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摘要 本文面向高性能数值模拟,分析了通用并行编程模型的薄弱环节,凝练形成了通用并行编程模

型栈.在此基础上,提出领域并行编程模型,讨论了模型的数据结构、计算模式、构件模型、编程框架

等构成要素和要素间的内在关联,并以 JASMIN(J’s Adaptive Structured Mesh application INfrastructure)

框架为例, 验证了模型的技术可行性和有效性. 领域并行编程模型将显著提升高效并行应用软件的

研发效率,具有重要意义.
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1 引言

科学与工程数值模拟是当前高性能计算的重要应用领域 [1∼3]. 随着数值模拟向多时空尺度、多物

理过程、强非线性耦合和三维真实构型的复杂化发展 [4∼6], 以及高性能计算机在体系结构、编程模型

和运行时状态等方面的复杂化发展 [7,8], 并行计算需要解决双重复杂化带来的新问题 [8∼10], 支持应用

软件与高性能计算机 (以下简称 “计算机”) 的协调发展.

数值模拟应用领域专家 (以下简称 “领域专家”) 通常从计算机研制人员提供的并行编程模型入

手 [11,12], 理解计算机体系结构、设计并行算法、研制并行程序、开展性能优化, 从而掌握 “结构 — 算

法 — 编程 — 优化” 的并行计算研究思路 [11]. 并行编程模型揭示的高性能特征越多, 应用软件获得

高效率的潜力就越大 [13]. 当前, 计算机峰值性能已超过每秒千万亿次 [14], 体系结构呈现出多层嵌套

的发展趋势, 单一的并行编程模型已经很难适应. 例如, 消息传递模型 MPI[15] 不能识别结点内 CPU

间和 CPU 内的访存差异, 共享存储模型 OpenMP[16] 和 Pthread[17] 无法识别结点内 CPU 间的非均

匀访存 (NUMA), 尚缺少模型来揭示存储墙 [8,18]、通信墙 [19]、可靠墙 [20] 对性能的影响. 并行编程模

型需要由单一层次发展到多层, 形成嵌套栈, 才能更好地匹配于高性能特征的层次化, 适应日趋复杂

的计算机体系结构 [13].

可编程性是并行编程模型的另一个设计目标. 遗憾的是, 并行编程模型揭示高性能特征的层次越

多,可编程性和可移植性通常就越弱 [13]. 凝练和集成领域的高性能计算需求,研发领域并行编程模型,

支持领域专家在无需理解高性能特征的情形下研发应用软件, 是当前攻克编程墙、实现高效能编程的
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技术途径之一 [13,21]. 区别于领域并行编程模型, 称计算机研制人员提供的并行编程模型为通用并行

编程模型.

并行应用编程框架 (Framework)是实现高效能编程的重要技术途径 [21,22]. 在非数值计算领域,已

有多个实例, 例如, 屏蔽数据搜索复杂性的 MapReduce 模型 [23]、屏蔽图相关计算复杂性的 Pregel 框

架 [24] 和 GraphLab 框架1); 在数值计算领域, 也有类似的工作, 包括 SAMRAI2), Uintah[25], PETSc3),

PARAMESH[26], UG4)等. 我国自主研发的 JASMIN 框架 [27,28] 是面向高性能科学与工程计算结构网

格而研制的该类框架, 它提供屏蔽并行计算的编程接口, 支持领域专家在个人电脑上 “串行编程” 地

研发适应于千万亿次计算机的高效并行应用软件. JASMIN(J’s Adaptive Structured Mesh application

INfrastructure) 框架的实践表明, 研发领域并行编程模型的技术途径是可行和有效的.

基于以上认识和实践, 本文第 2 节深入分析了当前通用并行编程模型的薄弱环节, 凝练形成了通

用并行编程模型栈. 在此基础上, 第 3 节提出了面向高性能数值模拟的领域并行编程模型, 阐述了模

型的数据结构、计算模式、构件模型、编程框架等构成要素和要素间的内在关联. 第 4 节以 JASMIN

框架为实例, 验证模型的技术可行性和有效性. 第 5 节总结全文. 领域并行编程模型可将应用软件的

研发模式从当前的 “并行设计 — 并行编程 — 手工优化” 提升到 “并行思考 — 串行编程 — 自动优

化”, 对促进应用软件和计算机的协调发展具有重要意义.

