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摘  要 复杂应用系统面临着全系统、全物理过程、自然尺度的计算模拟，对计算机能力提出更高要求。本文简要介绍了

“神威·太湖之光”系统半机以上超大规模并行应用的算法特点、体系结构适应性、计算复杂度、访存复杂度和通信复杂度

的大规模实验分析结果，并基于以上分析提出 E 级复杂应用对未来 E 级计算机系统的设计需求。 
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Abstract Complex application system is faced with large computing simulation of the whole system, the whole 

physical process, true three-dimension and natural scale, which put forward higher requirements for the 

supercomputer's ability. This paper briefly introduces the analysis results of the algorithm characteristic, 

architecture adaptability, computational complexity, memory access complexity and communication complexity 

of the super large scale parallel application of Sunway TaihuLight supercomputer. Based on the above analysis of 

the exa-scale applications, the paper provides the suggestions for the exa-scale computer system. 
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0 引言 

“神威·太湖之光”系统[1,2]自投入使用以来，完

成上百家用户单位，数百项大型复杂应用课题的计

算，涉及天气气候、航空航天、海洋环境、生物医

药、船舶工程等 19 个应用领域，实现了数百万核

超大规模并行，其中整机应用 17 个，半机以上规

模应用 12 个，百万核以上应用二十余个，基于该

系统的三项应用[3~5]入围 2016 年度戈登贝尔奖，最

终一项应用获奖；基于该系统的两项应用[6,7]入围

2017 年度戈登贝尔奖。从大部分应用可以看出，当

前的实际复杂应用系统向着多时空尺度、强非线性

耦合和三维真实构型的方向发展，包含着大量多尺

度多模型的计算问题，存在多粒度、多维度、多层

次的并行性，面临着全系统、全物理过程、真三维、

自然尺度的计算模拟，对计算机的能力提出更高要

求。 

“神威·太湖之光”系统诸多大型应用均是各应

用领域的最大规模，具有一定代表性，本文主要针

对该系统半机以上规模、计算密集的重大应用进行

计算特征和数据迁移行为的分析，重点关注算法特
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点、体系结构适应性、算法的时间复杂度、空间复

杂度、访存特点、通信复杂度[8]等特征[9]，分析各

类应用算法扩展到 E 级可能会遇到的瓶颈问题，并

针对性能瓶颈问题提出了下一代E级高性能计算机

系统体系结构需求和设计建议。 

根据加州大学伯克利分校的对科学与工程计

算应用的分类标准[10]，我们对各应用分类如下：（1）

稠密线性代数方程组[11,12]，如 LINPACK、大规模流

固耦合和流声耦合计算、潜艇收发分置全向声散射

特性等；（2）稀疏线性代数方程组[13]，如高超声速

飞行器数值模拟、C919 大型客机失速特性模拟等；

（3）谱方法，如基于 FFT 的湍流直接数值模拟、

BNU_ESM 地球系统模式等；（4）多体问题，如分

子动力学 GROMACS
[14]、NAMD

[15]、微孔道扩散

过程 MD 模拟等；（5）结构网格，如高超声速飞行

器数值模拟、可压缩边界层湍流直接数值模拟、地

球系统模式[6,16]、地震模拟[5]等；（6）非结构网格[13]，

如航空发动机数值模拟、污染排放模拟、人体血流

模拟等；（7）MapReduce，如蒙特卡罗模拟期权定

价、托卡马克装置逃逸电子行为模拟[17]等；（8）组

合逻辑，如 AES
[18]、MD5 等；（9）图的遍历[19]，

如社交网络分析等；（10）动态规划，如精确基因

序列比对分析[20]等；（11）回溯和分支限界，如 SAT

代数攻击等；（12）图的模型，如人工神经网络[21]、

隐马尔可夫模型等；（13）有限状态机，如网络协

议分析等应用。以上 13 类应用均在“神威•太湖之

光”计算机系统上完成计算。 

1 “神威·太湖之光”系统体系结构 

“神威•太湖之光”计算机系统[23]采用基于高

密度弹性超节点和高流量复合网络架构和面向多

目标优化的高效能体系结构，系统由 40960 块“申

威 26010”异构众核处理器组成，通过计算插件板、

计算超节点和计算机仓等模式进行系统扩展，构成

125.436PFLOPS 高速计算系统。 

 

