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ТЕСТОВАЯ ПРОГРАММА "ПАУК"
КАК ПОЛИГОН ДЛЯ АПРОБАЦИИ АЛГОРИТМОВ И ТЕХНОЛОГИЙ

ПАРАЛЛЕЛЬНОГО ПРОГРАММИРОВАНИЯ

А. А. Нуждин
(ФГУП "РФЯЦ-ВНИИЭФ", г. Саров Нижегородской области)

В тестовой программе ПАУК с помощью разностного Sn-метода численно решается
трехмерное одногрупповое уравнение переноса нейтронов на ортогональной простран-
ственной сетке. Представлены результаты исследований по адаптации тестовой про-
граммы к гетерогенной вычислительной системе, содержащей сопроцессоры Intel Xeon
Phi поколения Knights Corner. При этом апробированы различные алгоритмы и тех-
нологии параллельного программирования: векторизация циклов по направлениям и
элементам гиперплоскостей, автовекторизация и intrinsic-программирование, явная и
неявная предвыборки данных, реализации KBA-алгоритма распараллеливания в трех
моделях памяти (общая, распределенная, PGAS). Эффективность адаптации програм-
мы подтверждается результатами исследований производительности в различных ре-
жимах счета на гетерогенной вычислительной системе: на универсальных процессорах
(CPU-only), сопроцессорах (native) и в симметричном режиме (symmetric).

Ключевые слова: Sn-метод, алгоритм бегущего счета, KBA-алгоритм, Intel Xeon Phi,
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Введение

Программа ПАУК предназначена для тести-
рования производительности суперЭВМ приме-
нительно к решению задач переноса частиц раз-
ностными методами [1]. В программе чис-
ленно решается трехмерное стационарное одно-
групповое кинетическое уравнение переноса ча-
стиц, записанное в декартовой системе коор-
динат. Используются характерные для данно-
го типа приложений численные методы и ал-
горитмы: аппроксимация на основе схемы ти-
па DSn-метода, алгоритм бегущего счета и ме-
тод итераций по источнику. Язык программи-
рования — Fortran-90. Первоначально програм-
ма ПАУК была ориентирована на тестирование
производительности однородных суперЭВМ ме-
тодом увеличения задачи, или в режиме слабой
масштабируемости. Для этого в ней реализо-
ван с помощью стандарта MPI алгоритм рас-
параллеливания, который основан на трехмер-
ной пространственной декомпозиции, — моди-
фикация KBA-алгоритма [2]. Эффективность
распараллеливания является основной метрикой

для оценки производительности теста на одно-
родных суперЭВМ. Программа ПАУК входит в
набор методических прикладных тестов РФЯЦ-
ВНИИЭФ [3] и является миниприложением для
методики САТУРН [4].

Появление гетерогенных, или гибридных, су-
перЭВМ, содержащих в одном узле вычисли-
тельные устройства различной архитектуры (на-
пример, multi- и many-core устройства), потребо-
вало разработки новых алгоритмов распаралле-
ливания и внедрения новых техник параллель-
ного программирования в интересах эффектив-
ного отображения приложения на такие архитек-
туры. В данном случае имеются в виду смешан-
ное (MPI+X)-распараллеливание и дисциплина
вычислений SIMD (или SIMT в случае GPU-
устройств).

Важной особенностью тестовой программы
ПАУК является ее компактность. Суммарный
объем кода составляет ∼ 2 000 строк, при этом
основное счетное ядро (решение уравнения ба-
ланса) составляет ∼ 50 строк кода. Такая ком-
пактность является существенным достоинством
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при решении задачи отображения приложения
на новые архитектуры. В работе рассматривает-
ся архитектура Intel Many Integrated Core (MIC)
на примере устройств Intel Xeon Phi поколения
Knights Corner. Методология отображения на
гетерогенную систему с Intel Xeon Phi основа-
на на выделении иерархических уровней: ядро,
кристалл, узел/множество узлов. Подходы к па-
раллельному программированию взяты из рабо-
ты [5]. Для простоты и удобства выбрана сим-
метричная модель MPI-программирования.

Исследования выполнены на вычислитель-
ном кластере ООО "Центр компетенций и обу-
чения", г. Саров [6], который содержит гете-
рогенный сегмент с пятью узлами: 2 CPU
Intel Xeon E5-2680 v2 (22 нм, Ivy Bridge, 10
ядер, 2,8 ГГц, 0,224Тфлопс) + 2 Intel Xeon Phi
Coprocessor 7120P (22 нм, Knights Corner, 61
ядро, 1,24 ГГц, 1,21Тфлопс). Коммуникацион-
ная система — infiniBand FDR, 56Гбит/с. Пи-
ковая производительность одного гетерогенного
узла — 2,868Тфлопс.

Основной результат данной работы заключа-
ется в сравнительных исследованиях производи-
тельности на Intel Xeon Phi поколения Knights
Corner различных алгоритмов и техник парал-
лельного программирования для программы ре-
шения трехмерного уравнения переноса частиц
на ортогональной пространственной сетке.

Аналогичные работы

Результаты применения схожих методологии
и приемов адаптации высокопроизводительных
приложений из других предметных областей к
архитектуре Intel MIC — различных подходов
к векторизации циклов, предвыборки данных,
(MPI+X)-распараллеливания, применения тех-
нологии MPI-3 SHM — изложены в сборниках [7].

