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摘 要:宇宙学模拟是典型的N体问题,是高性能计算中具有代表性和挑战性的问题之一。本研究在神威·太湖

之光平台上对天文N体模拟软件PhotoNs-2中的计算主体———快速多极子方法(fast
 

multipole
 

method,FMM)进

行移植和性能优化。针对目前研究中存在的计算效率不高、通信开销大问题,结合神威·太湖之光SW26010处理

器架构特点,通过数据重整、超越函数计算重构、设计双缓冲和消息传递接口通信时合并发送树进行优化。相较于

优化前,优化后的PhotoNs-2在3个不同算例规模下均取得约24倍的加速效果。提出的优化方案可以为其他高性

能应用在神威·太湖之光平台上的移植与优化提供参考。
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Abstract:
 

Cosmological
 

simulation
 

is
 

a
 

typical
 

N-body
 

problem
 

and
 

one
 

of
 

the
 

representative
 

and
 

challenging
 

problems
 

in
 

high-performance
 

computing.
 

This
 

paper
 

ports
 

and
 

optimizes
 

the
 

performance
 

of
 

the
 

fast
 

multipole
 

method
 

(FMM),
 

the
 

main
 

part
 

of
 

the
 

astronomical
 

N-body
 

simulation
 

software
 

PhotoNs-2
 

on
 

the
 

Sunway
 

TaihuLight
 

platform.
 

Aiming
 

to
 

increase
 

the
 

computational
 

efficiency
 

and
 

reduce
 

the
 

communication
 

expense
 

in
 

the
 

current
 

research,
 

this
 

paper
 

optimizes
 

the
 

fast
 

multipole
 

method
 

by
 

reorganizing
 

data,
 

reconstructing
 

the
 

transcendental
 

function
 

computation
 

and
 

designing
 

double
 

buffering
 

and
 

merging
 

the
 

sending
 

tree
 

during
 

message
 

passing
 

interface
 

(MPI)
 

communication
 

based
 

on
 

the
 

characteristics
 

of
 

the
 

architecture
 

of
 

the
 

SW26010
 

processor
 

of
 

Sunway
 

TaihuLight.
 

Compared
 

with
 

the
 

algorithm
 

before
 

opitimization,
 

the
 

optimized
 

PhotoNs-2
 

achieves
 

a
 

speedup
 

of
 

about
 

24
 

times
 

under
 

three
 

different
 

arithmetic
 

cases.
 

The
 

proposed
 

optimization
 

scheme
 

can
 

provide
 

a
 

reference
 

for
 

the
 

porting
 

and
 

optimization
 

of
 

other
 

high-performance
 

applications
 

on
 

the
 

Sunway
 

TaihuLight
 

plat-
form.
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超算平台凭借超强的计算和存储能力,为多个重点研究领域如分子动力学模拟[1]、大气模拟[2]、地球气
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候模拟[3]、大气动力学[4]、流体力学模拟[5]、宇宙学模拟[6]等计算量巨大的数值模拟计算提供了平台支撑[7]。
宇宙学模拟是典型的N体问题,主要研究粒子之间的相互作用和运动规律,是高性能计算中具有代表性和

挑战性的问题之一。理论上,任意两个粒子之间作用力的计算时间复杂度为O n2  。为了提高计算效率,

1980年,Peebles通过引入非碰撞的波尔兹曼方程,给出了牛顿力学在宇宙学中的近似形式,并以此发展出

树算法[8]和粒子网格(particle-mesh,PM)算法[9]。PM算法将空间网格离散,通过快速傅里叶变换求解泊松

方程得到作用力,算法时间复杂度为O nlogn  ,但在计算近程引力时不精确,只适用于计算远程引力。

1987年,耶鲁大学的Greengard提出快速多极子方法[10](fast
 

multipole
 

method,FMM),使用树形结构对计

算空间进行多层组划分,并利用多极扩展来扩展系统格林函数,将靠近的源作为一个整体以加快N体问题

中远程引力的计算,该算法兼具精度和速度优势,将粒子引力计算的时间复杂度降低为O n  。近年来,中
国科学院国家天文台提出一种PM 算法和FMM 相结合的混合数值算法[11],并开发了PhotoNs-2软件,进
一步提高了计算效率,能够处理超大粒子数的问题。

