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科学计算应用程序探讨*
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摘暋要暋暋科学计算应用程序是科学计算研究的成果集成,其研制不同于通常的计算机应用软件.随着科学计算研

究的不断深入和高性能计算机的迅猛发展,应用程序越来越依赖于实际应用和高性能计算的交叉融合,迫切需要革

新程序的研制思路,发展研制方法.文章简要介绍了科学计算应用程序的主要特征,分析了应用程序面临的主要困

难,探讨了研制应用程序的新思路和新方法.
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1暋引言

文献[1]指出,科学计算包含针对真实客观系统

进行物理建模,针对物理模型研制计算方法,针对模

型和方法设计算法,以及将模型、方法和算法转变为

程序,运用程序在计算机上开展数值模拟,并对模拟

结果进行物理分析的全过程.在这个过程中,科学计

算应用程序将物理模型、计算方法和算法转变为数

值模拟代码,作用是不言而喻的.没有应用程序的科

学计算研究只能是空中楼阁.

2暋科学计算应用程序的主要特征

我们知道,高性能计算机(以下简称“计算机暠)
包含硬件和系统软件.硬件指构成计算机的多核微

处理器(以下简称处理器核为“核暠)、内存、输入/输

出(I/O)、网络等;系统软件指控制硬件的软件,包
括操作系统、编译系统、编程环境等.应用软件建立

在系统软件之上,是求解实际应用问题的程序代码.
计算机应用软件的内涵广泛.实际应用不同,应

用软件的特征也不同.科学计算应用程序是一类特

殊的计算机应用软件,它服务于科学计算,以再现、
预测和发现真实客观系统运行规律和演化特征的数

值模拟为主要目标.文献[1]对科学计算的内涵和作

用做了简要介绍.与其他计算机应用软件相比,科学

计算应用程序有以下三个主要特征,现分别介绍如

下:

2.1暋科学计算应用程序的领域专业性很强
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随着科学技术的进步,科学研究越来越精细,学
科分支越来越多.在众多的学科分支中,例如物理、
力学、化学、大气、海洋、地质、天体、生物等,科学计

算各具特色,专业性很强.这种要求来自两个方面:
第一是物理建模,第二是计算方法.物理建模是根据

真实客观系统的运行规律和演化特性,结合发展需

求,提出数学物理方程并给出物理参数;计算方法则

是结合问题的几何构型和物理参数,离散数学物理

方程,使数值解达到精度需求.如果数学物理方程没

有抓住真实客观系统的主要特征,或者计算方法不

适应于数学物理方程,数值解就可能没有置信度.数
值模拟只有经过物理建模和计算方法的反复迭代,
经过原理验证和实践确认之后,才能逐步形成置信

度.在不同的学科领域,这个过程需要该领域专业人

员的深入工作,需要其他相关学科人员的充分合作

和融合,领域专业性很强.对于计算机科学研究人员

而言,由于缺少数学物理方程和计算方法的专业训

练,在这些领域研制应用程序的难度比其他计算机

应用软件大得多.
以激光聚变数值模拟中的多介质流体力学计

算[2]为例.为了研制应用程序,需要研制者理解流体

力学 Euler方程,熟悉 Lagrange或 Euler数值方

法[3],掌握介质界面处理方法,离散计算区域并定义

物理量.整个过程中,专业性很强,计算机专业人员

很难直接介入.