2 通用并行编程模型栈

深刻认识并行编程模型在实际应用中的作用, 需要综合考虑算法设计、编程实现和性能优化. 陈

国良等 [29] 立足这 3 个层次, 提出了通用分层并行计算模型和 “结构 — 算法 — 编程” 的并行计算研

究思路 [11], 系统地分析了通用并行编程模型. 本节细化通用分层并行计算模型中通用并行编程模型

的构成要素, 分析其中的薄弱环节, 凝练形成通用并行编程模型栈.

如图 1 所示, 通用分层并行计算模型由通用并行算法设计模型、通用并行程序设计模型和通用并

行程序执行模型构成 [11,29]. 通用并行编程模型是并行程序设计模型的表征, 是应用软件与计算机之

间的接口, 它一方面将体系结构的高性能特征揭示给领域专家, 另一方面支持领域专家编程实现并行

算法来研制软件. 根据并行编程模型揭示的高性能特征, 并行算法设计模型可用于指导领域专家设计

并行算法并对算法的性能进行预测和分析; 同时, 可以结合计算机的运行状态, 对应用软件进行运行

前的手工性能优化, 或者调用计算机提供的性能优化工具箱进行运行时性能优化. 性能优化的方法和

工具箱是并行程序执行模型的表现形式.

图 1 中, 顶层是计算机体系结构: 计算机由结点组成, 结点间分布存储 (DM); 结点由多个 CPU

组成, CPU 间分布共享存储 (DSM) 非均匀访问 (NUMA); CPU 由多核组成, 多核间对称多处理共

享存储 (SMP); 核内包含多级高速缓存 (Cache) 和多个功能部件, 分别支持快速访存和指令级并行

(ILP); 除此之外, 结点还可以配置众核 CPU 或 GPU 作为加速器. 体系结构呈现出 “结点 —CPU—

核 —Cache—ILP” 的多层嵌套和异构加速的高性能特征, 简称之为多层嵌套特征.

通用并行编程模型应该匹配于体系结构的多层嵌套特征. 目前, MPI[15] 支持结点间数据通信,

OpenMP[16] 和 Pthread[17] 支持 CPU内 SMP编程, OpenCL5)/OpenACC支持 SIMD的 GPU/众核编

1) GraphLab. Distributed Graph-Parallel API Documentation. http://docs.graphlab.org/index.html, 2014.

2) SAMRAI. http://www.lllnl.gov/CASC/SAMRAI, March, 2013.

3) PETSc. http://www.mcs.anl.gov/petsc, March, 2013.

4) UG. http: //cox.iwr.uni-heidelberg.de/∼ug, March, 2013.

5) OpenCL. http://www.khronos.org/registry/cl/specs/opencl-1.1.pdf.
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图 1 面向数值模拟的通用分层并行计算模型示图

Figure 1 General multi-layered parallel computing models for numerical simulation

程. 然而,通用并行编程模型还不能识别结点内 NUMA特征和支持 Cache显式调度,这对已知数据结

构和访存行为的实际应用而言, 可能制约计算效率. 例如, 在天河 —1A 千万亿次计算机的结点 (2 个

Intel 至强 6 核 CPU) 上, 武器物理的 6 类典型测试程序 [30] 采用线程绑定和 First-Touch 内存调度策

略进行 NUMA访存优化,性能提升的幅度可达 10%∼50%; 同样的策略在某 32个 CPU共 256核的结

点上, 128个 OpenMP线程的并行效率可从 10%提升到 60%. 这里,暂且称结点内揭示 NUMA访存特

征的新型编程模型为 DSM 并行编程模型, 称 Cache 显式调度等访存编程模型为数据预取指导语句.

根据通用并行编程模型揭示的高性能特征, 领域专家可以设计并行算法, 算法的性能可以由通用

并行算法设计模型 (即传统的并行计算模型 [31,32])来度量. 例如, BSP[33] 和 LogP[34] 及其演化模型可

用于度量结点间消息传递, HPM[35] 及其演化模型可用于度量结点内多级 Cache 访存, PRAM 及其演

化模型 [11] 可用于度量 SMP 访存竞争. 对结点内 NUMA 访存和核内 ILP 等特征, 尚缺少可度量的

模型.