随着宇宙学模拟实验计算规模的不断增长,仅从算法角度降低时间复杂度已不能满足模拟实验对大规

模计算的要求,而并行化研究可以通过挖掘指令级并行性、数据级并行性以及任务级并行性等,协同多个处

理单元进一步提高程序执行效率。随着图像处理单元(graphic
 

processing
 

unit,GPU)的出现,研究者开始

使用GPU并行加速FMM。2011年,李正杰等[12]针对FMM在GPU上存在的负载不均衡和计算规模受显

存大小限制等问题,提出一种新的基于统一计算设备架构平台的实现方法。2014年,
 

Dang等[13]提出一种

FMM与快速傅里叶变换相结合求解大规模电磁问题的方法,在Nvidia
 

Tesla
 

M2090
 

GPU集群上实现了13
个节点的并行。Wang等[14]在GPU上对PhotoNs-2进行优化,针对FMM 中的P2P模块给出了任务划分

策略。扶月月等[15]通过优化FMM的粒子包参数,减少CPU与GPU之间的数据传输。近年来,为实现国

产超算平台上软件的自主可控,并进一步丰富国产超算软件,研究者们在各种国产超算平台上开展了大规模

宇宙学模拟计算。由于体系结构不同,基于GPU超算平台提出的优化方法不能直接移植到国产平台上。
刘旭等[16]基于PhotoNs-2设计了神威·太湖之光平台上的N体模拟软件SwPHoToNs,但仍存在消息传递

接口(message
 

passing
 

interface,MPI)通信冗余及访存效率不高等问题。
针对以上问题,在神威·太湖之光平台上完成PhotoNs-2的移植后,结合平台体系结构特点,本研究对

其中的计算主体———FMM进行优化:针对在从核(computing
 

processing
 

elements,CPE)上访存不连续问

题,通过重整P2P计算数据和改进P2P的遍历算法,提高在从核上访存的连续性;针对计算效率低下问题,
设计双缓冲[17],实现计算与通信的重叠;针对核心算子中超越函数数据获取时主存访问开销较高问题,将其

由查表法重构为本地计算,减少从核对主存的访问;针对 MPI通信耗时随进程规模增大而增加问题,提出合

并K-D树[18]算法,在不过多占用内存空间的同时减少进程间的通信耗时。相较于优化前,优化后的Pho-
toNs-2在3个不同规模算例上的测试均取得约24倍的加速效果。本研究提出的优化方案可以为其他高性

能应用在神威·太湖之光平台上的移植与优化提供参考。

1 神威·太湖之光平台处理器架构和FMM-PM 混合算法
 

本节对神威·太湖之光采用的SW26010异构众核处理器架构和PhotoNs-2软件中的FMM-PM 混合

算法进行介绍。

1.1 SW26010异构众核处理器架构
 

SW26010异构 众 核 处 理 器 芯 片 集 成 了4个 核 组,共260个 计 算 核 心,每 个 核 心 的 工 作 频 率 为

1.45
 

GHz。每个核组包含1个主核(management
 

processing
 

element,MPE)、64个以8×8阵列方式排布的

从核和1个存储控制器(memory
 

controller,MC),每个核组通过 MC与主存相连,如图1所示。

MPE拥有L1和L2两级高速缓冲存储器(Cache),其中L1
 

Cache由32
 

kB的数据Cache和32
 

kB的指

令Cache组成,L2
 

Cache的大小为256
 

kB。每个CPE拥有16
 

kB的L1指令Cache和64
 

kB局部设备内存

(local
 

device
 

memory,LDM)。CPE访问主存数据的方式有两种:一种是全局内存访问,即全局读入/写出

(global
 

load/store,gld/gst)离散访问,从核通过全局读入和全局写出指令直接对主存中的数据进行读写操
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作,该方式实现简单,但是访问延迟较高;另一种是直接内存访问(direct
 

memory
 

access,
 

DMA)方式,先将

内存中的数据传输至LDM,再访问LDM获取内存数据,该方式的访问延迟远低于前者。

图1 SW26010
 

硬件架构与从核阵列结构

Fig.
 

