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摘  要: 异构集群多层次异构存储的特点,决定了在其上进行计算时,数据需要进行更多维度的划分.现有集群程

序设计语言缺乏对多维数组传输和转置的统一表示机制.介绍多维数组维度转置的表示方法和课题组实现的

Parray 语言,可以对异构集群复杂数据维度变换的数据操作进行清晰表示.同时介绍基于数组维度类型程序设计方

法和Parray语言实现的天河 1A系统上的大规模 3维FFT,该算法代码实现简洁,同时得到了良好的性能和可延展性. 
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Abstract:  Because a heterogeneous cluster relies on a heterogeneous storage system, the data needs to be divided in a multi- 
dimensionally manner when doing computation on it. Current cluster-level programming languages have no unified representation 
mechanisms of transmission and transposition of multi-dimensional arrays. This article describes the programming method based on 
multi-dimensional array types and the Parray language, which can be used to represent the complex multi-dimensional data transposition 
on heterogeneous clusters in a clear way. A large-scale three-dimensional FFT implementation on Tianhe 1A based on the array type 

                                                                 
∗ 基金项目: 国家自然科学基金(61240045, 61170053, 61432018, 61379048); 国家高技术研究发展计划(863)(2012AA010902, 

2012AA010903); 中国博士后科学基金(2013M540821); 数学工程与先进计算国家重点实验室开放课题(2013A12); 河南省教育厅科

学技术研究重点项目(13A520065) 
Foundation item: National Natural Science Foundation of China (61240045, 61170053, 61432018, 61379048); National High-Tech 

R&D Program of China (863 Program) (2012AA010902, 2012AA010903); China Postdoctoral Science Foundation (2013M540821); the 
State Key Laboratory of Mathematical Engineering and Advanced Computing (2013A12); the Science and Technology Key Project of 
Education Department of He’nan Province (13A520065) 

 收稿时间:  2013-11-28; 定稿时间: 2014-12-09 



 

 

 

崔翔 等:数组维度类型程序设计方法及高性能 FFT 实现 3105 

 

programming method and Parray is also introduced. The final code is very simple but gets a good performance and scalability at the same 
time. 
Key words:  heterogeneou clusters; cluster programming language; discrete Fourier transform (FFT) 

超级计算机的架构呈现出异构化的发展方向.目前,全球运算速度最快的天河-2 超级计算机使用 Intel 公司

的 MIC 协处理器进行加速[1],全球运算速度第二的 Titan 超级计算机使用 Nvidia Tesla K20X GPU 进行加速.具
有异构加速计算部件的工作站集群,简称异构集群,是指在工作站集群的每个节点上不仅仅使用传统 CPU 进行

计算的集群架构.异构加速计算部件也日益呈现出多样性,我国也有自行设计实现的众核处理器.异构加速计算

部件对于特定计算任务表现出良好的性能[2,3]. 
异构集群的多层次异构存储特点,决定了在异构集群进行计算时,数据需要进行更多维度的划分;同时,数

据需要在不同的存储结构上进行复杂的传输和维度变换.以 GPU 加速集群的 3 维 FFT 程序为例,数据维度的划

分达到 9 维之多,而且需要对数据进行包含节点维度和节点内 GPU 维度(甚至 GPU 内单核分布维度)的多维 
转置[4]. 

现有的程序设计语言缺乏对多维数组传输和转置的统一表示机制,该表示机制应该对不同层次异构存储

中的数据分布和传输转置进行统一精确的描述.通过对异构集群多层次存储结构数据维度变换表示方法的研

究,包括在表示法中引入数据维度与异构集群体系结构层次的对应关系(如分布到集群不同节点的维度、分布

到一个节点不同 GPU 的维度、国产众核处理器中分布到一个处理器不同从核的维度),可以得到计算过程中数

据在不同存储部件分布、传输和转置的精确描述.同时,通过数组维度类型程序设计方法,程序员可以在代码书

写阶段简便清晰地表示异构集群中复杂的数据传输和转置操作. 
本文以异构集群的高性能 3 维 FFT 为例,介绍基于 Parray 语言的数组维度类型程序设计方法.在异构处理

器 FFT的研究方面,Nvidia公司有针对单个GPU的数学库CUBLAS和CUFFT,也正在研制针对单机上多个GPU
的数学库;很多研究人员进行了单 GPU 上 FFT 算法的研究[2,5−14].在发布 MIC 协处理器的同时,Intel 公司也推出