2.2暋科学计算应用程序需要面向大规模和高效率

计算

在真实客观系统研究的初始阶段,数值模拟以

定性认识为主要目标,物理模型和计算方法比较简

单,对算法和数据结构的要求也不高,代码量较少.
一个人,既可以进行物理建模,又可以设计计算方

法,还可以研制程序.在这个阶段,应用程序大多由

物理和数学人员编写.习惯上,我们称这些程序为遗

产型程序.
随着原理认识逐步由定性走向定量,数值模拟

对置信度的要求越来越高,科学计算就越来越重要.
对比遗产型程序,科学计算应用程序的主要差别在

于:前者要求相对较低,在物理建模和计算方法方面

不够精细,程序中含有一些经验因子,数值模拟和物

理试验之间形成了强烈的依赖关系;而后者要求程

序建立在科学的基础之上,去掉经验因子,实现数值

模拟的高科学置信度,从而对物理建模和计算方法

提出了更高的要求.为了这个挑战,必须开展大规模

计算.所谓大规模计算,就是充分利用计算机的资

源,包括处理器(CPU)、内存、I/O等,高分辨率地求

解数学物理方程.文献[1]通过简单的例子,充分说

明了大规模计算的必要性,这里不再论述.
目前,单个CPU 核的计算、存储和I/O 能力是

有限的,有限的能力只能支持有限规模的计算.为了

增加问题的计算规模,需要增加总的 CPU 核数.通
常是根据数值模拟的分辨率确定计算规模,从而确

定内存容量和至少需要使用的 CPU 核数.如果程

序运行时间很长,甚至超出计算机稳定运行的极限,
高效率计算研究就非常重要了.一方面,它可以提升

单核效率1)和多核并行效率2);另一方面,它可以增

加核数.如果单核效率提升1倍,并行效率提升1
倍,则执行时间就可以缩短到原来的1/4;如果核数

再增加到100倍,并行效率大于40%,则执行时间

可以进一步缩短40倍.

1)暋单核效率是指程序单核串行执行的浮点运算速度与单核峰值浮

点速度的比值.例如,以IntelXeon3.0GHz四核微处理器为

例,单核峰值速度为每秒120亿次,程序速度为每秒6亿次,则

浮点效率等于5%

2)暋并行效率是指并行执行时间被缩短的倍数除以核增加到的倍

数.例如,使用200核,并行执行时间为100小时,使用2000核,

并行执行时间为20小时,时间缩短了5倍,核数增加到10倍,

并行效率等于50%

很多因素可以影响应用程序的效率,其中数据

结构、并行算法和编程质量是最重要的.我们以稠密

矩阵乘为例来简要说明.请读者编写一个程序,运行

程序并记录执行时间;然后,调用计算机内置的

BLAS库函数 DGEMM[4]来编写另一个程序,也同

样记 录 执 行 时 间;通 过 比 较 就 会 发 现,函 数

DGEMM 竟然比自己编写的程序快10倍以上,而
且,这个差距随着矩阵规模的扩大而扩大.更进一

步,如果统计浮点运算速度,自己编写的程序的单核

效率只有几个百分点,而 DGEMM 却超过60%.什
么原因导致了如此大的差距呢? 其实很简单,就是

自编程序没有结合微处理器体系结构做针对性设

计,而DGEMM 适应了这种结构.这个例子还只是

串行计算.在百万亿次计算机上,除了串行计算,还
要处理好数千上万核之间的并行计算,难度更大.处
理不好,应用程序可能慢百倍以上.

2.3暋科学计算应用程序需要实际应用和计算机的

多学科交叉融合

科学计算对大规模计算提出了迫切需求,而大
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规模计算又牵引了计算机的迅猛发展[5,6].进入21
世纪以来,计算机峰值性能已经提升了3个量级,达
到每秒千万亿次[7],CPU核数接近10万,体系结构

日趋复杂.
图1给出了计算机的典型体系结构.计算机由

数百上千个结点组成,结点通过互联网络连接,内存

局限在结点内部;每个结点包含数个 CPU,CPU 共

享结点内存;每个CPU 包含多核,所有核共享快速

缓存(Cache);每个核包含多个浮点运算部件,拥有

独立的寄存器和局部 Cache.为了不断提升峰值性

能,结点数、结点内 CPU 数、CPU 内核数在不断增

加.2010年前后,国产千万亿次计算机的CPU 核数

将接近10万.与此同时,为了弥补峰值性能与访存

性能 之 间 的 差 距,Cache层 数 越 来 越 多.越 靠 近

CPU的共享内存,Cache的容量就越大,价格也越

便宜,但速度越慢.在矩阵乘的例子中,自编程序总

是访 问 共 享 内 存,而 DGEMM 却 充 分 利 用 了

Cache,二者的执行速度自然差距很大.