1 SW26010
 

hardware
 

architecture
 

and
 

slave
 

array
 

structure

1.2 PhotoNs-2软件的FMM-PM 混合算法

图2为FMM-PM混合算法的示意图。在宇宙模拟的N体问题中,使用PM的网格划分和FMM的K-
D树划分两种方式对整个系统进行划分。因此,对于单个粒子而言,所受力分为两个分量:一是PM 算法计

算出的远程力(图2中虚线外的力),二是FMM 计算出的近程力(图2中虚线内的力),两部分计算相对

独立。

图2 FMM-PM混合算法的示意图

Fig.
 

2 Schematic
 

diagram
 

of
 

the
 

hybrid
 

FMM-PM
 

algorithm

PM算法根据粒子的分布信息得到均

匀网格上的密度分布函数,首先通过快速

傅里叶变换方法计算出网格点的势,然后

通过有限差分和插值法计算每个网格点处

的力。由于整个模拟空间中的网格点数较

少,所以PM算法部分计算速度较快,耗时

仅占整体运行时间的1%。

FMM在计算时会将数据分为近程域

(相邻的网格)和远程域(不相邻的网格),
该方法主要包含6个部分:①P2M。粒子

多级扩展,将叶节点空间域内的粒子影响

力汇聚成空间域整体的泰勒级数多级展开

(multipole
 

expansion,ME);②M2M。下层粒子作用力求和,将下一层已经计算出的ME汇集到上一层节点

上,即父节点 ME是其所有子节点 ME的和;③M2L。将 ME转化为泰勒级数局部扩展(local
 

expansion,

LE)的过程,该过程遍历树节点,集中所有交互节点的 ME生成树节点的LE;④L2L。对上层LE进行累加

生成底层叶节点LE的过程,上层节点传递LE到下层节点LE;⑤L2P。将LE转换成对粒子的作用力,底
层叶节点根据LE计算远程域内其他节点内粒子对自身粒子产生的作用力;⑥P2P。计算近程域内粒子的作

用域,计算同一叶节点内和邻叶节点间的粒子作用力。由于P2P部分需要对当前粒子与网格中的其他粒子

进行逐一计算,所以主导了FMM的计算时间。

·701·
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2 FMM 热点分析及并行优化思路

完成PhotoNs-2在SW26010处理器的主核移植后,对FMM的热点进行测试。

2.1 热点分析

为分析不同规模下的程序性能瓶颈以及便于扩展程序规模,将模拟系统空间三维边长均设置为100
 

000
个单位长度。每个进程需要处理的粒子数固定为32

 

768(即215)。设进程数为Nproc,则该空间中包含的天

体粒子总数可以表示为32
 

768×Nproc。表1为3个不同计算规模算例下的热点测试结果。

表1 不同进程规模下的热点测试

Table
 

1 Hotspot
 

test
 

in
 

different
 

process
 

scales

算例 进程数 粒子总数
P2P计算耗时占比/%

erfc(
 

) exp(
 

) P2P核心
MPI通信耗时占比/%

算例
 

1 8 262
 

144 34.81 17.00 16.03 12.72

算例
 

2 64 2
 

097
 

152 25.02 12.22 11.64 23.36

算例
 

3 512 16
 

777
 

216 13.96 6.80 6.49 32.39

  由表1可知,在不同进程规模下PhotoNs-2软件程序热点分布不同。当进程规模较小时,程序热点是

P2P计算部分,占总耗时的67.84%,主要包含P2P核心计算与exp(
 

)、erfc(
 

)两个超越函数计算,其中

erfcx  =
2
π∫
∞

x

e-t2dt。 (1)

随进程数增加,P2P计算耗时占比逐渐减少,进程间的通信耗时占比逐渐增加。当进程数增加到512时,进
程间的通信耗时占比为32.39%,超过了P2P计算耗时,成为程序热点。

因此,在神威·太湖之光平台上对FMM进行性能优化的重点,除了提高P2P部分的计算性能外,还需

要降低 MPI通信部分的开销。

2.2 FMM 并行优化思路

在SW26010处理器上对FMM的并行优化具体从以下4个方面进行。

1)
 

PhotoNs-2中的粒子数据存储在连续的空间,但粒子数据的索引与P2P计算过程中对于粒子数据的

遍历均基于K-D树,每个粒子的遍历均需要以gld/gst方式进行两次非连续访存,访存效率低下。本研究一

方面将主核中的P2P核心计算部分从K-D树的遍历中分离,交由从核完成,提高主从核的并行性,另一方面

通过数据整理提高访存效率。

2)
 

