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摘　要　高性能计算是计算科学的具体实践，极大地促进了各领域的科学进展，也对国家的经济建设起到了无法
替代的基础性作用．从几十年发展的时间尺度和十万至百万核量级并行规模尺度研究大规模并行软件的研制发展
历史来看，发现大规模并行应用软件的开发中物理模型、并行算法、并行软件实现以及底层硬件多个层次中存在的
可扩展性的两种有趣现象，即不连续性和非线性现象．本文总结分析这一普遍存在现象，系统梳理计算机软硬件发
展，特别是高性能计算发展中的可扩展问题，为未来并行计算领域发展提供方法论层面的借鉴和指导．
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１　引　言
计算科学已成为继理论研究和实验分析后的第

三种科学研究方法．在包括物理、化学、生物等几乎
各个科学领域，对理论上难以精确求解的复杂问题，
例如湍流、流体力学等，以及由于各种限制因素难以
开展的实验测试，例如气候、天体物理等，大规模科
学与工程计算都成为现阶段唯一的科学研究手段，
极大地促进了各领域的科学进展，也对国家的经济
建设起到了无法替代的基础性作用．大规模科学与
工程计算领域的关键问题是性能，这一核心需求是
计算机并行软硬件平台发展的主要动力之一．

从高性能计算机几十年的发展来看，底层硬件
特别是计算单元的多样性日益丰富，从最早的向量
处理机，到多核众核的出现，体系结构的进化是保持
摩尔定律的一个重要方式．从全球超级计算机
ＴＯＰ５００排行榜［１］的发展也可以清晰的看出这种趋
势．同样，对并行软件而言，其发展路线也随着底层
硬件的进化而完善．国际上代表超级计算应用最高
水平并获得ＧｏｒｄｏｎＢｅｌｌ奖［２１２］的应用软件，其并行
度目前已经普遍达到几十万核的并行可扩展，部分
应用软件甚至接近了数百万核的并行可扩展，持续
运行性能超过了１０Ｐｅｔａｆｌｏｐｓ．研究百万核量级的并
行可扩展算法和软件，当前仍然是国际上，特别是国
内的前沿热点挑战性问题．

可扩展性问题是高性能计算的核心问题，即如
何在增加资源的情况下保证性能．可扩展性问题在
图灵奖获得者ＪｉｍＧｒａｙ所提出的计算机科学的未
来十二个大挑战中排在第一位，是一个重要而长期
的研究目标［１３］．近年来，随着多核技术的兴起以及
各个应用领域内对更高计算能力的需求，超级计算
机的可扩展性已经成为一个以待解决的研究问
题［１４２６］．

本文对高性能计算的软硬件发展进行分析，总
结了一种广泛存在于可扩展问题中称之为多层次不
连续非线性的现象（ＭｕｌｔｉｌｅｖｅｌＤｉｓｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓａｎｄ
ＮｏｎｌｉｎｅａｒＳｃａｌａｂｉｌｉｔｙ，ＭＤＮＳ）．我们从软件硬件两
个角度，以及物理模型、计算模型、计算单元、网络通
信等多个层次对高性能计算主要组成部分的发展进
行了分析，描述了其中存在的不连续非线性现象．我
们认为多层次不连续非线性可扩展现象是高性能计
算发展的一种普遍现象．系统梳理这一现象对未来
的研究工作具有重要意义．

本文认为应将软件硬件的协同设计方法进一步
向上层应用扩展，提出了应用算法的协同设计概念，
在未来解决多层次不连续非线性可扩展问题时应同
时应用位于不同层次的两种协同设计方法，同时提
高应用层次和硬件层次的可扩展性．我们以国产全
球气候模拟并行应用程序的可扩展性研究为例，介
绍了两层协同设计方法的有效性．

本文第２节详细介绍多层次不连续非线性可扩
展现象；第３节介绍多层协同设计方法；第４节进行
总结．

２　多层次不连续非线性可扩展现象
２１　可扩展性

可扩展性并没有公认的标准定义，本文给出一
个定性的概念：可扩展性是指并行软件和并行计算
机体系结构在增大规模情况下的性能利用能力．并
行算法和并行结构一软一硬是可扩展性的两个方
面，也是对立统一的．并行软件或者并行算法的可扩
展性高意味着在增加底层硬件时能够获得更好的性
能，并行体系结构的可扩展性高意味着能够对并行
软件和并行算法进行支撑，支持处理更大的问题规
模．问题规模的扩大源自实际的需求，也依赖底层硬
件规模发展的支持，反之，系统规模的发展也是源自
上层应用的需求．

高性能计算中的可扩展性存在两种主要类型，
即强可扩展性和弱可扩展性．前者指固定软件层面
问题规模情况下，单纯增加硬件资源的性能加速比；
后者指问题规模随着硬件资源增加而扩大时的性能
加速比．事实上，两种扩展性的分析分别针对硬件和
软件层面规模或者资源的增加，我们将在后文中详
细分析．
２２　多层次不连续非线性可扩展现象

如果从几十年发展的时间尺度和十万甚至百万
核量级扩展的并行规模尺度来看大规模并行软件的
研制发展历史，我们会发现大规模并行应用软件的
开发中存在的物理模型、并行算法、并行软件实现三
个层次可扩展性的两种有趣现象，即不连续性和非
线性现象．

随着并行计算规模不断增加，在物理模型、并行
算法设计和并行软件性能优化等多个层次中都出现
了不同性质的不可连续扩展，即必须更换新物理模
型，新并行算法设计或并行软件实现方法等现象，我
们将这种现象称为可扩展性的不连续现象．其次，即
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使在某种物理模型、并行算法设计和并行软件性能
优化的组合可扩展的并行计算规模范围内，其计算
性能并不能随着计算资源的增加而线性提高，我们
将此现象称为可扩展性的非线性现象．我们将以上
两个现象统称为多层次不连续非线性可扩展现象．
非线性描述的是一种量变，在一定范围内某种模型、
方法是适用的，但是随着规模的增加，其性能增加的
幅度在降低．不连续描述的是一种质变，量变达到某
个阈值，不得不借助于新的具有创新性的模型或
方法．

此外，在计算机硬件发展趋势中，也存在着非线
性和不连续可扩展现象．例如计算单元的发展经历
的单核性能的提高、多核并行性的提升以及众核体
系架构的出现，这是典型的不连续现象．从并行计算
机的发展历史来看，不同量级的计算核心组成的超
算系统为上层的并行软件非线性现象的底层基础．

上述不连续非线性现象普遍存在于计算机软硬
件系统中，但并非仅限于并行可扩展视角下的高性
能计算领域．例如，按照著名的摩尔定律［２７］发展的
处理器硬件会达到物理极限，这包括晶体管大小和
漏电的限制，因此导致了多核众核等体系架构的蓬
勃发展．此外，不仅在计算机学科中，其他理论和工
程技术学科中，也大量存在不连续现象和非线性现
象．例如，不同里程的导弹必须重新设计才能满足新
的里程需求，又如，物理学中牛顿力学和量子力学分
别适用于刻画不同的空间尺度的系统，再如，数值方
法中格式的发展也受不同软件性能瓶颈的影响而
变化．

