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摘  要: “神威•太湖之光”国产超级计算机的特点是适用于高通量计算系统,此类系统往往存储器访问延迟,网络

延迟较长.在实际应用中,有一大类问题是时间演化的模拟问题,往往需要高频状态迭代,每次迭代需要通信.此类应

用问题的典型代表是分子动力学模拟,分子的性质依赖于时间演化,导致状态相关的时间尺度上难以并行化.实际应

用中,全原子模型需要模拟超过μs 时间尺度,每一步的物理时间为 1fs~2.5fs,这意味着所需时间步个数超过 1012 个.
众核处理器中,不同核心访存时需较长的“排队”等待,造成访存延迟.另外,网卡通信延迟以及较长的数据通路会带

来网络延迟,由此导致在长延迟的众核处理器上进行一次有效的模拟几乎是不可能的.解决此类问题的主要挑战是

提高迭代频率,即每秒执行尽可能多的迭代步.针对神威高性能芯片处理器的体系结构特点,以分子动力学模拟为

例,研究了一系列优化策略以提高迭代频率:(1) 单核通信与片上核间同步相结合,降低通信成本;(2) 共享内存等待

与从核同步相结合,优化异构体系结构中的核间同步;(3) 改变计算模式,减少核间数据关联和依赖关系;(4) 数据传

输与计算重叠,掩盖访存延迟;(5) 规则化问题,以提高访存凝聚性. 
关键词: 神威太湖之光;分子动力学;迭代;异构;同步 
中图法分类号: TP302 

中文引用格式: 田卓,陈一峯.神威太湖之光上分子动力学模拟的性能优化.软件学报,2021,32(9):2945−2962. http://www.jos. 
org.cn/1000-9825/5978.htm 
英文引用格式: Tian Z, Chen YF. Performance optimization of molecular dynamics simulation on Sunway TaihuLight system. 
Ruan Jian Xue Bao/Journal of Software, 2021,32(9):2945−2962 (in Chinese). http://www.jos.org.cn/1000-9825/5978.htm 

Performance Optimization of Molecular Dynamics Simulation on Sunway TaihuLight System 

TIAN Zhuo,  Chen Yi-Feng 

(School of Electronics Engineering and Computer Science, Peking University, Beijing 100871, China) 

Abstract:  Sunway TaihuLight supercomputer is suitable for high-throughput computing systems, which tend to have memory access 
latency and network latency. There is a large class of problems namely time-to-solution, which requires high frequency iterations. The 
typical application of time-to-solution problems is molecular dynamics simulation. Computations in molecular dynamics simulation 
depend on the time. Therefore, the iterative computations are difficult to be parallelized. Time scale usually exceeds microsecond, which 
means that the number of steps is more than 1012. It is impossible to finish effective simulation in a limited time on long latency system. 
Therefore, the main performance bottleneck on long latency Sunway system is how to increase the iterative frequency. This study 
proposes a series of optimization strategies to improve the iterative frequency: (1) Reducing communication overhead and network 
competition costs through single-core communication combined with on-chip synchronization; (2) Optimizating the speed of 
synchronization between cores through waiting the shared memory variable and synchronizing the computing processing elements; 
(3) Reducing the data dependencies by changing the computation patterns; (4) Covering up the memory access latency by overlapping 
computation and communication; (5) Regulating the data structure to improve accessibility. 
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分子动力学模拟是考察系统随时间演化的行为[1,2].在一定时间内,靠计算机模拟分子和原子体系运动,广
泛应用于物理、化学、生物等领域.用分子动力学模拟微观生物现象如蛋白质折叠[3,4]所需时间尺度为毫秒,为
捕获原子震荡现象,每个迭代步设为 1fs~2.5fs,模拟总时长若为毫秒,需要 1012 个迭代步.相邻两个迭代步间具有

相关性,需要一次通信,而频繁通信成为此类问题计算性能的主要瓶颈. 
时间演化类问题从时间轴来模拟体系演化.时间被离散化为一定步长为间隔的时间点,下一个时间点的状

态依赖上一个时间点的状态,两个状态之间需要一次通信以交换数据.典型的应用是分子动力学模拟[5,6],分子

沿着这些时间点运动,每个时间点对应分子的一个状态.分子在 t 时刻的状态用向量 X(t)表示,记录 t 时刻所有粒

子的位置,速度等状态信息.t+1 时刻的状态 X(t+1)由 t 时刻状态 X(t)演算而来,即 X(t+1)=f(X(t)).因而,不同时刻粒

子状态间的关系是相互依赖的,需要通信.而神威上的通信延迟较长[7],包括网卡上的通信延迟以及较长的数据

通路所带来的通信延迟都太长了.此类计算模式的时间演化类程序在高延迟的神威集群上如何优化,规避通信

延迟,提高性能,是本文的宗旨. 
神威太湖之光超级计算机以理论峰值 125.4PFLOPS/s 位居世界第一,其 SW26010 处理器是针对神威定制

的多核处理器,每个处理器由 4 个核组组成,每个核组包含 1 个主核和 64 个从核.神威超级计算机上共安装了

40 960 个 SW26010 处理器,共 10 649 600 个核[8].在神威上,大部分应用是以一个 CPU 作为单位编程[9],只用 4
个核组中的一个核组进行计算和通信,如图 1 所示.CPU 上的 4 个核组共享一个网络端口,若问题规模不变,这就

迫使我们充分利用所有核组的计算能力,以提高性能,如图 2,4 个主核同时计算和通信.由图可见,两种模式的区

别是:(1) 进程数不同;(2) 消息个数不同.设问题规模为 N,进程个数为 P,模式 1,进程上任务量为 N/P,消息个数

m.模式 2,每进程上任务量 N/4P,消息个数 4×m.消息个数增加了 4 倍,因而带来了通信延迟.如何在以核组为单位

的编程模式中减少消息个数,优化通信延迟. 
如图 3 所示,每个 CPU 只选一个进程用于与外界通信[10],片上所有核间的数据同步是通过共享片外存储来

实现,减少了用于通信的进程数,即实现了消息个数的减少,优化了通信延迟.这是神威上较快的共享数据的方

式[7],但由于多核访存需要经过访存队列,这种方式仍然较慢,带来访存延迟. 
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Fig.1  Node master process mode  Fig.2  Core groups programming  Fig.3  Reducing the number of processes 

