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摘 要 
计算密集、耗时长是现代天文数值模拟的主要特点。提高模拟计算的性能，

减少计算资源的消耗，在精度和性能之间取得一个最佳的平衡点，一直是天文数

值模拟软件设计的关键目标。同时，建立完整的有效的非电离平衡（NEI）状态

下的辐射流体数值模拟一直是天文数值模拟中的难题之一，然而传统的基于欧拉

网格的非电离平衡求解过程在内存、计算和网络通讯上都带来了巨大的开销。 

本文在总结以前研究工作的基础上，从非电离平衡模拟过程中制约性能的几

个关键因素入手，针对多核异构体系和大规模并行环境，分别从工作流程、框架

结构、数值求解三个层面对非电离平衡模拟进行了性能优化。 

首先，本文分析并验证了传统算法的性能瓶颈，通过引入示踪粒子将底层的

自适应网格与上层的非电离平衡计算解耦，然后基于 MapReduce 模型重新设计

了非电离平衡的并行求解框架。同时针对新框架中伴随而来的大量粒子的快照生

成、保存以及轨迹重建等问题，设计了串行 I/O、并行 I/O、直接 I/O 以及实时的

流处理模式，使其能够适应不同的计算环境和具体要求。实验表明，框架结构层

次上的优化克服了非电离平衡模拟在大规模并行时的性能瓶颈，在相同的实验环

境下，仅用原来 1/4 的计算资源，就取得了 3 倍以上的性能提升。 

其次，为了突破传统 CPU 结构在求解大量非电离平衡方程时的性能制约，

本文继续提出了基于多 CPU-多 GPU 混合异构体系的非电离平衡求解器。算法设

计上，通过使用基于共享内存和任务队列的任务调度策略，最大限度地发挥了

CPU 和 GPU 各自的优势，提高了整体的资源利用率，同时根据 CUDA 编程模型

的特点，在算法的数据结构、任务粒度以及内存访问等方面进行了专门的优化。

测试结果显示基于多核异构的求解器显著地提高了非电离平衡方程的求解效率，

在 4 块 GPU 设备的情况下，加速比达到了 15 左右。 

最后，本文利用可视分析和驾驭式计算技术来优化天文模拟的工作流程。基

于自适应网格的层级结构，利用快速的低精度的组合分析来指导耗时的高精度的

模拟计算。同时又根据天文数值模拟的特点，设计了参数分类和调整接口，进而

帮助天文学家高效准确地把握并控制数值模拟过程。本文提出的可视化驾驭计算

环境有效的加速了非电离平衡模拟生命周期中的模型建立、电离状态分析等过程，

并在参数调整、数值误差控制等方面辅助用户决策。 

文中所有实验都是基于实际的天文数值模拟，文中还对所有实验结果的精度

进行了详细的对比分析。此外，本文对上述各类方法在其他问题的适应性上也进

行了详细的分析和验证，相关实验显示本文的方法同样能够大幅度提升核合成、

光谱计算等常见天文计算的性能，以及加速星风模型的探索和确立过程。 

关键词：天文模拟，非电离平衡，示踪粒子，MapReduce，GPU，驾驭式计算
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ABSTRACT 
Astrophysical simulations are computation-intensive and time-consuming, so 

modern astrophysical codes aim at a good balance between accuracy and performance 

in massive parallel environments. Meanwhile, non-equilibrium ionization (NEI) is an 

important phenomenon related to various astrophysical processes, and its full 

modeling and simulation is still one of the biggest challenges faced by modern 

astrophysics. However the traditional time-splitting scheme tightly coupled the NEI 

solver with the underlying Eulerian mesh and introduced high overhead on computing, 

memory and communication. In this thesis, in order to accelerate NEI calculation on 

multi-core heterogeneous systems and large-scale parallel environments, several 

optimization schemes have been designed and implemented at three levels of 

simulation process, computing framework, and numerical algorithm.  

Firstly, the performance bottlenecks of the traditional NEI scheme have been 

explained and validated. By introducing tracer particles the NEI solver is decoupled 

from underlying Eulerian mesh, and based on MapReduce model, a full parallel 

pipeline is proposed to support both post-processing and nonintrusive simulation-time 

data analysis. In order to quickly process large amounts of small particle snapshots 

continuously produced during the course of simulation, several I/O optimization 

schemes are also designed, including serial I/O mode, direct I/O mode, and real-time 

stream mode. Evaluations on up to 192 cores show that our approach can improve the 

end-to-end performance of a real world simulation by 3-fold above. 

Secondly, in order to break through the performance limitation of the traditional 

homogeneous parallel processing systems based on CPUs, which is not efficient to 

tackle numerous compute-intensive tasks, a GPU-optimized NEI ODE solver is 

designed based on the CUDA programming model. Moreover a load balance strategy 

on hybrid multiple CPUs and GPUs architecture via share memory is also proposed to 

maximize performance and device utilization. Comparing with the 24 CPU cores 

(2.5GHz) parallel version, this implementation on 3 Tesla C2075 GPUs achieves a 

speed-up of up to 15. 

Thirdly, in order to improve the traditional non-interactive mode of running 

simulations, a framework for adding interactive control functionalities during the 

course of time-consuming astrophysical simulations is presented, which is based on a 

hierarchical architecture where computational steering in the high-resolution run is 

performed under the guide of knowledge obtained in the gradually refined ensemble 



 

II 
 

analyses. Several visualization schemes for facilitating ensemble management, error 

analysis, parameter grouping and tuning are also integrated owing to the pluggable 

modular design. The visual steering approach effectively accelerates the process of 

simulation modeling and ionization state analysis, and facilitates decision making on 

parameter tuning and numerical error control etc. 

Additionally, the thesis is a result of three-year collaboration with astronomers. 

All the proposed schemes are prototyped based on the FLASH multiphysics 

simulation framework and evaluated by real-world simulations, i.e., supernova 

remnant, nucleosynthesis, spectral calculation and stellar wind. The accuracy of all 

the proposed schemes is also validated and confirmed by domain experts. Moreover 

the adaptability of these methods to other reactive flow simulations is also explored 

and validated. The optimization approaches for NEI calculation issued in this thesis 

have high reference values for resolving other large-scale astrophysical simulation in 

future. 

KEY WORDS: Astrophysical simulation, Non-equilibrium ionization, Tracer 

particle, MapReduce, GPU, Computational steering 
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第一章 绪  论 

数值模拟主要用于解释观测现象、验证理论模型、以及预测发展演化趋势。

随着计算机性能的提高，数值模拟已经在各个科研领域蓬勃发展起来，在天文领

域中亦是如此。随着现代天文望远镜观测能力的提高，大量观测数据的涌现既给

构建理论模型带来了机遇也带来了很大的挑战。现代的观测可以清晰地分辨这些

天体物理过程中的单个谱线信息，简单的理论模型已经远远落后于空间望远镜的

观测数据。数值模拟则是不可缺少的实验室。目前，数值模拟已经成为现代天体

物理学和天文学的主要研究及分析手段之一。 

1.1 非电离平衡模拟研究背景 

1.1.1 多物理场天文模拟 

计算量大、运行时间长既是现代天文数值模拟的特点，同时也是天文学家进

行模拟实验时不得不面对的难题。随着超级计算技术的提高，现代天文模拟软件

均朝着支持大规模并行异构计算环境的方向发展。这使得模拟程序本身的能力大

大增强，能够在更大的尺度内或更精细的程度上，展示同时发生且相互影响的诸

多物理过程，从而得以验证一些复杂的物理现象。但这种多物理场的模拟反过来

又对计算能力提出了更高的要求。因此，提高模拟计算的性能，获得精度和性能

的最佳平衡点，一直是设计天文数值模拟软件的关键目标之一。 

为了方便建模和简化分析，一个系统内的物理过程可以看作是相对独立的，

比如流场(fluid)由欧拉方程表示，而扩散现象由热传导方程(heat conduction)描述，

但本质上这些过程是同时发生且相互影响的，这些相关的物理方程耦合在一起，

用来描述多物理场组成的非线性系统[1]。在数值模拟中，一般采用时分(time-split)

模式来简化计算和提高性能，即在一个演化周期（步长）内，将本来同时发生的

多个物理过程简化为顺序发生的在一个个独立的过程，然后分别求解[2]。具体来

说，描述整个非线性系统的方程组在形式被分解为由多个相对独立、且较容易求

解的微分方程或方程组，各个方程组按照一定的顺序分别单独求解，并将自身的

解传递到下一个方程组中。整个过程反复迭代，比如，流场中输出的温度用于热

传导的输入，经过热传导更新后的温度在下一个周期又作为了流场的输入（详细
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过程可参考图 2-2）。由于不同的物理过程的方程组的数学性质不同，从而解耦和

求解方式都不尽相同，这导致了不同物理过程的求解在整体计算时间中的比重会

有很大差别。比如，热传导的物理模型是一个包含整个模拟空间所有网格点（未

知量）的微分方程组，求解时间随着网格精度和问题空间的增加而快速增长，是

影响模拟计算性能的主要因素之一；而描述电子离子热交换(heat exchange)的偏

微分方程组(PDE)仅涉及当前格点变量，相对于流体的欧拉方程和描述整个区域

温度变化的热传导方程，计算量很小，其求解过程对整体计算时间的影响几乎可

以忽略。 

因此，现代天文模拟软件一方面要提供尽可能多的物理模型的求解器，以便

天文学家组装合适的物理模块进行复杂现象的模拟；另一方面，在保证精度的同

时，要兼顾具体求解器的性能及其耦合到系统后的整体性能。在传统的基于欧拉

方法的多物理场的模拟中，涉及反应流(reactive flow)的模拟往往会带来巨大的性

能开销。而非电离平衡(Non-equilibrium Ionization，以下简称 NEI)正是一个典型

的具有反应作用的物理现象。 

1.1.2 非电离平衡模拟 

简单来说，非电离平衡即某种元素的离子处于一种非平衡状态，由于大量离

子和自由电子的相互碰撞，导致离子一直在不同电离状态之间转换，各种离子的

浓度（丰度）总是出于不断的变化中，期间伴随能量的吸收和释放。图 1-1(a)显

示了一定量的处于非电离平衡状态的不同氧离子的丰度（经过了归一化处理）随

时间变化情况；如果不考虑核合成，则任意时间点上，所有氧离子丰度之和为一

个固定值，等于氧元素在宇宙中的丰度。非电离平衡状态下，离子丰度一直随时

间变化，即使温度能够恒定下来，这种演化过程也要持续很长时间才能达到一个

平稳态，图1-1(b)是各个元素非电离平衡演化的时间尺度的分析结果，可以看出，

对应不同的温度，这种不平衡的状态会持续几百年到几万年不等，所以在活动激

烈的区域，几乎都伴随着非电离平衡过程。非电离平衡与许多天体物理过程都有

关联，是一类非常重要的天体物理现象。无论是在太阳耀斑、超新星遗迹、星团

风等小尺度的模拟中，还是在活动星系核、星际介质、星际飓风等大尺度模拟中，

非电离平衡的因素都经常要被考虑进来[3]。 

从孤立的角度看（不考虑其他物理过程，比如流体），非电离平衡的计算过

程是将初始的离子丰度，代入到非电离平衡方程中，计算出经过一定时间之后的

新的丰度值。较之于传统的单流体模拟，非电离平衡的模拟需要区分大量不同的

离子，同一元素的不同离子又相互转换。而在实际中，非电离平衡总是要与流体

等基础的物理过程耦合到一起，形成多物理场的模拟，求解过程也变得复杂。经
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过与流场的欧拉方程的解耦，非电离平衡方程可以简化为多个形式上一致的常微

分方程组(ODE)，相对于欧拉方程、热传导方程等较复杂的偏微分方程(PDE)，

常微分方程的数值算法相对简单，计算过程也较快，但大量的常微分方程求解带

来的开销却十分巨大，这也是本文要着重解决的难题之一。 

 

     (a) 氧元素的离子丰度       (b) 常见元素达到电离平衡状态的时间[4]
 

图 1-1 非电离平衡现象及其时间尺度 

1.1.3 天文模拟的典型流程 

传统的天文数值模拟一般分为两个阶段，模拟和分析 [5]。模拟是在线的

(online)，一般从初始参数开始启动，一段时间后得到阶段性结果或最终结果。

模拟的过程是连续，中间偶尔会被中断。模拟得到的中间或最终结果是目标天体

在时空坐标上一个状态，只包含基本物理属性，比如：温度、密度、速度、离子

丰度（非电离平衡的输出）、能量等，并不能直接用来跟观测现象或理论模型进

行对比来得出科学结论。分析阶段则是离线的(offline)， 是模拟过程的延续，对

模拟的结果进行深入加工；分析得到的结果，能够用来与真实的观测结果进行比

较，进而验证模型和理论。对同一个模拟结果，还要从多角度进行分析，比如天

体的密度分布、电离状态（根据离子丰度计算得出）的空间结构、光谱等等。也

可以这样理解，模拟的输出包含了目标天体在指定时空区间内的细节，分析则是

根据细节推导出可观测的宏观结构。 

但模拟和分析并不是严格按照顺序都只进行一遍，由于所有模型都是经过简

化的，只是真实物理过程的一个近似，甚至这种近似仅仅是某一个方面的近似。

从这个角度看，模拟的过程更像是逐渐调优模型参数，使得最终的模拟结果接近

预期。所以，并不能保证模型参数一开始就是正确的，只能是根据分析结果，逐

步调整参数，再次运行并分析，这个“调整模型—运行模拟—分析比对”的过程

要反复进行好几轮，才能得出期待的结果。 

此外，分析本身也不是单一的过程。首先分析可以是多个方面的，多个分析
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可以独立进行；其次分析可能是有顺序的，即存在依赖关系，一个分析可能需要

前一个或几个分析的结果。对于非电离平衡模拟而言，模拟的输出结果就是空间

上各个格点的离子丰度，而最直接的分析结果就是元素的电离状态，这是对同一

元素的各个离子丰度的一个统计结果，再深入下去，可以计算离子的发射光谱，

这个计算得出的能量谱可以与观测结果直接对比。文本的另一个研究内容则是对

上述传统模拟流程的优化。 

1.2 非电离平衡模拟的研究现状 

目前在我们国家，天文领域基于大型计算机的数值模拟主要集中在宇宙学模

拟中（如星系宇宙学模拟、大尺度结构模拟等）。而对于更广泛的其它天体物理

过程的大型数值模拟还没有得到实现，尤其在非电离平衡模拟这个方向上，国内

还没有一个完整的团队。国际上，这样的模拟已经逐渐成长起来，比如有着 10 多

年历史的美国芝加哥大学的 FLASH
[6]以及近几年出现在开源社区的 ENZO

[7]。这

些软件开放化，模块化的设计，可使不同用户通过采用不同的计算模块组合，并

修改相应的初值条件，边界条件，计算结构条件（比如坐标格点选取，算法选取），

物理条件（比如物态方程，引力场）等等来构造一个适用于特定物理问题的计算

模型。 

虽然国外的这些通用天文模拟软件功能很强大，足以支撑超大规模的计算，

但就目前所知，针对大规模的非电离平衡模拟并没有成熟的框架或方案，要么只

是独立的算法库，只适用于小规模的单机计算，要么是在大规模模拟中性能急剧

下降，耗费大量的计算资源，很难达到实用要求[8]。下面就相关研究课题和现有

解决方案进行一下分析和对比。 

1.2.1 天文数值模拟框架 

在天体物理和宇宙结构的模拟中，求解流体力学的欧拉方程的数值方法很多，

一般来讲，这些方法可以分为两大类，基于网格的欧拉方法和基于粒子（无网格）

的拉格朗日方法。最具代表性的拉格朗日方法如平滑粒子流体力学（SPH：

Smoothed Particle Hydrodynamics）[9]，欧拉方法如自适应网格（AMR：Adaptive 

Mesh Refinement）[10]。这两类方法是天文数值模拟软件的主干算法，决定了整

体代码的组织结构。如前所述，流体动力学之外的其他物理过程的模拟算法，都

是以某种形式耦合到主干算法中。 
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(1) FLASH Code 

FLASH Code
[11]是一个开放式，模块化，并行化，多物理，大型数值计算模

拟软件系统，主要基于 Fortran 语言实现。该软件开发的初衷是用以解决 Ia 型超

新星的理论问题。 但是由于 FLASH 的核心目标—解决可压缩反应流体的动力

学问题—在其他物理过程中同样有着关键的作用，因此其各个组件，特别是流体

力学，磁流体力学，辐射转移等计算包以及格点计算等结构，被广泛应用于天体

物理，高能密度物理，以及计算工程三大类跨学科研究领域。一项 2007 年的用

户调查结果显示，应用 FLASH 的研究， 主要分布在高能天体物理、恒星结构

与演化、宇宙学、星际介质物理、计算流体力学、算法研究等具体方向。 

FLASH 框架基于自适应网格技术(AMR)，本身自带了一个基于欧拉方法的非

电离平衡求解器[12]，正如前面所说，该方法会带来整体性能的大幅下降。此外，

为简化计算，当前 FLASH 的处理方式要么做平衡假设，要么做辐射对流体动力

学不重要的假设，并且在非电离平衡中只是实现几个元素的非电离平衡计算。然

而，对于天体物理中感兴趣的课题常常是处于比较激烈的状态，比如激波，超新

星爆发，吸积盘，星风，超风等等，而这样的系统几乎无一不是在非电离平衡状

态之下。单单靠组合 FLASH 现有的模块并不能提供有效的解决方案。 

(2) ENZO 

ENZO
[7]是一个新兴的基于结构化自适应网格(SAMR)的开源模拟框架，主要

由 C/C++实现，并混有部分 Fortran-90 代码。其最初的设计是用于宇宙动力学问

题的计算，目前已经发展成为一个通用的天体物理数值模拟软件，模拟范围涉及

理想和非理想磁流体、宇宙大尺度结构、原始大气化学、辐射转移、星系形成、

宇宙膨胀等等。相对于 FLASH 而言，ENZO 原生支持 N 体（N-Body）问题，子

步长 (subcycling)也是其一大特色，即每一次大的演化周期内，同一物理过程的

计算步长按照其所处的网格层数进行划分，下层网格的步长是其上一层网格步长

的 1/n（n 为网格相邻层级的细分粒度）。相比统一步长的方法，支持子步长的设

计有利于在准确性和性能之间获得一个更好的平衡。  

ENZO 提供了包含化学反应和电离作用的气体求解模块，但涉及的元素种类

较少，主要针对原始大气化学的模拟，仅涉及了原子氢、分子氢、氚等元素及其

同位素，并没有提供相对通用的非电离平衡模拟的支持。但和 FLASH 一样，模

块化的设计使其很容易扩展以适应新的问题。 

(3) 其他模拟软件 

除了 FLASH 和 ENZO 这两款比较通用且使用最多的天文模拟框架外，还有
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一些专门针对某类问题的天体物理模拟程序和框架。比如劳伦斯伯克利实验室

（LBNL）的 Nyx
[13]软件包同样基于自适应网格技术构建，主要针对 N 体问题、

暗物质、宇宙大尺度结构的模拟。GADGET
[14][15]是德国马普学会天体物理研究

所推出的开源模拟软件包，与文中提到的其他模拟程序的不同之处是，该软件基

于 SPH 技术构建，主要用于星系的碰撞融合、宇宙大尺度结构的演算。哈佛-史

密松森天体物理中心（CFA）开发的 AREPO 代码库[16]，采用了独具创意的移动

网格技术，该技术结合了基于网格的欧拉方法和无网格的拉格朗日方法的优点，

能够捕捉到小尺度范围的扰动和湍流，从而能够为宇宙学模拟提供更加精准的结

果。上述的模拟软件包均提供了扩展接口，但并没有针对非电离平衡的特殊要求

提供支持。 

1.2.2 反应流体求解的相关工作 

从数学角度看，即从物理问题的方程式形式上，非电离平衡属于反应流体

（reactive flow）的一种，这类问题的特点是流体中涉及多种不同的成分，典型

代表问题包括燃烧（combustion）、核合成（nucleosynthesis）、电离（ionization）。

经过数值解耦，反应流体的模型均可以表示为一个或多个常微分方程组（ODE），

一般来讲，这些方程组都是刚性的，常规的显示（Explicit）解法无法胜任，需

要计算量较大的隐式（Implicit）或半隐式的求解方法。此类问题的求解一般分

为两个步骤，首先要构建反应网络（Reaction Network），即根据当时的物理参数

计算常微分方程组的各个系数；然后是具体求解过程。 

目前，燃烧模拟的计算规模一般较小，不需要大规模并行求解，在单台工作

站或小规模的计算集群上配合 GPGPU（General-purpose computing on graphics 

processing units）等加速技术，即可以有效地完成大部分的模拟任务[17][18]。而非

电离平衡和核合成的模拟计算，一般作为一个大型模拟的一部分，在比较大的空

间尺度内进行，多是在高性能计算集群上运行。实验表明，一个典型的超新星爆

炸模拟大概需要 100 万个 CPU 小时[19]。如果同时考虑在经典的欧拉方法中进行

非电离平衡、核合成等模拟计算，内存消耗和计算量将随着反应网络（元素种类、

离子种类、同位素种类）的增大而迅速增加，基本上是不现实的。所以，就目前

已知的情况看，稍大规模的核合成计算（反应网络规模大于 13）均采用了后处

理（Post-processing）的方式，即模拟过程中并不进行核合成的实时计算，而是

定时保存中间结果，之后基于这些历史快照数据单独进行核合成的演算。 

1.2.3 AtomDB 和 Libapecnei 

AtomDB 是哈佛-史密松森天体物理中心（CFA）负责维护的天体物理原子数
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据库[3]，该数据库为电离平衡（CIE:collisional ionization equilibrium）和非电

离平衡计算提供了基础数据和模型，也被广泛用于发射光谱的计算。AtomDB 同

时提供了一个开源的非电离平衡计算的代码库（Libapecnei），本文作者也有幸参

与了其中光谱计算部分的优化工作。Libapecnei 是一个独立的专用函数库，可以

灵活地嵌入到各种非电离平衡相关的大规模模拟中，但需要宿主程序的提供接口

可以将非电离平衡计算耦合在其中，在这方面 Libapecnei 并没有提供专门的支持。

而且该函数库也没有针对现代高性能平台广泛采用的多核异构结构进行专门的

优化，所以目前 AtomDB 系列工具并不能充分利用硬件结构的优势，在性能方

面还有很大的提升空间，这在一定程度上限制了其在大规模模拟中应用的范围。 

1.2.4 欧拉方法与拉格朗日方法 

非电离平衡很少独立进行模拟，通常情况下是多物理场模拟的一部分，需要

在基础的流场模拟上进行。流体模拟有两类基本方法，欧拉方法和拉格朗日方法，

这两类方法在计算准确度和复杂度上面，各有优缺点[20]。欧拉方法通过把空间划

分成网格来进行离散化处理，具有守恒性质的物理量如质量、动量以及能量在各

个网格点之间交换并求值，而且在这个过程中网格结构可能是变化的，这使得整

个流场内的信息混合在一起，导致欧拉方法一个主要不足是无法保留各个流体元

的演化历史。拉格朗日方法是一种无网格方法，其基本思想是将连续的流体采样

为相互作用的蒙特卡罗粒子，各个质点（粒子）承载着各种物理量（质量、速度

等），通过求解由这些质点组成的质点组的动力学方程进而得到整体的行为。相

比基于网格的欧拉方法，拉格朗日方法能够跟踪每个质点的运动轨迹，但同时伴

随而来的是动力学方程的积分结果的较大误差。 

1.3 大规模非电离平衡模拟的性能问题 

大规模的非电离平衡模拟必须建立在高性能计算平台之上，程序并行化要求

高，程序间信息交互频繁，中间信息存储量大。所以，一直以来，建立完整的有

效的非电离平衡状态之下的辐射流体数值模拟是天文数值模拟中的难题之一。相

关实验表明，采用经典的欧拉模式，一个包括宇宙中最常见的 12 种元素的非电

离平衡的计算会带来 15 倍左右的内存消耗和 10 倍左右的整体性能下降[8]，这对

于本身就需要长时间运行的天文模拟来讲，是无法接受的（非电离平衡的传统解

法的分析和性能测试结果详见第二章）。 

此外，正如前面提到的，传统的天文数值模拟是典型的后台模式，尚不支持
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实时的人机交互，一般来讲，整个模拟过程包含两个相对独立且不断重复的步骤：

在线的数值计算和离线的结果分析，“建模—计算—分析”的过程循环需要一直

持续直到获得预期结果。这对于长时间运行的天文模拟来说，会造成大量的计算

资源及人力资源的浪费。 

综合上述，现代大规模的天体物理并行计算面临着很多共性问题，非电离平

衡的加入，使得这些问题更加突出：  

1. 计算量大，中间结果数据多，耗时长，这方面在非电离平衡模拟中表现得

尤为严重，非电离平衡的传统解法除了引入了巨大性能开销外，还限制了

系统的水平延展性，无法充分发挥大规模并行计算的优势。 

2. GPU-CPU 异构系统已成为大规模并行计算的主流模式，但由于遗留代码

太多，绝大部分的天文数值模拟软件还停留在 MPI 进程级别的并行模式上，

同其他物理模块不同的是，非电离平衡计算包含了数量众多且相对独立的

ODE 方程的建立和求解，仅仅依靠 MPI 并行模式并不能充分的发挥多核

异构硬件平台的优势，也无法进一步提升性能。 

3. 在整个模拟流程中，仍然缺少对中间结果进行可视化显示和分析的有效手

段，无法及时发现中间结果中隐含的规律或错误；缺乏对计算过程、任务

进行的有效监控和动态任务调度方法，不能及时调节并行计算参数，从而

不能实现根据中间计算状态动态地进行程序调整和任务调节等目标。 

1.4 研究目标和主要研究内容 

本文的研究目标旨在针对传统欧拉方法下非电离平衡计算引入的巨大性能

开销问题，在理论分析的基础上，从非电离平衡模拟过程中制约性能的几个关键

因素入手，综合利用现有的计算加速理论和技术，优化已有算法或提出新的高效

算法，提出一套支持非电离平衡模拟的完整生命周期的解决方案。 

如图 1-2 所示，本文主要从两个层面的三个层次上对非电离平衡模拟的性能

优化问题展开探索和研究，主要研究内容包括： 

1. 通过理论手段，系统地分析基于欧拉网格的非电离平衡计算在内存、网络通

讯以及计算量等方面带来的开销，同时指出了传统方法在选取迭代步长、平

衡精度与性能等问题上的限制。 

2. 研究天文数值模拟中的常用的时分（time-splitting）解耦方法，借助示踪粒

子将非电离平衡计算与基于网格的黎曼（流体）求解器进行解耦，利用

MapReduce 模型构建并分析示踪粒子轨迹，在此基础上，形成一个能够适
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用于大规模非电离平衡模拟的计算框架。 

3. 研究设计在 CPU-GPU 混合异构系统下，快速构建并求解非电离平衡反应网

络的方法；并针对非电离平衡刚性常微分方程组的特点，探索有效的

CPU-GPU 的负载平衡方案。 

4. 研究利用可视分析技术和驾驭式计算辅助天文数值模拟的方法，借助自适应

网格的层级结构，研究组合分析（Ensemble Analysis）和驾驭式计算对天文

模拟过程的指导作用，将交互机制引入非电离平衡模拟的整个生命周期。 

5. 研究和验证文中方法对相关物理问题的适应性以及方法的准确性；并扩展相

关成果的应用范围，探索本文方法在核合成、光谱计算等其他天文模拟问题

中的应用。 

 

