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摘  要: 研发适应国产异构计算环境的高性能计算算法与软件是非常重要的课题,对我国高性能计算软件研发匹

配高性能计算硬件高水平发展的速度具有重要意义.首先,简要介绍高性能计算应用软件的现状、趋势和面临挑战,
并对几类典型高性能计算应用软件开展并行计算算法特征分析,涵盖了宇宙 N 体模拟、地球系统模式、计算材料

相场动力学、分子动力学、量子计算化学和格点量子色力学等多个问题、尺度和领域.其次,讨论了面向国产异构

计算系统的对策,提炼出若干典型应用算法和软件的共性问题,涉及核心算法、算法发展、优化策略等.最后,面向异

构计算体系结构,对高性能计算算法与软件进行了总结. 
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Abstract:  It is very important to develop high performance computing algorithm and software adapting China heterogeneous 
supercomputer. This has also great significance in minimizing the gap between China’s HPC hardware and HPC software. Firstly, the 
article briefly introduces current trend and challenges of high-performance computing application software and analyzes computing 
algorithm characteristics of various typical high performance computing applications including N-body simulation in computing 
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cosmology, earth system model, computational material phase field dynamics, molecular dynamics, quantum chemistry, and lattice QCD. 
Secondly, solution to use domestic heterogeneous computing system has been discussed and typical application algorithms, common 
questions of software including core algorithm, development of algorithm, strategies of optimizing codes have been summarized as well. 
Finally, a summary of high-performance computing algorithms and software for heterogeneous computing is given. 
Key words:  high performance computing; heterogeneous computing; parallel algorithm; scientific computing software 

高性能计算应用对国家工业、国家安全、生命健康和科学发现均具有重要的作用.作为信息科技政策制定

咨询权威组织,美国信息技术与创新基金会(Information Technology and Innovation Foundation,简称 ITIF)早在

2016 年就作了题为《高性能计算对美国竞争力至关重要》[1]的专题分析报告.近年来,我国也探索出了“天河”、
“神威”和“曙光”三大国产高性能计算机的发展之路,均具备自主研制高性能处理器和加速器的能力;同时也计

划在 2020~2021 年前后设计实现 E 级(每秒百亿亿次浮点运算)计算机,在全球高性能计算性能 Top500 排行榜

上[2],可看到国产超级计算机性能处于全球前列水平.但不难看出,我国超算系统软件和应用软件的研发步调相

对落后,国产超算上的软件生态没有同步形成[3].一个客观的困难是:国际上主流基于 Intel x86 或 Nvidia GPU 的

科学计算软件无法直接在部分国产超算上编译运行,特别是面向异构计算加速这方面,需要有大量的移植适配

工作.对于神威超算这种特殊的主从核架构,大部分软件需要修改甚至重写以实现从核加速计算. 
尽管高性能计算可应用于工业、国防、生命健康等诸多领域,但这些应用主要以科学计算为基础.随着计

算机软硬件技术的高速发展,特别是对称处理器核数、内存容量、网络带宽的提升引发(并行)计算算法需要考

虑新的平衡因素,促使在科学计算与数值模拟应用方面提出了大量新的软件架构和理论算法.比如在高能物理

领域,形成了美国 USQCD[4]和 MILC[5]、英国 Grid[6]和日本 Bridge++软件等诸多代表性的格点量子色动力学

(quantum chromodynamics,简称 QCD)模拟软件,这些软件形成了自身特色的软件架构,或者是面向特定体系结

构而优化设计的.特别是 USQCD 的 Chroma 软件构建了一套多层次、松耦合的软件架构体系,取得了有效整合

软件模块和增强硬件适应性的显著效果;他们也开发了基于 GPU 加速计算的软件包 QUDA[7],充分利用了 GPU
异构计算的优势.在分子模拟应用领域,LAMMPS[8]和 NAMD[9]软件为代表的应用软件在高性能计算方面具有

显著的性能优势,但它们的软件架构完成不同,而两者都具有代表性.LAMMPS 是典型的 MPI 分布式并行程序,
具有非常强的软件功能和计算性能的可扩展性;NAMD 更是采用 Charm++并行计算框架支持新的并行编程模