В рассматриваемой предметной области наи-
более близки к программе ПАУК тестовые при-
ложения (miniapps или proxy) трех лабора-
торий Министерства энергетики США: LANL
(Sweep3D и SNAP), LLNL (KRIPKE), ORNL
(miniSweep). Во всех этих приложениях реша-
ется трехмерное уравнение переноса нейтронов
методом дискретных ординат (Sn) на ортого-
нальных пространственных сетках, используют-
ся аналогичные методы и алгоритмы, в том чис-
ле бегущий счет и KBA-алгоритм распараллели-
вания.

Sweep3D — это компактное приложение
предыдущего поколения (сейчас заменено на
SNAP), разработанное в рамках программы
ASCI для тестирования производительности
различных однородных суперЭВМ [8]. Тест
Sweep3D применялся для апробации элементов
модели PGAS за счет использования coarray в
Fortran [9], а также для отображения на различ-
ные гетерогенные архитектуры: Cell Broadband
Engine (Cell BE) [10], GPU [11], Intel MIC [12].

SNAP (SN (Discrete Ordinates) Application
Proxy) — это прокси-приложение, специально
предназначенное для тестирования гибридных
или гетерогенных суперЭВМ [13]. Тест SNAP
не решает задачу переноса нейтронов, он ими-
тирует вычислительную нагрузку и алгоритмы
большого приложения PARTISN [14]. Разработ-
чики приложения ориентировались на сопроцес-
соры Intel Xeon Phi поколения Knights Landing
[15]. Тест активно используется для апробации
новых инструментов параллельного программи-
рования [16] и отображения на различные архи-
тектуры [17].

Тест KRIPKE создан специально для апро-
баций технологий программирования и различ-
ных алгоритмов отображения на архитектуру.
Он является прокси-приложением для комплек-
са ARDRA [18].

MiniSweep создан с целью отображения на
различные архитектуры и апробации различ-
ных моделей программирования [19]. Напри-
мер, в работе [20] приводятся результаты распа-
раллеливания miniSweep с помощью технологий
CUDA, OpenMP и OpenACC, полученные на раз-
личных гетерогенных платформах, в том числе
Intel Xeon Phi поколения Knights Landing. Тест
является прокси-приложением кода DENOVO,
который эффективно адаптирован к суперЭВМ
с GPU Nvidia [21].

Постановка задачи

В тестовой программе ПАУК решается стаци-
онарное трехмерное уравнение переноса в одно-
групповом кинетическом приближении в декар-
товой системе координат на ортогональных про-
странственных сетках [3]:

div
(
~ΩN

)
+ αN =

1

4π

(
βn(0) +Q

)
, (1)

div
(
~ΩN

)
= Ωx

∂N

∂x
+ Ωy

∂N

∂y
+ Ωz

∂N

∂z
,
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где α — коэффициент столкновения частиц;
β — коэффициент размножения частиц; Q —
независимый источник частиц; N — плот-
ность потока частиц, летящих в направлении ~Ω
(для определенности скорость частиц υ = 1);
~Ω (Ωx,Ωy,Ωz) — единичный вектор направления
полета частиц; Ωx =

√
1− µ2 cosϕ — проекция

вектора ~Ω на ось Ox; Ωy =
√

1− µ2 sinϕ — про-
екция ~Ω на ось Oy; Ωz = µ — проекция ~Ω на ось
Oz (косинус угла между вектором ~Ω и осью Oz);
ϕ — угол между проекцией ~Ω на плоскость Oxy

и осью Ox; n(0) =
1∫

−1

dµ
2π∫
0

Ndϕ.

Уравнение (1) решается в области d =
= {(x, y, z) ∈ L, −1 ≤ µ ≤ 1, 0 ≤ ϕ ≤ 2π}.

На внешней поверхности задаются граничные
условия в виде потока частиц, входящих в те-
ло при (~Ω · ~n) < 0, где ~n — внешняя нормаль к
поверхности, ограничивающей область L.

Далее рассматривается конечно-разностная
аппроксимация уравнения (1) в случае, когда
пространственная сетка в области L состоит
из прямоугольных параллелепипедов. Значения
параметра µ выбираются из интервала (−1, 1),
значения параметра ϕ — из интервала (0, 2π).

Уравнение баланса в счетной ячейке в
конечно-разностной форме получается с помо-
щью интегро-интерполяционного метода:

divh

(
~ΩN

)
≡ ΩxSyz (N2 −N1) +

+ ΩySxz (N4 −N3) + ΩzSxy (N6 −N5) +

+V αN0 = V F , (2)

где Ni (i = 1, 2, . . . , 6) — средние значения иско-
мой функции N на гранях ячейки; N0 — значе-
ние функции N в центре ячейки; Syz, Sxz, Sxy —
площади граней ячейки; V — объем ячейки; F =

=
1

4π

(
βn(0) +Q

)
.

Скалярный поток n(0) в каждой счетной ячей-
ке вычисляется следующим образом: n(0) =

=
nw∑
w=1

Nw
0 dΩw,

nw∑
w=1

dΩw = 4π. Здесь w — номер
направления полета частиц; nw — число направ-
лений полета частиц; dΩw — телесный угол.

Для замыкания системы сеточных уравнений
по пространственным переменным используется
DD-схема:

N0 =
N1 +N2

2
=
N3 +N4

2
=
N5 +N6

2
. (3)

Система (2), (3) решается итерациями по источ-

нику: divh

(
~Ω
s+1
N

)
+V α

s+1
N0 = V

s

F , где s — номер
итерации.