图 1  节点主进程方式          图 2  核组为单位编程              图 3  减少进程数方式 

针对诸如分子动力学模拟等延迟敏感的时间演化类应用,本文的主要贡献是,给出了完整的主从核异构的

国产神威处理器上的一系列优化技术,为类似的通信受限类程序提供了参考. 
(1) 异构体系结构下核间同步的优化,采用共享内存等待与从核同步相结合的方式,优化访存延迟,进而

优化通信延迟; 
(2) 改变计算模式,采取有利于减少核间数据关联和依赖关系的计算模式,减少相邻迭代步间的通信次数

和数据等待,优化通信延迟; 
(3) 高效访存及规则化以提升性能.数据传输与计算重叠,以优化从核访主存效率.规则化数据结构以提
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升性能,使得向量长度对齐、连续、大小规整. 
本文第 1 节对神威太湖之光的结构及实例的计算模式进行描述.第 2 节给出神威上的几种优化技术,并进

行详细阐述.第 3 节对实现结果进行描述.第 4 节对已有研究工作进行分析和总结.第 5 节总结全文. 

1   神威结构及计算实例 

1.1   神威结构 

神威太湖之光超级计算机是基于主从核异构的体系结构[7],如图 4 所示.处理器芯片 SW26010 由 4 个核组

(core groups,简称 CGs)构成,每个核组包含一个主核 MPE(运算控制核心,management processing element,简称

MPE)和一个 CPE 集群(computing processing elements,简称 CPEs).CPE 集群由 64 个从核按照 8×8 的网状格式

组成,64 个从核阵列之间可采用低延迟的寄存器方式通信.4 个核组间通过片上网络(network on chip,简称 Noc)
连接,每个核组有自己的内存空间,通过内存控制器(memory controller,简称 MC)连接到 MPE 和 CPEs 上.协议处

理单元(protocol processing unit,简称 PPU)负责处理来自 CPEs 和 MPE 不同类型的请求.所有核组通过系统接口

(system interface,简称 SI)与外界相连. 

 MPE

MC

CPE 
cluster

CG

Main memory

 

MPE

MC

CPE 
cluster

CG

Main memory

 

MPE

MC

CPE 
cluster

CG

Main memory

Network on chip (Noc)SI

CPE CPE CPE CPE

CPE CPE CPE CPE

CPE CPE CPE CPE

...

...

   ...

8x8 

CPE CPE CPE CPE

SPM

PPU

DDR3

 MPE

MC
CPE 

cluster

CG

Main memory

PPU

DDR3

PPU

DDR3

PPU

DDR3

... ...... ...

 
Fig.4  Architecture of the SW26010 processor 

图 4  神威体系结构 

每个从核有 64KB 的 SPM(scratch pad memory).为了提高内存带宽的使用率,从核可通过 DMA 方式批量访

问主存(main memory),DMA 通道能够高效地在主存和 SPM 间传递数据.国产众核服务器的高性能集群上,每个

节点大小为 4,节点内相对进程号为 0 的进程是节点主进程.节点内 4 个进程共享同一个网络端口,由系统接口

SI 连接.在优化算法中,我们选用 0 号主进程用于通信,其余 3 个进程与 0 号进程间通过片上共享数据交互信息. 
申威异构的体系架构下,若问题本身的计算具有高频迭代性质,同时不同处理单元上的所分配的计算任务

之间具有相互依赖性,由此产生的相互依赖的计算需要在多个异构单元下进行高频通信以及同步访存.本文提

出的优化策略能够为此类延迟敏感类应用的性能优化提供一定的参考.本文的算例是基于时间演化类程序的

典型代表分子动力学模拟为例,此外,本文提出的优化策略同样普适于类似的高频迭代类应用如 stencil 计算,它
是很多科学计算类应用最为重要和耗时最多的计算核心.此类应用的特征是问题本身的求解需要大量高频迭

代,迭代算法耗时较多.此类应用在异构体系结构下的性能瓶颈是系统较长的延迟,性能优化的重点在于提高迭

代频率. 

1.2   计算实例 

分子动力学模拟是指用计算机模拟大量粒子系统中每个粒子的运动过程.系统中每个粒子在其他粒子所
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形成的势场下运动,运动方程遵循牛顿定律[11].牛顿方程如下: 

 
2

2
d , 1,2,...,
di i

rM F i N
t

= =  (1) 

 Fi=−∇iΦ(r1,r2,…,rN) (2) 
其中:N 表示系统中的原子数;Mi,ri,Fi 分别表示原子 i 的质量、位移以及受力;Φ表示势函数,势函数需能够描述

系统在时间演化的各个阶段,即原子各种状态下的相互作用.复杂系统的描述多采用多体势,本文研究的硅材

料,原子间的作用势取决于原子间的距离以及原子间的成键方向[12,13].硅原子间的多体作用模型采用典型的共

价键势 Tersoff 势描述.Tersoff 势函数的数学表示为 

 1
2i ij

i i j
E E V

≠

= =∑ ∑  (3) 

 Vij=fc(rij)[fR(rij)+bijfA(rij)] (4) 
fR 为排斥势,fA 为吸引势,fC 为截断函数,bij 为键级项: 

 fR(rij)=−Aijexp(−λjrij) (5) 
 fA(rij)=−Bijexp(−μjrij) (6) 
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本文以分子动力学模拟中多体作用模型实现的单晶硅体系原子模拟为计算实例,说明这种计算模式的应