针对通用并行编程模型揭示的高性能特征与计算机运行状态之间的差距,领域专家可以采用不同

类型的方法和工具进行性能优化, 包括 “源到源” 预处理语言 [36]、Intel VTune 性能优化工具6)、运行

时性能优化工具箱 [37] 等. 随着实际应用和计算机体系结构的双重复杂化,性能优化凸显重要,已是国

际超级计算年会 Gordan Bell奖 [38] 的考察重点. 当前,性能优化可以从数据通信、NUMA访存、SMP

访存、Cache 访存、指令级并行度等方面入手. 其中, 数据通信大多围绕拓扑结构、通信调度、热点

消融、流量平衡等多个方面来进行 [38∼40]; 结点内 NUMA 访存可以通过线程捆绑的内存调度来进行;

Cache 访存和指令级并行度可以结合数据结构和计算循环来进行; 但对 CPU 内随核数增长日趋严重

的 SMP 访存竞争, 目前还缺少有效的方法和工具.

综上所述, 匹配于计算机体系结构的多层嵌套特征, 通用并行编程模型将呈现为多层嵌套的堆叠

栈 “MPI—DSM—OpenMP— 数据预取 —SIMD 或向量化”, 称之为通用并行编程模型栈. 目前, 栈内

还缺少对 DSM 编程和数据预取的显式支持. 随着计算机体系结构和微电子技术的持续发展, 结点内

CPU 间、CPU 内多核间可能需要更多类型的 DSM 组合, MPI 和 OpenMP 之间可能需要插入更多的

通用并行编程模型. 同时, 匹配于栈的发展, 需要同步发展并行算法设计模型和性能优化方法, 研发运

行时性能优化工具箱.

6) Intel Vtune Amplifier XE, 2013. http://software.intel.com/en-us/intel-vtune-amplifier-xe.
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图 2 子区域抽象数据结构和 halo-exchange 并行算法模板示图

Figure 2 Subdomain data structures and halo-exchange parallel algorithm template

3 领域并行编程模型的构成要素

领域并行编程模型应该和通用并行编程模型一样, 是一类可实现的标准和规范的集合. 数据结构

和并行算法是获取高性能的关键, 自然是领域并行编程模型的核心, 可以从 4 个层面进行剖析. 第一,

数据结构既要适应于复杂实际应用, 又要匹配于计算机高性能特征, 还要绑定于面向对象的程序设计

语言 (例如 C++), 提供标准与规范的编程接口; 第二, 基于数据结构, 针对数值计算中常见的数据依

赖关系, 可以凝练形成多种不同形式的计算模式, 提出相应的并行算法模板; 第三, 并行算法模板封装

于可复用的构件模型 [41], 绑定到面向对象的程序设计语言, 提供标准与规范的编程接口; 第四, 数据

结构和构件模型集成在一起, 形成并行应用编程框架, 具体实现领域并行编程模型. 编程框架提供的

编程接口是领域并行编程模型的表征, 它们支持应用软件复用高效的数据结构和并行算法, 大幅降低

高性能计算的算法设计与编程难度. 可见, 数据结构、计算模式、构件模型、编程框架等是领域并行编

程模型的 4 个构成要素.

3.1 数据结构及其编程接口

数组是数值模拟中普适的数据结构, 基于数组剖分的数据分解策略是并行算法设计的常用策

略 [11]. 然而, 数组不适应结点内的多层嵌套特征, 不利于计算模式和并行算法模板的凝练. 在高性

能数值模拟领域, 数组通常是物理量的存储格式, 而物理量定义于计算区域的离散网格之上 [1]. 不妨

以计算区域替代数组, 计算区域的区域分解替代数组的数据分解.

给定计算区域, 可将其剖分为子区域. 图 2 左端将计算区域剖分为 9 个子区域, 每个子区域由网

格离散并定义物理量, 可以开展独立的数值计算. 子区域之间可以相互重叠, 重叠部分通常用于存储

数值计算过程中相邻子区域对应位置的物理量值. 以图 2 中间的第 5 号子区域为例, 阴影部分就是重

叠部分, 分别用于存储来自第 2, 6, 8, 9, 4 号子区域对应位置的物理量值. 可见, 以子区域为基本单位

(含离散子区域的网格、定义在网格上的所有物理量), 可定义面向对象的抽象数据结构, 提供创建、复

制、访问、修改、管理、删除等操作的编程接口. 更进一步, 结合实际应用中数值计算对网格和物理量

的声明、创建、管理、修改、删除等方面的需求, 可以将编程接口进行标准化和规范化. 根据抽象数据

结构实例化所需的内存容量, 可确定子区域的剖分策略. 子区域可嵌套剖分, 一级剖分的子区域匹配

于一级 Cache 结构, 二级和三级嵌套剖分的子区域匹配于更高层次的 Cache 结构.