图1暋计算机体系结构示意图

科学计算应用程序为了实现高效率计算,需要

充分考虑计算机的体系结构.然而,物理建模和计算

方法专业人员要清楚哪个环节对程序性能有重要影

响并具体实现到程序中,难度很大.反之,计算机专

业人员要充分理解物理模型和计算方法并提出数据

结构和并行算法,难度也相当大.于是容易出现两个

极端:一端是科学计算研究人员,他们以自己研究的

物理模型和计算方法为中心来编写应用程序,认为

计算机的发展应该适应程序;另一端是计算机研制

人员,他们单方面提升硬件性能,认为应用程序应该

适应计算机.两个极端导致实际应用和计算机相互

脱节.脱节越严重,对科学计算和计算机的持续发展

就越不利.
为了避免两个极端的畸形发展,必须实现应用

领域和计算机的多学科交叉融合.可是,如何融合

呢? 要解决好这个问题,应该培养一批多学科交叉

融合的研究人员[8],他们既对物理模型和计算方法

有深入理解,又对计算机体系结构有深刻把握.这样

的想法是非常正确的,然而,实现起来却相当困难.
笔者认为,适应于多学科交叉融合的研究思路和人

才培养模式还没有成熟,需要积极探索.

3暋研制科学计算应用程序的传统思路

“串行程序并行化暠是目前我国普遍采用的研制

思路.根据该思路,科学计算应用程序可以按如下过

程研制:初步设计物理模型和计算方法,研制串行程

序;针对物理模型和计算方法,提出并行算法和并行

实现技术,应用这些算法和技术,并行化串行程序;
并行程序投入实际应用并得到进一步发展.这种思

路从原来的遗产程序出发,是科学计算应用程序发

展的必经之路.但是,随着实际应用的深入和计算机

的发展,这种思路的不足也逐步显现出来.
第一,应用程序的效率低,扩展能力弱.并行程

序的数据结构源自串行程序,较少考虑微处理器的

多级存储和多核体系结构,执行速度通常只有单核

峰值性能的几个百分点;并行算法和并行实现通常

不能适应实际应用中的动态负载不平衡和复杂非规

则数据通信,难以扩展到数百上千核;数值算法计算

量的增长速度远大于问题规模和核数的增长速度,
使得问题规模较难扩展.当计算机核数提升到数千

上万时,应用程序无法做相应的扩展,即使做了扩

展,也可能由于数值算法的计算量增长过快而无法

实现大规模计算.
第二,应用程序的模块化和标准化能力弱.串行

计算时,物理建模比较简单,计算方法可以做相应简

化,串行程序可以由单个或几个人研制完成;大规模

计算时,物理建模和计算方法日趋精细,时空跨度

大,数据结构、并行算法和并行实现日趋复杂,高效

并行应用程序需要多学科专业人员相互协同才能完

成,而程序的模块化和标准化能力是实现多人协同

的基础.遗产程序侧重于物理建模和计算方法,较少

考虑多学科专业人员,尤其是计算机专业人员的协

同开发,而并行化将进一步削弱程序的模块化功能.
第三,不利于保护交叉学科研究的知识产权.对

一个从事关键技术攻关多于科学研究的群体而言,
如果知识产权得不到保护,研究潜力就很难激发.在
传统思路中,串行程序的知识产权属于应用领域,计
算机的知识产权属于计算机研制者,并行程序返回

实际应用并进一步发展后,知识产权仍然属于应用
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图2暋结构网格、网格块及单元几何位置的示意图

领域.经过艰苦的程序并行化工作后,交叉学科专业

人员发现自己没有知识产权,势必对这样的工作产

生厌烦情绪.不解决这个问题,就很难培养一支高水

平的、稳定的人才队伍.
综上所述,随着实际应用和计算机的发展,“串

行程序并行化暠逐渐不能适应,需要革新研制思路,
发展研制方法,更好地促进多学科交叉融合,为相应

的人才培养奠定基础.