Особенности используемых алгоритмов

Численное решение системы сеточных уравне-
ний осуществляется с помощью алгоритма бе-
гущего счета. Это алгоритм расчета ячеек
пространственной сетки в определенной после-
довательности, которая зависит от освещенно-
сти граней ячеек. Алгоритм бегущего счета
можно представить в виде ациклического ор-
графа G = (V,E), в котором каждой вершине
v ∈ {V } соответствует решение уравнения ба-
ланса в ячейке фазового пространства, а каж-
дой дуге e ∈ {E} — поток частиц через грань
смежных ячеек. Направление дуги определя-
ется освещенностью грани, по которой в ячейке
определяется свойство потока на грани — входя-
щий он или выходящий. Полный телесный угол
(4π) можно разделить на 8 угловых октантов по
вариантам освещенности граней ячеек. Орграф
алгоритма бегущего счета будет одинаковым для
всех направлений полета частиц из одного октан-
та и разным для любых направлений из разных
октантов.

На рис. 1 схематично представлен орграф бе-
гущего счета в одном двумерном слое ячеек.
Программная реализация алгоритма бегущего
счета в циклах по сеточным направлениям (на

Рис. 1. Орграф G = (V,E) алгоритма бегущего счета
в двумерном слое
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рис. 1 вершины, соответствующие одной строке
расчетной сетки, выделены овалами) приводит
к появлению зависимостей по данным, что не
позволяет векторизовать такие циклы. С другой
стороны, вершины графа можно объединить по
признаку одинаковой максимальной длины пути
от источника. На рис. 1 такие вершины выделе-
ны наклонными штриховыми линиями. Множе-
ство вершин с одинаковым расстоянием от ис-
точника образуют гиперплоскость [22], или k-
ломаную [23]. Для вершин в одной гиперплос-
кости зависимостей по данным нет, что активно
используется при MPI-распараллеливании алго-
ритма бегущего счета.

Первоначальный вариант распараллелива-
ния тестовой программы ПАУК выполнен в
модели распределенной памяти с помощью
средств стандарта MPI. Алгоритм распарал-
леливания представляет собой модификацию
KBA-алгоритма [2]. Это безытерационный ал-
горитм распараллеливания конвейерного типа,
который основан на принципе геометрической
декомпозиции. В случае регулярной простран-
ственной декомпозиции алгоритм параллельного
бегущего счета также имеет представление в
виде орграфа (см. рис. 1). Независимость
по данным у вершин в одной гиперплоскости
приводит к свойству волнового параллелизма
алгоритма. Зависимость по данным у вершин
разных гиперплоскостей компенсируется за счет
параллельных конвейеров.

Адаптация к ядру сопроцессора

Эффективная адаптация тестовой программы
ПАУК к ядру сопроцессора Intel Xeon Phi по-
коления Knights Corner достигнута с помощью
векторизации вычислений и программной пред-
выборки данных.

Векторизация вычислений. Дисципли-
на SIMD внедрена за счет согласованной моди-
фикации структуры данных и изменения после-
довательности вложенных циклов. Основным
требованием векторизации цикла является от-
сутствие зависимостей по данным. Исходный ва-
риант теста ПАУК такому требованию не удо-
влетворяет.

В работе рассмотрена векторизация двух цик-
лов — по направлениям полета частиц в октанте
и по элементам гиперплоскостей.

Векторизация по направлениям полета ча-
стиц. На ортогональной сетке бегущий счет для
всех направлений в октанте noctw представляется
одним орграфом G = (V,E). Это свойство поз-
воляет сделать внутренним цикл по направлени-
ям в октанте, тогда каждой вершине v ∈ {V }
соответствует решение уравнения баланса в noctw
ячейках фазового пространства. Единственной
зависимостью по данным является операция ре-
дукции при вычислении интеграла по направле-
ниям в центральной точке разностного шабло-
на: n̄(0) =

∑
w
Nw

0 dΩw. Однако данная операция

довольно эффективно векторизуется компилято-
ром. Кроме того, часть данных, используемых
при решении уравнения баланса, не зависит от
направления, что уменьшает суммарную нагруз-
ку на подсистему памяти.

В отличие от других схожих приложений,
где используется векторизация по направле-
ниям [13, 14, 24], в тесте ПАУК внутрен-
ний цикл организуется для порции из m на-
правлений, а не для всех направлений в
октанте. Размер порции определяется по
формуле m = 〈число VPU-модулей в ядре〉 ×
× 〈ширина векторного регистра в числах двой-
ной точности〉. Для обоих рассматриваемых
вычислителей (Ivy Bridge и Xeon Phi) этот раз-
мер равен 8. Такой подход позволяет использо-
вать множество направлений полета частиц в ок-
танте не только для векторизации вычислений,
но и для различных алгоритмов распараллели-
вания: OpenMP и MPI.

Модификация структуры данных требуется
только для массивов с зависимостью от направ-
лений. Первое измерение таких массивов опре-
деляется числом направлений в порции, что при-
водит к их форме (m, . . . , noctw /m).

В аналогичных приложениях применяют-
ся различные подходы для векторизации
цикла по направлениям: автовекториза-
ция средствами компилятора [13], intrinsic-
программирование [12], векторные типы данных
библиотеки Eigen [24]. На тесте ПАУК были
проведены сравнительные исследования про-
изводительности автовекторизации и intrinsic-
программирования. Первоначальный, или фор-
мальный, вариант автовекторизации получен
простым переносом цикла по m направлениям
без каких-либо дополнительных модификаций
в уравнении баланса. На Intel Xeon Phi коэф-
фициент ускорения от векторизации составил
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Spvec = t(−no− vec)∗/t = 2,3 при идеаль-
ном значении 8. Причины такого низкого
результата заключаются в следующем:
– отсутствие информации у компилятора о

выровненности данных и общем числе ите-
раций векторизуемого цикла;

– вычислительная неоднородность итераций
векторизуемого цикла.