了 MIC 协处理器上的 MKL 数学库.现有的传统集群上的商业版 FFT 数学库主要有 FFTW[15]和 Intel MKL[16]. 
FFTW 是使用最为广泛的 FFT 库,其基于 MPI 的 3 维 FFT 并没有考虑计算和通信的重叠优化问题;P3DFFT[17,18]

及其他许多研究[19−22]通过对数据进行节点间高维分布,以提高 3 维 FFT 的延展性,但没有考虑计算和通信的重

叠优化问题;2DECOMP&FFT[23]和 Kandalla 等人[24]通过优化多组输入数组间的计算通信重叠问题,实现对批量

数据 3 维 FFT 计算的性能优化.针对一些科学计算问题[25,26]中需要对一个数据数组进行多次 3 维 FFT 计算的

应用场景,Song 等人[27]通过优化一次 3 维 FFT 内的计算通信重叠问题来提升性能.Bell 等人[28]基于 UPC 和支

持异步通信的硬件,实现了一次 3 维 FFT 内的计算通信重叠优化.Fang 等人[29]使用特定的通信 API,在多维网络

结构中实现了计算通信重叠的 3 维 FFT.Doi 等人[30]考虑非对称网状网络的拓扑结构,合理调度远距离进程之间

的通信,在多核节点上使用不同的线程,实现通信和计算的重叠.近年来,基于异构集群的 3 维 FFT 算法的研究也

很活跃[31,32],我们也发表过自己的工作[4],对于 GPU 异构集群,在 GPU 设备存储器、主存、Infiniband 网络之间

协调并发数据通信实现高性能 3维 FFT.在 HPCC的集群 FFT测试[33]中,目前最快的集群 FFT是 IBM Blue Gene,
达到 226.10TFlop/s. 

本文第 1 节介绍现有的集群编程语言,它们多为 PGAS(partitioned global address space)语言,现有语言从概

念上对数据的存储层次进行隐藏,且缺乏对新兴异构加速计算部件的编程支持.第 2 节介绍多维数组维度转置

的表示方法,可以对集群FFT这种需要复杂维度变换的数据操作进行清晰表示.第 3节介绍课题组实现的Parray
语言中多维分布数组的表示和传输方法.第 4 节以在天河 1A 系统上实现的大规模集群 FFT 为例,说明 Parray
语言进行复杂维度数据程序设计时代码书写的简洁性.该 FFT 最大运行到 14336×14336×14336 单精度复数的

规模,共使用 7 168 个节点,这是目前异构架构下节点规模最大的 3 维 FFT 运算.同时,该算法取得了超越 Intel 
MKL 数学库的良好性能. 
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1   相关工作 

现有的集群并行程序设计语言主要使用于传统集群.表 1 对已有集群编程语言的特性进行了比较.第 1 列

根据语言的实现方式进行了分类:(1) 以库的方式实现数据通信和共享的操作,而其他操作以传统串行语言元

素表示;(2) 以语言结构或原语显式或隐式的表示并行语义.表中第 2列按照并行程序的每一个执行元素可见的

地址空间对语言进行了分类:在 MPI 中,一个进程只能够直接访问其所在节点的局部数据,而其他所有的编程模

型都允许线程访问位于任何节点的全局数据.表中第 3 列描述了不同语言的编程控制能力. 
Table 1  Comparison of current cluster programming languages 

表 1  已有集群编程语言的特性比较 

语言 
实现 地址空间 控制 

语言 库 全局 局部 集群 多核 众核 
Chapel √  √  √ √  
CAF √  √  √   
HPF √  √  √   
HTA  √ √  √ √  

MPI/P
VM  √  √ √   

Titaniu
m √  √  √   

UPC √  √  √   
X10 √  √  √ √  
ZPL √  √  √   

这些集群并行程序设计语言都从一定程度上支持所谓数组或数据域(domain)的操作.通常的支持包括分

块、循环的数据分布方式和数据复制等.CAF 通过所谓 co-array 的数组维度,表示一个 SPMD 程序所操作的多

个数据实例;Titanium 在 Java 中增加了新的特性以支持多维数组、子数组的操作;ZPL 使用一系列的数组运算

符表示不同的数组操作模式,包括转置、广播、规约等;UPC 中可以声明共享数组变量,使数据分布在不同的程

序实例上;X10 也支持可以分布在集群节点上的多维数组操作. 
一类集群并行程序设计语言利用消息传递实现多个进程间的数据通信和相互协作,如 MPI;另一大类集群

编程语言为 PGAS语言.PGAS将整个集群的存储器视为统一编址的空间,支持像共享存储一样的变量访问并忽

略通信问题,而希望程序员来考虑数据局部性的问题.在 PGAS 中,仅仅访问一个整型变量,由于其存储位置不在

本地节点,便可以引发通信,数据传输粒度无法控制.此外,由于对共享存储访问操作的原子性,难以实现数据传

输和计算之间的并行.总之,PGAS 语言的理念是对集群体系结构的抽象、隐藏、包装,而异构集群高性能编程

的特点则要求对其体系结构特征进行暴露、需要程序员了解它并有针对性的编程.PGAS 语言不适合异构集群

高性能程序设计的要求. 

