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收稿日期：２０１７０７３１；在线出版日期：２０１８０１２９．本课题得到“全球变化和应对”专项基金（２０１６ＹＦＡ０６０２２００）、国家“九七三”重点基础
研究发展规划项目基金（２０１４ＣＢ７４４１００）资助．刘　鑫，女，１９７９年生，博士，副研究员，中国计算机学会（ＣＣＦ）会员，主要研究方向为并行
算法和应用．Ｅｍａｉｌ：ｙｙｙｌｘ＠２６３．ｎｅｔ．郭　恒，男，１９９３年生，博士研究生，工程师，主要研究方向为并行算法和应用．孙茹君，女，１９９０年
生，博士研究生，工程师，主要研究方向为计算机体系结构和并行计算模型．陈左宁，女，１９５７年生，高级工程师，博士生导师，中国工程院
院士，主要研究领域为高性能计算机体系结构和操作系统．

“神威·太湖之光”计算机系统
大规模应用特征分析与犈级可扩展性研究

刘　鑫１）　郭　恒１）　孙茹君２）　陈左宁１）

１）（国家并行计算机工程技术研究中心　江苏无锡　２１４０８３）
２）（数学工程与先进计算国家重点实验室　江苏无锡　２１４１２５）

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．该文介绍
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，基于大规模应用计算和数据移动特征以及异构众核体系结构特点提出新的性能
模型，得出影响大规模应用性能的关键因素，提出Ｅ级复杂应用对未来Ｅ级计算机系统的设计需求．

