　８

１６

３２

６４

１２８

２５６

０．０５

０．１０

０．２０

０．４１

０．８０

１．４７

０．９９

１．９９

３．９２

７．９６

１５．７７

２８．８８

６２　单节点优化结果

编译并行优化后的ＰＥＴＳｃ函数库，运行ｅｘ５，

记录优化后的核心函数运行时间，与优化前对比得

到热点函数的加速比如图７所示．

图７　热点函数和非热点函数加速比

从图７中可以看出：第三类函数单节点并行优

化效果良好，犞犲犮犕犃犡犘犢 函数基本达到理论加速

比，而犕犪狋犕狌犾狋函数和犕犪狋犛狅犾狏犲函数加速比较低．

同热点函数一样，非热点函数只有一部分适合并行，

由于其所占时间比重较小，深入优化意义不大．

对比总运行时间，得到整体加速比为２，表明单

节点情形下并行优化具有较好加速效果．

６３　可扩展性测试结果

当节点数较多，输入规模要达到一定大小才能

体现效果，因此以２５６节点下不同输入规模的运行

结果做基准时间，而规模由输入的狓和狔 确定．运

行ｅｘ１９并行可扩展程序，选取４个热点函数可扩展

结果进行展示说明，如图８～图１１所示（其中图例

为规模，２０４８表示狓和狔都为２０４８；横坐标表示节

点数；纵坐标表示不同规模输入在该节点数下运行

时间相对于２５６个节点运行时间的加速比）：

图８　犞犲犮犕犇狅狋函数的可扩展性测试加速比

图９　犕犪狋犕狌犾狋函数的可扩展性测试加速比

从４个函数可扩展性测试结果中，可以看出

４个热点函数在不同数据规模时，加速比随着计算

节点数的增加呈线性增加的趋势，更具体的表现为

加速比随着节点数成倍增加而近乎成倍增加，说明

具有良好的可扩展性．
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图１０　犞犲犮犕犃犡犘犢 函数的可扩展性测试加速比