2   多维数组维度变换 

在多维数组维度表示法中,对多维嵌套数组的不同维度进行命名,并对分布维度进行符号标示.这样,包括

以集群 FFT 为例的复杂的数据转置变换可以得到清晰的描述.而在第 3 节中,通过使用 Parray 语言,可以对多维

数组的逻辑维度进行直接编程表示,从而实现多维数组维度表示法和 Parray 代码实现概念上的无缝结合. 

2.1   多维数组维度表示方法 

一个逻辑上 8 行 8 列的数组,在内存中可以有多种分布方式. 

图 1(a)表示了一个行优先(维度 x 的数据在内存中是连续存储的)的数组,该数组被表示为
[8] [8]
y x .经过一个

本地转置,将维度 x 和维度 y 进行调转之后,该数组变成如图 1(b)所示的分布,记为
[8] [8]
x y ,此时,该数组以列优 

先的方式存储.在这种表示法中,横线之下方括号中的数字表示维度的大小,横线之上为维度的名称. 
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如果图 1(a)所示的数组被按照 y 维度进行划分,分布到集群中 4 个不同的节点上,如图 1(c)所示,则原有的 y 

维度分裂为 4×2,此时,该数组记为 1 0ˆ
[4] [2] [8]
y y x⎡ ⎤

⎢ ⎥
⎣ ⎦

.其中,维度 y1 之上的^符号表示该维度为分布在集群上的维度,维 

度 y1 和 y0 之外的方括号表示 y1 和 y0 为嵌套的维度,它们由之前的 y 维度分裂而来.对图 1(b)中的数组进行 x 维 

度的划分并分布到 4 个不同的节点上,分布图如图 1(d)所示,记为 1 0ˆ
[4] [2] [8]
x x y⎡ ⎤

⎢ ⎥
⎣ ⎦

. 

这种表示方法同样可以表示多维的划分.例如,将图 1(a)中的数组按照 x 和 y 维度进行划分,并且分布到 2×2 

的节点阵列上,记为 1 0 1 0
ˆˆ ˆ

[4] [2] [4] [2]
y y x x⎡ ⎤⎡ ⎤

⎢ ⎥⎢ ⎥
⎣ ⎦ ⎢ ⎥⎣ ⎦

.这里,y1维度和 x1维度之上的不同的符号对应于节点阵列不同的行维度和

列维度.通过这种表示法可以清楚地看出: 1 1̂ˆ ˆ
[4] [4]
y x

为节点阵列的数组,而 0 0

[2] [2]
y x

为每个节点上数据块的数组. 

 
 
 
 
 
 
 

(a)                  (b)                       (c)                         (d) 
Fig.1  Array layout in memory 
图 1  数组在内存中的分布 

2.2   传统集群3维FFT维度变换 

传统集群的 3 维 FFT 可以用此维度表示法进行清晰的描述.如图 2(a)所示,为 8×8×8 的 3 维立方体数据,其 

中,z 维度为最密集的,而 x 维度为最稀疏的,此时,数组可以记为
[8] [8] [8]
x y z .将该数组分布到 4 个节点的集群上去, 

一种方式是进行 1 维的分割 ,即 ,将该数组按照 x 维度的方向进行分割 ,如图 2(b)所示 .此时 ,该数组记为 

1 0ˆ
[4] [2] [8] [8]
x x y z⎡ ⎤

⎢ ⎥
⎣ ⎦

,这意味着数据分布在 4 个节点上,每个节点有 2(x0 维度)个 8×8(y 和 z 维度)的正方形数据. 