关键词　神威·太湖之光；大规模应用；复杂度分析；计算特征
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ｇｉｖｅａｍｏｄｉｆｉｅｄｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｍｏｄｅｌｏｆｌａｒｇｅｐｒｏｂｌｅｍｓ．Ｆｏｒｍｏｓｔｍｅｍｏｒｙｉｎｔｅｎｓｉｖｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ，
ｈｏｗｔｏｒｅｄｕｃｅｔｈｅａｍｏｕｎｔａｎｄｔｉｍｅｓｏｆｄｉｓｃｒｅｔｅｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓ，ｉｍｐｒｏｖｉｎｇｔｈｅｂａｎｄｗｉｄｔｈｏｆ
ｄｉｒｅｃｔｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓ（ＤＭＡ），ｍａｋｉｎｇｆｕｌｌｕｓｅｏｆｌｏｃａｌｄａｔａｍｅｍｏｒｙｏｆｅａｃｈＣＰＵｃｏｒｅｉｓｔｈｅｋｅｙ
ｐｒｏｂｌｅｍｔｏｇｅｔｂｅｔｔｅｒｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ．Ａｎｄｔｈｅｍｏｓｔｉｍｐｏｒｔａｎｔｉｓｈｏｗｔｏｔａｋｅｆｕｌｌａｄｖａｎｔａｇｅｏｆｔｈｅ
ｒｅｇｉｓｔｅｒｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｔｈｅｍａｎｙｃｏｒｅＳＷ２６０１０ｐｒｏｃｅｓｓｏｒｏｎｃｈｉｐｍｅｓｈｔｏｉｍｐｒｏｖｅ
ｔｈｅｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｏｆｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓｉｎｇ．Ｆｏｒｌａｒｇｅｆｕｌｌｓｃａｌｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ，ｗｈｅｔｈｅｒｔｈｅａｍｏｕｎｔｏｆ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｃｏｓｔｏｆｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓａｎｄｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｃｏｕｌｄｉｎｃｒｅａｓｅｌｉｎｅａｒｌｙｗｉｔｈｔｈｅ
ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｏｆｐｒｏｂｌｅｍｓｉｚｅｉｓｃｒｉｔｉｃａｌｔｏｅｘｔｅｎｄｔｏｅｘａｓｃａｌｅ．Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｉｓ，ｗｅｄｉｖｉｄｅｔｈｅｓｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ
ｉｎｔｏｔｗｏｃａｔｅｇｏｒｉｅｓ，ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｗｉｔｈｒｅｇｕｌａｒｃｏｍｐｕｔｉｎｇａｎｄｄａｔａｍｉｇｒａｔｉｏｎａｎｄａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ
ｗｉｔｈｉｒｒｅｇｕｌａｒｃｏｍｐｕｔｉｎｇａｎｄｄａｔａｍｉｇｒａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｓｐａｃｅａｎｄｔｉｍｅｃｏｍｐｌｅｘｉｔｙｏｆｒｅｇｕｌａｒａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ
ｉｎｃｒｅａｓｅｗｉｔｈｔｈｅｅｘｐａｎｓｉｏｎｏｆｔｈｅｐｒｏｂｌｅｍｓｃａｌｅ，ａｎｄｔｈｅｐａｔｔｅｒｎｓｏｆｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓａｎｄｃｏｍｍｕ
ｎｉｃａｔｉｏｎａｒｅｒｅｇｕｌａｒ．Ａｎｄｔｈｅｃｏｍｐｕｔｉｎｇｔｏｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓｒａｔｉｏａｎｄｃｏｍｐｕｔｉｎｇｔｏｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎ
ｒａｔｉｏａｒｅｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｈｉｇｈ，ｗｈｉｃｈｃａｎｇｅｔｒｅａｓｏｎａｂｌｅｓｃａｌａｂｉｌｉｔｙａｎｄｐａｒａｌｌｅｌｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ．Ｔｈｅｉｒｒｅｇｕｌａｒ
ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓａｒｅｕｓｕａｌｌｙｗｉｔｈｉｒｒｅｇｕｌａｒｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓｏｒｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎａｎｄｈａｖｅｌｏｗｃｏｍｐｕｔｉｎｇ
ｔｏｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓｒａｔｉｏａｎｄｃｏｍｐｕｔｉｎｇｔｏｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｒａｔｉｏ．Ｔｈｅｃｏｓｔｏｆｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓａｎｄ
ｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｉｎｃｒｅａｓｅｓｓｈａｒｐｌｙｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｏｆｐｒｏｂｌｅｍｓｉｚｅ，ｗｈｉｃｈｒｅｓｕｌｔｓｔｏｃｏｍｐｌｅｘ
ｄａｔａｅｘｃｈａｎｇｅａｎｄｐｏｏｒｓｐｅｅｄｕｐ．Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｓｅ，ｔｈｅｐａｐｅｒｐｒｏｖｉｄｅｓｔｈｅｓｕｇｇｅｓｔｉｏｎｓｆｏｒｔｈｅ
ｅｘａｓｃａｌｅｓｕｐｅｒｃｏｍｐｕｔｅｒｓｙｓｔｅｍ．Ｆｏｒｒｅｇｕｌａｒａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ，ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｃａｎｄｍｕｌｔｉｓｃａｌｅｓｙｓｔｅｍｓ
ａｒｅｎｅｅｄｅｄｔｏｍａｐｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｕｂｓｙｓｔｅｍｏｆｃｏｍｐｌｅｘｓｙｓｔｅｍｓａｎｄｍｕｌｔｉｌｅｖｅｌｌａｒｇｅｃａｐａｃｉｔｙｓｔｏｒａｇｅ
ｈｉｅｒａｒｃｈｙｉｓｒｅｑｕｉｒｅｄｔｏｓｕｐｐｏｒｔｒｅｇｕｌａｒｄｉｓｃｒｅｔｅａｃｃｅｓｓａｎｄｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｎｃｈｉｐｄａｔａｓｈａｒｉｎｇ，ａｎｄ
ｆａｓｔｅｒａｎｄｌｏｗｅｒｌａｔｅｎｃｙｎｅｔｗｏｒｋｉｓｎｅｅｄｅｄ，ｗｈｉｃｈａｒｅｓｏｍｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎａｌａｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅｃｈａｎｇｅｓ．
Ｆｏｒｉｒｒｅｇｕｌａｒａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ，ｉｎｎｏｖａｔｉｖｅｍｅｍｏｒｙｃｏｎｔｒｏｌｌｅｒ，ｏｎｃｈｉｐｉｎｔｅｒｃｏｎｎｅｃｔａｎｄｏｎｃｈｉｐ
ｃａｃｈｅａｒｅｎｅｅｄｅｄｔｏｉｎｃｒｅａｓｅｍｅｍｏｒｙａｃｃｅｓｓｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙａｎｄｓｏｍｅｎｅｗａｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅｆｏｒｅｆｆｉｃｉｅｎｔ
ｆｉｎｅｇｒａｉｎｅｄｐａｒａｌｌｅｌｉｓｍｓｈｏｕｌｄｂｅｅｘｐｌｏｒｅｄ，ｗｈｉｃｈａｒｅｓｏｍｅｒａｄｉｃａｌａｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅｉｎｎｏｖａｔｉｏｎｓ．