图 1 系统体系结构扩展示意图 

   “申威 26010”异构众核处理器采用片上计算阵

列集群和分布式共享存储相结合的异构众核体系

结构，单处理器芯片集成 4 个运算核组共 260 个运

算核心，每个核组包含 1 个运算控制核心（主核）

和 1 个运算核心阵列（从核阵列）。采用寄存器级

数据通信、多模式异步数据流传输和运算阵列快速

同步等技术提高运算核心协同执行效率。每个众核

处理器配置 32GB 内存，每核组本地内存为 8GB；

运算核心可以直接离散访问主存，也可以通过

DMA 方式批量访问主存，运算核心阵列之间可以

采用寄存器通信方式进行通信；每个运算核心的局

部存储空间大小为 64KB，指令存储空间为 16KB。 

 

图 1“申威 26010”异构众核处理器架构图 

大部分科学与工程计算应用采用消息传递并

行编程模型和共享变量并行编程模型的两级并行

方式进行大规模并行，即进程级的 MPI 并行和线程

级的 OpenACC
[24]或加速线程库 Athread 并行。应用

性能优化方法主要有：利用众核处理器体系结构特

点实现众核线程级的任务并行、数据并行和流水线

并行的混合并行，提高众核并行效率；充分利用

DMA 批量访存和片上高效通信提高访存性能；利

用指令流水、乘加优化和短向量优化等方法提高计

算性能。 

2 超大规模科学与工程应用分析 

本文对十三类计算主题的半机以上规模应用

进行计算特征和数据迁移行为分析（因组合逻辑、

回溯分支限界和有限状态机类应用并行规模较小，

不在分析范围内），具体如下： 

2.1 稠密线性代数方程组求解 

代表应用主要有大规模流固耦合和流声耦合

计算、潜艇收发分置全向声散射特性、LINPACK
[26]

等。以 LINPACK 为例说明稠密线性代数方程组类

问题，“神威·太湖之光”系统 LINPACK 求解矩阵规

模为 1228.8 万，持续运算速度 93.015PFLOPS，浮

点效率为 74.153%，E 级系统预计求解矩阵规模为

3000 万以上。在体系结构方面，系统支持片上阵列

寄存器通信、行模式 DMA，使访存带宽需求降为

1/4 以下；此外，可以利用运算控制核心和运算核
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心的异步设计隐藏大规模并行的通信开销，应用效

率提高 10%以上。 

设矩阵规模为 N，进程数为 Np，则 LINPACK

求解时间复杂度为 2/3*N
3，空间复杂度为 O(N

2
)，

计算过程中基本为规律内存访问，访存方式为连续

访存和跨步访存；部分数组计算存在有规律的离散

访存，可通过数组转置方法将离散访存转换为连续

访存。在通信复杂度方面，一般情况下若矩阵规模

扩大为 2*N ，则处理器规模对应变为 4*Np

（Np=Nx*Ny,Nx、Ny 为行列方向进程数），行列方

向进程数增加一倍变为 2Nx 和 2Ny，列方向上通信

步数由 log(Nx)变为 log(2*Nx)，行方向上通信步数

增加一倍（视算法优化程度定），进程间通信量变

化不大。可以看出，随着求解问题规模的扩大，算

法时间复杂度呈立方增长，空间复杂度呈平方增

长，通信复杂度线性增长；同时，该类应用的计算

访存比和访存通信比相对较高，具有较好的可扩展

性和并行效率，对计算能力需求较为突出。 

2.2 稀疏线性代数方程组求解 

代表应用主要有高超声速飞行器数值模拟、

C919 大型客机失速特性模拟等。稀疏矩阵求解问题

因矩阵存储方式、矩阵类型、求解方法千差万别，

这里我们以HPCG
[27]为例说明稀疏线性代数方程组

求解类问题，HPCG 由 Linpack 的设计者 Jack 

Dongarra 提出，作为 HPL 测试的补充期望更全面地

反映典型应用程序的实际性能。“神威•太湖之光”