进行 3 维 FFT 计算的步骤如下: 
1. 在 4(x1 维度)个节点上分别并行进行 2(x0 维度)次 2 维 8×8 的 FFT,将 y 和 z 维度方向的 1 维 FFT 计

算完成; 
2. 需要进行 x 维度方向的 FFT,由于 x 维度方向的数据分布在不同的节点上,因此需要进行通信.将数据 

 再进行 y维度方向的分割,如图 2(b)所示.此时,该数组记为 1 0 1 0ˆ
[4] [2] [4] [2] [8]
x x y y z⎡ ⎤ ⎡ ⎤

⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎣ ⎦ ⎣ ⎦

.通过进行 2次(x0维度)

的分组 AllToAll 通信,即可将 x1 维度和 y1 维度进行对调,数据的分布变为 1 0 1 0ˆ
[4] [2] [4] [2] [8]
y x x y z ; 

3. 数据已经按照 y1 维度分布在 4 个节点上,但 x 维度的数据在内存中仍不连续.为使 x 维度的数据连续 

 以保证 cache 访问的友好性,亦可在各个节点并行进行本地的数据转置,将其变为 1 0 1 0ˆ
[4] [2] [8] [4] [2]
y y z x x⎡ ⎤

⎢ ⎥
⎣ ⎦

,

即 1 0ˆ
[4] [2] [8] [8]
y y z x (注意:此转置需要额外的内存缓冲区空间); 

4. 在完成了对 x 维度数据的 1 维 FFT 之后,可以将整个步骤反序进行,把数据元素恢复到初始的位置. 

Proc 3

Proc 0

Proc 3

Proc 1

Proc 2

Proc 0

Proc 1

Proc 2
xx y y 

x y x y
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Fig.2  3D FFT on traditional clusters 
图 2  传统集群的 3 维 FFT 

传统集群 3 维 FFT 的另一种分布数据的方法是,按照 2 个维度对数据进行分布.对 8×8×8 的 3 维立方体数 

据,按照 x 维度和 y 维度进行划分,分布到 4×4 的节点阵列上,记为 1 0 1 0
ˆˆ ˆ

[4] [2] [4] [2] [8]
x x y y z⎡ ⎤⎡ ⎤

⎢ ⎥⎢ ⎥
⎣ ⎦ ⎢ ⎥⎣ ⎦

.进行 3 维 FFT 计算的步 

骤如下: 
1. z 维度方向的数据都在同一个节点本地,16 个节点并行计算 2(x0 维度)×2(y0 维度)个 z 维度方向的 1

维 FFT; 

2. 为了通信的需要,将 z维度做进一步的分裂,记为 1 0 1 0 1 0
ˆˆ ˆ

[4] [2] [4] [2] [4] [2]
x x y y z z⎡ ⎤⎡ ⎤ ⎡ ⎤

⎢ ⎥⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎣ ⎦ ⎣ ⎦⎢ ⎥⎣ ⎦

.按照 x1维度,将节点阵列分 

 为 4 组,每组 4(y1 维度)个节点,各组节点内做 2(x0 维度)×2(y0 维度)次分组 AllToAll 通信,将 y1 维度和 

 z1 维度转置,得到 1 0 1 0 1 0
ˆˆ ˆ

[4] [2] [4] [2] [4] [2]
x x z y y z⎡ ⎤

⎢ ⎥
⎣ ⎦

; 

3. y 维度方向的数据都在同一个节点本地,16 个节点并行计算 2(x0 维度)×2(z0 维度)个 y 维度方向的 1
维 FFT; 

4. 按照 z1 维度,将节点阵列分为 4 组,每组 4(x1 维度)个节点,各组节点内做 2(x0 维度)×2(y0 维度)次 

 AllToAll 通信,将 x1 维度和 y1 维度转置,得到 1 0 1 0 1 0
ˆˆ ˆ

[4] [2] [4] [2] [4] [2]
y x z y x z ; 

5. 在完成了对 x 维度数据的 1 维 FFT 之后,可以将整个步骤反序进行,把数据元素恢复到初始的位置. 

3   维度变换的 Parray 语言表示 

在多维数组维度表示法中,对多维嵌套数组的不同维度进行命名.通过本节介绍的 Parray 语言[34],可以在语

言层面对多维数组的维度进行直接编程. 

3.1   自然数组 

Parray 语言中,自然数组是指数组数据元素的逻辑下标和物理偏移相一致的数组类型.如图 3 所示,为
Parray 的自然数组示例代码. 