犓犲狔狑狅狉犱狊　ＳｕｎｗａｙＴａｉｈｕＬｉｇｈｔｓｕｐｅｒｃｏｍｐｕｔｅｒ；ｌａｒｇｅｐａｒａｌｌｅｌａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ；ｃｏｍｐｌｅｘｉｔｙａｎａｌｙｓｉｓ；
ｃｏｍｐｕｔｉｎｇｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ

１　引　言
“神威·太湖之光”系统［１２］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［３５］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［６７］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
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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级时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．

根据美国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［１１１２］，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［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ＧＲＯＭＡＣＳ［１４］、
ＮＡＭＤ［１５］、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．以上十三类应用均在“神威·太湖之光”计算机
系统上完成计算．

２　“神威·太湖之光”系统体系结构
“神威·太湖之光”计算机系统［２２］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，如图１所
示，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），如图２所示．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．
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［２３］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．

１１２２１０期 刘　鑫等：“神威·太湖之光”计算机系统大规模应用特征分析与Ｅ级可扩展性研究
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图２　“申威２６０１０”异构众核处理器架构图

３　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．
３１　稠密线性代数

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等．
以ＬＩＮＰＡＣＫ①为例说明稠密线性代数类问题，
“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．

设矩阵规模为犖，进程数为犖狆，则ＬＩＮＰＡＣＫ
求解时间复杂度为２／３×犖３，空间复杂度为犗（犖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×犖，则处理器规模对应变为４×犖狆（犖狆＝
犖狓×犖狔，犖狓、犖狔为行列方向进程数），行列方向进
程数增加一倍变为２犖狓和２犖狔，列方向上通信步数

由ｌｏｇ（犖狓）变为ｌｏｇ（２×犖狓），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．
３２　稀疏线性代数

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，故
这里我们以ＨＰＣＧ②为例说明稀疏线性代数求解类
问题，ＨＰＣＧ由ＬＩＮＰＡＣＫ的设计者ＪａｃｋＤｏｎｇａｒｒａ
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
４８０ＴＦＬＯＰＳ，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犖，进程数为犖狆，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，空间复杂度为犗（犖），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
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２７点ｓｔｅｎｃｉｌ，所以每个进程邻居通信个数固定为
２６个，全局规约近似为ｌｏｇ（犖狆）×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
别不大时，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．
３３　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基本长度为犖，则一维ＦＦＴ的算法
时间复杂度为犗（犖ｌｏｇ犖），二维ＦＦＴ的算法时间复
杂度为犗（犖２ｌｏｇ犖），三维ＦＦＴ的算法时间复杂度
为犗（犖３ｌｏｇ犖）．在空间复杂度方面，二维ＦＦＴ的空
间复杂度为犗（犖２），三维ＦＦＴ的空间复杂度为
犗（犖３）．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长度为犖３，处理器数为犖狆（三个方向上的处
理器数分别为犖狓、犖狔、犖狕），若求解问题规模犖扩
大为原来的２倍，则处理器规模对应变为８×犖狆，
三个方向处理器数变为２犖狓、２犖狔和２犖狕，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．
３４　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，
中国科学院软件研究所、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［２４］

完成网格数达５１５２亿算例的计算，浮点性能达
２５．９６ＰＦＬＯＰＳ．

设犖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犗（犖），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．
３５　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．以计算流体力学问题为例，“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，预计犈级求
解规模约在千亿至万亿网格左右．