4暋研制科学计算应用程序的新思路和

新方法探讨

科学计算应用领域的专业性强,物理模型和计

算方法各具特色.科学计算应用程序需要服务于这

些特色,但是,它们也具有共性.数学物理方程定义

在计算区域上,计算区域需要被离散成网格,在网格

上可以定义变量并存储变量值,变量值由计算方法

和数值算法修改,修改得合适,就可以正确地求解数

学物理方程.站在离散网格的角度,如果网格可以标

准化,变量和变量值的定义就可以标准化,则应用程

序的数据结构就可以规范化,数值算法、实现技术和

计算方法就可以形成可重用的软件模块,可以在不

同应用程序中共享.只要形成共享的工作模式,应用

程序的研制难度就可以降低,研制周期就可以缩短.
例如,在物理、力学、化学、大气、海洋、环境、天

文等应用领域,结构网格是科学计算中最常用的离

散网格.在结构网格之上,可以形成统一形式的数据

结构.图2左端给出了一个20暳20的逻辑结构网

格.为了管理网格,将其分成了7个网格片.每个网

格片包含一个矩形box索引的网格单元区域.变量

可以定义在单元的中心(cell)、结点(node)、边心

(face)等几何位置,或者定义在网格片的外表面边

心(outerface)或外表面结点(outernode),粒子(par灢

ticles)可以散乱分布在单元上,等等.基于这些数据

结构,可以研制数值算法和计算方法的共享软件模

块,可以支持个性化的物理模型和计算方法的研究.
针对科学计算应用程序的共性,图3给出了比

较理想的多学科交叉融合模式.在计算机硬件平台

之上,由数学和计算机科学的交叉学科研究人员建

立并行应用支撑软件框架.框架面向实际应用,封装

共性数据结构,屏蔽并行算法和并行实现,集成共性

数值算法和计算方法,提供模块化和标准化接口规

范.基于接口规范,应用领域可以专心于物理模型和

计算方法的研究,只需研制相应的串行软件模块,就
可以形成高效应用程序.当计算机体系结构发生变

化,只需改进和发展支撑软件框架,无需修改应用程

序;当数值模拟对象发生变化时,只需修改应用程

序,无需修改框架.这样,遵循学科的层次分解规律,
实际应用人员、框架人员和计算机研制人员可以各

司其职,在软件层面实现交叉融合.基于框架,应用

领域可以通过重用数据结构和软件模块来实现高效

率计算,通过模块化和标准化接口规范来实现多人

协同开发,降低应用程序的研制难度,缩短程序的研

制周期.并且,随着实际应用的不断深入,框架集成

图3暋研制科学计算应用程序的多学科交叉融合模式

的科研成果将越来越丰富,接口规范可以逐步形成

行业标准.
为了使图3的研究思路落到实处,需要在实际
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应用领域对应用程序做层次化软件体系结构分析,
需要抽取共性和分离个性,研制具体可行的框架.