系统完成 HPCG 稀疏矩阵 3435 亿元的计算，浮点

性能达 371TFLOPS，采用基于寄存器通信机制的片

上数据共享，计算、寄存器通信和 DMA 重叠的方

式进行优化。 

设矩阵非零元素个数为 N，进程数为 Np，HPCG

时间复杂度基本随问题规模的扩大接近线性（略超

线性）增加，空间复杂度为 O(N)，计算过程中的矩

阵向量乘存在大量离散访存（有规律但间隔较远接

近随机访存），访存开销巨大。在通信复杂度方面，

HPCG 通信分邻居通信和全局规约两类，由于使用

27 点 stencil，所以每进程邻居通信个数固定为 26

个，全局规约近似为 log(Np)*某常数。随着求解问

题规模的扩大，可能迭代步数会略有增加，单迭代

步内部通信复杂度变化不大。 

需要注意的是，稀疏矩阵求解问题因矩阵存储

方式、矩阵类型、求解方法千差万别，CSR 存储方

式（HPCG 使用）在大部分情况下性能不错，但对

于对角化比较好的稀疏矩阵，DIA 存储方式将可能

会获得更为优秀的性能（包括存储空间开销和访存

开销）。当矩阵比较规则（每一行的元素个数基本

相同，例如三对角对阵等）时，使用 ELL 压缩方式

也将会比 CSR 获得更加优异的存储性能，访存开销

也会减少，从而提高程序的整体性能。因此，矩阵

对角化很好时，选择 DIA 存储方式或 ELL 存储方

式都将获得不错的效果；矩阵较为规则，每一行非

零元个数差别不大，选择 ELL 存储方式性能可能较

优；一般的系数矩阵，选择目前使用最为普遍的

CSR 格式更为合适。总体来说，不管采用哪种存储

方式，该类应用计算过程中存在大量离散随机访

存，计算访存比低，随着求解问题规模的扩大，亟

需提高访存性能。 

2.3 谱方法 

本节我们以 FFT 为例说明该类问题，“神威•太

湖之光”采用 16384 个处理器求解了 16384 立方规

模的三维 FFT，每步计算时间为 97s，是目前世界

上最大规模的 FFT 类问题。 

假设 FFT 基本长度为 N，则一维 FFT 的算法时

间复杂度为 O(NlogN)，二维 FFT 的算法时间复杂

度为 O( logN)，三维 FFT 的算法时间复杂度为

O( logN)。在空间复杂度方面，二维 FFT 的空间

复杂度为 O( )，三维 FFT 的空间复杂度为 O( )。

计算过程中访存较为规整，主要是读入和写出 FFT

输入输出数组，从核内部数据交换主要是蝶式计算

时从核间的寄存器通信。在通信复杂度方面，我们

以通信最复杂的三维 FFT 为例进行分析，假设 FFT

长度为 N
3，处理器数为 Np(三个方向上的处理器数

分别为 Nx、Ny、Nz)，若求解问题规模 N 扩大为原

来的 2 倍，则处理器规模对应变为 8*Np，三个方向

处理器数变为 2Nx、2Ny 和 2Nz，每个计算步骤的

AllToAll 通信规模增加一倍，每个进程相互通信个

数增加到原来的 8 倍，进程间通信量变化不大。 

综上，随着求解问题规模的扩大，三维 FFT 算

法时间和空间复杂度呈立方增长，通信复杂度呈线

性增长；因应用本身是通信密集型问题，规模扩大

后通信墙问题非常突出。 

2.4 结构网格 

结构网格类应用非常多，因基于结构网格的大

多数常微分方程和偏微分方程求解最终归结为稀
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疏线性代数方程组和稠密线性代数方程组求解，这

