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Abstract　The  magnetic  confinement  fusion  particle  in  cell  (PIC)  gyrokinetic  simulation  code,  VirtEx,  has  been

capable  of  studying  the  confinement  and  transport  of  the  fusion  product  Alpha,  which  is  the  key  to  fusion  energy

realization.  Alpha  particle  simulation  relies  heavily  on  the  computational  code  of  the  kinetic  ion,  which  has  more

complex memory access than the electron, and contains both non-regular accesses and atomic write-back operations,

belong to memory-intensive application. MT-3000 as a new heterogeneous acceleration device provided by Tianhe’s

new-generation  supercomputing  platform,  has  powerful  computational  performance  with  its  extremely  high

computational  density.  Heterogeneous  porting  of  Alpha  particle  simulations  for  this  device  is  a  great  challenge.  In

order  to  fully  exploit  the  computational  power  of  the  acceleration  array  in  MT-3000,  we  combine  application

characteristics  and  propose  some  optimization  methods,  such  as  recalculation  of  intermediate  variables,  customized

software  cache  design,  memory  locality  optimization,  and  hotspot  function  merging,  which  are  designed  and

implemented  to  reduce  the  total  amount  of  memory  accesses  in  the  program.  The  medium  scale  benchmark  with

gyrokinetic ion shows an overall speedup of 4.2 times, with 10.9, 13.3 and 16.2 times of speedup on hotspot functions

Push, Locate and Charge, respectively, meanwhile it shows a good scaling of scalability with 88.4% efficiency with 5

898 240 accelerator cores in 3 840 nodes.

Key  words　   particle  in  cell  (PIC)； gyrokinetic  simulation；memory  intensive； high  arithmetic  intensity  system；

heterogeneous programming

摘　要　磁约束核聚变粒子网格法（particle in cell，PIC）回旋动理学模拟代码 VirtEx 具备研究聚变产物

Alpha 粒子约束及输运的能力，是聚变能实现的关键. Alpha 粒子回旋动理学模拟相比电子模拟，访存量更
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大、更复杂，同时包含非规则访问和原子写操作，对访存性能依赖较高，在面向高计算密度特征的天河新

一代超算平台异构处理器 MT-3000 进行移植及性能优化时具有巨大挑战 . 考虑到异构加速器架构和 PIC
算法特性，设计并实施了一些优化方法，如中间变量的即时计算、定制化的软件缓存设计、缓存空间局部

性优化、热点函数合并，显著地提高了热点函数的计算访存比. 通过中等规模的回旋动理学离子基准算例

测试显示了在热点函数 Push，Locate，Charge 上分别有 10.9，13.3，16.2 倍的速度提升，同时在扩展性测试中的 3 840
个节点的 5 898 240 个加速核上显示了良好的扩展性，并行效率为 88.4％.
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随着人类日益增长的能源需求和不可再生资源

的枯竭，核聚变能源由于其清洁性和安全性作为解

决长期能源需求的解决方案，越来越受到人类社会

的关注，目前正在建设中的国际热核实验反应堆

（international  thermonuclear  experimental  reactor， ITER）

是实现核聚变能和平应用的重要里程碑. 磁约束核

聚变是产生热核聚变能的最重要方法之一 [1-2]. 在反

应堆中实现和维持等离子体聚变过程具有巨大的科

学和技术挑战，其中针对等离子体稳定性的研究有

助于理解、预测、控制和减轻等离子体破坏的威胁，

是优化燃烧等离子体运行模式、改善等离子体约束

和输运的重要保障，是设计和制造先进的核聚变装

置的重要依据.

数值模拟是等离子体稳定性研究中的关键方法

之一，相比理论研究，它能够分析复杂的物理过程，

而相比实验研究，它更加经济和灵活 . 在等离子体物

理数值模拟研究中，回旋动理学理论经常被用来研

究在拉莫尔半径空间尺度下的动理学不稳定性和湍

流传输 [3-5]. 在回旋动理学理论中，通过回旋平均方法

将描述分布函数的方程维度从 6降低到 5，使得其特

别适用于研究更长时间尺度下的等离子体不稳定性

和湍流传输物理过程.