P2P计算部分包含exp(
 

)和erfc(
 

)两个超越函数。神威·太湖之光平台上的数学库采用查表法计

算超越函数值,因从核的存储空间小,只能将数据表置于主存中,并通过离散访存获取函数值,大大拖慢计算

效率。因此,需要舍弃查表方式,以从核计算代替访存。

3)
 

DMA通信机制可以将CPE计算所需数据批量读取到LDM空间,但CPE需要等待数据传输完毕才

能开始计算,需要设计DMA双缓冲通信机制,实现计算与数据传输的重叠。

4)
 

PhotoNs-2在模拟过程中为系统设置周期性边界条件,导致进程间的通信耗时占比随进程规模的扩

大而急剧增加,需要从减少进程间通信次数的角度对 MPI通信部分进行优化。

3 神威·太湖之光平台上的FMM 并行优化

SW26010处理器独特的 MPE+CPE阵列架构与CPU+GPU结构不同,导致GPU上已有的并行与优

化方法无法直接应用于SW26010处理器,需要根据SW26010的架构特点重新设计。

3.1 FMM 的P2P计算数据重整

FMM采用多级级数运算来完成粒子间的直接作用力计算,用级数表达区域内粒子的整体作用,以减少
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P2P计算。K-D树划分算法在计算近程域作用力时能够精确到单个粒子的作用力,而在计算远程域作用力

时用整个空间的级数代表空间内所有粒子的整体作用,且随着粒子间距离的变化,K-D树划分算法可以灵

活地选取最适合的粒子空间大小。
在PhotoNs-2中,所有粒子信息以结构体数组的形式存储。为了与K-D树建立映射关系,每次P2P元

计算需要获取两个叶节点的信息。由于P2P元计算任务之间的关联度不高,需要的叶节点数据在原始数组

中很难出现连续存储的现象,导致在粒子遍历过程中访问数据时出现大量以gld/gst方式离散访问主存,增
加了访存开销。本研究在每次执行P2P计算之前对计算数据进行重整,流程如图3所示,先遍历原数组,找
到P2P中第一个元计算所需的两个叶节点———叶节点1和15,并将两个节点分别放入新数组1和新数组2
中,对剩下的其他元计算均执行上述操作。

图3 P2P数据整理流程

Fig.
 

3 Process
 

of
 

the
 

P2P
 

data
 

collation

数据重整后,在SW26010处理

器上对FMM的并行优化主要从以

下3方面进行。

1)
 

查找与计算的分离。数据

重新整理前,FMM 通过遍历 K-D
树实现对近程域内的所有粒子叶

节点查找和计算,查找和计算过程

之间存在数据依赖关系。而在数

据重新整理时,在完成全部粒子的

K-D树遍历过程中实现了叶节点

查找,而P2P核心计算在之后执

行,实现了叶节点查找与 P2P核

心计算的分离:MPE负责数据的

整理和K-D树遍历,CPE负责P2P
计算。

2)
 

CPE的任务划分。SW26010处理器单个CPE的LDM 大小仅为64
 

kB,因此必须将P2P计算所需

要的数据进行分块。MPE在整理数据的过程中,获取了整体任务规模,使得在实现CPE任务划分时更容易

实现负载平衡。假设每个叶节点的最大粒子数为Lmax_leaf,由于每个粒子需要使用三维坐标表示位置信息,
所以输入的两个叶节点需要占用2×Lmax_leaf×3个双浮点数据类型的空间,因此每次通信可以传输的P2P
元计算任务数为Stask= 64×1

 

024/(2×Lmax_leaf×3×8)= 4
 

096/(3×Lmax_leaf)。将整个P2P计算任务划

分为大小为Stask 的任务块后,平均分给64个CPE执行,不能整除的任务块依次按从核编号进行分配,实现

CPE负载的相对均衡。

3)
 

