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多介质辐射流体力学数值模拟中的并行计算研究
`
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摘要 多介质辐射流体力学是传统的计算挑战性应用 问题
,

对大规模 并行计算机有强烈需求
.

近

年来
,

在万亿次并行机的 51 2 个处理器上
,

对该类应用 中的多介质 E ul er 流体力学方程
、

辐射扩散方

程
、

粒子输运方程
、

以及这些方程 之 间的祸合连接
,

开 展 了有效的并行数值模拟
.

作 为连接数值模

拟和并行计算机的桥梁
,

并行计算也得到 了快速发展
.

文中综述 了并行计算
,

尤其是并行算法和并

行实现关键技术方面的重要进展
.

通过这 些算法和技术
,

可 以看 出作者是如何组 织和完成这些万 亿

次并行数值模拟应用的
.
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当前
,

大规模并行数值模拟 已经成为加速科学

研究越来越重要的手段
.

在那些实验无法开展或者

实验经费非常昂贵的领域
,

例如
,

高能量密度物理

学研究领域 l[]
,

这一手段尤其重要
.

惯性约束聚变

( I C )F 阁是高能量密度物理学研究的一个重要领域
,

其强间断非线性多物理现象 的数值模拟吸引了大量

的计算科学专家
.

这些现象可用多介质辐射流体动

力学偏微分方程来近似描述
.

为 了在并行机上求解

该类方程
,

高效率的并行算法和并行实现技术非常

重要
.

否则
,

该类应用 的大规模数值模拟不可能实

现川
.

例如
,

在当前先进 的微处理器上
,

对二维辐

射能量方程
,

8 00 0 个网格的低精度 串行求解就需要

1个星期
,

而 中子输运方程的 2 5 3 6 个 网格
、

44 群

和 16 个方向的串行求解则需要 2 40 天
.

况且
,

将来

的高精度和高分辨率数值模拟需要将这些计算规模

再扩大两个数量级
.

近年来
,

在万亿次并行机上
,

我们成功地组织

了多介质辐射流体力学应用 的大规模 并行数值模

拟
,

在 51 2个处理器上
,

将多个数值模拟应用程序

的执行速度或 者问题的求解规模 提高 了两个数量

级
.

其 中
,

作为连 接数值模 拟应用和 并行机 的桥

梁
,

并行计算研究
,

或者说并行算法和并行实现技

术研究
,

取得 了较大进展
.

本文将综述这些进展
,

解释我们是如何有效组织这些 大规模数值模拟应用

的
.

特别地
,

针对 多介质 E ul e r 流体力学方程
、

辐

射扩散方程和粒子输运方程
,

以及祸合连接三类方

程的并行应用程序我们分别进行了讨论
.

本文给出

典型的数值模拟性能结果
.

所有数值模拟 中
,

我们

均使用两 台并行机
,

一 台是并行机 A
,

含 96 个处

理器
,

消息传递平 台 M IP 的延迟为 2 衅
,

带宽为

3
.

2 G B / S ; 另一台为并行机 B
,

含 10 2 4 个处理器
,

M IP 延迟为 10 川
,

带宽为 4 00 M B s/
.

两台并行机

的单机峰值性能均为 1 G lF o sP
.

最后
,

我们总结了

一些其他相关的工作进展
.

1 并行算法与并行实现关键技术进展

在 IC F 等高能量密度物理应用领域
,

多介质辐

射流体力学祸合粒子输运计算将 占据实际数值模拟

应用的绝大部分 C P U 时间 , 一 们
.

一般地
,

辐射流体

力学由质量守恒方程
、

动量守恒方程和能量守恒方

程 3 部分组成
.

能量守恒方程通常写成电子温度
、

离子温度和光子温度 的三温扩散方程的形式
.
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方程相互强非线性藕 合
,

光子将 能量传递给 电子
,

电子再将能量传递给离子
.

特别地
,

在光子温度扩

散方程中
,

扩散系数是光子温度的四次幂非线性 函

数
.

对某些材料
,

如果非平衡辐射效应存在
,

则光

子的平均 自由程较长
,

此时
,

光子的辐射效应就不

能用扩散方程
,

而必须用辐射输运方程来近似
,

以

获得更精确的物理模型川
.

更进一步
,

如果考虑中

子反应对辐射能量的影响
,

则在辐射能量方程的右

端需要添加一个外源项
,

并用 中子输运方程来近似

描述
.

算子分裂技术 #.[
7〕通 常用于将多介质辐射流体

力学应用分解为 3 个部分
:

多介质 E ul e r 流体力学

方程
、

辐射扩散方程和粒子输运方程
.

