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摘  要 

VASP是材料微观物性模拟的重要软件，并行性能优良，其中矩阵对角化在其运算过程中占据大量时间。

在HPC作业调度下，VASP并行的进程分配表现单节点和跨节点的差异。通过对MPI并行的节点内和节点

间进程、EDDIAG和RMM-DIIS运行时间分析，明确了VASP程序并行中，矩阵对角化的重要性和OpenMPI
对矩阵对角化并行的作用。并编写了一个通讯优化的矩阵对角化程序，通过测试并行程序托比串行的马

斯算法表现出强大的可扩展性，基于OpenMPI的并行程序能够极大提高对角化的并行效率，但其并行度、

通讯代价与计算规模之间的关系需要进一步研究。 
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Abstract 
VASP is an important software for material microscopic physical properties simulation, with ex-
cellent parallel performance, among which matrix diagonalization takes up a lot of time in its cal-
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culation process. Under HPC job scheduling, the parallel process allocation of VASP shows the dif-
ference between the single node and across multiple nodes. Through the analysis of the intra-node 
and inter-node processes of MPI parallel, the running time of EDDIAG and RMM-DIIS, we clarified 
the importance of matrix diagonalization in VASP program parallelism and the role of OpenMPI on 
matrix diagonalization parallelism. Furthermore, we write a communication-optimized matrix 
diagonalization program. By test, the parallel program using the Thomas algorithm shows strong 
scalability than the serial algorithm. The OpenMPI-based parallel program can significantly im-
prove diagonalization’s parallel efficiency, but the relationship between its parallelism, commu-
nication cost, and computing scale needs further study. 
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1. 简介 

近年来，材料计算与模拟在新材料研发和材料物性分析中发挥越来越重要的作用，特别是基于量子

力学的第一原理(ab initio)计算，构成材料计算与模拟的微观基础[1]-[8]，由于实验技术和条件的限制，也

是对计算需求特别大的阶段。描述微观粒子运动需要求解偏微分方程，对计算能力提出了巨大的挑战。

随着高性能计算的能力提升，材料计算软件的并行性能也不断提高，出现了越来越多的适应高性能计算

的第一原理并行计算软件，如 VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) [9]、QE (Quantum Espresso) [10]
和 PWmat [11]等。考虑到构成宏观物质的微观粒子的数量高达 1023 量级，现有的高性能计算能力面对材

料设计的计算需求，还有不小的距离。 
第一原理材料计算软件是基于密度泛函理论(Density Functional Theory) [12] [13]和周期势条件下电

子运动的偏微分方程求解器。计算过程中主要涉及的高性能计算包括：1) 周期势条件下的平面波基组和

FFT 变换所需的网格分布；2) 矩阵对角化求解 DFT 基态方程本征值的迭代优化算法。以 VASP 为例，

在网格划分方面，采取了“双网格技术(dual grid)”[14]，即在倒空间用粗网格计算基础上，将网格加密，

然后实施 FFT 到正空间(密网格)，计算有关物理量后，变换回到倒空间(密网格)，最后得到粗网格上的物

理量，确保计算精度。而矩阵迭代优化算法则采用了 Davison 方法、共轭梯度(CG)和 RMM-DIIS [15] [16]
等多种优化算法实现。 

对称特征值问题作为数值计算的重要问题，存在于很多学科领域中，尤其是材料计算第一性原理，

该问题的求解中，矩阵三对角化和三对角矩阵特征值的求解是两个重要的步骤，鉴于问题规模问题，本

文中使用分治策略和 OpenMPI 进行矩阵并行求解，并测试了在分布式模式下的并行求解效率。 
本文按以下顺序组织：第二部分介绍 HPC 并行环境，OpenMPI 和 LSF 集群管理软件，第三部分介

绍 VASP 在 HPC 作业下的调度、跨节点并行测试和结果进行分析，分别从 VASP 并行、MPI 的体系结构

和作业管理系统的资源分配讨论；第四部分为矩阵对角化程序并行算法及测试效果；最后为本文结论。 

2. 使用须知 

作为以理论计算为基础的计算材料科学来说，计算研究是第一要务。通过模拟计算，可以在不实际

制备的前提下深入理解材料的微观结构性质，从而节约研发成本；同时还可以模拟特殊/极限环境下的实
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验结果，比如对人体健康有害，或者处在压、超低温、强磁场等某些极端条件下，实验测量很难实现或