本文的目的在于总结分析这一普遍存在现象，
系统梳理计算机软硬件发展，特别是高性能计算发
展中的可扩展问题，为未来并行计算领域发展提供
方法论层面的借鉴和指导．

图１给出了本文提出的多层次不连续非线性可
扩展现象概要．如前所述，问题规模的可扩展性对应
于弱可扩展，主要是在与底层硬件松耦合的物理模
型和数值计算方法等上层问题层次进行研究，例如
典型的非线性包括不同粒子数目或其他问题规模从
Ｇ级到Ｔ级的发展，典型的不连续包括不同规模下
采用的建模方法不同，例如稀疏问题、稠密问题、降
维方法等．系统规模可扩展性对应于强可扩展，主要
是在和底层硬件紧耦合的并行算法和性能优化等方
面开展研究，典型的非线性为不同量级处理器核心，
典型的不连续包括不同体系架构的计算单元．

图１　多层次不连续非线性可扩展现象

２３　硬件层面的多层次不连续非线性
２．３．１　计算单元

传统上，由于摩尔定律和登纳德扩展定律
（ＤｅｎｎａｒｄＳｃａｌｉｎｇ）［２８］的有效性，每１８个月，晶体管
尺寸减小，在芯片面积相同情况下晶体管数目加倍，
同时由于单个晶体管所需电压相应降低，总功耗保
持不变．晶体管尺寸减小同样带来了主频提升，并在
更多可用晶体管的共同作用下，处理器性能每１８个
月加倍．这就是所谓的给软件设计者的“免费午餐”，
无需采用任何优化技术，只需等待一定时间，程序性
能自然会提高．

但依赖单ＣＰＵ主频提升性能的时代已经结
束［２９］，这是硬件上的不连续现象之一．从９０ｎｍ开
始，由于漏电流的问题，登纳德扩展定律已逐渐失
效，即若想随着晶体管尺寸缩小继续提升主频，每个
晶体管的电压不能相应降低，则总功耗会随着晶体
管数目指数增长，这在当前功耗预算和散热能力的
要求下都是不可接受的．因此，借用在文献中经常出
现的图２所示，处理器主频已经有十多年没有明显
提升了．若想利用芯片上越来越多的晶体管提升程
序性能，只能另辟蹊径———采用并行的架构，这给硬
软件设计都带来了划时代的变革，从此进入并行
时代．

图２　处理器主频历史变化图

另一方面，存储墙及功耗墙等问题也成为制约
单核处理器性能提升的瓶颈．这些因素导致芯片生
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产商转而通过增加处理器核数使得处理器晶体管数
量继续沿摩尔定律增加，多核／众核架构成为计算机
体系结构发展的重要趋势．其中，以ＧＰＵ［３０３３］为代
表的众核架构以其更强的计算能力和更高的访存带
宽受到了越来越多应用开发人员的青睐．自２００７年
ＮＶＩＤＩＡ首次提出ＧＰＧＰＵ概念以来，ＧＰＵ在通用
计算领域得到了日益广泛地应用．主流ＧＰＵ厂商
也根据实际计算需求，对ＧＰＵ架构进行了不断改
进和完善［３４］．

与多核处理器相比，异构众核处理器提供了更
高的计算密度，越来越多的应用程序被移植到众核
处理器上，并取得了良好的加速比，使用众核处理器
实现对应用程序的加速已成为提高程序性能的主要
模式．到目前为止，ＮＶＩＤＩＡ的ＧＰＵ架构主要有
Ｇ８０、Ｇ２００、Ｆｅｒｍｉ、Ｋｅｐｌｅｒ、Ｍａｘｗｅｌｌ以及Ｐａｓｃａｌ．
ＡＭＤ的ＧＰＵ架构主要有Ｃｙｐｒｅｓｓ、Ｃａｙｍａｎ和
ＧＣＮ架构．这些架构在架构组织、性能、带宽和功耗
方面的发展也呈现出非线性、不连续的特点．例如，
一条指令从需要４个、２个到１个时钟周期的性能
提升，以及共享内存１６个到３２个ｂａｎｋ的增加，其
他包括完善的ｃａｃｈｅ机制、ＨｙｐｅｒＱ和动态并行的
支持等．

同样，在超级计算机的发展过程中也能清晰看
到底层硬件的变化．２００８年由ＬＡＮＬ和ＩＢＭ共同
研制的首台Ｐ级超级计算机系统Ｒｏａｄｒｕｎｎｅｒ［３５］即
采用异构加速架构，整个系统含有３０６０个计算结
点，总共拥有１２２４０个ＩＢＭＰｏｗｅｒＸＣｅｌｌ８ｉ协处理
器和１２２４０个ＡＭＤＯｐｔｅｒｏｎ多核处理器，其Ｌｉｎ
ｐａｃｋ实测性能首次突破了１Ｐｆｌｏｐｓ．在２０１８年６月
发布的世界ＴＯＰ５００高性能计算机排行榜中，排名
前１０的超算系统中有９台都采用异构众核体系
架构．

美国、欧盟、日本和我国等超级计算大国都已经
积极部署Ｅ级超级计算系统的研制，Ｅ级超级计算
系统将于２０２０年左右出现，系统将包含千万甚至亿
量级的处理部件，其硬件平台的基础计算部件、系统
规模和互联结构以及软件系统的计算模式和通信模
式，都将远远超过现阶段Ｐ级系统的水平，在存储、
计算、通信中都会呈现特别复杂的层次性和异构性．
总之，处理器体系结构的发展存在明显的非线性和
不连续性．
２．３．２　存储单元

计算机数据存储由最初的ＳＩＭＭ［３６］一直发展
到现在的主流内存架构ＤＤＲ，发展也遵循指数级递

增，不过由于加速度相对计算单元的发展较慢，因此
出现了内存墙等问题，特别是在多核／众核架构的情
况下，内存带宽和延迟更成为程序的主要瓶颈所在．

同样，量变达到一定程度就会发生质变．目前由
于物理方面的限制，继续沿原有路线方式发展已无
法解决内存墙问题，各种新型的复杂的架构相继被
提出．例如，最近几年出现的使用非易失性内存
（ＮｏｎＶｏｌａｔｉｌｅＭｅｍｏｒｙ，ＮＶＭ）［３７］技术及其所带来
的体系结构和编程思路上的转变，统称为内存计算
方式．这一方式极大地提高了海量数据处理的性能．
３ＤＸＰｏｉｎｔ［３８］是由Ｉｎｔｅｌ和Ｍｉｒｏｎ共同研究提

出的一种三维立体存储架构，与已有内存设备基本
原件不同，３ＤＸＰｏｉｎｔ采用新型可变电阻式记忆体，
其价格将是ＤＲＡＭ的一半，并且支持位元可寻址，
是内存发展历史上不连续现象的体现．
２．３．３　指令系统