两类问题已详细讨论过，所以结构网格问题主要以

Stencil 计算为例。利用“神威•太湖之光”整机系统，

中科院软件所、清华大学联合开发的全球大气非静

力全隐求解器，其中显式方法模块[29]完成网格数达

5152 亿算例的计算，浮点性能达 25.96PFLOPS。 

设 N 是网格点或网格单位总数，则三维问题的

时间复杂度和空间复杂度均为 O(N)，因结构网格计

算是规律内存访问，访存方式基本为连续访存和跨

步访存；部分计算存在有规律的离散访存，可以通

过数组转置方法将离散访存转换为连续访存。在通

信复杂度方面，随着网格规模的扩大，一般边缘通

信的通信对数无变化，最大为 26（三维区域分解时，

立方体的六个面、十二条棱和八个角点都需要通

信），通信长度随网格规模扩大线性增加。 

综上，随着网格规模的扩大，结构网格 Stencil

计算的时间复杂度、空间复杂度线性增长，可以通

过增大并行规模解决。但值得注意的是，为保证物

理上的收敛性，求解问题时间步长随着网格精细化

程度的提高需相应减小，单纯通过提高并行规模对

网格精细问题的整体求解速度提升不明显。 

2.5 非结构网格 

非结构网格在工程计算软件中使用越来越广

泛，“神威•太湖之光”上该类问题的典型应用主要有

航空发动机数值模拟、污染排放模拟等。大部分非

结构网格问题的计算方法与结构网格类似，不同的

是非结构网格因数据存放的无序性导致内存访问

的随机性。以 CFD 计算为例，“神威•太湖之光”上

最大网格规模为燃烧问题数亿网格、完全气体问题

百亿网格，系统级优化采用基于寄存器通信的数据

重排、计算访存重叠、向量化等方法，预计 E 级求

解规模约在千亿至万亿网格左右。 

设 N 是网格点或网格单位总数，Np 是处理器

个数，则某三维问题的复杂性分析如下：完全气体

问题的计算复杂度一般为 O(N)，燃烧问题的计算复

杂度涉及到多种化学反应计算，复杂度一般是化学

反应组分数目的多项式复杂度。空间复杂度一般为

O(N)，但因非结构网格存放的无序性，基本是内存

离散访问，需要对网格单元和网格面进行重新排序

保证数据访问的连续性，或者增加冗余数据结构保

证数据访问的连续性。通信复杂度取决于区域分解

效果，一般来说，边缘通信的通信对数不会随并行

规模和网格规模而变化，通信长度随问题规模扩大

线性增长。 

随着网格规模的扩大，计算复杂度、空间复杂

度线性增长，可以通过增大并行规模解决。但与结

构网格类似，为保证物理上的收敛性，求解时间步

长随着网格精细化程度的提高需相应减小，单纯通

过提高并行规模对网格精细问题的整体求解速度

提升不明显。 

2.6 N-body 问题 

多体问题类型较多，完整未经简化的多体问题

如分子动力学领域的静电力计算和天体引力计算，

需要计算所有粒子的相互作用力；大部分多体问题

会针对不同的研究体系进行针对性的作用力计算

简化或算法优化，比如只考虑一定范围距离内粒子

间的相互作用。 

中国科学院国家天文台在“神威•太湖之光”系

统上完成了 11.2 万亿粒子宇宙演化的 N 体模拟解

算，提出一种通过粒子网格方法（PM）和快速多

极子方法（FMM）计算重力的混合方案，重力计算

分为不同的尺度使全局通信被解耦，且能够实现计

算和通信的灵活隐藏，最终平均性能达到

21.3PFLOPS。RIKEN AICS 在“神威•太湖之光”系统

上完成了高达 1 万亿粒子的行星环模拟，基于粒子

仿真框架 FDPS 使用 Barnes-Hut 树算法进行计算，

采用域分解与自动负载平衡措施实现大规模并行，

浮点性能约为理论峰值的 11％，即 13.75PFLOPS。

中科院过程所开展的非平衡分子动力学计算的模

拟体系原子数目达到了 20 亿量级，单一方向空间

特征尺度达到 500 微米以上，浮点性能约为理论峰

值的 15％，即 18.75PFLOPS。 

设 N 为粒子数，Np 为处理器数，完整未经简

化多体问题的时间复杂度为 O(N*N)，采用优化算

法（如树状代码算法等）后时间复杂度降为

O(N*logN)；空间复杂度一般为 O(N)；通信复杂度

为 O(Np*Np)，采用优化算法后通信复杂度降为

O(Np*logNp)。 

综上，简化多体问题随着网格规模和粒子数的

扩大，计算复杂度、空间复杂度线性增长，可以通

过增大并行规模解决；完整多体问题虽然通过算法

改进能够适当降低通信复杂度，但问题规模扩大后

仍需关注通信扩展难问题。 

2.7 MapReduce 

MapReduce 问题的算法特点是大量计算任务

无相关性、可以并行执行。目前“神威•太湖之光”

上该类课题主要有高通量药物虚拟筛选、中子输运
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过程模拟、托卡马克装置等离子体几何算法粒子模