者耗费巨大，可以使用模拟计算来代替或指导实验。 
随着 HPC 能力飞速提高，材料科学应用领域大幅度扩展，更大尺度的体系、更长时间的动力学演化、

更精确的理论计算描述成为可能。高性能计算在材料科学中的应用也更加广泛。高性能计算给材料科学

研究带来极大便利的同时，材料科学的发展也推动了高性能计算的进步。 

2.1. OpenMPI 的体系结构 

适用于机群、MPP 等分布式内存结构的并行编程环境，通常由“并行虚拟机”(Parallel Virtual Machine, 
PVM)或“消息传递接口”(Message Passing Interface, MPI)来实现。利用 PVM 工具，可以把互连的各种

计算机虚拟为一台并行机，从而为编程人员提供了一个便于管理和使用的编程环境，而由 PVM 的编译库

对程序进行转换，将程序的计算任务分解为若干子任务后合理分配到各个节点机进行并行处理。MPI 是

一种基于消息传递的并行计算规范，消息(Message)一般包括数据、指令或其它各种控制信号等，MPI 提
供了一套消息传递库，基于消息传递的并行编程实际上就是通过调用 MPI 的消息传递库函数实现节点机

之间的数据交换，并提供并行处理任务之间的同步等。目前，基于 PVM 和 MPI 并行编程环境，都可以

支持 C、C++和 FORTRAN 等的并行编程。  
Open MPI 的基于构件的体系结构不仅为第三方研究提供了稳定的平台，也使得独立软件附件能够在

运行时组合。Open MPI 的运行时环境提供了启动和管理并行应用的基本服务。Open MPI 的设计以 MPI
构件架构(MPI Component Architecture, MCA)为中心，为所有其它层次提供管理服务的基础组件结构。对

Open MPI 的架构分析表明，OpenMPI 并不会开启额外进程，因此跨节点时的新增进程的唯一来源是作业

管理系统对计算资源的分配与监控过程。 

2.2. 作业管理系统的资源分配与监控 

高性能计算是以大型集群和计算队列为硬件基础。作业管理系统包括集群管理和作业管理两个方面，

集群管理系统将一组独立的计算机组合成资源池，共同协作以完成任务。集群广泛应用于高性能计算领

域，提供低成本，可扩展及高性能的计算能力，作业管理系统是构成集群的重要软件系统，它的主要任

务是对集群的资源进行集中的监控和管理，为用户提交的任务分配可用的计算资源，并监控和管理作业

的执行及结果的返回；同时，还提供系统容错和错误恢复能力，可以在异常或故障发生时最大程度的减

少任务中断的代价。 
随着数据中心在规模和复杂性上的快速增加，使得对集群工作负载和应用的管理更加困难，同时也

难以确保计算硬件和软件等资源的正常使用。用户希望在任何地方都能灵活使用应用程序，并自动操控

数据流，管理者希望能够监督集群的资源和负载，管理软件使用权，确定瓶颈问题，监督面向用户的服

务协议是否满足，并计划系统的扩容数量。 
北京市计算中心采用 IBM Spectrum LSF (Load Sharing Facility)平台系列软件管理集群和作业。对于

要求高的分布式任务型高性能计算环境，该软件能够通过综合的基于智能的，策略驱动的调度策略高效

地管理负载，方便客户使用所有计算基础设施资源，保障最佳的应用性能。软件将集群内服务器分为两

类，分别是管理节点和计算节点。管理节点负责监控集群中所有节点状态，并分配任务到计算节点，计

算节点负责运行用户提交的任务，图 1 是 LSF 平台在集群中的系统环境下的任务提交执行过程。 
作业管理系统展示了任务提交的完整过程： 
1) 作业提交 
用户通过 LSF 客户端，或者可以执行 bsub 命令的服务器上提交一个作业，当提交这份作业时，如果不

指定哪个队列，这份作业就会被提交到系统默认的队列中，作业在队列中等待安排，这些作业处于等待状态。 
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Figure 1. The submit progress when using LSF in Cluster environment 
图 1. LSF 平台在集群中的系统环境下的任务提交执行过程 

