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Рассмотрены вопросы использования экзафлопсных вычислений для решения
прикладных задач. На основе обзора работ в этой области выделены наиболее
актуальные вопросы, связанные с экзафлопсными вычислениями. Особое внима-
ние уделено особенностям программного обеспечения, алгоритмам и численным
методам для экзафлопсных суперЭВМ. Приведены примеры разработки новых и
адаптации существующих алгоритмов и численных методов для решения задач
механики сплошной среды. Сделан анализ наиболее популярных приложений.
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Введение

Экзафлопсными вычислениями называются вычисления на суперЭВМ производитель-
ностью порядка 1018 операций с плавающей точкой в секунду. В последнее десятилетие
было опубликовано более 300 статей в научных журналах по экзафлопсным вычислени-
ям, из них около трети посвящены решению различных прикладных задач, остальные —
вопросам масштабируемости вычислений, созданию специальных высокоэффективных
параллельных программ и использованию ускорителей вычислений.

Среди обзоров наиболее содержательные выполнены мировыми лидерами в облас-
ти высокопроизводительных вычислений: Jack Dongarra [1], William Gropp [2], David
Keyes [3]. Вызывают интерес различные технические отчеты [4]. Все эти публикации
освещают преимущественно проблемы технической реализации вычислений и програм-
много обеспечения, но в них мало уделено внимания вопросам вычислительной ма-
тематики, однако развитие новых подходов и идей в прикладной математике будет
определять будущий прогресс вычислительных систем [5].

В данной статье приведен обзор численных методов и алгоритмов для решения задач
механики сплошных сред на суперЭВМ и естественно-научных задач.
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1. Актуальные вопросы экзафлопсных вычислений

Наиболее актуальными вопросами с точки зрения экзафлопсных вычислений являют-
ся энергоэффективность, обработка данных большого размера и создание масштаби-
руемых архитектур суперЭВМ. Так как ожидаемое энергопотребление порядка 1 ГВт,
на первый план выходят вопросы эффективной эксплуатации такой исключительно
дорогой машины. Нельзя разделять технические параметры суперкомпьютера и тре-
бования к ресурсоемкости используемых вычислительных технологий. Расход энергии
процессора на требуемое количество операций алгоритма, так называемая его энерго-
эффективность, стала определяющей характеристикой для допуска алгоритма к рас-
четам. Вычислительные алгоритмы должны быть согласованы с отказоустойчивыми
и эффективными алгоритмами обработки данных большого размера. Разработка мас-
штабируемых архитектур позволила существенно расширить класс решаемых задач и
используемых вычислительных методов.

Недостаточное внимание уделяется созданию вычислительных методов для реше-
ния задач механики сплошных сред, специально предназначенных для экзафлопсных
суперЭВМ, и вопросам адаптации вычислительных методов и алгоритмов к экзафлопс-
ным системам. В основном рассматриваются варианты метода Монте-Карло и мето-
ды решения больших систем линейных алгебраических уравнений (СЛАУ), преимуще-
ственно на основе методов подпространства Крылова. Остальные методы и технологии
математического моделирования в применении к экзафлопсным суперЭВМ изучаются
значительно реже. Поиск новых вычислительных алгоритмов и адаптация существу-
ющих позволит расширить класс задач, решаемых на экзафлопсных вычислительных
системах. Актуальность такого развития суперкомпьютерных технологий не вызывает
сомнений [6].

Имеющееся разнообразие архитектур [7] означает, что все реализации вычислитель-
ных алгоритмов для перспективных экзафлопс-компьютеров должны быть в достаточ-
ной степени универсальными. Это позволит проводить расчеты на тех процессорах или
ускорителях вычислений, которые будут выбраны для создания экзафлопс-компьютера.

Ограничивая мир высокопроизводительных вычислений первой десяткой наиболее
мощных суперЭВМ мира, а это вполне оправданно в том случае, если речь идет о
возможной архитектуре экзафлопс-компьютера, можно сказать, что этот мир весьма
неоднороден. Серьезно различаются базовые элементы, на основе которых строятся су-
перЭВМ. Используются различные типы многоядерных процессоров (Intel Xeon, AMD
Opteron, Sun UltraSPARC и др.). Гибридные суперЭВМ используют различные архи-
тектуры ускорителей вычислений (Intel Xeon Phi, Nvidia GPU и др.). Наиболее мощные
компьютеры строятся на основе ускорителей вычислений [8]. Поэтому для эффективно-
го использования компьютеров большой мощности с целью решения актуальных задач
принципиально необходимо значительно упростить освоение гибридных суперЭВМ. Это
упрощение должно в первую очередь заключаться в создании удобного инструментария
для специалиста по моделированию в конкретной предметной области.

