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[摘　要]　本文基于“科学与工程计算的方法和应用”国家自然科学基金创新研究群体项目的研究

成果,系统综述了新型计算方法与理论研究、材料科学中的多尺度计算、面向复杂系统的电磁流体

自适应计算、并行自适应有限元软件平台及其应用等方面的研究进展.
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科学与工程计算利用先进的计算能力解决复杂

的科学工程问题,它综合了建模、算法、软件研制和

计算模拟,是计算机实现其在高科技领域应用的必

不可少的纽带和工具,计算、理论和实验一起已经成

为当今世界科学技术创新的主要方式.“科学与工

程计算的方法与应用”创新研究群体项目面向国家

需求,以科学计算的学科前沿为导向,在“新型计算

方法与理论研究”、“材料科学中的多尺度计算”和
“面向复杂系统的电磁和流体的自适应计算”等三个

方面开展了系统的研究,取得了一系列重要成果.

１　新型计算方法与理论研究

１．１　优化问题的子空间方法

优化问题指在一定约束条件下求解函数的极

值,在实际中有广泛的应用.许多优化问题通常是

大规模的,变量个数往往达到千万甚至上亿级别,因
此研究求解大规模优化问题的快速方法非常重要和

迫切.以往求解非线性优化问题的基本做法是将非

线性问题线性化或二次化,在每次迭代中用简单问

题代替复杂问题,但超大规模线性问题的求解依然

非常困难.子空间方法是处理大规模线性问题的成

熟算法,而对于非线性优化问题,利用子空间的思想

来分析和研究则可追溯到Stoer和袁亚湘在２０世

纪９０年代初对非线性共轭梯度法的子空间研究.

近年来,我们对非线性优化的子空间方法开展了系

统而深入的研究.

对于非线性方程组和非线性最小二乘问题,我
们给出了子空间方法的一般形式[１],其基本思想是

每次迭代时方程的变量空间和取值空间都用子空间

逼近,构造线性逼近问题.该方法推广了线性方程

组求解的子空间方法.根据 Crammer和Singer等

人的多类SVM 模型,机器学习中的多类分类问题

可归结于特殊的优化问题,其对偶问题是超大规模

的二次规划问题.我们利用子空间的思想[２],提出

了一个求解该问题的并行算法,将问题的变量空间

分解成子空间并在每个子空间上并行地更新变量.

对于等式约束优化问题,我们提出了 PowellＧ
Yuan方法的子空间形式[３],并证明了 CelisＧDennisＧ
Tapia信赖域子问题具有子空间性质.子空间形式

的PowellＧYuan方法在每次迭代比原始的 PowellＧ
Yuan方法计算量小,数值结果亦表明子空间形式的

PowellＧYuan方法改 进 了 原 始 的 PowellＧYuan 方

法.针对 复 合 优 化 问 题,我 们 提 出 了 一 个 利 用

Armijo搜索的并行算法[４],在每个子空间上独立

(并行)计算该子空间的步长,然后将所有子空间的

步长求和,再进行线搜索.我们在理论上证明了算
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法所取步长要优于传统的分解算法,数值结果也表

明了算法的有效性.

１．２　高频波的快速算法

高频波散射问题的高效计算是公认的科学计算

困难问题.一方面,数值方法的网格尺寸必须与频

率相匹配才能得到满意的逼近误差,使得离散系统

的规模非常大.另一方面,问题的波动性质使得离

散系统不具有正定性.自从１９９１年法国学者 B．

Despres、前苏联学者 V．V．Dhaidurov和 E．I．

Ogorodnikov提出 Helmholtz方程的Schwarz型区

域分裂算法以来,Helmholtz方程的高效快速算法

一直受到国内外许多著名学者的关注.２０１０年在

英国杜伦市(Durham)举行的«多尺度问题的数值分

析»国际会议上,区域分解领域著名学者 M．Gander
做了题为“为什么经典迭代方法解 Helmholtz问题

是困难的”的学术报告,全面总结了 Helmholtz方程

计算的困难及其进展.

２０１１ 年,B．Engquist 和 L．Ying 提 出 了

Helmholtz方程的移动完美匹配层方法(PML)扫描

算法.受此启发,我们提出了一种求解 Helmholtz
方程的新型区域分裂算法,波源转移区域分裂算法

(SourceTransferDomainDecomposition Method,

STDDM)[６８].该方法把原问题的计算区域分成一

系列层状区域,通过设计波源转移算法,把波源一层

层地等价转移,在最后一层的解只依赖于最后二层

的等价波源,可以用PML方法解出,而一旦得到原

问题在最后一层的解,便可以通过设计一个波展开

算法,利用等价波源逐次得到前面每一层中原问题

的解.我们基于PML方法的误差分析理论,证明了

这个算法的计算量正比于小区域的个数乘以每个小

区域的计算量,达到了区域分裂方法的理想计算复

杂性要求.我们的算法作为 GMRES方法的预条件

子对变波数问题得到了满意的计算结果.我们将波

源转移算法进一步推广到求解弹性波问题[８].