图 1-2 本论文的主要研究内容和组织结构 

本文工作的创新点总结如下： 

1. 提出了一个基于示踪粒子和 MapReduce 模型的非电离平衡计算框架，该框

架消除了基于网格的传统解法引入的巨大性能开销，同时也针对大量示踪粒

子的快照保存和轨迹生成问题，设计了多种优化策略；该框架还可方便地应

用于加速其他反应流体的求解； 

2. 针对非电离平衡模拟中的单体计算量小但总体任务密集的特点，设计了一个

多CPU-GPU混合异构体系结构下的非电离平衡求解器，并根据其计算特点，

引入了一种基于任务队列的调度机制，还将该方法扩展到了光谱计算中； 

3. 基于自适应网格的层级结构，借助组合分析和驾驭式计算，为长时间运行的

天文模拟程序引入了交互式控制机制，同时专门针对非电离平衡模拟设计了

可视化和可视分析方案。 

1.5 论文结构 

本文研究内容紧密结合领域应用，属于天文模拟与高性能计算的交叉学科，

相关研究工作分散在三个相对独立的优化层次上，彼此的关联度不高，不适合像

非电离平衡

(NEI)

计算方法

粗粒度：基于示踪粒子和MapReduce的计算框架

细粒度：多GPU-多CPU的混合异构求解器

模拟流程 基于层级结构的可视化驾驭式计算环境
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大多数论文那样统一展开论述，为方便阅读和参考，本文在第二章一开始，先从

领域问题入手，详细说明问题的物理方程、现有的数值解法以及对现有方法性能

瓶颈的分析和验证，为后面的章节做好铺垫；仅在第二章后半部分对相关理论和

技术进行了简单概述，相关研究工作的详细论述及其与本文方法的对比则在后续

章节中结合具体的优化策略给出。论文的余下部分按如下方式组织： 

第二章，从理论层面对现有的基于网格的非电离平衡计算方法进行了全面分

析，并结合实验数据，阐述了传统算法在内存、网络通讯、计算量等方面的性能

开销，附带探讨了非电离平衡计算中不可避免的多流体一致性的问题，最后对相

关工作进行了简要的汇总和论述。 

第三章，基于示踪粒子和 MapReduce 计算模型，构建了适应大规模并行的

非电离平衡计算和分析的工作流框架，同时针对大量示踪粒子的快照保存和轨迹

生成问题，分别提出了普通 I/O 模式、直接 I/O 模式、就近(In situ)模式以及其他

优化策略，并对该方法的精度和性能进行了详细的分析测试；最后对该方法在核

合成计算方面的应用进行了探讨。 

第四章，在详细分析非电离平衡刚性常微分方程组的常用求解方法的基础上，

针对非电离平衡模拟中的单体计算量小但总体任务密集的特点，提出了一种

CPU-GPU 混合体系结构下加速计算的方法，同时，设计了一个基于共享内存和

任务队列的 CPU 和 GPU 的任务调度策略，并对实验结果进行了详细的分析；最

后又通过光谱计算的实例再次验证了本章方法的可行性。 

第五章，从非电离平衡模拟的典型工作流入手，针对天文数值模拟计算密集，

中间结果巨大，运行时间长的特点，利用自适应网格的层级结构，提出了一个可

视驾驭计算框架，并针对非电离平衡模拟，设计了专门的可视化策略。 

论文最后对本文的研究工作进行了总结，分析了论文的不足并提出了今后进

一步工作的方向。
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第二章 非电离平衡模拟性能分析及相关工作 

本章主要针对非电离平衡的建模和传统求解方法进行分析，得出现有方法引

入巨大性能开销的原因，并对改进方向及相关工作进行论述。 

2.1 非电离平衡方程 

多物理场模拟中，非电离平衡（NEI）的基本方程组如下面的方程(2-1)—(2-5)

所示[12][21]： 

  

  
                                        (2-1) 

   

  
                                             (2-2) 

   

  
                                                    (2-3) 

   
 

  
     

     
                                                (2-4) 

其中，方程 2-1—方程 2-3 是经典的气体动力学（或流体动力学）的欧拉方程，

方程 2-4 是一组包含了各种离子的平流方程，其中的每个方程对应一种离子。这

里， 表示流体密度， 代表时间， 是速度（矢量）， 是压力， 是能量密度，

即单位质量中的内能和动能之和， 是重力加速度， 代表能量项。密度、压力、

内能可由方程 2-5 所示的状态方程联系起来。 

                                       (2-5) 

其中 是绝热系数， 为内能密度，    
 

 
     

  
 代表元素  的第 种离子的数量密度，     表示元素 的所有电离状态数，比如，

碳元素（  ）一共有 6 个电子和 7 个电离状态。 由下面的方程 2-6 来定义 

  
         

     
      

     
    

    
    

                                  (2-6) 

其中，  代表电子的数量密度，  
        代表碰撞和双电子复合系数，是电

子密度和温度的函数，   
        则代表碰撞电离系数，同样是电子密度和温



天津大学博士学位论文 

12 
 

度的函数，需要实时计算得到。对于单个离子而言，  
 和  

 构成了这个离子的电

离矩阵（Ionization Rate Matrix），或者更通用一点的说法叫做反应网络（Reactive 

Network）。 

可以简单地把复合和电离看作是相反的物理过程，电离即离子吸收能量，失

去一个电子，跃迁到高一级的电离态；复合则是离子得到一个电子，释放能量，

回落到低一级的电离态。非电离平衡方程描述的是，在宏观范围内，离子数量随

时间的变化。当离子数量不随时间变化时就是电离平衡态，但这并不表示电离作

用不发生，而是电离作用和复合作用的统计效果相互抵消，即
   

 

  
  。而当电离

作用与复合作用的速率不相等时，离子就处于非电离平衡态，当电离作用快于复

合作用，离子处于过电离（Over Ionization），反之，则是低电离（Under Ionization）。

在真实的宇宙环境中，绝大部分天文学家关心的现象都处于非电离平衡态。 

2.2 基于网格的非电离平衡求解分析 

2.2.1 自适应网格 

天文模拟的计算规模一般都很大，在传统的欧拉方法中，为了追求性能和精

度的最佳平衡点，一般都采用了自适应网格（AMR）技术[10]。不同于将整个计

算区域划分成大小相等的网格的均匀网格技术（Uniform Grid），自适应网格在物

理量变化激烈的区域网格也变得密集，在变化缓慢区域则相对稀疏，从而在不显

著增加计算量的同时得到较高精度的解。具体来讲，自适应网格会根据预先设定

的细化标准，根据当前的物理状态动态地调整网格结构，即在某些变化较为剧烈

的区域，如激波面、接触间断面等，将网格细化直到符合预定标准，而当变化趋

于平缓时，又会将细化后的网格合并为较稀疏的网格。 

跟均匀网格相比，自适应网格最显著的优点是提高了计算效率，但同时也给

数值算法增加了复杂度，尤其是在不同层级网格的邻接面，容易形成较大的计算

误差。目前，在天文模拟中，采用较多的是结构化自适应网格技术。以 FLASH

中采用的基于块结构（block）的 AMR 框架—PARAMESH 为例（图 2-1）[22]，

网格以块为基本划分单位，每个块由数目固定的格点组成（常见的配置为 8
n 或

16
n
 ，n 为网格维度）。网格以 2 为基数进行细分，即一个粗粒度（上层）的块可

分为 2
n 个细粒度（下层）的块，且每次只能细分或回退到相邻的层级。 

值得注意的是这里的块结构既是基本的计算单元，同时也是 MPI 进程中的

任务调度的最小单位。如图 2-1 所示，根据所用数值算法的要求，每个块的外围
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都需要一定数目的卫格点（Guard Cell，并行计算中也称为 Ghost Point/Guard 

Point），。每轮迭代之后，除了更新格点自身携带的信息外，还要对卫格点进行

更新，不在同一个进程内的块，通过 MPI 交换卫格点的信息。从图中可以看出，

默认情况下一个块周围的卫格点的数目比块内的普通格点还要多，卫格点的数据

结构在方便任务调度的同时，也带来了大量的内存开销，一个 MPI 进程中网格

结构占用的内存可按照下面的公式估算[12]： 

                                                            

其中，NUM_VARS 为物理量数目，一般情况下在 10 到 20 之间，nguard 为一个

块周围的卫格点的厚度（数目），nxb 代表一个块内部 x 方向上格点的数目

（nxb=nyb=nzb），ndims 为网格维度（ndims=1,2,3），NUM_BLOCKS 为每个 MPI

进程中所能容纳的最大块数。 

 

图 2-1  基于块结构的自适应网格示例。左图为一个 16 个块的自适应网格，实心圆点代表

块内的一个格点，周围虚线代表该块的卫格点的范围；右图是块的内部结构，块的

默认规格为 8×8，卫格点数目为每边 4 个。 

2.2.2 偏微分方程组的解耦 

非电离平衡的方程组（2-1—2-4）是由多个偏微分方程耦合而成的一个整体，

考虑到统一求解这样一个非线性系统的复杂度、算法实现难度以及当前超级计算

机的计算能力，适当的采用分治算法（Divide-and-Conquer）不失为一个现实的

选择[23]。在数值算法中，用于偏微分方程的分治法有个专用名词，称为操作因

子分解（Operator Splitting）。简单来说，就是把描述整个系统的偏微分方程组拆

分成几个相对独立的小方程组或者单独的方程。一般而言，拆分后的每个方程（组）

对应一个物理现象，且都有比较成熟的数值算法。 

事实上，目前已知的所有天文模拟软件都采用了某种程度的操作因子分解算

法。这里的某种程度视具体问题而定，例如 FLASH 的驱动程序提供了 Splitting
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和 Unspliting 两类算法，用户可根据实际情况选择，但在总体框架内，FLASH

还是采用了基于时间的 Strang-split 算法[2]，将各个模块解耦并依次求解；而

Unspliting 算法仅在磁流体和气体动力学模块内支持，这意味着在 FLASH 中，

如果采用 Unspliting 算法，除一般流体和磁流体外，不能再同时调用其他基于

Splitting 算法的物理模块。 

Strang-split 方法基本原理如下所示： 

以一个线性微分方程为例： 

                  

此微分方程可以看作是由     和     这两个不同的物理现象耦合而

成的系统，不难得出上式的解析解为：               

Strang-split 方法分解后 

        
 
 
      

 
 
     

即在 Strang-split 的一次迭代内，在前半周期先计算 A 再计算 B，后半周期

内先计算 B 再计算 A。 

典型的时分迭代算法如图 2-2 所示，各个模块共享一个解空间，解空间上的

每个点都是高维数据，存储着诸多物理量（密度、内能、速度等），解空间上的

点与自适应网格的格点一一对应。在两个相邻（且相等）的演化步长内，各个求

解器按照一定的时间和空间顺序（前半周期的空间顺序是 xyz， 后半周期

的空间顺序是 zyx）进行计算，并依次更新解空间中对应物理量。 

 

图 2-2  非电离平衡求解过程示意图。左图，欧拉网格上基于时分方法的天文数值模拟求解

过程；右图，单位网格块的数据结构，每个格点（cell）都是高维数据。 
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2.2.3 非电离平衡求解器 

按照上述的解耦方法，将非电离平衡部分从方程 2-4 中分离出来，形成了两

个相对独立的方程组[12][21]。 

    
 

  
       

                                                    (2-7) 

   
 

  
   

                                                (2-8) 

其中，  
 是元素 Z 的第 i 个离子的质量分量（Mass Fraction，等于此类离子

的总质量除以所有元素所有离子的质量之和）。方程 2-7 是各个离子的平流

（Advection）方程，方程 2-8 则是各个元素的非电离平衡的常微分方程组（ODE）。

在模拟计算的每一个演化周期，平流方程可由流体求解器直接求解，如图 2-2 所

示，流体计算之后，则对非电离平衡方程组进行积分。从整体看，非电离平衡方

程是一个反应能量项（Reactive Source Term），在网格格点上，每个方程组都可

以采用经典的 ODE 积分方法进行独立求解。值得一提的是，非电离平衡方程所

表示是一个刚性的（Stiff）系统，常规的显示方法并不适用，需要采用隐式或半

隐式方法，并需要对积分步长做适当的控制[24]。 

 FLASH 中的解法 

如图 2-2 所示，FLASH 提供的是一个整体的解决方案，在时分方法中依次调

用各个模块的求解器，这些求解器通过底层网格共享同一个解空间。非电离平衡

求解器利用了 Fortran 语言中久负盛名的 MA28 稀疏矩阵库，以及经典的

Bader-Deuflhard 隐式积分算法，这个组合已经被证明在求解稀疏刚性常微分方程

组时是十分高效的[25][26]。 

 AtomDB 中的解法 

AtomDB利用了反应系数矩阵的特征向量和特征值的方法来求解非电离平衡

方程组[4][27]，其最大优势是拥有持续更新且高精准度的原子数据，这是建立高精

度的非电离平衡模拟系统的前提。前面提到过，AtomDB 仅提供了对非电离平衡

（方程 2-8）本身的求解，用户需要将其提供的 Libapecnei 引入到模拟程序中，

这对于具有庞大代码量的天文模拟程序来说，并不是件轻而易举的工作，如果还

考虑到保存必要的中间结果和从某一快照重启模拟的要求，将 AtomDB 集成到

现有模拟程序的工作量还是很大的。 

此外，无论是 FLASH 还是 AtomDB，在对非电离平衡方程的积分过程中，

为简化计算，都将电子温度视为恒定的。 
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2.3 基于网格的性能实验与分析 

基于上面的分析，非电离平衡自身(方程 2-8)的每一次求解包括两个步骤，首

先根据当时的物理情况构建反应系数矩阵，然后是求解常微分方程组。值得注意

的是，针对每一种元素，都要重复这两个步骤。根据在核合成计算中的经验，如

果在每次迭代中对每个网格点都进行规模较大的刚性常微分方程的积分计算，这

部分计算将会消耗掉整个模拟的大部分计算资源[25]。幸运的是，受到元素电离

状态数（电子数）的限制，非电离平衡方程组都很小，每个方程组内的方程数量

不超过 27 个（这里只考虑宇宙中最常见的 12 种元素）。实验表明，相对于流体

动力学和电子热传导的偏微分方程组而言，单独求解方程 2-7 只会占用一部分时

间（这个时间视具体物理条件而定，一般来说不超过总时间的 20%）。尽管单独

用于求解非电离平衡的时间只是总时间的一小部分，但随着需要考虑的元素种类

的增多，传统算法带来的其他开销却不容忽视。 

如图 2-2(右)所示，如果不涉及非电离平衡计算，解空间上的每个格点仅需要

保存 15 个左右双精度浮点型的变量（密度、速度、内能、动能等等），用于基本

气体动力学的模拟，而且这些物理量也能够满足绝大多数不含非电离平衡的模拟

的需要，比如热传导、辐射转移、自重力、宇宙膨胀等。一旦涉及了非电离平衡，

每增加一个含有 n 个质子的化学元素，就需要增加 n+1 个保存其离子丰度的物

理量，同时增加n+1个平流方程(Eq.2.6)。如果考虑宇宙中最常见的12种元素（He、

C、N、O、Ne、Mg、Si、S、Ar、Ca、Fe、Ni），则总共需要额外引入 181 个双

精度浮点变量，外加 181 个平流方程。这些表示离子丰度的变量要在每个格点存

储，这带来了近 15 倍的系统内存开销，而这些方程也要在每个格点求解，增加

了数倍的计算负载。除了内存和计算量这两个显性的开销外，在自适应网格自动

划分以及邻接格点数据交换时，这些新增的物理量带来的网络通讯开销同样不可

忽视。 

以 PARAMESH 为例，在一个典型的二维模拟中，每个 MPI 进程（一个进程

对应一个 CPU 处理核心）默认处理的计算区域为 1000 个块，格点数为 16×16

×1000，如果不涉及非电离平衡，这样的一个网格结构大约需要 65MB 的内存，

如果包含电离平衡，内存将达到 880 MB。但如果是一个三维模拟，仅是保存解

空间中必要的物理量，每个进程就要消耗 6G 内存，这时只能通过降低每个 CPU

核心能处理的子区域来分散如此大的内存压力，但这样势必会带来更严重的网络

通讯开销。为了深入了解这种开销对整体性能的影响，本文设计了四组实验来验

证上述的理论分析。这些实验以一个真实的二维模拟为基础，有关这个模拟的细

节可参见第三章。这四组实验分别对应着基本流体模型（Hydro），流体加上电子
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热传导（Diffuse），流体加上非电离平衡，以及流体加上电子热传导再加上非电

离平衡。由于仅是测试性能，故每组实验都只模拟了 1000 步，图 2-3 对比了每

组实验在 24、48、96、192 个核上的运行时间。 

从图中数据看，有三个非常明显的结论： 

1. 正如上述分析所指出的，传统的解法导致了非常严重的性能下降（大约

15 倍） 

2. 热传导模块消耗了部分资源，但相对于没有非电离平衡的情况，在非电

离平衡已经存在的情况下，热传导模块的加入带来了更严重的性能下降 

3. 单纯的增加 CPU 个数，并不能有效的把整体运行时间降下来，包含了非

电离平衡的实验在 192 个核下的运行时间比不包含非电离平衡的实验在

24 个核下的运行时间还要多出十几倍 

 

图2-3 基于网格的传统算法中，加入或不加入非电离平衡计算的性能对比。测试用例基于

FLASH框架构建，每个测试的计算域相同，均运行了1000步，对不涉及非电离平衡

的实验仅进行了24核的测试。 

如此严重的性能下降，除了上述提到的明显原因外，还有一个原因就是天文

数值模拟程序的基础代码很大，这些额外物理量和方程的引入，或多或少对很多

看似不相关的代码也产生了影响。一般来讲，现实中的天文模拟都是多物理场的

模拟，很少只涉及一个基本的流体动力学的模型。除了流体求解器和非电离平衡

求解器外，其他物理模型的求解器（比如热传导、重力等）也不得不忍受这些跟

其自身无关的开销，比如时分方法要求在每个求解器调用之后，都要同步更新网

格块（block）周围的卫格点，这时大量的离子丰度数据也要被同步，即使下一

个求解器仅需要基本的物理量。 
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这里特别要提起注意的是，上述实验仅仅测试了一个二维模拟的前1000步的

运行时间，三维模拟的情形会更糟。而且在模拟演化过程中，随着自适应网格不

断的细分，数据量将会越来越大，就需要投入更多的计算资源来应对这么高的负

载，性能下降势必会更加严重。还有天文模拟的一个特点就是运行时间长，通常

需要5万到50万步的演化，按照目前的测试结果，总的运行时间将变得不可接受。 

2.4 多流体一致性问题 

包括非电离平衡在内的反应流体的高精度模拟不仅给传统的数值算法在性

能上带来了巨大压力，而且还带来了复杂的多流体一致性问题。由于多种元素的

引入，在上述(2-1)—(2-4)所示的方程组中，还需要增加两个限制条件，用来描述

整体一致性和局部一致性。 

 整体一致性（2-9）指任何一个格点在演化过程中的任何一步，所有不同

种类的离子的质量分量之和必须是 1。 

 局部一致性（2-10）是把全局一致性应用到每种元素内，即此种元素的

所有离子丰度分量之和必须等于该元素在宇宙中的丰度。（这里没有考虑

核合成因素，即假定模拟过程中，各个元素的比例是固定不变的，参看

图 1-1(a)） 

     
      

   
 

          
                                  (2-9) 

 
  

 

                                            
     

   
(2-10) 

其中，           表示模拟中包含的所有元素，  为元素 Z 的摩尔质

量，          表示元素 Z 在宇宙中的丰度，各类元素在宇宙中的丰度都

是固定的，可看作常量。 

整体一致性在流体动力学中经常被称作一致的多流体平流（CMA: consistent 

multi-fluid advection）[28]，本文中称为整体一致性是为了跟电离中的局部一致性

进行对比。这里的局部一致性可以看成是 CMA 问题在非电离平衡中的加强版。

这两个一致性约束保证了物质的量的守恒。在非电离平衡计算开始和结束均要进

行一次一致性的检查，确保非电离平衡求解器的输入和输出都在可接受的范围内。 

从理论层面上看，方程组(2-1)—(2-5)本来已经构成了一个闭合的系统，其解

析解是能够自然满足这两个约束的，但由于欧拉方程的黎曼求解器本身具有很强

的非线性[29]，所以数值解并不能保证很好的满足一致性约束。就目前已知情况，



第二章 非电离平衡模拟性能分析及相关工作 

19 
 

针对这方面的专门研究很少，尤其是如何保证非电离平衡的局部一致性。一般的

做法仅是设置一个误差上限，一旦误差过大，模拟将自动停止，用户需要调整相

关参数（网格划分标准、流体演化的步长等）后重启模拟。从基于 FLASH 的测

试结果看，当相对误差阈值设置为默认的 1.0e-4 时，局部一致性很容易得不到满

足，尤其是在接触间断面或者物理状态变化剧烈的地方。本文也尝试了限制步长

的做法，即使将步长调整得很小，也不能保证局部一致性。违反局部一致性的情

况绝大部分出现在流体求解之后，非电离平衡计算之前，正如理论分析的那样，

局部一致性问题主要来源于黎曼求解器的非线性特点，而非电离平衡方程的数值

积分本身在绝大部分情况下却可以保证局部一致性。 

流体一致性给基于网格的非电离平衡求解带来了很大障碍，因为无法从数值

计算的理论层面保证一致性约束不被违反，只能通过改进黎曼求解器自身算法来

减少误差。目前常见的做法是在流体求解过程中进行一个强制归一操作[12]，从

而保证非电离平衡的输入数据满足一致性要求，但这样做的一个缺点是无法对最

终的数值误差进行准确的估计，在很多次迭代之后，无法确保最终解的可用性。 

2.5 优化方向 

从上述的理论分析和实验结果可以看出，基于网格的非电离平衡算法之所以

带来了如此大的性能开销，根本原因在于离子的数据结构跟底层网格耦合在了一

起。这种耦合除了对性能产生的直接影响外，也不利于维护良好的软件结构。网

格的数据结构是整个模拟程序的基础，是全局共享的，即使底层网格对上层模块

提供了封装良好的接口，其他物理模块也不得不对网格的数据结构有所了解才能

正常工作，这必然要影响到所有的代码，而且还增加了潜在的 Bug。 

所以，非电离平衡模拟的优化首先要从非电离平衡与底层网格的解耦出发，

在模拟程序的框架层次上，将非电离平衡相关的数据结构分离出来。通过框架结

构上的调整，将非电离平衡计算封装为可插拔的模块，一方面直接减少了不必要

的数据量、计算量和通讯量，另一方面为在某些具体方面展开更加深入的优化奠

定了基础。 

关注点被成功分离后，接下来的优化重点是非电离平衡计算本身。考虑到当

前高性能计算机普遍采用的多核异构的体系结构，设计基于 CPU 和 GPU 的混合

结构的非电离平衡求解器，才能充分发挥 CPU 和 GPU 各自的优势，从而获得进

一步的性能提升。 

最后，在计算性能提升的基础上，利用并行可视化、可视分析和驾驭式计算

技术，加强对演化方向的人工控制，可以加快模拟向预期目标的收敛速度，进而
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提高整个模拟的效率和效果。这部分涉及了对天文模拟传统工作流程的优化，通

用性最强，对非电离平衡的特殊支持主要体现在非电离平衡专用的可视化设计上。 

2.6 相关理论和技术 

2.6.1 示踪粒子 

非电离平衡与欧拉网格结构的分离，需要借助拉格朗日示踪粒子。欧拉方法

能够得到某一时刻的整体网格状态，但并不能记录特定流体元的解是如何变化的；

为克服传统欧拉方法的不足，示踪粒子用来在网格结构中记录朗格朗日式的演化。

粒子可以看作是一个个质量恒定体积可变且不可分割的流体元，每个流体元的质

量不一定相同，这取决于粒子和网格的映射算法（Particle-Mesh），流体元的质

量一旦初始化，就不会在演化过程中改变。从微观角度看，一个粒子就是一个包

含了固定数目的分子或原子的单元（液体或气体）。 

示踪粒子是一种被动粒子，并不参与模拟演化的实际计算，也不会对模拟趋

势产生任何影响。示踪粒子可以根据应用需要，携带本地瞬时的热动力学属性以

及其他信息，最常见的属性包括密度、温度、速度等，从而提供系统在演化过程

中任意时间点和空间点的状态，多用于某种感兴趣的物理量或物理变化的示踪剂。

在欧拉网格上引入示踪粒子，需要选择合适的粒子网格映射（Particle-Mesh）算

法和基于速度场的时间积分算法[20][30][31]。目前，这两类算法均有比较成熟的实

现。针对于非电离平衡等反应流体的模拟，示踪粒子的优势在于能够记录完整的

质点演化轨迹，这使得天文模拟能够在后处理阶段沿着轨迹上保留的物理信息，

独立地进行反应方程的演算。 

2.6.2 MapReduce 

对大量示踪粒子的轨迹进行重建和分析可借助于 MapReduce 模型。

MapReduce 是 Google 提出的一个软件架构，用于在分布式环境中大规模数据集

的并行处理[32]。概念―Map（映射）‖和―Reduce（归纳）‖及其主要思想，都是从

函数式编程语言借鉴过来的。简单地说，Map 函数，根据用户自定义的映射规则，

把待处理的输入数据对映射成一组新的键值对，即<key, value>二元组。Reduce

函数则根据用户自定义的规约规则对 Map 产生的中间二元组数据一组一组地进

行规约操作。 

Map 过程针对每个输入数据独立进行，因此可以实现高度的并行化，而其产

生的结果因为产生于各个节点上，天然具备并行的分布特点，同时为了 Reduce
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过程的高效性，在输出时会根据二元组中的 key 值进行重新的排序、分发，以保

证各个 Reduce 任务可以独立地完成于各自的节点上，避免不必要的节点间数据

通信。―Map—Reduce‖操作可以多次组合，进而形成一个有序的分布式工作流，

这非常适合用来处理粒子轨迹这样的流式数据。 

2.6.3 GPU 通用计算 

较之于传统的 CPU，现代 GPU 都采用了高度并发的结构（图 2-4），同时在

通用编程方面也有了完备的支持，计算行业正在从只使用 CPU 的“中央处理”

向 CPU 与 GPU 并用的“协同处理”发展。目前，GPU 的编程环境主要有通用

的工业标准 OpenCL
[33]和 NVIDIA 显卡专用的 CUDA

[34][35]。本文的工作内容都

是基于 CUDA 实现的。相对于传统的单指令多数据（SIMD）的并行模型[36]，

CUDA 提出了更加实用的单指令多线程模式（SIMT）[37]，在保证高度并发性的

同时，为编程提供了更多的灵活性。CUDA 的相关测试结果显示，利用 GPU 实

现的 FFT、BLAS、排序及线性方程组求解等科学计算，与单纯依靠 CPU 实现的

算法相比，平均性能提高了近 20 倍[38]。 

 

图 2-4  CPU 和 GPU 的体系结构对比[39]。 

目前 GPU 上还没有比较通用的 ODE 求解器，在其他科学计算领域中，一般

结合具体的问题，有针对性开发基于 GPU 的专用 ODE 求解器[17][18][40]。本文在

充分分析非电离平衡方程及其计算特点的基础上，设计开发了多 GPU 和多 CPU

混合异构环境下的加速求解器。 

2.6.4 驾驭式计算 

驾驭式计算（Computation Steering）[41]赋予了用户在程序运行过程中调整参

数的能力，并且通过将调整后的计算结果以实时或近似实时的方式反馈给用户，

来帮助用户控制计算向着预定的目标演化。驾驭式计算本身并不是一个专门的技

术，反而更像一种理念或者模式，需要借助其他具体的技术来实现。友好的人机

交互界面，高维数据的展示需要可视化技术；参数空间与结果空间映射关系的探

索以及对未来走势的预测，需要借助可视分析技术；大规模的科学数据的可视化
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则需要综合利用图形学、并行计算的知识。 