LDM的空间复用。通过对原始的叶节点数组进行数据重整,将计算所需要的叶节点存放在相邻位

置,可实现P2P计算中对叶节点数据的连续访问,使CPE能以DMA方式访问主存,从而避免离散访存,减
少访存开销。但进一步分析P2P的数据流发现,P2P核心计算在为两个叶节点数组单独申请内存空间后,
左叶节点的数组元素在被访问过一次后不再被访问。因此,在左叶节点的数组使用以后,可以将P2P计算

结果写入该数组的存储空间,实现LDM 空间复用,减少对存储空间不必要的长期占用。这样可节约出

LDM空间,从而增加每次从主存读取数据的DMA传输数量、减少DMA通信次数,最终达到提高LDM 的

空间利用率以及访存效率的目的。

3.2 超越函数的计算重构

为了满足计算精度要求并减少计算量,神威·太湖之光平台数学库中的超越函数采用查表方式完

成[19]。当P2P计算放置于CPE时,多次调用超越函数产生的查表操作会导致CPE进行频繁的gld/gst
访存,成为FMM 的性能瓶颈。又因从核的LDM 空间有限,将超越函数表放入LDM 会减少 DMA双

缓冲的可用空间,影响数据传输效率。因此,本研究对P2P计算中exp(
 

)和erfc(
 

)两个超越函数进行
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重构。
对于exp(

 

)函数通过在x=0处的多级泰勒展开进行近似求解得:

exp(x)
 

=
 

2k ×exp(r), (2)

exp(r)≈1+r+r2/2! +r3/3! +…+r10/10! 。 (3)
式中,k= xlog2e ,r=x-klog2e。为了进一步减少exp(

 

)函数运算,泰勒展开式中幂函数2k 的运算利

用移位操作来完成。
对于erfc(

 

)函数,通过观察可知,当x→+∞ 时,计算结果趋近于0;当x→-∞ 时,计算结果趋近于2。
因此可对erfc(

 

)函数进行近似求解,

efrc(x)
 

=
 

2, x<-2;

2-τ(x), -2≤x<0;

τ(x), 0≤x≤2;

0, x>2。

􀮠

􀮢

􀮡

􀪁
􀪁􀪁
􀪁
􀪁􀪁

(4)

式中:τ(x)=t×exp(-x2+P0+P1t+…+P9t9),t=1/(1+0.5|x|),Pi 为固定数值。
通过对exp(

 

)和erfc(
 

)函数重构,可保证在满足计算精度(误差小于10-14)的前提下,减少CPE对主存

的gld/gst次数,同时通过移位操作简化幂函数的计算,提高超越函数的计算效率。

3.3 DMA双缓冲通信机制

经过3.1节所述数据重整后,粒子以数组的形式在主存中连续存储,因此CPE只需要在计算前获取所

需对应数据在主存中的偏移地址,就可以通过DMA方式将数据批量读取到LDM中,CPE计算需要在数据

传输完成后才能进行。由于DMA传输和CPE计算使用不同的功能部件,为实现通信与计算的重叠提供了

硬件基础。为进一步提高访存效率,本研究基于DMA异步传输数据提出DMA双缓冲机制,工作流程如

图4所示。

图4 DMA工作流程

Fig.
 

4 Working
 

process
 

of
 

DMA

图4的上半部分展示了单缓冲

情况下的P2P计算与DMA访存执

行顺序,下半部分展示了双缓冲的

P2P计算与访存。每次执行 P2P
计算时均需要执行一次DMA读取

和DMA 写 回,且 必 须 严 格 按 照

DMA读取、P2P计算和DMA写回

顺序执行以确保计算结果的正确

性。如果按照正常执行顺序,可以

发现CPE存在大量空闲时间,而采

用双缓冲以后,在执行P2P计算的

同时执行上一个P2P计算结果的

写回与下一个P2P计算数据的读

取,减少了CPE的空闲时间,提高了计算效率。

3.4 FMM 的通信优化

对比表1的不同规模算例发现,P2P计算耗时的占比会随进程数增加而下降,这是由于随着进程数增

加,通信开销在程序整体耗时中的占比增加,因此只针对计算优化带来的性能收益也会随进程数的增加而下

降。下面从减少进程间通信次数的角度对 MPI通信部分进行优化。

PhotoNs-2软件采用3d27p周期性边界条件,其中3d表示空间维度为3,27p表示每个进程需要与27
个边界进行通信。进程间通信过程如图5所示,为了方便展示,图5中只展示了2d9p周期性边界条件下的

进程间通信,对于源进程而言,其通信对象不仅包含周围边界中的所有进程,还包含当前边界中的其他进程。
当进程数为M 时,系统内的通信次数为27×M× M -1  次。源进程发送给目标进程的27棵K-D树
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图5 二维问题的进程通信示意图

Fig.
 