При решении уравнения переноса используют-
ся немонотонные схемы второго порядка (напри-
мер, DD-схема по пространству), которые мо-
гут приводить к появлению нефизичных отри-
цательных решений на разностном шаблоне (на-
пример, выходящие потоки на гранях ячейки).
Для борьбы с этим явлением в тесте ПАУК при-
меняется алгоритм балансного зануления [25],
который, однако, приводит к вычислительной
неоднородности при решении уравнения балан-
са.

Возникающая проблема решается следующим
образом. Коэффициент балансного зануления kb
рассчитывается безусловно, но применяется ко
всем неизвестным в ячейке по маске

Ni = kNi, ∀ i ∈ {0, {iвых}}.

Здесь iвых — номера граней ячейки с выходящим

потоком; k =

 kb, если min{Nвых
i } < 0;

1, если min{Nвых
i } ≥ 0.

После модифицикации алгоритма балансно-
го зануления были реализованы еще два вари-
анта векторизации цикла по восьми направле-
ниям. Предопределенный вариант автовектори-
зации с точным указанием компилятору чис-
ла итераций в цикле (m = 8) и информации
о выровненности данных обеспечил ускорение
Spvec = 6,1. Intrinsic-вариант, реализованный
с помощью intrinsic-функций, обеспечил значе-
ние Spvec = 5,6. Полученные результаты пока-
зывают, что программирование с использовани-
ем intrinsic-функций не всегда обеспечивает наи-
лучшую производительность.

В табл. 1 приведены результаты ускорения вы-
полнения процедуры бегущего счета в первом
октанте для предопределенного варианта авто-
векторизации на CPU и сопроцессоре в последо-
вательном режиме. Здесь Spidealvec — идеальный
коэффициент ускорения от векторизации, опре-
деляемый шириной векторных регистров. В по-

∗ Здесь и далее запись t(. . .) означает время счета про-
граммы, скомпилированной с дополнительными ключа-
ми, указанными в скобках.

Таблица 1
Коэффициенты ускорения счета для вектори-
зации по восьми направлениям

Архитектура Spidealvec Spvec Spopt

Ivy Bridge 4 2,4 4,9
Knights Corner 8 6,1 8,2

следнем столбце приведены ускорения от опти-
мизации кода (Spopt), т. е. отношение времени
счета двух версий теста ПАУК: исходной и век-
торизованной.

Более высокое значение Spopt
/
Spidealvec на CPU,

чем на сопроцессоре, вероятнее всего, объясня-
ется улучшением параллелизма на уровне ин-
струкций (ILP) за счет дополнительной возмож-
ности разворачивания (unrolling) векторизуемо-
го цикла.

Векторизация по элементам гиперплоско-
стей. Переход от циклов по сеточным направ-
лениям к циклам по гиперплоскостям и элемен-
там в них не является алгоритмически сложным.
Данный прием подробно описан в [22]. Для эф-
фективной векторизации на Intel Xeon Phi слож-
ность представляют плавающее число итераций
векторизуемого цикла (от 1 до min(nx, ny), где
nx, ny — соответственно число столбцов и строк)
и формат представления данных, не обеспечи-
вающий компактного размещения в памяти эле-
ментов одной гиперплоскости. Для решения пе-
речисленных проблем в тестовой программе ПА-
УК были реализованы алгоритм выделения ги-
перплоскостей фиксированного размера и запись
данных в специальном формате.

Идея заключается в переходе от представле-
ния по столбцам и строкам к представлению
по столбцам и гиперплоскостям, т. е. от фор-
мы массивов (nx, ny, nz) к форме (nx, nhyp, nz),
где nhyp = nx + ny − 1. Для случая на рис. 1
алгоритм бегущего счета преобразуется к виду,
представленному на рис. 2 слева. В новом оргра-
фе первое сеточное направление содержит эле-
менты одной гиперплоскости и зависимостей по
данным не имеет. Множество вершин нового
графа состоит из объединения двух множеств:
счетного {V } (на рис. 2 вершины серого цве-
та) и фиктивного {Vf} (вершины белого цвета).
Счетные вершины соответствуют ячейкам сет-
ки в пространственной области L, фиктивные —
нет. Решение уравнения баланса выполняется
либо в вершинах обоих типов {V } ∪ {Vf}, либо
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Рис. 2. Орграфы для двух вариантов бегущего счета на новых форматах данных

только в счетных {V }. В первом случае выходя-
щий поток определяется с учетом типа вершины

и по условию Nвых =

 Nвых, v ∈ {V };

Nвх, v ∈ {Vf},
где

v ∈

 {V }, если iy ∈ [1, ny];

{Vf}, если iy /∈ [1, ny].
Взаимосвязь

между индексами строк и гиперплоскостей для
орграфа на рис. 2, слева определяется выраже-
нием iy = ihyp − ix + 1; для орграфа на рис. 2,
справа iy = ihyp−nx + ix, где ix, iy, ihyp — индек-
сы столбцов, строк и гиперплоскостей соответ-
ственно. Данный подход позволяет решить про-
блему плавающего числа итераций векторизуе-
мого цикла по элементам гиперплоскости. При
выполнении требования кратности 8 для числа
столбцов сетки данный цикл эффективно векто-
ризуется.