驾驭式计算一般都是和具体应用或领域紧密结合在一起的，目前天文模拟领

域还没有一个比较成熟的支持驾驭计算的平台；因此，要有效地利用可视化驾驭

计算技术来加速大规模的天文模拟，还需要针对天文计算的特点，在参数空间分

类、天文数据可视化、以及快速反馈机制等方面进行深入研究。 

2.6.5 组合分析 

组合分析（Ensemble）[42]已经被广泛用于复杂模型的建模、参数空间探索以

及参数敏感性的研究，其基本方法是基于对参数空间的有效采样子集，通过不断

细化采样空间或者对大量已知解的拟合，建立起参数空间和解空间的联系，帮助

用户深入理解模型，快速找到合适的参数组合。如果将组合分析与驾驭式计算结

合起来，则能够为科学用户提供更加丰富的参考信息，能有效的加速模拟过程。 

一般来说，对参数空间尽可能多的取样，组合分析的结果也越准确，所以组

合分析更多的适用于运行时间较短的模拟。对于大规模的天文模拟，即使借助并

行可视化技术，要实时反馈用户修改参数后的效果和展示组合分析的结果也绝非

易事。文本结合了自适应网格的特点，提出了一种层级式的分析策略，用来优化

组合分析和可视化驾驭计算在天文模拟中的应用。 

2.7 本章小结 

本章前半部分对现有的非电离平衡模拟算法进行了细致全面的理论分析，重

点阐述了传统算法所带来的巨大性能开销的原因，并通过真实的模拟示例进行了

验证。后半部分结合非电离平衡计算以及现代天体物理模拟面临的问题，提出了

优化的层次和方向，并对相关研究工作和技术进行了简要的介绍和总结。 
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第三章 基于示踪粒子和 MapReduce 模型的计算框架 

优化非电离平衡模拟的首要目标是在保证模拟精度的前提下将非电离平衡

计算所带来的工作负载降至最低，即尽量避免不必要的性能开销，根据第二章的

分析，可以避免或减少的开销主要包括： 

1. 网格的块结构中的卫格点（Guard Cell）中保存的离子数据（质量分量）

是基于欧拉方法带来的额外开销，但内部网格点用于存储离子数据的内

存是非电离平衡必须的数据，无论采取什么办法，这部分占用的内存都

无法避免 

2. 各种离子所对应的平流方程的计算，这部分计算被流体的黎曼求解器分

担，是非电离平衡在流体动力学部分引入的额外负载 

3. 占据大部分内存的离子数据不可避免给 MPI 进程带来了网络通讯开销，

如果前面两项开销能够减少，这部分开销也能够相应的减少 

4. 离子数据同样也要保存到中间结果中，给磁盘 I/O 和存储增加了数倍的

负担，如果中间结果保存比较频繁，也会带来一部分性能下降 

5. 由于与底层网格的紧耦合，对其他物理过程的求解带来的影响 

消除或降低这些开销的关键在于把非电离平衡部分从网格结构中独立出来，

把原来基于网格的公有数据结构转移到内部的私有数据空间，最终形成一个可按

需加载的模块，所有相关计算都封装其中。照此思路，具有拉格朗日特性的示踪

粒子正好可以作为非电离平衡与模拟主体之间的桥梁，将彼此彻底解耦，从而能

够有效的消除上述大部分的开销。 

但正如任何特性都不是免费的那样，使用示踪粒子同样会面临很多新问题，

好在这些问题都能找到比较满意的解决方案。本章下面的内容将就如何借助示踪

粒子优化非电离平衡传统解法进行全面的论述和验证。 

3.1 利用示踪粒子的解决方法及问题 

跟基于网格的模拟一样，示踪粒子也需要定期的保存快照，只不过这些快照

不单单用于中间结果分析和断点重启，其主要的目的是重建粒子的演化轨迹。一

般的应用中，示踪粒子的快照间隔跟迭代步长相比可以很大，因为天文模拟的时

间都很长，一般需要 10 万次数量级的迭代。如果每一步都保存一个全局的粒子
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快照，对性能的影响还是相当大的，同时也给磁盘 I/O 和存储系统带来了额外的

压力，大量快照文件的管理也绝非易事。所以，粒子快照操作的间隔一般根据应

用的具体需求，在满足模拟精度的前提下，尽量减少快照的生成。 

 

图 3-1  利用示踪粒子求解非电离平衡的示意图。随着模拟的进行，粒子可能流出物理

边界，从而导致粒子数目的减少。 

根据示踪粒子记录的热动力轨迹进行非电离平衡计算是可能的，这样一来，

底层的网格结构就没有必要保存数倍于常规物理量的离子信息，在传统方法中的

内存开销、网络通讯开销以及求解大量的离子平流方程的开销就都可以避免了。

利用示踪粒子进行非电离平衡计算的基本原理如图 3-1 所示，但在非电离平衡模

拟中使用示踪粒子，还要处理好下面的两个问题： 

1. 为保证模拟精度，粒子的数目要足够多以及初始分布要合理，这是所有

使用示踪粒子的共性问题； 

2. 每次迭代结束后，都需要生成所有粒子的快照，以便后期重建粒子的演

化轨迹，这样才能完成最终的非电离平衡计算。 

因此，示踪粒子快照的频繁保存，大量的快照文件的管理，以及基于快照文

件重构粒子轨迹都是下一步要解决的问题。同时还要注意，示踪粒子本身也会引

入性能开销，所有这些都需要一个平衡性能和精度的折中方案。而 MapReduce

计算模型正好适用于解决粒子流式处理的很多问题。 

3.2 应用 MapReduce 计算模型重构和分析粒子轨迹 

近年来，MapReduce 计算模型已经被成功用于大规模的数据流处理和粒子轨

迹分析。与 Google 论文中实现的用于大数据分析的 MapReduce 最大不同之处在

于，高性能计算领域更喜欢流式处理模式。Ekanayake 等用 Java 语言实现了一个

流式的 MapReduce 计算框架[43]，该框架不借助传统的硬盘来缓存各个阶段的中

间结果，而是将数据以流的形式直接从数据的生成者（Map）发送到消费者

...

热动力学模拟
( 15个基本物理变量 )

非电离平衡计算
( 181个离子变量 )

::::::

后处理

粒子快照 粒子轨迹
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（Reduce），这样做消除了文件 I/O 方面的开销。在分子动力学领域，Tu 等人首

次设计了一个分析TB级分子活动轨迹的MapReduce框架“Hi-Mach”[44]。Hi-Mach

显著的提高了分子结构分析的性能，它的最大特点是构建在 MPI 并行库之上，

十分适用于大规模的高性能计算环境。 

美国能源部 Sandia 国家实验室 Plimpton 教授的研究团队一直致力于基于

MPI 实现高性能的 MapReduce 框架。他们先后贡献了 MapReduce-MPI 

(MR-MPI)
[45]和 PHISH(Parallel Harness for Informatic Stream Hashing)

[46]两个开源

框架。MR-MPI 非常适用于大规模的图论算法和分析，而 PHISH 侧重对数据分

析工作流的支持，其数据流可以来自文件，也可以是上游程序产生的实时数据，

PHISH 首先将工作流映射成的多级的 MapReduce 结构（包括数据处理的先后顺

序，每个处理阶段要启动的任务数等），然后让数据依次流过任务拓扑结构上的

各处理节点。正是受到了 PHISH 等优秀框架的启发，本文同样利用 MapReduce

模型来加速非电离平衡模拟中示踪粒子的处理。 

图 3-2 描述了利用 MapReduce 模型来重构示踪粒子轨迹和进行非电离平衡

计算的原理。该图的内容可以用一句话来概括，用 Map 将粒子的快照视图（横

向）转换为粒子的轨迹视图（纵向），然后用 Reduce 进行非电离平衡计算。 

 

图 3-2  MapReduce 用于示踪粒子轨迹重建和分析的原理图，n 表示粒子总数，m 表示粒子

快照总数，P 表示粒子，d 表示粒子携带的数据。 
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3.3 利用空间划分方法优化粒子快照生成 

MapReduce 能很好的解决粒子轨迹重建的问题，但在此之前，即便对于一个

需要几万次迭代的中等规模的模拟，频繁的生成大量粒子的快照也会给存储和磁

盘 I/O 带来了很大的负担，势必影响性能。在经典的基于时分（time partitioning）

模式的系统中，模拟过程中要进行其他操作的话，比如生成快照，保存断点等，

计算本身必须要暂停去处理完这些任务，然后才能继续。近些年随着多核体系结

构在高性能计算平台的加速普及，利用空间划分（space partitioning）的模式来

缓解网络和文件系统竞争的方法的有效性已经在多个科研和实际的项目中得到

了验证。 

美国佐治亚理工和橡树岭国家实验室的李旻等研究人员设计开发了一套基

于多核结构进行功能并行（functional partitioning）的运行时环境[47]，该方法的核

心思想是部署一组辅助应用（auxiliary applications）运行在专门指定的核上，这

些应用监听同在一个物理节点上的主程序并以主程序透明的方式完成一些辅助

性工作，比如输出中间结果到分布式存储上。该方法的实现借助于用户空间文件

系统（FUSE）连接主程序和辅程序，在一个拥有 160 个核的集群上，每 8 核指

定一个专用核，并借助固态硬盘技术（SSD），在 FLASH 的基准测试中，完成了

40%以上的磁盘 I/O 性能提升。Dorier 博士的研究团队则更近一步，在其设计的

Damaris I/O 中间件中，利用共享内存技术，将计算与文件操作并行，避免了多

核之间的同步[48][49]。该方法省去了数据拷贝的开销，特别适合于大规模模拟中

的就近分析（in-situ analyses）和可视化。但 Damaris 的实现方式较为复杂，如果

集成到像 FLASH 这样拥有大量基础代码的通用框架中，还需要做大量额外的开

发和调试工作。美国 Argonne 国家实验室 Vishwanath 博士等设计了 GLEAN 框

架[50][51]，该框架利用应用本身的数据语义和网络拓扑结构，能够有效的优化 I/O

操作并支持在模拟运行的同时进行分析，基于 FLASH 的实验表明，该框架能够

大幅提高中间结果数据输出的性能。 

跟上述应用情况不同的是，在示踪粒子快照输出和轨迹重建中，非电离平衡

的计算是沿着不断移动的粒子进行的，并不是网格中位置相对固定的格点。因此，

在借鉴上述工作的基础上，本文通过改进模拟程序的 I/O 接口，将粒子快速转移

到附近的分析节点上，同样实现了在模拟过程中进行非电离平衡计算。这种方式

的最大特点是实现简单，可灵活定制，易于集成。 

一般情况下，当处理器个数不是很多的时候，使用并行文件系统能够提供获

得良好的 I/O 性能[52][53]，然而，Fisher 等人的研究工作表明当 FLASH 模拟程序

扩展到 1024 个处理器以上时，天文模拟中的常见文件格式 HDF5 以及 PnetCDF
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等均不能保证并行访问效率[54]。因此，除了提供上述的实时分析模式外，文本

针对后处理的情况，还提供了直接 I/O，聚合 I/O 来加速粒子快照和轨迹生成。 

3.4 基于示踪粒子和 MapReduce 的计算框架的设计 

综合考虑计算资源及存储资源的优化利用和天文学家的工作习惯，该框架支

持传统的后处理（post-processing）模式，也可以支持实时或就近处理模式。这

两类模式各有优缺点，可根据需要进行选择。 

后处理模式，顾名思义，电离平衡在主模拟之后进行，整个过程分为两个阶

段，第一阶段是模拟阶段，该阶段把非电离平衡计算从原来的模拟程序中去掉，

设置示踪粒子的初始分布，然后启动模拟，在模拟运行中的每一个演化周期（迭

代步长）的结尾，输出所有示踪粒子的快照。第二阶段是基于这些快照利用

MapReduce 模型来生成每个粒子的热力学运动轨迹，然后沿着各个轨迹独立的进

行非电离平衡计算，最后汇总结果，进行分析。后处理模式是天文学家进行模拟

实验的传统工作模式，不仅仅限于非电离平衡，一个数值模拟任务，一般要经过

多次“物理建模—模拟计算—分析处理”的反复循环，才能得到预期的结果。后

处理模式的优点在于所有的中间快照都可以保存下来，方便进行多次分析和重复

计算，而且有些模拟具有一定的通用意义，比如宇宙湍流，但也会消耗大量的计

算资源，这些模拟数据就可以公开发表，供其他科学人员进行多种用途的处理分

析[54]。 后处理的缺点是在模拟过程中，过多的磁盘 I/O 会带来一定的性能下降，

尤其在大规模分布式模拟中，同时存储这些中间数据也会占用大量硬盘空间[55]。

为了适应不同规模的模拟以及缓解频繁的磁盘 I/O 带来的性能瓶颈，本文在后处

理模式中提供了三种粒子快照的输出方式。 

实时模式，可以理解为在模拟运行的同时，进行分析处理。在本文的环境中，

是指在主模拟程序运行同时完成对示踪粒子的非电离平衡计算，所以这里的实时

模式，更准确的叫法为“与模拟同时”（Simulation Time）。正如第二章的性能分

析所述，即使是实时模式，非电离平衡的计算也不能在主程序内完成，否则使用

示踪粒子也就失去了意义。原因在于，如果只是简单的将非电离平衡计算从网格

内迁移到在网格上面移动的粒子上，虽然避免了求解额外的平流方程，但单个粒

子上同样要建立一个包含全部离子丰度的数据结构，由于携带着大量数据的粒子

是不断移动的，这并不能缓解原方法中网络传输的开销，而且，在粒子与网格的

映射算法（Particle-Mesh）中，还要加入非电离平衡的计算，一来容易造成程序

逻辑结构的混乱，破坏了良好的模块化设计，二来示踪粒子本身对整体性能的影

响很小，非电离平衡的计算量要比粒子本身的移动及映射计算大得多，而粒子在
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进行相关计算的同时，整个模拟程序必须等待，所以如果将非电离平衡计算直接

加到示踪粒子上，同样会极大的影响整个程序的性能。因此，本文的方法是将示

踪粒子的快照信息快速地从主模拟程序中转移到附近的一个专用集群上，然后再

开始非电离平衡的计算，在相关文献中，也可称为就近模式（in situ）[49][50]。实

时模型的优点是能够避免与性能相对较慢的 I/O 系统打交道，大幅度地减少需要

保存在硬盘上的数据量，尤其是在大规模并行模拟中，频繁的输入输出是主要的

性能瓶颈[52]。另外一个好处是，可以提供对驾驭式计算的支持，用户可以根据

实时分析的结果更好的调控模拟程序的运行参数和演化方向。这种方法的缺点也

很明显，由于没有保存中间结果信息，所以实时的计算过程事后不能被重复，同

样，事后也没有办法再进行其他的分析计算。 

3.4.1 框架的体系结构设计 

考虑到计算框架的通用性，该框架严格遵循了模块化的设计原则。如图 3-3

至图 3-5 所示，后处理模式和实时模式共享一套相同的基础体系结构，区别仅体

现在部分模块的内部设计实现上，这些模块可以根据配置参数进行加载，从而决

定整个系统在哪种模式下运行。整个框架有几个基本的组成模块，分别是过滤模

块、聚合模块、map 模块、以及多个 reduce 模块。整个系统的设计借鉴了 PHISH

框架[46]，采用流式的结构将各个可插拔的模块连接起来，构成了一个网状工作

流，数据从一个模块流到另一个模块。按照模块所在的物理位置，这些模块可以

分为两大类，内部模块和外部模块。内部模块位于主模拟程序所在的集群，作为

模拟程序的插件，与模拟程序实时通讯，在运行时从模拟程序中收集和整理出示

踪粒子的信息；外部模块并不跟模拟程序产生直接的通讯，主要是处理来自内部

模块的粒子信息，可以与模拟程序同在一个节点，也可以部署在单独的节点上。 

 

图 3-3 基于示踪粒子和 Map-Reduce 的计算框架，后处理模式（串行 I/O）的体系结构。 
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框架主要模块的设计思路和功能说明如下： 

过滤器（Filter） 

过滤掉不必要的数据，主要用于减少数据量。欧拉网格上的示踪粒子本身有

自己的数据结构，同时，还要记录非电离平衡计算需要的信息，但其中粒子本身

的一些固有属性并不是非电离平衡计算需要的，为了减少要存储和传输的数据量，

过滤器只传输重建粒子热力学轨迹所必须的数据。一般情况下，一个示踪粒子的

数据结构中包括 8 个基本属性，当前位置信息（x, y, z），速度矢量（x, y, z 三个

方向），一个块标识记录粒子所在的网格块，一个粒子 ID（该粒子的唯一标识）。

非电离平衡的计算需要再携带三个属性：温度、密度、步长，所有这些属性都是

双精度的浮点数。如果对于一个中等规模的模拟来说，100 万个粒子，10 万个演

化周期，将产生 8TB 的快照文件。实际上，11 个属性中，非电离平衡计算所需

的信息仅有 4 个，粒子标识、温度、密度和步长。通过过滤掉其他 8 个不必要的

属性，可以减少 72.7%的数据传输量和存储空间。 

这里要注意的是，非电离平衡计算本身只是整个模拟的一部分，而其他信息

也许会在后续的统计分析中用到，比如要显示电离状态的空间分布状况，就需要

用到粒子的位置信息，如果要加上能量，就还需要速度信息。但一般情况下，此

类分析都是阶段性的，不像非电离平衡计算那样，需要连续的粒子轨迹。可以通

过定期保存一份带有完整信息的中间结果（checkpoint）来解决这个问题，这样

统计分析可以在任意的检查点上进行，能够满足绝大部分的需求。如果要考虑实

时的统计分析，框架的实时模式也提供了相应的支持（详见 3.4.4 节）。 

聚合器（Aggregator） 

 聚合器只能在后处理模式下工作，主要有两部分功能，一是加强过滤器的工

作，进一步减少数据体积，二是避免产生大量的小文件。天文模拟数据输出的通

常模式是一个文件保存一个快照，这些中间结果文件都是自描述的，即文件包含

自身的元数据，并不需要其他的配置文件或者额外信息来描述文件内容。如果按

照这种默认机制，将会产生大量的粒子快照文件，同时每个文件都包含几乎相同

的元数据。聚合器接收来自过滤器的原始粒子快照，合并相同的元数据和其他重

复信息，源源不断地将这些已经去重的快照合并到若干个较大的文件中，以减少

文件的数量和总容量。步长是非电离平衡计算所需的四个属性中的一个，但同一

个演化周期内的所有粒子的步长都是相等的，为保证各个快照文件中相同的内容

只会被记录一次，一个快照中只会保留一个步长，被所有粒子共享。通过上述措

施，聚合后总数据量的大小比过滤器出来的结果又减少了近 1/4。值得注意的是，

聚合器在合并快照文件时，这些小文件的内容要严格按照演化时间的升序排序，

以节约粒子轨迹的生成时间。 
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散射模块（Scatter/Map） 

 该模块对应 MapReduce 中的 Map 操作，将各个粒子轨迹上的数据严格按照

顺序发送给对应的 NEI 求解器，即 Reduce 操作。为简化计算，这里的哈希算法

仅仅是粒子 ID 对 Reducer 数量的模数。它能够保证同一个轨迹上的信息单元都

被同一个求解器处理。在后处理模式中，粒子数据来自聚合后的快照文件，在实

时模式中，数据则直接来自上游模块。为了避免在系统内存中重建出完整却超长

的粒子轨迹，Scatter 要保证同一个粒子信息是严格按照模拟时间的升序（轨迹的

自然顺序）来发送的。 

NEI 求解器（Reduce） 

 该模块对应 MapReduce 中的 Reduce 操作，对同一个粒子轨迹中包含的各个

元素严格按照时间顺序计算其电离状态。由前面分析得知，非电离平衡的物理模

型表示为一组刚性常微分方程组(ODE)，求解常微分方程组算法的输入有两部分，

一是初始状态，二是代表反应率的系数。当前的离子状态用来计算方程组的系数，

而同一轨迹上的上一个状态的计算结果便是当前的初始状态。刚性常微分方程组

有很多经典的求解算法，这里采用了 Bader-Deuflhard 隐式积分算法[56]。经过 NEI

求解器处理后的结果，可以直接发给下游的模块继续进行其他计算，也可以作为

中间结果定期保存到硬盘上，便于后续的分析，这比直接保存原始的粒子快照能

节约磁盘空间。 

 正如在第二章性能分析中提到的，无论是以欧拉网格为载体，还是以拉格朗

日粒子为载体，保存大量离子电离状态的数据结构都是必须的。只不过基于网格

的方法在网络通讯、平流方程计算、以及保存邻居格点等方面带来了过多的额外

开销。以粒子为载体，虽然避免了这些额外开销，但保存电离状态的这部分内存

是无法节省的。按照常见的 181 个离子计算，对于一个 100 万个粒子的中型模拟

来说，所有粒子的数据结构大约需要 1.5G 的内存。 

统计分析模块（Reduce） 

可根据非电离平衡计算的输出结果，进行一系列的统计分析，比如，电离状

态的空间分布等。涉及空间分布的计算都需要位置信息，而前面提到的过滤器，

为了节省存储空间和传输数据量，将粒子本身携带的空间坐标信息都去掉了。所

以后续的分析一般需要借助定期保存的检查点文件（checkpoint）来获取除离子

丰度以外的其他物理信息。对统计分析流程的支持详见下面的 3.3.4 节。 

配置模块 

 配置模块的主要作用就是增加系统的灵活性和扩展性。整个框架是可以根据

需要灵活定制的，所有这些模块都是可以组装的，模块间的组织结构以及控制参

数都保存在了配置文件中。可配置的内容包括信息的流向、粒子的数据结构、过
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滤器要过滤的信息、共享信息、聚合文件中包含的快照数目、以及 I/O 模式等等。 

3.4.2 后处理模式—串行 I/O 与并行 I/O 

由于后处理模式需要保存全部的粒子快照信息，尽管通过过滤与聚合机制，

要传输和保存的数据体积已经减少了 80%，但对于大规模的分布式模拟，如此频

繁的 I/O 依然是影响性能的主要因素之一。所以，后处理模式针对不同模拟规模

的需要，提供了三种 I/O 方式，分别是针对小规模模拟的串行 I/O、中等规模模

拟的并行 I/O，以及可适用于大型模拟的直接 I/O。 

串行 I/O 方式如图 3-3 所示，即在每个演化周期的结尾，所有进程上的粒子

信息都汇聚到主进程，主进程按照顺序合并整理后，再统一写入到文件中。串行

方式实现上最简单，仅依赖操作系统本身提供的 I/O 库，但性能也是最差的。因

为收发信息以及写文件都是在整个程序的演化周期内进行，写文件完成之后，整

个模拟才能继续运行。如果进程很多的话，这会造成大量数据集中发送到主进程，

且主进程在处理并写入这些数据时，其他进程只能等待。所以，串行方式仅仅适

用于小规模的模拟。 

并行 I/O，是多个进程同时将不同的部分写入到同一个文件中。要发挥并行

I/O 的最佳性能，同时需要底层的并行文件系统以及高层的并行 I/O 库的支持，

此外高性能的硬件存储也是必不可少的。一般的高性能计算平台，都提供此类配

置，比较常用的并行文件系统和文件格式的组合是 Lustre + HDF5。并行 I/O 方

式能够在大量并发文件访问的情况下保持稳定的吞吐率，但相关实验表明，当并

发进程数超过 1024 个，并行 I/O 方式也会带来严重的性能下降[54]。 

3.4.3 后处理模式—直接 I/O 

当代的高性能计算环境都是支持多用户并发访问的，为方便用户使用以及管

理，大都采用了共享存储的方式。即用户空间的数据保存在安装了并行文件系统

的高速磁盘阵列上，所有用户进程都可以访问这个存储，采用操作系统的安全机

制来进行数据隔离。串行 I/O 和并行 I/O 的一部分甚至是大部分瓶颈也是缘于这

个共享的存储，除了本用户的程序，来自其他用户的外部程序，都在竞争这个共

享的 I/O 资源。 

对于处理器个数成千上万的大规模模拟，为避免并发访问共享存储带来的性

能损失，最原始的直接 I/O 不失为一个有效的办法。直接 I/O 是将数据写到本地

硬盘，这样既不需要网络传输，也没有协同多个进程的开销，唯一的难题是如何

管理分散在各个物理节点的大量小文件。可以通过后台守护进程的方式，将这些

小文件合并后搬移到指定的位置进行统一管理，也可以直接利用 MapReduce 框
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架，在各个节点上直接读取文件，把数据发送到分析节点上的 map 进程。如图

3-4 所示，这里采用了直接发送数据的方式。 

 

图 3-4  后处理模式—以物理节点为单位的直接 I/O，粒子快照直接输出到本地硬盘，同一

个节点上，只配置一个负责数据输出的进程。 

虽然直接 I/O 能够解决大规模模拟中的粒子快照生成的瓶颈，但即使在本地，

多个进程同时输出文件，同样会有竞争和资源浪费。又考虑到多核结构已经十分

普及，尤其在高性能计算平台上，一个物理节点拥有多颗多核的 CPU 已成主流

配置。所以，借鉴 3.3 节中提到的空间划分的方法，在同一个物理节点，只配置

了一个负责输出的进程，负责输出本节点内所有进程的数据，再通过共享内存技

术，优化节点内的进程通讯。 

3.4.4 实时模式—工作流 

在模拟的同时进行非电离平衡计算及相关分析，可以及时了解模拟的演化情

况，判断演化的方向是不是符合预期，进而对模型的参数进行有针对性的调整，

控制模拟朝着预期的方向演化，这是驾驭式计算的基本思想。要使得框架能够在

未来的版本中支持驾驭式计算，框架首先要在基础结构上，支持在模拟的同时进

行分析，这也是实时模式的意义所在。 

框架的实时模式是基于流式结构在后处理模式上进化而来，如图 3-5 所示，

实时模式中省略了保存粒子快照的中间环节。粒子的轨迹在内存中隐式地生成，

包含着粒子状态的数据直接发送到 NEI 求解器中进行求解。虽然实时模式中的

两个运行环境，模拟环境和分析环境通过粒子的数据流联系在一起，但彼此是相

互独立的，粒子信息一旦从主程序中输出，主程序就返回了，继续下一个周期的

演化。而分析环境中的 NEI 求解器只是被动的接收任务（粒子的信息流），任务

来了之后，启动计算，并将求解的结果发送到下游的处理单元中。整个过程都是

基于数据流的，中间没有任何形式的硬盘文件存在。 

模拟节点 #1

本地粒子
快照文件

粒子

粒子

粒子

粒子

…. ….

模拟节点 #2
同上

模拟节点 #N
同上

….

后处理集群

….

散射器

散射器

粒子ID

统计分析

NEI求解器

NEI求解器

NEI求解器

NEI求解器

….

Reduce

散射器

Map

过滤器

过滤器

过滤器

过滤器 聚合器
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图 3-5 实时模式（simulation-time or in situ mode）的并行工作流，各个组件通过并行数据流

连接在一起，中间结果可以被有选择的保存下来，以备重复利用。 

与后处理模式相比，实时模式增加了一些特有的模块，说明如下： 

电离状态（DI）计算器 

非电离平衡特有的分析模块。经过 NEI 求解器之后，得到的是各个离子的丰

度（abundance）信息，这些丰度信息需要跟电离平衡下的恒定状态进行对比，

才能得到对应元素的电离状态，用于解释观测现象和验证模型。电离状态一般用

电离偏离值（DI：Difference of Ionization）来表示。计算出的 DI 值，还要与粒

子的空间信息结合，才能提供有意义的结果。这里给出的 DI Calculator，仅是一

个分析模块的代表，该框架采用的可插拔的模块化结构，使得用户可以根据需要，

增加任意多个分析模块，比如计算离子的发射光谱的模块，详见第四章第 5 节。 

可视化组件 

分析结果的可视化，就非电离平衡而言，电离状态的空间结构是普遍关心的

内容。但这是一个高度定制的组件，不同的分析结果可能需要特殊的可视化技术

才能得到最佳效果。近年来，科学可视化、可视分析已经成为一门独立的相当活

跃的研究领域，本文在第五章将可视化驾驭计算技术首次应用到了非电离平衡的

模拟中。 

输出接口 

输出非电离平衡计算的结果。这个设计可以看作是后处理模式的延续，在实

时模式中，原始的粒子快照文件是全部丢弃的，为了继承后处理模式中数据持久

性的优点，同时又要避免原始数据占用大量的硬盘空间，所以有选择性的保存处

理后的数据是一个不错的折中办法。 

在实时模式中允许输出中间结果到硬盘，还有更深层次的考虑。毕竟，实时

模式是一个基于流式数据的框架，这种框架一个明显的缺点是，因为数据只在内

存中缓存，所以数据流经的各个计算节点的处理速度是要匹配的，否则，一旦堆

积的待处理数据超过了内存限制，很可能会造成整个工作流的崩溃，而数据都是

…. ….….