4.1暋科学计算应用程序的层次化软件体系结构

既然科学计算应用程序是一类特殊的计算机应

用软件,就应该遵循应用软件的规律.我们知道,程
序是数据结构和算法的集合[9],如果数据结构可以

统一,则计算方法和算法就可以分解和整合.在给定

的数据结构之上,如果计算方法适应多种不同物理

建模形成的数学物理方程,算法适应多种不同类型

的物理模型和计算方法,则这些方法和算法具有共

性.例如,求解偏微分方程的隐式时间离散格式是具

有共性的计算方法[10],而求解隐式离散格式形成的

稀疏(非)线性代数方程组的迭代解法是具有共性的

数值算法[11].
在具有共性数据结构的科学计算应用领域,应

用程序可以分解为3个层次:计算机科学层、数值共

性层和数值个性层.其中计算机科学层包含适应于

该类科学计算领域中应用程序的数据结构和并行算

法以及并行实现技术;数值共性层包含具有共性的

数值算法和计算方法;数值个性层包含依赖于实际

应用问题的物理模型和计算方法以及数值算法.数
值共性层建立在计算机科学层之上,数值个性层建

立在计算机科学层和数值共性层之上.
对于单个科学计算应用程序而言,这种层次化

分解的价值可能有限.但是,对于科学计算应用领域

而言,这种分解意义重大.计算机科学层集成了具有

共性的数据结构和并行算法,独立于专业性很强的

物理建模和计算方法,可以由计算机人员结合计算

机体系结构进行针对性设计.数值共性层基于计算

机科学层,集成具有共性的数值算法和计算方法,可
以由数学人员和计算机人员相互融合来实现.数值

共性层和计算机科学层提供模块化和标准化的接口

规范,支撑数值个性层研制应用程序.由于计算机科

学层和数值共性层实现了高效率计算,因此,应用程

序可以自动获得高效率.

4.2暋科学计算并行应用支撑软件框架的研究内容

根据科学计算应用程序的层次化分解,并行应

用支撑软件框架可以包含3层:计算机科学层、数值

共性层和应用接口层.这里,笔者对每层给出一个大

概的描述.
计算机科学层包含具有共性的数据结构、算法、

实现技术、接口规范等.数据结构既要适应物理建模

和计算方法,又要适应微处理器体系结构.算法是指

提升单核计算效率和多核并行效率的各种算法,涉
及数据通信、负载平衡、数值计算、非数值计算、并行

I/O、网格管理和操作等;实现技术是指针对数据结

构和算法研制软件模块的程序设计技术,涉及内存

管理、并行编程、性能优化、浮点异常处理、浮点算术

运算精度等多个方面;接口规范是由软件模块的输

入输出接口函数给出.
数值共性层建立在计算机科学层之上,集成具

有共性的数值算法和计算方法,研制相应的软件模

块,提供接口规范.通常情况下,数值算法涉及计算

区域几何描述、网格生成、矩阵向量运算、稀疏(非)
线性代数方程组解法、特征值解法、快速Fourier变

换等;计算方法涉及数学物理方程的时间和空间离

散格式、偏微分方程快速解法等;接口规范是由软件

模块的输入输出接口函数来定义.
应用接口层建立在计算机科学层和数值共性层

之上,可以提供模块化和标准化的接口规范,支撑实

际应用领域专业人员编程,实现个性化的物理模型、
计算方法和数值算法.接口规范建立在数据结构之

上,是科学计算多学科交叉融合的界面,需要实际应

用、数学和计算机科学三方面经过长期磨合才能确

定.
计算机科学层、数值共性层和应用接口层的研

究内容不是静态的,而是随着实际应用和高性能计

算机的发展而动态变化的.例如,个性的计算方法经

过实际应用的验证和确认并得到普遍应用后,就可

以沉淀到数值共性层;数值共性层的数值算法和计

算方法可以进一步分解和合并,将共性的非数值算

法和实现技术沉淀到计算机科学层.

