
附件6
“高性能计算”重点专项

2017年度项目申报指南建议
为落实《国家中长期科学和技术发展规划纲要(2006-2020年)》提出的任务，国家重点研发计划启动实施“高性能计算”重点专项。根据本重点专项实施方案的部署，现提出2017年度项目申报指南建议。
本重点专项总体目标是：在E级（百亿亿次左右）计算机的体系结构、新型处理器结构、高速互连网络、整机基础架构、软件环境、面向应用的协同设计、大规模系统管控与容错等核心技术方面取得突破，依托自主可控技术，研制适应应用需求的E级高性能计算机系统。研发一批重大关键领域/行业的高性能计算应用软件，研究适应不同领域的高性能计算应用软件协同开发与优化技术，构建可持续发展的高性能计算应用生态环境。配合E级计算机和应用软件研发，探索新型高性能计算服务的可持续发展机制。
    本重点专项按照E级高性能计算机系统研制、高性能计算应用软件研发、高性能计算环境研发等3个创新链(技术方向)，共部署20个重点研究任务。专项实施周期为5年（2016—2020）。
1. E级高性能计算机系统研制

1.1新型高效能计算、编程和运行模型（基础前沿类）

研究内容：研究内容包括高层和底层两个不同研究层次。高层模型主要研究面向E级计算机的多维计算能力，从计算模型、编程模型与编译优化、运行时系统三个层次协同对系统的效能、功耗和可用性进行考虑，解决层次化软件栈潜在的低效率问题，并满足系统对能效和可用性的要求。探索跨平台、高抽象的统一编程模型，优化应用并行逻辑到处理器的映射，且易于开发和移植。底层模型主要研究在性能和功耗约束下，充分利用E级计算机和国产处理器的并行模式和基本操作，向上层提供面向应用的友好高效的编程接口，保证高层算子到底层异构并行硬件的高效映射，发挥底层硬件的效能。

考核指标：提出并实现适用于异构并行体系结构及计算芯片的计算模型、编程模型和运行模型，降低编程难度，提高系统综合效能。完成能适应E级计算机的验证系统，在E级计算机上得到实际部署和应用。

2. 高性能计算并行算法及软件开发工具研究
2.1 E级计算可扩展高效能并行算法及算法库（基础前沿类）

研究内容：面向E级计算的国家重大行业应用领域和前沿基础研究领域，针对普遍适应的数值和非数值共性问题，在当前千万亿次研究成果的基础之上，通过在十亿亿次超级计算机上凝练和分析并行算法的可扩展性能瓶颈，研究适应于百亿亿次计算的可扩展数值和非数值并行算法，研制相应的并行算法库，并进行典型应用验证。

考核指标：面向至少4个重大行业应用或基础研究领域，针对至少6类共性的基础数值和非数值问题，提出适应于E级计算的可扩展数值和非数值并行算法，研制相应的并行算法库。并行算法库部署于国产十亿亿次和未来百亿亿次计算机平台，得到至少十个左右应用软件和编程框架的调用，百万处理器核的并行效率达到30%以上。

2.2高性能应用软件协同开发优化平台与工具（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：依据科学计算、工程计算、典型领域应用等特点，面向重大基础研究和重大领域应用，研究高性能计算应用软件的协同开发与优化技术。突破高性能应用软件研发所涉及到的基础算法库分类集成，领域相关的基础软件包，系统相关的访存、通信和I/O优化，容错计算框架等跨软件栈协同开发和优化技术；研究支持多学科领域交叉开展大规模并行应用研发的软件集成与快速开发方法；研制具有图形界面和良好交互能力的大规模并行软件开发、调试、优化工具；研发前后处理、可视化及用户界面等共性软件，集成专项研发的应用软件和其他开源与商业软件，形成高性能计算应用软件资源库。依托国家超算中心、科研机构和大学，建立国家高性能计算环境应用软件中心，支持相关领域自主知识产权软件的高效研发与推广应用，构建国家高性能计算生态链。

考核指标：完成国家高性能计算环境应用软件中心的构建，完成软件性能和功耗优化的工具研发，工具具有图形界面和良好交互能力。完成面向至少5个我国重大行业应用或重大基础研究领域的应用软件开发所需的基础软件和工具框架的集成，支持相关领域高性能应用软件的快速研发与推广应用，并提供支持应用软件开发的共性技术产品与技术支持服务。与重大行业部门或重大基础研究部门紧密合作，研发完成5套10万核级自主知识产权高性能应用软件、2套100万核级自主知识产权高性能应用软件，开源3套10万核级自主知识产权高性能应用软件，集成本专项其他项目研发的应用软件，形成国家高性能计算环境的软件资源库，部署在各个高性能计算中心提供用户使用。