指令系统的设计有两种截然不同的理念，即
ＲＩＳＣ（ＲｅｄｕｃｅｄＩｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎＳｅｔＣｏｍｐｕｔｅｒｓ）和ＣＩＳＣ
（ＣｏｍｐｌｅｘＩｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎＳｅｔＣｏｍｐｕｔｅｒｓ），前者包括
Ｉｎｔｅｌｘ８６、ＰＤＰ１１和ＶＡＸ等，后者包括ＩＢＭＰｏｗｅｒ
ＰＣ、ＳｕｎＳｐａｒｃ、ＭＩＰＳ和Ａｌｐｈａ等．

最早的处理器仅有一个寄存器，因此需要在指
令中配置丰富的内存寻址模式．随着硬件集成电路
的发展，可利用片上资源成指数级增加，出现了特定
寄存器、通用寄存器、内存寄存器结构以及寄存器
寄存器结构，指令寻址方式变得十分丰富，指令集
ＩＳＡ也变得异常臃肿，例如ｘ８６指令集规模上千，长
度从１到１５字节，是与众寻址模式，这使得体系结
构以及上层编译器的设计和优化变得极为复杂和
困难．
１９世纪８０年代由图灵奖得主ＪｏｈｎＣｏｃｋｅ、Ｄａ

ｖｉｄＰａｔｔｅｒｓｏｎ以及ＪｏｈｎＨｅｎｎｅｓｓｙ等科学家提出并
设计实现了一种新型思路，即缩减指令集规模，固定
指令长度，简化内存寻址模式，例如ＭＩＰＳ仅包含
２００余种指令，长度固定，为一种寄存器寄存器体
系结构，即所有数据需要加载到寄存器中，仅提供一
种内存寻址方式，这极大地简化了硬件实现和编译
器设计优化的难度，并且有效地降低了处理器能耗．

需要指出，这两种设计思路实际上在当前的处
理器中也进行了某种程度的耦合，借鉴吸收了两种
指令集的优势，例如ＡＲＭｖ８存在多种指令类型，
Ｉｎｔｅｌ处理器也参考利用了很多ＲＩＣＳ技术．但是，两
种指令集设计思路在指令集的关键特性，例如规模、
寻址方式、指令长度等方面，都存在一定的断层，这
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是指令集一种非线性发展的体现．
２．３．４　Ｉ／Ｏ

互联网络、高性能计算机的网络发展从其结构
而言存在Ｃｒｏｓｓｂａｒ和Ｆａｔｔｒｅｅ等结构，从其实现技
术看存在２０００年前后蓬勃发展的Ｍｙｒｉｎｅｔ和ＳＰ
Ｓｗｉｔｈ，以及当前主流的以太网和Ｉｎｆｉｎｉｂａｎｄ技术，
这些技术的发展均呈现出一定的不连续性．例如，
Ｃｒｏｓｓｂａｒ这种矩阵型的互联结构限制了其应用的
规模，而Ｆａｔｔｒｅｅ结构在树的高层次结点间互联配
置了更高的带宽，适用于更多节点数，已被广泛应用
在高性能计算机系统中．再如，２０００年前后研究提
出的ＩｎｆｉｎｉＢａｎｄ架构是一种支持多并发链接的转换
线缆技术，相比传统以太网具有更优的带宽和更低
的延迟，是高性能计算特别是ＴＯＰ５００排名前十系
统上的标准网络配置．
Ｉ／Ｏ存储系统的多样性要更加丰富，从最早到

的磁带、软盘、光盘、硬盘到当前的ＳＳＤ存储，其硬
件介质的特性，例如容量和速度等，均在发展中遇到
了技术天花板，因此不得不寻找新型材料或物理技
术，这是一种典型的不连续性发展现象．从计算机角
度，存在的多种Ｉ／Ｏ存储系统的数据传输技术也是
不连续性发展的实例，例如同步Ｉ／Ｏ、异步Ｉ／Ｏ和
ＤＭＡ（ＤｉｒｅｃｔＭｅｍｏｒｙＡｃｃｅｓｓ）技术，相比前者，后
者允许处理器在Ｉ／Ｏ数据传输的同时执行更多操
作，提高了处理器利用率．
２４　软件层面的多层次不连续非线性
２．４．１　物理模型和数值方法

本节选取全球气候模拟和材料模拟为例介绍大
规模并行应用在物理模型和数值方法层面发展的可
扩展性问题．

大气环流模式（ＡＧＣＭ）［３９］是研究气候变化及
其成因的重要工具之一，是地球系统模式的重要组
成部分，它的研制和发展是当前大气科学的研究热
点之一．以中国科学院大气物理研究所自主研发的
大气环流模式ＩＡＰＡＧＣＭ，近３０年的发展来看，可
以清晰地看到随着底层硬件性能的不断提高，以及
模拟实际问题的精度的细化，软件的物理数学模型
经历了复杂的系列变化．

当前大气环流模式的发展主要集中在两个方
向，一方面是物理过程越来越精细，一方面是分辨率
越来越高，因为更高分辨率的气候系统模式能直接
分辨更精细时空尺度的物理过程，从而有更高的模
式性能．如图３所示，精度和分辨率的提高可以对全
球气候进行更为精细地模拟和分析，而精度和分辨
率的提高导致了问题规模的扩大．

图３　全球气候模拟不同分辨率模拟效果的对比图
依据计算内容和计算特点的不同，大气环流模

式可以分为动力框架和物理过程两大部分．动力框
架主要是用来求解关于时间的偏微分方程组，离散
方案的设计是关键，要同时保证计算的稳定性、守恒
性、精确性和高效性．动力框架的计算在空间上是三
维的，每一点的计算都可能与周围的很多点有关系．
物理过程主要用来计算控制方程中的源汇项，以及
一些诊断量（如降水、云量、辐射通量等）．物理过程
的计算是在单柱（ｓｉｎｇｌｅｃｏｌｕｍｎ）上进行的，也就是
说是一维的，仅有垂直方向的数据交换．

单核串行计算时动力框架与物理过程的计算时
间相当，随着进程数的增加，动力框架所占比重逐渐
增加．以大气所自主研发的大气环流模式ＩＡＰ
ＡＧＣＭ４．０（０．５×０．５）为例，在使用１０２４个进程
时，动力框架部分的计算时间占了总计算时间的
８５％，其中纯计算时间约４７％，通讯时间约３８％．而
国外的一些研究表明，当模式分辨率提高到３ｋｍ
时，物理过程的计算时间仅占总计算时间的１％，完
全可以忽略不计［４０］．造成这种情况的主要原因是物
理过程的计算是在一个个气柱上进行的，在水平方
向彼此没有联系，因此其并行可扩展性远远高于三
维间关系紧密的动力框架．由此可见，增加大气模式
并行可扩展性的关键是增加动力框架部分的可扩
展性．