 
2) 作业调度 
后台的主进程 mbatchd 将处理队列中的作业，在一个预定的时间间隔里将这些作业按设定的计划，

传递给主调度进程 mbschd。 
主调度进程 mbschd 评估这份工作时，根据作业的优先权制定调度决策、调度机制和可利用资源。主

调度进程选择可以运行作业的最佳计算节点，并将它的决策返回给后台主进程 mbatchd。主负载信息管理

进程(lim)收集资源信息，主 lim 与 mbatchd 主进程交流这些信息，反过来 mbatchd 主进程使用之前交流

信息支持调度决定。 
3) 作业分配 
mbatchd 主进程收到 mbschd 发过来的决定后，立即分配作业到计算节点。 
4) 作业运行 
从批处理进程(sbatchd)，从 mbatchd 主进程接到要求，为作业创建子 sbatchd 和一个执行环境，通过

使用一个远程执行服务器开始这个作业。对于使用 MPI 执行的作业，LSF 会在 MPI 和应用中间创建一个

TaskStarter 进程，用于管理和监控每个作业的执行。 
5) 返回输出 
当一个作业完成时，如果这个作业没有出现任何问题，它处于一个完成状态。如果有错误作业无法

完成，这份作业处于退出状态。sbatchd 传达作业信息，包括错误提示和给 mbatchd 的输出信息。 
6) 信息反馈 
mbatchd 通过预定方式给提交者反馈作业输出信息、作业错误、提示信息、作业信息。 

https://doi.org/10.12677/csa.2021.111010


潘勇 等 
 

 

DOI: 10.12677/csa.2021.111010 88 计算机科学与应用 
 

通过上述作业提交和管理、监控过程，不难看出，在跨节点计算任务中，作业管理系统将在 MPI 通
信启动时，在计算节点上开启两类进程，一类用于监督作业运行状况(节点数−1)*CPU 数，另一类是管理

进程，即检查跨节点计算资源的运行和稳定状况。因此是(节点数−1)。如果计算中的资源不跨节点，作

业管理系统启动 MPI 的进程同时充当监督和守护进程，因此作业管理系统没有启动额外的进程。 

3. VASP 并行效果测试 

VASP 是维也纳大学开发 PAW 方法[17] [18]的第一原理材料物性模拟的主要软件，VASP 的 MPI 并
行效率较高。在北京市计算中心的服务器的计算环境为 Intel® Xeon (R) CPU E5-2680 V3 2.50 GHz，内存

DDR4 64 G，2133 MHz，数据网络连接为 Infiniband 56 Gb/s。每个节点有 24 核，每核 4 线程，通过作业

管理系统，分别分配的计算资源包括单节点 8 核、16 核、24 核和跨节点 24 核(N = 2)、48 核(N = 3)、72
核(N = 4)等几种情况，VASP 正常结束后，作业管理系统将统计并输出的最大进程数和线程数。由此确

定 VASP 并行过程中节点、进程等资源的使用情况，为进一步优化计算资源作准备。 

3.1. VASP 的并行实现 

本文实验的运行环境中，VASP 的并行计算，是由 Open MPI 支持的。Open MPI 是在 LAM/MPI，
LA-MPI 和 FT-MPI 的基础上的一种全新的基于构件概念的 MPI 实现，VASP 的 MPI 实现只关注高性能

计算的部分方面，即倒空间布点的分配和能带并行快速求解的问题。Open MPI 并不是 LAM/MPI，LA-MPI
和 FT-MPI 的简单组合，而是一种全新的 MPI 实现，完全实现了 MPI-1.2 和 MPI-2 规约，并且完全支持

并发和多线程应用(也就是 MPI_THREAD_MULTIPLE)。 
VASP 运行过程中，并行计算部分主要集中在主要倒空间网格点的并行分配、k 点能带本征值求解(矩

阵对角化)和 DFT 总能量计算这几部分。VASP 的主程序将计算资源(分配到的 CPU)按控制参数 NPAR 和

NCORE 分解(要求满足 NPAR*NCORE = NCPU)，在实际并行计算过程中，各部分对计算资源的利用方

式不尽相同： 
1) 倒空间网格点并行分配和 FFT 变换，在该阶段，NCPU 个计算资源是作为整理对待的，即空间划

分的网格被均分到 NCPU 个进程上，形成网格点和 NCPU 个进程的拓扑映射，在此基础上，根据 NCPU
个进程的网络关系完成 MPI 支持的 FFT 变换，实现最高效的并发式 FFT 变换。 