在每个 时间

步
,

首先
,

E ul e r

流体力学方程被求解
,

然 后
,

基

于被更新的流体力 学变量值
,

辐射扩 散方程 被求

解
,

最后
,

粒子输运方程被求解
.

本质上
,

求解每

个方程 的数值计算方法 和所需 的计算 量均是不 同

的
,

需要不同的并行算法和并行实现技术
.

1
.

1 多介质 E ul er 流体力学方程的并行计算进展

多介质 E ul e r 流体力学方程通常采用时间显格

式离散
,

对于单介质问题
,

基于消息传递 M IP ,
9」

的并行算法和并行实现技术非常成熟
.

基于众所周

知的网格剖分算法口习
,

计算区域被分解为 P 个子区

域
,

分配给 P 个处理器
.

只要分配给每个处理器的

网格单元个数足够多
,

则并行性能是可扩展 的
.

但

是
,

这一结论不适合多介质情形
.

为了清晰地显示

介质区界 面
,

通 常采用 L a g ar
n ge 网格 和任意 L a -

g
r a n g e一 E u l e r

( A l
才

E ) 网格仁6
,

“ 〕
.

此时
,

网格单元的

计算量通常依赖于它所包含的介质类型和该单元的

变形类型
.

也就是说
,

每个 网格单元的负载随数值

模拟的发展而动态变化
.

这些变化将显著地导致处

理器间的负载不平衡
,

改变程序 的 C ac h e
命 中率

,

而它们最终影响程序的并行执行时间
.

典型数值测

试表明呻〕
,

如果负载平衡问题得不到解决
,

则并行

效率将损失 35 % 以上
.

文献仁1。 ]详细总结 了基干图剖分的各种静态负

载平衡方法
,

但是
,

这些方法均要求预先知道每个

网格单元的负载
,

这对 多介质 流体力学 是不 可能

的
.

实际上
,

由于多介质流体状态方程和网格变形

处理的复杂性
,

每个网格单元的计算量是随时间动

态变化的
,

是不可能预先知道的
.

为此
,

我们提出

了一个有效的动态负载平衡方法
:

多层均权法加〕
.

该方法是一个迭代法
,

它假设每个处理器 中的网格

单元具有同样 的消费 C P U 时间的权重
.

一次并行

执行完成后
,

用各个处理器 的局部 C P U 时间除以

所有处理器的 C P U 时间之和
,

可得各个处理器的

权重
,

用该权重除以局部 网格单元个数
,

可得局部

网格单元的平均权重
; 然后

,

再次均分这些网格单

元
,

使得各个处理器获得的局部网格单元的权重之

和均等
.

重 复这一过程
,

直 到各个处理 器的计算

C P U 时间收敛到满意的平衡状态
.

在此基础上
,

我

们提出了多层均权 的加速方法
.

具体地
,

以所有处

理器为叶子结点
,

构建一个二叉树型的处理器层次

结构
.

在该层次结构中
,

每个 内结点 由它的两个子

结点虚拟构 成
,

其计算 能力相 当于两个子结 点之

和
.

在每次迭代开始前
,

根据各个处理器的实际计

算 C P U 时间
,

计算各个 叶子结点和 网格单元的平

均权重 ; 然后
,

从叶子结点往上
,

依次计算各层中

结点和网格单元的权重
.

权重计算完毕
,

从顶层往

下
,

按平均权重
,

依次在各层结点 中重新分配网格

单元
.

其中
,

两个叶子结点 只能共享其父结点 已分

配的网格单元
.

这样
,

叶子结点的负载分配完毕
,

一次迭代完成
.

多层均权法是一个一维的动态负载平衡方法
.

对一维动态负 载不平衡 问题
,

理论 和数 值试验表

明
,

月10 9 尸 次迭代通常可获得满 意的负载平衡状

态
,

其中
,

尸 为处理器个数
,

月为 尸一 2 时的收敛迭

代次数
.

对于高维动态负载不平衡问题
,

通常可先

利用空间填充 曲线 泣’ ` 〕
,

例如 H i l b e r t 曲线
,

重新排

序所有空间网格单元
,

使得在高维几何空间相邻 的

网格单元在一维索引空间也是尽量相邻 的
.

多层均

权法可以直接应用于一维索引空间
,

在处理器中分

配网格单元
.

对应地
,

这些网格单元的分配就对应

于高维空间的区域分解
.

于是
,

多层均权法就可 以

自动调整高维空间的负载分配
,

使之达到负载平衡

的状态
.