2. Программное обеспечение для экзафлопсных суперЭВМ

Трудности в создании программного обеспечения для экзафлопсных суперЭВМ связа-
ны с наличием в их составе сотен тысяч и миллионов процессорных элементов. В реали-
зации вычислительного алгоритма на суперЭВМ наиболее важен вопрос масштабиру-
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емости алгоритма, т. е. обеспечение равномерной загрузки процессорных элементов —
отдельных процессоров, ускорителей вычислений или узлов суперкомпьютера. Обще-
принята точка зрения, что решение задач на экзафлопсных суперЭВМ будет произво-
диться с использованием существующего программного обеспечения, т. е. коммуникаци-
онных библиотек, основанных на сообщениях [9] и алгоритмических языках програм-
мирования. Таким образом, можно строить реализацию вычислительных алгоритмов
для экзафлопсных суперЭВМ на основе модели передачи сообщений (самый известный
ее вариант называется MPI) и исходя из предположений об иерархической структу-
ре коммуникационной системы. Существует альтернативный взгляд, а именно то, что
для эффективной работы на экзафлопсных суперЭВМ потребуется создание принци-
пиально новых математических основ параллельных вычислений, операционных си-
стем, языков программирования и пр., не требующих межпроцессорных коммуникаций
в принципе [10, 11].

Важно отметить, что в настоящее время не накоплено достаточного опыта проведе-
ния расчетов петафлопсной размерности, и это не позволяет с полной определенностью
говорить об экзафлопсных расчетах. Вопросы эффективного и устойчивого функци-
онирования суперЭВМ освещаются в работе [12], посвященной анализу эксплуатации
K computer (Япония), одного из самых мощных суперкомпьютеров в мире. K computer
является прототипом экзафлопсной суперЭВМ, построенной на основе процессоров
классической архитектуры.

Разрабатывается так называемое мультифизичное высокомасштабируемое програм-
мное обеспечение для нескольких одновременно протекающих физических процессов.
При этом различные процессы моделируются совершенно различными способами. В
частности, в работе [13] создан инструмент для расчета движения жидкости на основе
решеточного метода Больцмана в комбинации с диффузным представлением тепло-
передачи с целью внедрения более сложных геометрий и учета большего количества
взаимодействующих процессов.

Программы и алгоритмы, предназначенные для работы на экзафлопсных супер-
ЭВМ, должны отвечать следующим требованиям.

� Линейность алгоритма [14] нужна для обеспечения неограниченной масштабиру-
емости и отсутствия ограничений снизу на размер минимального фрагмента, что
позволит выполнять декомпозицию на любое количество процессорных элементов.

� Для обеспечения масштабируемости необходима устойчивость к отказам обору-

дования. Это связано с тем, что в экзафлопсной вычислительной системе, состоя-
щей из сотен тысяч или миллионов узлов, сбои отдельных элементов (процессов,
блейдов и т. д.) будут происходить постоянно. Следовательно, приложение должно
быть способно продолжить исполнение без вышедшего из строя оборудования.

� Требование мультиархитектурности вытекает из того, что современные вычис-
лительные системы оснащаются, кроме процессоров, и ускорителями вычислений,
и специализированными модулями типа GraPE, и реконфигурируемыми устрой-
ствами (ПЛИС), и всем упомянутым в комплексе. Так как маловероятно создание
экзафлопсной суперЭВМ целенаправленно под определенный тип задач, необходи-
мо, чтобы программа была готова использовать любое имеющееся оборудование.

В работе [15] показана связь парадигм параллельного программирования с поколе-
ниями высокопроизводительных вычислительных систем. Существует множество под-
ходов, используемых для достижения более высокой производительности.
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� Декомпозиция расчетной области с целью ее разделения на более мелкие подоб-
ласти. В частности, в статье [16] представлен метод декомпозиции для трехмер-
ной области при крупномасштабных расчетах конфигураций электронов на основе
теории функционала плотности, проводимых на массивно-параллельных компью-
терах. Метод предполагает декомпозицию по атомам и декомпозицию по сетке.

