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前言

在过去的几十年内，在高性能计算应用、算法和体系结构的支持下，在科学、工程和社会领域发生了
许多突破性的进展。
这些强有力的工具为研究人员、教育工作者和实践工作者提供了这样的能力，就是通过计算，可以把
从全球收集获得的数据，转换为解决我们社会最具有挑战性问题的解决方案。
持续推动高性能计算发展的一支重要的力量是针对“前沿性里程碑”问题产生的一些社团联盟，比如
它们会提出代表这一领域下一阶段进展的技术目标。
在19世纪90年代，高性能计算组织希望实现万亿次（每秒1012的浮点操作）的计算能力，万亿次计算
导致了一些新的发现，比如设计新的药物来对抗艾滋病和其他的疾病；对自然现象的仿真可以达到前
所未有的精度，比如地震和飓风；对大系统，比如宇宙，和小系统，比如比细胞还小的一些系统有了
更好的理解；现在我们将要在于万亿次（每秒1015的浮点操作）级别的机器上进行计算。
一些研究组织正在考虑亿亿次（每秒1018的浮点操作）级别的计算将会是什么样子，他们处在这一研
究的早期阶段。
在走向“下一个前沿计算”的过程中，一个假设就是高性能计算体系结构的下一个研究前沿将会提供
新的极大的容量和能力，这将使得以前需要大量资源但是又得不到满足的用户直接受益，同时对其他
的用户将带来长期的裨益。
但是大规模高性能计算用户都知道，高效使用前沿超级计算系统能力，同不断增加系统容量和能力相
比，如果不是同等重要，就是重要性更高，我们需要投入大量的时间、人力、软件和硬件基础设施来
充分利用这些非同寻常的系统。
经验表明，通过开发可扩展的算法，模型，仿真，分析，库和应用组件，可以充分利用这些前沿系统
所提供的容量和能力，因此它与建造和部署该前沿系统本身一样，是非常具有挑战性的工作。
对于未来几年内可以支持千万亿次操作的应用程序代码，不管用什么样的处理器技术，将会需要几十
万个甚至更多的处理器核心。
目前，几乎还没有可以很容易扩展到这种规模的高性能计算程序代码，大量的程序代码开发工作对于
挖掘新的千万亿次系统的潜能是非常重要的。
扩展到千万亿次系统涉及的工作包括：提高物理模型，数学抽象，近似和其他的应用组件。
我们需要提高各种解决方案的算法来增加结果的准确性。
输入数据集需要在分辨率上进行提高（产生更多的数据），或者是用于测量的输入数据的精度需要提
高。
每一个应用或者算法的提高都会给开发千万亿次代码带来实质性的挑战，会从新应用执行得到的领域
结果中推动新的计算机科学的发现。
本书是那些在千万亿次计算领域前沿性研究成果的结晶。
作者试图通过汇集在高性能计算和计算科学领域最成熟和已积累丰富经验的应用的最新成果，来解决
在开发千万亿次系统应用代码中的一些挑战性问题，这些应用能够在新的千万亿次系统产生和部署之
前，就提前针对其体系结构的特点来进行开发。
开发千万亿次应用将会需要丰富的关于千万亿次系统硬件和系统软件方面的知识，我们需要大量的时
间来做扩展，测试，评估以及优化千万亿次代码、库、算法、系统软件的工作，所有这些工作都将基
于即将构建的新系统来进行。
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内容概要

在过去的几十年内，在高性能计算应用、算法和体系结构的支持下，科学、工程和社会领域发生了许
多突破性的进展。
本书是那些在千万亿次计算领域前沿性研究成果的结晶。
作者试图通过汇集在高性能计算和计算科学领域最成熟和已积累丰富经验的应用的最新成果，来解决
在开发千万亿次系统应用代码中的一些挑战性应用，这些应用能够在新的千万亿次系统产生和部署之
前，就提前针对其体系结构的特点来进行开发。
开发千万亿次应用需要丰富的关于千万亿次系统硬件和系统软件方面的知识，需要大量的时间来做扩
展、测试、评估以及优化千万亿次代码、库、算法、系统软件的工作。
所有这些工作都将基于即将构建的新系统来进行。
    对于高性能计算来说，这是一个激动人心的时代，这个时代将会在一个新的规模和尺度上产生大量
史无前例的新发现，这些发现将会对科学和社会带来切实的好处。
本书可以让你对千万亿次应用和算法前沿性挑战性研究工作的第一次浪潮有一个概观，为目前和未来
的千万亿次研究提供非常必要的基础。
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章节摘录

1.5　ELBM3D：晶格玻耳兹曼流体动力学LBM：（Lattice-Boltzmann methods）晶格玻耳兹曼方法已经
证明是传统数值方法的一种很好的替代，也可以用于模拟流体以及对流动物理学进行建模[29]。
其基本的想法就是开发一个简单的动力学模型，结合内在的物理过程，可以重新产生正确的宏观平均
特性。
从19世纪80年代中期以来，这些算法得到了广泛的应用，用于模拟Navier-Stokes流，最近扩展到可以处
理多项流、反作用流、扩散过程和磁发电机流体力学。
正像从显式算法中可以得到的那样，当一个算法推向更高的雷诺数的时候，LBM趋向于数值非线性不
稳态。
这些数值不稳态会上升，因为没有强加的约束会促使分布函数保持非负。
熵LBM算法可以保持分布函数的非负性，即使在任意小的传输系数约束的情况下也是这样，该算法已
被用于Navier-Stokes湍流[2]，而且已经被结合到了最近开发的代码之中［30］。
LBM方式使得很困难的边界几何（比如通过使用边界返回的策略来模拟没有滑动墙的情况）的实现变
得比较容易。
这里我们介绍周期边界条件下的三维模拟情况，其空间格网和相空间向量格子相互重叠在一起。
每一个格子点和一些mesoscopic变量关联在一起，其值与流方向数量成比例，并且存储在向量中。
该格子被划分到一个三维笛卡儿处理器网状拓扑结构上，用MPI来实现通信，图1-3（a）展示的是一
个通信拓扑的情况，重点强调了相对稀疏的通信模式。
对这种情况的大多数模拟，都是通过扩展边界区域空间来存储从邻居处理器获得的数据拷贝。
对于ELBM3D，为了使得碰撞过程满足一定的约束条件，需要在每一个迭代步对每一个格网点求解一
个非线性方程。
由于这一方程需要对分布函数的各个组成部分求对数，因此整个算法的性能就特别受限于log（）函数
的性能。
图1-3（a）展示的ELBM3D的连接关系，在结构上与Cactus非常接近，但是由于代码周期性边界条件的
不同，其通信模式上就有细微的差异。
从同构性的角度看，该拓扑与格网或者环互连拓扑有很大不同，但是对于胖树或者互连开关这样的全
互连网络，它对可得的对分带宽的占用非常有限。
图1.3（c）表明，和]Cactus一样，ELBM3D主要的通信形式是点到点通信，但是图1.3（b）表明点到点
消息缓冲区的空间很大，因此它受带宽的限制很大。
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编辑推荐

对于高性能计算来说，这是一个激动人心的时代，这个时代将会在一个新的规模和尺度上产生大量史
无前例的新发现，这些发现将会对科学和社会带来切实的好处。
《面向千万亿次计算的算法与应用》可以让你对千万亿次应用和算法前沿性挑战性研究工作的第一次
浪潮有一个概观，为目前和未来的千万亿次研究提供非常必要的基础。
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