Map模拟 Reduce流水线

粒子

粒子

粒子

粒子
….
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粒子ID

实时分析集群模拟集群
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格
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过滤器
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NEI求解器

NEI求解器
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实时计算出来的，模拟程序只能从头再来，也许在这之前，整个程序已经稳定运

行了很长时间，从头再来将浪费大量的计算资源和人力资源。所以，适合实时模

式的所有组件的计算量要保持大致相等，这可以通过为不同的模块调配不同的计

算资源来保证。但有些分析计算确实比较耗时，不适合被装配到实时工作流中，

而这些保存下来的中间结果就可以用于这类离线的耗时处理。 

中间结果的输出还可以作为检查点，用来重启模拟。这个框架的设计目标之

一就是能够与通用的模拟软件配合，支持大规模长时间的非电离平衡数值模拟；

目前流行的通用模拟框架都支持断点重启的功能[6][7][12]，所以此处的设计，也是

为了保证该框架和与其连接的主程序在断点重启上的兼容性。这个设计还有一个

优点，作为检查点的中间结果的输出操作，可以在较大的时间间隔内进行，比起

频繁地保存原始的快照文件所带来的磁盘 I/O 压力，这对系统性能的影响很小。 

触发器 

主要用于控制可视化和统计分析的频率，以及数据流的同步操作。除了非电

离平衡计算本身(NEI Solver)外，其他的分析和显示只是针对当前结果的某种计

算，并没有像粒子轨迹那样的前后依赖关系，所以每次分析和可视化都是独立的。

此外，一般来说，这类全局的统计和可视化操作耗时相对较长，而且，连续进行

这类操作也没有实际意义，因为相对于计算步长绝大部分的天体演化都是非常缓

慢的，即使跨越多个步长的两个结果也几乎看不出差别。所以，为了节约计算资

源，这部分功能设计为按需调用。触发器可以按照预定的间隔来调用其后续的分

析和可视化模块，而且，在调用之前，要保证后续操作所需的数据已经准备好，

并确保相关模块得到的是一个一致的数据视图。触发器的参数通过本节中提到的

配置模块来管理。 

3.5 基于示踪粒子和 MapReduce 的计算框架的实现 

本文具体针对的是天文数值模拟中如何高效的求解非电离平衡问题，同时兼

顾类似的反应流体模拟。在实际中，现代天文模拟往往都是多物理场的模拟，非

电离平衡的求解也总是与其他物理问题的求解一同进行。天文模拟的实现涉及高

性能计算、天体物理、数值计算、可视化等多个领域的知识，多年下来已经积累

了大量的可重用代码和几个较为通用的框架[6][7][13][14]。所以如何将文中的方法以

非侵入（nonintrusive）的方式应用到已有的模拟程序是实现阶段的主要目标。这

样，天文学家就能以非常小的编码代价在他们熟悉的模拟环境中引用本文的方法。 



第三章 基于示踪粒子和 Map-Reduce 模型的计算框架 

35 
 

3.5.1 基于 FLASH Code 引入示踪粒子功能 

目前，该框架是基于 FLASH code 
[6]实现的，但这主要是为了测试的需要，

框架本身对 FLASH 的依赖很少。FLASH 的最大优点在于物理与网格的分离，这

意味着使用者只需要知晓实现物理过程的相关机制，而计算相关的部分，如何差

分、如何划分解域网格以及如何实现并行运算等等复杂问题，都留给了计算机领

域的专家来解决。这也使得 FLASH 可以方便的引入新型的自适应网格算法来提

高计算精度和性能。FLASH 的代码主体是用 Fortran90 以及 C 语言编写的，其中

还有少量的 Python 脚本，当前的最新版本是 4.2.2 版。FLASH 是目前应用最广

泛的一个开源的天文数值模拟框架，自 2.5 版本起，就提供了基于网格的非电离

平衡模块；但直到 3.3 版之后，才将拉格朗日粒子引入到了其基于欧拉网格的架

构中。FLASH 也提供了粒子快照的保存功能，采用了一个快照一个文件的方式，

但就目前所知，FLASH 的最新实现版本并没有针对非电离平衡问题，对如此频

繁的粒子快照的输出做特别的优化[57]。 

FLASH 并没有借助编程语言来实现面向对象的功能，而是采用了基于目录

层次结构的继承机制，在编译准备阶段，下层目录的代码会覆盖上层目录中同名

的代码。这样，如果要修改默认的实现，可直接在优先级高的目录中，将新算法

写到一个与旧算法同名的文件中即可。按照这种思路，本文为 FLASH 中的粒子

模块的输出接口提供了一个新的实现，用于与框架的连接，该实现将粒子的信息

直接发到框架的过滤器模块（Filter），经过过滤和聚合，最后将粒子快照保存为

HDF5 格式。 

3.5.2 基于 MPI 实现 MapReduce 模型 

由于几乎所有的大型天文数值模拟都是在专用的高性能计算平台上完成的，

Map 和 Reduce 之间也无需使用文件进行信息交换。这里采用了 MPICH2
[58]来实

现文中提出的 MapReduce 模型，除了原始的粒子快照，所有的数据都以流的形

式在 MPI 进程间传递。在运行时，框架的每一个组件的每一个实例都被表示为

一个 MPI 进程。通常一个进程要处理多条粒子轨迹，粒子通过某种散列算法被

发送到对应的 MPI 进程，这里的散列算法是对粒子编号和 Reduce 进程个数执行

模运算，以确保同一个轨迹中的粒子信息都被发送到同一个进程。 

为了保证对原有模拟程序的影响最小，还要做好主程序的 MPI 运行环境与框

架的 MPI 运行环境的隔离。本框架的使用，不能影响到 FLASH 程序中原有的各

个 MPI 通讯域（MPI_Comm），否则将会造成整个程序的混乱。所以，本框架采

用了独立的 MPI 上下文，借助 MPI 提供的 client/server 模式，FLASH 的主程序

可以向该框架内部的任何一个 MPI 进程发送消息。此外，由于粒子轨迹的生成
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必须按照严格的时间顺序，实现上利用了在 MPI 的消息同步机制，从而避免了

轨迹中出现乱序。 

3.6 实验和评价 

为了全面的测试本章提出的基于示踪粒子和 MapReduce 进行非电离平衡模

拟的方法的性能及精度，此处选取了一个实际的天文模拟（W49B）作为测试的

基本用例，并且在后面的章节中，也会反复用到这个模拟。选择这个测试用例的

原因有两个，一是 W49B 是近年来天体物理领域研究的热门天体之一，观测结

果显示其中的 Fe 元素有非常明显的过电离现象，模拟 W49B 也就有了实际意义；

二是本文课题的合作单位—紫金山天文台对 W49B 的辐射电离机制已经有深入

的研究，从而能对整个框架的实用性以及测试结果进行比较全面和科学的评价。 

3.6.1 测试用例 

测试用例的目标天体是代号为 W49B 超新星遗迹，关于 W49B 的天文现象以

及模拟结果的物理含义可参考文献[59]，这里仅对相关概念和物理模型进行说明。 

 超新星爆发：是某些恒星在演化接近末期时经历的一种剧烈爆炸。 

 超新星遗迹：超新星爆发会将大部分甚至几乎所有物质以十分之一光速

的速度向外抛射出，并向周围的星际物质辐射激波。这种激波会导致形

成一个膨胀的气体和尘埃构成的壳状结构，被称为超新星遗迹。 

W49B 是目前发现的最年轻的超新星遗迹，虽然被称为遗迹，但其在很长一

段时间内依然发生着物理和化学变化。W49B 的观测结果和物理模型如下图所示。 

 

图 3-6  W49B 的观测合成图像（左）和简化后的初始物理模型（右）[59]。 
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左图是钱德拉X射线太空望远镜(Chandra X-ray Observatory)拍摄的W49B的

照片（处理后），图中红色部分表示一层致密的分子云，绿色部分也是一层致密

的分子云（密度比红色部分稍低），绿色分子云呈现出柱状结构（图中已用黄色

的虚线勾画出来），并且内部中心为密度稍小的爆炸遗迹，其他部分可以看作是

密度非常低的星级介质。由于左图在整合的过程中被翻转成了“上东右北”，实

际方向与常规地图的方向标注并不相符。 

右图是左图简化后的二维流体动力学模型对应的初始状态，即遗迹被高速抛

出之前的状态。横纵坐标表示的都是距离，单位是秒差距（英文缩写为 pc，1pc= 

3.26164 光年= 3.08568e18 厘米），颜色值则表示密度。简化后的模型是一个轴对

称的圆柱体，在这个简化的模型中，左图中的致密的红色分子云被简化成了均匀

分布的高密度分子墙（右图中的红色区域），而密度稍小的绿色分子云被简化成

了一个均匀的高密度分子环。初始状态下，遗迹的大部分物质分布在中心的一个

半径为 0.5pc 的球形区域内，图中的绝大部分空间是稀薄的星际介质。利用柱面

坐标的对称性，右图实际上展示的是这个圆柱体的半个轴切面，一个二维的矩形

（9×12pc）。 

为简化起见，此处的物理模型中，只涉及了三个物理过程：方程组(2-1)—(2-3)

描述的气体动力演化过程，方程 2-4 描述的非电离平衡现象，以及方程 3-1 描述

的电子热传导过程。加入电子热传导的原因有两个，一是热传导在实际的 W49B

演化过程中确实起了很重要的作用，二是为了说明非电离平衡对其他物理过程模

拟性能的影响。电子热传导的方程如下： 

       
     

  
                                           (3-1) 

其中， 表示流体密度， 代表时间，      是电子的比热（specific heat），    是

电子的热传导系数，需要根据实时的物理状态进行计算得出。电子热传导是扩散

（diffusion）方程的一个退化形式，是典型的抛物线型偏微分方程，需要用到隐

式算法。其核心是对一个稀疏的线性系统（AX=B）求解，线性系统的大小与网

格分辨率成正比。求解热传导的详细过程可参考文献[12][60]。 

测试环境： 

一台拥有 10 个节点的 NUMA 集群，其中，一个节点用来任务提交和系统管

理工作，一个预留做专用的实时 NEI 求解和分析，余下的 8 个节点用于运行加

入了示踪粒子的主模拟程序。 

每个物理节点的配置如下 

处理器 ：4 颗 Intel Xeon X5650，2.6GHz，6 cores/CPU 

内存   ：48GB 
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   测试方法： 

   实验分为 5 组，分别在 12，24，48，96，192 颗处理器核心上运行，欧拉网

格的初始大小为 16×16×20k，示踪粒子均匀地分布在 0.5×0.5pc 的区域（遗迹

中心所在区域，其他区域放置粒子与否对结果无影响），数量为 100 万。由于实

验最关注的是性能，又鉴于实际的 W49B 模拟比较耗时（在 8×8×5k 的初始分

辨率的情况下，仅仅包含了 Fe 元素共 30 个离子，72 颗处理器核心连续运算了

20 天，共 40 万步，模拟了 2400 年间的演化过程），故每组实验都只运行了 1000

步，运行时间从 0.5 到 25 个小时不等。这五组实验分别为： 

1. 不涉及非电离平衡的基本热动力学模拟，标记为“AMR without NEI” 

2. 使用传统方法进行的非电离平衡模拟，标记为“AMR with NEI” 

3. 后处理模式串行 I/O 方法，标记为“Particle serial I/O” 

4. 后处理模式直接 I/O 方法，标记为“Particle direct I/O” 

5. 实时流处理模式，标记为“Particle in situ” 

3.6.2 性能测试结果及分析 

下图展示了每个实验的耗时对比。本文提出的计算框架的三个模式拥有相似

的性能表现，都是在 48 个核的情况下，耗时最少，之后随着处理器的增加，性

能开始下降并出现了加剧的趋势。类似的性能下降现象在基础实验用例（AMR 

without NEI）中更为明显，这反映了并行计算领域中的一个基本的规则，对于给

定的负载，仅仅通过增加计算资源（处理器）并不能获得成比例的性能提升，相

反，并行化带来的开销可能会抵消甚至超过其带来的加速效果。由于实验环境的

限制，测试用例的规模只能被限定在这样一个普通的二维模拟的范围。 

 

图 3-7  性能测试结果，纵轴表示运行时间，横轴表示处理器数。 
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从上图中可以明显看出，正如前面对传统算法的分析所说，由于非电离平衡

与底层欧拉网格的紧耦合，传统算法（AMR with NEI）至少造成了一个数量级

以上的性能下降。虽然处理器数量从 12 增加到 192 的过程中，总时间从 85k 秒

下降到了 22k 秒，但这仍然是没有加入 NEI 的基础实验在 24 个核时的 6 倍。仅

仅因为加入了非电离平衡计算，在 8 倍计算资源的情况下，却才达到了原来 1/6

的性能。从性能曲线的变化趋势中可以看出，随着处理器的增多，加速比逐渐趋

于平滑，这不难说明，仅仅通过增加处理器数量，并不能有效提高传统算法的性

价比。实验结果也充分验证了理论分析，传统算法并没有充分考虑非电离平衡模

拟中的实际问题，仅仅是在功能上实现了非电离平衡计算，而忽略了实用性要求。

与传统算法在 192 个处理器时取得的最好成绩相比，直接 I/O 模式仅用了一半的

计算资源，却完成了 4.5 倍的加速；而对于实时模式，最大加速比约为 3。但这

里需要声明的是，实时模式里已经包含了对非电离平衡的计算，而后处理模式仅

仅是将粒子快照保存。 

这里值得着重强调的是，运行时间长是天文数值模拟的一个显著特点，例如，

按照此实验的参数推算，W49B 的完整模拟在 192 个核上至少需要运行 28 天。

本文方法仅用 1/4 的计算资源获得了 3 倍的性能提升，在实际运行中，必将节约

大量的人工成本和计算资源。实验数据仅仅测试了最初 1000 步的模拟情况，随

着时间推移，自适应网格将不断细化，按照 W49B 的完整模拟数据，模拟结束

时的网格精度是初始时的 10 倍左右，工作负载和内存也将逐渐增长到这个比例。

这就说明在真实的模拟中，端到端的性能提升要大于此处实验所显示的 3 倍，如

果使用同等的计算资源（以图 3-7 中的 48 核为例），加速比接近 6。 

3.6.3 粒子引入的开销分析 

从性能曲线图上可以看出，向欧拉网格中引入示踪粒子所带来的开销相比于

传统算法要低得多。示踪粒子的主要开销包括以下四部分： 

(1) 粒子快照文件的输出 

(2) 粒子在欧拉网格上的移动 

(3) 确定下一步的步长时，需要计算粒子移动范围的限制 

(4) 依据粒子分布的网格自动调整 

图 3-8 详细展示了模拟程序的各个主要功能的耗时对比，所有的实验均在 96 个

处理器上完成。结合性能曲线图，对于后三种开销，无论在理论层面，还是在实

践层面，本文框架提出的三种模式的表现十分接近，这在很大程度上要归功于

FLASH 框架本身对拉格朗日粒子算法的完美优化[31]。 
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图 3-8  开销统计结果，横轴表示模拟中的主要过程，纵轴表示耗费的时间。 

              Hydro：流体；Diffuse：热传导；Refine：网格自适应；DT：步长计算； 

Particle：粒子移动；Particle I/O：粒子快照输出。 

对于要着重关注的大量粒子快照生成的开销，从性能曲线图上可以清楚看到，

随着处理器数量的增多，进程之间在通讯和同步方面的开销也逐渐增加，不可避

免的限制了串行 I/O 模式的水平延展性（scalability）。而在直接 I/O 模式和实时

模式下，几乎可以忽略粒子快照输出对性能产生的影响。另外，从非电离平衡的

传统算法与基本模拟（AMR without NEI）的比较中可以看出，非电离平衡带来

的开销使得流体求解器与热传导求解器的运行时间大幅增长，总的运行时间增加

了 600%之多；而本文提出的方法中，上述四种主要开销的总和也没有超过原始

运行时间的 50%。 

后处理模式的额外开销 

在后处理模式中，保存大量的粒子快照所需的硬盘空间是最主要的开销。通

过过滤和聚合机制，确实能够节省大量的硬盘空间。实验表明，对于演化了 10k

步的 100 万个粒子，文中的方法仅产生了 230G 的文件，以此类推到演化周期为

100k 左右的一般情况，大约需要 2.3T 的存储空间。 

需要特别指出的是，按照本文的方法，非电离平衡计算是与主模拟程序是分

开的，但在上述的性能和开销分析中，还没有包含非电离平衡的独立计算部分。

按照实验数据，对于一条长度为 1000 的粒子轨迹，一个进程需要大约 0.2 秒完

成全部的非电离平衡计算，以此类推，处理 100 万个同等大小的粒子轨迹，大约

需要        秒。不同于传统方法，由于各个 NEI 求解器是沿着独立的粒子轨

迹进行计算的，进程间不需要交换粒子信息，所以随着处理器数量的增加，本文

的计算方法可以获得几近理想的线性加速比。在 192 颗处理器上完成 100 万个长

度为 1000 的粒子轨迹的处理，实际耗时为 1160 秒。加上性能测试中的最优结果

0

5000

10000

15000

20000

25000

30000

35000

40000

Total Hydro Diffuse Refine DT Particle Particle I/O

Ti
m

e
 (

se
co

n
d

)

Main processes in the evolution

AMR without NEI

Particle in situ

AMR with NEI



第三章 基于示踪粒子和 Map-Reduce 模型的计算框架 

41 
 

（5120 秒，由直接 I/O 模式在 48 个核的环境下完成），后处理模式能够得到的最

大加速比为 3，这与实时模式几乎一样。 

3.6.4 关于准确度的讨论 

传统方法的非电离平衡计算是在网格点上进行的，文中方法将非电离平衡计

算迁移到了示踪粒子上。无论是哪种方式，鉴于物理模型总是真实世界的简化，

这里的准确度只能是相对而言的，本节只讨论两种方法的差别，而不是哪一种更

能反应真实情况。 

理论上，基于示踪粒子的方法能不能最大限度的重现基于纯网格的方法的结

果，主要取决于网格与粒子的映射算法和粒子前进的积分算法。由于这部分内容

不是本文研究的重点，所以，在当前的实现版本中，直接利用了 FLASH code 提

供的粒子模块[30]。FLASH 中提供了四种粒子移动的积分算法和两种粒子与网格

的映射算法，文本采用了推荐的显示两步龙格库塔积分（Two-Stage Runge-Kutta）

与二次差值映射（Quadratic Mesh Mapping）的组合。 

 

 图 3-9  基于传统网格与示踪粒子进行的非电离平衡模拟结果对比。实线表示基于网格的

计算结果，虚线表示基于粒子的计算结果。 

上图对比了基于相同初始条件下两种方法的计算得出的铁元素(Fe)的离子丰

度（经过了归一化处理），较大的差别出现在接触间断面或者是物理量变化剧烈

的地方，但大部分情况下，两个结果的曲线都吻合很好。 

FLASH 中的粒子移动算法都是经典的基于局部速度矢量场的积分方法，但
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也有最新的研究成果指出，对于复杂的流体现象，比如湍流，基于本地速度场的

方法并不能正确反映出底层网格的质量流，而基于蒙特卡洛的粒子方法可能更胜

一筹，但这种基于概率的算法，需要用大量的粒子数来抵消该算法本身固有的数

值扩散（numerical diffusion）作用[20]。 

3.6.5 实时模式下的可视分析 

基于粒子流和 MapReduce 的框架除了在性能上的贡献外，还为传统的天文模

拟流程增加了实时分析的能力，用户可以在模拟程序进行的同时及时掌握演化趋

势。本节演示如何将非电离平衡的计算结果与网格的空间结构相结合，从而对

W49B 中 Fe 元素的电离状态进行分析。元素的电离平衡偏移指标 DI（differential 

ionization）定义如下[59]：  

                                                                (3-1) 

其中，    
        

   
表示某一元素以离子丰度为权重的平均电离水平，  代表第 i

个离子的电离级别，  代表该离子在元素中的数量分量（population fraction）。

等号右边公式的两个下标分别代表实际的模拟值和电离平衡状态下的理论值。 

当 DI>0 时为过电离（over ionization），DI<0 时为低电离（under ionization）,DI=0

是电离平衡状态。 

按照框架的模块化设计，很容易将一个 DI 计算器和可视化组件插入到如图

3-5 所示的并行工作流中。每个 DI 计算器负责一部分粒子，将结果发送到可视

化组件，可视化组件负责将 DI 值与空间位置对应起来，图 3-10 显示了实时渲染

出来的 Fe 元素电离状态的空间分布。 

 

   图 3-10  基于示踪粒子计算的电离状态的空间结构（演化了 631 年的 W49B 中的 Fe 元

素的电离状态分布，红色代表过电离态，蓝色代表低电离态）。 



第三章 基于示踪粒子和 Map-Reduce 模型的计算框架 

43 
 

3.6.6 多流体一致性问题与性能的权衡 

第二章指出了像非电离平衡这样的反应流体模拟中，不可避免的会遇到多流

体一致性问题。采用基于粒子的方法之所以能在一定程度上有效的绕开这个问题，

根本原因在于作为基本流体元的粒子省略了元素相关的平流方程的求解，而同时

把元素相关的其他计算封装到了粒子内部。这相当于回避了经典的黎曼求解器由

于数值耗散问题造成的多流体质量不守恒[12][28]，但这并不意味着在基于粒子的

非电离平衡模拟中多流体一致性问题就完全消失了。 

在本文提出的非电离平衡的方案中，从流体动力学层面上看，基于示踪粒子

的算法成功的避免了多流体一致性问题造成的模拟无法继续的问题，但在每个粒

子内部的非电离平衡的计算中，同样要考虑这个一致性问题。现有的常微分方程

数值算法并不能保证满足方程 2-9 和 2-10 规定的一致性约束。如果积分步长过

大，依然会带来较大的数值误差，层层累积的误差将导致模拟结果的不可信。目

前采取的办法是限制步长。在模拟的时间尺度固定的前提下，步长与计算量成反

比，所以一般来说，步长越大，总的计算量越少，模拟速度越快，但精度越差，

反之减小步长，就会带来计算量成倍的增长。所以限制步长，就需要在性能和精

度之间找到一个合适的平衡点。本文设计了一系列小实验来辅助步长的选择，根

据实验结果，非电离平衡的步长（积分区间）最好不要超过       秒，但这同

时也就限制了主模拟程序的步长也不能超过这个阈值。 

但实际模拟的绝大部分情况下，流体计算所需的最小步长都比这个阈值要大

得多，这导致了要维持非电离平衡所需的精度，流体、热传导等其他部分不得不

小步前进。一个解决办法就是在非电离平衡的计算中，支持子步长模式（sub 

cycle），即“流体一大步，电离数小步”。这样，流体和其他部分可以采用相

对大的步长来计算以节省资源提高速度，而在非电离平衡中，需要把其他模块通

用的大步长切分成大小适中的子区间，然后在每个子区间内，依次计算。通过这

种方式，基本上能够把该框架的性能优势最大限度的发挥出来。 

3.7 框架对其他问题的适应性 

该框架良好的模块化设计和可插拔式的结构，使其能够比较容易的应用到其

他反应流体的模拟中。在实际应用中，要发挥框架的最大效用，一般还需要针对

具体的问题，进行特殊的优化并配合合适的折中策略。下面以超新星爆炸中常见

的核合成（nucleosynthesis
[25]）模拟为例，来说明框架的适应性。 

非电离平衡中的元素丰度是恒定，变化的只有离子丰度，而核合成是原子与
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原子的结合，从而使元素的丰度处于不断变化中。为便于描述，这里只是采用了

举例的方式来说明核合成的反应网络的形式，并不深入探究其复杂的推导过程。 

                                          (3-2) 

其中，Y 表示对应同位素的摩尔丰度，上标表示对应元素的质子数，  表示 Y 对

时间的导数，R 为总的反应速率，标识核反应进行的快慢，省略号表示后面还有

别的类似项，这个方程式的表面意思是： 

氧-16丰度变化率 = 氦-4和碳-12合成氧的速率 + 其他元素合成氧的速率。 

这里的 R 跟非电离平衡中的  
 含义类似，都需要根据当时的物理条件通过实时

计算得到。 

将该框架用于核合成的计算，需要进行三个准备步骤： 

(1) 将核反应网络的求解器封装到一个规约器（reducer）中 

(2) 设计一个能过滤掉不发生核反应的粒子的过滤器(Filter) 

(3) 通过小规模的测试，估计出实时模式所需的计算资源 

由于针对大量同位素的反应方程的建立过于复杂，而目前也没有良好结构的

代码用于参考，所以，本文仅针对 13 个同位素的核合成模拟进行了测试。实验

的目的主要是测试方法的适应性，重点不是性能。测试结果表明采用文本方法的

核合成计算约获得了 30%的性能提升。这个结果跟同位素的数量较少有直接关系，

因为如此小规模的核反应网络对性能的影响本身就不大。 

在现实中，对于一个典型的带有热核反应的超新星模拟[19]，其计算规模和拉

格朗日粒子数都要超过上例 W49B 一个数量级左右。描述核合成的常微分方程

组也比非电离平衡复杂许多，反应网络的规模也较大（最多达到 489 个同位素，

即 489 个方程，非电离平衡中，最大的方程组仅包含 29 个方程），求解起来也

会更耗时[25][26]。根据该框架在非电离平衡模拟中的表现，以及其良好的适应性，

作者有理由相信其在大规模的核合成反应中也会有不错的表现。 

3.8 不足与改进 

该框架目前在实现上还存在两处明显的不足，需要在以后的工作中不断完善。 

3.8.1 物理上的不足之处 

物理上，并不是自洽的（self-consistent）。这表现在由电离和复合作用产生

的能量并没有反馈到能量方程（方程 2-3 中方括号表示的项）中。在基于欧拉网

格的传统算法中，由于所有的求解器都共享同一个网格结构，这一点不难做到，
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非电离平衡计算中产生的能量直接写入到底层网格的共享数据结构中，可以被其

他模块直接取到，从而及时调整相应的能量项，保证能量守恒。但基于示踪粒子

的方法，将非电离平衡的计算与底层网格彻底隔离开来，数据的交换是单向的（网

格粒子快照），这里没有提供一个有效的回路能够将非电离平衡阶段产生的

能量反馈至网格。 

即便在实时模式中，要完成这个操作也是困难重重。在图 3-5 所示的框架中，

如果将分析节点上的能量项反馈到模拟节点上的网格中，有两个难题： 

(1) 程序同步的代价。能量回馈的过程中，主模拟程序必须要暂停，等待分析

结果返回到对应的粒子上，然后再通过粒子与网格的映射机制，将粒子接

收到的能量项反向映射到网格中，然后主程序才能继续。这样势必造成计

算资源的浪费。 

(2) 有效的反馈回路的建立。MapReduce 模型本身的数据流就是单向的，加之

示踪粒子又是不断移动的。在基于 MPI 的实现中，能量项要返回到对应的

粒子上，必须要知道该粒子所在的进程号，才能把信息发回去。这就需要

维护粒子到进程的映射信息，无形中又增加了计算量。即使有了这样的映

射结构，能量项也只能是发送给对应的进程，进程还要对其所有的粒子进

行遍历才能定位到具体的粒子。如果采用群发机制，则势必大大增加网络

通讯的负担，基本上不可行。 

实际中的注意事项和解决办法 

对于非电离平衡来说，在某些情况下，电离作用产生的能量是可以忽略的，

比如在光学薄（optically thin），这时使用本文提出的方法是安全的[21]。如果基

于粒子轨迹的计算产生的能量项不能忽略，则不能简单的引用该框架，否则由于

能量守恒不能保证，主程序每一步的计算结果都会有偏差，这个偏差也会传播给

粒子，这会造成每一步的计算结果都不准确，越到后期偏差越大，从而无法反映

出模型的真实情况。 

一个可行的折中办法是，对于这类伴有物理或化学反应的计算，可引入一种

修正机制，将能量相关部分单独建模，使用某种近似的冷却(cooling)或加热

(heating)模型来表示能量项，在每一个演化周期的末尾，把这个估计值反馈到能

量方程中。这个过程全部是基于欧拉网格完成的，跟粒子没有直接关系，修正后

的结果会经过网格间接的反应到粒子所携带的物理属性上，从而保证每一步的粒

子快照都是正确的。比如，在 W49B 的模拟中，天文学家就设计了一个冷却函

数来表示辐射电离过程中的引发的能量损失。在核合成中，核反应产生的能量是

绝对不能忽略的，这需要采用一个合理的核燃烧模型来得到能量项的近似值[19]。 
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3.8.2 性能上的改进空间 