通过单方向的负载调整
,

在并行机 B 上
,

使用

数十个处理器
,

多层均权法将二维多介质辐射 E ul e r

流体力学方 程并行求解 的效率提高 了 25 写仁, 3 〕 ; 应

用于分子动力学模拟的动态负载不平衡问题
,

将 64

个处理器并行模拟的效率也提高 了 25 % 哪〕
.

通过
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与 Hil b e r t空间填充曲线川〕藕合
,

使用并行机 B 的

50 0 个处理器
,

针对三维分子动力学的 2
.

1 X 10
8

个

粒子规模 的模拟
,

多层 均权 法取 得了 4 20 倍 的加

速仁’叼
,

相对于均分粒子数的负载调整方法所取得的

3 15 倍的加速和没有动态负载调整的 165 倍的加速
,

效果非常明显
.

由于多层均 权法 直接根据计算 C P U 时间来确

定负载的平衡分配
,

不依赖于其他任何静态 的与应

用相关的信息
,

因此
,

它可直接应用于异构并行计

算机环境
,

或者多用户状态下分时共享 C P U 资源

的并行应用
.

通过 与高效率 的空 间填充 曲线 的藕

合
,

该方法可 以推广应用到基于网格离散的大规模

并行数值模拟中
.

1
.

2 多介质辐射扩散方程的并行计算进展

在 A L E 网格上
,

紧跟多介质 E ul er 流体力学方

程之后
,

需要求解三温能量辐射扩散方程
.

与流体

力学方程不同
,

在保证数值稳定性的前提下
,

为 了

获得较大的时间步长
,

该方程一般采用 隐式格式离

散时间阳〕
,

采用守恒 型有限体积格式离散几何 空

间
.

此时
,

并行算法的主要任务是求解隐式离散所

得的大规模非线性方程组
.

大量工作表 明
,

非精确 N e w ot n 迭代或者无需

J
a e o b i矩阵的 N e w t o n 迭代 红` 8口是求解非线性代数方

程组的最有效方法
.

一般地
,

为了获得有效的数值

收敛速度
,

N e w ot n 线性化后所得的稀疏线性代数

系统需要被预处理
,

而预处理系统应该与应用 问题

特征密切相关
.

更进一步
,

该预处理系统又可被对

角尺度化 仁̀ , 〕
、

BI L U , 9」
、

多重网格卿」等技术预处理

后
,

由 K yr lo v 子空间迭代法助〕求解
.

相对于一般的扩散方程
,

多介质辐射扩散方程

更难于求解
.

其 中的一个本质原因是
,

沿辐射传播

的前沿
,

存在一个仅跨越十多个 网格宽度的辐射突

变区卿 习 ,

在该突变区 内
,

辐射光子温度将突变 4 个

数量级
,

导致与光子温度强非线性相关的辐射扩散

系统突变 22 个数量级
; 另一个本 质原 因是

,

当辐

射传播跨越相邻介质 界面时
,

由于材料性 质 的不

同
,

扩散系数在界 面处强不连续
.

针对单温辐射光

子扩散方程
,

文献 [ 22 一 2 4 ]提 出和比较了许多串行

和并行解法器
.

在非结构 自适应网格软件支撑平 台

U G哪习上
,

我们在数百个处理器上成功求解 了三温

辐射扩散方程匕明
.

同时
,

在文献仁26
,

2 7〕中考虑了

三温辐射扩散方程与 E ul e r 流体力学方程 的并行祸

合求解
.

特别地
,

使用 0
.

6只 10
6

个网格单元
,

我们

的实际应用在并行 机 B 的 51 2 个处理器上可 获得

3 60 倍的加速
仁“ 7刃

.

通过以上研究
,

对辐射扩散方程
,

两条基本结

论可以成立
.

( l) 在 A L E 网格上
,

解法器的迭代收

敛速度快于纯 I
一

ag ar n g e 网格
,

这主要是 由于 A L E

网格更光滑
,

使得非线性稀 疏代 数系统易于求解
;

(2 ) 当网格数大于 l x lo
`

以后
,

为了保持解法器的

强健性
,

多重 网格预处 理 l2[
,

川 是非 常必 要的
,

否

则
,

线性化后 的稀疏线性 系统将 无法被快速求解
;

(3 ) 当处理器个数较多时
,

多重网格预处理 的并行

效率有待提高
.

1
.

3 粒子输运方程的并行计算进展

粒子输运方程是一类经典的计算挑 战性应 用
.

实际上
,

只要该类方程与 E ul e r 流体力学方程或者

能量辐射扩散方程祸合求解
,

则其求解将 占据整体

数值模拟的 90 % 以上计算量
.

