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摘 要:海洋数值模式当前已经成为海洋研究和预测的核心工具,其高分辨率。多物理过程的发展趋势对数值模

式计算速度也提出了越来越高的要求。为了使得海洋数值模式更好的适应计算机基础架构,充分发挥现代化计算

机体系的计算特点,提高计算效率,本文提出了一种简单易行且有效的代码现代化优化方案,并以 MASNUM海浪

模式为例进行了测试。首先利用诊断工具IntelVtuneAmplifierXE和IntelTraceAnalyzerCollector,对模式的性

能和负载均衡性进行了分析;之后,针对热点函数,在单节点上制定了4个优化步骤,包括编译器选项优化,串行和

标量优化,向量化和OpenMP并行优化。结果表明,经过优化后,单节点内模式的计算速度可以提高1.95倍,多节

点的模式强扩展性呈线性。这表明本文提出的代码现代化方案是一种行之有效的优化方法。
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海洋数值模拟是基于一定的物理定律,以电子计算机为手段,通过数值计算对特定的海洋中物理或者工

程问题进行研究的方法。海洋数值模拟的出现使得海洋科学成为一个可重复、可实验的科学。自20世纪

70年代 Manabe和Bryan[1]的开创性工作以来,随着地球科学的发展,当前海洋数值模拟正朝着更高分辨

率、更多物理过程和更快的计算速度发展[2-4]。通常来说,分辨率每提高1倍,计算量将变为原来的8~10
倍;同时随着分辨率的提高,新的参数化方案也需要多次数值实验进行调整和验证,这都对计算速度提出了

更高的要求。充分利用现有计算资源提高计算效率已经成为海洋数值模拟发展的一个必要条件。
代码的现代化优化是提高高性能数值模拟性能的一种有效途径。它通过对高性能应用软件的设计进行

优化,以充分利用和发挥现代计算机的高性能,如多核处理器,超线程,大缓存,高带宽的通信结构和高速

I/O功能等。代码现代化方法包括5个部分:合理使用优化工具和库,串行和标量优化,向量化,并行优化,
从多核应用到众核。这些优化过程相互影响,共同提高应用程序的性能[5]。

MASNUM海浪模式是20世纪90年代初海洋环境科学与数值模拟国家海洋局重点实验室与国际同步

自主发展的第三代海浪数值模式。随着高性能计算机的发展,经过二十余年,MASNUM海浪模式也已经从

串行版本发展到 MPI(MessagePassingInterface)并行版本[6-7],尤其最近发展的基于非规则类矩形网格剖

分方案的高效并行版本,具有良好的扩展性和负载均衡性[8]。然而当前 MASNUM 海浪模式的性能提高都

是基于并行层面,在模式编程中未充分考虑代码的现代化,如变量是否存在重复计算、多重循环的嵌套顺序
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等。以 MASNUM海浪模式作为例子,研究如何使用代码现代化方法提高海洋数值模式的计算性能,非常

具有代表性和必要性。
为了充分利用和发挥现代高性能计算机的性能,进一步促进海洋数值模拟的发展,本文尝试以

MASNUM海浪模式为例,提出了海洋数值模式代码现代化优化的方案,并在此基础上对代码进行现代化优

化,为今后海洋环境数值模拟的研究和发展提供参考和基础。

1 模式代码现代化优化方案

为了充分提高代码现代化优化的效果,我们设计了数值模式代码现代化优化的策略(图1)。首先,使用

Intel分析工具对数值模式的性能以及负载均衡性进行分析;其次,针对模式存在的问题,在编译选项优化、
串行和标量优化、向量化优化和并行优化四个层面上制定优化策略,以提高模式在单节点的性能;最后,将优

化后的模式从单节点扩展到多节点,测试和优化其扩展性。通过以上3个步骤的反复,最大限度地达到代码

现代化优化的效果。具体如图1所示。

图1 数值模式代码现代化优化策略

Fig.1 Strategyforcodeoptimizationofnumericalmodel

1.1 性能分析

为了使得模式的优化更有针对性,首先采用Intel分析工具对模式的计算和并行性能进行分析,主要包

括热点函数分析和负载均衡分析。利用IntelVtuneAmplifierXE可以得到每个函数的计算时间,根据计算

时间可以定位出热点函数(模式中耗时最长的函数),之后对这个热点函数进行重点优化。利用IntelTrace
AnalyzerandCollector(ITAC)可以通过可视化界面查看程序 MPI的并行计算和不同进程间的通信情况。
若模式负载不均衡,则可以通过更改模式并行方式或重新分配每个进程的任务,使其实现负载均衡。