无论是非电离平衡，还是核合成，由于粒子数目巨大且运行时间长，虽然针

对一个粒子的计算微乎其微，但累积消耗的时间也是非常大的。目前，在基于粒

子的计算任务的分发上，该框架采用了将粒子轨迹平均分配到每个 reducer 的方

法。该方法简单易行且表面上公平，但如果针对具体问题，却不一定是合理的任

务调度方案。 

一般物理或化学反应都要满足特定的条件，最常见的比如温度和密度要在一

定范围内，这就很有可能造成在某些轨迹上真正发生反应的点很少甚至没有，也

就不会有对应的计算，所以框架缺省的 scatter 算法就无法提供良好的负载平衡。

造成负载不均的还有一种情况，就是在演化过程中，粒子可能会飞出模拟区域，

从而后续的计算也就不需要了。对于前一种情况，可能需要针对具体问题，采用

适当的过滤机制，去掉无关的粒子；而后一种情况，则需要针对当前有效的粒子

数，来重新分配任务。 

无论哪种情况，具体优化的实现都不轻松，尤其是在实时模式下，因为根本

没有办法预先判断一条轨迹从头到尾都不需要计算，这个调度只能是动态的。但

这里的任务是以轨迹为单位的，每条轨迹的计算是要连续的，每个任务也都是要

持续到整个模拟结束的，所以调度的时候还要进行任务迁移，任务分配算法还要

维护一个额外的庞大任务列表，用来确定粒子要发往的目的进程。一个可行的办

法是采用粒度更大的任务单位，利用现代高性能计算平台多核结构的特点，将原

来多个进程分别处理的任务打包成一个物理节点的任务，节点内部采用共享内存

和轻量级的线程来统一处理这些任务。 

3.9 本章小结 

本章主要针对基于欧拉网格的非电离平衡模拟在算法设计上的缺点及其所

带来的严重性能下降问题，通过示踪粒子将底层网格与非电离平衡计算彻底解耦，

并借助MapReduce模型来支持后续的粒子轨迹的演算，消除了现有方法在内存、

计算和网络通讯上的额外开销，达到了优化程序结构和提升性能的目的。实验表

明，在相同的实验环境下，该方法仅使用了原有 1/4 的计算资源，就完成了至少

3 倍的加速。 

本章的方法不仅仅完成了性能上的提升，还为非电离平衡模拟的整个生命周

期提供了一个可扩展的流式框架，为后续的优化工作奠定了基础，同时对其他反

应流场模拟的优化也具有很好的参考价值。 



第四章 基于 CPU-GPU 混合异构系统的非电离平衡求解器 

47 
 

第四章 基于 CPU-GPU 混合异构系统的非电离平衡求解器 

上一章提出的基于示踪粒子和 MapReduce 模型的框架将非电离平衡计算从

基于欧拉网格的主程序中分离了出来，这种粗粒度的并行，在性能上取得了很大

的提高，同时也为单独优化非电离平衡的常微分方程组求解提供了条件。本章将

在更细的层面上，针对当前高性能计算平台普遍采用的 CPU-GPU 混合结构，研

究求解非电离平衡的刚性常微分方程组的优化机制。 

4.1 非电离平衡方程的特点和求解过程 

常微分方程的求解一般基于数值差分方法，大致分为显示、隐式和半隐式三

种形式。显示算法仅根据当前状态直接计算未来的状态，典型代表为向前欧拉算

法[61]，而隐式算法则需要求解一个包含当前状态和未来状态的方程，典型代表

为向后欧拉算法[62]。显而易见，隐式算法比显示算法需要额外的计算量，在实

现上也比显示算法要复杂得多。针对刚性方程，显示算法需要非常小的步长才能

保证数值稳定性，这造成了迭代次数急剧上升甚至无法在实际中使用。相比之下，

隐式算法则可以采用较大的步长，计算次数会大大减少，最后总的计算时间可能

要远小于显示算法。因此在实践中需要根据问题类型来选择合适的算法。现实中

隐式方法要求解的方程往往都是非线性的，可以利用牛顿法将非线性方程进行线

性化来简化计算，这称为半隐式算法[24]，半隐式算法是求解刚性常微分方程时

被广泛采用的方法。 

本节结合非电离平衡方程的特点，指出传统的基于 CPU 的解法在性能上的

局限性，并给出基于 GPU 进行并行优化的思路。 

4.1.1 非电离平衡方程的特点 

根据第二章的分析，与气体动力学的黎曼求解器解耦后的非电离平衡模型可

以表示为如下形式（方程 2-6 与方程 2-8 两式合并）： 

   
 

  
         

     
      

     
    

    
    

                                       (4-1) 

其中，  
 代表元素 Z 的第 i 种离子的数量密度（未知量），t 表示时间，     表示

元素 Z 的所有电离状态数，  代表电子的数量密度，  
        代表碰撞和双
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电子复合系数，   
        则代表碰撞电离系数。非电离平衡方程式的特点总

结如下： 

1. 每种元素都对应一个形如方程 4-1 的常微分方程组（ODE），元素的电离

状态数（质子数+1）决定了方程组中的方程个数； 

2. 方程组等式右边（RHS：Right Hand Side）的系数  
 和  

 由电子的数量密

度和温度决定，需要实时计算，即除方程求解本身外，方程组的建立同

样需要消耗计算资源； 

3. RHS 的系数  
 和  

 对电子温度和密度的变化比较敏感，在同样的物理条

件下，不同离子对应的系数可能相差好几个数量级，故该常微分方程组

是刚性的； 

4. 不管元素有多少个电离状态，每种离子的浓度（质量分量）仅取决于其

自身及其相邻的两种离子，所以方程组的系数矩阵是稀疏的。 

为保证算法的效率和精度，非电离平衡求解器必须要兼顾上述的四个特点，

有针对性的进行设计： 

1. 元素质子数限制了其对应的 NEI 方程组的大小，如果仅考虑宇宙中最常

见的元素，则每组非电离平衡方程中不超过 30 个未知变量； 

2. 从严格的物理意义上考虑，RHS 系数的确立同样需要一定的计算，也是

影响性能的主要因素之一，在实际应用中，可采用某种的近似算法来获

得精度和性能上的一个合适的折中； 

3. 刚性 ODE 方程组一般要考虑使用隐式算法，相对于显示算法，隐式算法

虽然计算量大，但能保证数值计算的稳定性； 

4. 考虑到 RHS 的稀疏性，可考虑利用稀疏矩阵技术来进一步提高性能。 

4.1.2 ODE 隐式算法的一般结构 

隐式算法是解决刚性常微分方程的首选，其一般的表达形式如下所示[24]： 

                           (4-2) 

                                    (4-3) 

             
  

  
 
  

                          (4-4) 

其中，方程 4-2 为原方程，方程 4-3 为原方程的隐式差分形式，方程 4-4 则是基

于牛顿法将方程 4-3 进行线性化之后得到的半隐式形式， y 为未知量，
  

  
为方程

等式右边（RHS）的偏导数矩阵（雅可比矩阵），h 为步长。 

在实际计算中，一般采用方程 4-4 所示半隐式形式，当 h 较大时，算法内部

还需要经过多次迭代。为了进一步提高性能，工程中使用的算法还需要有步长的

自适应机制和数值误差控制机制，整个计算的主要包括以下三个部分： 
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1. 驱动部分(driver)：主程序，循环调用 stepper，直到结束。 

2. 单步积分(stepper)：实现步长自适应和误差控制逻辑，并调用 algorithm

来完成具体的积分计算，由于有步长自适应和误差控制，这个过程可能

要重复多次，直到得到可接受的计算结果。 

3. 算法核心(algorithm)：针对给定步长根据算法的具体差分形式进行计算，

计算内容主要有三部分，RHS 的值，RHS 雅可比矩阵操作，以及将上述

两个计算结果代入特定算法的差分公式。 

4.1.3 基于 CPU 的解决方法和面临问题 

目前，刚性常微分方程组的求解有许多经典的算法，其中的很多算法已经包

含在基于 Fortran 或 C 的数值函数库中，比如 GNU Scientific Library（GSL）[63]，

劳伦斯利弗莫尔实验室（LLNL）的基于 C 的 CVODES
[64]以及基于 Fortran 的

ODEPack
[65]，Intel 公司开发的 Math Kernel Library（MKL）[66]，同时剑桥大学出

版的专著《Numerical Recipes》[24]中对许多重要的 ODE 求解方法都有详细的论

述。上述的函数库都支持显示算法和隐式算法。 

Timmes 早在 1999 年，就对求解核合成反应方程的性能问题做了比较全面的

研究，针对 3 个经典的半隐式算法和 8 个广泛使用的线性代数函数库，在 24 个

不同规模的方程组下，分别在性能、内存、精度等几个方面进行了测试，得出的

结论是，在大部分情况下基于 Fortran 的 MA28 稀疏矩阵库和 Bader-Deuflhard

隐式积分算法是一个比较好的选择[56]。核反应和非电离平衡在方程形式上是相

似的，因此，在 FLASH 框架自带的电离模块中，利用了 Timmer 推荐的组合[25]；

而 AtomDB 则采用了一种基于特征向量和特征值的隐式解法[67]。 

实际上，目前基于 CPU 的各类算法在性能和数值稳定性上都已经比较成熟，

能够在相对较短的时间内求解大规模的 ODE 方程组。同时可以肯定的是，对于

非电离平衡方程的个体而言，上述的各种求解器都会有不错的表现。但由于非电

离平衡方程组的规模并不大（<30），也就不涉及大规模的矩阵运算，所以影响性

能的关键因素并不是单个方程组的规模，而是求解的次数。 

在非电离平衡演化过程中的每一步，需要针对空间中的每个点的每个元素进

行 ODE 求解， 考虑到宇宙中的最常见元素，则每个点上有 12 个 ODE 方程组，

每个方程组中的变量数从 3 到 29 不等。基于 CPU 的算法是一个典型的二重循环： 

外层：对于网格中的每一个点（或者每一个粒子的快照） 

内层：对于每一个元素，构建并求解对应的刚性 ODE 

并行的方法仅是对空间进行分割，每个处理器负责一块子区域。根据实验结果，

即使采用 Timmes 给出的最优组合[25]，非电离平衡方程求解本身也会占用整个模
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拟 20%左右的计算资源。 

从并行角度看，大量同一形式的常微分方程求解是一个典型的单指令多数据

流的形式。虽然现代 CPU 都已采用了多核技术，但对于大量简单的重复劳动却

并不擅长，求解时间将随着求解次数呈线性增长。而较之于传统的 CPU 结构，

GPU 则更适合于多数据流的密集型计算。此外，隐式算法中不可避免的涉及了

大量的矩阵运算，这对传统 CPU 结构也是一个巨大的挑战，而矩阵运算也是 GPU

的主要优势之一。 

4.2 GPU 加速方案的分析 

4.2.1 非电离平衡 GPU 加速方式的选择 

根据 4.1 节的分析，非电离平衡隐式算法的主要耗时部分包括 RHS 的求值、

雅克比矩阵的求值以及矩阵运算。结合 GPU 的体系结构特点(参考图 2-4)，不难

得出基于 GPU 的算法可以有两种通用模式，如图 4-1 中的(a)和(b)所示。 

方式(a)、重点移植 

为了充分发挥 GPU 在矩阵计算方面的优势，仅将比较耗时的矩阵相关计算

转移到 GPU 上，包括雅可比矩阵反转、LU 分解等操作。而算法中的主要控制逻

辑仍然由 CPU 完成。目前 GPU 上已经有了不少可供选择的线性代数工具库，比

如 MAGMA
[68]、cuBLAS

[39]、MTL4
[69]、ViennaCL

[70]、VexCL
[69]等。该方法的优

势在于实现简单，只须将现有函数库中的矩阵运算抽取出来后委托给 GPU 即可，

而不必了解 GPU 的矩阵运算的编程细节。 

在方式(a)中，多个 CPU 进程可同时向 GPU 提交任务，即多个进程共享一个

GPU，但任务在 GPU 中处理的顺序则由 GPU 的硬件结构决定，程序本身无法控

制。NVIDIA 的 Kepler 架构借助 Hyper-Q 技术最大可支持 32 个进程同时连接到

GPU，从而能够获得较高的利用率；而较早一些的 Fermi 架构就要求必须进行上

下文的交换，即多个进程提交的任务在 GPU 中只能串行的执行。 

方式(b)、整体移植 

 为了充分发挥 GPU 在高并发方面的优势，可以直接将完整 ODE 的求解算法

移植到 GPU 上。此时 GPU 可以看成是一个向量处理器，可以同时对多组 ODE

方程求解。这两种方式中，任务的粒度是不同的。在方式(a)中，一个任务仅仅

是一次矩阵运算，此运算是 GPU 多个线程协同完成的；而在方式(b)中，一个任

务包含多个独立的 ODE 的求解，GPU 的每个线程都是一个独立的 ODE 求解器，

运行过程中不需要协作。 还有在方式(b)中，多个 CPU 也可以共享一个 GPU。 
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(a) 重点移植模式          (b) 整体移植模式 

             图 4-1 非电离平衡在 GPU 上的两种加速方式。 

两种方式的选择 

方式(a)除了实现简单外，其最大优势在于能够充分利用 GPU 在处理大规模

矩阵时的计算优势。但就非电离平衡而言，矩阵的秩一般不会超过 30，所以此

优势并不明显。但在核合成反应中，一般有数百个未知数，矩阵计算的优势就能

得到充分的体现。另外，该方式中 CPU 和 GPU 之间的交互相对频繁，且 GPU

在进程上下文切换时也需要延时。由于 CPU 和 GPU 之间数据带宽的限制，主机

与设备之间内存拷贝的总量和频率都是影响整体性能的关键因素。因此，对非电

离平衡而言，方式(a)的整体优势并不明显。 

当矩阵规模比较小时，可以考虑算法的整体移植，即采用方式(b)。但方式(b)

有两个主要缺点，首先，GPU 在处理控制结构方面并不擅长，而隐式算法又相

对比较复杂，分支控制语句较多，这将大大限制 GPU 并发的效率；其次，GPU

的每个流多处理器（Streaming Multiprocessor）能够利用的高速内存有限，按照

最新的 Kepler 架构，一个流多处理器可以包含 192 个处理器(core)，这些处理器

共享 64k 的高速内存（共享内存）。因此，方式(b)实现起来比较复杂，也无法胜

任较大规模的方程。 

综合上述分析，又考虑到非电离平衡的方程规模不超过 30，方式(a)的优势

无法充分发挥，且主机与设备之间频繁的内存拷贝会导致较长的延时，所以本文

优先采用了方式(b)，但同时也针对非电离平衡的情况探索了如何提高方式(a)的

效率。 

...

...

...

CPU

GPU

CPU

细粒度任务 粗粒度任务
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4.2.2 混合结构下的负载平衡策略分析 

要充分发挥 CPU-GPU 混合异构体系的整体优势，必须考虑 CPU 和 GPU 之

间的任务调度机制。目前比较流行的做法是，将大任务分解成的小的原子过程，

建立 CPU 和 GPU 的性能模型（硬件相关），根据性能模型估算出 GPU 和 CPU

的任务分配比例，此类性能模型都是动态的，在运行过程中，会根据以往的调度

结果进行自我调整，不断优化[71]。 

Alejandro 等人针对多个异构的 GPU 开发了一个动态任务调度函数库，该方

法可支持消息传递和共享内存两种模式，可依据 GPU 的计算能力按比例的分配

任务，特别适用于配置了多个计算能力不同的 GPU 的系统[72]。在任务划分比较

均匀的情况下，该方法能获得最佳性能，其局限性是目前仅支持 GPU 之间的负

载平衡。 

国防科技大学的刘杰研究员在考虑了实际中计算空闲时间的波动情况，即多

个处理器即使在相同的任务量下完成时间也总会有小幅波动，而 GPU 的时间波

动相对于 CPU 则要小得多，然后提出了一种基于负载平衡因子的任务分配算法，

该算法的核心思想是如果空闲无法避免，则尽量不要闲置具有较高计算能力的处

理器[73]。 该算法在大规模蒙特卡洛计算的实验中，总体资源利用率达到了

98.72%。 

上述的任务调度策略主要是针对容易并行的计算问题，对 CPU 和 GPU 各自

的擅长领域考虑较少。对于非电离平衡中的刚性 ODE 求解而言，矩阵规模小且

隐式算法逻辑复杂，并不利用 GPU 作业。Yu Shi 等在化学动力学的燃烧模拟中

提出了一种基于方程刚性程度的调度算法，通过预先判断待解方程的刚性程度，

将中等刚性的方程分配到基于 GPU 的显示算法上处理，而将高度刚性的方程交

给基于 CPU 的隐式算法处理[18]。该方法考虑到了 GPU 和 CPU 在分别在数据处

理和逻辑处理方面优势，也简化了 GPU 上算法的实现过程，显示算法相对隐式

算法容易实现，更适合 GPU 处理。 

此外，为了提高 GPU 的利用率，NVIDIA 也提供了一个支持多进程的服务

环境(MPS：Multi-Process Service)。MPS 能够将 GPU 的资源进行分割，不同进

程提交的任务可以并发的执行，但其基于 Client-Server 模式的架构，在频繁的任

务调度时，会带来不少的额外开销。 

相对于上述的研究工作，非电离平衡计算任务的一个显著特点是单个任务都

很小，但总的任务量十分巨大，任务调度会相当频繁。这要求在设计任务调度策

略时要选择合适的任务粒度，尽量减少调度次数，最小化 CPU 与 GPU 之间的通

讯开销。 
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4.2.3 基于 GPU 的 ODE 求解器 

目前 GPU 上还没有相对通用的 ODE 求解器，但已经出现了多个线性代数函

数库，比如基于 C 的 MAGMA
[68]，基于 C++的 MTL4

[69]
 、ViennaCL

[70]和 VexCL
[69]，

以及 CUDA 自带的 cuBLAS
[39]等。利用 C++语言的模版和元编程技术[74]，应用

程序可以将这些函数库嵌入到 CPU 上的通用 ODE 求解器中，从而快速实现向

GPU 的移植。ODEINT
[75]就是这类通用求解器的一个典型代表，ODEINT 提供了

封装良好的 ODE 算法骨架，将数值算法本身与求解的方程彻底分离，应用程序

不必关心算法逻辑，只需实现待解方程本身的计算即可，包括 RHS 求值、矩阵

运算等，而这部分计算完全可以利用 GPU 上现成的函数库[39]。从形式上看，此

种实现方式与方式(a)一致（图 4-1(a)），比较适合大规模 ODE 的求解，对于大量

小规模的非电离平衡方程的加速效果并不明显。 

在其他科学计算领域中的 ODE 求解，由于具体问题的特殊性，一般根据需

求有针对性进行基于 GPU 的优化。比如 Yu Shi 等在多维燃烧模拟中，考虑到不

同 ODE 刚性程度的比例特点，为了最大限度的利用 GPU 的并行性，就采用了快

速的显示求解器，将占大多数的中等刚性程度的方程交给 GPU 来解决[18]。Fred

等在基于 GPU 的心脏细胞模拟优化中使用了相对简单的五点向后欧拉算法[76] 

[77]。 此外，还有一些应用研究集中在如何利用 GPU 解决超大规模的偏微分方

程问题[78]，这对于与非电离平衡密切相关的一些物理过程的算法优化有重要的

借鉴意义，比如电子热传导（详见 3.6 节，方程 3-1）。 

借鉴上述工作的成果，本文采用了将 CPU 上的成熟 ODE 解法整体移植到

GPU 上的方式，并根据 GPU 编程模型的特点，对 RHS 系数生成、电离状态的

数据结构等方面进行了单独优化。 

4.3 基于 CPU-GPU 混合结构的求解器设计 

求解器的设计目标是在多 CPU 和多 GPU 的环境下最大限度的提高资源利用

率，在计算规模一定的情况下，资源利用率的提高也就意味着性能的提高。为配

合第三章提出的示踪粒子和 MapReduce 的框架，非电离平衡的求解器可以嵌入

到 MPI 进程中。如图 4-2 所示，基于多 CPU 和多 GPU 异构体系的求解器主要由

三部分组成，本地任务调度器、以及分别基于 CPU 和 GPU 的求解模块。 

每个物理节点上有一个本地的任务调度器，多个 MPI 进程共享本地的一个或

多个 GPU 设备。进程接到任务后，先去查询任务调度器，如果所有的 GPU 都是

满负荷状态，任务将由该进程所在的 CPU 处理器来完成；否则，任务调度器根
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据一定的规则选择一个当前负载最轻的 GPU 来完成任务。为了充分发挥 GPU 高

度并发的优势，一个任务中包含多个非电离平衡方程（任务粒度）。在 CPU 处理

器的单一进程内，任务中的每个方程只能串行的求解，CPU 上的求解器基于

CVODE 函数库[64]实现，主要过程是对 CVODE 例程的循环调用；在 GPU 上，

一个线程将负责一个或多个方程，多线程并发的执行。 

按照第三章提出的基于示踪粒子和 MapReduce 的粗粒度并行结构，map 中采

用的哈希算法(scatter)相当于整个系统中的全局任务分配器，粒子被尽可能均匀

的分散到多个物理节点上的所有 reducer（MPI 进程）中。 

 

图 4-2  基于多 CPU 和多 GPU 的非电离平衡求解流程。 

4.3.1 多 CPU 和多 GPU 结构下的负载平衡设计 

本文提出的混合异构体系下任务调度策略的基本思想很简单，即优先使用计

算能力更强的 GPU 资源，只有在 GPU 满负荷时，才将任务调度给 CPU 执行。

由于 GPU 和 CPU 都有内部的排队和调度机制，所以这里定义了一个度量值来标

识 GPU 的繁忙程度，该值的上限即表示满负荷状态。 

一般来说，一个物理节点上所有 CPU 的核数大于所有 GPU 的个数，所以，

多个 MPI 进程可能会同时向 GPU 提交任务。当一个进程向 GPU 提交任务的时

候，GPU 可能还在处理上一个任务，并可能还有其他任务再等待处理，因此本
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文采用了任务队列作为任务调度的基本数据结构，每个 GPU 都跟一个专用的任

务队列相关联，任务队列的相关名词定义如下： 

 活动任务：正在 GPU 上运行的任务 

 等待任务：已处于任务队列中，等待被执行 

 当前负载：所有活动任务数和等待任务数之和 

 最大负载：任务队列的所允许的最大长度 

 任务总数：该任务队列所接收到的所有任务数之和 

调度器负责维护所有的任务队列，并将任务分配给 GPU 或者 CPU。任务调

度的具体过程如图 4-3 所示： 

1. CPU 进程首先向 Scheduler 请求将当前任务加入到某个 GPU 的队列中 

2. Scheduler 选择合适的 GPU 

2.1 如果所有的 GPU 都没有达到额定的最大负载，则选取当前负载最小

的 GPU；如果有两个以上的 GPU 有相同的最小负载，则优先选取任

务总数最小的 GPU；返回被选择的设备标识，继续步骤 3 

2.2 如果所有的 GPU 都工作在最大负载上，则跳转到步骤 4 

3. 调用 GPU 求解器，同时将对应的任务队列的当前负载加一；等待 GPU

返回，返回后将任务队列的当前负载减一 

4. 调用 CPU 求解器，等待计算结束 

5. 接收计算结果，并完成后续处理，比如写 FITS 文件等 

6. 准备下一个任务 

 

图 4-3  多 CPU 和多 GPU 结构下的任务调度过程。 

值得注意的是，这里的最大负载依赖于具体设备的计算能力以及任务本身。

另外 GPU 内部的线程调度和并发模式也跟具体设备有关，比如上文提到面对多
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进程共享一个 GPU 时，Kepler 架构最大可支持 32 个进程同时连接到 GPU，从

而能够获得更高的利用率，而 Fermi 架构则必须要进行进程上下文切换（串行）。 

不同于无时间依赖的任务，此类任务之间是相对独立的，也极易实现并行，

非电离平衡计算有其特殊性，单次计算的计算量很小，且计算必须是连续性，即

上一次计算的结果是下一次计算的输入。考虑到任务在CPU和GPU之间的调度，

则每次的计算结果都需要传回到主存中，如果每次 ODE 求解都要向 CPU 回传结

果的话，势必会造成大部分的时间消耗在主机与设备之间的内存拷贝上。这要求

合理设置任务粒度，但任务粒度的优化与具体设备相关，需要通过实验确定。 

4.3.2 GPU 非电离平衡求解器的设计 

按照 CUDA 的编程模型，GPU 只是协处理器，并不能独立的工作，CPU 与

GPU 需要协同工作，各司其职[34]，CPU 负责总体控制，GPU 专注并行。运行在

GPU 上的 CUDA 并行计算函数称为内核（kernel），这个 kernel 函数并不是一个

独行的程序，而是整个 CUDA 程序中可以被并行执行的部分。CPU 负责串行处

理的部分，包括 kernel 启动前的数据准备和 GPU 设备的初始化工作，并启动内

核函数。图 4-4 描述了基于 GPU 的非电离平衡求解器的执行流程和结构，由于

非电离平衡计算的连续性，CPU 的工作也变得复杂，需要在主存和显存中各维

护一套数据结构，用于存放中间结果。 

 

图 4-4  GPU 求解非电离平衡的算法结构和流程。 
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CPU 前期的准备主要包括： 

1. 根据配置文件确定元素种类，并初始化元素的各种属性，其中元素的初

始丰度跟具体物理模型有关，一般通过调用用户自定义的函数生成 

2. 加载原子数据，并将原子数据载入到 GPU 的全局内存中 

3. 初始化 GPU 中的数据结构， 

与 CPU 擅长逻辑控制和通用类型数据运算不同，GPU 擅长的是大规模并发

计算，尤其适用于计算密集、逻辑分支简单的程序。要充分发挥 GPU 的优势，

除算法本身外，还要考虑以下两个方面： 

1. GPU 与 CPU 的数据交换是通过主板上的 PCI 接口进行的，相对于内存的

访问速度要低很多，如果频繁的进行主存与显存的数据交换，则会大大

降低 GPU 的利用率，所以要保证尽量一次性分配给 GPU 足够多的任务

并减少与 CPU 的通讯。 

2. 需要针对 GPU 的内存模型，对程序的数据结构、变量访问以及存储模式

相关等操作进行专门的优化。 

CUDA 设备有多个不同类型的内存空间[39]，按照访问速度排列如下： 

1. 寄存器（register），高速，仅线程内部访问，CUDA 编译器会优先使用寄

存器，但寄存器的数量有限，变量中超出寄存器大小的部分将会放到本

地内存。 

2. 共享内存（share memory），高速，同一 Block 内的线程均可访问，在 Fermi

架构中，共享内存和一级缓存的总容量只有 64K，在 CUDA3.5 之后共享

内存的容量可大于等于 64K。 

3. 常量内存（constant memory），低速，只读，但相对于可读写的全局内存，

对于多个线程同时访问同一个地址的情况，常量内存借助广播功能，能

显著提高访问速度，但其容量只有 64K，不适合大数据结构。 

4. 本地内存（local memory），低速。本地内存并不是一类独立的物理内存

模型，而是全局内存的一个抽象，可以理解为仅限于线程内部访问的全

局内存，但可借助缓存提高性能。 

5. 全局内存（global memory），低速，容量大，可以和主存进行数据交换。 

结合 GPU 的内存模型，GPU 上的非电离平衡算法的数据结构与硬件的映射

关系如图 4-5 所示， 



天津大学博士学位论文 

58 
 

 

图 4-5  cuNEI 内部结构及其与 GPU 硬件的映射关系。 

具体的优化方案和设计理由如下： 

 任务定义 

为减少 GPU 与 CPU 的数据交换，让单个任务内的计算密度更高，这里将任

务定义成一定数量粒子轨迹中的连续片段，可以将任务看成是一个由离散的粒子

和离散的时间组成的长方体。 

任务定义： 

                          

一个任务单位包含了            个子任务，            为粒子个数，每个

子任务映射成 GPU 的一个线程（kernel），并发执行 

子任务定义： 

                                 

其中，         表示要计算的步数，即轨迹片段中包含的快照数（时间点），

该值在所有任务中都相同；           是元素个数，一个元素对应一组包含其

所有离子的 ODE。 

子任务参数定义： 

                                                                 

                   

   为粒子标识， 为步长，    为温度，    为密度，一个子任务包含

        个             三元组，                为所有元素的离子丰度矩阵，

是方程 4-1 的初值。 

原子数据库

任务:粒子轨迹的连续片段

Block    0 

Thread 0

pi1 pi2 pi4pi3 PiN...