对比于数组等计算机标准语言提供的数据结构, 子区域抽象数据结构具有数值模拟的领域语义,

既满足复杂实际应用数值计算的需求, 又适应计算机的高性能特征, 符合高效能设计要求. 绑定于面
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向对象的程序设计语言,例如 C++,它们可由 C++类来设计和实现; 结合多层嵌套剖分的子区域,它

们可以实例化为可操作的数据对象, 支持数值计算并承载数值模拟结果. 这里不再示例和讨论.

3.2 计算模式与并行算法模板

基于前述的子区域抽象数据结构, 根据数值计算在子区域之间的数据依赖关系的不同, 可以定义

不同形式的计算模式. 图 2 给出了常用的 halo-exchange 计算模式, 即每个子区域首先为物理量填充

影像区 (图 2 中间的第 5 号子区域的阴影部分所示, 影像区的数据来自相邻的子区域), 然后调用领域

专家编写的子区域数值计算程序在所有子区域之间完成并行计算任务 (图 2 右端所示). 该模式可用

并行算法模板描述, 模板的抽象数据结构是子区域, 模板的核心内涵是图 2 右端上部的填充影像区的

DO 循环和右端下部的数值计算子区域 DO 循环控制, 模板的实例化需要调用子区域数值计算程序.

子区域数值计算程序通常可以是串行的, 但如果在子区域内部考虑指令级并行, 例如向量化 SIMD 并

行加速, 则需要考虑并行化.

除了图 2 所示的 halo-exchange 计算模式和并行算法模板, 还可以凝练更多类型的计算模式和相

应的并行算法模板. Mattson 等 [42] 立足并行程序设计, 凝练了任务并行、分而治之、几何区域分解、

数据分解、流水线、事件驱动等多种通用模式,它们与数值计算的子区域抽象数据结构结合,可以形成

数值模拟的相应计算模式. 例如, halo-exchange 计算模式就是典型的几何区域分解模式, 有向图计算

模式 [27] 就是典型的流水线模式, 遍历所有子区域归约某个物理量的归约模式就是典型的分而治之模

式, 粒子或能群分解并行的计算模式就是典型的数据分解模式等等. 除此之外, 结合实际应用的数据

依赖关系, JASMIN 框架凝练形成了 10 多种典型模式, 将在下节简介.

3.3 构件模型及其编程接口

计算模式和并行算法模板可采用面向复用的构件化软件技术、由构件模型实现 [41]. 以 halo-

exchange 模式为例, 构件模型包含图 2 右端上部的填充影像区的 DO 循环、图 2 右端下部的数值计

算子区域 DO循环控制、子区域数值计算串行程序的抽象接口等 3项内容.第三项内容分离了子区域

数值计算程序的设计与实现, 第二项内容很直观, 第一项内容的实现比较复杂, 在通用并行编程模型

栈的不同层次, 需要采用不同的实现技术. 例如, 针对结点间的分布存储、结点内 CPU 间的分布共享

存储和 CPU 内的 SMP 共享存储, 影像区可以分别通过消息传递 MPI, DSM 模型和 OpenMP 模型来

填充. 但是, 无论哪种实现技术, 对领域专家均是不可见的. 构件模型分离了子区域数值计算程序的研

发与并行计算的实现, 只要领域专家提供程序, 满足第三项内容的接口要求, 构件模型就可以实例化

为可计算对象, 称之为计算构件 (computational component). 绑定到面向对象的程序设计语言, 构件

模型可由抽象类及其策略类 [43] 来实现,其中,抽象类实现构件模型,策略类定义子区域数值计算程序

的接口.