1.2 单节点代码现代化优化策略

在性能分析的基础上,在编译器选项、串行和标量、向量化和并行优化四个层面对模式在单节点内进行

优化。

1.2.1 编译器选项

编译器提供了不同编译器选项,选用合适的编译选项能够有效提高模式计算性能。在选择编译选项时,
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为了最大限度地发挥处理器硬件的优势,首先应该保证指令由处理器所支持的最高指令集生成,然后在此基

础上再根据程序和系统特点选用其他的编译选项。

1.2.2 串行和标量优化

在对模式进行向量化和并行化优化等进一步优化前,应该确保代码使用最少的计算量和合适的精度获

得正确的结果,这一步的优化称为串行和标量优化。减少重复性计算是其中一种优化方法。重复计算可以

从循环中移出,然后将计算的结果存储到临时的常数或矩阵中。另外,优化方法还包括选择适当的浮点精

度,避免或减少条件分支等,这需要根据代码存在的问题进行优化。

1.2.3 向量化

向量化计算是一种特殊的并行计算的方式,它可以在同一时间执行多次操作,通常是对不同的数据执行

同样的一个或一批指令,或者说把指令应用于一个数组/向量。向量化的处理方式是现代计算机的一个特

点,使用向量化能够有效提高应用软件的计算性能,当前无论硬件还是软件上,都提供了向量化的支持。在

使用编译器编译时,通常默认优化选项中都包括了自动向量化的功能,即若代码没有违反向量化的规则,那
么它将被自动向量化。但自动向量化要求较为严格,如循环中有数据依赖、循环对内存访问不连续等情况

时,就会无法自动向量化,此时需要对代码进行分析和修改。

1.2.4 MPI/OpenMP并行化

当前 MPI和OpenMP混合并行方法已经在多个海洋和大气环流模式中得到了应用[9-11]。OpenMP可

以实现共享内存层面的任务并行,它是一种简单有效的并行方式[13-14]。在使用 MPI并行时,随着模式进程

数的增加,每个分区之间的数据交换量成倍增加,而使用 MPI和OpenMP混合并行方法,可以根据实际需

要分别定义 MPI进程数和每个 MPI进程使用的OpenMP线程数。这种混合并行方法通过减少进程数,可
以减小进程间通信开销,同时打开超线程又能充分利用计算资源,使得并行结构更加合理[15],有效提高计算

效率。对于多节点的集群来说,MPI和OpenMP的组合提供了一个有效的并行策略。

2 实验设计

2.1 模式简介

MASNUM海浪模式是基于Yuan等[16]建立的LAGFD-WAM区域海浪模式,后由杨永增等[18]发展成

球坐标系下的全球海浪波数谱模式。它在数值计算上采用了复杂特征线嵌入计算格式,该方式考虑了波能

包沿特征线变化的传播特征,其物理意义更为合理,并能够最大限度的放宽积分时间步长的限制。在物理空

间和波数空间上,网格点的分布分别采用了与经纬度线平行的梯形格点分布和基于极坐标的网格。MAS-
NUM海浪模式波数谱计算中主要包含传播函数(propagate)和源函数(implsch)两部分。在源函数

(implsch)中,水平相邻点之间无数据交换,只在波数空间上进行计算,而在传播函数(propagate)中,计算与

相邻点相关,需进行数据之间的交换。本研究所使用的 MASNUM海浪模式版本是由赵伟等[8]发展的并行

版本,该模式版本是基于Fortran90语言编写,只使用了 MPI并行方法,地理空间采用非规则类矩形网格划

分,保证了各分区计算量达到近绝对均衡,为了更方便的进行进程间数据交换,将两维的地理空间分布转化

为一维序列。

2.2 测试环境及实验设置

实验测试环境见表1。测试平台共有7个节点,每个节点具有2颗18核心的IntelXeonE52699v3处

理器,一个节点内具有36个物理核心和72个逻辑核心,节点间通过InfiniBandQDR进行互联。本研究中

MASNUM海浪模式的空间分辨率为0.2°×0.2°(1800×701网格数),波空间中的波数和波向分别为25和

12。为了保证模式计算时间不少于5min,在单节点内测试时,模式积分步数为240个时间步长;在扩展性
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测试时,模式积分步数为1680个时间步长。需要说明的一点,为了减小I/O对扩展性的影响,本研究中的