粒子网格法（particle in cell，PIC）由于其良好的可

扩展性、物理守恒性、波粒相互作用描述准确性等

优势，在众多回旋动理学模拟算法中具有广泛适用

度和应用前景 [6-8]. 基于 PIC算法的突出特点，科研学

者在解决特定时空尺度物理问题的同时，逐步向多

时空尺度耦合的非线性复杂物理模拟演进. 其对磁

约束核聚变高性能数值模拟中涉及的程序架构、计

算性能、算法优化、并行效率都提出了前所未有的

挑战. 许多科研学者尝试借助异构平台的计算性能

满足回旋动理学 PIC代码日益增长的算力需求，在

移植优化和数值算法上作出了诸多努力.

GTC代码是早期受益于异构并行计算的代码之

一，基于 CUDA在天河一号上展示 2~3倍的加速 [9].

基于 OPENACC在 Titan上展示了 2~3倍的加速，在

Summit上展示了 3~4倍的加速 [10]. 基于 Intel Xeon Phi

加速器，在天河二号上展示了 2~5倍的加速 [11]. ORB5

代码基于 OPENACC，在 Tesla P100 GPU和 Tesla V100

GPU的 Summit中分别获得了 4倍和 5倍的加速 [12].

在上述研究中，通常着重考虑了等离子体中电

子对模型的贡献，针对电子的模拟，凭借访存规则等

优势可以获得较高的计算性能加速.  而聚变产物

Alpha粒子与动理学离子类似，回旋半径较大，必须

在回旋运动轨迹上进行回旋平均，从而带来大量非

规则的网格数据访存，对访存性能提出了很高的要

求. 文献 [13]显示在只有动理学离子和绝热电子的

情况下，异构移植给整体性能带来了负面的优化 . 考

虑到聚变产物 Alpha粒子的约束和输运是磁约束聚

变能否成功的关键. 本文重点聚焦于以 Alpha粒子为

代表的回旋动理学代码的异构移植和性能优化. 

1　实验平台：天河新一代超算系统

本文的移植优化及分析测试在天河新一代超级

计算机上进行. 天河新一代超级计算机使用异构处

理器 MT-3000[14]，它包含 16个 CPU、 4个加速集群

（簇）、96个控制核心和 1 536个加速核心，理论计算

密度高达 145 FLOPB. 每个加速核心以超长指令字

（very long instruction word, VLIW）方式工作，每 16个

加速器核心和 1个控制核心被组织成 1个加速阵列，

以 SIMD指令控制 . MT-3000具有混合的存储器层次

结构，包括每个集群的 GSM（6 MB），HBSM（48 MB），

DDR（32 GB）存储器，每个加速阵列的 AM（768 KB）

和 SM（64 KB）片上存储器为加速核供给数据 . 其架

构如图 1所示.

1798 计算机研究与发展　2025，62 （7）

https://doi.org/10.7544/issn1000-1239.202330872
https://doi.org/10.7544/issn1000-1239.202330872
https://doi.org/10.7544/issn1000-1239.202330872
https://cstr.cn/32373.14.issn1000-1239.202330872
https://cstr.cn/32373.14.issn1000-1239.202330872
https://cstr.cn/32373.14.issn1000-1239.202330872


在异构处理器 MT-3000上移植程序时有 2个挑

战：1）如何高效使用复杂的内存结构将数据传递到

加速阵列；2）如何充分发挥高计算密度特性 . 这 2方

面的挑战需要在程序移植优化时打破传统基于 CPU
的程序设计结构，更多地强调计算性能的充分发挥，

从而实现整体性能的提高. 