3.4 并行应用编程框架

基于数据结构和构件模型的编程接口,可以研发不同类型和不同功能的计算构件并将其组装为应

用软件.数据结构和构件模型封装在一起,可以形成并行应用编程框架. 编程框架的编程接口主要由数

据结构和构件模型的编程接口组成,可以表征领域并行编程模型,也就是说,领域并行编程模型可由编

程框架具体实现. 编程框架之所以称为 “框架 (Framework)”, 主要是因为构件模型封装了子区域数值

计算, 它们表示了领域相关的上层业务逻辑 [41]. 当前, 框架的典型代表包括 JASMIN[27,28], SAMRAI,
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UTAH[25], PETSc, PARAMESH[26], UG 等. 在这些框架中, 只有 JASMIN 框架完整地分离了应用软

件的研发和并行计算的实现.

除了以上介绍的计算模式和构件模型, 还有一类计算模式, 它们是数值模拟中具有完整数值计算

功能的解法器, 例如稀疏线性代数方程组解法器、快速多极子解法器、第一原理计算中的 Kohn-Sham

方程解法器、Possion 方程解法器等等. 这类解法器也可以形成构件模型, 用于高效数值算法的复用,

称之为解法器计算模式 (solver pattern of computation), 称相应的构件模型为解法器构件模型. 以示

区别,称前述计算模式为内核计算模式 (kernel pattern of computation),相应的构件模型为内核构件模

型,它们是数值模拟领域中不可再分的、最基本的计算模式和构件模型. 更进一步,解法器构件模型可

以集成为数值计算构件库, 由领域专家共享, 进一步丰富领域并行编程模型和编程框架. 通常地, 解法

器构件模型可以根据数值算法的流程, 通过选择、实例化和组装内核构件模型来实现.

基于领域并行编程模型和编程框架, 领域专家可以将计算机体系结构抽象为 PRAM 模型 [11], 其

中,数据单元等价于子区域,数据单元的读写访问等价于影像区的填充,数据单元的数值计算等价于子

区域的数值计算. 由此, 可以结合数据填充和数值计算的执行开销, 类似地建立领域 PRAM 模型, 用

于评价并行算法的性能, 指导 “并行思考”.

基于领域并行编程模型和编程框架, 领域专家可以结合实际应用的需求, 选择数据结构来定义物

理量, 选择构件模型并编写子区域数值计算程序将其实例化为计算构件, 通过计算流程将构件组装为

应用软件. 其中, 并行计算由数据结构和构件模型来实现, 领域专家无需了解其实现细节. 也就是说,

领域并行编程模型可以将并行计算的实现从应用软件的研发中分离出来,将应用软件的研发模式从基

于通用并行编程模型的 “并行设计 — 并行编程” 提升到 “并行思考 — 串行编程”.

基于领域并行编程模型和编程框架, 应用软件的计算效率由内核构件和解法器构件决定. 无论内

核构件, 还是解法器构件, 它们的计算效率可以分解为两个部分, 第一是构件模型, 第二是子区域数值

计算程序. 构件模型由框架研制人员结合计算机体系结构的多层嵌套特征、基于通用并行编程模型来

编写, 计算效率可以验证和保证; 子区域数值计算程序由领域专家编写, 计算效率较难验证和保证. 为

了支持领域专家编写高效的子区域数值计算程序, 可以结合数据依赖关系, 凝练其中耗时大的浮点、

访存、通信、I/O等计算行为,凝练形成串行计算模板,提供相应的 “源到源”模板语言. 基于串行计算

模板, 领域专家无需逐循环、逐行、逐表达式地编写代码, 只需填写模板所需的内容 (例如数学公式),

就可以由 “源到源” 模板语言将模板代码转变为适应于 CPU 核体系结构的源代码. “源到源” 模板语

言是高性能计算的前沿热点之一, 已有较多的成功典范 [36]. “源到源” 模板语言可以进一步成为领域

并行编程模型的组成部分, 提升模型的支撑能力. 可见, 基于编程框架的构件模型和 “源到源” 模板语

言, 应用软件可以将性能从 “手工优化” 提升到 “自动优化”.