用在神威集群上运行时所遇到的性能瓶颈,并给出几种优化技术.硅原子之间的多体作用模型采用 Tersoff 势函

数[14],该模型的特点是原子之间的相互作用依赖于原子所处的局域环境.每个迭代步将原子 t 时刻的状态推演

到 t+1 时刻,更新原子状态时,需获得该原子的所有邻居原子的状态信息,即每个迭代步需要一次同步.原子之间

的依赖关系具有局部相关性,因而导致一定的异步性.此类时间演化类问题,硅原子的状态是由时间来推进演化

的,因此,不同迭代步之间是相互依赖的,需要一次通信. 
考虑常温下,硅晶体保持规则的金刚石晶胞结构,每个原子周围有 4 个邻近原子.如图 5 所示,硅原子 a 有 4

个邻居原子 b,c,d,e,每个原子由不同线程计算.t 时刻,每个线程更新了 5 个粒子的位置信息,进入下一个迭代步.a
原子的受力受到它的所有邻居原子的影响,需要得到 4 个邻居粒子的位置信息,来计算不同邻居对 a 的分子间

作用力.因此,需要一次通信来获得所有邻居在 t 时刻的位置信息. 

e

a d

b c

Fab
Fac

Fad

Fae

 
Fig.5  Schematic of interatomic interaction 

图 5  硅原子间相互作用示意图 

有效的原子模拟现象,需要 1012个迭代步,相邻迭代步间需要一次通信,那么在实验室环境下,观察到有效的
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原子模拟现象是不现实的.为了提高硅原子模拟的迭代频率,有效的做法是减少迭代步间通信的延迟.由神威体

系高性能集群的特点可知,其上的通信延迟较长.那么针对诸如分子动力学模拟的时间演化类程序,如何在神威

上减少通信延迟、提高迭代频率,本文给出了一系列优化技术. 

2   神威上的优化 

CPU 的从核线程负责计算,两个从核线程位于 CPU0 和 CPU1 上,如图 6.CPU0 上的从核线程产生的数据,
是 CPU1上的从核线程下一个迭代步的输入,输出又作为 CPU0上从核线程下个迭代步的输入.这样产生了数据

依赖关系. 
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Fig.6  Data communication loop between different CPUs on Sunway 

图 6  神威上不同 CPU 间的数据通信环路 

若不做任何计算,数据在两个 CPU 之间传递一个来回也需要花费时间.CPU 计算能力即使再快,这个通信

环路花费的时间长的话,也没有任何意义.不考虑任何计算时间,系统的速度极限即每秒能做多少次迭代,与这

个环路每秒能做多少次通信是一样的.经测试,神威上的速度极限是每秒能做 3 000 次通信,但这个速度实际上

太慢了.环路上的通信延迟,包括发生在网卡上和每台服务器上的延迟都太长了.对通信受限的时间演化类程序

而言,通信延迟将极大地制约神威机器性能的发挥.因此,我们希望在神威上优化通信延迟. 
SW26010 众核处理器采用片上融合的异构体系结构[15],包含 4 个核组,如图 7 所示.4 个核组之间通过片上

互联网络(network on chip,简称 Noc)连接,片上互联网络与系统接口(system interface,简称 SI)相连,系统接口连

接到以太网.由申威处理器 4 个核组与以太网连接的方式可以看出:4 个核组在硬件上共享同一个网络接口,系
统的通信能力固定.如果 4 个核组的 260 个核并发通信,多核并发通信将造成进程间竞争网络资源;同时,较多的

消息个数将导致网络阻塞,通信性能降低.因此,本文考虑选用一个主核负责与外界通信,芯片内部采用核间同

步策略来降低竞争成本,实现网络通信消息个数的减少,优化通信延迟. 

核组1

片上互连网络

系
统
接
口

PCIe3.0 

以太网

维护接口

存储器

核组2

存储器

核组3

存储器

核组4

存储器  

Fig.7  Connection of network on SW26010 
图 7  申威芯片网络连接示意图 

分子动力学模拟中,粒子的状态迭代函数需要获取其远程邻居粒子的状态信息,如更新后的位置,以进行新

的受力计算,进而更新加速度、速度和位移.迭代函数的性质决定了不同处理器之间的计算是相互依赖的,需要

大量频繁的数据同步.本文采用的单进程通信能够降低处理器内部的通信开销,以及维护大量通信链接对资源
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的占用而带来性能优化.这部分的优势是因为分子动力学模拟程序是时间演化类以及高频迭代类程序的典型

代表,不同处理器核间频繁大量的数据交换导致此类程序对延迟较敏感,网络延迟对算法的性能影响较大.因
此,神威系统上单进程通信的优化算法主要针对对异构架构下类似的延迟敏感及通信受限类应用的优化提供

了参考. 

2.1   减少消息个数,优化通信延迟 

2.1.1   片上同步减少消息个数,但带来访存延迟 
SW26010 芯片由 4 个核组构成,以核组为单位的编程模式中,每个核组的 64 个从核在计算结束后,需要通

过其所在主核与其他进程通信,交换粒子更新后的状态信息,以进入下一个迭代步.由 SW26010 芯片的结构特

点可知:4 个核组通过系统接口 SI 共享同一个网络端口,系统的通信能力固定.那么,如何优化通信延迟成为首要

解决的问题. 
本文通过减少用于通信的进程数以减少消息个数,优化通信延迟.每个节点选取 0 号核组即 0 号进程作为

通信进程,CPU 上其余 3 个进程与 0 号进程间通过片上同步进行通信.与以核组为单位的编程模式相比,通信进

程数减少到原来的四分之一. 
具体做法如图 8 所示,每个节点的 0 号主核首先进入通信等待状态,等待接收其他节点在上一时刻所更新

的粒子信息.接收消息后,0 号主核需要将消息同步给本节点的所有从核以开始计算.由于神威处理器芯片是主

从核异构模式,该同步过程包括两部分:主核同步和从核同步.0 号主核将消息同步给其他 3 个主核,此时,4 个主

核完成同步.每个主核需要将消息同步给该核组的 64 个从核,实现主从核的同步.至此,所有负责计算的 256 个

从核得到了其他节点的粒子信息,开始计算.由于主从核的异步执行,此时 4 个核组的 0 号主核等待本核组的所

有从核计算结束.核组内的从核计算结束后,通过与该核组的主核执行一次主从核同步,使得该核组的主核获得

本核组的所有从核已计算完成的消息.4 个核组执行一次主核同步,同步所有核组计算完成的状态.0 号主核将

计算后的粒子状态通信给其他节点.至此,一个完整的迭代步结束. 