式,数据通信采用远程对象的函数调用方式实现.此外,兼备量子计算化学研究的 NWChem[10]软件引入了 Global 
Arrays 并行计算框架来支撑计算化学类的特殊问题,更多的是考虑高可伸缩的计算化学算法使用传统的消息

传递通信模型很繁琐,而使用可移植共享内存编程模型更简便[11].以上这些高性能计算典型应用软件不仅着眼

于科学问题的研究,而且通过其成功的应用大大推动了高性能计算应用技术的发展,在高性能异构计算方面取

得了诸多理论和应用成果.比如格点 QCD 应用和 NAMD 软件均获得过高性能计算应用领域重要的“戈登⋅贝

尔”奖(Gordon Bell Prize,简称 GB 奖).美国的 E 级计算计划(Exascale Computing Project,简称 ECP)[12]中均毫无

悬念地将这些软件作为重点发展的对象. 
相形之下,我国在相关的科学计算应用领域的自研程序代码普遍依托于相应领域的课题组开发和继承、大

多是以科学问题研究为主,缺乏专业的开发人员来维护软件.更是缺乏前瞻性的软件顶层设计,也难以形成规模

化的可推广使用的软件成果,软件的并行计算性能更是难以保证.近年来,GPU 异构计算和国产自主处理器的兴

起使得软件框架和软件模块不断推陈出新,导致软件程序无法跟上硬件架构和软件应用环境快速发展的脚步,
并行计算设计优化加大了困难.庆幸的是,莫则尧团队针对以上问题探索出了一条创新的技术路径.其基本方法

是凝练数值模拟应用领域的共性需求来建模,并设计模型驱动的并行算法和采用了并行编程技术[13].他们提出

了面向结构网格和非结构网格的标准化网格数据模型,分别开发了结构网格的编程框架 JASMIN[14]和非结构

网格的编程框架 JAUMIN[15],均一定程度支持并行算法和并行编程的软件复用.虽然我国科学计算软件的开发

积累了不少经验,但从串行程序到大规模并行程序、从算法程序到软件产品还有相当长的道路要走.从《国家

高性能计算环境发展报告》[16]可得,在我国各大超级计算中心的超级计算系统上所运行应用软件大部分来自国

外,一旦出现“断供”,我国计算科学研究即显现出被“卡脖子”的被动局面. 
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因此,为了发展国产超级计算系统的应用生态并适应未来 E 级计算的需求,融合国际主流软件的优点并实

现支撑科学计算应用研究的最终目的,非常有必要梳理适配国产高性能计算系统的科学计算应用软件的发展

情况.本文将从高性能计算应用算法和软件的角度,阐述一些典型应用软件核心算法的并行计算特征,并讨论面

对国产异构系统的算法对策及其发展思路. 

1   典型高性能计算应用的核心算法与软件特征 

高性能计算应用软件种类众多,不可能一一罗列.现以美国国家能源研究科学计算中心(National Energy 
Research Scientific Computing Center,简称NERSC)的计算资源使用情况作为代表来分类.NERSC是美国能源部

科学局的旗舰科学计算单位,在通过计算加速科学发现的领域处于世界领先地位.图 1 是 2018 年 NERSC 超级

计算机时使用量按学科分布图(数据来源:https://www.nersc.gov/assets/Uploads/2018NERSCAnnualReport.pdf),
可见其超算应用主要集中在地球与环境、化学、材料科学、高能物理、天文/宇宙学等学科领域. 

 

Fig.1  Usage amount in subjects on NERSC supercomputer in 2018 
图 1  2018 年 NERSC 超级计算机按学科分的使用量 

本文也大致选择以上主要计算应用领域来讨论其中的应用软件核心算法和软件特征.这些领域的研究对

象具有不同的计算问题研究尺度,按尺度量级从大到小排序见表 1.“计算模拟”较“实验”和“理论”两大科学研究

手段有很多优势:可以对不同尺度问题建模,可以对不同数据维度建模,也可以对确定性问题(如偏微分方程)或
非确定性问题(如概率统计问题)建模.以下列举的几大类领域应用将说明相关的建模方式. 