3. 重大行业应用高性能数值装置原型系统研制及应用示范 
围绕核能开发与利用、复杂工程与发动机设计的两个重大行业应用领域，基于现有研究基础和已自主研发的高性能应用软件，突破其中的多物理、多尺度耦合技术瓶颈，分别构建可在行业内共享的高性能数值装置原型系统并进行典型验证，获得一批匹配于物理装置的重要的虚拟装置数值模拟成果。

3.1 反应堆数值装置原型系统—数值反应堆（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：研制自主知识产权的堆芯物理、热工水力、结构力学和材料优化四套应用软件以及它们之间多物理、多尺度、强非线性以及流-热-固耦合应用软件系统；研究真实几何的全堆芯pin-by-pin中子输运、燃耗、热工水力耦合计算方法，研究全堆芯的、精确到每一个通道的流体力学与固体传热的耦合计算方法，研究全堆芯的静力学结构和流固振动分析方法，研究从微观到介观、从成分到结构、从辐照、腐蚀演化过程到热力学性能预测与精细物理建模的反应堆材料计算方法，研究数十万CPU核量级的并行计算技术。通过十亿亿次量级的高性能数值模拟，原型系统可以相对准确地模拟和预测我国典型反应堆和实验堆的全堆芯Pin-By-Pin运行工况，关键部件材料性能退化，为我国典型反应堆的设计优化和运行工况预测提供有价值的专家参考数据。

考核指标：实现反应堆全堆芯真实材料的pin-by-pin精细建模和粒子输运与燃耗耦合模拟，95%区域的反应率计数偏差小于5%；实现精确到每个通道的堆芯物理-热工水力耦合模拟，计算获得稳态和瞬态情况下反应堆回路中堆芯及子通道流场分布，临界热流密度、温度和燃料温度分布，以及流体的空泡份额；实现流-热-固耦合模拟，获得典型流速和超速流动工况下的流致振动响应频率、燃料棒和固定支架之间的磨损评估数据；实现压力容器辐照脆化和堆内元件材料辐照损伤和化学腐蚀的多尺度模拟计算，获得反应堆核材料辐照损伤和化学腐蚀的典型机理和性能预测模型，实现燃料元件单棒和多棒性能预测的高性能模拟，为材料性能优化提供一批有价值的专家参考数据；获得并采用现有反应堆运行和实验的典型运行工况数据集，完成反应堆数值装置原型系统模拟结果的置信度验证，给出置信度评估报告，其中，数据集验证参数的总数不少于10个，模拟偏差在物理装置运行测量的误差范围之内。在E级计算机上，大规模数值模拟的网格数超百亿、粒子数超千亿、自由度数超千亿、计数超千亿、燃耗区超百万，60万处理器核的并行效率大于30%。

3.2 发动机数值装置原型系统—数值发动机（重大共性关键技术与应用示范类）

研究内容：面向我国航空发动机重大行业应用，发展燃烧反应动力学参数高精度计算程序和燃烧机理计算程序，构建燃烧反应数据库和国产航空燃料燃烧模型；建立适用于航空发动机的两相湍流燃烧模型和燃烧流动高精度高效率数值方法，实现数据库、燃烧模型和流动计算软件集成和优化,研制适应于十万处理器核的多维度、多区域、多尺度航空发动机燃烧流动及湍流燃烧与传热的应用软件系统。应用该软件系统，实现型号尺度先进航空发动机燃烧室及加力燃烧室的大规模三维数值模拟应用，获得航空发动机重要的模拟成果。
考核指标：原型系统可部署于十亿亿次国产高性能计算机，发动机燃烧室全流场的数值模拟达到30万核规模,发动机燃烧室关键部位的湍流高精度数值模拟达到百万核规模, 并行效率均达到30%以上;燃烧反应数据库动力学参数不少于5000个，构建基于国产航空燃料化学反应简化机理的燃烧模型，简化机理物种数在35个左右，模型点火延迟预测误差不大于30%，燃烧模型能够比较准确模拟流动与化学反应相互作用。实际的典型应用示范中，航空发动机燃烧室冷态数值仿真误差不大于5%，热态数值仿真中壁面热流的误差不大于25%、流动的误差不大于15%； 工程尺度模型航空发动机数值网格结点规模达到10亿以上。