0号主核通信

CPE3

CPE0计算

0号主核

1号主核 2号主核 3号主核

主从核同步

主核同步

从主核同步

从核计算

主核同步

... ......
... ......

CPE1计算 CPE2计算 CPE3计算

CPE2CPE1

CPE1 CPE2 CPE3

0号主核 1号主核 2号主核 3号主核

 
Fig.8  Process of synchronization on the chip 

图 8  片上同步的实现流程 

异构体系结构下代码分为两部分:主核代码和从核代码,如图 9、图 10 所示. 
图 8 表示一个完整的迭代步,包括计算部分和通信部分.一个迭代步内,需要两次主核同步、两次主核与从

核同步.由于神威处理器没有 cache,同步均需通过共享内存数据的方式来实现[16],即同步需访存.掣肘于神威处

理器访存长延迟的特点,节点同步虽减少了网络通信的消息个数,但同时也带来了访存延迟,对优化消息个数带
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来了挑战.那么,如何优化访存延迟? 
申威处理器上内存总大小为 32GB,每个核组通过内存控制器与 8GB 的本核组内存相连,如图 7 所示,不同

核组之间如需同步,需要访问片外存储器.那么,多核组之间共享内存空间在内存分配上将带来一定的性能损 
失[16].该部分的性能损失在本文的优化算法中,采用节点共享变量的方式规避.多核组间通过检测节点共享变量

实现同步,而非显式同步的方式优化访存延迟.在节点主进程上设置节点共享变量,不同核组间通过共享变量以

获取所有核组间的同步状态,以此规避了对大内存的频繁访问而带来的访存延迟. 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.9  Code on MPE for node-sync algorithm      Fig.10  Code on CPEs for node-sync algorithm 
图 9  片上同步的主核代码                     图 10  片上同步的从核代码 

2.1.2   共享内存等待与核间同步相结合,优化访存延迟 
神威处理器主从核异构的体系结构特点,导致主从核之间的同步需要通过访问片外存储器实现.多核访存

需要经过访存队列,这种同步方式较慢,带来访存延迟.可见,片上同步的主要瓶颈在于同步需访存.神威体系结

构下,主核间同步可通过节点共享变量实现,单个核组的从核间同步速度较快,无需访存.那么,如何实现所有主

从核间的快速同步?我们采用共享内存等待与核间同步相结合的方式,具体做法如图 11 所示. 

 节点
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Fig.11  Process of combining shared memory waiting with inter-core synchronization 

图 11  共享内存等待与核间同步相结合实现流程 

//主核代码 
1: for iter=0 to NITERS do 
2:   sync(NODE)  //节点同步 
3:   sync(ARRAY)  //主从核同步 
4:   sync(NODE)  //从主核同步 
5:   sync(ARRAY)  //节点同步 
6:   if (ID==0) 
7:     exchange(⋅)  //通信 
8:   end if 
9: end for 

//从核代码 
1: for iter=0 to NITERS do 
2:   sync(ARRAY)  //主从核同步 
3:   computing(⋅)  //从核计算 
4:   sync(ARRAY)  //从主核同步 
5: end for 
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流程如下:每个节点的 0 号主核负责通信,将通信完成指示变量定义为节点共享变量,节点内所有主核同时

可见.那么节点内的主核间可通过节点共享变量进行同步,无需显式同步.此时,每个核组的 0 号从核等待通信完

成指示变量的变化.当该变量加 1 后,说明主核已完成通信,接收到其他节点在 t 时刻的状态信息.0 号从核此时

需要将此状态同步给所在核组的其余 63 个从核.同一核组的从核间同步速度较快,无需访存.每个核组的从核

完成组内同步后,从核开始并行加速计算.核组内所有从核完成计算后,该核组内的 64 个从核经过一次从核同

步,以保证 64 个从核状态统一.从核同步后,每个核组的 0 号从核将计算完成的节点共享变量加 1.该共享变量对

所有核组的主核同时可见.所有从核加速计算的同时,0 号通信主核等待 4 个 0 号从核计算完成的节点共享变量

的变化.当 0 号主核检测到 4 个 0 号从核均将计算完成指示变量加 1 后,0 号主核开始与其他节点进行通信.至
此,完成一个完整的迭代步.主从核的代码实现参见图 12、图 13 的虚代码所示. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.12  Code on MPE for shared memory waiting   Fig.13  Code on CPEs for shared memory waiting 
图 12  共享内存等待算法的主核代码            图 13  共享内存等待算法的从核代码 

神威异构体系结构下,单核组通信的模式需利用核间同步,以同步通信数据.SW26010 芯片的硬件结构决定

了主从核之间同步需要访问片外存储器,申威处理器较长的访存延迟导致该同步模式效率较低,本文采用共享

内存等待的方式规避访存延迟.共享内存等待方式的优势是:核组间无需显式同步,只需要设置共享内存等待变

量;该变量对节点内所有主核同时可见,只需要检测共享内存指示变量的变化来实现不同核组间的隐式同步,避
免了核组同步时的访存操作,规避了申威处理器较长的访存时延. 

2.2   改变计算模式,减少核间等待,优化通信延迟 

2.2.1   基本的并行模式 
共价键分子的原子间相互作用势不仅取决于原子间的距离,与原子间的成键方向有密切关系,因此需要考

虑周围原子的影响.硅原子之间的多体作用模型采用 Tersoff 势函数[14],计算涉及两个以上的原子.计算原子 i 受
到它的邻居 j 的作用力时,需要考虑 i 的其他 3 个邻居此时对 i 的影响.见图 14:由 Tersoff 势函数可得到邻居 j
对 i 的作用力 func1,力是相互作用力,原子 j 也受到了一个大小相等方向相反的作用力−func1,并且需要加到 j
原子上[17].在神威上是多线程计算,j 粒子同时在由另外一个线程计算 j 粒子与它的邻居粒子之间的受力.这个方

向相反的作用力−func1在同一时刻不能同时加到 j粒子身上.基本算法是:需要存储本线程所计算的对应原子受

到其所有邻居原子的全部作用力,通过同步,传递给对应原子所在线程.所有邻居原子线程的受力计算结束后,
接收消息,将原子受到的邻居粒子的反作用力叠加起来,保证所有原子作用力的计算是完整的、准确的. 