为了深入理解领域并行编程模型, 类比于通用分层并行计算模型, 图 3 给出了领域分层并行计算

模型. 该模型由领域并行算法设计模型、领域并行程序设计模型和领域并行程序执行模型构成. 其中,

领域并行算法设计模型的内涵是领域 PRAM 模型, 是对计算机体系结构的领域抽象建模; 领域并行

程序设计模型和领域并行程序执行模型的内涵是领域并行编程模型. 数据结构和并行算法模板构成

PRAM模型,并行应用编程框架和解法器构件库实现领域并行编程模型, “源到源”模板语言支持子区

域数值计算性能优化, 三者一起构成了面向高性能数值模拟领域的高性能科学与工程计算中间件. 中

间件的发展是长期的, 需要在实际应用中凝练、完善和验证.

综上所述, 领域并行编程模型通过对计算机体系结构的 PRAM 抽象建模, 屏蔽了日趋复杂的多

层嵌套特征, 极大地降低了领域专家的算法设计难度; 同时, 在中间件的支持下, 应用软件又可以很好

地适应高性能计算. 对比于通用并行编程模型, 领域并行编程模型可以支持领域专家按 “结构 — 算法
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图 3 面向数值模拟的领域分层并行计算模型示图

Figure 3 Domain-specific multi-layered parallel computing models for numerical simulation

— 编程 — 优化” 的思路来掌握并行计算, 按 “并行思考 — 串行编程 — 自动优化” 的模式来研发应

用软件, 从而普适地提升应用软件的计算效率, 大幅提升应用软件的研发效率.

4 实例研究: JASMIN 框架

网格是科学与工程计算的基础, 用于离散计算区域, 支持数学物理方程的求解. 目前, 网格主要有

两种类型 [1,14],一类是结构网格,另一类是非结构网格.目前, JASMIN框架面向结构网格,支持最广泛

使用的均匀矩形结构网格和变形结构网格以及不同类型的演化网格. 所有网格均支持一维、二维和三

维.基于这些网格, JASMIN框架支持科学与工程计算中普遍的 Euler, Lagrange、任意 Euler-Lagrange、

粒子模拟等 4 类计算方法 [1,44]. 限于篇幅, 这里不做介绍, 请参考用户指南 [28].

下面, 紧密结合 JASMIN 框架的实践, 简要介绍领域并行编程模型设计和编程框架研发的数据结

构和内核计算模式, 阐述解法器计算模式和性能优化的主要思路.

4.1 数据结构

JASMIN 框架采用子区域的抽象数据结构. 如图 4 所示, 嵌套剖分将输出子区域层次结构, 其中,

顶层为计算区域和结构网格, 底层为离散和求解方程的子区域, 每个子区域拥有各自的结构网格. 称

底层子区域为 “网格片 (Patch)”, 所有网格片构成 “网格层 (Patch Level)”. 网格层中的网格片分配到

CPU 核, 每个核可以拥有 1 个或多个网格片. 在计算区域和底层剖分之间, 可以引入多个层次的剖

分, 匹配于计算机体系结构的多层嵌套, 提升多级访存的局部性. 目前, JASMIN 框架引入了两个中间

层, 分别对应结点和 CPU, 它们依然可以由 Patch 和 PatchLevel 来定义. 在层次结构中, 中间层次的

Patch和 PatchLevel对领域专家是不可见的, 只有底层 Patch Level和 Patch对领域专家可见.在网格

层的每个网格片上, JASMIN 框架提供数据片 (PatchData)[27,28], 用于存储物理量的值.

匹配于计算机体系结构的多层嵌套特征和通用并行编程模型栈, 如图 5 所示, JASMIN 框架采用

多层嵌套的数据结构 “一层剖分 Patch—二层剖分 Patch—底层剖分 Patch—物理量 PatchData—单

元循环”. 在此基础上, 可以通过 “二层剖分 Patch— 物理量 PatchData— 单元循环” 适应 GPU 或众

核异构加速, 也可以在底层剖分 Patch 的单元循环内, 支持 “源到源” 模板语言.
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图 4 计算区域及结构网格的 3 层嵌套剖分示图