5 Schematic
 

of
 

process
 

communication
 

for
 

a
 

two-dimensional
 

problem

均源于同一棵K-D树,因此可以将源进程需要发送

的27棵 K-D树合并,将合并后的结果发送给目标

进程。由于合并后的 K-D树只包含目标进程所需

节点的信息,因此目标进程可以采用相同的方式从

合并后的K-D树中分离出原27棵K-D树。通过使

用合并后的K-D树进行通信,可以将通信次数降低

至M ×(M -1),使得软件在大规模进程并行情况

下仍然有很好的加速效果。

4 实验结果与分析

4.1 优化后的性能测试

以优化前的算例为基础,表1中3个不同规模

算例经优化后的实验测试结果如表2所示。表2
中,加速比的计算为优化前耗时除以优化后耗时。

表2 优化后的程序耗时测试

Table
 

2 Time
 

of
 

program
 

after
 

optimization

算例 优化前/s 从核以及数据重组优化/s 超越函数/s DMA双缓冲/s 通信优化/s 最终加速比

算例1 429.48 160.58 40.36 23.45 17.90 23.99

算例2 571.02 181.83 57.64 29.70 21.42 26.66

算例3 900.53 215.39 80.92 40.61 28.62 31.47

  由表2可知,优化方案最终在SW26010处理器上取得约24倍的加速比。其中,数据重整避免了对主存

数据的离散访存,使得程序的计算核心可以使用从核进行运算;超越函数的计算重构减少了CPE对主存的

访问次数,加快了程序的运行速度;DMA双缓冲减少了CPE等待主存数据传输的时间,进一步提高了CPE
的计算效率;合并K-D树减少了进程间的通信次数,缓解多进程环境下的性能瓶颈。

4.2 可扩展性测试

为检测优化方法的可扩展性,设计了可扩展性实验,由于测试平台最大可申请核组数为512,每个核组

的计算核心数为65,因此可进行测试的最大并行核心数为33
 

280。

实验中的系统空间三维边长为100
 

000,进行强可扩展性实验时,模拟粒子的总数为524
 

288,以源程序

的8进程执行耗时为基准时间,加速比分别为优化后的8、16、32、64、512进程除以基准时间;进行弱可扩展

性实验时,每个进程中的粒子数为32
 

768,实验结果如图6所示。在强可扩展性实验中,在进程数较少的情

况下,加速比随进程数增加而接近于线性增长,说明本研究的优化方案具有良好的强可扩展性。但当进程数

较多时,加速比的变化幅度会随进程数增加而逐渐降低,尤其是当进程数由64增加到512时,加速比只增加

了1.65倍,这是由于程序中的计算时间占比会随着进程数增加而降低,导致计算优化带来的性能收益逐渐

降低。在弱可扩展性实验中,随着进程数增加,加速比稳定在24~32,证明优化方法具有很好的弱扩展性。

其中,在512进程下加速比较高的原因是随进程数增多通信开销占比增大,而针对 MPI通信的优化会随进

程数增多取得更明显的加速效果。

实验结果表明,本研究所提优化方法在不同进程数下加速效果基本稳定,理论上适用于所有基于FMM
的宇宙学模拟软件优化。
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图6 强弱可扩展性测试

Fig.
 

6 Strong
 

and
 

weak
 

scalability
 

test

5 结论

本研究针对SW26010处理器架构,首先将PhotoNs-2软件中FMM的P2P计算部分移植到CPE,然后

针对该算法中的访存、超越函数计算以及DMA通信进行优化,实现了CPE的高效利用,最后通过合并K-D
树的方式减少了 MPI进程间的数据通信次数。下一步可针对进程间负载不均衡的情况进行深入研究。此

外,新一代神威平台———神威·海洋之光提供了新的通信机制,即CPE间的RMA通信,为CPE提供了更

加灵活的通信方式,可以基于此设计更高效的任务并行模式。
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