2　VirtEx 代码热点分析及异构开发

VirtEx是基于 PIC算法开发的回旋动理学模拟

代码，已成功用于分析线性电阻撕裂不稳定性 [15]. 代
码按照 PIC算法，将带电粒子以拉格朗日法描述，对

应在连续相空间的分布函数采样点；而场信息以欧

拉法描述，采用结构化网格描述平衡场，采用非结构

化网格描述扰动场 [16]. VirtEx代码的并行化策略是通

过在环形方向上将模拟区域划分为不同的子域以实

现空间并行化，每个子域由 1组进程管理 . 该组中的

每个进程拥有子区域内的场信息副本，并在该子域

内将粒子按照进程编号进行并行划分.
VirtEx代码的主要结构如图 2所示，其主循环使

用 2阶龙格-库塔算法，在每个循环中，通过函数 Push
更新粒子在相空间的位置，其可以被更加细致地分

为在粒子运动轨迹上的扰动场回旋平均函数 PG

（push gather）和粒子位置更新函数 PI（push interpola-

tion）；通过函数 Locate 计算粒子位置和扰动场网格

之间插值的权重系数；通过函数 Charge 计算在非结

构化扰动网格上的分布函数矩. 而其他热点部分主

要是对非结构化网格上的扰动场更新和粒子 MPI通

信等操作. 其中 3个函数 Push，Locate，Charge 为代码
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Fig. 1　Architecture of MT-3000

图 1　MT-3000架构
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Fig. 2　Main structure and hotspot distribution of VirtEx code

图 2　VirtEx代码的主要结构及热点分布
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的热点，共占主循环时间的 85% 以上 . 3个热点函数

中涉及的算法如下.
算法 1. 函数 PG 回旋平均算法.
输入：环向格点权重 wzpart, 径向格点权重 wppart,

极向格点权重 wtpart, 格点编号 jtpart, 扰动电场 gradphi；
输出：回旋平均扰动场 wpgc.
① for (mp=0，mp<mpmax，mp++)/*粒子循环*/
② 　for(igyro=0，igyro<ngyro，igyro++) /*回旋平

  均循环*/
③　　读取粒子所在的格点权重及索引；

④　　以索引读取 gradphi；
⑤　　计算临时变量 e；
⑥　end for
⑦　累加计算 wpgc，供函数 PI 使用；

⑧ end for
算法 2. 函数 PI 粒子位置更新算法.
输入：相空间坐标 zpart, 历史相空间坐标 zpart0，

回旋平均扰动场 wpgc；
输出：相空间坐标 zpart.
① for (mp=0，mp<mpmax，mp++)/*粒子循环*/
②　读取粒子信息 zpart ,wpgc；
③　插值获取网格信息、电场、磁场等；

④　计算场对粒子的作用；

⑤　推动粒子更新速度位置信息；

⑥ end for
算法 3. 函数 Locate 粒子到场的插值权重系数算法.
输入：相空间坐标 zpart；
输 出： 环 向 格 点 权 重 wzpart,  径 向 格 点 权 重

wppart, 极向格点权重 wtpart, 格点编号 jtpart.
① for (mp=0，mp<mpmax，mp++)/*粒子循环*/
② 　for(igyro=0，igyro<ngyro，igyro++)/*回旋平均

  循环*/
③　　读取粒子信息 zpart；
④　　读取网格信息；

⑤　　计算粒子插值权重；

⑥ 　end for
⑦ end for
算法 4. 函数 Charge 非结构化扰动网格上的分布

函数矩算法.
输 入： 环 向 格 点 权 重 wzpart,  径 向 格 点 权 重

wppart, 极向格点权重 wtpart, 格点编号 jtpart；
输出：电流密度 density.
① for (mp=0，mp<mpmax，mp++)/*粒子循环*/
②　　插值获取网格信息、电场、磁场；

③ 　　for(igyro=0，igyro<ngyro，igyro++)/*回旋平

  均循环*/
④　　　读取粒子插值权重；

⑤　　　计算粒子对于周围格点的扰动量；

⑥　　　粒子信息向网格上规约到 density；
⑦ 　　end for
⑧ end for
上述 3个热点函数中的 4个算法的外层循环体

均围绕粒子展开，且粒子间具有良好的独立性，面向

异构处理器 MT-3000的异构移植工作主要围绕粒子

循环的向量指令集改写展开.
同时，为了更好地适配向量指令集的访存特性，

重构程序的数据结构，将粒子数据使用 SOA（struct of
array）数据结构，网格数据使用 AOS（array of struct）数
据结构. 粒子数据具有数量多、独立性好的特性，配

合 SOA数据结构更适用于发挥向量指令运算的优势；

而网格数据数量远远小于粒子数量，访存量巨大，

AOS的数据结构能够充分发挥内存局部性 . 针对数

据结构的改写工作为后续程序的性能优化提供了重

要的保障. 

