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差分离散方法分布式并行计算的重叠边界优化
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  摘  要: 针对分布式存储环境下显式差分方法的并行计算问题, 依据分布式存储多处理机的体系结构

特点 , 提出了一个重叠边界优化模型; 该模型目前已成功应用于中国科学院第三代海洋环流模式的分布式

并行计算优化。
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Abstract: An optimal overlapping boundaries model is presented, aiming at the explicit difference schemes on distributed memory

parallel computing, in accordance with the architecture of distributed memory multiprocessors. This model has been successfully utilized

in the optimization of distributed parallel computing of the third generation ocean general circulation model of the Chinese Academy of

Science.
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差分离散在偏微分方程数值求解中是应用最广泛的经典方法[ 1] , 其中显式差分离散是一个重要组

成部分。对显格式的分布式并行计算优化, 目前还鲜有相应的研究。本文讨论了该问题。在分布式存

储环境下设计显式差分离散的并行算法时, 在新的时间积分开始前应更新边界数据。对大规模并行处

理机 (Massive Parallel Processor) 和群机并行系统 ( Cluster of workstations) 来说, 更新边界数据是通过

特定节点间的显式消息传递实现的。现有的MPP和 COW虽具有较高的带宽和较快的传输速度, 但消

息传递开销相对于浮点计算来说仍然很大, 甚至有时会成为提高并行效率的最主要障碍[ 2]。分布式并

行的通信开销主要来自消息投入网络和从网络接收的系统开销, 这种系统开销在消息长度不超过一定

阈值 (若干Kb) 时, 几乎不受消息规模的影响[ 3]。考虑到边界数据交换只涉及到小消息传递 ( 1Kb

以下) , 因此其通信时间主要来自于系统开销。据此本文提出了一个显式差分方法分布式并行计算的

重叠边界优化方法, 并给出了计算模型; 旨在有效减少消息传递频率, 在消息长度和传输频率以及

CPU速度之间寻求一个最佳的结合。本文的优化模型揭示了该结合点依赖于并行机体系结构和应用问

题的自身特点。

1  MPP/ COW的通信特点

MPP 和COW是分布式并行计算的主要硬件平台。MPP的每个计算节点采用一个或多个通用微处

理器, 节点间通过高带宽、低延迟网络连接, 并通过处理器的存储总线及网络接口线路 ( Network In-

terface Circuitry) 进行耦合。COW的每个节点往往是一台独立微机或工作站, 有时甚至可以是对称多

处理机 ( SMP) , 节点连接用较经济的网络, 如以太网 ( Ethernet)、光纤网 ( FDDI)、ATM 交换网等;

其网络接口与节点的 I/ O总线耦合。采用 MPP 和 COW进行并行计算的共同之处在于: 物理上的分布
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存储; 借助消息传递实现节点间通信。无论MPP还是 COW, 其通信开销相对于基本计算时间来说都

是非常大的。鉴于 IBM SP2 兼具 MPP 和 COW 的特点, 这里以它为例进行说明: SP2 使用 66MHz、

266Mflop/ s的 POWER处理器, 其上的一个消息通信的最短时间为 39Ls, 这相当于 2601个 CPU 时钟周

期或是10374个浮点计算。由此, 节点通信在分布式并行计算中至关重要, 是降低通信时间、提高并

行效率的重要途径之一。事实上, 消息通信时间与消息规模并不呈严格正比例关系, 这一点可以用

Hockney 提出的一个点点通信时间模型[ 4]进行说明 ( t ( m ) = t 0+ m/ r ] ,其中 t (m ) 为通信时间开销; t 0

为消息发送或接受的启动开销,时间单位为Ls; m为消息规模,单位为byte; r ] 为通信的渐近带宽,单位

为MB/ s)。现有的测试结果表明,该时间模型与实际情况比较吻合[ 5]。当消息长度较小(若干 Kb 以下)

时,通信时间基本上维持同等规模。

2  显式差分的并行计算

用下式表示与时间相关的偏微分方程组

Lu = 0

若问题确定且有适当的初边值条件, 则可用某种显格式差分方程组来离散求解, 得到

Lhuh = 0

下标 h 表示空间和时间的离散化参数。为阐明原理, 仅以简单的波动方程为例:

u t = aux = 0

对其做如下差分离散
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其中上下标分别表示时间层和空间层, K= a$t / $x。

对以上方程的分布式并行计算, 往往进行空间分解。即将网格进行剖分后, 分布在不同的处理器

上。若处理器逻辑划分与网格分割同构, 则相邻节点应有一条重叠网格边界。定义严格边界与伪边

界: 前者为各个处理器直接由数据剖分得到的网格边界; 后者表示为将并行计算正确进行下去, 各个

图 1  伪边界交换示意图

Fig. 1 Exchange of fake boundaries

处理节点所必须延伸到的最近边界。如图 1所示, 在上图中 A、B 表示网格子区域。 c 为A 的严格边

界, d 是A 的伪边界; d 1是 B 的严格边界, c1为其伪边界。一般地, 伪边界的条数由微分方程以及

采用的差分格式决定。在应用问题中, 往往需要频繁的时间积分, 每步一般要包括计算和通信两大部

分:

# A 区域计算自左至 c 边, B 区域计算自右至d1 边;

# A、B 间通信: c边传递给 c1, d1边传递给 d 边;
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# Barrier 同步。

上例中, 单个边界重叠就能完成计算, 但需要在每个计算步后进行通信。对于一些重要的应用,

若单步计算时间相对较短, 频繁交换边界数据就会成为提高并行计算效率的瓶颈。采用多个重叠边界

是缓解瓶颈的一个自然的做法, 其基本思想是在原有伪边界的基础上, 增加若干条重叠边界, 利用冗

图 2 多边界交换示意图

Fig . 2  Exchange of mult-i boundaries

余计算掩盖部分通信。图 2给出了增加一条重叠边界时的通信特点,其中 c、d1为严格边界。若初始

数据分布充分, 记 STEP为积分步数, 则单步计算如下

STEP 为奇数, 则   {
#在 A 区域自左计算至 c 边, 在 B 区域自右计算至d 1边

# A、B 间通信: b、 c边分别传递给 b1、c1; d1、e1边分别传递给 d、e 边

# Barrier 同步 }

STEP 为偶数, 则   {

#在 A 区域自左计算至d 边, 在 B 区域自右计算至 c1边

}

3  优化模型

对特定的应用问题, 重叠多少条边最佳?这不仅取决于问题本身的计算特性, 还有赖于所采用的

并行软件平台和硬件体系结构。针对以上问题我们提出了多重叠边界优化模型, 依据该模型能在通信

与计算之间寻求一个良好的组合, 以减少总的通信开销。主要的模型参数有: N 为在伪边界的基础上

增加的重叠边界层数; m 为单层通信规模 (Byte) ; tck 为N 取 k 时所增加的冗余计算时间, tck 依赖于

m、k、计算机速度以及问题本身; t b 为一次同步开销, 我们考虑理想的并行计算的负载分布。即在

问题和平台确定的情况下, t b是恒定的。记 T 0 为只有伪边界重叠时的单步平均计算时间, T k 为N =

k 时的单步平均计算时间, S 为时间积分步数, 不妨设 S 是 k+ 1的整数倍。为简化起见, 假定只有

一条伪边界, 则

T 0 = S # ( T const + t( m ) + tb) / S

T k =
S

k + 1
# E

k

i= 0

( T const + t
c
i ) + t [ ( k + 1)m ] + tb / S

其中, T const为由问题固有的计算量所决定的计算时间, t
c
0= 0。目标函数 N ( t

c
1, m, t 0, r ] , tb ) 满

足:

TN = min( T i )  ( i = 0, 1, 2, . . . )

依据第1节中的Hockney 模型, t [ ( k+ 1) m] = t0+ ( k+ 1) #m/ r ]

这里以 T 0和 T 1 的比较来说明该模型的适用性,

T 0 = T const + m/ r ] + t 0+ t b

于是有 T 1 = T const + m / r ] +
t
c
1+ t0 + tb

2
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T 1 < T 0 Z t c1 < t 0+ tb

上式表明: 当单边冗余计算时间小于最短消息通信时间与同步开销之和时, 多重叠一条边界比只有伪

边界重叠节省计算时间。需要指出, 单边冗余计算时间由问题特点以及计算机速度决定, 它直接依赖

于通信边的规模, 也即消息规模 m。单边冗余时间越短, 消息长度相对就越小。

4  数值实验

采用国产四节点 MPP 并行系统和四节点 PC机群以及MPI软件平台, 以海洋环流模式中重力外波

的四机并行计算为算例, 实验结果如表 1、表 2所示。
表 1  MPP并行计算 (单位: s)

Tab. 1 Parallel computing on MPP ( unit: s)

积分步数 360 720 1440 2880

串行时间 4. 7880 9. 4385 19. 3193 37. 6250

单边重叠 1. 3703 2. 7476 5. 6484 11. 5117

两边重叠 1. 3593 2. 7015 5. 5323 10. 9456

三边重叠 1. 5164 2. 9766 6. 1204 12. 6723

表 2 PC机群并行计算 (单位 : s)

Tab12 Parallel computing on PC cluster ( unit: s)

积分步数 360 720 1440 2880

串行时间 13. 2835 26. 6324 53. 7649 108. 6537

单边重叠 6. 4568 12. 9154 25. 8452 51. 7872

两边重叠 5. 7424 11. 4762 22. 9531 45. 9088

三边重叠 5. 3091 10. 7133 21. 7529 43. 4762

四边重叠 5. 8132 11. 7001 23. 5157 47. 1094

  数值计算采用蛙跳差分格式, 空间离散在分布式并行计算时要求子区域间必须有一条伪边界。考

虑到 COW的最短消息通信时间与同步开销均相对地大于MPP的相关参数, 而前者的 CPU速度往往是

后者的 2倍以上, 故多重叠边界优化模型在 COW的应用潜力要比MPP大。以上两表显示了多重叠边

界模型的有效性, 实验结果与理论分析吻合得非常好。
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