Table 1  Scale size of different scientific subjects 
表 1  不同科学研究对象的尺度大小 

研究对象 尺度量级 量级单位 
宇宙 光年 1015 m 
地球 千米 103 m 

材料组织 微米 10-6m 
分子原子 纳米 10-9m 
原子核 飞米 <10-15m 

基本粒子 阿米 <10-18m 
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1.1   宇宙N体模拟 

N 体问题又称“多体问题”,兼具数据密集和计算密集的特点,是物理科学高端模拟中 7 个主要问题之一[17].
此类问题在天体物理学、分子动力学等领域处于核心的地位.天文学的一些关键现象(如星系成团及演化、暗

物质晕等)需采用大尺度、高解析度的大规模 N 体模拟结果来解释和指导天文观测;宇宙模型和理论也通过计

算结果得以验证和完善.随着先进快速算法和高性能计算技术发展,万亿量级规模 N 体问题的高效大规模并行

计算模拟已成为可能. 
基于树遍历的算法如快速多极子方法(fast multipole method,简称 FMM),不仅具有近似线性的复杂度和较

高的精度,而且适合并行.其中短程力的求解具有计算密集的特征,可有效利用高性能异构平台加速器件(如
GPU、MIC 或众核处理器等)的超强计算能力.基于快速傅里叶变换(fast Fourier transform,简称 FFT)的粒子网格

方法(particle-mesh method,简称PM)虽速度更快,但由于受限于精度,只适用于计算长程力,而且将带来全局通信.
为兼顾计算速度和精度,重叠短程力的计算与长程力的通信,混合算法成为高性能并行 N 体模拟的主流[18,19].如
图 2 所示,虚线内为 FMM 计算区域,其中粒子间的短程力相互作用(P2P)占 FMM 计算时间的 90%以上,适合在

加速卡上实现;虚线外的区域采用 PM 计算长程力,可在 CPU 端调用 FFT 实现. 

 

Fig.2  A schematic diagram of FMM-PM algorithm 
图 2  FMM-PM 算法示意图 

中国科学院国家天文台和计算机网络信息中心团队合作,在国产高性能异构计算平台上采用 FMM 与 PM
耦合算法实现了大规模的 N 体问题高效并行模拟.计算的并行效率达 80%,浮点峰值效率达 30%以上,为实现更

高分辨率的超大规模天文应用模拟奠定了基础. 

1.2   大气与地球系统模式 

大气与地球系统模式中,Stencil 计算是核心算法,也是物理科学高端模拟中 7 个主要问题之一[17]并广泛存

在与科学与工程计算中.Stencil 计算(如图 3 所示)绝大部分是访存密集型计算,计算访存比低,主存带宽受限严

重 [20].已经有很多 Stencil 计算优化方面的工作 :如 Strumpen 等人 [21]利用时间局部性优化三级存储系统 ; 
Micikevicus 等提出了 GPU 平台上的高阶 Stencil 优化方法.此外,也有一些基于 Stencil 计算的应用在国产机器

上的移植优化工作,如 Fu 等人[22]将大气模式 CAM 和大型非线性地震模拟系统移植到“神威·太湖之光”超级计

算机上. 
与大气模式 CAM 类似,中国科学院地球系统模式中的有限差分 Stencil 计算的运行时间占比超过 90%,但

是其浮点计算效率仅有不到 5%.而且这些 Stencil 计算包含更多更复杂的数据结构,Stencil 的种类和差分格式、

算法求解过程和特点也各不相同.其主要特点有:通信和同步多、复杂计算多、变量多而计算网格点少、计算

访存比和主存带宽受限问题更突出.这对当前的国产并行计算平台的计算和访存能力提出了新需求.而在高性
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能计算机普遍采用异构架构的当下,性能调优显得尤其重要.代码的移植优化工作是一项具有挑战性的工作.主
要的优化策略有:通过通信优化手段减少通信占比,提高程序的可扩展性;通过计算子区域规模划分,调节计算

资源和高速寄存器及缓存使用率,达到较好的均衡;通过改进算法或算法实现,减少数据依赖和分支计算,提高

数据访问连续性和 cache 命中率;提高程序的向量化率等. 