3　面向高计算密度异构设备的性能优化策略

基于上述对于程序热点函数的分析，回旋动理

学 PIC数值模拟算法涉及粒子与网格数据间的大量

访存，尤其在面向扰动场网格数据的访存操作中存

在非规则访问和原子写操作，二者对于访存性能提

出了艰难的挑战，4个热点函数的访存与计算量统计

如表 1所示.
  

Table 1　Initial  Calculated Density  Statistics  of  VirtEx Hot

Spot Function

表 1   VirtEx 热点函数的初始计算密度统计

函数 浮点计算量/FLO 访存量/B 计算密度/FLOPB

PG 269mp 232mp 1.15

PI 462mp 224mp 1.98

Locate 238mp 200mp 1.17

Charge 158mp 200mp 0.75

注：变量 mp 表示粒子数量，变量前系数为热点函数中每个粒子计算访
存量的统计值.
 

如何将 1~2 FLOPB计算密度的访存密集型函数

通过性能优化策略发挥高计算密度型异构设备的计算

性能，是关键性的研究内容，也是本文的研究重点. 在
本节中通过中间变量的即时计算，基于 SM片上存储的

软件缓存设计，热点函数合并 3种优化方法展开介绍. 
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3.1　中间变量的即时计算

在传统基于 CPU的程序设计中，开发者更倾向

于主动寻找公用数据预先计算并暂存于内存中，利

用多级高速缓存，通过索引获取数据，通过增加访存

量换取计算量的减少. 然而，这种优化方法并不适合

于基于宽向量计算的高计算密度型异构设备，大量

引入访存会限制计算能力的发挥，同时使用索引的

非规则访存模式也不适用于向量计算. 因此，考虑到

新架构的特点，本文采用了与传统方法截然相反的

优化方法来提高计算性能.
在 VirtEx中，磁场、温度、密度、安全因子等中间

变量可以将预计算转换为即时计算，引入热点函数，按

照每个粒子对中间变量的需求完成计算. 该操作可以

有效减少热点函数中的规则访存和非规则访存，降低

流水线中断次数，避免索引访问带来的向量重组操作.

mthetai

通过热点函数分析，可以进行优化的中间变量

主要分为 2类. 一类以每个径向网格上的极向网格点

数 mtheta 为例，该函数可以在热点函数中完成即时

计算. 其中， 为粒子 i 所在的径向网格上的极

向网格点数.

mthetai = 2Floor
(πri

∆l
+0.5

)
, （1）

ri ∆l其中， 和 分别表示第 i 个径向网格的半径和极向

网格的宽度.

igirdi

另一类中间变量却难以直接解析化表达，例如

粒子在非结构化扰动场网格中的位置索引信息 igrid.
其中， 为粒子 i 所在扰动场网格中的位置索引信

息，其形式为

igridi = 1+
i−1∑
j=0

mtheta j, （2）

mthetai =
2πr
∆l
+δi = ai+b+δi. （3）

如式（2）所示，变量 igrid 的计算基于变量 mtheta
的累加式，而由于函数 Floor 引入的不连续性，导致变

量 igrid 的数学公式不能通过简单的变换和积分得出.
r

δi≪ 1

但考虑到极向格点数远大于 1，且径向格点在 坐标

描述下是均匀的，当残差 ，igrid 同样可以表示为

igridi = ai2+bi+ c+ ri, （4）

r

f

其中残差 远小于二次函数部分 . 为了能够构建 igrid
的解析表达式，采用多项式来拟合二次函数的部分，

而残差可以通过周期函数 来降低到 0.5以下，如图 3
所示. 从而 igrid 的解析表达式可以表示为

igridi = Round
[
ai2+bi+ c+ f (i)

]
. （5）

得益于对平衡剖面信息的解析化表达和即时计

算，函数 PI 和函数 Locate 中的随机内存访问得到减

少. 只有热点函数 PG 中存在针对扰动场回旋平均的

随机内存访问，在下面的章节中会论述相应的优化

方法. 

3.2　基于 SM 片上存储的软件缓存设计

在基于 CPU的通用架构中，内置的缓存机制允

许开发者在编程时无需关注高速缓存. 而在 MT-3000

处理器中，内存和 SM/AM之间、SM/AM和向量寄存

器之间的数据交换需要由程序员手动控制. 在处理

内存的随机访问时，依赖 DMA的接口操作需要依赖

索引和数据，造成了内存带宽的浪费 . 为了解决这个

问题，本文针对加速阵列内部片上存储 SM设计软件

缓存机制，充分发挥内存结构和内存局部性的优势.