4. 面向特定领域的并行应用软件研制

围绕几个重要行业与科学应用，研制适应于E级计算的行业共享应用软件系统并通过典型应用进行示范验证，获得一批具有重要显示度的数值模拟成果。所研发的软件提交到国家高性能计算环境应用软件中心，并在天河、神威十亿亿次机和未来E级机上部署，供用户使用。

4.1 复杂电磁环境高性能应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：围绕国民经济和国家安全中的重大信息化平台电磁环境效应对高性能电磁计算的迫切需求，开展涵盖区域（至数千平方公里）、平台（至数万波长）和电路/器件（至数十纳米）三个层次的高性能电磁数值模拟方法研究，实现针对区域电磁环境，平台电磁特性，电路及器件中电-热耦合响应的十亿亿次高性能数值模拟；更精确地预测大型信息化平台上电子信息系统的高功率电磁脉冲效应，支撑大型飞行器、舰船及其编队的电磁安全性设计，显著提升它们在复杂电磁环境中的适应能力。

考核指标：研制成功复杂电磁环境高性能应用软件系统，并进行典型应用示范验证。建立针对复杂CAD模型具备百亿单元以上网格剖分及TB量级数据交互可视化能力的一体化集成数值模拟环境。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的数值模拟，获得一批重要的有显示度的数值模拟成果，充分展示高性能计算对国家重要行业自主创新的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，数值模拟达到国际同类软件水平。

4.2 生物医药应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：围绕我国社会癌症、代谢性疾病、大规模感染性疾病等严重危害人口健康的问题，研究个性化药物、重大疫情应对等相关的生物医药大规模数值模拟中关键理论和技术，发展高精准分子力场如可极化力场、个性化打分函数、药物-靶标结合与解离作用动力学及网络药理学模拟方法等，研发分子动力学和药物筛选数据处理的技术应用软件系统，开发前后处理友好界面，依托E级计算，进行癌症、代谢性疾病、大规模感染性疾病等疾病分子机制、药物筛选与个性化设计、药物毒副作用、代谢等全过程的模拟研究，在应对人口健康领域重大疾病、疫情方面获得具有显示度的成果。
考核指标：研制成功生物医药应用软件系统，并进行典型应用示范验证。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，围绕个性化医药发展、大规模疫情爆发应对研发，在E级环境中完成软件系统验证，充分展示高性能计算对国家重要行业自主创新的支撑能力。通过数值模拟获得一批重要的有显示度的研究成果，针对癌症、代谢性疾病或大规模感染性疾病获得一批药物先导化合物，成果在国际上形成影响力，达到国际先进水平。100万处理器核规模并行效率达到30%，达到国际同类软件水平。
4.3 大型船舶与海洋工程流固耦合与流声耦合高性能应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：研究船舶与海洋工程流固耦合与流声耦合的关键理论与技术，以计算为手段分析船舶和海洋工程设计的关键问题，包括复杂海洋波浪与水声环境中船舶结构的流固耦合振动、波浪载荷、声辐射、声传播与声探测等，并对船舶和海洋工程设计进行综合优化。依托E级计算，研发相应的高性能计算应用软件，为大型船舶和海洋工程设计优化提供高效技术手段。 

考核指标：建立面向E级计算的船舶与海洋工程流固耦合与流声耦合高性能应用软件及计算平台，并进行典型应用示范验证。计算平台具有十万以上变量、百万至千万网格、上亿阶计算规模的综合分析计算和优化设计能力，覆盖10Hz~1000Hz频段范围，实现任意三维可变形体在流场及声场中的多专业、跨学科综合建模，并具备复杂海洋水声环境中船舶三维流固耦合振动、声辐射与声传播的集成计算与优化仿真功能，满足科学研究与船舶与海洋工程重大装备研发需求。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的数值模拟，获得一批重要的有显示度的数值模拟成果，充分展示高性能计算对国家重要行业自主创新的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，数值模拟达到国际同类软件水平。

4.4 提高重大装备寿命与可靠性的高性能计算应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：研究长期连续使用的重大装备长寿命和高可靠性的关键理论与技术，以计算为手段分析装备结构完整性问题，包括结构的静强度、结构稳定性承载能力、疲劳损伤容限、动强度、内部与远场噪声、气动弹性、结构环境影响等，并对结构进行综合优化。依托E级计算，研发相应的高性能计算应用软件，为提高重大装备寿命与可靠性提供新的技术手段。