Требование компактного размещения данных
для каждой гиперплоскости приводит к необхо-
димости дублирования всех сеточных данных,
которые не зависят от направлений. Для дву-
мерного слоя ячеек возможны четыре вариан-
та алгоритма бегущего счета и четыре орграфа.
Для каждого из этих орграфов есть симметрич-
ная пара, которая получается сменой направле-
ния во всех дугах орграфа. При такой смене на-
правления множества счетных вершин в гипер-
плоскостях не меняются, поэтому для каждой
пары симметричных орграфов достаточно одно-
го формата записи данных.

Новый формат предполагает переход от мас-
сива A с формой (nx, ny, nz) к двум массивам
A1 и A2 с формой (nx, nhyp, nz) по следующему
правилу:

A1(ix, ihyp) =

 A(ix, ihyp − ix + 1), v ∈ {V };

A(1, 1), v ∈ {Vf};

A2(ix, ihyp) =

 A(ix, ihyp − nx + ix), v ∈ {V };

A(1, 1), v ∈ {Vf}.

При выполнении требования кратности 8 для
числа столбцов сетки новый формат данных
обеспечивает выровненный доступ к памяти.

Очевидным недостатком предлагаемого под-
хода является увеличение размеров всех масси-
вов, особенно массивов без зависимости от на-
правлений полета частиц. Данный недостаток
можно компенсировать различными вариантами
усложнения формата по гиперплоскостям для
минимизации |Vf |. Другим недостатком являет-
ся увеличение суммарной вычислительной рабо-
ты за счет решения уравнения баланса в фик-
тивных ячейках.

Главным достоинством векторизации по эле-
ментам гиперплоскостей является возможность
полного сохранения ресурса направлений для
различных алгоритмов распараллеливания на
уровне кристалла, узла и множества узлов. По-
следнее может быть ценным для задач с неболь-
шим числом направлений.

Результаты исследования ускорения вычисле-
ний от векторизации по элементам гиперплоско-
стей представлены в табл. 2. Здесь приведены
среднеарифметические значения ускорений, по-
лученные на сетках с разным числом столбцов
(8, 16, 32, 64) при числе строк и слоев, равном
соответственно 128 и 4. Для более точной оценки
ускорения от оптимизации в таблице приводит-
ся метрика, учитывающая разное число счетных
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Таблица 2
Значения коэффициентов ускорения счета для двух вариантов векторизации по элементам
гиперплоскостей

{V } ∪ {Vf} {V }
Архитектура Spvec Spopt Sp∗opt Spvec Spopt Sp∗opt
Ivy Bridge 2,3 2,9 3,5 1,8 3,1 3,8
Knights Corner 5,6 5,0 6,1 5,3 5,2 6,4

вершин при счете по исходной и модифицирован-
ной версиям кода: Sp∗opt =

told
tnew

nhyp
ny

.

Из результатов табл. 1, 2 следует, что с уче-
том различного числа вершин в графах вариант
векторизации по восьми направлениям произво-
дительнее варианта векторизации по элементам
гиперплоскостей в 1,39 раза на Ivy Bridge и в 1,34
раза на Knights Corner.

В итоговый вариант тестовой программы
ПАУК вошел алгоритм векторизации цикла по
направлениям с предопределенным числом ите-
раций (m = 8) и автовекторизацией средствами
компилятора языка Fortran.

Предвыборка данных. Из-за определенных
аппаратных ограничений на Intel Xeon Phi эф-
фективную предвыборку данных в кэш-память
первого и второго уровня можно реализовать
только программным путем [5]. Компилятор
достаточно эффективно справляется с задачей
программной предвыборки за счет вставки спе-
циальных инструкций на этапе компиляции, осо-
бенно при обращении к данным с единичным
смещением в памяти. В алгоритме бегущего сче-
та такой шаблон доступа (с единичным смещени-
ем) всегда реализуется только для двух октантов
из восьми. Для остальных шести октантов в бе-
гущем счете иногда требуются смещения в ∼ nx
или ∼ nxny ячеек. Частота таких неединичных
смещений, или "прыжков" по памяти — 1/nx и
1/(nxny). Влияние этих прыжков на общую про-
изводительность приложения оценено по метри-
ке max

i=1,8
{ti}/min

i=1,8
{ti}, где ti — время бегущего сче-

та по всем направлениям в i-м октанте. На со-
процессоре Intel Xeon Phi данная метрика име-
ет значение 1,47 для варианта векторизации по
восьми направлениям.

Для решения указанной проблемы были реа-
лизованы два варианта предвыборки: неявный и
явный. Неявная предвыборка основана на такой
модификации формата представления данных,

при которой для всех вариантов бегущего счета
обеспечивается шаблон доступа к памяти с еди-
ничным смещением. Последовательность разме-
щения данных полностью соответствует после-
довательности расчета циклов. Это потребовало
четырехкратного увеличения всех массивов, ин-
вариантных от направлений полета частиц. Яв-
ный вариант предвыборки основан на исполь-
зовании единственной intrinsic-функции языка
Fortran — mm_prefetch. В этом случае компи-
лятору запрещается предвыборка данных, а все
данные явно загружаются в L1/L2-кэши.

Из данных, приведенных в табл. 3, видно, что
для обоих вариантов предвыборки время выпол-
нения процедуры бегущего счета выравнялось
для всех октантов, а коэффициент ускорения от
программной предвыборки составил ∼ 1,38.

В итоговый вариант тестовой программы
ПАУК вошел неявный вариант предвыборки
данных, так как он обеспечил на 7% лучшую
производительность по сравнению с явным ва-
риантом.

