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Xflops超算队1. 从 Jax 迁移到 PyTorch

动机

 Jax 版本迁移至 CPU 后运行效率较低

 Jax 版本大量使用 JIT 导致难以进行 profiling

结果：jax.vmap 等涉及并行/批量处理的部分无法轻量级转换，转向使用现成 xfold 项目

尝试

 自顶向下迁移

 使用 dlpack 转换 jax.ndarray 与 torch.Tensor
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Xflops超算队2. 对 xfold 进行 profiling

 使用 torch.profiler 进行数据采集

 使用 Perfetto 进行数据可视化

小技巧

 使用装饰器语法糖简化函数/模块染色

 过滤耗时极短的事件，大幅缩减 profile 文件大小
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Xflops超算队2. 对 xfold 进行 profiling
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Xflops超算队3. 基于 profiling 进行优化

torch.to 耗时占比高

发现问题来源于 torch.amp.autocast，其存储数据采用的是 fp32，

每次计算时动态将数据转为 bf16，浪费大量时间

手动在开头将所有 fp32 转为 bf16，避免运行中重复转换
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Xflops超算队3. 基于 profiling 进行优化

Diffusion 部分的 _conditioning 函

数，随数据规模增大耗时占比大幅提升

发现此处进行的大量计算均是对每次迭代

中的常量进行重复计算

第一次计算完毕后将结果进行缓存，之后

直接复用
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Xflops超算队3. 基于 profiling 进行优化
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Xflops超算队3. 基于 profiling 进行优化

耗时聚焦在

GridSelfAttention、

TriangleAttention、

SelfAttention 等模块

使用 C++ 重写算子
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Xflops超算队4. 使用 LIBXSMM 重写算子

优点

 GEMM 性能高，支持最新的 AMX 指令集

 内部基于 JIT 实现

• 不依赖特定编译器/编译选项，GCC 编译出来也能和 ICPX 跑的一样快！

• “一次编译，到处运行”，不强求硬件平台支持高版本指令集
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Xflops超算队4. 使用 LIBXSMM 重写算子

使用子库 Intel(R) Tensor Processing Primitives extension for PyTorch* 开发 af3_kernels

 与 PyTorch 高度融合，集成了 pybind11，上手即用

 原语层面封装，结构与风格统一

 将裸指针包装为任意形状数组，提升代码可读性

 低成本分模块计时，便于性能调优，并可与 torch.profiler 兼容

 有现成的对 Alphafold2 中 GridSelfAttention 模块的重写样例与对应的 PyTorch 代码，

便于模仿学习
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Xflops超算队4. 使用 LIBXSMM 重写算子
Gated Linear Unit 算子示例



Supercomputer Competition Team

Xflops超算队4. 使用 LIBXSMM 重写算子

算子性能调优

 填充 Tensor 至分块大小，并对齐到 64 Byte

 预先对权重进行 VNNI Repack

 动态调整分块大小（通常以能放入 L2 Cache 为佳）

 设置 Flush to zero 标志，避免非标浮点数大幅拖慢性能

 使用线代等价变换，节省不必要的矩阵转置操作

算子加速比
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Xflops超算队5. 多机推理优化

 采用 oneCCL 作为通讯后端

 Diffusion 部分数据并行，设计任务调度系统在保持负载均衡的同时最小化通讯量与通讯次数

 GridSelfAttention 部分切分 seq_len，使计算与通讯可以互相掩盖

Distributed Diffusion
Distributed GridSelfAttention
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Xflops超算队

26.99x

35.11x

38.63x

56.38x

5. 多机推理优化
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Xflops超算队6. 一些踩过的坑

 尝试使用 Intel Extension for PyTorch，但算子性能没有显著提升

 尝试使用 torch.compile，但一直无法完全缓存编译结果，会在运行时触发重编译

 尝试了多种多机并行 TriangleMultiplication 的方案，但在目前数据规模下速度不如单机



Supercomputer Competition Team

Xflops超算队

Thanks!

项目开源地址：

https://github.com/HPC-SJTU/xfold

https://github.com/HPC-SJTU/af3_kernels