在 VirtEx热点函数中有 2个非规则访问，其中一

个是在函数 Push 中涉及到对扰动场网格数据的非规

则访问，另一个是在函数 Charge 中涉及到对扰动场

网格数据更新的原子写操作.

函数 Charge 通过累加操作 (+=)将粒子信息累积

到网格上，由于粒子分散在子域内的多个进程，且网格

数远小于粒子数，这将涉及原子操作. 读/写锁是 MT-
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the location index variable igrid

图 3　位置索引变量 igrid 真实值与数值拟合的对比
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3000处理器中解决数据竞争的重要方法，因此基于读/
写锁设计了一种多级同步的软件缓存机制. 首先在 SM
中进行细粒度（如单字）更新，不涉及任何同步操作；其

次，使用读写锁保证缓存块在被换出时不会受到数据

竞争，同时完成缓存块从 SM到主存储器的累加操作.
函数 PG 主要通过 4点回旋平均算法获取粒子

在回旋运动轨迹上的扰动场信息. 由于片上缓存空

间有限，回旋平均算法的随机访问性质会对主存带

来巨大的访存开销. 因此基于片上 SM存储设计了一

种软件缓存机制，该机制通过粒子索引将网格数据

按照缓存块读入. 如果向量宽度内所有粒子的索引

均在缓存块内命中，将组装网格数据向量传到向量

寄存器完成向量计算；如果索引未在缓存块命中，按

照所需索引完成缓存块数据的更新. 同时考虑到性

能和局部性的平衡，设计 64个缓存块并使用哈希作

为缓存块的标识.
在软件缓存机制实施后，非规则访存被有效转

化，访存带宽的压力得到了缓解 . 为缓存命中问题，

进一步地，考虑到回旋平均算法需获取轨迹上每一

点的扰动场信息，由于粒子在速度空间分布的随机

性，在更新粒子位置后，极坐标方向的粒子分布会被

分散，从而扰乱粒子在非结构化扰动场网格上的分

布. VirtEx程序采用基于径向网格点的排序算法修正

粒子分布，由于加速阵列中的片上存储空间有限，该

算法不足以支撑高计算密度的异构设备，导致缓存

命中率的降低.
图 4显示了排序算法优化前后，粒子编号与相应

的非结构化格点编号之间的关系，其中 psi 排序是原

始的径向排序算法，igrid 排序是改进的排序算法，按

照粒子所在的网格点排序，增强了空间局部性 . 优化

后的排序采用桶式排序算法，每个桶对应于粒子所

属的网格点，由于粒子运动的对称性，每个桶的容量

总是与每个网格的粒子数同序，因此该算法的复杂

度与原来的 psi 排序同样是 O(N).
不同排序算法下针对扰动场变量 gradphi 的缓存

命中率，如表 2所示 . 表中，在 64个缓存块和 1 024 B
缓存块大小的情况下，扰动场变量 gradphi 在没有粒

子排序的情况下的缓存命中率为 77.99%，接近于 psi
排序下的 84.47%，而采用 igrid 排序可以获得 99.15%
的缓存命中率，得益于超高的缓存命中率，针对变量

gradphi 的非规则访问可以被近似视作规则访问.
  