离子丰度数组

本地内存和
寄存器

离子丰度数组

循
环

Block 0 Block 1 Block N-1

...

全局内存(显存)

常量内存

调用
cuLsoda
求解NEI

计算RHS
系数

主存

任务结束

读取一个
子任务Pij

初始化

原子数据索引
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任务的输入参数和计算结果要在系统内存和 GPU 全局内存之间进行交换，

各个子任务（kernel）在计算的过程中，中间结果都缓存在寄存器或本地内存中，

CPU和GPU之间并不需要进行数据交换。所以在计算量一定的情况下，        

的值越大，CPU 和 GPU 之间的数据拷贝次数就越少，GPU 用于计算的时间比重

也就越大，性能越好。但考虑到数据流的实时性和内存大小的限制，并不可能将

完整的粒子轨迹一次性传递给 GPU。 

 系数计算 

计算方程 4-1 中的系数也是整个求解过程的重要一环。系数的准确性直接决

定结果的准确性。方程的系数由物理条件决定，但这些系数并无法根据理论公式

直接计算，只能基于标准的基础数据集推导得出，基础集合是离散的，而物理参

数空间是连续的，只能是通过数值算法得到最接近的值。所以系数的计算要分为

两个过程，首先检索标准的原子数据库，找出差值的基准点，然后利用差值公式

求出系数的近似值。 

作为基准的原子数据库的选择跟模拟的具体要求相关，基础数据越多，则计

算结果也就越准确，但同时也会占用大量内存；反之，基础的采样点越稀疏，内

存消耗和计算量越少，但计算结果也越粗糙。FLASH 框架中采用的原子库接近

1MB，而 AtomDB 的原子库则在 400MB~1GB 之间。这些基础数据的特点是只

读，一次读取，多次使用，非常适合使用缓存机制来提高性能，这在 CPU 中不

成问题，但在 GPU 中却是难题。由于 GPU 的处理器访问全局内存的延时很长，

而专门针对只读数据进行了访问优化的常量内存被限制在 64KB，无法容纳全部

的原子数据。所以文本采用了一个折中的办法，对原子数据建立索引，然后将索

引放到常量内存中。以 FLASH 自带的 1M 的原子数据为例，索引的大小在 1k

左右，完全可以放到常量内存中。 

常量内存对性能的优化效果根据问题而不同，此处将原子数据索引放到常量

内存中在一定程度上提高了对原子数据的检索速度。经过实际测试得出，此处使

用常量内存的性能比完全使用全局内存的性能要高 3%~5%左右。虽然性能提升

效果并不明显，但在大规模的模拟中，还是能节约不少计算资源。 

 其他优化 

按照数值算法，一个任务的所有子任务的步长列表都是相同的，是可以共享

的，一个任务中步长数据的大小是          个字节，完全可以放到共享内存

或者常量内存中。 

4.3.3 混合结构下求解器的实现 

本文提出的基于 CPU-GPU 混合异构系统的非电离平衡求解器基于 C 和
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CUDA C 实现，原子数据库直接采用了 FLASH 框架提供的系数文件[79]，CPU 下

的 NEI 方程求解则利用了 CVODE 函数库。 

 基于共享内存实现的共享数据结构 

为了减少任务调度的开销，调度器被实现为一个普通的例程（routine），该

例程利用共享内存维护着本节点内所有 GPU 的任务队列。这样，每个 CPU

进程通过调用该例程获得候选的 GPU 设备，然后调用相应的 kernel 函数将

任务传递给 GPU，并等待返回结果。为确保数据的一致性，对任务队列的

访问都是原子操作。 

 基于 LSODA 实现的 GPU NEI 求解算法 

基于 Fortran、C 和 C++有很多成熟的刚性 ODE 求解器，但很少有 GPU 版

本的实现。4.2 节的分析结果得出 NEI 的 GPU 加速适合整体移植策略，并

不适合使用抽象层次较高的 ODEINT 等函数库来求解，所以在综合考虑现

有的求解器的特点以及向 GPU 移植难度的基础上，本文以久负盛名的

ODEPACK 中的 LSODA 例程[65]为基础，借助 Fortran 语言和 C 语言的自动

翻译器 f2c
[80]，并参考了相关的开源代码，经过一定的修改，快速实现了

LSODA 的 CUDA C 版本，并将其和系数计算、任务输入输出等功能封装

到了一个统一的接口 cuNEI（参见图 4-2、图 4-4 和图 4-5）。 

 

算法 1 和算法 2 中的伪代码描述了基于共享内存和任务队列实现的调度过程。 

算法 1. 调度函数,每个 MPI 进程在任务准备就绪后调用该函数提交任务 

1: FUNCTION schedule() { 

2:   device_id = scheduler_alloc(); 

3:   IF (device >= 0) { 

4:     gpu_nei();  /* 与 GPU 通讯，并调用 cuNEI()完成计算 */ 

5:     scheduler_free(device_id); 

6:   } ELSE { 

7:     cpu_nei();  /* 调用 CVODE 例程完成计算 */ 

8:   } 

9: } 

 

算法 2. 相关的子程序集合 

1: qmin ;  /* 记录最小负载的任务队列 */ 

2: FUNCTION scheduler_alloc() { 

3:  qmin.load = MAX_LOAD + 1;  /* MAX_LOAD: 所允许的最大负载 */ 

4:  qmin.device_id = -1;        /* 默认情况下，不选择任何设备 */ 
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5:   FOR (each device i ) { 

6:     q = get_taskqueue_from_shm(i); 

7:     IF (  (q.load < qmin.load)  OR  

           ( (q.load = qmin.load) AND (q.hist_load < qmin.hist_load) )  ) { 

8:         qmin= q; 

9:      } 

10:   } 

11:   IF (qmin.device_id >= 0 ) { 

12:     ATOMIC { qmin.load++;  qmin.hist_load++} 

13:   } 

13:   RETURN qmin.device_id; 

14: } 

 

15: FUNCTION scheduler_free(device_id) { 

16:  ATOMIC { 

17:    q = get_taskqueue_from_shm(i); 

18:    qmin.load--; 

19:  } 

20: } 

 

4.4 实验和评价 

测试环境： 

 GPU: 4 块 NVIDA Tesla C2075 显卡，Fermi 架构， 6GB GDDR5，每个 GPU

共有 448 颗流处理器（1.15GHz） 

 CPU: 4 颗 Intel Xeon E5-2640 ，2.5GHz，6 核/CPU，总计 24 个核心 

 PCI-E: 2.0 

 软件环境：CUDA 6.0， MPICH2 

实验设计： 

为了便于和第三章的内容进行对比，本章实验的最大计算量相当于处理 100

万个粒子的连续 1000 个快照文件，即 100 万个粒子演化 1000 步。单个任务定义

为 4480 粒子×10 步 NEI 计算（12 个元素），24 个 MPI 进程，每个进程的任务
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数均为 1000，共计 24000 个任务。实验分别从并行度与加速比、性能与任务粒

度、性能与队列长度、任务调度与队列长度、以及结果准确性等五个方面对算法

进行了验证。 

并行度、任务粒度与性能： 

本组实验考察 GPU 线程数、任务粒度与性能的关系，如图 4-6 所示，纵轴表

示混合求解器（4 块 GPU+24 个 CPU 处理核心）对纯 CPU 求解器（24 个处理核

心并行）的加速比（最大任务队列长度固定为 8），横轴表示每个 GPU 启动的线

程数，对于单个 CPU 处理核心来说，等价于循环次数。四条曲线代表了不同的

任务粒度设置(        分别为 1，2，5，10)。 

 

图 4-6  不同 GPU 线程数和任务粒度下的加速比。 

从实验结果可以得出以下两个结论： 

 当线程数较少（线程数小于 GPU 的流处理器数）时，一部分流式处理器

处于闲置状态，GPU 完成任务的时间是恒定的（基本上为一个线程时的

时间），并不随着线程数的增加而增加。此时，由于 GPU 的能力没有充

分发挥，CPU 的性能要明显高于 GPU（刚性 ODE 求解器中的逻辑分支

判断较多，CPU 有明显优势）。并发线程数数超过 224 时，加速比开始

大于 1；线程数达到 1792（448×4）时，加速比基本上达到了峰值，以

后一直保持。 

 任务粒度对性能的影响非常明显，在总计算量一定的情况下，随着单个

任务中包含的计算量的增加，加速比呈快速升高趋势。任务总量一定时，

任务粒度与任务分配频率（CPU 与 GPU 之间的数据传输次数）成反比。

这说明在非电离平衡求解中，相对于单纯的计算，内存拷贝操作带来的
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延时较大。不过随着任务粒度的不断增加，整体性能的提升也越来越小。

当        为 10 时，能够完成 15 倍左右的加速。 

性能与队列长度 

图 4-7 统计了混合求解器使用不同数量的 GPU 在不同最大队列长度下（任务

粒度固定，step_num=10）的运行时间。该组实验中每个实验的计算量均相当于

100 万个粒子演化了 1000 步（在相同的计算量下，24 颗 CPU 核心所需要的时间

约为 9280 秒）。随着任务队列长度的增加，总体时间在不断减少，但逐渐趋于平

缓；当最大任务队列长度大于 8 时，时间曲线基本不再下降。这说明 GPU 已经

满负荷运转或者是任务到达的速率已经达到峰值，这种情况下单位时间内的任务

量小于等于 GPU 的处理能力。这组实验还说明了对本文中的实验环境而言，在

单个物理节点下，24 颗 CPU 处理器配合 4 块 GPU 卡的整体性能最好。 

 

图 4-7  总计算时间与最大任务队列长度的关系。 

任务调度与队列长度 

图 4-8 描述了在不同的最大任务队列长度下的任务调度情况，随着任务队列

长度的增加，GPU 处理的任务数也在增加。图 4-7 与图 4-8 可以结合起来看，针

对当前的实验环境和问题规模而言，绝大部分的任务都被调度到了 GPU 上。但

当 GPU 数量小于等于 3 时，GPU 上负载过重，造成了 CPU 等待任务完成的时

间比较长，性能上也达到了极限。当 GPU 数量增加到 4 时，所有 GPU 的综合处

理能力已经超过了 CPU 准备任务的速度，CPU 可以不再参与 NEI 的计算，性能

达到最好。 



天津大学博士学位论文 

64 
 

 

图 4-8  不同最大任务队列长度下 GPU 的负载情况。 

结果误差分析 

图 4-9 显示了本文提出的 cuNEI 求解器与原始 CPU 求解器的结果误差的分

布情况。此处的误差是在相同的初始条件下非电离平衡演化了 1000 步后的结果

对比，误差分布曲线表明 99%相对误差都小于 0.0000015，这个误差远小于非电

离平衡一致性所要求的 0.0001（参见 2.4 节），这说明基于 GPU 的方法在准确度

方面能够达到要求。 

 

图 4-9  基于 GPU 的 NEI 计算的误差分析。 
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4.5 异构求解器在光谱计算中的应用 

本章所提出的基于多 CPU 和多 GPU 的任务调度方法，适用于单个任务比较

小，而且总体任务量又非常多的情况。除了非电离平衡外，本文还将光谱计算的

核心算法移植到了混合异构求解器的任务调度框架下，从而进一步验证了其扩展

性和适应性。 

4.5.1 光谱计算面临的问题 

目前，太阳系以外的天体的所有信息都是通过分析其到达地球的电磁辐射

（光谱）得到的。光谱中包含了丰富的内容，从中可以推断出星体的温度、年龄、

金属丰度等。在物理上，光谱与电离紧密相关，光谱计算需要知道电离状态。电

离是微分方程，而光谱是积分方程，对于参数空间中的同一个点，计算光谱所需

的积分个数要远远大于非电离平衡中 ODE 的个数。而目前常用的光谱计算工具

中，仅实现了进程级别的并行[81]，在参数空间比较大的情况下，需要消耗大量

的计算时间。下面以热离子的辐射复合连续谱（RRC：Radiative Recombination 

Continuum）[84]为例，来说明本节提出的方法在光谱计算中的应用。按照实验数

据，在基于 CPU 的程序中，RRC 中 90%以上的计算时间是对方程 4-6 的反复求

值。 

  

  
           

         

  
  

 

      
   

                   
         

  
    

            
  

  
     

  

  
                    (4-6) 

其中，P 为辐射功率，E0 和 E1 分别为能量积分区间的上下限，方程式中的其他

变量与本文内容相关性不大，故省略说明，具体含义可参考文献[84][85]。 

要得到一个全波段的高分辨率光谱，必须针对所有离子的所有能级在足够多

数量的能量区间(bin)上对 Eq.4.6 进行数值积分。实际应用中，足够多的能量区间

一般设置为 5 万左右，常用的离子数目为 496 个，而理论上离子的能级是无穷多

的，为了简化计算，需要采用过滤机制只抽取某些重要的能级，从而参与实际计

算的能级数量从几个到几千不等。按照这个推算，一个网格点上的 RRC 积分数

量在 2.0*10
8 量级。按照本文的实验数据，在 Intel Xeon E5-2640 (2.5GHz)处理器

上的一个进程完成一个点上的计算耗时约 600~800 秒（不同物理条件下的计算公

式不同，导致各个任务的计算时间有小幅波动）。照此推算，处理一个 128
3 的三

维模拟的结果，则最少需要 40 万个 CPU 小时。同非电离平衡一样，如此巨大的

负载是由数量众多的重复性小任务累积而成的。 
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4.5.2 光谱计算的优化方案 

相对于 ODE 方程的求解，数值积分算法要简单得多，控制逻辑也相对较少，

非常有利于 GPU 并行。目前数值积分在 GPU 上的优化研究主要集中在大规模的

多维积分在 GPU 上的并行化问题[86]，而光谱中的积分更适合于整体移植（参见

图 4-1(b)），即每个线程都对应一次小规模但完整的积分运算。事实上，在光谱

计算的优化中，由于单位任务的积分数量巨大，一次性分配给单个线程的积分数

量也很大，线程（kernel）内部的多个积分运算只能是串行完成。 

本文的优化方案借助了一个被广泛采用的光谱计算工具包 APEC

（Astrophysical Plasma Emission Code）[85]来实现，优化后的代码简记为 cuAPEC，

原始 APEC 在其中的主要作用是提供光谱计算的流程模版，以及准备必要的数据、

结果输出。优化的主要工作包括： 

1. 为 APEC 开发了一个 MPI 包装器，实现了进程级别的并行 

2. 将 APEC 中原来的积分函数抽取出来，作为 CPU 上的求解器 

3. 将经典的数值积分算法 Simpson 算法[24]移植到了 GPU 上，作为 GPU 上

的积分求解器 

4. 调整任务粒度，优化数据结构，减少主机与设备之间的通讯频次 

 

算法 3. RRC 积分的 GPU kernel 伪代码 

1: global_idx : 线程的全局编号 

2: /*分段的积分区间*/ 

3: bin_size = (global_upper_limit – global_lower_limit)/total_bin_num; 

4: /*该线程负责的积分区间数量*/ 

5: local_bin_num = total_bin_num / total_threads_num; 

6: global_bin_offset = local_bin_num * global_idx; 

7: WHILE local_bin_idx < local_bin_num { 

8:   global_bin_idx = global_bin_offset + local_bin_idx; 

9:   l_limit = global_lower_limit + global_bin_idx * bin_size; 

10:  u_limit = l_limit + bin_size; 

11:  emission[global_bin_idx] = Simpson(frrc, l_limit, u_limit); 

12:  local_bin_idx = local_bin_idx + 1; 

} 
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4.5.3 光谱计算的优化结果 

测试环境 

 GPU: 4 块 NVIDA Tesla C2075 显卡，Fermi 架构， 6GB GDDR5，共 448

颗流处理器（1.15GHz） 

 CPU: 4 颗 Intel Xeon E5-2640（2.5GHz），6 核/CPU，共 24 个处理核心 

实验使用了 APEC 光谱计算包的计算结果作为测试的基准数据，参数空间为

24 个网格点。cuAPEC 启动了 24 个 MPI 进程，每个进程负责一个格点的计算任

务。每个格点中至少包含仅 496 个任务，这个量级对于测试任务调度效果和整体

性能已经足够。实验分别从性能与任务粒度、性能与队列长度、任务调度与队列

长度、以及结果准确性等四个方面对算法进行了验证。 

性能与任务粒度 

图 4-10 展示了在不同 GPU 数目和不同任务粒度的情况下 cuAPEC 相对于原

始 APEC 的加速比。从图中可以看出，随着 GPU 资源的增多，加速比也在不断

增大，但 4 块卡较 3 块卡的性能提升很小，且 3 块较 2 块卡的增幅仅为 10%左右，

这说明对于光谱计算，24 个 CPU 核完成的积分以外的其他处理的速度与 2 块

GPU 卡完成积分计算的速度相当，简单地增加 GPU 对整体性能并不会有明显的

提升。 

 

图 4-10  基于 GPU 的光谱计算的加速比。 

由于 CPU 与 GPU 之间数据传输的延时较大，所以在一定的任务量下，任务

粒度对性能也有很大的影响。这里对比了以离子（ion）和能级（level）分别作

为任务粒度时的加速情况，一个格点内包含 496 个离子，一个离子内包含几个到

几千个能级，离子作为任务粒度时的加速比基本上是能级时的 2 倍。但如果继续
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增大任务粒度，则 GPU 线程中的逻辑控制操作会大幅增加，严重影响并发效率，

同时也不利于对 kernel 函数进行封装。 

相对于串行的 APEC 程序，24 个 MPI 进程加上 3 块 GPU 设备完成了 300

倍的性能提升，相对于简单的 MPI 并行的 APEC 版本，cuAPEC 能够完成约 22

倍的加速（由于显示比例相差较大，图 4-10 中未标出）。 

性能与队列长度 

如图 4-11 所示，实验中考察了队列长度从 2 逐渐增加到 14 的情况，对于不

同数目的 GPU 来说，最大队列长度等于 12 时是性能的转折点。实际上，当队列

长度大于 8 时，性能提升已接近极限，大于 12 时，性能反而有少许下降。这说

明 GPU 的计算能力已经达到了极限，任务排队时间变长，CPU 等待 GPU 完成

任务的时间也变长，从而影响了整体性能。这个图也从侧面反映了对于文中的光

谱计算问题和实验环境，3 块 GPU 设备已经足够。 

 

图 4-11  总计算时间与最大任务队列长度的关系。 

任务调度与队列长度 

图 4-12 统计了 CPU-GPU 之间的任务调度比例与最大队列长度的关系，当任

务队列大于 8 时，所有的任务都被调度到了 GPU 上执行，这也支持了图 4-11 的

结论，GPU 上负载过重，造成了等待任务完成的时间比较长，性能达到了极限。

从总体上，绝大部分的任务都被调度到了 GPU 上，CPU 在整个计算过程中主要

做辅助工作，比如读取原子数据库、准备任务参数、将结果保存到文件等。 

任务调度的结果跟具体应用也有很大的关系，取决于单位任务中包含的计算

量。计算量越大，CPU 分配到的任务比例也就越大。在另一组采用了精度更高
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计算量更大的龙贝格积分算法[24]中，CPU 上的任务比例占到了 30%。 

 

图 4-12  不同最大任务队列长度下 GPU 的负载情况。 

结果准确性分析 

光谱计算的最终结果是各个波段上的能量通量，图 4-13 是 cuAPEC 相对于原

始 APEC 程序的计算结果的误差分析。从误差分布曲线可以看出，相对误差在

0.003%之内，且 99%的误差都小于 0.0005%。统计数据表明 cuAPEC 的计算结果

和原始的 CPU 程序相差无几，而且计算结果的准确性已经得到了领域专家的认

可，对于绝大部分的光谱计算，cuAPEC 是能够胜任的。 

 

图 4-13  基于 GPU 的光谱计算的误差分析。 
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光谱优化中未解决的问题 

目前，对 APEC 的优化并没有考虑时间的依赖性，所有的离子都被认为处于

电离平衡状态（Collisional ionization Equilibrium），所以各个任务是完全独立的。

如果要考虑非电离平衡的因素，就需要在任务准备和调度阶段要严格按照时间顺

序进行，而且还要将 4.3 节提出的基于 GPU 的非电离平衡求解器（cuNEI）集成

进来。 

4.5.4 对其他问题适用性 

本章中提出的基于CPU-GPU混合异构系统的任务分配策略以及ODE求解器，

除了非电离平衡、光谱计算外，该可以用于加速核合成的计算。3.7 节对核合成

的过程有简单的描述，核合成 ODE 方程中的未知数将近 500，而且仅是建立 ODE

的计算过程就很复杂，比较适合采用 4.2 节中提出的重点移植方式（图 4-1(a)）

进行优化。目前，天文模拟领域并没有一套高性能的通用核合成框架，这部分工

作可以作为文本后续研究的重点。 

4.6 不足与改进 

并行化及任务调度的不足 

目前的并行化方案是基于 MPI 和 GPU 的两级并行，基本思路是优先利用计

算能力强的 GPU，当 GPU 满负荷时，才将后面到来的任务分配给 CPU。之所以

在 CPU 部分采用了 MPI 多进程，主要是为了简化与主流天文模拟框架的集成（绝

大多数的模拟框架都是基于 MPI 的）。GPU 的线程（kernel）都是异步执行的，

当 CPU 将任务提交给 GPU 后，控制权立即返回到 CPU，但目前的方案中，CPU

只是在等待 GPU 回传计算结果，在 GPU 计算的这段时间内，CPU 是空闲的。 

改进的方案是基于现代 CPU 的多核结构，利用轻量级的多线程代替原来的

多进程，在每个物理节点上只设置一个 MPI 进程，负责调度多个 CPU 线程和

GPU 设备。同时要充分利用 CUDA multiple streams 机制（不同流中的操作可以

同时执行）[34][39]，将数据传输与计算重叠，最大限度的提高 GPU 的利用率。 

此外，调度算法在针对不同硬件环境下的通用性上还略有不足，表现为最大

任务队列长度与具体应用和硬件都有关，在正式启动模拟之前，需要通过小规模

的测试，得出特定软硬件环境下针对本问题的最佳任务队列长度设置。这个预处

理工作可以通过自动化的脚本来完成，但也需要人工判断。后续的改进工作可以

根据性能参数建立评估模型，然后利用 NVML（NVIDIA Management Library）
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获得 GPU 运行时的统计数据，进而实现完全自动化的任务调度。改进的调度方

案同样需要考虑调度本身的开销，初步的实验结果表明，基于 NVML 进行任务

分配的开销比本文基于共享内存的方式超出 10%左右。后续的改进工作将在未来

继续。 

精度上的考虑 

目前的实现方案中，非电离平衡方程的系数是基于 40 年前的数据经过数值

差值得到的[79]，并没有使用最新的更加精确的原子数据。一部分原因是以前的

数据量比较小，相应地读取和差值操作的速度也就比较快，实现起来也相对容易，

同时精度上能够满足大部分场景的需要。当对计算准确度要求较高时，可考虑采

用 AtomDB 提供的原子数据库[3]，AtomDB 的数据全面且准确，但体积比较大，

在 GPU 上需要采用一定的优化策略，比如 3.5 节中提到在常量内存或共享内存

中维护数据的索引。 

基于稀疏矩阵的优化策略 

虽然 NEI 方程是稀疏的，但由于已经实现的优化策略是将 NEI 方程的求解整

体移植到 GPU 的 kernel 中，这并不利于使用稀疏矩阵技术。CUDA 本身提供了

稀疏矩阵的函数库，同时开源社区也有一些优秀的线性代数工具包，比如

MAGMA
[68]，对多核异构体系提供了很好的支持。这些工具包比较适合重点移植

方式（图 4-1(a)），比如将 CVODE 函数库中的矩阵操作全部委托给 MAGMA。

由于单个元素的非电离平衡方程的规模都很小，一般不超过 30 个变量，计算本

身瞬间即可完成，如果采用上述模式，这些工具包调用的开销以及之前的准备工

作往往抵消了性能上的提升。如果采用将矩阵操作移植到 GPU 的优化方式，就

需要充分利用稀疏矩阵的优势，可以考虑下面的方案。 

目前的方案是一个元素对应一个非电离平衡方程，方程中的未知量等于元素

的原子数加 1，同一个格点内的不同元素的 NEI 方程是串行求解的。可以将多个

元素的 NEI方程合并成一个大的方程组，常见 12 个元素组成的大方程组共有 181

个未知量，形式如下： 

 

 
 
 

   

  

  
 

   

    

 
 
 

 

 
 
 
 
 
 
    
   
   

   
   
   

   
   
   

   
    
     

 
 
 
 
 

              (4-7) 

这里的元素符号代表该元素对应的 NEI方程的 RHS，元素的导数形式（如   ）

则代表该元素的各个离子丰度对时间的变化率所组成的向量，其余位置都是 0，
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按照这种形式组织的方程，就可以直接利用 CUDA 提供的稀疏矩阵函数库 

(cuSPARSE)
[39]

 ，充分发挥 GPU 在矩阵运算方面的优势。  

移植到其他多核体系结构 

本章的工作内容都是基于 CUDA 实现，也可以转化为 OpenCL 的实现，这样

就能够适应更多的硬件平台。进一步的优化还可以考虑 Intel 公司的众核加速器

（MIC）和 AMD 公司的加速处理器（APU）。 

 基于 CUDA 架构的一个明显限制在于 CPU 与 GPU 之间的数据传输是通过

PCIE 总线进行的，主机与设备之间频繁的数据交换将在很大程度上影响整体性

能。APU 的特点在于将中央处理器和图形处理器集成在一个芯片内，即两种不

同的架构可以在同一芯片内协同运行，避免了 CUDA 架构中数据拷贝的开销。

APU 是对 CPU 和 GPU 的深度集成，可以根据任务类别将计算自动的分配到不

同的计算单元中。APU 支持 OpenCL 工业标准，有利于编写移植性更好的程序。

由于实验条件限制，文本并没有尝试基于 APU 的加速方案，这部分内容计划在

未来工作中完成。 

4.7 本章小结 

本章是上一章优化工作的继续和深入，在基于 MapReduce 的并行架构下，针

对多 CPU-多 GPU 的混合异构平台，着重对非电离平衡方程求解本身进行了优化。

本章设计并开发了基于 GPU 的 NEI 求解器，在经典 NEI 数值算法的基础上，针

对 NEI 问题本身与 CUDA 的架构特点，采用了较为直接的整体移植模式。整体

移植对原有算法的改动较少，主要依靠 GPU 的高并发来提升性能，移植后的算

法在数据结构、内存访问等方面进行了专门的优化，包括采用常量内存作为原子

数据的缓存，使用可变的任务粒度减少主存与显存之间的数据交换次数等。同时

本章还针对非电离平衡计算单体任务小但总体数量巨大的特点，提出了一个基于

任务队列和共享内存的CPU和GPU之间的任务调度策略，与其他调度策略相比，

该方法通过优先利用 GPU 资源来提高整体性能，且本身开销很小。实验数据表

明相对于 CPU 的解法，GPU 方法取得了 15 倍的性能提升。本章最后还验证了

该方法在光谱计算方面的适用性。 
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第五章 基于层级结构的可视化驾驭式计算环境 