大气模式的非线性发展主要表现在硬件规模增
大时性能无法大幅提高．对于目前较成熟的中高分
辨率的模式（５０～１００ｋｍ）而言，主流的并行规模在
千核左右，核数再增加时，并行效率便迅速下降．而
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对于ＮＣＡＲ更高分辨率的模式（２５ｋｍ），在使用格
点的动力框架时，虽然使用６万核时仍保持一定的
加速比，但并行效率已经非常低了［４１］．如图４所示，
大气所的模式ＦＡＭＩＬ，虽然完成了１万核的测试试
验，但在核数高于６０００核后计算速度几乎不再提
高．初步分析表明，格点模式的并行可扩展性的瓶颈
主要是通信．以ＩＡＰＡＧＣＭ为例，该模式动力框架
采用的是精度较高的中央差方案，每个点的计算要
与周围１２个点发生联系，而在进行二维平滑时，则
需要用到周围２４个点的数据．这种紧密的关系给数
据剖分带来了困难，同时数据间的通信量也变得很
庞大．此外，高纬沿纬圈的ＦＦＴ滤波也是并行可扩
展性的一个瓶颈．综上所述，要提高ＩＡＰＡＧＣＭ的
并行可扩展性，关键是改进模式的偏微分方程Ｓｔｅｎ
ｃｉｌ并行算法，ＦＦＴ并行算法，以及平滑模块的并行
算法设计和优化实现．

图４　大气环流模式ＦＡＭＩＬ在天河１Ａ超级计算机上的计算
速度测试［４２］

大气模式的不连续性主要体现在模式物理参数
化方案和数值计算方法的不连续性，即当模式分辨
率提高到一定程度时，原有的方法不再适用，目前尚
未看到在各种空间尺度（即分辨率）上均适用的方案
或方法．在物理参数化方案方面，当模式的分辨率较
粗时（＞１００ｋｍ），模式网格无法分辨特征尺度在
１～１０ｋｍ的积云，因此必须采用积云对流参数化的
方法，用网格点上的大尺度变量近似地表示积云对
流过程对大尺度环境场的影响．而当模式分辨率提
高到５ｋｍ甚至更高时，模式的网格点已经可以显式
地分辨出积云，因此，粗分辨率模式中应用的积云对
流参数化方案便不再需要了．此外，物理参数化方案
的许多参数也是和分辨率密切相关的，这些参数和
分辨率的关系也是不连续的．

在数值计算方法方面，在模式发展的最初阶段，
分辨率只有５００ｋｍ左右，模式代码还是串行的，此
时主流的离散方法是有限差分法，该方法设计简便
且易于保持守恒．当分辨率提高到３００ｋｍ时，谱方
法逐渐成为主流的离散方法，这是因为谱方法很好
地解决了极点问题，可以使用较大的时间步长从而
提高计算速度．但谱方法也有其固有的缺陷，即并行

可扩展性较低．在计算规模较小时，这一缺陷尚无显
著影响，但随着模式分辨率的提高和计算规模的增
大，谱方法的这一不足愈发凸显，而谱元方法的优势
则开始显现．图５给出了２５ｋｍ分辨率下谱框架（谱
方法），格点框架（有限差分）和谱元框架的计算速
度．可以看出当计算进程数在千核以下时，谱框架计
算速度优势明显，在４０００核时，三种方法的计算速
度相当，而当１００００核时，谱框架的计算速度已显
著落后于格点框架和谱元框架．

由此可见，随着计算规模的扩大，物理模型的数
学表达及离散化方案都会发生明显的变化．同时，受
到通讯、Ｉ／Ｏ等瓶颈的制约，其计算速度并不能随着
计算资源的增加而线性提高．

图５　大气环流模式ＣＡＭ５三种不同动力框架在Ｂｌｕｅ
Ｇｅｎｅ／Ｐ超级计算机上的计算速度［４３］

再以材料模拟为例进行介绍．材料科学是基础
科学应用的重要领域，高新技术材料的研究和发展
水平是衡量一个国家科技实力的重要标志．传统上
材料科学的研究是从理论角度与物理实验相结合出
发的，但是随着材料技术发展，这一研究手段的瓶颈
逐步显现．一方面是新型的复杂材料理论模型给数
值求解带来的挑战，理论方法难以进行求解分析；另
一方面，从实验角度开展新材料的研发周期太长，增
加了大量的时间和人力成本．此外，实验手段还受制
于设备的分辨率等指标．因此，以数值模拟方法为核
心的材料模拟研究逐渐兴起，逐步成为材料模拟的
重要研究手段．

我们以核材料辐照损伤微观模拟的两种方法：
即分子动力学模拟算法［４４］（ＭｏｌｅｃｕｌａｒＤｙｎａｍｉｃｓ，
ＭＤ）和动力学蒙特卡洛算法［４５］（ＫｉｎｅｔｉｃＭｏｎｔｅ
Ｃａｒｌｏ，ＫＭＣ）为例开展介绍．分子动力学模拟ＭＤ
主要通过使用牛顿动力学方程求解方法实现材料中
粒子运动轨迹的模拟，该方法的核心是一个确定性
物理方程，该方程准确地记录和描述了分子和原子
微观演化的轨迹，这种方法的计算量较大，计算复杂
度较高，因此利用这种方法难以长时间地模拟材料
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分子体系的演化．
动力学蒙特卡洛算法ＫＭＣ通过使用随机过程

理论实现对材料中微观尺度整个体系演化情况的模
拟，与ＭＤ不同，ＫＭＣ将关注点从“粒子”扩大到
“体系”，同时进一步将“原子运动轨迹”粗化为“体系
组态跃迁”，这种方法复杂度较低，计算量适中，可以
模拟大规模、长时间的核材料微观结构演化过程，但
是这种随机过程的方法难以准确描绘每个原子的运
动轨迹．

通过两个大规模科学和工程计算问题的发展可
见，不同方法具有独特的优缺点，在应用环境变化的
情况下，优势劣势往往能互相转变，需要考虑不同的
方法，改进设计扬长避短．
２．４．２　计算模型

强可扩展性的理论分析模型是经典的Ａｍｄａｈｌ
定律［１５］，假定某一算法的可并行化比例为犲，则在狆
个处理器上的加速比为犛＝１／（１－犲＋犲／狆），当处理
器数目为无穷时的最大加速比为１／（１－犲）．因此，
假设一个算法的可并行部分犲＝０．９９，则最大加速
比为１００．强可扩展性的分析结果指出并行应用的
加速比受程序串行比例大小限制，一度使得并行计
算前景不明，并行计算研究也陷入低潮．１９８８年，
Ｇｕｓｔａｆｓｏｎ［１６］根据在１０２４个处理器上获得千倍加
速比的经验，提出了Ｇｕｓｔａｆｓｏｎ定律，指出可扩展性
应扩大并行处理器上处理的问题规模，即弱可扩展
性概念．之后，更多的学者推广了可扩展性的模型．
比如ＳｕｎＮｉ［１７１８］提出了内存受限的可扩展性模型，
实际是对Ｇｕｓｔａｆｓｏｎ定律的推广．虽然Ｇｕｓｔａｆｓｏｎ
模型的假定仅与Ａｍｄａｈｌ在问题规模上不同，但是
得到的最终结论却大相径庭，由此可见模型的发展
对实际问题的指导也具有一定的不连续性．