Table 2　Cache  Hit  Rate  for  Disturbance  Field  Variable

gradphi Under Different Sorting Algorithms

表 2   不同排序算法下针对扰动场变量 gradphi 的缓存命

中率

排序算法 缓存命中率/%

不排序 77.99

psi 排序 84.47

igrid 排序 99.15
  

3.3　热点函数合并

通过热点函数面向异构加速器 MT-3000的移植

以及上述优化方式的应用，非规则访存操作已经被

近似消除，减轻了访存带宽的压力 . 在经过优化后，

热点函数 PG，PI，Locate 的浮点计算量、访存量以及

计算密度的统计数据如表 3所示 . 从表 3可以看出，

由于函数 PG 中的回旋平均操作主要涉及内存访问，

其计算密度仅为 1.39；而时间占比最高的函数 PI，考
虑到基于粒子的计算特点，计算密度仅为 12.4；而函

数 Locate 在经过变量即时计算优化后，计算密度达

到 56.3. 综上所述，时间占比高达 40% 的函数 Push 的

计算密度需要进一步提高计算访存比.
函数 Locate，PG，PI 在 PIC算法中是计算粒子运

动的 3个相关函数，函数 Locate 负责计算插值系数，

函数 PG 负责获取网格数据，函数 PI 负责推动粒子，

三者在算法上具备可合并性. 将函数 Locate 引入到函
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图 4　不同排序算法下的粒子格点编号对比

 

Table 3　Hot  Spot  Function  is  Merged  and  Optimized  to

Calculate the Density Statistics

表 3   热点函数合并优化后计算密度统计

函数 浮点计算量/FLO 访存量/B 计算密度/FLOPB

PG 277mp 198.64mp 1.39

PI 1 888mp 152mp 12.4

Locate 12 161mp 216mp 56.3

PushOpt 14 326mp 134.64mp 106.4

注：变量 mp 表示粒子数量，变量前系数为热点函数中每个粒子计算访
存量的统计值；PushOpt 是函数 Push 的优化.
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数 Push 中，并将函数 PG 和 PI 合并，合并后输入仅为

粒子信息和网格信息，输出为粒子信息，减少了对于大

量中间变量的读写. 优化后的函数 PushOpt 的计算密

度达到 106.4 FLOPB，更契合高计算密度型计算设备. 

4　优化性能测试及分析

 

4.1　中等规模基准算例性能测试

在中等规模基准算例测试中，我们用 1个 MPI
进程控制 1个 MT-3000加速集群（簇），在天河新一

代超算系统上使用 120个节点上的 480个 MPI进程

和 480个簇 . 该基准测试使用了 1.23 × 106 个网格，模

拟了 2.5 × 109 个粒子.
表 4显示了 CPU版本和优化版本在热点函数上

的性能对比，CPU版本在 3个主要的热点函数的占

比达到 86.06%. 结果显示，基于 MT-3000处理器的优

化后版本的应用加速效果良好，总体速度提高了

4.2倍，其中函数 Push 和函数 Locate 分别实现了 10.9
倍和 13.3倍的加速，具有原子操作的函数 Charge 实

现了 16.2倍的性能提升.
 
 

Table 4　Performance of Benchmark Examples

表 4   基准算例的性能表现

热点函数
CPU版本 优化后版本

加速比
计算时间/s 占比/% 计算时间/s 占比/%

主循环 845.63 100 201.46 100 4.2

Push 323.86 38.30 29.64 14.71 10.9

Locate 128.69 15.22 9.67 4.80 13.3

Charge 275.19 32.54 16.98 8.43 16.2

注：“占比”指各个函数在主循环中的时间占比.
  

4.2　扩展性测试

本节展示了优化后的 VirtEx程序的弱扩展性测

试结果. 在弱扩展性测试中，基准测试为 120个节点，

使用了 3.86 × 105 个网格，模拟了 3.7 × 109 个粒子 . 随
着节点数增加至 3 840个，模拟的粒子数也相应地增

加到了 1.18 × 1011. 经过多轮测试取平均后的并行效

率如图 5所示，在天河新一代超算系统的 3 840个节

点 5 898 240个加速器核心上，其并行效率为 88.4%，

展示了良好的弱扩展性. 

5　结　　论

基于天河新一代超算系统的异构加速器 MT-
3000对大规模并行磁约束聚变回旋动理学模拟代码

VirtEx进行代码移植和性能优化，围绕高计算密度型

系统和访存密集型应用间存在的矛盾. 通过中间变

量的即时计算、定制化的软件缓存设计、空间局部

性优化、热点函数合并等优化策略，并通过数据分析

验证了优化的合理性. 同时在基准测试中，VirtEx的

优化显示了良好的加速效果，其中函数 Push 提速

10.9倍 ，函数 Locate 提速 13.3倍 ，函数 Charge 提速

16.2倍，从而使整个程序提速 4.2倍 . 并且在 3 840个

节点的 5 898 240个加速器核心上展示了良好的可扩

展性，并行效率为 88.4%.
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