拟等。其复杂度与具体应用密切相关，这里以托卡

马克装置等离子体几何算法粒子模拟为例，该应用

采用几何算法计算每个粒子在电磁场中的运动，每

计算核心负责一个粒子的计算，粒子间基本不需要

通信。 “神威 •太湖之光”系统完成聚变实验堆

（ITER）逃逸电子 粒子时间步的模拟即 个

粒子采样点、每个粒子迭代 步的计算，浮点性

能约为理论峰值的 10％左右。 

设粒子数为 N，时间迭代步数为 M，全局粒子

信息收集次数为 L，算法的时间复杂度取决于粒子

数和时间迭代步数，基本与问题规模呈线性关系。

在空间复杂度方面，每个粒子有固定的临时内存空

间，空间复杂度为 O(N)。除初始化过程外，粒子迭

代所需内存常驻从核局部存储空间中，访存效率较

高。在通信复杂度方面，该算法计算过程中需要在

某些时刻收集粒子的全局信息，通信次数 L 一般远

小于粒子数 N 和迭代步数 M。单次通信复杂度与粒

子数 N 成正比；总通信开销与 N、L 线性相关，一

般可忽略。 

综上，该应用计算时间复杂度随粒子数 N 和时

间步数 M 的扩大线性增加，空间复杂度随粒子数 M

的扩大线性增加，通信开销基本可忽略。该类应用

的访存和通信占比较低，具有较好的可扩展性，对

计算能力需求较为突出。 

2.8 图的遍历 

典型应用如社交网络分析等，一般图算法主要

包括深度优先搜索（DFS）和宽度优先搜索（BFS）。

BFS 是 Graph500
[28]中的重要算法，能够反映计算机

计算和访存的综合效率，这里以宽度优先搜索算法

为例说明图遍历问题。宽度优先搜索（BFS）算法

在初始状态所有点标记未读，从一个起始点开始，

访问当前点的所有邻居节点并标记已读，记录新标

记的点以在下一轮访问中作当前点，直到所有点标

记为已读，算法终止。 

“神威•太湖之光”上 Graph500 的 BFS 图规模为

2
40（顶点数），使用40768个节点实现23755.7GTEPS

的性能。系统级优化主要在消息聚合、转发以及以

充分利用带宽为目标的多任务流水作业等方面。 

设图的点数为|V|，边数为|E|，则 BFS 时间复杂

度为 O(|V|+|E|)，Graph500 中使用 Kroneckor 生成

器生成的图，一般设置|E|=4*|V|，而稠密图的|E|可

以达到|V|
2的规模。空间复杂度为 O(|V|+|E|)，访存

主要包括本地新顶点搜索、消息打/解包、写父顶点

三部分：搜索新顶点一般为连续访问；对边列表的

访问属于总体离散、局部连续，查找哪些点的边列

表是离散访存，每个点的边列表连续存放（CSR 格

式）；写父顶点为离散访问，多个线程间需要使用

原子操作竞争写父顶点。在通信复杂度方面，设BFS

算法在 D 轮之后结束（D 为图直径），总通信频次

为 O(D*Np
2
)，采用行列聚合策略后可使通信频次降

低至 O(D*Np)。 

综上，该类应用随着计算规模增大，计算复杂

度线性增长，空间复杂度线性到平方增长且存在大

量离散访存，通信复杂度与图的分布有关，若按照

最大通信量估算，则通信复杂度为线性到平方增

长。可以看出，该类应用访存和通信密集且无规律，

问题规模扩大后访存和通信成为性能瓶颈。 

2.9 动态规划 

生物序列比对是生物信息学中最常见的问题

之一，采用动态规划思想完成。基于动态规划思想

的序列比对并行算法一般采用分而治之的方法把

参考序列划分为若干片段，并分配给相应的各个处

理器，而后并行地按各具体算法与目标序列进行比

对，再通过按一定规则的扩展过程求取序列的优化

匹配。算法过程分为索引阶段（一般预先建好），

匹配阶段（占整体计算量 80%）和比对阶段（占整

体计算量 20%）。 

“神威•太湖之光”上序列匹配问题的参考序列

使用了 Hg8，Hg13，Hg19 等 13 个人类基因，每一

个基因包含了 24 条染色体，目标序列是实测数据

HG098。系统级优化采用计算和访存的互相隐藏、

向量化、指令流水优化等方法。假设目标序列长度

为 N，时间复杂度为多项式复杂度 O(p(N))，空间复

杂度为 O(N)，计算过程中基本为连续访存。在通信

复杂度方面，除计算开始时主进程向从进程的任务

分配以外，各进程间基本无通信，动态规划计算本

身在进程内完成，与并行规模关系不大。该类应用

具有较好的可扩展性，对计算能力需求较为突出。 

2.10 图模型 

在图模型中，节点表示变量，边表示条件概率。

图模型包括贝叶斯网络、隐马尔科夫模型等，人工

神经网络也划分为该类问题[17]。单个图模型可以针

对单个问题进行多次评估，或者可以为单个输入评

估许多图模型。例如，在语音识别中声音可能被分
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解成多个帧，可以针对许多模型来评估每帧，以导