Figure 4 Three-level partition for structured mesh of computational domain

图 5 JASMIN 框架的多层嵌套数据结构示图

Figure 5 Multi-layer nested data structures for JASMIN framework

4.2 内核计算模式与构件模型

内核计算模式如上节定义, 是 JASMIN 框架中不可分割的、最基本的并行计算模式. 通常地, 它

们用于完成网格片之间的一次数据交换和依赖于交换的数值计算. 除了图 2 所示的 halo-exchange 模

式, JASMIN 框架还凝练了 10 多种内核计算模式, 设计了相应的并行算法模板, 研制了相应的构件模

型, 包括: 初值模式、规约模式、扫描模式、迁移模式、影像模式、标记模式、聚集模式、剖分模式、校

正模式、接触拼接模式、复制模式、克隆模式等. 初值模式为物理量赋初值,规约模式求物理量的规约

值, 扫描模式执行基于有向图的数据驱动计算 [40], 迁移模式迁移粒子等非规则物理量的个体, 影像模

式将影像区的数据填充到网格片内部, 标记模式标记待局部加密或局部优化的网格单元, 聚集模式将

标记的网格单元聚集为子区域, 剖分模式将计算区域剖分为网格片, 校正模式在多层网格自适应计算

的粗细网格层之间校正物理量,接触拼接模式支持接触碰撞与滑移 [44],复制模式将物理量的值复制给

另一个物理量, 克隆模式支持粒子和能群之间的独立无关并行计算.

4.3 解法器计算模式与构件模型

解法器计算模式求解某类数值计算问题, 由解法器构件模型实现. JASMIN 框架提供多种解法器

计算模式, 涉及负载平衡、数学运算、网格自适应、多物理耦合、数值代数、微分方程、计算方法等多

个方面. 其中, 负载平衡剖分计算区域为网格片, 将网格片分配到 CPU 核; 数学运算遍历网格片, 对

稀疏矩阵或物理量执行一次 BLAS-2 或 BLAS-1 运算 [45]; 网格自适应局部加密粗网格为细网格或优

化网格单元的品质;多物理耦合在不同物理过程之间填充物理量;数值代数涉及稀疏线性代数方程组、

稠密矩阵特征值、稀疏矩阵特征值等问题, 包含快速 Fourier 变换 (FFT)、快速多极子算法 [46] 等算

法; 微分方程包含 Poisson、Euler、粒子运动、第一性原理 Kohn-Sham方程 [47] 等方程解法器; 计算方
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法包含复杂几何计算区域的网格生成方法、大变形网格的网格优化方法、大变形网格重分和物理量重

映算法、接触与碰撞中滑移检测与处理算法、多介质界面识别与追踪算法等多个方面 [44].

以上解法器计算模式中, 很多问题是传统的并行计算难题, 性能的扩展需要多个方面的集成创新

和关键技术突破. JASMIN 框架通过数据结构、并行算法和软件技术的体系化集成创新, 较好地解决

了这些难题. 例如, 网格自适应和多物理耦合需要可迁移数据结构、动态负载平衡方法和全局稀疏数

据通信算法的支撑, 在通用并行编程实现中, 很难同时做到这 3 点. 然而, 得益于 JASMIN 框架中网

格自适应构件模型的支撑, 三维辐射流体力学软件 LARED-S7)在 4096 个 CPU 核上实现了高效计算,

相对于 128 核的单层网格计算, 自适应算法加速了 160 倍, 并行加速了 32 倍, 二者综合将计算规模提

升了 5000 倍; 多物理耦合构件模型已广泛应用于武器物理和激光惯性约束聚变等领域, 实现了多介

质流体力学、多群辐射扩散、多群辐射输运、多束光路传播等物理过程的耦合, 可高效扩展到 8192 个

CPU 核 [48]; 同时, 多物理耦合构件模型还支撑地球系统模式二维并行耦合器的研制, 支持了大气模

式、海洋模式、海冰模式、陆面模式在 TH-1A 上 5800 个 CPU 核的高分辨率耦合模拟 [49], 并行效率

达到 33%.

4.4 性能优化与 “源到源” 模板语言

JASMIN 框架的性能优化围绕结点间数据通信、结点内访存竞争、CPU 内 Cache 访存、CPU 核

内指令级并行度展开, 其中, 前 3 者由框架结合运行时性能优化工具箱进行, 后者通过减少循环迭代

之间的数据依赖关系、降低 Cache访存失效率、优化寄存器文件来进行. JASMIN框架支持 “源到源”

模板语言的集成和应用, 用于改进应用软件的跨平台可移植性. 目前, “源到源” 模板语言支持粒子模

拟类应用的 GPU 异构编程, 其他模板语言还在进一步发展之中.

