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强度计算.最新进展：高性能计算在强度分析中的应用：4.

并行计算原理与实践

1 并行计算基础

1.1 并行计算概念

并行计算是一种计算方法，它通过同时使用多个处理器来执行计算任务，

以提高计算速度和处理大规模数据的能力。在并行计算中，任务被分解成多个

子任务，这些子任务可以同时在不同的处理器上执行。这种计算方式特别适用

于需要大量计算资源或处理时间的科学计算、工程分析、大数据处理等领域。

并行计算的关键在于任务的分解和处理器之间的通信与同步。任务分解可

以是数据并行（每个处理器处理数据集的不同部分）或任务并行（每个处理器

执行不同的计算任务）。处理器之间的通信和同步机制确保了并行计算的正确性

和效率。

1.2 并行计算模型

并行计算模型描述了并行计算系统的基本架构和并行任务的执行方式。常

见的并行计算模型包括：

1.2.1 共享内存模型

在共享内存模型中，所有处理器共享一个统一的内存空间。每个处理器可

以直接访问内存中的任何位置，无需通过网络或消息传递。这种模型简化了并

行编程，但可能受限于内存带宽和访问冲突。

1.2.2 分布式内存模型

分布式内存模型中，每个处理器拥有自己的私有内存，处理器之间通过消

息传递进行通信。这种模型适用于大规模并行计算，但编程复杂度较高，需要

显式处理通信和数据分布。

1.2.3 消息传递接口（MPI）

MPI 是一种用于分布式内存并行计算的标准通信协议。它提供了一套函数

库，用于在并行程序中实现进程间的通信和同步。MPI 支持点对点通信和集体

通信，是并行计算领域广泛使用的一种模型。
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1.3 并行算法设计

并行算法设计是并行计算的核心，它涉及到如何有效地分解问题、分配任

务、处理通信和同步，以及优化并行性能。设计并行算法时，需要考虑以下几

点：

1.3.1 任务分解

将问题分解成可以并行执行的子任务。这通常涉及到数据的划分或计算步

骤的分解。

1.3.2 通信与同步

确定处理器之间如何通信和同步，以确保并行任务的正确执行。这可能包

括数据的交换、状态的同步等。

1.3.3 负载均衡

确保并行任务在各个处理器上均匀分布，避免某些处理器过载而其他处理

器空闲，从而提高整体计算效率。

1.3.4 并行效率

评估并行算法的效率，包括并行加速比、并行效率和并行扩展性。并行加

速比是指并行算法相对于串行算法的加速程度，而并行效率则考虑了并行开销。

1.3.5 示例：使用 Python 和 MPI 实现矩阵乘法

#导入 MPI 库
from mpi4py import MPI

#初始化 MPI 环境

comm = MPI.COMM_WORLD
rank = comm.Get_rank()
size = comm.Get_size()

#定义矩阵大小

N = 1000

#如果是主进程，生成矩阵 A 和 B
if rank == 0:
A = [[i * j for j in range(N)] for i in range(N)]
B = [[i + j for j in range(N)] for i in range(N)]

else:
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A = None
B = None

#分配矩阵块

A_block = [None] * size
B_block = [None] * size
C_block = [None] * size

#散布矩阵块到所有进程

for i in range(size):
A_block[i] = comm.scatter(A[i * N // size:(i + 1) * N // size], root=0)
B_block[i] = comm.scatter(B[i * N // size:(i + 1) * N // size], root=0)

#计算局部矩阵乘法

C_local = [[0 for _ in range(N)] for _ in range(N // size)]
for i in range(N // size):
for j in range(N):
for k in range(N):
C_local[i][j] += A_block[i][k] * B_block[j][k]

#收集结果

C_block = comm.gather(C_local, root=0)

#如果是主进程，组合结果

if rank == 0:
C = [None] * N
for i in range(size):
for j in range(N // size):
C[i * N // size + j] = C_block[i][j]

在这个例子中，我们使用了 MPI 的 scatter 和 gather 函数来分配和收集矩阵

块，每个进程计算一个子矩阵的乘法，然后将结果组合起来得到最终的矩阵乘

法结果。这个例子展示了并行计算中任务分解、通信与同步以及负载均衡的基

本概念。

2 高性能计算(HPC)简介

2.1 HPC 硬件架构

高性能计算（High Performance Computing，简称 HPC）依赖于强大的硬件

架构来实现计算密集型任务的高效处理。HPC 系统通常由多个计算节点组成，

每个节点可能包含多核处理器、高速内存和高性能存储系统。此外，节点之间

通过高速网络连接，以实现数据的快速交换。
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2.1.1 多核处理器

多核处理器是 HPC 硬件的核心，它允许同时执行多个计算任务，显著提高

计算效率。例如，Intel Xeon 和 AMD EPYC系列处理器，每个处理器可以有数十

个核心，支持超线程技术，进一步提升并行处理能力。

2.1.2 高速内存

HPC 系统中的高速内存（如 DDR4 或 DDR5）确保数据能够快速访问，减少

计算等待时间。内存容量通常很大，以支持大规模数据集的处理。

2.1.3 高性能存储系统

HPC 系统使用高性能存储系统，如固态硬盘（SSD）或并行文件系统（如

Lustre），以实现数据的快速读写。这些存储系统对于处理大量数据和实现高效

数据共享至关重要。

2.1.4 高速网络

节点之间的高速网络连接（如 InfiniBand 或高速以太网）是 HPC 系统的关

键组成部分，它确保数据在节点间快速传输，减少通信延迟，提高整体计算效

率。

2.2 HPC 软件环境

HPC 的软件环境包括操作系统、编译器、并行计算库和应用软件，这些共

同支持高性能计算任务的执行。

2.2.1 操作系统

HPC 系统通常运行 Linux 操作系统，因为它提供了强大的性能优化工具和对

并行计算库的良好支持。

2.2.2 编译器

编译器如 Intel oneAPI DPC++ Compiler 或 NVIDIA nvcc，能够生成针对特定硬

件优化的代码，提高计算效率。

2.2.3 并行计算库

并行计算库如 OpenMP 和 MPI（Message Passing Interface）是 HPC 软件环

境的核心，它们提供了并行编程的接口，允许开发者利用多核处理器和多节点

集群的计算能力。
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2.2.3.1 OpenMP 示例

#include <iostream>
#include <omp.h>

int main() {
#pragma omp parallel
{
int thread_id = omp_get_thread_num();
int num_threads = omp_get_num_threads();
std::cout << "线程 ID: " << thread_id << "总线程数: " << num_threads << std::endl;

}
return 0;

}

此代码示例使用 OpenMP 并行化一个简单的循环，每个线程打印其 ID 和总

线程数，展示了 OpenMP 如何简化并行编程。

2.2.3.2 MPI 示例

#include <mpi.h>
#include <iostream>

int main(int argc, char *argv[]) {
int rank, size;
MPI_Init(&argc, &argv);
MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &rank);
MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &size);

if (rank == 0) {
int data = 100;
MPI_Send(&data, 1, MPI_INT, 1, 0, MPI_COMM_WORLD);

} else if (rank == 1) {
int data;
MPI_Recv(&data, 1, MPI_INT, 0, 0, MPI_COMM_WORLD, MPI_STATUS_IGNORE);
std::cout << "接收到的数据: " << data << std::endl;

}

MPI_Finalize();
return 0;

}

此代码示例展示了如何使用 MPI 在两个进程之间发送和接收数据，rank 变
量用于标识进程，size变量表示进程总数，通过 MPI_Send 和 MPI_Recv 函数实

现数据的通信。
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