Таблица 3
Результаты исследований производительности
вариантов предвыборки данных в последова-
тельном режиме на Knights Corner

Предвыборка max{ti}/min{ti} t(−no− prefetch)/t

Неявная 1,03 1,38
Явная 1,00 1,39

Адаптация к сопроцессору

Эффективная адаптация тестовой программы
ПАУК к одному сопроцессору Intel Xeon Phi
поколения Knights Corner достигнута за счет
внедрения (MPI+X)-распараллеливания: по на-
правлениям полета частиц и по геометрическим
фрагментам (KBA).
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Распараллеливание по направлениям.
Алгоритм распараллеливания по направлениям
полета частиц одного октанта реализован в моде-
ли общей памяти с помощью средств стандарта
OpenMP. Это внутренний алгоритм распаралле-
ливания относительно KBA. Параллельный бе-
гущий счет организуется не для всех, а толь-
ко для 8NOMP направлений одного октанта, где
NOMP — число OpenMP-потоков в одном MPI-
процессе. Расчет интеграла n(0) по всем направ-
лениям осуществляется через локальный проме-
жуточный массив, что позволяет избежать об-
мена данными между потоками непосредствен-
но в ходе параллельного бегущего счета. MPI-
обмены выполняются только одним OpenMP-
потоком. Зернистость, или гранулярность, та-
кая же, как у алгоритма распараллеливания по
геометрическим фрагментам (см. далее).

Распараллеливание по геометрическим
фрагментам. В исходном варианте тестовой
программы ПАУК KBA-алгоритм распаралле-
ливания реализован в модели распределенной
памяти с помощью средств стандарта MPI. Ис-
следования эффективности распараллеливания
на одном сопроцессоре показали значительные
накладные расходы на MPI-обмены. Поэтому в
рамках теста ПАУК были выполнены еще две ре-
ализации KBA-алгоритма — в моделях общей па-
мяти и разделенного глобального адресного про-
странства (PGAS). Все реализации выполнены
при условии, что единица вычислительного ре-
сурса рассчитывает один геометрический фраг-
мент.

KBA-алгоритм в модели общей памяти ре-
ализован с помощью стандарта OpenMP. Для
передачи потоков между фрагментами исполь-
зуются глобальные массивы, размер которых
зависит от числа дуг в орграфе параллельно-
го бегущего счета. Для улучшения локально-
сти данных используется принцип "запись — в
свою память, чтение — из чужой памяти".

Таблица 4
Эффективность распараллеливания (в %) в зависимости от гранулярности

Гранулярность
Тип распараллеливания 960 1 920 3 968 7 168
MPI+OpenMP 62 68 77 81
OpenMP+OpenMP 87 88 88 90
MPI-3 SHM+OpenMP 84 88 90 90

Для организации параллельного бегущего счета
задействован механизм OpenMP-замков. Ком-
бинация с OpenMP-распараллеливанием по на-
правлениям выполнена по вложенной схеме: пе-
ред чтением данных выполняется синхрониза-
ция между головными OpenMP-потоками сосед-
них фрагментов, затем синхронизация между
всеми OpenMP-потоками для текущего фраг-
мента; после записи данных последовательность
синхронизаций обратная.

KBA-алгоритм в модели разделенного гло-
бального адресного пространства (PGAS) реа-
лизован с помощью MPI-3 SHM [26]. Комму-
никатор, окно, эпоха создаются для каждой ду-
ги орграфа параллельного бегущего счета в от-
дельности. Для каждой дуги орграфа создаются
окно для передачи данных и окно для переда-
чи управления. Проблема синхронизации дан-
ных, размещенных в общем окне, решена с по-
мощью дополнительного атрибута asynchronous
стандарта Fortran-2003. Этот атрибут использо-
ван при описании всех массивов-указателей, вы-
деленных или назначенных с помощью средств
MPI-3 SHM.

В табл. 4 приводятся результаты исследований
эффективности распараллеливания для трех ре-
ализаций KBA-алгоритма на одном сопроцессо-
ре Knights Corner. Режим запусков: двумерная
декомпозиция, 30 геометрических фрагментов,
4 OpenMP-потока по направлениям, 120 парал-
лельных процессов суммарно, по 2 процесса на
одно ядро сопроцессора. Эффективность распа-
раллеливания получена методом слабой масшта-
бируемости, или увеличения задачи. В случае
одного фрагмента задача посчитана с 4 OpenMP-
потоками по направлениям и явной привязкой по
2 процесса на одно ядро.

Результаты табл. 4 демонстрируют значитель-
ные накладные расходы библиотеки MPI в слу-
чае двухточечных обменов внутри одного со-
процессора. Эффективность распараллелива-
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ния для реализаций в моделях общей памяти и
PGAS имеет близкие значения и слабо зависит
от объема вычислительной работы между обме-
нами данных.

В итоговый вариант тестовой программы
ПАУК вошла реализация KBA-алгоритма, вы-
полненная в PGAS-модели. Реализация в
модели общей памяти обладает существен-
ным недостатком в части производительности
MPI-обменов между различными устройства-
ми/узлами, так как в стандарт MPI пока не вхо-
дит функционал multi-EndPoints [27].

Адаптация к гетерогенному узлу

Для упрощения задачи отображения те-
ста ПАУК на гетерогенную архитектуру
был изменен исходный алгоритм MPI-
распараллеливания. Пространственная 3D-
декомпозиция заменена на 2D-декомпозицию
(по столбцам и строкам), что упростило комму-
никационный шаблон и снизило общую нагрузку
на коммуникационную подсистему. Исключен
дополнительный MPI-конвейер по слоям про-
странственной сетки, однако его работу можно
сымитировать увеличением числа направле-
ний. Режим старта MPI-конвейеров заменен с
последовательного на одновременный, что по-
высило значение теоретической эффективности
MPI-распараллеливания. Стратегия обработ-
ки множества одновременных конвейеров —
самоупорядочение.