在 Parray 代码中,与 Parray 有关的成分通常为以$起始的一段代码.这样,Parray 编译器可以对该代码方便地

Proc 3 

Proc 0 

Proc 1 

Proc 2 

xy 

xy 

x 

All
To
All

z 

z zy
(a)

(b) (c)



 

 

 

崔翔 等:数组维度类型程序设计方法及高性能 FFT 实现 3109 

 

进行预处理,提取 Parray 有关的语言成分,并展开成为目标 C 语言代码.在该代码片段中,第 1 行首先声明一个数

组类型 A,该类型为[8][8]维度的浮点数(可以视为 8 行 8 列的数组),且存储的物理位置为分页内存(paged 表示);
该行代码只是声明一种类型,即,看待物理存储器中数据存储的一种方式,而并未分配其需要的真正的物理存储

空间.而后,第 2 行代码使用 Parray 的 create 语句,声明一个浮点数的指针 x,按照 A 类型的需要分配了相应的物

理存储器空间,不分页内存中可以存储 8×8 个浮点数的空间,空间的起始地址存储在指针 x 中.第 3 行代码对 x
指向的数组进行初始化.第 4 行代码打印 x[$A[5][2]]的元素值,其中$A[5][2]代表对应 A 类型的行和列维度(即
A_0 维度和 A_1 维度)值分别为 5 和 2 的元素的物理偏移值.最后,第 5 行代码释放 x 指针指向的对应类型 A 的

物理存储空间. 
 
 
 
 

Fig.3  Natural array in Parray 
图 3  Parray 自然数组代码示例 

3.2   人工数组 

在 Parray 中,数组的物理存储与逻辑视图在概念上进行分离:类型提供且仅仅提供对数据的逻辑视图,与数

据的物理存储空间无关;数组维度变换和转置通过人工数组实现.人工数组是指含有一个或多个人工维度的数

组类型,人工维度来自于对已有数组类型维度的引用.人工数组代码示例如图 4 所示. 
 
 
 
 
 

Fig.4  Artificial array in Parray 
图 4  Parray 人工数组代码示例 

图 4 的代码中,第 1 行声明一个 8 行 8 列的自然数组类型 A,第 2 行声明一个人工数组类型 B,其两个维度为

#A_1 和#A_0.以#起始的维度代表该维度引用自其他数组类型的已有维度,并同时引用其维度数值和偏移函数.
本例中,数组类型 B 的两个维度将 A 的两个维度进行了调转.第 4 行代码以类型 A 的视图对数组第 3 行第 2 列

的元素赋值 123,第 5 行代码以类型 B 的视图取得数组第 2 行第 3 列的元素,即,同为 123. 

3.3   线程数组和混合数组 

Parray 中,使用 parray 命令同样可以声明线程数组. 
如下代码声明一个 Pthread CPU 线程数组类型 MYTA,其维度为 2×2: 
1. $parray {pthd[2][2]} MYTA 
如下代码声明一个 CUDA 线程数组类型 MYCUDATA,其维度为 8×8×16×16: 
1. $parray {cuda(float2*worki,float2*worko)[[128/16][128/16]][[16][16]]} MYCUDATA 
如下代码声明一个 MPI 进程数组类型 MYMPITA,其维度为 2: 
1. $ parray {mpi[2]} MYMPITA 

Parray 中,线程数组的维度可以和数据数组的维度结合在一起,构成一种特殊的人工数组,称为混合数组.混
合数组可以用来表示分布的数据.图 5 的代码中,第 3 行即声明了一个混合数组类型 T:它的 T_0_0 维度来自 MPI
进程数组类型 MYTA,而 T_0_1 和 T_1 维度来自于分页内存数组类型 DT.混合数组类型 T 表示的数据意义为(如

1. $parray {paged float[8][8]} A 
2. $parray {[#A_1][#A_0]} B 
3. $create A(x) 
4. x[$A[3][2]]= 123; 
5. printf(“array access:%d\n”,x[$B[2][3]]);
6. $destroy A(x) 

1. $parray {paged float[8][8]} A 
2. $create A(x) 
3. $for i::A(x) {(*x)=i;} 
4. printf(“array access:%d\n”,x[$A[5][2]]); 
5. $destroy A(x) 
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图 1(c)所示):8×8 个整数构成的正方形数据,分布在 4 个 MPI 进程的不同节点的分页存储器上. 
使用混合数组可以形象地表示分布的数据,无论数据是分布在多个 MPI 进程上,或者是分布在多个 Pthread

线程上. 
 