2) k 点能带本征值求解时，全部 CPU 分解为 NPAR 个组，每组 NCORE 个 CPU 上实现 MPI 通信和

数据共享(通过共享内存)来求解一个能带的本征值，每次可同时求解 NPAR 个能带本征值。 
3) DFT 总能量计算，与 k 点能带本征值求解时相似，将 NPAR 组计算的结果汇总，得到体系的总能

量。只是简单的 MPI 进程。 

3.2. VASP 并行测试 

VASP 并行计算的节点、进程统计结果列于表 1，计算结果表明，单节点(N = 1)时，进程数即 CPU
数目，当出现跨节点(N > 1)计算时，进程数显著增加，并且进程数随着每个节点上的 CPU 数目增加呈现

出有规律的变化，线程数则始终保持 CPU 数目的 4 倍递增。为讨论跨节点计算额外新增进程的可能起源。

我们从 VASP 软件的并行实现、MPI 的体系结构和作业管理系统的资源分配和监控三个方面讨论计算过

程中启动的进程数目。 
从图 2 中可以看出总的计算时间(紫色线，单位小时)随着并行核数的增加和而降低。当全部核被占据

时，并行效率明显降低(计算时间增加)。VASP 程序的并行执行主要是自洽迭代(SCF)中矩阵对角化，可

以看出，每次自洽迭代的对角化过程 RM-DIIS 的耗时(蓝色线，单位秒)也是类似规律。在单机最大节点

24 核的情况下，并行核数达到 20 核时，RM-DIIS 达到并行峰值。 
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Table 1. The number of threads when using different number of nodes and CPUs  
表 1. VASP 并行计算时不同节点产生进程和线程 

Nnode NCPU NProcess NThread Nnode 

N = 1 8 8 32 N = 1 

N = 1 16 16 64 N = 1 

N = 1 24 24 96 N = 1 

N = 2 24 25 96 N = 2 

N = 2 48 49 192 N = 2 

N = 3 48 66 192 N = 3 

N = 4 72 111 288 N = 4 

N = 4 96 147 384 N = 4 
 

跨节点并行时(图 3)：满负荷(24 核)并行时，随着并行节点数的增加，单次自洽迭代的矩阵对角化时

间逐渐降低，但降低的梯度逐渐变小(计算效率有所下降)。半负荷(12 核)并行时，计算效率比满负荷并行

效率显著提高，由此可以推断，LSF 作业调度系统下，每个阶段满负荷运行计算效率不高，考虑到单节

点并行的情况，建议 20 核作为跨节点并行的推荐值。 
综上所述，VASP 计算过程中，无论实际计算中是否需要跨节点，VASP 将 NCPU 个计算资源作为

总体对待，虽然有一定的控制参数将计算资源进行划分，但是 VASP 运行中并未开启额外的进程，总进

程保持为 NCPU，因此额外的进程可能由 MPI 跨节点并行和作业管理系统对作业和计算资源监控产生的。 
 

 
Figure 2. VASP parallel test single-node 
图 2. 单节点 VASP 并行测试 

 

 
Figure 3. VASP parallel test inter-nodes 
图 3. 跨节点的 VASP 并行测试 
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根据上述讨论，我们可以得到以下结论：在高性能集群中的 VASP 计算，从作业管理的角度考虑，当指

定的计算资源是跨节点计算时，除了 VASP 作业自身需开启的流程，作业管理系统会开启一部分进程，实现

对作业和计算资源的管理、监控和维护。这些额外的进程通过主进程 mbatchd 监控。一般情况下，这些进程

占用的系统资源不大。因此，对于 VASP 这样的计算作业，由于作业管理产生的进程，对计算资源和计算效

率的影响可以忽略不计。但是，由于这些进程伴随作业任务的全过程，因此 Wall-time 的影响，则必须考虑。 

4. 矩阵并行对角化及实验效果 

VASP 软件中的矩阵对角化计算采用两个阶段，分别采用 EDDIAG 和 RMM-DIIS 算法，为了降低问

题复杂度并体现 MPI 并行对矩阵对角化的效率提升，我们采用分治法对矩阵进行分块，每个块独立求解

后再用 Thomas 算法进行归约计算。 

4.1. 算法描述 

对角矩阵是指只有主对角线上含有非零元素的矩阵，即，已知一个 n × n 矩阵 M，如果对于 i ≠ j，
Mij = 0，则该矩阵为对角矩阵。如果存在一个矩阵 A，使 A−1MA 的结果为对角矩阵，则称矩阵 A 将矩阵