出帧匹配特定音素的概率分布。因为可以独立地评

估图模型或输入，所以图模型可以实现比较简单的

并行化，但针对单个问题的图模型并行可能会由于

更新图权值而变得非常复杂。图模型通常用于人工

智能和机器学习应用，如语音和图像识别。这里我

们以卷积神经网络为例进行复杂度分析。 

系统级优化采用了面向本地存储资源优化的

双缓存设计、数据分块设计和寄存器通信策略；面

向寄存器优化的寄存器分块计算流程与重用策略；

面向效率优化的循环展开和指令流重排等方法，核

心矩阵向量乘计算效率达 94%。 

设卷积神经网络的输入包含 Ni 个通道的特征

图片，每个特征图片的行数和列数分别为 Ri 和 Ci，

输出为 No 个通道的特征图片，每个特征图片的行

列数为 Ro 和 Co。每个输出特征图片通过一个 K×K

大小的卷积核与每个输入特征图片相连，保证了特

征图片之间的全连接。设并行规模为 Np，实际训练

过程中每进程内需要分批对图片进行处理，批次为

B，则算法复杂度分析如下：算法时间复杂度为

O(B*Ri*Ci*Ni*No*K*K) ， 空 间 复 杂 度 为

O(B*Ri*Ci*Ni+B*Ro*Co*No+Ni*No*K*K)，计算核

心为矩阵向量乘，基本为连续访存。在通信复杂度

方面，单个问题卷积神经网络的并行计算过程中，

每进程需要得到其他进程的图权值，存在大量

AllReduce 通信，通信量为 O(Ni*No*K*K)，通信次

数为 O(Np*logNp)。可以看出，单个问题的图模型

并行由于更新图权值而变得非常复杂，问题规模扩

大后通信成为性能瓶颈。 

3 应用分类和体系结构需求 

设 N 代表问题规模，如稠密矩阵秩、稀疏矩阵

非零元个数、FFT 长度、粒子数、网格数、计算任

务数等；Np 代表处理器数；图顶点数为|V|，边数

为|E|，图直径为 D；卷积神经网络输入输出为 Ni、

Ri、Ci，No、Ro、Co；则各类问题复杂度分析结果

如表 1 所示。本小节将首先介绍大规模应用优化模

型和可扩展分析，根据各主题计算特征和数据迁移

行为进行分类，提出体系结构需求。 

表 1 10类计算主题复杂度分析简表 

类型 典型应用和

代表算法 

规模 时间 

复杂度 

空间 

复杂度 

通信 

复杂度 

稠密线性代

数方程组 

LINPACK 1228.8 万

元 

2/3*N
3
 O(N

2
) 线性增长 

稀疏线性代

数方程组 

HPCG 3435 亿

非零元 

O(N) O(N)，离散访

存，近似随机 

归约通信数

线性增长 

谱方法 FFT 16384
3
 

O( logN) O( ) 

O(Np*logNp) 

多体问题 宇宙演化 11.2 万亿

粒子 

O(N*logN) O(N) O(Np*logNp) 

结构网格 Stencil 计算 5.1*10
11

网格 

O(N) O(N)，规则访存 通信数不变，

长度线性增

长 

非结构网格 通量计算 10
10网格 O(N) O(N)，随机访存 通信数不变，

长度线性增

长 

MapReduce MapReduce 10
7 任务

数 

O(N) O(N) 基本无通信 

图的遍历 BFS 2
40顶点 O(|V|+|E|) O(|V|+|E|)，随

机访存 

O(D*Np)~ 

O(D*Np
2
) 

动态规划 序列比对 800GB基

因序列 

O(p(N)) O(N) 基本无通信 

图的模型 卷积神经网

络 

—— O(B*Ri*Ci* 

Ni*No*K*K

) 

O(B*Ri*Ci*Ni+ 

B*Ro*Co*No+ 

Ni*No*K*K) 

O(Np*logNp) 

 

3.1 应用性能优化模型和可扩展性分析 

大规模并行应用的性能优化方法主要分为以

下几类：（1）计算方法优化：利用众核处理器体系

结构特点实现应用程序在众核线程级的任务并行、

数据并行和流水线并行的混合并行，提高众核并行

效率；（2）访存优化：充分利用访存带宽和片上高

效通信提高访存性能；（3）计算优化：利用指令流

水、乘加优化和短向量优化等方法提高计算性能；

（4）通信优化：利用数据打包、计算通信重叠、

通信与网络拓扑结构的映射等方法提高大规模并

行通信性能。 

首先从单核组角度考虑影响计算性能的相关

因素，单核组峰值性能为 742.4GFLOPS，假设单从

核执行效率为 ，应用计算量为 （对应

算法时间复杂度），访存量为 （对应算法空

间复杂度），应用实测访存带宽为 ，通信
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对数为 Ncomm、通信总量为 C （对应算法通