 

Fig.3  Discrete structure in Stencil computation 
图 3  Stencil 计算的离散结构 

1.3   相场模拟微结构演化 

合金材料的微观组织对材料的诸多性能起到决定性的影响,因此深入研究其微观组织的演化机理具有重

要的意义.相场方法是模拟合金材料微观组织演化的主要手段,主要通过求解关于相场、成分场等变量的一组

偏微分方程来进行微组织演化过程的模拟.方程具有强刚性和强非线性的特点,大体系长时间的模拟是非常具

有挑战性的课题.传统的有限差分显式算法虽可在当代高性能计算平台上有较高效的实现[23],但由于时间步长

受到算法稳定性条件的限制而无法满足长时间模拟的需求.而隐格式的设计则面临着相场模型方程强非线性

以及相应的大规模线性和非线性代数方程组并行求解等问题.中国科学院计算机网络信息中心和金属研究所

团队合作,针对国产异构高性能计算平台设计了可扩展指数时间差分算法,可高效地进行相场模型的大体系长

时间模拟.2016年在“神威·太湖之光”超级计算机上使用全机约 1 000万计算核心实现了持续性能为 50 PFLOPS 
(每秒 5 亿亿次浮点运算)的超大规模相场模拟[24].基于“神威”超级计算机的“申威”处理器的主从核架构,数据通

信使用主核 DMA 方式,而七点 Stencil 计算则在从核上计算.最终应用测试(如图 4 所示)的并行效率达到 70%,
浮点性能达到峰值的 41%,远超同类的计算软件. 

 
Fig.4  Configuration coarsening evolution of two-phase system governed by the Cahn-Hilliard equation 

图 4  两相体系由 Cahn-Hilliard 方程控制在粗化过程中的构型演化 
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1.4   分子动力学模拟 

分子动力学模拟(molecular dynamics,简称 MD)是在原子水平上利用经典牛顿力学方程研究分子状态的计

算机模拟方法[25].随着计算机计算能力的提高,可实现全原子模型的动力学模拟,在原子结构层次揭示某些现象

随时间的发展过程,已广泛应用于计算化学、生物化学、纳米材料和药物分子设计等领域. 
分子动力学模拟的计算核心在于力场的计算,具体可细分为长程作用力计算、短程力计算与近邻列表的计

算、成键作用力计算等多种形式;除了核心的力场计算,还存在着一些物理系统约束需要实现,比如分子结构约

束方法 SHAKE 和 LINCS、周期性边界条件和统计系综理论约束等.加速分子动力学模拟,在方法上可采用增强

抽样算法,在实现上则可借助大规模并行计算.在并行计算时任务划分常采用体系空间分解法,可采用 MPI+X
的多级并行计算设计,其中 X 可为多核 CPU 计算或 GPU 异构计算等形式.比如美国能源部主导开发的 MD 软

件 LAMMPS(large-scale atomic/molecular massively parallel simulator),可利用多核 CPU、GPU 和 Intel Xeon Phi
等多种方式加速其计算性能.该软件提供了 GPU package 和 KOKKOS package 可利用 GPU 部件加速计算,使用

MPI 计算任务下的 GPU 任务 offload 工作方式[26].这种方式将计算密集性任务交给 GPU 来计算完成,并获得返

回结果,充分利用了异构计算环境来提高并行效率.结合区域空间分解和 MPI 并行技术,可进行数万核以上的超

大规模并行计算.GPU 作为异构计算设备用来加速分子动力学模拟的一种实现流程如图 5 所示,不同软件在实

现上可能存在差异,但基本用于加速分子作用力计算以及相关的近邻列表构建等计算密集型任务. 

 

Fig.5  A flowchart for an implementation of GPU accelerated molecular dynamics simulation[27] 
图 5  一种实现 GPU 加速分子动力学模拟的流程图[27] 

1.5   量子化学 

量子化学源自理论化学,应用量子力学的基本原理和方法来研究化学问题.经过多年的发展,已经有多种量

子化学计算软件被开发出来.科学家们用这些工具计算和求解分子结构问题,不断地扩大其可解问题的深度和

广度. 
自洽场(self-consistent field,简称 SCF)迭代计算是量子化学计算软件的核心方法.它主要包括计算双电子
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积分、构造 Fock 矩阵和求解广义特征值方程,兼具计算密集型和访存密集型的特点.计算双电子积分一般采用