设犖是网格点或网格单位总数，犖狆是处理器
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犗（犖），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
犗（犖），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
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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，而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．
３６　犖犫狅犱狔问题

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［２５］．

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犖体模拟解
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．
日本理化学研究所计算科学研究机构（ＲＩＫＥＮＡＩＣＳ）
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
ＢａｒｎｅｓＨｕｔ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．中国科学院过程工程
研究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５００μｍ以上，浮点性能约为理论峰值的１５％，即
１８．７５ＰＦＬＯＰＳ．

设犖为粒子数，犖狆为处理器数，完整未经简
化多体问题的时间复杂度为犗（犖×犖），采用优
化算法（如树状代码算法等）后时间复杂度降为
犗（犖×ｌｏｇ犖）；空间复杂度一般为犗（犖）；通信复杂
度为犗（犖狆×犖狆），采用优化算法后通信复杂度降
为犗（犖狆×ｌｏｇ犖狆）．

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．
３７　犕犪狆犚犲犱狌犮犲

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１０１８粒子时间步的模拟即１０７个粒子采样点、
每个粒子迭代１０１１步的计算，浮点性能约为理论峰
值的１０％左右．

设粒子数为犖，时间迭代步数为犕，全局粒子
信息收集次数为犔，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，
空间复杂度为犗（犖）．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，通信次数犔一般远
小于粒子数犖和迭代步数犕．单次通信复杂度与粒
子数犖成正比；总通信开销与犖、犔线性相关，一般
可忽略．

综上，该应用计算时间复杂度随粒子数犖和时
间步数犕的扩大线性增加，空间复杂度随粒子数犕
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．
３８　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Ｇｒａｐｈ５００①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
２４０（顶点数），使用４０７６８个节点实现２３７５５．７ＧＴＥＰＳ
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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｜犞｜，边数为｜犈｜，则ＢＦＳ时间复
杂度为犗（｜犞｜＋｜犈｜），Ｇｒａｐｈ５００中使用Ｋｒｏｎｅｃｋｏｒ
生成器生成的图，一般设置｜犈｜＝４×｜犞｜，而稠密图
的｜犈｜可以达到｜犞｜２的规模．空间复杂度为犗（｜犞｜＋
｜犈｜），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算法在犇轮之后结束（犇为图直径），总通信
频次为犗（犇×犖狆２），采用行列聚合策略后可使通
信频次降低至犗（犇×犖狆）．

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
扩大后访存和通信将成为性能瓶颈．
３９　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等十三个人类基因，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
犖，时间复杂度为多项式复杂度犗（狆（犖）），空间复
杂度为犗（犖），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．
３１０　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、隐马尔可夫模型等，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犖犻个通道的特征
图片，每个特征图片的行数和列数分别为犚犻和犆犻，
输出为犖狅个通道的特征图片，每个特征图片的行列
数为犚狅和犆狅．每个输出特征图片通过一个犓×犓
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．设并行规模为犖狆，实际训练
过程中每进程内需要分批对图片进行处理，批次
为犅，则算法复杂度分析如下：算法时间复杂度为
犗（犅×犚犻×犆犻×犖犻×犖狅×犓×犓），空间复杂度为
犗（犅×犚犻×犆犻×犖犻＋犅×犚狅×犆狅×犖狅＋犖犻×犖狅×
犓×犓），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，通信量为犗（犖犻×犖狅×
犓×犓），通信次数为犗（犖狆×ｌｏｇ犖狆）．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．

４　应用分类和体系结构需求
设犖代表问题规模，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；犖狆代表处理器数；图顶点数为｜犞｜，边数为
｜犈｜，图直径为犇；卷积神经网络输入输出为犖犻、
犚犻、犆犻，犖狅、犚狅、犆狅；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．
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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 ＬＩＮＰＡＣＫ １２２８．８万元 ２／３×犖３ 犗（犖２） 线性增长