通常按粒子输运 的离

散坐标方向和粒子 的能群
,

粒子输运方程可写成一

个微分积分方程组
.

在满足数值稳定性前提下
,

为

了获得较大的时间步长
,

该方程一般采用隐式格式

离散时间导数
.

在多介质应用 中
,

间断有限元 被证

明是非常有效的一类空间离散格式铆
,

3。〕
.

隐式离散

后
,

方程组的求解转换为一组积分型非线性代数方

程的求解
.

当几何网格规模较小时
,

通量扫描预处

理的 iR c h ar d s o n 源迭代法是求解该类方程组的一个

有效方法卿〕 ; 当网格规模较大时
,

为了获得强健的

收敛速 度
,

该 方程 组 通 常 采 用综 合 扩 散 加 速 技

术 [ 2 9〕
,

并采用非精确 N e w t o n 一 K
r

y l o v 子空间方法配

合通量扫描预处理来快速迭代求解田皿
.

无论哪种情

形
,

解法器的核 心在于通 量扫 描预处理 的并行计

算
.

基于几何网格的区域分解
,

通量扫描预处理的并

行计算并不容易
,

因为对每个离散坐标方向
,

网格通

量的更新在相邻单元之间具有严格的数据依赖性
,

而

这种数据依赖关系可以抽象成无循环有向图
.

其 中
,

对某个给定 的输运方 向
,

图中结点代表每个 网格单

元
,

图中弧代表相邻两个网格单元之间的数据依赖关

系
.

具体地
,

假设通量从相邻网格边从结点 A 进人
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结点B
,

则在图中加入一条弧
,

由结点 A 指 向结点

B
.

于是
,

基于有向图
,

原始网格上的通量扫描并行

计算就等价转换为有向图的并行计算
.

在一维几何情形
,

基于几何网格的区域分解
,

则

通量扫描是不可能并行执行的
.

但是
,

在高维情形
,

有向图中结点的计算存在并行度
,

可由众所周知的流

水线并行算法充分挖掘这些并行度
.

在矩形 网格上
,

这些流水线可被预先安排
.

只要网格规模充分大
,

在

数千个处理器上
,

均可获得很好的可扩展性能〔 3“
川 ;

但是
,

在非结构网格上
,

数据依赖关系高度复杂
,

流

水线不可能在处理器中预先安排
.

lP im p t on 和 H en
-

d r ie k s o n 等仁3 5」首先讨论 了三维 aC
r t e s i a n 坐标 系非结

构网格上的辐射输运 oB ltz m an n 方程
,

对 0
.

1 沐 10
6

个网格单元
,

80 个方向和 2 个能群的模型问题
,

在

A SCI R ed 并行机的 2 56 个结点上
,

获得 了 80 % 的

并行效率
.

在二维柱坐标非结构网格上
,

我们讨论 了中子

输运方程的求解
,

提出了通量扫描并行算法 36[ 〕
.

与

C ar et is a n 坐标系不同
,

在柱坐标系中
,

不同扫描方

向之间还存在数据依 赖关 系
.

针对规模 为 2 5 3 6 个

网格单元
、

44 群和 16 个方向的具体应用
,

并行数

值试验表明
,

我们 的并行算法可在并行机 A 的 92

个处理器上获得 72 倍的加速
,

而在并行机 B 的 25 6

个处理器上
,

仅能获得 80 倍的加 速
.

这主要是由

于并行机 B 的高 M IP 延迟造成的
.

另外一个大规

模的应用测试表 明
,

在并行机 B 的 5 00 个处理 器

上
,

可获得 4 0 0 倍的性能加速田〕
.

从而
,

在并行机

B 上
,

需要数月的串行数值模拟现在只需数小时就

可以完成
.

可扩展性分析哪〕表明
,

通量扫描并行算

法的可扩展性对并行机 M IP 延迟非常敏感
; 也就是

说
,

粒子输运并行数值模拟适合在低延迟的并行机

上开展
.

除了中子输运方程
,

我们还将通量扫描并行算

法推广应用到二维柱对称辐射输运应用
.

在该类应

用中
,

I
J a gr a n ge 网格 是非协调 的渺」

.

在并行机 B

的 1 2 8 个处理器上
,

一个典型的应用 ( 6 4 0 0 个网格
、

2 0 群和 40 个方向 )获得了 60 倍的加速
.

1
.

4 并行连接算法

为了完成全局的并行数值模拟
,

构成多介质辐

射流体力学应用的 3 个不同部分
,

即 E ul er 流体力

学方程
、

能量辐射扩散方程和粒子输运方程的并行

应用程序需要祸 合连接在一起
.