解析的方法,是计算密集型的,计算量与体系大小的 4 次方成正比.在引入了 prescreening 方法后,可以有效降低

积分计算的 scaling,同时利用分子划片的方法,可以得到近似线性的 scaling 结果.构造 Fock 矩阵是访存密集型

的 ,有大量的随机不连续访存 .如何协调处理计算积分和构造矩阵是异构优化自洽场计算的难点 .2008
年,Yasuda[28]首先提出利用 GPU 计算双电子积分.同年利用积分公式自动展开的方法将积分的计算转化为适合

GPU 运行的方式,取得了较好的结果.后来,Ufimtsev 等人[29,30]提出了预先排序的方法,实现了在 GPU 上构造

Fock 矩阵(如图 6 所示).尽管算法相对于传统的 CPU 算法在计算量上有一定的损失,但仍然取得了近百倍的加

速效果(相对于 1 个 CPU 核). 

 

Fig.6  A flowchart of GPU accelerated SCF calculation 
图 6  GPU 加速 SCF 计算流程图 

后自洽场(post-SCF)计算在提高量子化学计算结果精度和研究前沿科学问题上有着非常重要的作用.作为

多参考方法起点的多组态(multi-configurational)自洽场的计算热点非常类似 Hartree-Fock 的计算,区别之处是

在多组态自洽场使用的积分常为分子轨道下的积分,自洽迭代过程中积分的多个指标需要进行持续的变换操

作.此部分计算同样兼具访存密集型和计算密集型的特点.基于多行列式的微扰计算则是成功地实现了 GPU 加

速,极具代表性的有 NWchem 软件中的 CCSD(T)方法.该法中的 CCSD 计算复杂,由 CPU 处理;后续基于 CCSD
波函数的微扰计算(即 T 部分)则交由计算能力较强的 GPU 来实现,需针对偶合簇波函数中的每一个行列式表

示的系数进行微扰校正,计算热点为密度矩阵同电子积分的乘积运算. 

1.6   格点量子色动力学 

量子色动力学(即 QCD)是一种强相互作用的规范理论,它和电弱统一理论(EW)通称为标准模型,是高能物

理研究的基本理论体系.QCD 描述了组成强作用粒子(强子)的夸克和与色量子数相联系的规范场的相互作用,
可统一地描述强子的结构和它们之间的强相互作用,被认为是有希望的强作用基本理论.格点量子色动力学(格
点 QCD)是从第一性原理出发的研究 QCD 的非微扰方法[31],对于高能物理中的重大物理问题,如夸克禁闭、宇

宙早期演化、标准模型精确检验及超出标准模型新物理需寻找等研究有不可替代的作用.格点 QCD 方法的计

算模拟过程对高性能计算资源需求巨大,其计算过程体现出计算密集型特征,而其数据分析则体现出数据密集

型特征.计算精度和数据分析效率直接反映了格点 QCD 计算方法的应用水平.大规模计算应用中通常采用空间
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区域分解的并行计算方式(如图 7所示),格点子区域上的计算任务分配到不同的处理器上计算,各处理器核负责

格点边界上的数据通信,总体上使得数值模拟计算具有高可并行性和高可扩展性等特点,是高性能科学计算的

典型应用领域[32],曾获得 1988、1998、2006 年的 Gordon Bell 奖,2018 年也入围该奖项的决赛[33]. 

 

Fig.7  A schematic diagram of domain decomposition in parallel computing lattice QCD 
图 7  格点 QCD 区域划分并行计算示意图 

在格点 QCD 软件设计上,抽象分层软件架构的设计方法得到了重要应用,比如美国的 USQCD 软件框架分

为 4 层:最上层应用层包括 Chroma,之下 3 层为支撑库层,分别进行消息通信、数据结构定义和基本算法实现.
再如英国的 Grid 软件[6]也是抽象了数据并行计算模型,针对格点 QCD 的热点计算抽象了统一的数据并行模型,
支持多种平台的 SIMD 矢量化计算,如 AVX2 和 AVX512 等形式.这种数据并行模型可以有效支撑上层应用的