对每个原子 i 而言,以计算它的邻居粒子 j=0 对它的作用力 func1 为例,说明受力计算的过程.首先,计算邻居

粒子 j 对 i 的作用力时,需要考虑 i 粒子其余 3 个邻居粒子 k0,k1,k2 此时对 i 的影响.func1 是 i 和 j 之间大小相等、

方向相反的相互作用力,即 i 粒子对 j 粒子的反作用力−func1,需同时累加到 j 粒子上.若为并行程序,此时 j 粒子

正在由其他线程计算 j 粒子与它的邻居粒子之间的受力.不能同时把−func1 累加到 j 粒子上,需要交互粒子信息.
最后,其他的 3 个邻居粒子也受到了反作用力−func2,同样需要在 3 个粒子的受力上减去.受力计算结束后,算法

采用蛙跳格式更新位移. 

//主核代码 
1:  for (NODE_ID==0)  //0号主核 
2:    for iter=0 to NITERS do 
3:      ral=r+1 
4:      for v=0 to 4 do 
5:        wait(waitcomp,ral)  //等待从核计算完成 
6:      end for 
7:      exchange(⋅)  //通信 
8:      waitcomm=ral  //修改通信完成变量 
9:    end if 
10:  end for 

//从核代码 
1:  for iter=0 to NITERS do 
2:    ral=r+1 
3:    if (ARRAY_ID==0) 
4:      wait(waitcomm,r) 
5:    end if 
6:    sync(ARRAY)  //从核同步 
7:    computing(⋅)  //从核计算 
8:    sync(ARRAY)  //从核同步 
9:    if (ARRAY_ID==0)  //0号从核 
10:     waitcomp[NODE_ID]=ral  //修改计算完成变量 
11:   end if 
12:  end for
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Fig.14  Inter-atomic forces 

图 14  原子间作用力 

在分子动力学模拟中,分子间作用力的计算时间占 80%以上[18,19],是最重要的部分,也是发挥神威机器计算

性能的关键所在.在迭代过程中,计算核心需要频繁地交互粒子信息,以保证分子间作用力计算的准确性.神威

机器高延迟的特点,将使粒子信息的交互遇到瓶颈,此类应用会限制神威性能的发挥.程序特点是典型的 BSP 模

式,如图 15 所示.每个迭代步将粒子的位置,速度等信息存储在一个向量中,该向量包含多个分量.粒子间作用力

的计算只涉及到其邻居粒子,向量的不同分量间具有局部相关性.即:后面的分量是由前面几个分量计算而来,
仅与前面的几个分量有关.数据的局部相关性和依赖性,导致具有一定的异步性. 

开始

初始化,粒子位置,速度,
加速度,模拟参数等信息

由粒子位置,计算

粒子之间的相互作用力

由新的受力更新加速度

更新速度

更新位移

同步

同步
 

Fig.15  Implementation process of parallel algorithm 
图 15  并行实现算法流程图 

2.2.2   改变计算模式,减少通信次数,优化消息个数 
在原来的计算模式中,向量的一个分量在计算过程中会产生一些中间数据,另外的分量可以利用.向量的不

同分量之间是相互依赖的关系,是紧耦合的,导致芯片内部通过主存的这种数据传输和数据交换会大量增加.我
们打破了这种依赖,变为松耦合,把原来互相写同步的计算模式变成了每个线程自己去做多步的计算,是独立计

算,减少迭代步中间的同步次数,更流水化.代价是会造成计算量少量增加,但是整个吞吐率反而提高了. 
多体作用模型中,如图 16 所示,计算 i 粒子受到邻居 j 的作用力时,其他 3 个邻居 k0,k1,k2 也对 i 粒子产生了

作用力.这意味着 j,k0,k1,k2分别受到了来自 i 粒子的反作用力,需要从它们的受力上减去.考虑 i 粒子的全部受力,
不仅需要计算它受到其邻居粒子的作用力,还需要计算 i 粒子作为邻居粒子时,它所受到的反作用力.如图 17 所

示,当 i 粒子作为 j 的邻居粒子时,它会受到 j 粒子对它的反作用力−func3.此外,如图 18 所示,j 粒子在计算它的邻

居 k 对其作用力时,会对 i 产生一个反作用力−func4,也需要从 i 粒子的受力上减去. 
具体做法如下: 
(1) 计算 i 粒子受到的作用力.i 粒子所受到的作用力来自于它的所有邻居粒子.虚代码如图 19 所示.变量

j 循环 i 粒子的所有邻居,例如,i 粒子的第 0 个邻居 j=0 时,计算 j 对 i 的作用力 func1.变量 k 循环 i 粒
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子除了 j 以外的所有邻居,它们对 i 粒子的力为 func2,不同的邻居,如 k0,k1,k2 对 i 粒子的力不同,与位置

有关; 
(2) 计算 i 粒子受到的反作用力.i 粒子所受到的反作用力来自于以它的邻居粒子为主的计算过程中,如 i

粒子作为 j 粒子的邻居时,i 粒子所受到反作用力.计算 j 粒子受力时,遍历 j 的所有邻居.假设 j 的 0 号

邻居为 i,计算得到 i 作为 j 的邻居时,i 受到的反作用力 func3,需要从 i 粒子的受力上减去.atom[i].f−= 
func3.若 0 号邻居不为 i,j 对 i 的反作用力 func4,atom[i].f−=func4. 

