
摘 要

高性能计算是计算机科学的重要分支，主要指从体系结构、并行算法和并行

软件等多个方面研究和利用高性能计算机的技术。数十年来，高性能计算被广泛

地应用在大规模科学和工程计算、人工智能、工业仿真等关键领域，对基础科学

发现、国民经济发展和国防工业建设具有极高的应用价值，已成为国家科技综合

实力的重要体现。

图灵奖得主 指出，可扩展性问题是高性能计算中的核心问题，也

是未来信息技术领域十二项研究目标中排在首位的重要挑战。针对高性能计算

中的并行软件设计和并行系统结构一软一硬两个层次，可扩展性挑战也表现在

架构移植难、算法设计难、应用优化难等诸多方面。本文对大规模并行多层次不

连续非线性可扩展理论开展研究，深入分析可扩展性发展规律，提出物理模型、

并行算法以及性能优化多层次协同设计方法，在多种硬件并行规模、不同软件并

行粒度、各级交叉并行应用上开展可扩展性优化设计，具体贡献包括：

基于高性能计算中

的不连续非线性可扩展现象，通过对并行软件在同构多核到异构众核系统上可

扩展性的分析，首次系统地对多个层次上的两种现象进行了深入的理论分析与

内涵丰富，并提出了可扩展性的物理模型 并行算法 性能优化多层次协同设计理

论。该可扩展理论考虑了从底层物理方法建模到上层应用性能优化完整的高性

能计算研究链，为高性能计算领域可扩展性的研究，特别是大规模并行计算中的

可扩展问题，提供了系统化、体系化的方法论层面指导。

在并行算法层次，提出了转置布局计

算和时空计算折叠两种 向量化策略，提高数据在 内的并行度；同时

在性能优化层次，提出了高效寄存器数据重用算法和缓存分块优化算法，提高

数据的访存效率。实验结果表明，通过并行算法 性能优化的双层协同设计思想，

最高超过 方法的绝对性能 倍，有效地提升了 并行数值

算法的多核可扩展性能。
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本文在物理模型层次，提出了

新型 图数据结构及层次化的最小生成树网络模型，并设计了基

于聚类的回归预测方法；在并行算法层次，提出了基于回溯的负载均衡算法和

高效的并行通信算法，降低分布式系统的计算和通信开销。实验结果表明，通

过物理模型 并行算法的双层协同设计思想，在保证聚类和回归方法准确性的同

时，还能有效地将分布式机器学习框架的多机众核扩展性由已有工作的 核

提升至 核。

在

物理模型层次，设计优化了高可扩展的新型势函数模型和分组反应策略，支撑应

用高效动力学蒙特卡罗模型建立；在并行算法层次，提出了适应于大规模应用的

并行同步象限算法和高效自适应通信算法，提高应用的负载均衡和通信效率；在

性能优化层次，提出了访存优化技术、高效局部性算法、 线程级异构并

行和从核向量化加速方法，通过主存级 缓存级 寄存器级多层次化访存特征提取

优化和轻量级的进程级 线程级 数据级多层次并行性挖掘对异构众核体系结构

算力进行充分利用。实验结果表明，通过物理模型 并行算法 性能优化的多层次

可扩展性协同设计思想，实现神威·太湖之光千亿原子的 万核大规模模拟，

并行效率高达 ，成为核材料模拟新的里程碑。

大规模并行；可扩展性；科学计算应用；并行数值算法；机器学习框架
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