前面两章的内容主要从计算本身的角度来优化非电离平衡模拟的性能。天文

数值模型属于大型的计算任务，通过最大限度的优化算法来压榨处理器，固然能

带来性能的大幅提升，但并不能保证这期间不做无用功，能以最小的代价达到预

期的结果。本章将从整个模拟工作流程的层面入手，在前两章算法层面基础上，

通过引入高效的人机交互机制，探索可能的改进空间。故较之于前两章，本章的

方法适用范围更广，除了对非电离平衡模拟提供的特殊支持外，也可用于其他天

文数值模拟。  

5.1 天文数值模拟过程的人机交互分析 

传统的天文数值模拟存在两个相对独立的环节：线上运行(online simulation)、

线下分析(offline analysis)，这两个环节并不是一次完成的，初次运行结束后，根

据分析的结果调整模型参数并再次运行，经过多次这样的迭代，才能得到预期的

结果。即便是FLASH code团队本身，也是采用把一个模拟分成多个阶段来运行，

一个阶段一天到几天左右，如果阶段性结果没有问题，再继续运行；如果发现问

题，可能退回到之前的某个阶段，调整参数后重新启动；最坏的情况是抛弃所有

阶段性成果，从头开始[5]。也就是说，错误发现得越早，更正的成本就越小。 

 

图 5-1 传统方法中的串行模式与驾驭式计算方法中的重叠并行模式对比
[90]

。 

上图形象的展示了传统方法与驾驭式计算方法的特点。驾驭式计算的核心思
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想就是融合这两个过程，赋予使用者在程序运行时控制程序演化方向的能力，从

而加速模拟过程的收敛，同时节约人工和计算成本。要实现这一目标，以下两个

功能尤为重要： 

（1） 将进行时的模拟的结果快速的呈现给用户； 

（2） 帮助用户决定下一步的参数调整方向。 

要实现这两个功能，既需要通用的高效的可视化技术、可视分析手段，又需要针

对具体问题提供合适的展现方式，最后还需要在系统层面上提供一个高度可扩展

的架构以集成这些技术。 

5.1.1 驾驭式计算的研究和应用现状 

早在 20 世纪末，Mulder 等[91
]便从适用范围、体系结构以及用户接口等方面

对当时流行的驾驭式计算技术和框架进行了一次全面的对比和分析。近年来，

Wright
[92]通过多个实例分析并展望了驾驭计算结合可视化技术在现代计算科学

中的应用。虽然目前还没有专门针对天文模拟的驾驭式计算框架，但这些通用或

专用的驾驭式计算工具正是本文的设计基础。 

CUMULVS
[93]是橡树岭国家实验室开发的一个协同软件架构，可谓是驾驭式

计算的先驱，旨在为分布式应用的多个使用者提供一个支持交互可视化、远程控

制的运行环境。CUMULVS 的显著特点是良好的容错性和支持多用户协同操作，

虽然自 2000 年后研发基本出于停滞状态，但目前仍有若干的应用借助其运行。  

SCIRun
[94]与 CUMULVS 拥有同样悠久的历史，是传统驾驭式软件的代表，

同时也一直保持与时俱进的作风[95]。SCIRun 针对科学问题的建模、模拟、可视

化提供一个统一的问题解决环境，目前广泛用于生物电学、生物医学领域的模拟。

SCIRun 的核心是一个可灵活装配的模拟网络，针对不同的实验，各个模块组合

成一个高层次的工作流，每个模块的所有可调参数对使用者都是开放的。 

近年来的驾驭式计算研究领域加强了对 e-science 的支持。RealityGrid 
[96]是一

个专门为现代计算密集型学科提供分布式协同控制功能的项目，其最大的优势是

支持开放网格服务架构（OGSI），这样使用者可以根据网格注册和发现协议随时

连接到任何一个或多个提供驾驭接口的模拟程序上。RealityGrid 目前主要用于材

料科学。同样能较好的支持网格环境的还有 COVS
[97]，COVS 更侧重于支持虚拟

组织中多用户协同进行的模拟和可视化，常用于 N 体问题的模拟。 

由于大规模模拟本身的复杂性，加上不同问题的模拟又有其自身的特殊性，

驾驭式计算也很难提供全面且通用的支持，所以还有一些研究是侧重支持某些方

面的。比如 iFluids
[92][98]侧重于土木建筑工程的通风相关的可视化建模和模拟，

ESPN
[99][100]重点支持遗留的模拟系统与可视化组件的连接，FSSteering

[101]能够支
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持在 CFD 模拟中进行交互式的网格划分，Steereo 框架[102]则仅支持硬编码方式

的参数调整，而不涉及任何可视化等其他功能。 

从上面的分析可以看出，目前的驾驭式计算一般都是跟具体领域或应用紧密

结合在一起的，天文模拟领域还没有一个比较成熟的支持驾驭计算的产品；相对

通用的框架又要求程序必须基于该框架构建，这对于具有大量基础代码的天文数

值模拟而言，代码移植的成本太高而难以在实际中使用。 

5.1.2 天文模拟中的驾驭式计算对可视化的要求 

驾驭式计算的过程离不开可视化和可视分析的支持。运行期的参数调整的基

本依据就是已经完成的中间结果，利用合适的可视化和可视分析技术能帮助用户

快速的做出正确的决策。计算密集，数据规模大，运行时间长既是天文数值模拟

的特点，也是应用可视化技术面临的挑战。 

面对大量的分布式数据，可视分析本身也需要消耗大量的计算资源，如果在

传统的后处理模式，也许还可以接受，但如果是模拟过程中实时地显示模拟结果，

很多情况下是不现实的。因为此时要显示的数据还在模拟程序的内存中，模拟本

身不可能暂停去进行渲染工作，而且大部分的高性能计算环境都是针对计算本身

的，并没有对图像渲染提供专门的支持。目前针对这个问题的解决方案是采用 I/O

加速技术将需要的数据快速移出或者在模拟程序之上增加就近分析（in-situ 

analysis）的功能。GLEAN
[51]和 Damaris/viz

[49]分别是两者的代表。GLEAN 框架

综合利用模拟程序的数据结构以及计算环境的拓扑结构，能够在内存和网络中高

效的迁移数据，从而将有用的数据实时的传递给可视化和分析程序。GLEAN 能

与 FLASH code 等多个常见的天文模拟框架配合。Damaris/viz 框架在每个物理节

点上预留特定的处理器来负责节点内部数据的可视化计算，通过将模拟数据放入

共享内存来避免大量的数据拷贝工作，从而可以在不中断主程序运行的情况下，

实现了 in-situ 可视化。但利用 Damaris 要按照一定的要求对模拟程序本身进行改

造，这对于本来就已经很复杂的天文数值模拟也是一个不小的挑战。 

5.1.3 组合分析在天文模拟中的应用问题 

要有效地指导用户调控模拟的演化趋势，除了能够对模拟结果实时显示外，

还需要能够结合调控历史以及历史结果进行对比分析，这就需要组合分析和可视

分析等相关技术。组合分析（ensemble）是通过对比同一模型在不同参数组合下

的运行结果，来获得对模型的深层次认识，比如不稳定性、敏感性等，还用于辅

助探索模型的参数空间。组合分析需要多次运行同一个模拟，从数学角度看参数

空间都是无限的，每次运行不过是从参数空间中选取一个点，但是并不是每次参
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数调整都是有明确依据或者能得到有参考价值的结果，如果模拟运行时间又比较

长的话，组合分析的效率和效果都很难保证。 

代理模型（Surrogate Model）[103][104]是用来提高组合分析性能的一种实用技

术。这种方法利用稀疏网格理论[105]基于一个较小的参数空间子集（通过某种采

样策略得到）构建一个对应的模拟结果空间子集，这个参数空间子集与结果空间

子集的映射一般被成为原模拟的代理模型。这样对应任何一组输入参数，就可以

在不必实际运行模拟的情况下，在初始的参数空间子集的基础上采用某种数学插

值方法在结果空间中得到一个近似的结果。如果插值结果有参考价值，再实际运

行这组参数对应的模拟，然后还可以将这组参数和对应的真实结果加入到初始采

样空间，扩大采样范围，提高后续的插值精度。如此反复，直到得到预期结果。

代理模型在使用前，需要有计划的选择参数采样点，然后遍历采样后得到的参数

子集并逐一运行模拟才能得到初始的结果数据集。即使这样，对于很多长时间运

行的天文模拟而言，计算时间上的消耗也是难以接受的。 

除了性能，组合分析中另一个重要方面就是可视化设计。Denis 等人通过对

内燃机等复杂工程的模拟过程进行任务分解和阶段细化，提出了一个综合的交互

式驾驭计算工作流，整个系统基于参数空间、结果空间、特征空间的回归模型，

通过集成最新的可视分析技术，帮助用户快速把握参数空间与模拟结果的深层次

联系，从而加速内燃机的设计过程[106][107]。该方法特别适用于大量的能在短时间

内完成的模拟，还无法应用到长时间演化的天文模拟。北京大学可视计算团队在

大气模拟中使用朗格朗日距离矩阵来分析多个模拟中目标粒子的移动轨迹，同时

借助 MapReduce 模型来适应大规模的模拟环境[42]，使得粒子移动特征的计算可

以与模拟本身同步进行。该方法中利用 MapReduce 加速粒子特征的计算部分，

跟本文第三章的设计思路比较相似，对如何在天文模拟中进行的实时组合分析有

重要的借鉴意义。 

 综合上述，组合分析应用到天文模拟，除了性能上的考虑外，还需要一个集

成度高和扩展性强的运行环境，既能够支持天文模拟的整个流程，又能针对具体

的模拟问题进行灵活的定制。 

5.1.4 参数分区在天文模拟中的意义和研究现状 

组合分析的另外一个应用是辅助用户高效的探索参数空间。像天文模拟这样

复杂的计算，输入参数与最后结果的关系并不直观，不同的参数组合甚至某一参

数的微小变化，都有可能对模拟结果有较大的影响，所以探索参数和结果之间的

关系对于优化模型有重要的意义。虽然参数和结果之间的映射规律很难把握，但

往往某些参数对结果的某一方面影响较为显著，而对结果的其他方面则影响不大，
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掌握这种参数分组特征对调控计算的方向有很强的指导作用，能够缩小参数调整

的范围，增强人工调控的准确性，快速得到一个合理的初始化配置。 

Steven 等人研发了 ParaGlide 框架[108]，该框架根据具体问题定义结果的特征

空间，特征空间中的变量都是从结果中衍生出来的，然后将输入参数与结果表现

之间的映射转换成输入参数与特征空间的映射。在运行期，根据特征值，反过来

对参数空间进行聚类，从而把输入参数和结果特征的关系能够较为直观的表示出

来。该方法在医学图像分割和燃料电池的设计中均表现良好。 

Hrvoje 等[109]采用了将多次模拟结果叠加显示的方式，来分析不同参数组合

对模拟结果的影响，该方法在使用上需要针对具体问题设计模拟结果特征的聚合

（Aggregation）表现方式。Hrvoje 对于洪水模拟问题给出了一套可视分析方案，

类似的思想也适用于交通方面的模拟。但对于模拟目标、模拟尺度和模拟形式都

各异的天文模拟来说，则很难设计一套通用的聚合可视方案。 

A. Johanne 等[110]提出了一种针对生物医学图像处理算法的参数调优的可视

化方案，该方法将采样后的参数组织成聚类的层级结构，用户在聚类树的层次上

对输出结果进行评价，逐层细化直到找到高质量结果对应的参数组合。W. 

Berger
[111]借鉴统计学习的方法支持参数空间和多目标值的映射的连续分析，对用

户指定区域的多目标值进行预测，并使用了点散图和并行坐标系来显示模型固有

的不稳定性，该方法被成功应用于汽车发动机的设计过程。 

如上所述，参数空间探索在很多领域已经积累了大量的研究成果和应用经验，

为天文模拟中的参数分区提供了很好的借鉴。但天文模拟涉及了多物理场的相互

作用，参数与结果之间的映射关系更为复杂，且天文模拟运行时间长，基于参数

空间的大量采样（一个采样需要一次完整的运行）进行对比分析并不现实，所以，

如果能在不显著影响其准确性的情况下加速组合分析的过程，则能将组合分析和

驾驭式计算结合起来，为天文模拟整体流程的优化提供支持。 

5.1.5 采用层级结构的原因 

综合本节上面的内容，要在天文模拟中同时利用驾驭式计算和组合分析的优

势，最重要的一点就是性能问题。天文模拟计算量大、运行时间长，反复的运行

模拟会耗费大量的计算资源。层级式方法是将组合分析和驾驭式计算结合起来的

一种折中方式，首先以较少的资源进行粗略的组合分析，尽量以最小的代价得到

一个大致合理的参数范围，然后用正常的资源进行实际的模拟，模拟过程中，基

于前期组合分析的结果以及中间结果的实时可视化，进行参数的精细调整。 

层级的概念就体现在用较少的资源上。用较少的资源不能保证计算精度，这

小部分的计算代价只是为后来的高精度模拟提供一个较为合理的配置，这样就避
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免了模拟后期发现错误重头再来所带来的更大的代价。在高精度计算的过程中，

采用驾驭式计算技术，对模拟过程和结果进行更精确的控制。数值方法的离散特

性是对层级结构的一个完美映射，计算结果的精度在相当大的程序上取决于底层

网格的细化程度。计算区域的网格越密，计算量越大，精度也越高，反之亦然。 

Butaru 等[104]在研究利用代理模型和稀疏网格快速得到近似结果时，就提出

了基于线下线上两个阶段进行迭代模拟的方法，线下阶段包括基于采样参数空间

的计算，线上阶段运行实际的模拟，线下阶段为线上阶段提供快速的近似表示，

而线上阶段的结果会反馈到线下阶段，提高近似的准确性。此处的两个阶段的精

度是一样的，尚不构成层级的结构，不适用于长时间运行的天文模拟。 

Walke
r[112]提出了另一种两阶段式的运行模拟的方法，其思想与层级结构相近，

但具体实现却很独特。该方法采用一种称为模拟踪迹（trail）的数据结构记录下

来用户在不同精度层级下对模拟进行交互式调控的历史，然后根据用这些历史的

调控命令自动指导稍后的高精度的模拟。这个方法能够在基于平滑粒子的模拟中

控制模拟的精度，同样对天文模拟中示踪粒子的精度控制有很好的借鉴意义。 

Atanas 等[98]将 iFluid 应用于土木工程的模拟中，借助自适应网格的层级结构

采用了逐层细化的方式运行。具体方法是在粗粒度网格下，充分利用计算量小但

对用户动作反馈快的特点，进行大量的交互式探索，确定合理的参数配置，而配

置一旦确定，就开始进行非交互式的高精度模拟。这里的粗粒度是一个相对量，

粒度可以逐渐细化，直到能够得出正确的参数配置。这个思想也非常适合在天文

模拟中使用。 

因此，在借鉴上述研究成果的基础上，本文借助欧拉网格的层级式结构将组

合分析和可视化驾驭计算的优点结合在一起，来对天文数值模拟的整个生命周期

进行优化。 

5.2 可视化驾驭计算框架的设计 

按照前面的分析，本文针对天文模拟的特点提出了一个基于层级结构的驾驭

式计算工作流程。如图 5-2 所示，该流程也是采用了两个阶段的思想： 

第一个阶段是组合分析阶段，此阶段在不同的网格划分级别上进行，利用低

分辨率的模拟所需资源少运行时间短的优势，可以进行多次快速的对比分析，对

物理模型有一个初步的了解，例如大致的模拟演化过程、模型的不稳定性、参数

敏感性、重点要关注的区域以及数值误差等等，同时为后来的高精度运行得出一

个较为合理的初始化参数配置。 

第二阶段是驾驭式计算阶段，根据组合分析阶段得到的初始化配置，在较高
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的精度上运行模拟。系统为此阶段提供了多角度的专用视图把当前模拟状况及时

地反馈给用户，用户也可以通过参数接口交互式地控制模拟进程。 

 

图 5-2  基于组合分析和可视化驾驭计算的工作流程。 

组合分析阶段的主要目的是以较小的代价获得对模型的大致了解，除了采用

较低的精度外，也可以利用其他方法，比如降低维度，也能节省大量的计算资源，

从而快速的得到结果。 

为现实上述的工作流程，本文提出了一个综合的可视化驾驭计算环境。图 5-3

显示了该集成环境的前端界面。该框架的主体由多个独立的组件构成，这些组件

分别负责模拟实例的管理、参数分类和调整、对比分析、高维模拟结果显示、以

及计算误差可视化等等。 

 

(a) 模拟管理器；(b) 参数分组和修改接口；(c) 显示演化特征的趋势图；(d) 组合分析视图；

(e) 视图控制面板；(f) 指定变量的详细视图；(g) 同时显示多个变量的聚合视图。 

图 5-3  针对天文模拟的可视化驾驭计算环境的运行界面。 
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模拟管理器（图 5-3(a)）的设计与实现参考了 FLASH code 的一个辅助工具

Smaash
[113]，Smaash 针对数据密集型的模拟，将多个模拟的中间数据和结果数据

管理起来，方便用户分析。模拟管理器从日志文件和配置文件中自动的收集并整

理每次模拟运行的信息，并按照其运行历史，组织成树状结构。用户可以选择感

兴趣的那些模拟进行后续分析。视图控制面板（图 5-3(e)）用于视图和物理变量

的显示管理，比如，选中的物理变量将被显示、选中的视图会出现在用户界面上。

下面将分别介绍该环境中的可视化和可视分析的组件。 

5.2.1 参数分区和调控 

模型的初始化配置和运行时参数一般会被放到文本文件中，如果在运行中需

要修改参数，用户不得不先暂停模拟，修改文件，然后再次启动，这是目前最普

遍的天文模拟的运行方式。而且，天文模拟的参数非常之多，一般配置文件中只

列出经常使用的参数信息，而大多数的参数都以缺省的形式起作用。由于天文模

拟的涉及范围很广，对于很多涉及物理方面的参数，同一参数值在不同模拟下相

差会很大，比如作为网格划分依据的梯度变化率、电子的比热等等。这些参数的

配置错误往往比较隐蔽不易被发现，但对模拟结果的影响却很大。参数组件的设

计目的就是为了让天文学家更加直观和准确的进行参数修改，提高参数调控的效

率和效果。 

天文模拟由于规模大，可调参数也非常之多，但天文模拟的诸多参数本身也

有规律可循，完全采用探索式的参数管理方式并不十分有效[104][107]。参数调控组

件的设计主要有以下两点考虑，第一，让用户能够清晰的了解每个参数的特点，

比如参数的数学类型、与其他参数的依赖关系、约束条件等，防止用户在调解参

数的时候出现违背物理约束和数值约束的错误；第二，通过提供合适的参数分组

标准，由程序自动地解析配置文件，完成参数信息的提取和分组，提高参数调整

的针对性。 

图 5-3(b)显示了这个用户友好的参数接口。目前，该组件提供了针对四种参

数类型的小部件和两个视图来支持运行期的参数修改。四种部件分别对应着四种

数学性质的参数，常量型、二值性、离散型、连续型。参数之间的依赖由程序自

动控制，比如一个开关量的改变，也会引起其他开关量的改变。如果用户对使用

的模拟软件不是很熟悉的话，这类关联操作很容易会被忽略，从而导致错误的结

果。两个视图对应于不同的参数分区标准。对于天文学家来讲，一般对物理模型

相关的参数比较了解，但对于调解性能或计算本身相关的参数可能并不擅长。参

数的横向分类视图中，参数按照用途被划分为四组，包括环境（资源）参数、数

值（算法）参数、模拟（物理）参数以及通用参数。在纵向视图中，参数主要按
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照物理模块来组织，控制同一个方程组的参数被放到一起。横向视图侧重优化模

拟的某个方面，比如性能、网格粒度、数值误差等。纵向视图更适合精确的控制

某个具体的物理过程，例如热传导、非电离平衡、冷却等。 

虽然这种静态的参数分区可能无法充分挖掘出参数空间与结果空间的联系，

但也有助于降低天文模拟的复杂性，对于大规模的多物理场的模拟，使得天文学

家能够集中精力处理某一方面的问题。同时，参数组件还将原来人工方式的“暂

停—修改—运行”的参数修改模式升级为“热部署”模式。 

5.2.2 模拟演化趋势的特征线 

图 5-3(c)所代表的特征线图从原始的模拟历史树形图演化而来[114]，如果模拟

能够从某个中间结果重启，则模拟运行和重启的历史就能够以树的形式表现出来。

下图可以展示出一个模拟在反复的优化过程中所经过的路径。但该图仅能表示路

径，并不能显示在某一条路径上，用户所关注的信息的变化。 

 

图 5-4  模拟运行历史的树状图
[92]

。 

在本文设计的特征线图中，用户所关注的信息用特征来表示。特征是从模拟

结果中提取出来的，可以直接对应模拟结果中一个的物理变量，或者是模拟结果

的一个函数。很多情况下直接使用模拟结果并不能很好的反应出问题的本质，跟

表象层面上的模拟结果相比，从结果中提出的特征则可以表达更深层的物理规律。

例如，在非电离平衡的模拟中，模拟的直接结果为离子丰度，但大量的离子丰度

并不能直观的反映出电离状态，只有转化为电离偏差(DI，参见 3.6.5 节)，才能

定量地描述电离状态，并与观测现象做比较。 

“参数—结果—特征”映射关系的可视化也是组合分析中常用的办法之一。

这个特征映射关系在本文中称为特征函数，从数学角度来将，特征线图就是以特

征函数的值为权重的曲线图。特征线图的横轴表示演化时间，纵轴代表特征函数

的值。模拟的不同演化路线用不同的颜色标记。特征函数跟具体的模拟问题相关，

使用者可以自定义。为了便于分析，特征线图支持放大和缩小操作。从特征线图

上，可以很清楚的看到用户所关心的物理特征是如何演化的，同一个特征在各个

模拟分支上的变化情况，以及对于特定参数区间的特征的变化范围等等。这种对

比分析可以为运行期的参数调整提供定量的参考。 
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5.2.3 组合分析及其可视化 

特征线图能很好的表现出用户感兴趣的区域的演化趋势，但并不擅长描述整

个模拟区域的情况。鉴于线图本身的限制，虽然特征在一般情况下是全局范围的，

但映射到特征线上，只能是一个采样区域（更多的时候是一个特定的网格点或者

是一个粒子）对应一条线。大部分情况下，用户同时要关注的位置可能不止一个，

这样每个采样点都需要对应一个特征线图。为了能让使用者能了解整个模拟空间

上的情况，同样基于模拟历史的树状图（图 5-4），本文集成了一系列的视图组件，

实现从多个角度对全局结果进行展示和对比。 

如图 5-3(d)所示，该视图描述了同一模型多次运行中的结果画面。横轴表示

演化时间，纵轴是同一物理量在不同运行实例中的结果。该视图上部的标签对应

常用的物理量，视图控制面板（图 5-3(e)）负责管理物理量的显示和隐藏，例如，

该图中目前可以查看速度、温度、密度等三个物理量的结果。为了方便对比分析，

另外设计了大尺寸的详细视图（图 5-3(f)）和聚合视图（图 5-3(g)）。聚合视图也

是组合分析中常用的一种可视化手段[109]，该方法将多次运行的结果在同一个视

图中显示出来，用不同的颜色加以区分，十分方便不同运行实例之间的比较，尤

其是对模型在不同参数组合下的相似特征的挖掘很有帮助。使用聚合视图的示例

参见后面关于星风模拟的实验。 

同样是用于对比分析，该系列视图跟特征线图的最大区别在于，特征线图擅

长跟踪和表现特定区域的演化趋势，而组合视图是模拟结果的常规表示，从组合

视图上能清楚的观察到模拟的整体演化趋势。一般情况下，组合视图是对模拟结

果的直接可视化，这也是天文学家最习惯的表现方式。在模拟过程中，将组合视

图和特征线图结合起来使用，能最大限度的发挥各自的优势。 

5.2.4 数值误差可视化 

通常情况下，天文学家采用对物理场直接渲染的方式来观察模拟结果，对演

化过程和结果的判断更多的依赖于他们对物理模型的理解和经验。但相关研究指

出，自适应网格技术在某些情况下会引入较大的数值误差，而且大部分的误差都

是与具体问题相关的[115]。较大的误差容易出现在网格密度变化迅速的区域，但

同时这类区域也常常是用户所关注区域的边界。再加上误差的积累和传播，如果

此时有较大的误差存在，可能会导致部分模拟结果不可信。基于这个原因，本文

设计了一个数值误差可视化组件，帮助用户了解误差的分布情况以及误差出现的

模式，比如当误差值较大时，及时折回到以前的某个中间点，修改参数后重启，

而避免继续运行造成的资源浪费。 

误差视图由三个组件构成，误差估值、误差过滤、以及误差显示。误差估值
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组件根据物理模型及其求解器的特点，推导出误差或误差上限，并将误差的真实

值转化成便于观察的形式；误差过滤器用于控制误差显示的阈值，低于某个阈值

的误差将不会被显示，从而突出主要的误差；误差显示组件是把格式化后的误差

结果在模拟区域中的分布情况可视化出来。 

误差的产生和分布是与具体的数值算法和问题相关的，所以一些避免误差的

通用原则往往在面对具体问题时不容易付诸实现，但在可视化的帮助下，具体问

题中的误差出现模式是能够容易被发现的，从而使误差控制起来就更有针对性。

由于大部分的数值误差都与运行时的自适应网格结构有联系，所以要结合网格结

构以及相关模拟结果可视化，误差视图才能更好的发挥作用。如下图所示，在

W49B 模拟过程中，采用了热力图的形式来表现误差分布。左图是密度和温度的

分布情况，右图表示离子丰度之和误差的分布，用于检查多流体一致性约束的满

足情况（具体含义详见 2.4 节）。通过这三幅图的对比，可以很容易的发现，较

大的数值误差都分布在物理变化剧烈的地方。变化剧烈的区域也意味着网格密度

变化较大，这就要求自适应网格的划分标准要根据问题特点进行合理的设置。 

 

(a)密度和温度分布；      (b)离子丰度和的误差分布。 

图 5-5  W49B 模拟中的离子丰度误差可视化。 

 

5.3 天文模拟驾驭式计算环境的实现 

驾驭式计算需要有可驾驭的目标，本文提出的可视化驾驭式计算环境还处于
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原型阶段，目前可以连接到 FLASH 框架[6]，对基于 FLASH code 的天文模拟提

供交互控制支持。虽然借助了 FLASH 框架，但该方法的核心功能并不依赖于具

体的模拟及其底层的模拟框架。在实现上和 FLASH 的联系主要由两方面，一是

向 FLASH 发送参数修改命令，这是通过介入 FLASH 的驱动模块将正确的设置

同步到了各个 MPI 进程中来完成的，二是读取 FLASH 的配置文件和输出文件。

这两部分都采用了模块化设计，可根据需要提供针对其他模拟框架的实现。图

5-6 描述了该集成环境的体系结构，主要分为三个部分：前端的用户界面，后端

的控制逻辑和算法，以及基于 FLASH 的模拟程序。 

     