信复杂度），网络带宽为 ，消息延迟为

NL，则实际应用运行时间 为： 

   (1) 

考虑到整机大规模应用已实现计算和访存的

互相隐藏以及计算和通信的互相隐藏，则优化后实

际应用单核组性能为： 

(2) 

从(1)、(2)式可以看出，针对不同类型的应用，

性能优化方法应分别以增加执行效率 ee、提高实际

应用访存带宽 、减少通信量 C 和通信次数

为主要目标。 

从十类计算主题的 E 级需求可以得出，对于大

部分访存受限课题，需要基于处理器的多级存储资

源进行访存优化，目前单核组实测离散访存带宽

， DMA 批 量 访 存 带 宽

， 从 核 访 问 LDM 带 宽

，片上阵列寄存器通信网络对

分带宽为 ，应用实测访存带宽

的具体组成如下： 

 (3) 

式中 为单核组离散访存总量， 为单核

组 DMA 访存总量， 为单核组访问 LDM 总量，

为单核组寄存器通信总量，受限于 LDM 容量

访 存 有 部 分 重 叠 ， 即

。从(3)式中可以看

出，减少离散访存、提高 DMA 访存带宽、提高 LDM

使用率、充分利用片上阵列的高效通信机制等方法

是大多数访存受限类应用性能提高的关键。 

    在大规模整机应用的并行效率和可扩展性分

析方面，随着问题规模的增加，计算量、访存开销

和通信开销是否线性增长，成为实际应用能否扩展

到 E 级的关键问题之一。从(1)、(2)式的性能优化

模型可以看出，影响应用整体并行效率和可扩展性

的重要指标是计算量、访存开销和通信开销是否随

着问题规模的扩大而线性增长。 

3.2 应用分类 

根据对以上应用的计算特征和数据迁移行为

分析，我们将以上应用分为两大类，即计算和数据

迁移规则型应用、计算和数据迁移不规则型应用。

随着问题规模的扩大，这两大类应用扩展到 E 级可

能会遇到的瓶颈问题不同，对超级计算机系统体系

结构和软件环境也提出不同的需求，具体如下： 

3.2.1 计算和数据迁移规则型应用 

从计算核心的算法和访存分析可以看出，该类

应用程序规则、计算量大、并行性好，访存规律（连

续访存或跨步访存），通信模式上具有以下特点之

一：完全并行无通信；通信量少或固定；通信模式

固定；随问题规模增大通信量变化不大或线性增

长。该类应用随着问题规模的扩大，应用时空复杂

度增加，但计算通信比和计算访存比相对较高，具

有较好的可扩展性和并行效率。上述十三类计算主

题的稠密线性代数方程组、简化多体问题、结构网

格、MapReduce、组合逻辑、动态规划等均属该类

应用。 

当前该类问题的实际复杂应用系统向着多模

式、多尺度和三维真实构型的方向发展，包含着大

量多尺度多模型的计算问题，存在多粒度、多维度、

多层次的并行性，面临着全系统、全物理过程、真

三维、自然尺度的计算模拟，对计算机体系结构和

软件环境提出更高要求，需要对当前计算机体系结

构进行提升和改进。 

在体系结构需求方面，该类应用需要多态、多

尺度系统以实现复杂系统不同子问题的映射，满足

复杂应用多种计算形态平滑无缝耦合；需要将不同

类型核心集成在一个芯片内，并与不同特征的代码

段进行匹配，以期达到最优的性价比；需要更高性

能的多级多层次大容量存储、支持离散访存、高效

片上数据共享，缓解复杂系统真三维模拟的访存墙

问题；需要更快的网络带宽、更低的通信延迟和更
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通畅的 I/O 吞吐能力。 