开发,保证较高的高性能计算效率.软件框架的这种分层抽象的设计方法极大地提高了代码的开发效率和运行

效率,大大地促进了整个格点 QCD 研究领域的高速发展.针对异构计算环境,美国为主的团队开发了针对 GPU
加速的格点 QCD 软件包 QUDA,软件包主要采用 C++模版类支持不同数据类型的加速计算,已在美国 Summit
超级计算机上实现大规模 GPU 加速的格点 QCD 计算,取得了显著的加速效果.基于 CUDA 设计的 QUDA 软件

如要移植到曙光国产超算平台,需要经过转码为 ROCm 支持的 HIP 代码形式. 

2   共性问题的提炼及解决对策 

2.1   共性算法 

2004 年著名高性能计算专家 Colella[17]从计算物理问题中提出了科学计算的 7 种算法模型,即结构性网格、

非结构性网格、快速傅里叶变换(FFT)、稠密线性代数(dense linear algebra)、稀疏线性代数(sparse linear 
algebra)、粒子动力学(particles)、蒙特卡洛(Monte Carlo).这 7 种算法模型还可以进一步归类为求解数值微分法

方程类和求解数值线性代数类,实现形式上有显性计算方式和隐性计算方式.这些核心的共性计算模型对高性

能计算机提出了不同方面和层次的需求,也基本覆盖了常见高性能计算应用.如 N 粒子相互作用中等设计 FFT
计算长程相互作用,粒子动力学是一个微分方程的求解,格点 QCD 计算也会涉及大量的线性系统求解,通常为

千万到亿级矩阵维度的巨大计算量,同时存在海量 3x3 低维向量矩阵乘法.提炼以上共性算法特征,有利于集中

研发力量开发可共享使用的软件算法包;也有利于突破计算关键技术问题,提高高性能计算软件研发的效率. 
国产软件编程框架 JASMIN[14]和 JAUMIN[15]核心正是从共性算法提炼出发,对大量物理模型计算问题进

行抽象和提炼共性特征,形成编程框架的核心.编程框架底层以网格数据模型为基础,提供数值算法构件,中间

层实现并行计算模式和负载平衡建模,顶层为数值代数解法器库或者独立于编程框架的第三方解法器库接口. 

2.2   浮点计算精度 

不论何种科学计算应用,浮点计算精度的问题均扮演着重要的角色.从应用问题的角度来看,数值结果精度

往往越高越好,但高精度浮点计算较低精度浮点计算需要更多的时间.一般 64 位的双精度计算所需时间是 32
位的单精度浮点计算时间的两倍,因此常常遇到在高精度和高计算性能之间的取舍问题.高低精度混合计算是



 

 

 

徐顺 等:面向异构计算的高性能计算算法与软件 2373 

 

一般的处理方式,但大型科学计算模拟中浮点运算过程非常复杂,很难从理论上推导出合理的精度位,不得不凭

经验判断,但这不可靠更不科学.一个相对科学的方式是先评估科学计算应用算法中最少需要多少位数值有效

位数,而这个有效位数能满足对结果需求精度.这可以借助软件工具 Verificarlo[34]来推算出计算算法中保持结

果所需的最低有效位,然后选择相匹配的浮点数表示精度.另外,在某些体系结构支持多个低精度浮点拼凑为高

精度浮点的运算,但这增加了算法实现的复杂度.在通用处理器中一般只提供浮点精度计算,对应于 C 语言中的

double 和 float 精度;而专用 FPGA 加速模块却可以自定义浮点计算精度;最近的 Nvidia GPU 也支持半精度的运

算 .科学计算中浮点运算追求的目标之一是所谓的 “高准确率低精度 (high-accuracy low-precision,简称

HALP)”[35]. 