 
 

Fig.5  Parray Mixed array in Parray 
图 5  Parray 混合数组示例 

将图 5 的代码稍作改写,将 DT 类型的 DT_1 维度分裂为 4×2 的维度得到: 
1. $parray {mpi[4]} MYTA 
2. $parray {paged int[[4][2]][[4][2]]} DT 
3. $parray {[[#MYTA][#DT_0_1]][[#DT_1_0][#DT_1_1]]} T 
将此分布存储的数组进行集群间的转置,由图 1(c)所示的分布变换为图 1(d)所示的分布,则对应的数据类

型表示为(将#MYTA 和#DT_1_0,#DT_0_1 和#DT_1_1 维度进行了对换): 
1. $parray {[[#DT_1_0][#DT_1_1]][[#MYTA][#DT_0_1]]} T 
同理,可以得到集群 3 维 FFT 的数据维度分布及其变换的 Parray 表示.在下节中,将介绍混合数组类型可以

用来进行分布数据的传输. 

3.4   维度变换的数据传输 

Parray 中,可以通过调用 copy 子程序完成集群节点上甚至节点间的数据传输和转置,其语法为 
$copy S(s) to T(t), 

其中,参数 s 和 S 为传输起始的数据地址和数组类型,参数 t 和 T 为传输目标的数据地址和数组类型,起始类型 S
和目标类型 T 需要具有相同的维度树结构.copy 所完成的数据传输将根据起始类型 S 和目标类型 T 指示出的

维度关系,将数据由起始地址 s 复制到目标地址 t. 
图 6 的代码完成从不分页内存到 GPU 设备内存的连续数据传输. 

 
 
 
 

Fig.6  Continuous data copy in Parray 
图 6  Parray 连续数据复制 

图 6 中:第 1 行声明一个不分页内存中的自然数组类型 A;第 2 行声明一个和类型 A 具有同样维度结构的

GPU 设备内存中的自然数组类型 B;第 3 行代码声明两个指针并创建两种数组类型对应的存储空间;第 4 行代

码调用 copy 子程序,将位于不分页内存中的指针 a 指向的类型为 A 的数组,传输到位于设备内存中的指针 b 指

向的类型为 B 的数组.实际上,Parray 编译器判断出该数据传输为连续的,会将该 copy 翻译成 1 个 cudaMemcpy
语句,进行 64 个浮点数的连续数据复制. 

图 7的代码完成从不分页内存到 GPU设备内存的转置数据传输,维度由
[8] [8]
y x

转置为
[8] [8]
x y ,如图 1(a)和图 

1(b)所示. 
 
 
 

1. $parray {mpi[4]} MYTA 
2. $parray {paged int[[4][2]][8]} DT 
3. $parray {[[#MYTA][#DT_0_1]][#DT_1]} T

1. $parray {pinned float[8][8]} A
2. $parray {dmem float[8][8]} B 
3. $create A(a), B(b) 
4. $copy A(a) to B(b) 
5. $destroy A(a), B(b) 
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Fig.7  Transposed data copy in Parray 
图 7  Parray 转置数据复制 

在使用多 GPU 的计算中,经常会用到的一种数据传输模式如图 8 所示:1 个节点上安装有 2 个 GPU,分别被

2 个 Pthread 线程控制,在主存中有 4096×4096 个元素的数据,此时,需要将该正方形数据的前一半(前 2 048 行的

数据)通过 PCI 总线传输到 0 号 GPU,将该正方形数据的后一半(后 2 048 行的数据)传输到 1 号 GPU.这样的程

序通过现有的技术书写起来还是比较复杂的,但通过 Parray 的混合数组类型和数据传输机制,可以很容易地书

写出这样的代码. 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.8  Distributed data copy to GPUs 
图 8  GPU 分布数据传输 

图 9 的代码完成图 8 所示意的数据传输: 
• 第 4 行声明起始数据类型 S,它是在分页存储器中的整数类型,维度为 2×2048×4096,对应到图 8 中左侧

的来源数据格式; 
• 第 3 行声明目标数据类型 T,它的 T_0 维度为#MYTA,即 2 个 Pthread 线程,T_1 维度为#DT,即 2048×4096

半个正方形的数据,数据类型 T 对应到图 8 中右侧的目标数据格式; 
• 第 9 行代码,main 主进程调用 MYTA 线程数组,使得 2 个 Pthread 线程分别初始化自己的 GPU 和设备

存储器; 
• 第 12 行代码,MYTA 线程数组使用 copy 子程序完成图 8 所示意的数据传输. 
实际上,这个 copy 子程序最终会被转化为 2 个 Pthread 线程中的 cudaMemcpyHostToDeivce()函数调用. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.9  Distributed GPU data copy code in Parray 
图 9  GPU 分布数据传输 Parray 代码 

图 8 所示意的数据传输模式也可能发生在集群节点之间,如图 10 所示.此时,一个节点上有 4096×4096 个元

1. $parray {pinned float[8][8]} A 
2. $parray {dmem float[#A_1][#A_0]} B
3. $create A(a), B(b) 
4. $copy A(a) to B(b) 
5. $destroy A(a), B(b) 