例如
,

E ul e r 流体

力学需要将 网格和流体状态传递给辐射扩散方程或

者辐射输运方程
,

后者利用这些信息更新温度
,

然

后将温度反馈给流体力学更新压力
.

与串行连接不

同的是
,

并行连接需要综合考虑 3 个 目标
,

即各个

部分之间的高效数据传递
、

高效的全局并行数值模

拟和各个部分并行应用程序的独立开发
.

但是
,

由

于 3个部分使用的数值计算方法和并行算法不同
,

计算粒度和区域分解方式不 同
,

以及最优性能的最

优处理器个数不 同
,

使得同时满足 3 个 目标 的并行

藕合连接变得非常困难
.

近年来
,

许多相关工作讨论 了基于网格离散的

多物理并行数值模拟中的并行藕合连接问题
.

对于

这些应用
,

复杂物理现象被分裂为多个物理过程
,

每个过程均需要不 同的物理模型
、

数值计算方法和

并行应 用程序
.

S hc loe ge l 等 l0[ 〕综述 了相关 工作
,

并讨论 了基于多约束多目标图剖分算法的祸合并行

连接 ; lP im tP
o n 等帅〕考虑了基于最小通信开销的图

剖分方法
,

讨论 了多个 网格之间的最优插值方法
;

K a r y p is 等
仁“ 〕和 S e h l o e g e i 等 〔` z〕提 出了多水平多约

束多 目标图剖分算法
; K ar y p is 43[ 〕还讨论了边沿接

触检测应用中的负载平衡和通信开销之间的最优权

衡
.

所有这些并行算法 中
,

一个 基本的假设前提

是
,

每个物理过程均使用相同个数的处理器
.

这对

辐射流体力学应用不太适应
.

例如
,

在全局数值模

拟中
,

E ul e r

流体力学仅占据 1% 的计算量
,

能量辐

射扩散方程 占据 9 %的计算量
,

而粒子输运方程占

据 90 % 以上的计算量
.

因此
,

为了获得全局并行数

值模拟的最优性能
,

各个部分使用的处理器个数是

不可能一致的
.

如果简单地按计算量进行分配
,

则

3 个部分使用的处理器个数之比应该为 1 : 4 :

40
.

为了完成多介质辐射流体力学应用的全局并行数

值模拟
,

我们提出了两个并行藕合连接算法阳 〕
.

( 1)

为完全松散藕合连接算法 ( IF
才

C A )
,

它强调继承各个

并行应用程序现有的可扩展性能以及这些程序的独立

开发 ;
(2 ) 为两层紧祸合连接算法 ( T LC

Z
A )

,

它强调

以上 3 个 目标的最优权衡
.

原理分析和并行机 B 上

25 6 个处理器的数值试验表明
,

两个算法均是有效

的
,

而后者是高度可扩展的
.
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2相关工作和结论

受计算机资源和数值计算方法的限制
,

惯性约束

聚变 ( IC )F 的三维全局数值模拟还无法直接开展
.

但

是
,

某些具体物理现象仍然可以进行三维模拟
.

近年

来
,

我们组织了两个典型三维应用的并行数值模拟
.

一个是三维激光等离子体相互作用并行数值模拟脚〕
,

另一个为三维激光烧蚀界面不稳定性数值模 拟沁〕
.

对前者
,

物理模型为 M a x w川 方程藕合等离子体粒子

运动方程
,

数值方法为经典的粒子云 ( CI O 网格方法
.

在并行机 B 的 5 12 个处理器上
,

我们可计算 1
.

1 K 10
8

个网格单元和 n 火 10
8

个粒子
,

并行效率高达 82 %
.

6 30 0 个时间步的全局数值模拟只需 6
.

3 h
.

对后者
,

我们需要求解三维 E ul e r 流体力学方程藕合电子热传

导方程
.

在并行机 B 的 2 56 个处理器上
,

2 56 万个

网格单元的数值模拟可获得 90 %的并行效率
.

除了以上研究成果
,

我们还提出了一套实用的

应用程序并行化和性能优化技术 , 6〕
.

最近
,

我们特别关注复杂应用 的并行算法与并

行实现技术问题
,

尤其是结构 自适应网格应用
.

特

别地
,

我们将研 制一个 并行数值模 拟支 撑软件框

架
,

该框架将集 成现有 的并行算法 和并 行实现技

术
,

支持和加速先进数值计算方法的研究
,

缩短并

行应用程序的开发周期
.
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