i

j k0

func1
func2

k1

k2

                   

i

j

k0

-func3

k1 k2                   

i

j

k0

-func4

k1 k2  
Fig.16  Force of i atom           Fig.17  Reaction force func3          Fig.18  Reaction force func4 

图 16  i 粒子受到的作用力     图 17  i 粒子受到的反作用力 func3    图 18  i 粒子受到的反作用力 func4 

1: for  iter = 0 to  NITERS  do  
2:     for  i = 0 to  NATOMS  do
3:         for  j = 0  to  nbnum[i]  do  
4:            for  k = 0  to  nbnum[i]  do
5:                 if ( j != k )
6:                     fijk = func0 (si , sj , sk)
7:                 end if
8:                 atom[i].f += func1(si , sj , fijk)
9:            end for
10:          for  k = 0  to  nbnum[i]  do
11:              if  ( j != k)
12:                  += func2 (si , sk , fijk)
13:              end if
14:          end for
15:          f or nbj =0  to nbj < nbnum[j] do
16:              for  k = 0  to   do
17:                   Zk0;
18:              end for 
19:              if  (nblist[j][nbj]  ==  i)
20:  -=  func3 (j→i)
21:              end if
22:              if  ( != i)
23:                 for k = 0  to  do
24:                     if  ( i == )
25:  -= func4(j→i)
26:                     endif
27:                 end for
28:               end if   
29:           end for
30:        end for
31:    end for
32: end for

atom[i].f

nbnum[j]

atom[i].f

nblist[j][nbj]
nbnum[j]

nblist[j][k]
atom[i].f

 
Fig.19  Algorithm for changing the calculation mode 

图 19  改变计算模式的算法 

i 粒子受到的反作用力在原算法中是由负责计算它的邻居粒子受力的线程完成,如 func3 和 func4 是由负责

计算 j 粒子的线程完成,那么线程间会产生相互依赖.在新的算法中,i 粒子受到的反作用力仍由负责计算 i 粒子

受力的线程计算.即将互相写同步的紧耦合计算模式改为独立计算的松耦合模式.每个线程在计算粒子受力时

独立计算,通信仅发生在迭代计算完成后,减少了通信次数和核间等待,优化了通信延迟. 
硅粒子结晶的多体作用模型中,原计算模式下,粒子 i 只需要负责计算它的 4 个邻居粒子对它的作用力,其

他粒子对 i粒子的反作用力通过进程间同步而得.优化后的计算模式为:减少粒子 i与其邻居粒子间的同步次数,
由 i 粒子完成反作用力部分的计算.所增加的计算量是 i 粒子需计算其邻居粒子对它的所有反作用力.以 i 粒子

受到其邻居粒子 j 的反作用力为例,当 i 粒子作为 j 粒子的第 1 个邻居粒子时,i 粒子受到 j 对 i 的反作用力 func3.
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当 i 粒子作为 j 粒子的第 2 个、第 3 个或第 4 个邻居粒子时,i 粒子受到 j 对 i 的反作用力为 func4.那么 func3
和 func4 的值需要从 i 粒子的受力计算中减去.该部分的计算与原计算模式相比为增加的部分.计算模式的改变

打破了数据依赖,将紧耦合变为松耦合,虽然带来了计算量的增加,但是提高了吞吐. 
本文提出的计算模式的优化策略,适用于类似的时间演化类或高频迭代程序,当问题本身的结构特性为数

据具有局部相关性和依赖性,由此可产生一定的异步性的性质,可利用本文提出的优化计算模式的方式,将不同

数据之间紧耦合的依赖关系变为松耦合,将原计算模式中互相写同步的计算模式改为更流水化的独立计算.该
部分的计算对计算强度影响的主要原因是,由于减少了进程间同步操作而避免了受力计算的同步更新,因此需

要在本地进程额外替其他进程执行相应的计算,虽然计算强度少量增加,但该算法利用了处理器较强的计算性

能,掩盖了因计算强度增加而带来的性能损耗,提高了吞吐,优化了性能. 

2.3   高效访存及规则化 

2.3.1   高效访存 
在分子间作用力的计算过程中,从核需要频繁地访问粒子信息,从核访问主存的延迟极大地限制了神威性

能的发挥.每个从核上提供了 64KB 的高速缓存空间 SPM,在算法实现上,需要频繁访问的粒子信息通过 DMA
方式批量传送至 SPM,以优化从核访主存效率. 

每个线程负责 N 个粒子的计算,线程 i 将所负责的所有原子和其邻居原子的速度、位移等信息从主存加载

到 SPM 中,如图 20 所示.迭代计算前,将粒子信息通过同步 DMA 加载到 SPM 中,m_memcpy(MEM_TO_CACHE),
将所有粒子的邻居粒子信息通过异步 DMA 加载到 SPM 中,m_memcpy_async(MEM_TO_CACHE);迭代计算完

成后,通过异步DMA方式,将本线程所负责粒子的更新信息从 SPM拷贝回系统内存,m_memcpy_async(CACHE_ 
TO_MEM).异步 DMA 方式将计算与主存访问相重叠.虚代码如图 21 所示. 
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Fig.20  SPM and main memory exchange data in DMA mode 

图 20  SPM 与主存间以 DMA 方式交互数据 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.21  Algorithm for efficient accessing memory 
图 21  高效访存算法 

1:  for iter=0 to NITERS do 
2:    for i=0 to NASTH do 
3:      m_memcpy(i,MEM_TO_CACHE) 
4:      for nbi=0 to 4 do 
5:        m_memcpy_async(nbi,MEM_TO_CACHE)
6:      end for 
7:      computing(⋅) 
8:      m_memcpy_async(i,CACHE_TO_MEM) 
9:    end for 
10: end for 
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2.3.2   规则化 
分子动力学模拟中,以硅结晶过程为例.问题本身不一定是规则的,但是可以以尽量规则化的方法进行计

算,在数据结构上尽量规则化.所谓规则化,就是按照向量长度是对齐,连续,大小规整[20].规整是按照硬件结构来

规整的,具体做法是:将数据结构规则化,向量宽度规则化.程序中的主要数据结构是存储例子位移、速度、加速

度等信息,有一些非规则的部分.由于神威芯片的核是向量化的、规则化的,即硬件是规则化的,我们在设计类型

和数据结构的时候,将数据规则存储.由于芯片的向量化、规则化,因而规则化数据结构以提升性能.本文考虑常

温下,晶体硅的模拟.硅晶体为规则的晶胞结构,有 4 个邻居粒子.受力计算中,需分别计算 4 个邻居粒子 b,c,d,e
与 a 粒子的距离,如图 22 所示. 