测试是针对模式计算性能的无I/O测试,文中加速性能分析时的测试时间为整个模式运行的墙钟时间。

表1 测试环境

Table1 Testingenvironment
项 目 测试环境

处理器 每节点两颗IntelXeonE52699v3处理器,每颗处理器18核心,主频2.3GHz
内存 128GB

操作系统 RHEL6.5
编译器 Intel编译器 Version16.0
MPI IntelMPIVersion5.1.1
网络 InfiniBandQDR

基准编译器选项 -i4-O2-xCORE-AVX2
节点数 7个节点,共252个物理核心

性能分析工具 IntelVtuneAmplifierVersion2016.1;IntelTraceAnalyzerCollector(ITAC)Version9.1

3 MASNUM代码现代化优化

3.1 性能分析

3.1.1 负载均衡分析

首先,使用ITAC进行了 MASNUM海浪模式 MPI并行的负载均衡分析。从结果来看,本研究中使用

的 MASNUM海浪模式版本在空间上采用非规则类矩形网格剖分方法,使得该模式在每个进程分配的计算

任务几乎相同,基本达到了负载平衡(图2),这也与赵伟等[8]的结论相一致。因此,下面的优化将主要针对

IntelVTune检测出的热点函数进行优化,提高其计算效率,减少其计算时间。

图2 MASNUM海浪模式负载均衡性 (单节点36个进程)

Fig.2 LoadbalanceofMASNUMwavemodel(36processesonasinglenode)



4期 杨晓丹,等:MASNUM海浪模式的代码现代化优化 477  

图3 单节点测试实验中 MASNUM模式优化前(红)、

后(蓝)函数的运算时间

Fig.3 Comparisonofcomputationtimeconsumedby
differentfunctionsbefore(red)andafter(blue)the
MASNUM modelisoptimizedonasinglenode

3.1.2 热点函数分析

其次,采用IntelVTune进行了 MASNUM 海浪

模式热点函数的分析。根据IntelVTune统计得到的

模式中每个函数的计算时间(图3),可以很容易地找

到耗时最长的热点函数为海浪模式的源函数部分(im-
plsch),因此本研究将重点对此函数进行优化。

3.2 单节点代码现代化优化

为了做到优化的准确高效,需要首先分析热点函

数的特征。在本研究中,热点函数implsch中,多个表

达式在除法运算上耗时较长;在循环内存在重复计算;
循环未全部成功自动向量化;在并行方面,模式不包括

OpenMP并行,这可能会影响模式在集群上的扩展

性。因此,在制定单节点代码现代化优化策略时,主要

包括选择合适的编译器选项、减少重复性计算、改进代

码结构提高向量化比例和效率以及OpenMP并行化。

3.2.1 编译器选项优化

本研究所使用的处理器最高支持AVX2指令集,因此为了最大限度地发挥处理器硬件的优势,首先选取了

“-xCORE-AVX2”作为编译优化选项;同时为了优化热点函数内的浮点数除法运算,增添了编译优化选项“-no-
prec-div”进行优化。在添加此编译器选项后,相对于原始性能的加速比可以达到1.59。此外,比较了使用-O3
和-O2优化选项后模式的计算速度,发现二者基本一致。因此最终选用了编译器默认的-O2优化选项。

3.2.2 串行和标量优化

以下是热点函数中重复性计算优化的例子:
在此循环(图4a黄色)中,costh和sinth不随着idx的变化而变化。因此对它们的计算可以从循环中移

出,计算的结果被保存在两个新的数组precos和presin中。然后再将这两个数组的结果传回到循环中进行

计算(图4b黄色)。
串行和标量优化后,减少重复计算使得模式计算效率比以前提高了6%。当我们检查由IntelVtune生

成的函数时间分布(图3)时,发现三角函数sin和cos的时间成本降低了93%。

注:黄色部分为修改的代码

图4 重复性计算优化前后对比

Fig.4 Comparisonofcodesbeforeandaftertherepetitivecomputationisreduced
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3.2.3 向量化