4.5 实际应用验证

基于 JASMIN 框架, 领域专家可以在个人电脑上 “并行思考、串行编程” 快速研发适应于千万亿

次计算的高效并行应用软件. 目前, 该框架已经在武器物理、激光惯性约束聚变、复杂电磁环境、材料

科学、地球资源环境、全球气候变化预测等重大应用领域和第一原理、分子动力学、位错动力学、粒

子模拟、流体力学、扩散与输运、冲击动力学、结构力学、电磁效应分析等方向, 支撑研制了 30 多个

高效并行应用软件. 它们可以有效使用数千至数万个 CPU 核完成数十个小时、数十亿网格单元、数

百亿粒子的大规模数值模拟,实现了与千万亿次计算机的协调发展.限于篇幅,这里不再列出这些程序

及其性能结果, 有兴趣者请参考 JASMIN 框架网页 [28] 及其网页中列出的相关参考文献.

5 结论

当代计算机体系结构呈现出 “结点 —CPU— 核 —Cache—ILP” 的多层嵌套和异构加速的高性能

特征. 与之相适应, 通用并行编程模型也将呈现出 “MPI—DSM—OpenMP— 数据预取 —SIMD 或向

量化” 的多层嵌套发展趋势, 形成通用并行编程模型栈, 其中, 结点内 DSM 编程模型和数据预取编程

是当前的薄弱环节. 需要发展性能优化方法, 用于弥补通用并行编程模型与计算机实际运行状态之间

的差距. 性能优化可以从数据通信、NUMA访存、SMP访存、Cache访存、指令级并行度等方面入手,

需要研发运行时性能优化工具箱.

7) 徐小文, 范征峰, 刘青凯, 等. 数千 CPU 核上的三维辐射流体力学界面不稳定性数值模拟. http://www.iapcm.
ac.cn/jasmin/index.php?page=lareds.
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领域并行编程模型分离并行计算的实现与应用软件的研发,支持领域专家在个人电脑上串行编程

研发高效并行应用软件, 从而将应用软件的研发模式从基于通用并行编程模型的 “并行设计 — 并行

编程 — 手工优化” 提升为 “并行思考 — 串行编程 — 自动优化”, 可望普适地提升应用软件的计算效

率, 显著降低应用软件的研制难度, 为日趋严重的编程墙提供新思路、新方法和新技术, 具有重要的应

用价值和广阔的发展前景.

领域并行编程模型包含数据结构、计算模式、构件模型、编程框架等 4 个要素, 由数据结构和构

件模型的编程接口表征,由编程框架具体实现. 基于编程框架,可进一步研制解法器构件模型库和 “源

到源” 模板语言, 它们一起构成高性能科学与工程计算中间件. 中间件的完善和发展是一个逐步积累

的过程, 其中, 子区域数据结构是基础, 内核构件模型是核心, 解法器构件模型是必需. 中间件需要借

助于通用并行编程模型栈和性能优化方法来适应计算机体系结构的多层嵌套特征.

JASMIN框架的成功实践已经表明,面向高性能数值模拟的领域并行编程模型是可行的、有效的.

尽管如此, 普适的领域并行编程模型还需要进一步凝练, 还需要形成新的标准和规范. 在新的标准和

规范之下, 可以期待更多或更有效的编程框架的实现.
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Research on the components and practices for domain-specific
parallel programming models for numerical simulation

MO ZeYao*, ZHANG AiQing, LIU QingKai & CAO XiaoLin

Institute of Applied Physics and Computational Mathematics, Laboratory of Computational Physics, Beijing

100094, China

*E-mail: zeyao mo@iapcm.ac.cn

Abstract This paper analyzes general parallel programming models and identifies the general parallel pro-

gramming models stack used for high-performance numerical simulation. Then, on the basis of this analysis,

domain-specific parallel programming models are presented and their main constitution, including data structures,

computational patterns, component models, and programming frameworks, discussed. The inherent relationship

among these elements is also analyzed. The J Adaptive Structured Mesh application INfrastructure (JASMIN)

framework is used to verify and validate the possibility and effectiveness of these models. Domain-specific parallel

programming models will significantly improve the development efficiency of parallel application software.

Keywords numerical simulation, application software, domain-specific parallel programming models, parallel

computing models, JASMIN
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