考核指标：研制成功面向E级计算的重大装备寿命与可靠性分析优化高性能计算应用软件，并进行典型应用示范验证。软件具有1亿阶整体模型分析能力和10万设计变量的优化功能，具有基于三维统一数据源的多专业分析模型的建模功能，实现能满足装备研发中结构完整性要求的综合系统。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的数值模拟，获得一批重要的有显示度的数值模拟成果，充分展示高性能计算对国家重要行业自主创新的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，数值模拟达到国际同类软件水平。

4.5 能源勘探高性能应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）

研究内容：围绕地球物理勘探行业地震波及电磁应用对高性能计算系统计算及存储能力的迫切需求，针对地震波正演、偏移、反演以及油藏模拟等重要问题，研究面向E级计算机的高效高可扩展算法，基于众核架构，实现对地球物理勘探中典型复杂现象的准确模拟，为陆地、海洋及非常规能源勘探提供完备的计算支撑。

考核指标：研发面向E级计算的地球物理勘探软件系统，并进行典型应用示范验证。实现对地震数据、电磁数据处理及油藏模拟的全面支持。软件平台中的各关键计算模块对E级计算系统中众核处理器峰值计算性能的应用效率应达到25%以上，并可有效支持对各向异性介质波场的准确模拟。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的数值模拟，获得一批重要的有显示度的数值模拟成果，充分展示高性能计算对国家重要行业自主创新的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，数值模拟达到国际同类软件水平。

4.6 动漫制作与渲染高性能应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：研究超大规模场景高度真实感渲染关键理论与技术，以高效的并行计算解决影视动漫渲染计算密集和数据密集两大问题，包括影院级别高度真实感渲染系统架构、超大规模复杂场景的海量数据存储和传输方法、基于物理的并行渲染方法以及高效的流体动力学特效计算和渲染方法等。依托E级计算，研发超大规模场景高度真实感渲染应用软件，为超高清影视动漫作品制作提供新的技术支撑。

考核指标：研发面向E级计算的超大规模场景高度真实感渲染应用软件，并进行典型应用示范验证。软件具有基于物理的无偏渲染引擎，支持4K及以上超高清电影渲染；具有基于互联网的动漫作品制作和渲染效果交互预览功能；具有TB级别以上流水、烟雾、爆炸等复杂特效模拟和渲染功能；具有大规模场景传输、组织和业务流程管理功能；实现能满足超高清电影制作需求的集成系统。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的粒子模拟和光线计算，获得一批重要的有显示度的渲染成果，充分展示高性能计算对国家文化产业自主创新的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，特效模拟以及渲染效果达到国际同类软件水平。

4.7 流域水系分级嵌套耦合大规模高性能水文模拟软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：研究变化环境下地理水文多要素、多过程、多尺度综合模拟的关键理论与技术，以计算为手段分析陆地水循环过程互馈机制与精细化嵌套耦合模拟问题，包括地理水文非线性与复杂性、多模型动态耦合、多参数优化、灵敏度与不确定性分析、多情景预测等，并对综合模拟过程进行三维可视化仿真。依托E级计算，研发相应的高性能计算应用软件，为提高流域水文系统精细水文过程数值模拟和洪水灾害的早期预测预警提供新的技术手段。

考核指标：研发面向E级计算的流域水循环多要素、多过程、多尺度综合模拟高性能计算应用软件，并进行典型应用示范验证。软件具有流域多层嵌套耦合复杂模型结构与数十万参数变量的分析与优化功能，具有基于三维地理信息统一数据源的多专业分析模型的建模功能，实现能跨越山洪沟-中小河流-大江大河等不同尺度的陆地水循环综合模拟系统。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的数值模拟，获得一批重要的有显示度的数值模拟成果，充分展示高性能计算对国家重要行业自主创新的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，数值模拟达到国际同类软件水平。

4.8 高能物理领域科学发现高性能应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：围绕高能物理重大前沿基础研究对E级计算的迫切需求，开展计算模型、并行算法、并行软件等研究工作，研发支持高能物理科学发现的高性能数值模拟应用软件系统，实现对相应典型复杂物理现象的E级数值模拟，获得具有显示度的数值模拟成果，促进重大科学发现。

考核指标：研制成功高能物理领域科学问题求解的高性能应用软件系统并进行典型应用示范验证。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的数值模拟，获得一批重要的有显示度的数值模拟成果，充分展示E级计算对基础研究的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，数值模拟达到国际同类软件水平。通过数值模拟获得的基础研究成果在国际上形成影响力，达到国际先进水平。