1. $parray {pthd[2]} MYTA 
2. $parray {dmem int[2048][4096]} DT
3. $parray {[[#MYTA]][#DT]} T 
4. $parray {paged int[[2]][#DT]} S 
5. int*host; 
6.  
7. $main{ 
8.   $create S(host) 
9.   $for tid::MYTA{ 
10.     INIT_GPU(tid); 
11.     $create DT(dev) 
12.     $copy S(host) to T(dev) 
13.   } 
14. } 

cudaMemcpyHostToDeivce

GPU 0

GPU 1

PCI

4096 
20

48
 2

04
8 
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素的数据,需要将该正方形数据的前一半(前 2 048 行的数据)通过网络传输到 0 号进程,将该正方形数据的后一

半(后 2 048 行的数据)传输到 1 号进程.这样的程序通过现有的技术需要书写调用 MPI 库的通信函数,但通过

Parray 的混合数组和数据传输机制,同样的思路即可以得到这样的代码. 
 
 
 
 
 
 

Fig.10  Distributed data copy of MPI 
图 10  MPI 分布数据传输 

图 11 的代码完成图 10 所示意的数据传输,与图 9 中的代码比较,其中需要进行的主要修改用粗斜体标出:
第 1 行将 MYTA 线程数组类型由 Pthread 线程数组修改为 MPI 进程数组;第 2 行将 DT 数据类型由 GPU 设备存

储器修改为分页存储器类型.可以看出,对于图 8 和图 10 所表示的数据传输模式,其 Parray 代码的书写是十分类

似的.而实际上,这个 copy 子程序最终会被转化为 MPI 进程中的 MPI_Scatter()函数调用. 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.11  Distributed data copy code of MPI in Parray 
图 11  MPI 分布数据传输 Parray 代码 

4   异构集群的 FFT 实现 

天河 1A 是我国自主组建的大型 GPU 异构集群系统.该集群共有 8 100 个节点,每一个节点接有 2 个 6 核

Intel 处理器和 1 个 448 核 Tesla Fermi GPU.该集群采用定制的网络并使用胖树的交换结构,每一个节点具有

80Gbps 的理论带宽. 
在天河 1A 上,使用 Parray 书写的 3 维 FFT 代码最大运行到 14336×14336×14336 单精度复数的规模,共使

用 7 168 个节点,这是目前世界上最大规模的 3 维 FFT 运算.在此,以使用 4 096 个节点计算 8192×8192×8192 规

模的数据为例,介绍 Parray 3 维 FFT 代码的设计与实现. 
使用数组维度表示方法,初始数据记为 

.
[8192] [8192] [8192]

x y z  

将数组数据按照 x 维度分割为 4 096 份,分布到 4 096 个节点上,这样,每一个节点的数据为 2×8192×8192 个

单精度复数.此时,数据记为 

1 0ˆ
.

[4096] [2] [8192] [8192]
x x y z  

首先,每个 GPU 先进行 2(x0 维度)个 2 维的 FFT,将 y 维度方向和 z 维度方向的数据进行计算.由于计算的时

1. $parray {mpi[2]} MYTA 
2. $parray {paged int[2048][4096]} DT
3. $parray {[[#MYTA]][#DT]} T 
4. $parray {paged int[[2]][#DT]} S 
5.  
6. $main{ 
7.   $create S(host) 
8.   $for MYTA{ 
9.     $create DT(dev) 
10.     $copy S(host) to T(dev) 
11.   } 
12. } 

Proc 1

Proc 0

MPI_Scatter

network
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间与数据传输的时间相比基本上可以忽略,在此直接使用CUFFT调用即可,无需使用已实现的更加优化的GPU 
FFT 代码. 

在进行 x 维度的 FFT 计算之前,需要进行转置,将 y 维度的数据做进一步的划分,得到: 

1 0 1 0ˆ
.

[4096] [2] [4096] [2] [8192]
x x y y z . 

在集群上直接使用 copy 子程序进行通信,将数据分布变换为 

1 0 1 0ˆ
,

[4096] [2] [4096] [2] [8192]
y y x x z⎡ ⎤

⎢ ⎥
⎣ ⎦

 

即: 

1 0ˆ
.