4.3暋一个框架示例:JASMIN框架

以激光聚变数值模拟应用[2]为牵引,北京应用

物理与计算数学研究所从2004年开始,研制了并行

自适应结构网格应用支撑软件框架JASMIN(ht灢
tp://www.iapcm.ac.cn/jasmin)[12].该框架适应

高性能科学与工程计算广泛采用的(自适应)结构网

格,它可以提供如下功能:
(1)支持应用领域专家在无需了解高性能并行

计算和共性数值算法细节的前提下,在个人电脑上,
通过编写串行的数值计算子程序,实现物理模型和

计算方法及与问题相关的数值算法,就可以高效地

使用大规模并行计算机数百至数千个处理器核的高

效并行应用程序;
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图4暋JASMIN框架1.5版体系结构示意图

(2)支持程序的模块化和标准化,通过重复使用软件

模块和多人并行开发软件模块,大幅度地降低了程

序的研制难度,缩短了程序的研制周期.
2̀009年3月,JASMIN框架推出1.5版[12](ht灢

tp://www.iapcm.ac.cn/jasmin).该版本基于消息

传递并行编程环境 MPI,包含50多万行C++/C/

Fortran语句,可以安装运行于个人电脑和高性能计

算机.图4给出了JASMIN 框架1.5版的体系结

构,它包含并行自适应计算支撑层、数值共性层和应

用接口层.支撑层提供数据结构(“网格片层次结构

-网格层-网格片-数据片暠)、网格管理和操作、网
格自适应、动态负载平衡、数据通信、内存管理、并行

I/O、重启动等功能;数值共性层建立在支撑层之

上,集成成熟的计算方法和数值算法,包含计算区域

几何描述方法、网格生成方法、大变形结构网格重分

和物理量重映算法、(非)线性稀疏代数方程组解法

器、偏微分方程组快速解法器、时间离散格式和时间

积分算法、数学运算、多层快速多极子算法等;应用

接口层在前面两层之上,提供模块化和标准化接口

规范,支撑应用领域专家编程,实现物理模型、物理

参数、计算方法和专家经验,研制应用程序.
目前,JASMIN框架1.5版已经成功地应用于

流体力学、辐射流体力学、弹塑性流体力学、辐射和

中子输 运、分 子 动 力 学、位 错 动 力 学、粒 子 模 拟

(PIC)和计算电磁学以及多物理过程的耦合计算

图5暋三维激光等离子体相互作用模拟示例

中.基于JASMIN框架,已经研制完成了10多个高

效并行应用程序,在实际应用中正在发挥重要作用.
例如,三维激光等离子体相互作用程序 LAR灢

ED灢P开展了“高能离子束产生及在稠密等离子体

中传播暠、“激光偏振态对高能超短电子束产生及在

锥状离子体中传播的影响暠、“激光大尺度等离子体

中非线性过程的长时间(几十ps)二维动力学模拟

的可能性暠等方面的大规模数值模拟.图5给出密度

为100nc、厚度为100nm 的固体平板靶,超强短脉冲

圆偏振激光从左端入射,清晰地展示了靶被击穿后

的圆偏振激光强度分布和高能粒子的螺旋状分布情

况.该结果由512个 CPU 核计算6个多小时获得,
其中平板靶的粒子总数为10亿,仅占2%的计算区
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域,但却集中了98%以上的计算量,负载极端不平

衡.可见,JASMIN 框架可以很好地支持该类实际

应用.
通过JASMIN框架,我们在激光聚变数值模拟

领域发展了科学计算应用程序的研制方法,革新了

研制思路,验证了这条技术途径是切实可行的.

5暋结束语

随着科学计算研究的不断深入和国产高性能计

算机的迅猛发展,科学计算应用程序的研制面临计

算效率低、模块化和标准化能力差的困难.为了攻克

这些难题,需要革新研制思路,发展研制方法.在科

学计算应用领域,依据学科的层次化分解规律,在计

算机硬件平台之上建立并行应用支撑软件框架,屏
蔽高效率计算,制定模块化和标准化规范,支持并行

应用程序的研发,是可行的技术途径.为此,需要培

养更多高水平的多学科交叉专业人员,研制适应不

同应用领域的支撑软件框架,促进自主知识产权应

用程序的研制,推动我国科学计算的进步.
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