在编程环境需求上，单一的编程模型很难高效

满足应用的多态多样性需求，需要多级多模式并行

计算模型；针对不同物理过程，需要支持不同的网

格剖分方案和并行算法以获得理想的并行效率；此

外，在不同尺度和物理过程耦合计算中需要高效的

并行耦合方法，保证数值模拟精度；需要支持动态

负载平衡和自适应网格构建模型，提高湍流燃烧等

瞬间负载不平衡问题的并行效率；需要研究复杂应

用整体性能多目标优化方法，以提高复杂应用系统

的整体运行效率。 

3.2.2 计算和数据迁移不规则型应用 

该类应用计算访存比低、访存不规则，主要是

离散访存或完全随机访存，大规模应用的数据量远

大于第一类应用。通信以动态的不规则通信为主。

随着问题规模的扩大，数据量与计算量相伴增大，

通信量可能出现超线性，甚至多项式增长：伴随产

生的额外内存开销增速快于数据量增速；数据交互

多样且复杂，导致的网络需求较高且不固定。因此，

在现有体系结构下其并行可扩展性较差。上述十三

类计算主题的稀疏线性代数方程组、谱方法、非结

构网格、完全多体问题、图的遍历、回溯和分支限

界、图模型等均属计算和数据迁移不规则型应用。 

在体系结构需求上，需要匹配计算量和访存

量，设计更大容量的片上存储，更高的访存带宽；

该类问题求解过程存在的大量离散访存需要创新

的内存控制器、片上互联、片上缓存等，以缓解离

散访存带宽导致的性能瓶颈；部分应用的并行模式

高度依赖于数据，且与体系结构的并行程度粒度不

同，具有不确定性，在提高访存容量和带宽的同时，

需要设计新的体系结构实现细粒度并行机制，使应

用层面的小规模离散数据计算能得到硬件层面的

多线程、并发访存、原子操作等支持；此外，在此

类应用优化中广泛采用的消息合并等手段不能从

本质上解决通信墙问题，需要提升网络能力、提高

网络在系统中地位，根据应用特征提供更匹配的网

络互联结构、高效的聚合通信支持；当前高性能计

算机体系结构的设计思路和方式严重影响图的遍

历等不规则应用的性能，需要以数据为中心的体系

结构设计，突出存储和网络的作用。 

在编程环境需求方面，该类问题需要编程模型

支持多种并行粒度的抽象，便于描述数据不同类别

的复杂问题；编程环境支持优化的数据分布方式，

利用创新的内存控制器、片上互联、片上缓存机制

减少计算过程中的大量离散访存；使用数据相关性

分析和自动编译优化方法，提高部分离散数据的读

写效率；并行环境需要增加支持细粒度并行的描

述，提高应用并行效率；支持同步及异步迭代执行，

提高该类应用的整体效率。 

4 结束语 

本文中，每类科学工程计算问题在“神威•太湖

之光”上的大规模实验和分析结果基本代表了该类

问题的最大规模，分析数据具有一定代表性，但目

前的实验分析未能说明随着应用规模的扩大，结果

误差是否增大或计算是否收敛。此外，实际应用问

题可能包含了多个计算主题，我们的分析仅选取了

其中的一部分；而且随着应用本身的发展，应用问

题的分类随着多模式的加入会发生新的变化。最

后，本文并未对机器学习类问题展开深入讨论，其

计算核心在现有计算模型规模下已经取得较理想

效果，但受限于计算模型本身的可扩展性，或将需

要革命性的体系结构变革。 
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Background 

This research belongs to the project of“The Research and 

Development of Coupler Platform of Large-scale, Multi-model, 

Multi-process Earth System Model”as the part of the National 

Major Project --“The Global Climate Change and Response 

Project”granted by No.2016YFA0602200. 

Sunway TaihuLight supercomputer system has supported 

several hundreds of users and one hundred more large complex 

applications of the calculation, involving weather, aerospace, 

marine environment, bio-medicine, ship engineering and other 

19 application fields since put into practical use. Twenty more 

applications achieved ultra-large-scale parallel scale of one 

million cores, which involved 17 full-scale applications and 12 

semi-scale applications. Five full-scale applications entered the 

finalists of Gordon Bell Awards. 

It can be seen from most applications that the current real 

application problem is oriented toward multi-scale, strong 

nonlinear coupling and three-dimensional, including a large 

number of multi-scale and multi-model computing problems. 

There are multi-granularity, multi-dimension and multi-level 

parallelism in these applications, faced with the large 

computing simulation of the whole system, the whole physical 

process, true three-dimensional and natural scale, which put 

forward higher requirements for the supercomputer's ability. 

Most large-scale applications of Sunway TaihuLight 

supercomputer are the largest scale of the correspondent field 

that partly represents the characteristics of the application. This 

paper mainly analysis the calculation characteristics and data 

migration behavior of the semi-scale and full-scale 

computing-intensive applications. Focusing on the 

characteristics of the algorithm, the adaptability of the 

architecture, the algorithm complexity, the space complexity, 

the characteristics of the memory access and the 

communication complexity, we got the bottlenecks of the 

application algorithms are extended to the exa-scale. Based on 

the performance bottlenecks, this paper proposes the computer 

architecture requirements and design recommendations about 

the next generation exa-scale supercomputer.  
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