[4096] [2] [8192] [8192]
y y x z  

这样,y维度和 x维度得到交换,数据按照 y1维度分布在集群节点上,x维度方向的数据存储在各个节点之内. 
此时,各个节点可以分 2(y0维度)次,将 8192×8192 的数据拷贝到 GPU 设备存储器上并进行正方形的数据转

置,使得 x 维度的数据完全连续,得到: 

1 0ˆ
.

[4096] [2] [8192] [8192]
y y z x  

在使用 CUFFT 进行 x 维度的 1 维 FFT 计算之后,反方向重复整个数据移动过程,将数据恢复到初始的位置. 
以上算法的 Parray 代码实现如图 14 所示:第 1 行声明自然数组类型 HSTS,代表整个数据在集群上的维度

划分;第 2 行声明自然数组类型 HST,引用到 HSTS_1 维度,代表数据在一个节点上的维度划分;第 5 行~第 7 行,
声明 MPI 进程数组类型 MYTA 以及混合数组类型 S 和 T,注意,S 和 T 中的对应维度进行了调整,之后,将使用其

进行集群上数据的转置通信;进入 FFT3D_FORWARD 的执行代码,第 8 行~第 12 行,各个节点上分 2 次将 y 维度

和 z 维度的 8192×8192 的数据传输到 GPU 上进行计算;第 13 行,copy 子程序利用之前声明的混合数组类型 S
和 T 进行算法中的集群之间的通信;第 14 行~第 17 行,各个节点将本地 x 维度的数据传输到 GPU 上进行 1 维

FFT 的计算;最后,反方向重复整个数据移动过程,将数据恢复到初始的位置. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.14  3D FFT cluster code in Parray 
图 14  Parray 书写的集群 3 维 FFT 代码 

可以看到:在图 14 中,GPU 集群 3 维 FFT 的核心代码不到 30 行,而且程序的表述也是十分自然和清晰的,

1. $parray {pinned float2[4096][[2][[4096][2][8192]]]} HSTS 
2. $parray {pinned float2[#HSTS_1]} HST 
3.  
4. $subprog FFT3D_FORWARD(N,P,HST,DEV) { 
5.   $parray {mpi[4096]} MYTA 
6.   $parray {[[#MYTA][#HST_0][#HST_1_0][#HST_1_1]][#HST_1_2]} S 
7.   $parray {[[#HST_1_0][#HST_1_1][#MYTA][#HST_0]][#HST_1_2]} T 
8.   for (int slicei=0; slicei<2; slicei++) { 
9.     $copy HST_1(host+$HST_0[slicei]) to DEV(dev) 
10.     GPU_SAFE(cufftExecC2C(planb,dev,dev,CUFFT_FORWARD),“FFT X-Y”) 
11.     $copy DEV(dev) to HST_1(buf+$HST_0[slicei]) 
12.   } 
13.   $copy S(buf) to T(host) 
14.   for (int slicei=0; slicei<2; slicei++) { 
15.     $copy HST_1(host+$HST_0[slicei]) to DEVT(dev) 
16.     $TRANSPOSE_OUTP(dev,dev2,$DEV) 
17.     GPU_SAFE(cufftExecC2C(planc,dev2,dev2,CUFFT_FORWARD),“FFT Z”) 
18.     $TRANSPOSE_OUTP(dev2,dev,$DEV) 
19.     $copy DEV(dev) to HST_1(buf+$HST_0[slicei]) 
20.   } 
21.   $copy S(buf) to T(host) 
22. } 
23. $end 
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没有出现晦涩难懂的处理维度变化的嵌套循环的代码. 
使用 Parray 实现的 GPU 集群 3 维 FFT(下称 PKUFFT)在天河 1A 上进行了性能测试,并与 Intel MKL 10.3.1. 

048 进行了比较.图 15 给出了它们在对不同规模的单精度复数数据做 3 维 FFT 时的性能,可以看出,PKUFFT 的

性能远远超出 MKL;图 16 显示出:与 MKL 相比较,PKUFFT 具有更好的性能延展性. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.15  Performance comparison result 
图 15  Parray 3 维 FFT 代码同系统性能比较 

 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.16  Speed-up ratio of Parray 3D FFT 
图 16  Parray 3 维 FFT 代码加速比 

5   结束语 

本文介绍了数组维度类型程序设计方法,通过该方法,可以对异构集群科学计算问题中复杂的数组维度处

理过程进行清晰的描述.通过使用 Parray 语言的新型数组类型,可以在编码阶段对数组维度处理过程进行简洁

的表示.同时,本文还介绍了如何使用数组维度类型程序设计方法和 Parray 语言实现天河 1A 系统上的大规模 3
维 FFT,该算法得到了良好的性能和可延展性. 
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