4.9 天文物理领域科学发现高性能应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：围绕天文物理重大前沿基础研究对E级计算的迫切需求，开展计算模型、并行算法、并行软件等研究工作，研发支持天文物理科学发现的高性能数值模拟应用软件系统，实现对相应典型复杂物理现象的E级数值模拟，获得具有显示度的数值模拟成果，促进重大科学发现。

考核指标：研制成功天文物理领域科学问题求解的高性能应用软件系统并进行典型应用示范验证。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的数值模拟，获得一批重要的有显示度的数值模拟成果，充分展示E级计算对基础研究的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，数值模拟达到国际同类软件水平。通过数值模拟获得的基础研究成果在国际上形成影响力，达到国际先进水平。

4.10 生命科学领域科学发现高性能应用软件系统（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：围绕生命科学重大前沿基础研究对E级计算的迫切需求，开展计算模型、并行算法、并行软件等研究工作，研发支持生命科学领域科学发现高性能数值模拟应用软件系统，实现对相应典型复杂物理现象的E级数值模拟，获得具有显示度的数值模拟成果，促进重大科学发现。

考核指标：研制成功生命科学领域科学问题求解的高性能应用软件系统并进行典型应用示范验证。软件系统部署于国家高性能计算环境的超级计算机，通过高效率的十亿亿次量级及以上规模的数值模拟，获得一批重要的有显示度的数值模拟成果，充分展示E级计算对基础研究的支撑能力。100万处理器核规模并行效率达到30%，数值模拟达到国际同类软件水平。通过数值模拟获得的基础研究成果在国际上形成影响力，达到国际先进水平。

5. 基于国家高性能计算环境的服务系统研发 
依托国家高性能计算环境，建立有广泛应用需求和较大用户群的行业集成业务平台或领域应用服务社区，提升国家高性能计算环境的应用范围和用户数量，促进国家高性能计算环境的可持续发展。建立新型的应用模式，以在线应用商店等形式集成应用软件资源，提供计算服务和解决方案，为计算服务业的建立积累经验。

5.1 基于高性能计算的集成电路电子设计自动化（EDA）平台（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：研发集成电路电子设计自动化软件，集成成熟的自研EDA软件和商业化及开源EDA软件，依托国家高性能计算环境，建立可业务型运行的集成电路电子设计自动化业务平台。发挥国产高性能计算机的强大计算能力，以灵活的业务流程技术、高性能计算技术和可视化技术，支持集成电路设计行业的发展，在应用方面取得实效。

考核指标：依托国家高性能计算环境建设，建立适合集成电路设计应用发展的运营模式，提供电子设计自动化的计算服务。平台要研发和集成主要EDA应用软件，提供50种以上应用服务，服务于500个以上用户。

5.2 复杂产品优化设计平台（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：选择市场份额大、技术水平高的复杂产品，研发相关的设计优化软件，集成该领域成熟的自研软件、商业化软件及开源软件，依托国家高性能计算环境，建立可业务型运行的复杂产品优化设计平台。发挥国产高性能计算机的强大计算能力，以灵活的业务流程技术、高性能计算技术和可视化技术，支持相关行业的发展，在应用和服务方面取得实效。

考核指标：依托国家高性能计算环境建设，建立适合应用发展的运营模式，提供复杂产品优化设计所需的计算服务。平台要研发和集成该类产品设计优化的主要应用软件，提供50种以上应用服务，服务于500个以上用户。

5.3 中小企业数值模拟与计算应用社区（重大共性关键技术与应用示范类）
研究内容：针对中小企业在加快产品换代，改善产品质量，提高制造水平方面对于数值模拟与计算的迫切需求，选择产品市场份额大、更新换代快的行业，研发该行业中小企业所需的数值模拟与计算软件，集成相关成熟的自研软件、商业化软件及开源软件，依托国家高性能计算环境，建立广泛共享的、可业务型运行的中小企业数值模拟与计算应用社区。发挥国产高性能计算机的强大计算能力，以灵活的业务流程技术、高性能计算技术、可视化技术和服务交易技术，支持该行业中小企业的发展，在应用和服务方面取得实效。

考核指标：依托国家高性能计算环境建设，建立适合中小企业需求的社区运营和服务交易的模式与机制，提供中小企业所需的数值模拟与计算服务。社区要研发和集成相关行业或领域的主要应用软件，提供50种以上应用服务，服务于500个以上用户。
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