� Использование большого количества процессорных элементов (ПЭ). С этой це-
лью разрабатывается системное программное обеспечение, позволяющее увели-
чить число процессорных элементов сверх определенного предела [9] или созда-
ются численные методы с меньшим количеством необходимых коммуникаций. На-
пример, в работе [17] предложена реализация метода исключения Гаусса со сни-
женным уровнем коммуникаций, основанная на LU-факторизации с использова-
нием блоков столбцов матрицы.

� Применение многоядерных процессоров или различных ускорителей вычисле-
ний [18], позволяющих увеличить скорость счета без возрастания нагрузки на
коммуникационную сеть, оптимизация под архитектуру процессора или ускори-
теля.

� Разработка высокопроизводительных мелокомасштабных сетевых устройств типа
“сеть на кристалле” (Network-on-Crystal, NoC) [19].

� Сокращение количества отправляемых сообщений [20].
� Переход к численным методам, более подходящим для многопроцессорных ЭВМ.
Например, переход от неявных схем к явным [21], к методам на основе ортого-
нальных преобразований [22], к методам, рассматривающим газ или жидкость
как набор “частиц”. Например, в работе [23] предложена стратегия реализации
на экзафлопс-машинах решеточного метода Больцмана, которая заключается в
вычислении с задержкой по времени.

Все перечисленные подходы можно разделить на три принципиально разные непе-
ресекающиеся направления (рис. 1):

� масштабируемость и увеличение числа процессорных элементов;
� использование ускорителей вычислений;
� адаптация вычислительных методов к архитектуре высокопроизводительной вы-
числительной системы (ВВС);

� адаптация вычислительных методов к экзафлопсу;
� вычислительные методы, специально разработанные для экзафлопса;
� обработка данных большого размера;
� со-дизайн и комплексная разработка программ.

� Масштабируемость и увеличение числа ПЭ
� Использование ускорителей вычислений
� Адаптация вычислительных методов к архитектуре ВВС
� Адаптация вычислительных методов к экзафлопсу
� Вычислительные методы, разработанные специально

для экзафлопса
� Обработка данных большого размера
� Со-дизайн и комплексная разработка программ

Рис. 1. Основные подходы к достижению экзафлопсной производительности. Доли публикаций
в обзоре
Fig. 1. Main approaches used to achieve exascale performance. Portion of publications in the review
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3. Численные методы для экзафлопсных вычислений

Разработка численных алгоритмов и подходов к их реализации лежит в русле основных
тенденций развития современных вычислительных методов механики сплошных сред.
Наиболее часто используемые для расчетов на суперЭВМ численные методы:

� метод Монте-Карло;
� методы частиц;
� метод конечных элементов;
� методы молекулярной динамики;
� итерационные методы решения СЛАУ;
� вычисление многомерных интегралов;
� прямые методы решения кинетического уравнения Власова –Лиувилля.

3.1. Разработка новых численных методов для экзафлопсных суперЭВМ

Очень важно выработать критерии применимости вычислительных алгоритмов для эк-
зафлопсных суперЭВМ. Использование критериев и оценок эффективности таких ал-
горитмов позволит:

� упростить переход к экзафлопсным вычислениям;
� исключить непригодные алгоритмы;
� выделить принципы построения наиболее перспективных алгоритмов;
� повысить эффективность использования суперЭВМ экзафлопсного класса.

В настоящее время используется только критерий, состоящий в отсутствии сущест-
венного падения эффективности при переходе с петафлопсного расчета на десятипе-
тафлопсный. При невозможности проведения таких расчетов может быть выполнено
имитационное моделирование [24, 25]. В статье [25] излагаются возможные подходы к
построению экзафлопсной суперЭВМ с точки зрения использования оборудования. Мо-
делирование расчетов на экзафлопсных системах проводится на машинах-прототипах
с помощью так называемых мини-приложений. В работе [26] предложена методoло-
гия упрощения создания и улучшения переносимости приложений для экзафлопсных
суперЭВМ, которая имеет название “top down methodology”. Данная методология ос-
новывается на разработке кода таким образом, чтобы он не был привязан к типу па-
раллелизма или используемому оборудованию. Доработка под реально имеющееся обо-
рудование проводится на следующей стадии разработки, и таким образом код может
быть перенесен и запущен на любом типе суперЭВМ.

Имеются численные методы, разработанные специально для экзафлопсных машин.
Например, методика локального сгущения шага при решении уравнений реакции-диф-
фузии [27], решение дифференциальных уравнений в частных производных с пони-
женным объемом коммуникаций [28]. Создание численных методов для экзафлопсных
суперЭВМ (рис. 2) состоит в том числе в анализе работы с данными большого размера.
Это вызвано очевидной необходимостью сохранить результаты счета объемом в сотни
петабайт [29] и передавать их для обработки.