１．３　反散射问题的直接成像方法

反散射问题在雷达成像、石油勘探、医学成像和

无损探伤等领域具有广泛应用.经典的求解反散射

问题的方法基于数据拟合的优化模型,具有非线性、
非凸、非光滑和病态等一系列困难.近年来,在计算

中不需要迭代的反散射问题的直接成像方法得到越

来越多的重视.逆时偏移成像方法(ReverseTime

Migration)就是一类求解反散射问题的直接成像方

法.该方法在计算中不需要迭代并且不依赖于散射

体的物理性质,自上世纪７０年代提出以来在石油勘

探领域中得到广泛应用.

１９７１年地球物理学家J．F．Claebout提出基于

单程波方程的第一个逆时偏移成像算法.１９８３年

石油工程界多位学者各自独立地提出基于波动方程

的逆时偏移成像算法.长期以来,地球物理界对逆

时偏移成像算法的理论分析常常依赖于几何光学近

似的假设,不能完全解释该类方法在实际应用中的

效果.另一方面,物理学家 M．Fink和应用数学家

H．Ammari等学者针对小散射体,对时逆现象和逆

时偏移成像算法进行了大量研究.近年来,我们对

逆时偏移成像方法的数学基础进行了较为深入的系

统研究,取得了一系列成果.
针对时谐声波反散射问题,我们建立了逆时偏

移成像方法不依赖于小散射体或几何光学近似假设

的全新的数学分析方法,在此理论分析的基础上提

出了一个新的逆时偏移成像算法[９].我们证明了新

的成像函数一定非负,从而具有良好的稳定性性质,
特别是对于噪声数据具有很好的健壮性.这是反散

射问题的逆时偏移成像方法提出４０多年来的第一

个一般性的数学理论成果,这一理论上的突破使得

我们对三维电磁反散射问题[１０]、弹性波的反散射问

题[１１]、声波波导有限孔径反散射问题[１２]和无相位数

据的反散射问题等一系列困难的反散射问题提出了

全新的直接成像方法.
无相位数据的反散射问题在雷达成像、衍射光

学等领域中具有广泛的应用需求,得到工程界和许

多著名应用数学学者如 G．Papanicolaou、H．AmＧ
mari等的关注.长期以来对这类问题的计算方法

是基于优化模型的迭代方法.我们基于对逆时偏移

算法的理论研究,提出声波和电磁波无相位数据反

散射问题的全新的逆时偏移直接成像方法,证明了

新算法的成像结果对远场数据渐近等价于全相位数

据的逆时偏移算法的成像结果,为无相位数据的反

散射问题的计算方法开辟了新的研究方向[１３１４].
针对地球物理应用中的半空间中时谐声波反散

射问题,我们引入了半空间反散射问题的点扩散函

数(PointSpreadFunction),证明了它和全空间反散

射问题的点扩散函数具有相似的性质,在此基础上

建立了在地球勘探中得到广泛应用的逆时偏移成像

方法不依赖于小散射体或几何光学近似的假设的数

学基础,在高频近似的假定下建立了该成像方法的
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新的物理意义,从而得到了散射体仅在被照射部分

可以被探测到的数学解释[１５].

１．４　稀疏信号恢复

现实世界中的信号通常具有一定的稀疏性,即
在合适的基底展开下的非零系数较少.利用这种稀

疏性,人们可用较少的观测对信号进行重建.而依

此所形成的新的研究方向称为压缩感知[１６１７].我们

针对确定性采样点的设计及无相位观测下的压缩感

知开展了研究.
压缩感知中采样方法的设计是一个关键问题.