稀疏线性
代数 ＨＰＣＧ ３４３５亿非零元 犗（犖） 犗（犖），离散

访存，近似随机
归约通信数
线性增长

谱方法 ＦＦＴ １６３８４３ 犗（犖３×ｌｏｇ犖） 犗（犖３） 犗（犖狆×ｌｏｇ犖狆）
多体问题 宇宙演化 １１．２万亿粒子 犗（犖×ｌｏｇ犖） 犗（犖） 犗（犖狆×ｌｏｇ犖狆）
结构网格 Ｓｔｅｎｃｉｌ计算 ５．１×１０１１网格 犗（犖） 犗（犖），规则访存 通信数不变，长度线性增长
非结构网格 通量计算 １０１０网格 犗（犖） 犗（犖），随机访存 通信数不变，长度线性增长
ＭａｐＲｅｄｕｃｅ ＭａｐＲｅｄｕｃｅ １０７任务数 犗（犖） 犗（犖） 基本无通信
图的遍历 ＢＦＳ ２４０顶点 犗（｜犞｜＋｜犈｜） 犗（｜犞｜＋｜犈｜），随机访存 犗（犇×犖狆）～犗（犇×犖狆２）
动态规划 序列比对 ８００ＧＢ基因序列 犗（狆（犖）） 犗（犖） 基本无通信

图的模型 卷积
神经网络 — 犗（犅×犚犻×犆犻×犖犻×

犖狅×犓×犓）
犗（犅×犚犻×犆犻×犖犻＋
犅×犚狅×犆狅×犖狅＋
犖犻×犖狅×犓×犓）

犗（犖狆×ｌｏｇ犖狆）

４１　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
执行效率为犲犲，应用计算量为犖犖ＦＬＯＰＳ（对应算
法时间复杂度），访存量为犕Ｂｙｔｅｓ（对应算法空间
复杂度），应用实测访存带宽为犕犅犠ＧＢ／ｓ，通信对
数为犖犮狅犿犿、通信总量为犆Ｂｙｔｅｓ（对应算法通信复
杂度），网络带宽为犖犅犠ＧＢ／ｓ，消息延迟为犖犔，则
实际应用运行时间犜为

犜＝ 犖犖
７４２．４×犲犲＋

犕
犕犅犠＋

犆
犖犅犠＋犖ＬＴ×犖犮狅犿犿 （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

犜＝Ｍａｘ 犖
７４２．４Ｇ×犲犲（ ，　　　　　

犕
犕犅犠，

犆
犖犅犠＋犖ＬＴ× ）犖犮狅犿犿 （２）

　　从式（１）、（２）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犲犲、提高实际
应用访存带宽犕犅犠、减少通信量犆和通信次数
犖犮狅犿犿为主要目标．

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
犕犅犠ｇｌｄ＜１ＧＢ／ｓ，ＤＭＡ批量访存带宽犕犅犠ＤＭＡ≈
３０ＧＢ／ｓ，从核访问ＬＤＭ带宽犕犅犠ＬＤＭ＝４６．４ＧＢ／ｓ，
片上阵列寄存器通信网络对分带宽为犕犅犠ｒｅｇ＝
７５０ＧＢ／ｓ，应用实测访存带宽的具体组成如下：
犕犅犠＝
犕 犕ｇｌｄ

犕犅犠ｇｌｄ
＋犕ＤＭＡ

犕犅犠ＤＭＡ
＋犕ＬＤＭ

犕犅犠ＬＤＭ
＋犕ｒｅｇ
犕犅犠ｒｅ（ ）

ｇ

（３）
式中犕ｇｌｄ为单核组离散访存总量，犕ＤＭＡ为单核组
ＤＭＡ访存总量，犕ＬＤＭ为单核组访问ＬＤＭ总量，
犕ｒｅｇ为单核组寄存器通信总量，受限于ＬＤＭ容量
访存有部分重叠，即犕ｇｌｄ＋犕ｇｌｄ＋犕ｇｌｄ＋犕ｇｌｄ＞犕．从
式（３）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．从式（１）、（２）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
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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．
４２　应用分类

根据对以上应用的计算特征和数据迁移行为进
行分析，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．
４．２．１　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、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．
４．２．２　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、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
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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．

５　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，而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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