图１１　犞犲犮犕犪狋犛狅犾狏犲函数的可扩展性测试加速比

为更好分析性能随节点变化的关系，给出ＰＥＴＳｃ

数学库在该程序应用下除去准备时间（准备时间是

指解法器开始求解前给矩阵染色预处理时间）的总

时间随节点变化的图像，如图１２所示．

图１２　整体程序的可扩展性测试结果

图１２中显示了整体程序运行时间随着计算节

点数变化的趋势，运行时间随着节点数的增加而线

性降低．需要特别指出的是，图中的运行时间是在减

去矩阵预处理后的计算时间，预处理过程使用染色

算法对矩阵进行压缩，以缩短迭代所需时间．

６４　相关工作对比

Ｃｕｏｍｏ，Ｇａｌｌｅｔｔｉ和Ｇｉｕｎｔａ等人用１０帧组成的

ＳＡＲ图像序列进行测试，其对应于时间间隔为

１５ｍｉｎ的天气状况地图，每个图像大小是５５５×８４５，

同ｅｘ１９一样也是利用Ｊａｃｏｂｉ预处理的广义极小残

量法求解偏微分方程．实验环境是 ＱｕａｄｒｏＫ５０００

ＧＰＵ和ＩｎｔｅｌＣｏｒｅｉ７ＣＰＵ（２．８ＧＨｚ，８ＧＢＣａｃｈｅ）

搭建的集群［２］．本文用程序ｅｘ１９测试进行对比，其

中输入数据规模大小为狓＝１０２４，狔＝１０２４，结果如

表４，由于应用程序和输入数据规模不同，对比运行

时间没有意义，只需要分析加速比情况．其中Ｉｎｔｅｌ

ＣＰＵ是多核ＣＰＵ，一个ＣＰＵ 看成一个节点，每个

申威节点只启动单个主核计算，两者单节点加速比

都为１．

表４　犐狀狋犲狉犆犘犝与申威主核对比

节点数
ＩｎｔｅｌＣＰＵ

时间 加速比

申威

时间 加速比

１

２

４

８

２５９

１３１

８８

６０

１．００

１．９８

２．９４

４．３１

４６．２０

２３．４０

１２．１０

６．３６

１．００

１．９７

３．８３

７．２６

表５中一个ＣＰＵ＋ＧＰＵ 作为一个节点，每个

申威节点所有主从核都启动计算，ＣＰＵ＋ＧＰＵ加速

比１为狀个 ＧＰＵ＋ＣＰＵ 节点运行时间除以单个

ＣＰＵ运行时间，加速比２为狀个ＧＰＵ＋ＣＰＵ节点运

行时间除以单个ＧＰＵ＋ＣＰＵ节点运行时间，申威

加速比１为狀个节点主核＋从核运行时间除以单节

点主核运行时间，加速比２为狀个节点主核＋从核运

行时间除以单节点主核＋从核运行时间．

表５　犆犘犝＋犌犘犝异构与主从核异构对比

节点数
ＣＰＵ＋ＧＰＵ

时间 加速比１ 加速比２

主核＋从核

时间 加速比１ 加速比２

１

２

４

８

５０

２９

２０

１３

５．１８

８．９０

１２．９５

１９．９３

１．００

１．７２

２．５０

３．８５

３５．６０

１８．５０

９．５９

５．００

１．３０

２．４９

４．８２

９．２３

１．００

１．９２

３．７１

７．１２

根据表４、表５画出加速比图像如图１３～图１５

所示．

对比ＣＰＵ 和主核，表明申威主核可扩展性比

ＣＰＵ可扩展性好，对比ＣＰＵ＋ＧＰＵ＿１与主核＋从

核＿１，表明ＣＰＵ＋ＧＰＵ对单ＣＰＵ的加速效果十分

明显，单节点的主从核加速性能不及ＣＰＵ＋ＧＰＵ，而

ＣＰＵ＋ＧＰＵ＿２和主核＋从核＿２的对比表明的主从

核加速模式的可扩展性较ＣＰＵ＋ＧＰＵ有明显优势．
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图１３　ＣＰＵ与主核加速比对比

图１４　ＣＰＵ＋ＧＰＵ＿１与主核＋从核＿１加速比对比

图１５　ＣＰＵ＋ＧＰＵ＿２与主核＋从核＿２加速比对比

７　结　论

根据ＰＥＴＳｃ函数库下的应用程序在申威异构

处理框架的移植优化结果对比，可以得到以下结论：

（１）单节点情况

对于没有数据依赖，且主要是计算耗时，而访存

耗时较小的函数，其性能加速比基本达到理论加速

比，表明申威异构体系下有良好的并行性．对于不连

续离散访存的犕犪狋犕狌犾狋函数，其计算所需访存结果

如下（其中整型长度３２Ｂ，浮点型长度６４Ｂ，循环次

数为５１次，总时间为０．３１２１ｓ）：

通过表６的测试数据计算得到访存带宽如表７．

由于函数对于浮点数的访问为不连续随机访问，因

此每次访存取一个浮点数，访存粒度为６４；从表４中

可知：访存粒度为６４时最大带宽为７．９６ＧＢ／ｓ，但

是表７中显示计算所需带宽为１２．９７ＧＢ／ｓ，所以

犕犪狋犕狌犾狋函数受异构体系结构从核访存限制无法

进一步优化．而 犕犪狋犛狅犾狏犲函数不适合单节点并行

优化，只能做主核优化．

表６　犕犪狋犕狌犾狋函数访存测试结果

整型访问次数 浮点访问次数

每个循环

总计
　７８０２８８

３９７９４６８８

１３３１２００

６７８９１２００

表７　访存带宽计算

访存

总计／ＧＢ

平均每秒

访存／（ＧＢ·ｓ－１）

浮点

访存／ＧＢ

平均每秒浮点

访存／（ＧＢ·ｓ－１）

４．３９５２６３６７ １．３１１５７Ｅ０８ ４．０４６６３０８６ １２．９６５８１４９９

（２）分布式存储下的多节点 ＭＰＩ情形

分布式存储下的多节点 ＭＰＩ可扩展效果良好，

对于所有函数其加速比随节点数的成倍增加近乎成

倍增加，基本达到线性加速．

（３）单节点从核个数性能和主从核传输量影响

在单节点情形下，程序运行时间会随从核个数

增加而减少，但减少速度变得越来越缓慢，这是由于

单节点上可运算规模（由内存大小决定）限制了从核

计算能力的充分发挥，从核数达到１６时，矩阵规模

使得从核计算能力接近饱和．而主从核传输量的大

小不发生极大变化时，对程序性能影响不大．

（４）ＣＰＵＧＰＵ集群对比

由申威芯片核心频率较低，ＧＰＵ线程数也远大

于申威从核数，单个申威节点性能将无法和单个

ＣＰＵ＋ＧＰＵ相比，但多节点扩展情况申威有明显优

势，表明ＰＥＴＳｃ数学库下的应用程序在申威体系结

构上有更好的可扩展性．

综上，ＰＥＳＴｃ数学库作为科学数值计算的共性

数学库，用来求解一系列复杂科学问题，其有大量的

矩阵向量运算函数，这些函数都有良好的并行性，能

充分发挥申威异构处理器的并行性能，而其他不易

单节点并行的函数也能高效的在太湖之光超级计算

机上多节点扩展．因此，实现一个适应于太湖之光体

系结构的类ＰＥＴＳｃ数学库的共性数学库，十分有意

义．其能够充分利用太湖之光的优势去更快地解决

当前大规模的科学工程数值计算问题．
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８　未来工作

下一步工作将在以下方向开展：

（１）ＰＥＴＳｃ函数库中用来求解科学数值计算问

题的矩阵格式经常用到稀疏格式，将稀疏矩阵转化

为稠密矩阵进行并行计算代价较大，拟考虑设计适

应神威体系结构的稀疏矩阵ＢＬＡＳ库，供ＰＥＳＴｃ调

用，以提高并行优化效果．

（２）ＰＥＴＳｃ函数库中不同的解法器求解同一问

题步骤和迭代方法不同，调用的底层核心函数也不

同，将针对不同解法器进行性能优化工作．

致　谢　感谢国家超级计算无锡中心给予作者实验

测试环境！
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