Для учета особенностей гетерогенной архитек-
туры в тест ПАУК внедрены возможность балан-
сировки вычислительной нагрузки и процедура
mapping отображения графа задачи на архитек-
туру с учетом некоторых особенностей послед-
ней.

Балансировка вычислительной нагрузки реа-
лизована статическим образом за счет задания
разного числа строк в геометрических фрагмен-
тах на вычислителях двух типов.

Процедура mapping выполняется в два этапа.
На первом этапе множество всех MPI-

процессов переупорядочивается по типу вычис-
лителя: сначала следуют все MPI на процессо-
рах, а затем — на сопроцессорах. Общее чис-
ло геометрических фрагментов (MPI-процессов)
в запуске определяется по формуле

P = Px

(
PCPUy + PMIC

y

)
,

где Px — число разбиений по столбцам; PCPUy ,
PMIC
y — число разбиений по строкам соответ-

ственно на процессорах и сопроцессорах.
На втором этапе множество всех MPI-

процессов переупорядочивается по принадлеж-
ности устройств одному гетерогенному узлу, что-
бы минимизировать число внешних дуг в ор-
графе параллельного бегущего счета. Внешней
дуге в данном случае соответствует передача
данных, выполняемая через коммуникационную
подсистему гетерогенной суперЭВМ. Общее чис-
ло дуг в орграфе бегущего счета рассчитывается
по формуле

|E| = Px(Py − 1) + Py(Px − 1),

а число внешних дуг для симметричного режи-
ма — по формуле

|Eext| = Px +

+
∑
dev

[
Px

(
P devy

mdev
y

− 1

)
+ P devy

(
Px
mx
− 1

)]
.

Здесь mx — новый параметр теста, позволяю-
щий определить правило локального переупоря-
дочения; mdev

y = MPIdevnode/mx, где MPIdevnode —
число MPI-процессов одного типа на одном узле
гетерогенной суперЭВМ; индекс dev обозначает
тип вычислителя и принимает значение CPU или
MIC.

Минимизация числа внешних дуг в оргра-
фе позволяет снизить нагрузку на коммуника-
ционную подсистему за счет выполнения боль-
шей части обменов через эффективный меха-
низм MPI-3 SHM, а не через коммуникационное
оборудование.

Результаты исследований
производительности

При тестировании использовались следующие
параметры дискретизации задачи: на один вы-
числительный узел — 300 столбцов, 480 строк, 4
слоя пространственной сетки; на четыре узла —
600 столбцов, 960 строк, 4 слоя. Число направле-
ний в задаче nw = 18 432 позволяет имитировать
MPI-конвейеры по другим переменным фазового
пространства.

Процедура тестирования заключалась в запус-
ке задачи на одинаковом числе вычислительных
узлов в трех режимах: на процессорах (CPU-
only), на сопроцессорах (native) и в симметрич-
ном режиме (symmetric).
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Производительность на процессорах. Ос-
новной метрикой в режиме счета на про-
цессорах является эффективность распаралле-
ливания En = t1/tn · 100 %. В расче-
тах в данном режиме использовалось только
MPI-распараллеливание. Для варианта KBA-
алгоритма, реализованного в новой версии про-
граммы ПАУК, значение теоретической эффек-
тивности распараллеливания (для идеальной су-
перЭВМ без шумов и с мгновенными обменами)
оценивается по формуле

Etheor =
nw/ (8NOMP ) · 100 %

nw/ (8NOMP ) + (Px − 1) + (Py − 1)
.

Значение Etheor выступает в качестве критерия
качества. В табл. 5 приведены значения двух
эффективностей распараллеливания в запусках
на одном и четырех вычислительных узлах.

По метрике En получены высокие показатели
на одном узле — 97%, что объясняется эффек-
тивностью обменов через MPI-3 SHM. Некоторое
снижение эффективности на четырех узлах обу-
словлено влиянием коммуникационного оборудо-
вания, так как значение Etheor слабо изменилось
при переходе от одного к четырем узлам.

Таблица 5
Эффективность распараллеливания на про-
цессорах

Число узлов Etheor, % En, %

1 99,7 97,2
4 99,3 91,3

Производительность на сопроцессорах.
Основной метрикой в режиме счета на сопро-
цессорах является ускорение счета: Spnative =
= tCPU/tMIC . Критерий качества рассчитыва-
ется по пиковой производительности: Spidealnative =
= RMIC

peak /R
CPU
peak = 5,4.

В табл. 6 представлены результаты фактиче-
ски достигнутых ускорений на одном и четырех
вычислительных узлах при варьировании как
числа MPI-процессов на каждом сопроцессоре
(MMPI), так и числа OpenMP-потоков на одном
ядре (MOMP ). Число потоков в MPI-процессе
(NOMP ) выбиралось так, чтобы обеспечить на-
грузку в 2, 3 и 4 процесса на одно ядро сопро-
цессора.

Наилучшее ускорение достигает всего 3 раз
при идеальном значении в 5,4 раза. Причина

такого отставания заключается в FMA (Fused
Multiply-Add) инструкциях, относительно кото-
рых рассчитан пик сопроцессоров. Исследуемый
CPU Intel Ivy Bridge такие инструкции выпол-
нять не может. FMA-инструкции оказывают до-
статочно небольшое влияние на производитель-
ность теста ПАУК: Spfma = t(−no− fma)/t =
= 1,2, что позволяет скорректировать критерий
качества: Spidealnative = 0,5SpfmaSp

ideal
native = 3,2. По

новому критерию результаты табл. 6 позволяют
утверждать об эффективной адаптации теста к
сопроцессорам.