图 5-6  基于 FLASH code 实现的驾驭式计算框架结构。 

前端表现层的功能和设计在第二章已经详细讨论过，这里不再赘述。表现层

是基于 Web 方式的，其优点是可以方便的支持多用户的协同工作，只需要在运

行模拟的集群上部署一个该环境的服务实例，用户就可以随时接入到系统中查看

模拟的进展情况。 

后端(Backend)是系统的核心，主要包括三个部分，模拟接口、插件结构、以

及系统管理配置模块。这部分的主要功能是自动的收集配置信息和运行时信息，

调用相关插件进行可视化，将可视化结果和数据发送到前端。模拟接口部分有一

个守护进程，负责监视模拟结果的输出目录，收集配置信息、运行日志、中间结

果文件，当有新的中间结果文件生成时，便调用对应的插件，直接生成图像或者

是用于可视化的数据。而插件结构的设计主要是为了适用不同的模拟，无论是特

征线图、组合分析视图、还是数值误差都是需要根据具体问题定义的，没有通用

的可视化代码。可插拔的结构便于将特征函数的定义、误差计算方法、以及科学

用户惯用的画图代码封装到可视化环境中。这部分的应用示例可以在后续的实验

章节看到。系统管理模块主要是控制整个系统流程和提供一些通用的功能。在天

文模拟领域，IDL 一直是主要的分析和画图工具，近年来，Python 已经成为天文

模拟在后期处理中最常用的解释性语言之一，因此，系统的后端采用了 Python

语言实现，本文中出现的绝大部分的分析结果均是用基于 python 的 YT 可视化

工具包[116]以及 Matplotlib
[117]来实现的。 

参数的自动提取和分类，以及运行时中间结果的收集都利用了 FLASH 框架

前端界面
Flash code
模拟框架

后端服务

配置
检查
点

用户自定义插件
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特有的结构。FLASH 主要有两类参数配置文件和三种输出文件[12]，系统中所有

的参数信息都来自于对这两类参数文件的自动解析，而绝大部分的可视化结果都

依赖于 FLASH 的输出文件。FLASH 两类参数文件包括初始化配置文件，和散落

在各个模块内部的参数文件，这些模块专用的参数文件的存放位置是相对集中的，

十分便于自动化的收集和分类。对于使用其他模拟框架（比如 ENZO）的程序来

说，参数分区和调控这部分是需要重新开发的。 

FLASH 的输出文件中，包括一个记录模拟初始信息和演化进程的日志文件，

定期输出的检查点文件（checkpoint file，包含全部的中间结果，主要用于重启和

详细分析），以低精度格式保存的部分物理量的文件（plot file，用于快速画图和

分析）。目前系统并没有实现真正意义上的实时分析，即可视化的数据并不是直

接来自模拟程序的内存，而是来自这些定期输出的文件。这样做的原因主要在遵

守系统基本设计的前提下，减轻实现上的工作量，尽快完成可用的原型，以验证

整个方法的可行性和效果。根据 5.1 节的分析可知，针对大规模模拟的实时可视

化已经有了比较成熟的算法和工具，在生产环境中可以直接利用。虽然原型系统

采用的是基于中间结果文件的可视化，但对可视分析和参数调控的效果并没有直

接影响。为了尽量达到实时性能，本系统中可以通过触发式命令在任何时间点输

出中间结果文件。 

5.4 实验与评价 

同前两章的内容一样，本文提出的基于层级结构的组合分析和可视化驾驭计

算环境，也是作者所在科研团队与中科院紫金山天文台的领域专家紧密合作的成

果。因此，本节从实际的模拟工作中选出了两个具有代表性的模拟实例来验证上

面提到的方法。从数学角度，所有的模拟可以分为两大类，稳态和非稳态。前者

的代表是星风（Stellar Wind），作为有稳态的物理现象，星风模拟会持续运行直

到进入理论上的稳定状态，从统计角度看，模拟区域内的物理状态达到一种平衡，

不再随时间而改变。超新星遗迹（SNR）可以作为后者的代表，此类模拟没有理

论上的稳态，整个系统一直会随着时间而改变，模拟一般是在预定的时间尺度内

进行，然后对其演化过程和最终结果进行分析。这里的稳态和非稳态都是相对的，

演化后期各个物理量随时间变化都很小的模拟可以看作是进入了一个相对稳定

的状态。 

下面的实验分别针对这两类模拟展开。首先是可视化驾驭式计算系统在以

W49B 为目标天体的非电离平衡模拟中的应用，然后就该系统在星风模拟中的作

用进行验证和评价。 
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5.4.1 W49B 的模拟 

W49B 源于超新星爆炸后留下的遗迹。关于 W49B 的物理模型和对应的方程

式可参见第二章和第三章中的相关内容。W49B 的模拟包括两大方面的内容，热

动力学的演化历史和 Fe 离子电离状态的空间结构。 

低精度模式下的组合分析 

模拟开始前，需要确定物理模型，为后续高精度的模拟找到一个相对合理的

初始配置。最初设计的物理模型中包含四个物理过程：气体动力模拟、电子热传

导、辐射转移，非电离平衡，其中，电子热传导过程是否显著的影响了 W49B

的演化进程是无法通过理论推演确定的，只能根据模拟结果与观测结果的对比得

知。当然，可以事先不做这个分析，而直接加入热传导过程，无论其对最终结果

有没有显著影响，从理论上讲，结果总是对的，因为热传导总是会发生。但从第

二章和第三章的实验数据得知，电子热传导涉及求解一个包含所有网格点的大规

模线性方程组，十分消耗计算资源，如果能确定电子热传导在 W49B 的演化中

不重要的话，那么可以节约 30%左右的计算资源和时间。 

 

(a1) 950 years;    (a2) 1585 years;    (a3) 1900 years;    (a4) 2220 years 

 

(b1) 950 years;    (b2) 1585 years;    (b3) 1900 years;    (b4) 2220 years 

(a1-a4) 没有考虑热传导作用； (b1-b4)加入了热传导计算。 

图 5-7  W49B 模拟中针对热传导现象的组合分析。 

为了快速的了解电子热传导在 W49B 演化过程中的作用，在低精度下进行了

两组实验，分别涉及和不涉及电子热传导的计算。此处利用了自适应网格的层级，

低精度仅在网格最大划分级别为 5（lrefine_max = 5）的情况下进行，而正常精

度所需的级别至少为 7。同时，为了进一步加快速度，演化步长的限制也被适当



第五章 基于层级结构的可视化驾驭式计算环境 

87 
 

的放宽了。 

在组合分析视图（如图 5-7 所示）中，通过对比两个实验的结果，很容易确

定了电子热传导在 W49B 的演化过程中不可忽略。低精度的组合分析总共花费

的时间不到一天，而 W49B 模拟在正常精度的情况下，即使仅考虑 Fe 元素，72

颗 CPU 处理器连续运算了 20 天近 40 万步，产生了 180 个检查点文件，每个文

件的大小从前期的 50MB 逐渐增加到后期的 500MB，还有 600 个较小的 plot 文

件。由此可见，如果此处按照正常的精度来进行对比实验的话，将多耗费近 3.5

万个 CPU 小时。通过这组在低精度下的对比分析，快速的确定了 W49B 的模型

中要包含的物理过程。接下来进入正常模拟阶段。 

数值算法的调控 

边界条件（border condition, BC）是求解偏微分方程时的一个重要参数，很

多驾驭式计算框架都提供了运行时修改边界参数的功能[98][119]。然而在实际模拟

中，尤其是涉及到多个物理场的模拟时，并不是所有的边界条件都能被准确的设

置。当某些边界条件被使用者忽略时，默认值就会起作用，但这往往会造成非物

理值。如图 5-8 所示，在 W49B 的早期模拟中，温度分布图上显示了多个很小的

低温区块，而这些低温区块都沿着模拟的左边界排列。 

 

(a) BC 修正前温度分布图（300 年）； (b) BC 修正后的温度分布图（375 年）。 

图 5-8  模拟运行中修改边界条件。 

当天文学家注意到这些小的低温区域时，模型程序已经演化了 300 年。由于

遗迹的快速绝热膨胀，原点附近出现的低温区属于正常的物理现象。而其他的低

温块则明显是物理不能解释的。这时，最初的组合分析就派上了用场，通过对比

原始尺寸的分析结果发现，在没有加载热传导模块时，这些低温区域并没有出现。
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从而很容易联想到可能是电子热传导模块的配置出了问题。又考虑到这些非物理

区块都沿着纵轴边界（左边界）分布，则很快确定了热传导求解器的左边界设置

不正确（使用了默认值）。由于该模拟还出于演化的早期阶段，边界设置不当引

入的错误能够在后续的演化中被逐渐抹平，所以修正边界参数之后就没有必要从

头开始，而是可以如上图所示的那样，利用参数组件（图 5-3(b)）将边界值的修

正信息直接发送到了正在运行的模拟中。 

数值误差的控制 

由于黎曼求解器的数值耗散作用，在非电离平衡的计算中，可能导致不能满

足多流体流一致性约束（详见 2.4 节）。根据本文的测试结果，甚至在演化早期，

在遗迹中心或爆炸边界等区域离子丰度和的误差就超过了可接受的误差上限，导

致模拟不得不中止，这造成了模拟工作一度陷入停滞。为了了解此类数值误差出

现的规律，以便在后面的模拟中将其限制在可接受的范围内，此处采用了组合分

析的方法。如图 5-9 所示，通过对多组不同的网格细化层级和步长进行实验，将

误差分布情况在系统提供的误差视图上表现出来，同时为了便于观察误差与网格

以及其他物理量的关系，了解误差出现的模式，将误差显示在了自适应网格上。 

 

(a) Filter=10
-8

, refine=5;   (b) Filter=10
-7

, refine=5;   (c) Filter=10
-7

, refine=7; 

(a)-(b) 相同网格层级不同过滤器下的误差分布图；(c) 在更细致的网格下的误差分布图。 

图 5-9  数值误差可视化。 

在上图中，误差定义为 Fe 元素所有离子的丰度之和与 Fe 元素的基准丰度的

相对误差（经过了归一化处理），误差上限为 0.01%，调整误差过滤器去掉可以

忽略的误差值，将主要误差突出的表现出来。通过对比在不同网格划分和步长组

合的误差分布图，可以得出此类误差出现的大致模式为：多出现于物理量变化剧

烈的区域，误差的大小跟网格划分层次和步长有关。步长越小，网格划分越密，

误差也越小。但值得注意的是，在实际模拟中，不能比较随意地将步长限制在一

个较小的范围，而又允许网格可以细分到比较高的层次，虽然精度会得到相应的

提高，但这两种情况也都会导致计算量的大幅度上升。误差控制的主要目标是在

可接受的误差范围内，找到精度和性能之间的最佳平衡点。经过多次实验和分析，



第五章 基于层级结构的可视化驾驭式计算环境 

89 
 

本文得出步长不超过        秒且网格最大划分等于 7 的组合对于 W49B 的模

拟来说是一个很好的折中。 

在某些情况下，特征线图也能很好的辅助数值误差控制。用线图来监控误差，

就是把误差也看作是模拟结果的一个特征。如图 5-10 所示，由于线图的限制，

可以把全局或关键区域的最大数值误差作为特征。为了便于比较，还可以增加一

条误差上限（最大可接收的误差），一旦特征线超过了上限，就要准备调整相关

参数，然后折回到某个检查点重启模拟。 

 

图 5-10  基于特征线图的数值误差可视化，黑色的粗实线代表误差上限，其他颜色的细线

代表每次运行的误差变化，灰色线则表示当前运行中产生过的历史分支。 

5.4.2 星风的模拟 

星风（Stellar Wind）在宇宙中无处不在，是一类非常重要的天体物理现象。

星风是星系内部向外快速喷射出的连续物质流，在宇宙的化学演化中扮演着重要

的角色。星风的成因和物理模型的详细解释可参考[119]，此处的稳态星风模型由

球面坐标下的欧拉方程来描述： 
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                                       (5-3) 

其中，v，  ，P 分别是流体的速度、密度和压力， 是绝热系数，     和     分

别是单位体积内的质量和能量注入率，r 是径向距离。与 W49B 中的流体模型（方

程 2-1、2-2、2-3）不同，星风模型有质量和能量的注入，在 FLASH 的实现中，

需要增加一个 Heat 模块来计算不断产生的质量和能量。 

 在已经达到稳态的星风中，流体的模式不随时间变化，沿着半径向外，星风

中的物质密度、温度、喷射速度逐渐达到一个恒定的值，速度的这个恒定值被称
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为终端速度（terminal velocity），这个值可以依据观测结果和相关理论推算出来。

实际上本实验的最终目标是了解星风内部的物理分布特征，建立星风中的非电离

平衡模型，此处是为了验证驾驭式计算环境的效果，所以只列出了相关的过程。 

降维模式下的组合分析 

除了数值算法本身的参数外，星风模拟要探索的参数主要有四个，质量注入

率、终端速度、星团半径、以及星风内部的质量分布模型。其中，前两个参数已

经通过观测数据和理论推导得到了。所以本模拟的重点是探索星团半径、质量分

布模型与星风最终形态的联系。这种参数空间与结果空间的映射规律的探索，正

是组合分析的优势所在。星风的三维模拟同样计算量巨大，为了快速确定几个合

理的初始化配置，层级结构中的低分辨率阶段在此处具体表现为降维模拟，即借

助球面坐标的对称性，将原始的三维模型退化到一维空间来进行计算。利用对称

性来加速计算，在 W49B 的模拟中也使用过。理论上，降维处理对本阶段模拟

的目标——为高精度的三维模拟确定星团半径、质量分布模型的合理组合，不仅

没有影响，反而会大大加速探索和分析进程。 

 

图 5-11 不同参数组合下的星风速度的对比分析。 

此阶段设计了星团半径和质量分布模型的四种组合，星团半径（声速半径）

分别为 0.69pc 和 1.38pc，星云内部的质量分布模型分别为均匀（uniform）分布

和指数分布。模拟过程中，系统监控了速度、密度、温度等三个物理量，图 5-3

显示了这一阶段的模拟的过程。组合分析视图（图 5-3(d)）能清楚的显示出模型

的演化趋势和收敛（稳定）状态，再结合聚合视图（图 5-11），四种参数组合下

的收敛规律也很容易看出来。这里的特征线图（图 5-3(c)）也可用于判断当前模

拟是否达到了稳态，特征值可以定义为模拟边界处的速度和理论终端速度的差值。 
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数值算法的调控 

对天文学家而言，W49B 模拟中动态调整边界类型可能还相对容易，但很多

数值错误隐蔽性更强，不容易找出原因。例如在星风模拟的探索阶段，在温度特

征值的监控视图中接近外边界的区域，温度值突然下降到了一个非常低的水平，

对于星风这样无激烈变化且连续的流体中，物理值的激烈变化是不符合规律的。

理论上温度应逐渐下降并缓慢的接近背景温度。不过容易推断出，这个错误应该

是源自流体求解器，通过使用垂直分类的参数视图（图 5-3(b)），发现流体模块

的几个阈值的设置与物理模型本身有冲突，即星风中的合理值不在默认阈值规定

的范围内，由于这类阈值仅是对数值算法中极值的限定，跟物理建模没有直接关

系，所以在初始化中很容易被忽略，即使在 FLASH 的官方文档中也没有强调这

类参数的副作用和注意事项。下图展示了在本文的可视化驾驭式计算环境中这个

数值错误从发现到修正的过程。 

 

(a1) 调控前的特征线图；    (a2) 调控后的特征线图。 

 

(b1) 调控前的温度曲线；    (b2) 调控后的温度曲线。 

 

(c1) 调控前的参数值；    (c2) 调控后的参数值。 

图 5-12  星风模拟中数值算法的参数调整。 
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5.5 应用中的实际问题 

可视分析和驾驭式计算涉及范围和应用领域都比较广泛，目前已经有很多研

究成果和应用。驾驭式计算需要可视化和可视分析的支持，二者的组合要在实际

中发挥真正的作用，还需要与应用领域紧密结合，根据应用特点高度定制可视化

策略和交互模式，目前并没有通用的工具。本文提出的基于层级结构的可视化驾

驭计算环境，是与领域专家长期合作的结果，同时也是驾驭式计算在天文模拟领

域的一次系统性尝试。该系统设计的最初目的是为长时间运行的天文模拟增加交

互式控制的功能，文中所提到技术在其他可视化研究中也都有所体现，但并没有

一个与本文类似的系统，能够对天文数值模拟的整个生命周期提供可视化驾驭式

计算的支持。 

5.5.1 可视化设计的欠缺和应对 

在目前的实现中，系统在某些阶段并不能提供最佳的用户体验，比如组合分

析阶段，仅支持特征线图和基于原始中间结果的简单可视化。针对这个缺点，将

来要在合适的时候引入最新的可视分析技术来支持用户决策过程[107][120]，现阶段

也可以通过增加系统插件的形式来应对某些特殊需求。图 5-6 所示的系统结构可

以将用户自定义的可视化组件方便的连接到运行时环境，之所以这样设计，也是

考虑到天文模拟的范围广泛，现阶段尚无法提供通用的可视化方案，用户和开发

人员可以根据具体要求进行定制。 

例如，在 W49B 的模拟中，为更直观的显示元素的电离状态，系统集成了一

个基于矩阵图的可视化插件。如图 5-13 所示，矩阵图的左侧纵轴表示模拟区域

中的采样点（在关键区域选取有代表性的点来进行分析是天文模拟中的常用手

段），右侧纵轴记录这些采样点的时间序列，横轴则代表某种元素的各个离子。

单元格的颜色用来标识对应离子的电离偏差。在该矩阵图中，来自多个不同演化

阶段的离子的电离状态可以很方便的进行对比，按照时间分组，可以对比同一时

刻不同区域的电离状态，按照空间分组，可以查看同一个区域内电离状态的演化

趋势。此外，这种基于矩阵图的电离状态可视化也可以应用到其他多流体的模拟

中，比如在核合成中表示元素丰度。 
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图 5-13  W49B 模拟中以矩阵图表示的 Fe 元素的电离状态。 

5.5.2 低精度模拟的注意事项 

本文提出的层级结构中，初始阶段推荐采用从低分辨率开始逐层细化的方式

来快速得到对模拟全貌的一个大致了解并为后续模拟提供参考。在大多数情况下，

低分辨率的组合分析是模拟正式运行之前的一个非常有用的准备阶段，能够帮助

用户快速推导出一个相对合理的初始化配置，有效的缩小了后续模拟的探索空间，

将对参数的精确调控留给了驾驭式计算阶段。但要提起注意的是，低分辨率并不

能正确的反映出模拟的全部细节，因此，在应用渐进式的组合分析之前，确认低

精度的模拟能够正确揭示所关心的部分或全部特性是非常重要的。 

此外，降维处理是天文模拟中常用的手段之一，但仅限于模拟目标具有某种

对称性。比如 W49B 是轴对称的圆柱状，可以退化为矩形的二维平面，星风则

是球对称，可以沿着径向退化为一个线段。但降维处理一般由于受计算资源的限

制，或是为了在初期简化计算，缩小探索范围，在实际中，三维模拟的结果最具

有说服力。 

因此，要在实际中应用本文提出的层级式驾驭计算方法，需要针对具体问题

采用合适的策略，一般来说，基于低分辨率或降维的组合分析在天文模拟中有一

定的普适意义。 
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5.5.3 其他不足和未来工作重点 

对于大多数天文学家来讲，控制数值算法可能要比建立物理模型更复杂，本

系统的参数视图在参数分区和调控方面能够为天文学家减轻一部分参数管理工

作。但目前参数分区还是静态的，只能根据 FLASH 框架的特殊结构来进行。由

于天文模拟运行的时间都比较长，现有的很多交互式参数聚类方法[108]并不适用，

但文中对参数空间探索功能的支持还有很大的提升空间。 

第三章采用了示踪粒子解决非电离平衡模拟问题，但本文尚未对粒子的可视

化调控提供较好的支持。粒子的数量和初始分布对模拟结果的质量有很大的影响，

如果能够在模拟过程中根据需要调整粒子的分辨率（增加粒子个数、拆分粒子等），

将对提高模拟质量十分有益。 

本文提出的驾驭式计算系统还处于原型阶段，仅将天文学家进行模拟工作的

各个环节整合到了一个完整的集成环境中，但对某些环节的支持还相对薄弱，在

后续的工作中，需要不断完善，重点加强交互式参数分区和通用的可视化设计两

个方面。 

5.6 本章小结 

跟前面两章相比，本章的内容是从近几年的天文模拟工作中逐渐演化出来的

成果，因而更具通用性。本章结合可视化、可视分析领域最新的研究成果，从如

何加速整个天文模拟工作的流程出发，提出了一个基于层级结构的驾驭式计算系

统；并将该系统成功的应用于两个基于 FLASH 框架的真实天文模拟实例。从应

用的过程和效果看，该系统能够帮助天文学家快速的获得一个合理的初始化配置，

并在后续的计算中，有效的增强了使用者对演化过程的交互式控制能力。 
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第六章 总结和展望 

本文的研究内容属于计算机与天文数值计算的交叉学科，同时也是跟天文学

家长期合作的成果。本文旨在借助计算机领域的相关技术提高计算密集、运行时

间长的天文模拟的性能和效率。文中提到的诸多方案大都是基于计算机领域现有

的技术，在此之前，MapReduce、GPU 加速、可视化、驾驭式计算等技术已经在

其他很多领域，如生物信息学、化学动力学、流体力学、室内环境建模、心脏模

拟等有了比较广泛的应用，但在天文模拟和分析中还没有引起足够的关注。另一

方面，现代天文模拟普遍利用了高性能计算技术，但大部分的应用还限于比较浅

层次的并行化，即基于 MPI 的模拟框架，对于一些有代表性的具体问题尚没有

针对性的优化方法。 

文本探索了天文模拟中的一些深层次优化方法，并尝试将通用的优化技术引

入到一些有代表性的天文计算中。本文研究成果主要体现在性能加速和适应性上，

本文并不是孤立的优化某个非电离平衡天文数值模拟个案，而是从现代大规模天

文模拟软件的结构和模拟流程的共性出发，从不同的层次对天文数值模拟进行优

化，进而提出了一个全方位的解决方案。除了成功解决了非电离平衡模拟的性能

瓶颈外，本文的成果对优化其他天文模拟应用也极具参考价值。 

全文工作小结 

非电离平衡是天文领域中常见的计算，同时也是大部分模拟中比较耗时的部

分。本文首先从理论和实验的角度出发，分析并验证了基于欧拉方法的传统模式

在求解非电离平衡等反应流体时的性能瓶颈。然后分别从三个层次上对涉及反应

流体的天文模拟提出了优化策略，利用可视分析和驾驭式计算技术优化整个模拟

的流程，这是最高层次上的优化，该方法不仅限于非电离平衡，能够适用于大部

分的长时间模拟。 

在中间层次上，文本提出了一个两步走的优化策略，首先利用示踪粒子将反

应计算从模拟的主程序中分离出来，对于非电离平衡来说，就是将非电离平衡求

解器与流体求解器解耦；然后基于 MapReduce 的分布式架构来处理粒子轨迹，

将后续的计算和分析任务纳入到一个并行的工作流中，同时支持后处理和就近分

析两种模式。这个层次上的优化，主要体现在模拟程序架构上的改进，以及对粒

子轨迹的处理上，优化的结果不仅使得程序的内部结构更加清晰，最重要的是避

免了大量的内存消耗和额外的计算量（大量的平流方程），同时也大大减少了网
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络通讯。优化后的方法，在相同的实验环境下，相比占用了全部资源的原有程序，

在仅使用 1/4 的计算资源条件下，总体性能提升达到了 3 倍以上；同时这部分的

工作也为进一步的细粒度优化提供了架构上的支持。 

在细节层次上，本文结合非电离平衡方程的单体计算量小但数量巨大的特点，

充分利用了GPU高度并行的结构，设计并实现了基于GPU的非电离平衡求解器，

并针对多 CPU 和多 GPU 的混合架构，提出了基于任务队列和共享内存的任务分

配策略，NEI 求解部分的性能提升达到了原算法的 15 倍。最后，还将该方法成

功地用于光谱计算的加速。 

文中的三个层面的优化方案并不是孤立的，基于 MapReduce 的并行工作流起

到了承上启下的作用，一方面为可视化和驾驭式计算提供实时模式和就近模式的

支持，另一方面为基于 GPU 的加速求解器提供任务输入和程序集成的接口。虽

然这些成果主要都是针对非电离平衡模拟设计的，但其适用性都比较广泛，对于

涉及多种元素反应变化的模拟（reactive flow）的性能优化问题都具有很好的参

考价值。除了非电离平衡，文中还详细描述了本文方法在核合成、光谱计算和星

风的模拟等方面的应用。 

从整体上看，本文的核心工作集中在如何利用计算机领域的并行优化技术解

决非电离平衡天文数值模拟一直以来面临的性能问题，虽然在计算机领域没有理

论上的突破，但本文的应用效果很好。利用 MapReduce 和 GPU 来加速电离、光

谱等计算，这在相关的天文模拟领域中尚无先例，更重要的是，本文的方法充分

考虑了对实际物理问题的适应性，比较全面的总结了在不同物理条件下的应对策

略，能够确保在获得性能提升的同时不损失计算精度，切实解决了天文学家面临

的问题，对其他的天文模拟应用也有很好的借鉴意义。 

不足和改进之处 

鉴于本文中提出的大部分技术均是首次在非电离平衡、核合成、光谱计算中

应用，所做的主要工作都集中在方案探索、流程疏通和可行性验证等方面，因此

尚有很多不足和待改进的地方，除了各个具体方案中提到的一些特有的限制外，

整体上的不足主要包括以下两个方面： 

1. 由于实验环境以及时间关系，三个层次的优化方案还没有来得及在系统

层面连接成一个统一的整体，各个优化策略都是在相对独立实验环境中

完成的，没有能够提供一个同时涉及了文中所有方法的完整模拟案例。 

2. 由于实验条件的限制，文中所有实验的规模都相对较小（240 个处理器，

4 块 GPU 卡），没有能够在大规模的实验环境下进行验证是本文的一个明

显不足。不过，文中所提到的基于 MapReduce 并行框架以及基于 GPU 的

优化算法都具有很好的水平延展性，现有的实验能起到基本的验证效果。 
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未来工作 

1. 本文目前的工作主要面向的是天文模拟软件的整体框架和结构，对于内

部物理模型的具体计算，多为直接调用已有的成熟代码，或是将已有代

码移植到 GPU 上。以后要进一步加强同领域专家的合作，在核心模型的

建立和求解的细节上做好优化工作。 

2. 优化模拟光谱和观测数据的拟合过程。对于天文领域而言，光谱含有丰

富的物理状态的信息。理论模型中产生的大量光谱和观测数据的准确拟

合是完善物理模型，正确解释物理现象的关键。拟合过程同样需要大量

的计算，而目前天文领域在此方面的研究主要集中在评估模型本身，对

计算过程的优化还没有深入展开。 

3. 将非电离平衡模拟、可视分析、谱线拟合集成到一个统一的系统中，这

同时也是本文长期的研究目标，即为天文数值领域提供一个开放、完整、

并行化的非电离平衡数值模拟软件包。 

4. 将文章中对非电离平衡的优化策略，全面扩展到核合成的计算。核合成

的计算过程与非电离平衡类似，但其规模要大得多。由于其模型本身和

计算时间上的复杂度，目前天文领域还没有一个通用的开源核合成计算

代码库。著名的 FLASH 框架也仅提供了一个试验性的模块，很少能在实

际模拟中发挥作用。核合成计算的研究可集中在通用的代码结构以及

GPU 加速方面。 

5. 根据天文模拟程序运行时的内存结构以及自适应网格的特点，设计多

CPU 和多 GPU 混合体系下的并行可视化方案，为大规模天文模拟的驾驭

式计算提供更好的支持。 
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