这种不连续性也体现在Ａｍｄａｈｌ在多核架构上
的推广．体系结构权威ＭａｒｋＨｉｌｌ教授将Ａｍｄａｈｌ
定律推广应用到多核处理器的性能模型上［１９］，得出
异构多核比同构多核性能好，不能一味追求核的数
量，数量少而单核性能高可能是全局最优的结论．姚
二林等人［２０２１］进一步发展了ＭａｒｋＨｉｌｌ教授的结
论，指出虽然异构多核比同构多核更好，但是异构多
核相对于同构多核的加速比仍然受限于问题的串行
部分比例；只要处理器内总的资源在一直增加，则对
于任何实际的单核性能模型，全局最优点总是在核
的数量和单核的性能间取折中［２２］．

并行计算模型可分为面向共享存储、面向分布
式存储和面向存储层次三类，这三类模型代表着高

性能计算不同方面量化模型发展的不连续性．而每
个类型内模型的发展又是非线性的．我们以面向分
布式内存系统，即处理器间通过网络消息传递进行
通信为例介绍，此类模型更真实地反应了当前并行
计算机系统的通信瓶颈．经典模型包括ＢＳＰ模
型［４６４７］和ＬｏｇＰ模型［４８］，然而这些模型也十分简洁，
并且包含一些不合理假设，忽略了一些重要的实际
网络通信中的硬件参数．例如ＬｏｇＰ模型中没有考
虑长消息带宽，为此ＬｏｇＧＰ模型［４９］增加了一个参
数犌用以描述长消息带宽．ＬｏＰＣ模型［５０］和ＬｏＧＰＣ
模型［５１］考虑了网络通信竞争对系统通信性能的影
响，ＬｏｇＧＰＳ模型［５２］增加了参数犛表示不同通信协
议的消息大小阈值，对不同的协议建立不同的通信
开销．ＬｏｇＧＰＯ模型［５３］考虑了计算和通信的重叠对
程序性能的影响．ＭｅｍｏｒｙＬｏｇＰ［５４］考虑了消息的数
据大小和分布，区分了传递连续数据和非连续数据
的开销．这些模型虽然都基于经典的ＬｏｇＰ模型，但
是其发展体现了对不同实际特性的考虑，可看做一
种非线性发展．
２．４．３　并行算法

在中间的并行算法设计层次，计算机专家通常
抽取大规模应用中的关键算法进行研究，并分类为
几种常见模式（Ｄｗａｒｆｓ）［２９］，相关算法在可扩展性方
面也存在不连续非线性可扩展的现象．同一算法的
各种不同并行编程模型和优化方法的软件实现适用
的计算平台也不同．下面总结几种典型算法的发展，
可充分体现同样算法的软件实现和优化方法必须随
着底层体系结构的演变而演变，体现了可扩展的不
连续和非线性现象．

以线性代数的稠密矩阵计算的数学库实现的发
展为例．２０世纪７０年代大量使用的向量处理器，需
要将矩阵存储和操作划分为向量模式，并且大多数
稠密矩阵算法的向量化设计也较为简单，基于这一
特点设计实现了ＬＩＮＰＡＣＫ［５５］和ＥＩＳＰＡＣＫ［５６］，分
别包含支持几种矩阵类型的线性方程求解和最小二
乘求解，以及特征值计算的Ｆｏｒｔｒａｎ程序，其大部分
函数都通过调用一级ＢＬＡＳ［５７］实现，可提高程序性
能移植性．
２０世纪８０年代的硬件更注重利用多层次高速

缓存来缓解硬件计算访存性能的差距，因此调用数
据局部性较差的一级ＢＬＡＳ实现算法的性能较低．
设计实现的ＬＡＰＡＣＫ［５８］利用三级ＢＬＡＳ实现，这
种利用分块的矩阵算法能有效提高数据时空局
部性．
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２０世纪９０年代适用于分布式存储系统的Ｓｃａ
ＬＡＰＡＣＫ［５９］利用并行ＢＬＡＳ和负责线性代数通信
的基本子程序集ＢＬＡＣＳ，ＰＢＬＡＳ利用二维循环分
块布局，实现了数据局部性和负载平衡的统一．此外
还研究设计了两种类似的库ＰＬＡＰＡＣＫ［６０］以及其
ＯＯＣ版本ＰＯＯＣＬＡＰＡＣＫ［６１］．这些库充分降低了
通信开销，提高了并行效率．
２０００年以后蓬勃发展的多核众核系统上，可以

借鉴利用底层多线程ＢＬＡＳ库来继续支持上层线
性代数算法，然而这种方式会导致过多的细粒度同
步，严重影响了程序性能，因此需要全新的算法和数
据布局．适用于多核的ＰＬＡＳＭＡ［６２］和众核上的
ＭＡＧＭＡ［６３］利用基于有向无环图的乱序异步执行
技术、细粒度任务调度和ＢＤＬ（ＢｌｏｃｋＤａｔａＬａｙｏｕｔ）
数据存储方式进行优化，并且这种思路可以推广到
分布式异构环境下，基于运行时系统ＰａＲＳＥＣ的
ＤＰＬＡＳＭＡ实现了细粒度的任务图并行．

近几年来，在大规模并行计算机系统上，特别是
随着面向Ｅ级计算能力的硬件发展，算法的通信性
能成为程序的主要瓶颈之一，在这方面，提出了一类
半整数维度划分策略［６４］和一类通信避免策略［６５７０］，
两种方法都能应用到大量矩阵类算法中．利用半整
数维度划分方法，可以在并行性、局部性、通信量等
方面进行平衡，例如３Ｄ划分的矩阵乘法需要较大
的冗余输入数据拷贝，但是降低了通信量同时也提
高了并行性，而２Ｄ算法例如Ｃａｎｎｏｎ算法的特征正
好相反．在这两种算法之间存在２．５Ｄ划分［７１］，通过
配置冗余存储参数ｃ，即数据冗余数目，将带宽需求
和延迟分别降低犮１／２和犮３／２，可以在这些性能指标间
平衡调整，在不同系统上通过自适应参数优化达到
最优性能．

如上所述，沿着稠密矩阵数学库核心算法的发
展来看，不同的并行算法适用于不同底层硬件，当硬
件的体系架构，特别是关键计算单元的性能构件变
化之后，就要以新的思路来设计并行算法，这是可扩
展的不连续性现象的主要体现．

再以大规模ＦＦＴ为例．针对集群体系结构特
点、集群规模、计算规模，会采用不同的优化方法和
算法实现．现有传统集群上的商业版ＦＦＴ数学库主
要有ＦＦＴＷ和ＩｎｔｅｌＭＫＬ．ＦＦＴＷ是使用最为广泛
的ＦＦＴ库，其基于ＭＰＩ的３维ＦＦＴ并没有考虑计
算和通信的重叠优化问题．Ｐ３ＤＦＦＴ［７２］及其他许多
研究［７３８０］通过对数据进行节点间高维分布以提高３
维ＦＦＴ的延展性，但没有考虑计算和通信的重叠优