向量化在同一时间可以将单指令应用在多个数据上,它对提高代码计算效率起着重要的作用。由于热

点函数的物理过程是非常复杂的,因此我们不能完全消除方程间的依赖关系。图5a是循环没有向量化成功

的例子,其原因是两个红色表达式之间存在可能依赖关系。

注:黄色部门为循环顺序交换修改的代码,红色部分为循环拆分修改的代码

图5 向量化优化前(a)后(b,c)对比

Fig.5 Comparisonofcodesbefore(a)andafter(b,c)optimizationofvectorization

在k方向的循环,方程之间没有依赖性,然而,向量化只能对最内层循环起作用。为了使向量化成功,我
们交换了mr,j,k三重循环的循环顺序(图5a和5b黄色)。此外,如果内存访问不连续时,数据的读取耗时

较长,因此向量化一般情况无法实现或者效果不好。在FORTRAN语言中,数组元素的读取顺序是列优

先。由于数组wp的访问已经是连续的,因此可以进行有效的向量化。
通过查看向量化报告,我们发现在不同的行,se变量互相存在依赖性,因为通过计算得出的j11和j12

可能是同一个值。一种解决方案是将具有依赖性的部分从循环中移出。我们通过将内循环拆分成两部分后

(图5b和5c红色),发现不存在依赖性的部分可以成功地向量化,从优化报告中也可以看出这一点。
将热点函数中可以向量化的部分成功向量化后,模式显示加速比为1.07倍。如果向量化指令变得更

宽,比如最新的IntelXeonPhi支持512位SIMD,向量化后模式性能提升的效果可能会更明显。

3.2.4 OpenMP并行

MASNUM海浪模式中热点函数的最外层循环是空间维度的循环,本研究中使用的空间维度已由二维

变成一维,使其外层循环次数可以达到25662,因此OpenMP对其性能提高应是非常有效的。图6为MAS-
NUM海浪模式 MPI和OpenMP的扩展性。从中可以看出,在单节点内 MPI的扩展性非常好,加速比从2
到36个进程几乎呈线性变化(图6红线)。OpenMP的扩展性,当线程数小于18时也较好,之后存在一定的

下降(图6蓝线)。通过测试发现,当进程数乘以线程数为72,即用满单节点内的逻辑核时,计算效率最高。
使用36个进程并打开OpenMP超线程,使得海浪模式的性能相对纯 MPI36个进程的性能可提升8%。
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图6 单节点内 MPI扩展性和一个进程内

OpenMP的扩展性

Fig.6 MPIscalabilityonsinglenodeandOpenMP
scalabilityinoneprocess

  由于我们只在热点函数中增加了OpenMP并行,
因此无法给出该模式混合并行的最佳性能。然而,仅
在热点函数中增加 OpenMP并行也使得模式性能得

到了明显的改善,这说明了OpenMP是简单且非常有

效的并行方式。
图7显示了模式在单节点每一步优化后的性能改

进,除OpenMP优化后使用36个进程2个线程之外,
其余过程均只使用36个 MPI进程。在针对热点函数

implsch进行了4个阶段的优化后,加速比可以达到

1.95,大大降低了整体运算时间。其中,热点函数im-
plsch的计算时间由219s减少到87.86s(图3),加速

比可达到2.49倍。需要说明的是,图7中的加速比性

能分析是基于整个模式运行的时间进行比较的,因此

加速比性能(1.95倍)相对热点函数加速性能(2.49
倍)稍低。这说明IntelVtuneAmplifier对热点函数

的分析是准确的,同时我们使用的优化策略也是非常

有效的。经过优化后,模式包含3种不同级别的并行化方式:向量化,OpenMP和 MPI,这也是现代化代码

的共同特点。

图7 模式在单节点内的优化性能

Fig.7 Performanceoftheoptimizedmodelonsinglenode

3.3 多节点扩展性

图8给出了海浪模式优化前后在多个节点上的加速比,与单节点一致,除OpenMP优化后每个节点使

用36个进程2个线程之外,其余过程均只使用36个 MPI进程。从图中可以看出,模式加速比随着核心数

目的增加,呈线性增长趋势。252个进程相对于6个进程的理论加速比为42,在经过原始性能优化、编译器

选项优化、串行和常量优化、向量化优化以及OpenMP优化后,252个进程相对于6个进程实际加速比分别

可以达到31.9,29.3,29.3,28.2和29.8。在对模式进行了优化后,加速比略有下降,原因可能是由于所使用

的进程数并未减少,进程间数据交换的耗时是固定的,因此计算时间所占的比例相对于各自原始代码偏少。
从而代码优化的越好,其计算时间所占的比例越少,而随着进程数的增加,数据交换所占的时间越多,使得模

式的加速比相对于原始性能略有降低。
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图8 模式优化前后在多节点上的扩展性