Разработка параллельных вычислительных приложений с учетом особенностей вы-
числительной системы называется со-дизайном. Примерами такого со-дизайна явля-
ются [30, 31]. В работах [32, 33] предложен многоуровневый параллелизм. На уровне
физической постановки задачи происходит разделение по физическим процессам. При
переходе к дискретной модели используются различные технологии для реализации
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� Адаптация вычислительных методов к экзафлопсу
� Вычислительные методы, разработанные специально

для экзафлопса
� Обработка данных большого размера

Рис. 2. Разработка и адаптация численных методов для экзафлопсных суперЭВМ
Fig. 2. Development and adaptation of numerical methods for exascale supercomputers

параллельных вычислений. На уровне адаптации к архитектуре суперЭВМ использу-
ется множество подходов для наиболее эффективной реализации каждого конкретного
численного метода.

Задача конструирования пакетов программ для экзафлопсных систем решается, в
частности, путем создания инструментов для разработки многомасштабных приложе-
ний с помощью автоматизированного сочетания нескольких приложений с разными
масштабами на основе платформы GridSpace и окружения AHE [34], путем минимиза-
ции коммуникационных издержек между CPU и GPU на примере реализации метода
ветвей и границ [35], а также создания инструмента для обеспечения необходимой ло-
кальности данных при иерархической организации памяти в гибридных системах [36].

В работе [37] представлен подход, названный авторами “unite and conquer”, который
заключается в следующем: параллельная программа, реализующая некоторую мате-
матическую модель, разбивается на три элемента: вычисления, работа с данными и
коммуникации. При этом все три элемента тесно взаимодействуют, но разрабатывают-
ся различным образом и могут быть представлены каждый несколькими компонентами,
что обеспечивает адаптацию к структуре суперЭВМ и выбор оптимальных численных
методов.

3.2. Адаптация численных методов к архитектуре экзафлопсных суперЭВМ

Характерными примерами адаптации вычислительных методов к архитектуре супер-
ЭВМ для работы на очень большом количестве процессорных элементов являются ва-
риант итерационного метода Якоби с ускорением Андерсона [38], метод иерархических
алгоритмов для эффективной параллельной реализации параллельного решения систем
линейных уравнений с разреженной матрицей на основе комбинации прямых и итераци-
онных методов [39] и масштабируемые алгоритмы Монте-Карло [40]. В работе [41] пред-
ложена идея гиперболизации уравнений механики сплошной среды, что позволит ис-
пользовать логически более простые алгоритмы. На примере замены уравнений Навье –
Стокса на QGS-систему изложена стратегия, основанная на свойстве ограниченности
области влияния на решение, позволяющая строить отказоустойчивые алгоритмы для
таких гиперболизированных систем уравнений [5].

Возникает вопрос: где проходит грань между алгоритмами, специально разработан-
ными для экзафлопсных машин, и алгоритмами, адаптированными для экзафлопса.
На первый взгляд разница незначительна, так как разрабатываемые специально для
экзафлопсных суперЭВМ алгоритмы основаны на уже известных алгоритмах. Тем не
менее отличие существенное. Алгоритмы, разработанные специально для экзафлопсных
вычислений, изначально создавались с целью минимизировать или свести к нулю ком-
муникации и обеспечить высокую энергоэффективность (с достижением корректности
результатов). Адаптированные алгоритмы к экзафлопсным вычислениям разрабаты-
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вались для параллельных вычислений на десятках или сотнях процессорных элемен-
тов и случайно оказались достаточно хорошо масштабируемыми для их эксплуатации
на пета- и экзафлопсных системах. Такие алгоритмы не могут быть эффективными
(за редким исключением), так как для адаптированных алгоритмов коммуникации не
минимальны. Кроме того, адаптированные алгоритмы не могут оказаться энергоэф-
фективными, так как разрабатывались для процессоров общего назначения. Изменить
это свойство в процессе адаптации невозможно без принципиальных изменений самого
алгоритма.