Таблица 6
Коэффициент ускорения счета на сопроцессо-
рах

MMPI
Число узлов MOMP 20 30 60

1 2 2,7 2,7 2,6
3 3,0 2,9 3,0
4 3,0 3,0 2,9

4 2 2,6 2,6 2,4
3 2,8 2,8 2,6
4 2,9 2,8 2,6

Производительность в симметричном
режиме. Основной метрикой в симметрич-
ном режиме является ускорение счета Spsym =
= tCPU/tCPU+MIC . Критерий качества Spidealsym =

= B + 1, где B =
PMIC
y nMIC

y

PCPUy nCPUy

— коэффици-

ент статической балансировки вычислительной
нагрузки. Здесь nCPUy , nMIC

y — число строк в
одном геометрическом фрагменте на процессо-
рах и сопроцессорах соответственно. Коэффи-
циент балансировки определен по лучшему ре-
зультату ускорения в режиме на сопроцессорах
Spnative ≡ B = 3, что означает Spidealsym = 4.

В табл. 7 представлены результаты фактиче-
ски достигнутых ускорений на одном и четырех
вычислительных узлах при варьировании как
числа MPI-процессов на каждом сопроцессоре
(MMPI), так и числа OpenMP-потоков на одном
ядре (MOMP ). Число потоков в MPI-процессе
(NOMP ) выбиралось так, чтобы обеспечить на-
грузку в 2, 3 и 4 процесса на одно ядро сопро-
цессора. На процессорах NOMP = 1.

Результаты на одном узле близки к идеаль-
ному значению, на четырех узлах наблюдает-
ся некоторое уменьшение коэффициента уско-
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Таблица 7
Коэффициент ускорения счета в симметрич-
ном режиме

MMPI
Число узлов MOMP 20 30 60

1 2 3,6 3,5 3,3
3 3,8 3,8 3,8
4 3,9 3,7 3,8

4 2 3,1 3,0 3,0
3 3,6 3,2 3,5
4 3,6 3,1 3,5

рения. Данный эффект объясняется снижени-
ем теоретической эффективности распараллели-
вания в расчетах с использованием сопроцессо-
ров. Число счетных тактов в MPI-конвейерах
обратно пропорционально максимальному по
устройствам числу OpenMP-потоков, а в режиме
CPU-only NOMP = 1.

Заключение

Тестовая программа ПАУК, изначально раз-
работанная для тестирования производительно-
сти однородных суперЭВМ, за счет своей ком-
пактности является удобным полигоном для
апробации различных алгоритмов и технологий
параллельного программирования в интересах
освоения гетерогенных архитектур.

На примере адаптации теста ПАУК к со-
процессорам Intel Xeon Phi поколения Knights
Corner в работе представлены сравнения произ-
водительностей:
– двух алгоритмов векторизации циклов (по

направлениям и элементам гиперплоско-
сти);

– двух способов векторизации циклов (авто-
векторизация и intrinsic-программирова-
ние);

– двух способов предвыборки данных (воз-
можности компилятора и intrinsic-функ-
ция);

– трех реализаций KBA-алгоритма на одном
сопроцессоре в различных моделях памяти
(общей, распределенной, PGAS).

Исходная версия программы ПАУК с алгорит-
мом только MPI-распараллеливания и невекто-
ризованным счетным ядром при адаптации к ар-
хитектуре Intel MIC была трансформирована в
итоговый вариант с алгоритмом (MPI + MPI-3

SHM + OpenMP)-распараллеливания. Вектори-
зация выполнена для цикла по восьми направле-
ниям одного октанта за счет автовекторизации.
Эффективность предвыборки данных средства-
ми компилятора достигнута с помощью специ-
ального формата данных, обеспечившего шаб-
лон доступа к памяти с единичным смещением
для всех вариантов алгоритма бегущего счета.

Результаты тестирования на процессорах, со-
процессорах и в симметричном режиме проде-
монстрировали эффективность адаптации про-
граммы ПАУК к гетерогенной архитектуре с
Intel Xeon Phi.
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Тестовая программа ПАУК как полигон для апробации алгоритмов и технологий . . .

TEST PROGRAM "PAUK" AS A TESTING RANGE FOR PARALLEL
PROGRAMMING ALGORITHMS AND TECHNIQUES / A. A. Nuzhdin (FSUE
"RFNC-VNIIEF", Sarov, Nizhniy Novgorod region).

PAUK is a test program that numerically solves the three-dimensional one-group
neutron transport equation on orthogonal spatial grids by the difference Sn-method. The
paper presents the results of its adaptation for a heterogeneous computing system with
Intel’s Knights Corner Xeon Phi coprocessors. The adaptation included testing of various
parallel programming algorithms and techniques, namely loop vectorization in directions
and hyperplane elements, automatic vectorization and intrinsic programming, explicit and
implicit data prefetching, implementation of the KBA algorithm in three memory models
(shared, distributed, PGAS). Adaptation efficiency was verified by program performance
studies in various execution modes at the heterogeneous computing system: CPU-only,
native and symmetric.

Keywords: Sn-method, sweep algorithm, KBA algorithm, Intel Xeon Phi, vectorization,
data prefetching, MPI-3 SHM.