M 对角化。对于一个矩阵来说，不一定存在将其对角化的矩阵，但是任意一个 n × n 矩阵如果存在 n 个

线性不相关的特征向量，则该矩阵可被对角化。 
 

 
Figure 4. Pseudo code of algorithm 
图 4. 矩阵并行对角化程序伪代码 
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算法描速： 
1) 矩阵分块，假设矩阵规模为 n，并行数量为 p，令 k = n/p，则矩阵划分为 k*k 的矩阵块； 
2) 在每个进程中对矩阵进行独立求解； 
3) 用 Thomas 算法对 2)中的结果进行归约。 
求解算法的伪代码见(图 4 矩阵并行对角化程序伪代码) 

4.2. 实验结果 

实验以串行的 Thomas 算法作为参考，求解规模分为 1,000,000，5,000,000，10,000,000，50,000,000
四种，分别在 2、4、10、16、20、32 核的并行度下完成计算。计算时间、加速比和并行效率如表 2 所示。 
 
Table 2. Parameters of matrix diagonalization 
表 2. 矩阵对角化参数 

求解规模 进程数 运行时间 加速比 效率 

1,000,000 

串行：0.057035 

2 0.110394 0.88302806 0.44151403 

4 0.045438 1.25522414 0.31380604 

10 0.018939 3.00200644 0.30020064 

16 0.012024 4.85033974 0.30314623 

20 0.009271 6.10399584 0.30519979 

32 0.005903 9.60506589 0.30015831 

5,000,000 

串行：0.28042 

2 0.327978 0.82309179 0.4115459 

4 0.219792 1.27037836 0.31759459 

10 0.095686 2.92946722 0.29294672 

16 0.06291 4.88983486 0.30561468 

20 0.035386 7.87165017 0.39358251 

32 0.021872 12.8209583 0.40065495 

10,000,000 

串行：0.561426 

2 0.644677 0.876874776 0.438437388 

4 0.309206 1.729714171 0.432428543 

10 0.183201 3.048149301 0.30481493 

16 0.121082 4.61117259 0.28819828 

20 0.068256 8.225310926 0.411265546 

32 0.042963 12.96180434 0.405056386 

50,000,000 

串行：2.79557 

2 3.07504 0.898105391 0.449052695 

4 2.12244 1.254122614 0.313530653 

10 0.895866 3.09856608 0.309856608 

16 0.569611 4.899396255 0.306212266 

20 0.321817 8.706314458 0.435315723 

32 0.202909 13.77745689 0.430545528 
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实验结果表明利用分治算法，在 OpenMPI 和分布式并行环境下，矩阵对角化计算具有较强的扩展能

力，在文中的规模上并行效率基本稳定，运行时间随着核数增加线性减少，直观效果见图 5~8。 
 

 
Figure 5. Processing time under 1 M, 5 M, 10 M size 
图 5. 1 M，5 M，10 M 矩阵规模下执行时间 

 

 
Figure 6. Processing time under 50 M size 
图 6. 50 M 矩阵规模下的执行时间 

 

 
Figure 7. Speedups in different core count 
图 7. 不同核数的并行加速比 
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Figure 8. System utilized in different size of problem and core count 
图 8. 不同矩阵规模和并行核数下系统的使用效率 

5. 结论 

在 HPC 环境中的材料计算的核心问题是计算分解、通讯和归约。应用在实际运行中需要兼顾计算资

源、通讯效率等多方面问题。在指定的计算资源是跨节点计算时，除了应用软件自身需的资源，操作系

统、存储系统和管理软件也会占用一定资源。虽然，这些程序占用的系统资源不大，但对于 VASP 之类

的 CPU 密集型应用，由于辅助程序产生的进程，对作业任务的全过程均会产生影响，在系统满负荷运行

时，会导致计算任务的不均衡问题，不如空置少量核作为预留资源。 
矩阵对角化在科学计算领域占有重要地位，如何更加合理地解构问题，处理分块求解通讯和同步问

题，保证加速比随着并行度提升线性增加是矩阵优化的重要研究方向。 
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