化问题．２ＤＥＣＯＭＰ＆ＦＦＴ［８１］通过优化多组输入数
组间的计算通信重叠问题实现对批量数据３维
ＦＦＴ计算的性能优化．我们在异构众核计算系统上
优化ＦＦＴ算法，基于并行系统多个层次的不同通信
性能，研究新的ＦＦＴ算法和优化方法，图６显示了
ＰＫＵＦＦＴ在节点数为２０４８以上时，性能较ＭＫＬ
数学库更高，而ＭＫＬ性能可扩展性峰值出现在
４０９６节点数，大于该节点数后，性能会几乎保持不
变，无法继续扩展．而陈一峯等人［８２］提出的新ＦＦＴ
算法依然能几乎线性扩展到８１９２核，这展示了可扩
展性不连续现象．

图６　不同ＦＦＴ算法可扩展性比较［８２］

最后再以稀疏问题为例分析说明可扩展的非线
性现象．稀疏问题的关键计算核心是稀疏矩阵向量
乘法ＳｐＭＶ［８３］．图７显示了稀疏矩阵向量乘的例
子，在图中的三个实现对称矩阵ＳｐＭＶ的程序，分
别在延迟隐藏、对角线计算顺序、目标向量传送方式
上有所不同，从图中结果可以看到，底层硬件规模越
大时，各种方法的可扩展性愈加呈现非线性，而且各
种方法间出现交替上升趋势，具有不同的适用区间．
因此，不同的算法对不同的底层硬件平台不具有性
能可移植性，并且随着硬件规模的增加，性能不能线
性增长．

图７　不同ＳｐＭＶ算法比较［８３］
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２．４．４　优化方法
优化方法与并行算法的主要区别在于其开展研

究的环境不同，前者与底层硬件紧耦合，通常一种优
秀的优化方法或者思想适用于不同的问题和算法，
而后者与所求解的问题紧耦合．从此角度看，广泛使
用的分块这一编译技术应视为一种优化方法．分块
方法的变化也能体现对底层硬件存储层次发展的不
断适应．本节还将以调度优化方法的发展为例介绍
发展的不连续和非线性现象．

最早的分块方法应用于矩阵类型计算［８４］，通过
手工或编译器等方法自动对循环进行划分，使得内
层循环处理某个循环迭代空间中的子块，以提高数
据的时间和空间局部性．分块方法是最为常用和有
效的性能优化方法，几乎所有算法都通过分块来提
升实现性能，存在大量后续研究工作［８５８８］．分块方法
根据高速缓存的大小及其他例如缓存行大小、相联
度等特征进行参数调优，通过设置不同的分块大小、
预取距离等参数进行细粒度调优．这种变化体现了
分块方法在优化方法层面的不连续性现象．

随着硬件的发展，单一层次的高速缓存无法平
衡缓存大小和存取速度之间的矛盾，因此当前多核
和众核处理器均出现了多层次高速缓存，处理器核
一般独占一至两层私有高速缓存，而多个片上内核
共享最外层高速缓存．这种硬件的发展给分块方法
的调优和设计带来了一定的挑战．１９９９年ＭＩＴ的
科学家设计提出了缓存无关分块方法［８９］，并将以前
的分块方法称为缓存相关方法．缓存无关方法可以
忽略高速缓存具体硬件特征，自动适应不同存储层
次数量、缓存大小．在缓存无关方法中，理想的缓存
模型被抽象为只包含两层存储架构：一个是一定大
小的理想高速缓存，另一个是无限大系统内存．通过
分而治之的方法，缓存无关方法可以适应实际高速
缓存大小以及存储层次等硬件参数，从而总能获得
最优访存复杂度．与缓存相关方法类似，针对大量已
有问题和算法也设计提出了相应的缓存无关方法实
现［９０９３］．以缓存相关方法和缓存无关方法的发展而
言，这是典型的优化方法的非线性现象．

调度是重要的运行时优化方法之一，我们以调
度方法的发展为例进行分析．任务调度模式主要分
为主从模式和对等模式两种．主从模式是一种经典
的调度方法，主控端生成任务并将其放入集中任务
队列中，然后将任务发送给空闲的从属端．这种模式
的优点是实现简单，通信开销小，且容易实现负载均
衡；缺点是主控端维护集中任务队列容易形成性能

瓶颈，尤其是当任务粒度特别小时，主控端生成任务
速率小于从属端任务执行速率，从而导致从属端饥
饿．因此主从模式不适用于大规模并行系统的调度．
在对等模式下，各个线程处于平等地位．为了实现负
载均衡，空闲线程从某个繁忙线程窃取任务．这种模
式采用分布式任务队列，缓解了主从模式下管理集
中任务队列而引发的竞争，因此在大规模并行时可
以获得较好的可扩展性．对等模式的缺点是任务窃
取通常会对数据局部性造成影响．主从模式到对等
模式的发展是一种典型的随着硬件系统规模增大而
导致的调度系统设计的不连续现象．

在对等模式的发展中，也存在着非线性发展现
象．例如在对等模型调度中，工作优先和求助优先是
两种常用的任务生成策略．工作优先是指工作线程
立即执行生成的任务，而将剩余任务留给其他工作
线程窃取［９４９５］．此生成策略的优势是数据局部性较
好，但是由于函数多层嵌套容易导致线程栈空间溢
出．此外，工作优先生成任务速度慢，当空闲线程较
多时容易导致线程饥饿．求助优先是指工作线程继
续执行剩余任务，而将新生成任务留给其他工作线
程窃取．此任务生成策略可以快速生成任务以供其
他线程窃取，适用于空闲线程较多的情况，但是这种
策略任务生成开销大且会破坏数据的局部性．自适
应任务生成策略会根据栈阈值自动切换到工作优先
或求助优先生成策略，弥补单一生成策略的不足．
２．４．５　编程模型

编程模型是提供给程序员编写算法实现的软件
平台，它与底层硬件和上层问题紧密相关，不同编程
模型适用于不同平台和问题，这种适用性是不连续
性的根本原因，如ＭＰＩ［９６］是适用于大规模分布式存
储系统的并行通信库，ＯｐｅｎＭＰ［９７］是共享存储以及
多核处理器的常用并行方法，ＯｐｅｎＣＬ［９８］是众核平
台的统一编程标准．不同的语言表面上只支持特定
并行架构，其本质核心在于硬件可扩展性的不连续
性发展这一现象．

对于非线性而言，即使是同一语言，也会随着硬
件平台的进化而不断演变，以ＭＰＩ和ＯｐｅｎＭＰ的
不同版本演化为例，２００３年底ＭＰＩ２［９９］发布，增加
了进程拓扑映射、更好的单边通信接口，后续版本陆
续增加共享内存支持、混合编程、甚至是ＧＰＵ支
持．ＭＰＩ标准３．０提供了通信重叠的更多机会，支
持异步和近邻的集合通信，更好的单边通信接口，以
改善应用的扩展性．ＯｐｅｎＭＰ起初主要是循环级并
行，３．０规范中增加任务并行，４．０中增加处理器绑
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定、任务组、众核加速器和ＳＩＭＤ等支持．这都说明
了底层实现优化层次中的方法和模型也只能在一定
范围内适用．