Fig.8 Scalabilityofthenumericalmodelbeforeandafteroptimizationonmultinodes

增加OpenMP并行后,通过测试,发现当每个节点内 MPI进程数为36,OpenMP线程数为2时,模式性

能达到最优。通过模式原始性能可以看出,由于测试规模较小,模式的扩展性并未遇到瓶颈,因此,超线程对

扩展性的提高作用未能发挥出来。又由于每个节点内MPI的扩展性好于OpenMP(图6),所以当MPI的进

程数达到36时模式整体性能最好。当测试规模达到十万甚至百万核心时,模式性能会存在一定的下降[6],
此时利用 MPI和OpenMP混合并行方式,通过减少进程数,增加线程数,将有利于提高模式的扩展性,这将

在今后的工作中进行测试和分析。

4 结 语

在本文中,首先提出了海洋数值模式代码现代化优化的策略和方案,然后以 MASNUM海浪模式为例,
对该模式进行了代码现代化优化。结果表明,通过对热点函数源函数部分(implsch)不同层面的优化,能够

大幅提高 MASNUM海浪模式的计算效率。编译器选项可使得模式计算速度提高近1.59倍;串行和标量优

化,如减少重复计算,使得计算性能提高了近6%;深入的向量化优化,使其满足Intel编译器自动向量化的

规则,模式的计算速度可提高1.07倍;基于OpenMP并行的改进,使得模式性能提高约8%。经过以上4个

步骤的优化,相对于原模式,在单节点内可以提高计算性能提高1.95倍,节省了近50%的计算资源,同时模

式在多个节点内的扩展性也呈线性。值得注意的是,随着对源函数优化的深入和节点数的增多,模式的热点

函数也许会发生变化,在进一步大规模并行时需要按照优化步骤重新进行分析和优化。同时,研究结果也表

明本研究提出的代码现代化方案是行之有效的,这对其它海洋数值模式的计算性能优化具有非常好的借鉴

作用。
在 MASNUM海浪模式代码现代化优化实验中,由于测试平台的限制,只进行了 MPI/OpenMP混合并

行方案的并行优化。需要说明的是本研究提出的代码现代化方案应该也适用于当前的异构集群,如GPU
集群或众核集群等。从文中分析可以看到,源函数是计算量最大的热点函数,而其在计算中无相邻数据交换

的特点非常适合GPU或者 MIC等协处理器。因此,下一步还将基于IntelXeonPhi的架构,将 MASNUM
海浪模式的热点函数移植到协处理器上提高计算效率,进一步检验本文提出的代码现代化优化方案。

此外,当前针对各种计算程序所做的优化大多都是围绕内存访问效率来进行的,本文提出的代码现代化

优化方案是一种相对简单、易行的优化策略,较为容易实现,总体的性价比较高。也正是由于其相对简单易
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行,因此经过优化后内存访问效率还有可提高的空间,如修改模式计算流程和计算负载均衡控制,使其可以

充分利用进程与超线程间的关系,但这些修改会较为复杂,对于普通模式研发人员来说,会较难实现。因此,
本文提出的优化方案和实验未涉及这些深入的研究。
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Abstract:Numericalmodelhasbecomeoneofkeytoolsforoceanresearchandprediction,andthedemand
forincreasingthecomputationalefficiencyisnownecessaryandurgent.Inordertomakefulluseofthe
moderncomputerarchitectureandimproveoceanmodel'scomputationalefficiency,acodeoptimization
scheme,whichisdemonstratedbyusingMASNUMwavemodelasanexample,wasproposedinthispa-
per.Firstly,IntelVtuneAmplifierXEandIntelTraceAnalyzerCollectorwereusedtoevaluatetheper-
formanceandloadbalancingoftheMASNUM wavemodel.Thenfourstepsofoptimization,whichare
compileroptions,serialandscalaroptimization,vectorization,andMPI/OpenMPparallelization,arede-
signedforhotspotfunctionlocatedbyIntelVtuneAmplifierXE.Theresultshowsthatafteroptimization,

thecomputationalspeedcanbeimprovedupto1.95timesinasinglenode,andstrong-scalabilityofthe
modelisalmostlinearwhencomputationisextendedtomultinodes,suggestingthatourcodeoptimization
isveryeffective.
Keywords:Intelanalysistools;codeoptimization;oceanicnumericalmodel;surfacewavemodel;high
performancecomputation
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