 
 
 
 
 
 

Fig.22  Distance between atoms 
图 22  原子间的距离 

4 次距离的计算是不凝聚的,我们针对神威核向量化的特点,考虑指令优化,进行规则化计算.三维距离是计

算两点间 3 个维度上的差的平方和再开方,即: 

 2 2 2( ) ( ) ( )a b a b a bdist x x y y z z= − + − + −  (11) 

由硅粒子的规则晶胞结构可知,a 粒子的受力需计算 4 个邻居粒子与 a 粒子的距离.我们利用规则化的数据

结构,首先将粒子三维坐标的数据结构规则化.神威的并行 C 语言上扩展的数据类型为 doublev4,由 4 个双精度

浮点数构成.粒子坐标即定义为 doublev4 类型的数据结构,如 doublev4 a.s;表示 a 粒子的位置,它的 4 个浮点数

分别代表三维坐标和 0.规则化的数据结构去计算 a 与 b,c,d,e 之间距离时,每两点间需进行差平方后的求和操

作.如图 23 所示,a 与 b 间的距离首先需计算公式(12): 
 (xa−xb)2+(ya−yb)2+(za−zb)2 (12) 

(xa - xb) 
2

(ya - yb) 
2

(za - zb) 
2

0

(xa - xc) 
2

(ya - yc) 
2

(za - zc) 
2

0

(xa - xd) 
2

(ya - yd) 
2

(za - zd) 
2

0

(xa - xe) 
2

(ya - ye) 
2

(za - ze) 
2

0  
Fig.23  Vector representation of the distance between atoms 

图 23  原子间的距离的向量表示 

若顺序执行 4 次这样的求和指令,那么这 4 次计算是不凝聚的.考虑规则化计算,以提高访存凝聚性.规则化

计算的方式进行指令优化,通过一个求和指令,实现 4 次求和计算.规则化的向量化求和是计算 4 个向量之和,而
不是向量的 4 个分量之和.因而考虑将原始的 4 个向量进行转置,实现规则化计算.修改后的形式如图 24 所示. 
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2
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Fig.24  Distance representation after transposition 

图 24  转置后的距离表示 

2 2 2 2 2 2
0 0 0( ) ( ) ( )a b a b a bdist x x y y z z x y z= − + − + − = + +

(xa,ya,za)

(xb,yb,zb)
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由此可见:对转置后的 4 个向量进行向量化求和后再开平方,得到的向量的 4 个分量分别表示 4 个粒子与 a
粒子的欧几里得距离.由此可见:向量化的 SIMD 指令等价于一个 4 次循环操作,减少了指令数,降低了对指令访

问带宽的要求,而且减少了循环引起的控制相关,提升了访存凝聚性,提高了效率. 

3   实验结果 

3.1   单节点性能 

我们的实例是基于硅结晶的模拟,实验设计上,我们逐步对比了不同的优化方法对性能的影响,以及不同问

题规模下性能的差异.在这一部分,我们主要阐述了在第 2 节中所提出的 3 种优化技术对性能的提升效果.为了

说明可扩展性,我们测试了两种不同的问题规模,分别是 4 096 个粒子和 32 768 个粒子.我们的测试是运行在单

节点上,启用 4 个核组.表 1 给出了神威的系统配置. 

Table 1  Sunway TaihuLight supercomputer system configuration 
表 1  神威太湖之光超级计算机的系统配置 

处理器 SW26010 处理器 
指令集 神威 64 位指令集 

节点处理器 256CPEs 4MPEs 
内存 每个 CG,8GB DDR3 

编译语言 C 语言 

图 25 描述了每一步采用不同的优化方法带来的加速比的提升,我们的优化方法最终能够实现 18x 的加速

比.共享内存等待与从核同步相结合的方式对加速比的提升影响较大,紧耦合的计算模式、访存优化及规则化

对性能提升也有一定的影响.从性能提升的角度,我们减少了消息个数,优化了通信以及访存延迟,对时间演化

类问题迭代频率的提升做出了较大贡献. 
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Fig.25  Speedup of different optimization methods 
图 25  不同优化方法的加速比 

3.2   多节点性能 

我们的实验平台是基于神威太湖之光高性能集群.为测试程序的强可扩展性,我们首先测试了单个 CPU 的

性能.单个 SW26010 处理器的性能取决于每个从核上所负责计算的原子个数,我们测试了每个从核上处理不同

数目的原子时性能的变化,见表 2.模拟速度最大可以达到 120KSteps/s.每个 CPU 上所负责的原子个数最大为

98K,浮点利用率达到 15%. 
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Table 2  Single SW26010 processor performance 
表 2  单 SW26010 处理器的性能 

原子数 Steps/s GFlops/s 
64 120K 152 

512 52K 264 
2K 15K 305 

98K 2.2K 450 

程序的弱可扩展性测试是基于相同的数据规模,节点个数不同时,考察系统的性能.强可扩展性的测试是基

于不同的粒子数,扩展系统的节点数,节点数目随着粒子数的增加而增长.我们的测试是针对典型的细粒度分

布,来考察典型计算模式下,系统的速率及强可扩展性. 
我们的测试利用了 SW26010 处理器的所有 4 个核组,每个处理器运行 4 个进程,但负责通信的进程只有 0

号主进程.为了验证程序的强可扩展性,我们考察了不同规模的节点个数,从 8 个节点到 32 768 个节点. 
每个节点 4 个进程,最多可达到 131K 个进程.不同的系统规模下,每个进程上负责处理的原子个数固定不

变,为 512 个原子.我们考察这种典型计算模式下系统的运算速率. 
我们的实验为考察程序的强可扩展性,随着进程数的增加,粒子数同比例增长,即每个进程上所负责计算的

粒子数目保持不变.在上述细粒度分布的条件下,我们得到这种典型计算模式下的速率,即每秒迭代的步数,见
表 3 第 4 列. 