4. Приложения

Экзафлопсные вычисления особенно актуальны в таких задачах науки и техники, где
натурный эксперимент либо очень дорогостоящий, либо невозможен. Такие задачи ин-
тересны с точки зрения разработки и программной реализации вычислительных алго-
ритмов: различные варианты декомпозиции расчетной области, организация межпро-
цессорных обменов, достижение оптимальной производительности. Наибольшее число
статей в нашем обзоре посвящено вычислительной гидродинамике (см. таблицу). Это
объясняется тем, что гидродинамические приложения — обширная и очень разнообраз-
ная область. Есть статьи, посвященные пета- и экзафлопсным вычислениям в области
космической газодинамики, расчетам обтекания кораблей, предсказаниям наводнений в
прибрежных городах Северной Европы и другим экологическим вопросам, исследова-
нию моделей океана и масштабированию вычислений при моделировании океанических
течений, расчетам поведения жидкости в случае обтекания пучка твэлов при боль-
ших числах Рейнольдса, расчету гидродинамической турбулентности, разработке ги-
бридных MPI-OpenMP-приложений для моделирования турбулентности, моделирова-
нию шумовых характеристик реактивных двигателей, применению графических уско-
рителей для моделирования крупномасштабной турбулентности, расчету турбулентных
вихрей при решении задачи обтекания самолета, вопросам контроля погрешности вы-
числений в моделировании турбулентных потоков, моделированию многофазных тече-
ний на основе как графических ускорителей, так и подсеточных расширений многосе-
точного метода для улучшения масштабируемости. Важным вопросом является постро-
ение сеток для гидродинамического моделирования, в частности подбор оптимального

Естественно-научные приложения экзафлопсных вычислений
Natural science applications of exascale computing
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генератора сеток для крупномасштабных расчетов, автоматическое создание сетки с
высоким разрешением на основе неструктурированной грубой сетки в режиме парал-
лельного исполнения с использованием MPI, а также организация для параллельных
расчетов оптимизированного доступа к данным на основе декартовой сетки.

Существенной областью приложений пета- и экзафлопсных вычислений являются
ядерные технологии и вопросы моделирования ядерных реакторов. Разработаны мас-
штабируемые версии метода Монте-Карло для переноса нейтронов и проведен анализ
коммуникационных потерь в методе Монте-Карло. Для решения задач ядерной физи-
ки применяются решеточные уравнения Больцмана с использованием квантовой хро-
модинамики. Следует особенно отметить работы по созданию интегральной среды для
разработки ядерных реакторов и моделированию новых видов реакторного топлива.
Есть статьи, посвященные пета- и экзафлопсным вычислениям в области моделирова-
ния процессов, протекающих в ядерных реакторах.

Заключение

Применение современных высокопроизводительных суперЭВМ дает качественный ска-
чок в решении многих важных научных и производственных задач. Анализ публикаций
показал, что в области решения задач механики сплошной среды преобладает подход,
связанный не с разработкой новых, а с адаптацией существующих численных методов
и алгоритмов к архитектуре экзафлопсных суперЭВМ. Наиболее актуальным прило-
жением экзафлопсных суперЭВМ в этой области является вычислительная гидроди-
намика. Число публикаций свидетельствует о том, что привлечение высокопроизводи-
тельных вычислений стало доступным и востребованным.
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Abstract

The article deals with applied issues which arise when exascale computing are used to solve
applied problems. Based on the review of works in this area, the most pressing issues related to
exascale calculations are highlighted. Particular attention is paid to software features, algorithms and
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numerical methods for exaflop supercomputers. The requirements for such programs and algorithms
are formulated. Based on the review of existing approaches related to achieving high performance,
the main fundamentally different and non-overlapping directions for improving the performance of
calculations are highlighted. The question of the necessity for criteria of applicability for
computational algorithms for exaflop supercomputers is raised. Currently, the only criterion which
is used, demands the absence of a significant drop in efficiency in the transition from a petaflop
calculation to a ten-petaflop calculation. In the absence of the possibility of such calculations,
simulation modelling can be carried out. Examples of development for new and adaptation of existing
algorithms and numerical methods for solving problems of continuum mechanics are given. The
fundamental difference between algorithms specially designed for exascale machines and
algorithms adapted for exaflops is shown. The analysis of publications has showed that in the field of
solving problems of continuum mechanics, the approach not associated with the development of new,
but rather with the adaptation of existing numerical methods and algorithms to the architecture of
exaflop supercomputers prevails. The analysis of the most popular applications is made. The most
relevant application of exaflop supercomputers in this area is computational fluid dynamics. This is
because hydrodynamic applications are rich and diverse field. The number of publications indicates
that the involvement of high-performance computing now is available and in demand.
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numerical methods.
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