针对同一硬件平台而设计的不同编程模型也可
看为一种非线性发展，例如针对目前广泛使用的大
规模异构众核平台，没有统一的并行编程解决方案．
目前的趋势有几个特点：（１）在大规模异构众核计
算上，学术界普遍认为异步的任务图并行是隐藏通
信和同步开销，获得应用扩展性的一个重要手段；
（２）对于异构众核处理器所带来的结构复杂性，产
业界还是采用ＭＰＩ与ＯｐｅｎＣＬ等异构众核平台编程
接口的混合编程，学术界在统一并行编程方面的研究
则比较发散，这种发散恰恰体现着一种非线性现象．

具体而言，在异构众核并行编程的研究方面：单
个结点内的异构众核编程主要有ＯｐｅｎＣＬ、
ＯｐｅｎＡｃｃ［１００］和ＯｐｅｎＭＰ语言．ＯｐｅｎＣＬ是异构众核
平台上并行编程的一个开放的行业标准，基于Ｃ＋
＋语言．它采用ｋｅｒｎｅｌ函数机制描述“异构众核特
征”，用ＳＰＭＤ风格来表达并行性，通过命令队列
（ｃｏｍｍａｎｄｑｕｅｕｅ）支持任务并行；允许程序员明确
地指定数据在异构众核系统中的存储位置；提供组
内同步和任务依赖的表达．ＯｐｅｎＣＬ是一个比较低
级的编程接口，给用户带来很大的编程负担．为了简
化异构众核平台的编程，多家企业联合提出了
ＯｐｅｎＡＣＣ编程标准．它是Ｃ、Ｃ＋＋、Ｆｏｒｔｒａｎ的语
言制导扩展，为程序员提供多组制导命令，进行任务
划分、数据分布和通信以及相关的优化表达．
ＯｐｅｎＡＣＣ需要编译器的支持，目前编译器发展还
比较滞后．新发布的ＯｐｅｎＭＰ４．０已经新增了一组
面向加速器设备的语言制导，可以描述一段代码中
的数据和计算如何映射到一个加速设备上．ＭＰＩ的
最新标准３．０提供了对多线程混合编程和共享内存
的更多支持．一些开源的ＭＰＩ实现（比如ＭＶＡＰＩ
ＣＨ２）已经能利用ＧＰＵＤｉｒｅｃｔ的底层支持来优化
ＧＰＵ所带来的通信．

编程模型另一个层面的发展即根据不同问题设
计领域编程语言．例如ＵＩＵＣ的ＰＰＬ实验室２０世
纪９０年代就研发了Ｃｈａｒｍ＋＋［１０１］，支持计算资源
的虚拟化和细粒度的任务图并行，可实现全系统的
大规模细粒度任务图并行．Ｃｈａｒｍ＋＋属于一个比
较低级的编程接口，不易使用，所以该课题组开发了
一些面向领域的应用编程框架．ＢａｒｎｅｓＨｕｔ（层次Ｎ
体模拟）的Ｃｈａｒｍ＋＋程序优化后通过ＣＰＵ和
ＧＰＵ的有效协作最高可以扩展到１０２４个ＧＰＵ的

集群．编程模型的这种类型的发展可以看为是依赖
问题的一种非线性可扩展现象．

３　应对方法
前文从超算系统的发展和大规模应用的优化角

度出发，从上层物理建模、中层并行算法设计、低层
软件实现与优化方法以及硬件的基本构件等多个层
次分析了可扩展性的不连续非线性现象．本节我们
提出一个各个层次之间相互配合互相融合的大规模
可扩展并行应用软件研究的新的系统研究方法和研
究思路，可为后续更多大规模并行应用的研制与优
化提供理论和方法指导．
３１　两层协同设计

描述和克服异构众核大规模并行算法的可扩展
性的不连续非线性现象，进而突破算法的有限区间
可扩展性，在多个层次建立正确的理论解释，提出有
效的解决方案，是缓解或解决可扩展性的不连续非
线性现象最关键问题及难点．对此，我们认为要采取
分层次研究方法，如图８所示，即分别从物理模型、
算法模型和性能模型这三个层次研究可扩展性问
题，从研究初始就面向可扩展性问题．其中物理层次
主要从应用角度考虑高可扩展物理模型和数值算
法，算法层次主要研究应用包含的核心函数的大规
模高性能算法，而性能层次主要考虑硬件平台的高
可用性能模型．这一思路考虑了从物理模型到最后
并行程序的完整高性能计算研究链，然后利用两层
协同设计方法，即对于物理建模层次和算法层次的
可扩展性问题，采用应用算法协同设计，对于软件
实现和硬件构件的可扩展性问题，采用算法体系结
构协同设计，这种思路系统研究并分层次考虑可扩
展性．以往大多数研究更多只关注算法层次问题，例
如算法可扩展性或优化方法可扩展性，虽然研究对
核心函数取得一系列研究成果，提出了大量优秀算
法和关键优化技术，并取得良好的可扩展性，但整个
应用程序自身并不能完全依赖其核心算法的性能和
可扩展性，因此在实际应用常常不能达到层次间的
完美匹配，且单独考虑某一层次可扩展无法满足整
个应用的需求．

图８　两层ｃｏｄｅｓｉｇｎ研究方法
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３２　大规模并行程序优化
现有面向百万量级并行程序大多关注算法和实

现两个层次的优化上，在设计和优化伊始就协同融
合物理模型层次角度的研究并不多见，但这又是限
制程序优化的关键瓶颈所在．我们以全球气候模拟
项目为例开展了百万核量级处理器上大气模式的可
扩展性优化，着重从物理模型研究其适应计算平台
并行度的方法．进而采用两层协同设计方法研究解
决方法，即对可扩展性细化得出的物理层次可扩展
性问题采用应用算法协同设计，对算法层次和优化
层次可扩展性问题采用算法体系结构协同设计，提
出三层协同的大规模异构众核算法、并行实现优化
方法．

具体而言，针对气候模拟动力方程组中核心方
程的一些列核心参数，包括水平扩散系数，高纬灵活
性跳点权重系数，时间分解算法比例系数，地表大气
耗散系数等进行改变和调整，提高稳定性和计算效
率．最为重要的是从物理模型角度确定了大气模式
可扩展性受限的主要原因在于纬度方向采用了并行
效率较低的ＦＦＴ滤波方式，限制了纬度方向的并行
性，因此国内外已有的大气模式所采用的并行方案
基本都是建立在二维划分上的，不能有效扩展到大
规模系统．