Table 3  Comparison of software solution on Sunway 
表 3  神威上不同系统规模下的对比 

节点数 进程数 粒子数 Steps/s us/step Time
8 32 4 096 20 732 48.23 0.98

64 256 32 768 19 289 51.84 1.04
512 2 048 262 144 17 708 56.47 1.13

1 728 6 912 884 736 15 325 65.25 1.31
4 096 16 384 2 097 152 11 253 88.87 1.78
8 000 32 000 4 096 000 10 015 99.85 1.99

13 824 55 296 7 077 888 9 089 110.02 2.21
21 952 87 808 11 239 424 6 710 149.03 3.74
32 768 131 072 16 777 216 5 106 195.85 3.97

我们的测试通过改变系统规模,即进程数来观察系统性能的变化,如图 26 所示.纵坐标是每个迭代步所消

耗的时间,横坐标表示了进程数的不同,在每个点上的数据,对应了不同的粒子数. 
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Fig.26  Time spent on each iteration step at different system sizes 

图 26  不同系统规模下每个迭代步的耗时 
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同时,我们还测试了在不同系统规模下,程序总耗时的变化,如图 27 所示.在图 27 的折线图中,标出了每个进

程点所对应的粒子个数,可观察到时间的变化. 
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Fig.27  Time changes with different scales 

图 27  不同系统规模下时间的变化 

我们的目标是提高通信受限类程序的迭代频率,为了比较系统的实际性能,我们采用的度量公式如下: 
performance=natoms×nsteps/sec. 

在不同的系统规模下,对应的粒子个数也不同,综合对比系统性能.如图 28 所示,系统性能随着进程数的增

加而稳步提升. 
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Fig.28  Performance with different system sizes 
图 28  不同系统规模下的性能 

由表 4 可知,本文给出的优化策略高于其他软件解决方案.当原子个数小于 10million 时,迭代速度大于

10Ksteps/s,该迭代速度高于现有的绝大部分软件解决方案.同时,较 Anton 硬件解决方案的优势是它的可扩展
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性,系统规模可达到几万个处理器并行执行,同时可模拟的原子个数可达到 5 千万以上.这对大规模的分子动力

学模拟提供了有价值的参考. 

Table 4  Performance comparisons of hardware and software solutions for MD 
表 4  分子动力学模拟软硬件解决方案的性能对比 

处理器 原子数 节点数 速度(steps/s) 
Anton II 2014[21] 2.2M 512 16.7K 
Anton I 2007[22] 23.6M 512 67.3K 

CPU+GPU 2015[23] 140K 128 1.12K 
Cray XK7 2014[24] 224M 16 384 0.13K 

Sunway 0.26M 512 17.8K 
Sunway 0.9M 1 728 15.8K 
Sunway 2.1M 4 096 11.8K 
Sunway 4.1M 8 000 10.9K 
Sunway 14.2M 13 824 8.2K 
Sunway 22.4M 21 952 7.7K 
Sunway 50.4M 32 768 5.1K 

4   相关工作 

计算密集型和访存密集型程序在神威“太湖之光”上得以优化.Stencil 问题具有较高的计算吞吐,在神威上

实现计算-通信重叠,优化通信开销[25].优化神威上 HPCG 算法中的有效内存带宽以及增强算法的可扩展性[9]. 
GTC-P 大规模并行模拟的高性能计算程序针对神威的访存带宽进行优化[26]. 

神威“太湖之光”超级计算机强大的运算能力,使其能够处理多种大规模的应用.在神威高性能集群上实现

了超大规模的气象模拟[27].大规模非线性地震模拟[28]针对神威体系结构特点给出并行化解决方案.此类应用的

特点是数据规模庞大,针对内存空间和带宽给出了优化方案. 
时间演化类应用旨在解决的问题是提高迭代频率,加速时间演化过程.Anton[21,22]机器是针对分子动力学

模拟设计的一款专用目的计算机,硬件上设计的低延迟、高带宽特点的网络以用于快速同步,但是限制了系统

的物理规模.在神威上,从数据的预取和向量化角度优化[29]LAMMPS 中对内存数据的访问.针对计算密集型的

GROMACS 程序,在神威“太湖之光”上解决内存带宽限制的问题[30]. 
由于时间演化类应用本身数据依赖性的特点,不同处理器间的频繁通信将极大地制约迭代频率的提高.本

文以减少延迟敏感的时间演化类程序的通信延迟为主要目标,优化通信,并提出几种有效的并行化策略,为类似

的通信受限类程序在异构的国产化神威机器上的应用提供了蓝本. 

5   总  结 

在本文中,我们实现了分子动力学模拟程序在神威太湖之光超级计算机上的优化.我们的实现是基于以核

组为单位的编程模式,在系统规模和网络通信能力不变的前提下,利用片上同步,减少了消息个数,优化了通信

延迟.通过共享内存等待与从核同步相结合的方式,进一步优化了片上同步带来的访存延迟.同时,我们针对分

子间多体作用力的计算模式进行修改,将互相写同步的紧耦合计算模式改为松耦合.减少了迭代步中间的同步

次数,打破了不同线程间的依赖关系,提高了吞吐.此外,进行了访存优化以及规则化数据结构以提高访存凝聚

性.我们的工作是针对诸如分子动力学模拟等延迟敏感的时间演化类应用如何提高迭代频率,给出的一系列优

化技术,为类似的通信受限类程序在主从核异构的国产神威处理器上的优化提供了参考.今后的工作中,我们将

进一步探索神威上的优化技术,对时间演化类程序进行高效模拟. 
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