2.3   海量数据存储及可视化 

高性能计算应用在大规模模拟中,往往会遇到大量数据存储的问题.比如分子模拟常规 100 万原子体系中,
每个原子单精度浮点数仅存储三维的速度和位移数据,大约需要 24MB 存储空间,如果需要 1 万帧轨迹数据则

需要 240GB 文件,如果再需要不同温度和压强的组合条件下的轨迹数据,对存储空间需求剧增.另外,数据格式

在异构系统上不兼容,直接数据传输存储会产生问题.当前可以借助专门的 HDF(hierarchical data format)文件格

式接口来避免,它可存储不同类型的图像和数码数据的文件格式,并可在不同类型的机器上传输,同时还有统一

处理这种文件格式的函数库. 
数值模拟数据的可视化特点见表 2,数据源可以按网格特征进行划分,数据的可视化也具有一般的流程.大

规模数值模拟数据对其可视化也带来了困难,主要体现在空间表示和空间存储方面.比如粒子数超过了 32 位整

数可表示的范围可能导致软件崩溃,渲染时 GPU 显存一次性无法容纳一个数据文件时,导致数据分批导入显存,
增加了算法的复杂度也往往降低了计算性能. 

Table 2  Visualization features in numerical simulation 
表 2  数值模拟数据可视化特点 

分类 特点 
网格特征 均匀网格、正交网格、曲线网格、无结构网格、离散点等分类 
维度场 标量场、矢量场 

可视化流程 数据预处理、几何映射、绘制、显示 
 

2.4   软件框架设计 

软件框架决定了软件的生命力,其最主要特征是软件功能的适应性,具体包括理论建模支撑、计算模块、

逻辑流程控制和数据分析等模块.随着计算机硬件特性和软件编程语言的发展,许多科学计算软件已不能很好

地适应应用需求,大部分问题是软件的原框架受到冲击导致的.如原有程序采用 Fortran语言编写,后来为了适应

新的运行环境改用 C++实现大规模设计,又需要新的 C++11 改进编程效率,导致软件框架不稳定.其次早期采用

OpenMP 为主的多 CPU 核计算模型,需要转为异构 OpenCL 计算模式;另外由于新的加速设备,原来的 CUDA 程

序可能需要改造为OpenACC并行编程方式.以上问题在高性能计算软件的设计中普遍存在,内在原因为软件并

行计算模式较多,硬件体系结构差异大. 
对于高性能计算软件来说,优秀的软件框架可提高编程开发效率,适应新的软件需求和用户服务推广.如何

以不变的设计原则应对多变的软件需求是一个关键问题.对于软件框架来说,分层式设计常用方式如通用并行

软件 JASMIN 和格点 QCD 应用软件 Chroma.但从异构计算这方面考虑,面向异构计算环境有机统一计算模拟

的各方面是根本性解决问题,如统一处理器核计算、主存和加速内存管理和网络通信等三大模块,屏蔽异构计

算带来的差异性可以使上层软件设计保持不变性;当前 Khronos 组织发表的 SYCL 规范[36]和 Intel oneAPI[37]正

在建立面向异构计算环境的统一编程接口,SYCL 底层基于 OpenCL 跨平台异构 API 规范,基于 SYCL 的 DPC++
作为 Intel oneAPI 的主体,已经实现了 Intel GPU 和 Nvidia GPU 的异构加速计算;针对 AMD GPU 常用选择

ROCm 框架下的 HIP 编程方式,而 HIP 实际上能够兼容 CUDA 在 Nvidia GPU 上编译运行,另外,值得注意的是,
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基于 HIP 也可以实现 SYCL 统一规范[38]. 

3   总  结 

本文基于高性能计算应用软件的现状趋势,对宇宙 N 体模拟、大气与地球系统模式、计算材料相场动力学、

分子动力学、量子计算化学和格点量子色力学等应用开展了并行计算特征分析,提炼了应用的典型算法和软件

的共性问题,并开展了解决的对策讨论. 
在国产异构计算高性能计算环境下,由于国产架构不同于主流的体系架构,其算法实现和软件设计有很大

差异.另外我国自主的硬件体系架构设计起步较晚,所构建的软件生态环境包括系统工具和程序调试工具等等

还远不成熟,给应用程序开发团队开发程序增加了现实难度.为了有效开展基于国产高性能异构计算算法和软

件设计,现给出两点发展建议: 
(1) 尽快建立我国高性能计算的统一软硬件标准.可从指令集、API 接口、软件架构、网格环境对接等方

面建立统一规范. 
(2) 兼容已有国际主流标准并积极参与国际规范标准的制定,提高国产超级计算平台与开源软件的兼容性. 
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