我们提出并实现了面向高分辨率大气模式模拟
的三维剖分并行算法．通过对纬向进行剖分提升大
气模式的并行度，减小了各进程负责的数据大小，降
低了计算量与通信量．针对已有的通信复杂度较高，
限制纬度并行的ＦＦＴ滤波方式，我们从物理模型角
度设计了一系列优化滤波方式，最终设计实现了一
种高纬度自适应滤波方法，完美支持了三维剖分的
底层算法设计，从理论上支持百万核量级并行性．这
证明了我们提出的物理模型与算法模型相融合的协
同研究方法这一思路的有效性．

在大规模并行软件实现一级，我们从算法与硬
件协同设计角度，确定了不同硬件平台的具体实现
和优化方法，以天河三号原型机为例，我们基于设计
的三维剖分算法，进一步结合原型机的“ＭＡＴＲＩＸ
２０００＋”国产处理器的计算特性，对具体计算过程进
行了多线程实现，采取了一系列优化方法，例如通过
节点内共享内存多线程优化方法对大气模式最为重
要的核心三层计算循环进行加速，共享了节点内计
算数据的存储空间，提高了循环操作的执行效率．这
种算法体系结构协同设计思路支持了并行软件的高
效实现．

我们对０．５°分辨率的二维与三维剖分大气模

式以及利用有限体积法的ＮＣＡＲＣＥＳＭ１．０．３进
行了可扩展性和性能加速比对比测试．测试结果如
图９所示，０．５°的全球大气模式网格数为７２０×
３６１×３０，１３１０７２核中共有１６３８４进程，每个进程包
含８个线程并行处理核心循环，１６３８４进程的网格
配置为３２×３２×１６，因此每个进程处理的格点数近
似为２２×１１×２，若不进行三维划分，则根据狔狕方
向格点粒度要求，最大进程并行度为６０×１６＝９６０，
理想情况下只能最大支持９６０个进程，加上处理核
心循环的线程级并行，最大并行度不超过万核量级．
ＮＣＡＲ使用不同的数值方法，性能较高，但在物理
层次，而ＩＡＰ增加了一系列新方案，例如可允许替
代、高纬灵活性跳点、时间分解算法及半拉格朗日水
汽输送方案等，在模式检验的某些模拟能力上，例如
对海平面气压场、纬向风场及温度场方面要优于
ＮＣＡＲ．

图９　ＡＧＣＭ大气动力框架可扩展性对比［１０２］

可以看到，三维剖分后的滤波算法的开销要高
于二维剖分的ＦＦＴ滤波，但是三维剖分的通信时间
大大降低，从物理模型角度提高了可扩展性，并且三
维自适应滤波方式也具有良好的可扩展性，支持大
规模并行．实验结果表明优化后的三维剖分大气模
式性能可扩展至１３万核．且相比８１９２核，并行效率
达到了４４％．这一性能结果已达到国际领先水平，
据我们所知，国际上尚未有针对大气模式百万核量
级的研究成果，我们正在采用本文所提出的研究思
路继续优化可扩展性和并行效率．

再以材料模拟为例．在上一节中介绍了材料模
拟两种主要方法的优势和缺点，可以看到，从物理模
型看，两种方法有其各自适用范围．ＭＤ的时间尺度
基本限制在纳秒量级，只能进行短时间的模型，而
ＫＭＣ实现了整个模拟体系势能的随机跃迁过程，
其时间步长取值达到了微秒甚至秒级，我们设计实
现了一种ＭＤＫＭＣ两种物理模型层次结合的方
法，并针对新型方法开展了一系列通信优化以及计
算优化工作［１０２１０３］，最终实现了百亿规模原子的α
Ｆｅ材料受辐照１９．２天的损伤演化过程并行模拟，
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如图１０所示，在６２４万核（十万主核）神威太湖之光
众核架构上获得了７５％的并行效率，执行时间为
８．６ｈ．

图１０　ＭＤＫＭＣ结合的模拟方法在神威太湖之光系统
上弱可扩展性的运行效率［１０３］

３３　高效能并行编程模型设计
并行编程模型的设计不仅需要考虑上层并行应

用或者算法的计算访存特征，还需要适应不断发展
的底层并行计算机体系结构的变化．首先，在算法实
现层面，需要考虑如何将一个计算任务分配给多个
线程或是进程，并通过线程或进程间的合作共同完
成计算任务．这其中，计算任务的划分，就必然会涉
及数据的划分；而线程或进程间的合作，则大多数表
现为线程或进程间的数据通信和同步．简要而言，一
个传统而典型的并行程序的设计通常包括：划分数
据、划分计算任务、设计进程或线程间进行的数据通
信、控制进程或线程间同步操作．

其次，在体系结构发展方面，集群是目前主流的
超级计算机体系结构，Ｔｏｐ５００超级计算机排名中大
部分机器的体系结构为集群．当前集群最为重要的
异构性主要体现在两个方面：一是计算单元的异构，
例如计算单元可能有多核处理器，以及众核处理器
等；二是存储器的异构，例如主存与流多处理器片上
存储器访问带宽相差数十倍．大规模异构集群的并
行程序设计更具挑战性．程序员需要掌握各种计算
单元的并行编程方法，依据更多类型存储器进行数
据划分，通信模式也更为复杂等等．

针对这些问题和挑战，我们结合应用算法特点
和体系结构发展特征，提出了ＰＡＲＲＡＹ［１０４］，一个
面向并行异构集群程序开发的并行接口，对异构并
行计算中的多种存储、控制流转等提供了统一的表
达方式，在一定程度上很好地缓解了上述问题．
ＰＡＲＲＡＹ采用统一的表达方式“嵌套维度”表示数
据和线程，以及数据与线程的混合体．通过这样的表
达方式描述数据的元素排列、数据的划分模式、线程

的组织结构等．ＰＡＲＲＡＹ可以指定数据所在的存
储器类型，例如可以位于主存中、ＧＰＵ加速卡的显
存、或是ＧＰＵ加速卡的共享存储等等．此外，线程
间数据通信为显式，便于掌控性能，但同样通过隐藏
通信细节简化编程．相较于其他语言，ＰＡＲＲＡＹ程
序代码的简短使得程序易于分析．同时ＰＡＲＲＡＹ
充分暴露了性能相关的操作，且由类型集中反映计
算中的关键问题，提供了非常好的研究环境．事实
上，根据现有工作，可以发现ＰＡＲＲＡＹ在开发并行
程序时具有表达方式简单灵活、程序简短、可以充分
控制性能等优点．

４　结　论
本文发现并总结了高性能计算几十年发展历史

中在多个层次上出现的两种可扩展性现象，即不连
续现象和非线性现象．为了解决这两种现象所带来
的挑战，我们提出了在多个层次上研究可扩展性的
必要性，特别强调了物理模型和数值算法层次上可
扩展性研究的重要性，进而丰富了已有的算法体系
结构这一协同设计方法，在其上一层提出了应用算
法协同设计思路，形成了两层协同设计研究手段．我
们以全球气候模拟中的大气模式、材料模拟两个应
用以及并行编程模型的设计研究为例进行了介绍，
证明了分层考虑可扩展性和应用两层协同设计方法
优化实现并行应用的必要性和有效性．
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