文献中主要采用随机采样方法设计采样点,而工程

中确定性采样在使用上更为方便.我们采用数论中

的 Weil指数和定理,设计了多变量三角多项式确定

性采样方法,并证明了该采样方法的最优性[１８].对

于随机微分方程的数值求解,我们将上述确定性采

样方法扩展到切比雪夫多项式稀疏逼近情形和最小

二乘情形[１９,２０].借助有限域中的 Katz指数和定理,
我们将上述采样方法扩展到单变量三角多项式情

形,并证明了确定性选行方法的最优性.数值实验

表明,我们提出的确定性选行方法优于文献中流行

的随机方法.
在工程应用中,人们往往只能得到无相位观测

值,因此利用无相位观测对稀疏信号进行恢复是一

个在理论和应用中均有重要意义的研究问题.我们

首先研究了最小观测次数问题[２１],将压缩感知中经

典的RIP性质扩展到无相位观测情形,提出了强

RIP性质的定义[２３２４],并在观测矩阵满足强 RIP性

质和无相位观测的条件下,证明可用L１最小恢复稀

疏信号.此外,我们将压缩感知中基本的零空间性

质扩展到无相位观测情形.低秩矩阵恢复是无相位

恢复的一个扩展形式.我们进一步研究了低秩矩阵

恢复问题,特别是恢复一个秩不超过r的矩阵所需

的最小观测次数.对于该问题,EldarＧNeedellＧPlan
猜想为:恢复一个秩不超过r的n阶矩阵至少需要

４r(nＧr)次 观 测.我 们 对 复 情 形 证 明 了 EldarＧ
NeedellＧPlan猜想成立,对实情形则通过一个反例

表明该猜想对实矩阵并不成立[２２].
稀疏插值是逼近论中的经典研究课题.我们首

先建立了稀疏插值的理论框架[１９],并研究了kＧ稀疏

插值所需最小插值点个数,同时给出了kＧ稀疏插值

函数存在的充要条件.针对切比雪夫多项式基底所

构成的线性函数空间,我们构造了确定性稀疏插值

点,并证明了该类插值点的优良性质.这些研究在

经典逼近论与稀疏信号恢复之间建立了桥梁,并可

用于随机微分方程数值求解.

２　材料科学中的多尺度计算

２．１　复合材料与界面纳米结构热传输问题的跨尺

度模型与算法研究

以碳纤维增强复合材料、陶瓷基复合材料为代

表的先进结构材料具有高强度、耐腐蚀、耐高温等优

异的物理力学性能,是各类航空、航天飞行器的关键

材料.开展相关材料制备技术、实验检测、性能预测

和一体化设计等方面的研究有重要的意义.大量的

实验检测结果表明:在宏观复合材料之间存在纳米

尺度的界面相,其厚度在几个纳米到几百个纳米不

等,而界面对于复合材料的力、热、电、磁等物理特性

有十分重要的影响,复合材料界面科学与工程已成

为重点研究领域.实验结果表明,基于傅里叶定律

或非傅里叶定律的宏观连续热传输模型已不能准确

刻画纳米界面的热阻现象.复合材料纳米界面的热

阻现象造成界面附近过高的残余热应力,是诱导界

面处空位、位错、微裂纹等缺陷产生的主要根源之

一,其研究对于揭示材料的损伤与破坏的微观机理

有重要的指导意义.
材料的物理尺度可粗略地划分为:微观尺度

(电子、原子尺度)、介观尺度(分子、纳米器件尺

度)、宏观尺度(微米以上结构尺寸).针对宏观复

合材料与界面纳米结构的热传输问题,物理实验结

果表明统一的连续模型(如抛物型方程、CＧV模型、
双相延滞模型等)已不能准确预测纳米界面处的实

际温度,而精细的分子动力学模型或量子力学第一

性原理方法则因计算规模太大而无法实现.因此,
发展可靠的宏/介/微观相耦合的跨尺度模型和高

效能算法、突破算法实现中的关键技术,是解决上

述问题的必然趋势.我们在复合材料与界面纳米

结构热传输问题跨尺度模型与算法方面的主要研

究进展有:(１)实现了纳米结构导热系数等热学参

数的分子动力学计算和量子校正;(２)发展了复合

材料和多孔材料周期和随机结构热传输连续模型

的多尺度算法;(３)提出了一类分子动力学(MD)
与连续介质跨尺度模型和分子动力学与有限元

(FEM)跨尺度耦合算法;(４)实现了三维复合材料

和界面纳米结构的 MD/FEM 跨尺度计算.这些

工作的主要创新点包括:(１)我们的分子动力学与

连续介质跨尺度模型是基于连续模型发展的,能够

实现三维复合材料和界面纳米结构的跨尺度计算,
而前期所有相关的研究工作都是基于原子模型发
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展的,这些方法受计算能力的限制难以实现三维复

合材料结构的跨尺度计算;(２)提出了分子动力学

与连续模型间新的参量传递模式;(３)给出了跨尺

度模型与算法的数学证明[２５].
为了验证我们提出的 MD/FEM 跨尺度算法的

有效性,我们在复合材料周期结构一个周期单胞上

采用 MD方法求得的温度函数视为参考解,分别利

用我们发展的 MD/FEM 方法、基于连续模型的多

尺度渐近展开方法和基于连续模型的有限元方法进

行了数值计算.我们发展的 MD/FEM 耦合算法与

MD 方法的数值结果十分接近,但计算量远远小于

MD,而基于连续模型的数值结果与 MD方法相比

在界面处可产生２０％的误差.这些结果表明 MD/

FEM 跨尺度算法是十分必要和有效的.

２．２　纳米材料与量子器件电磁光特性的跨尺度模

型与算法研究

当材料和器件的几何尺寸和电子波长可以比拟

时,量子效应则不可被忽略或将成为主导的效应,而
基于量子效应的新型微电子、光电子和磁电子器件

制备技术近年来得到了长足的发展.探讨维度如何

影响材料的电子态密度和材料的电磁光特性,提出

纳米材料和量子器件新的理论和算法是计算数学及

交叉领域的一个重要的研究方向.
物质场和电—磁—光场的相互作用有着十分丰

富的物理内涵和广阔的应用前景.描述电磁特性有

三个层次的物理和数学模型:(１)全量子模型:量子

电动力学(QED),如物质(或粒子)采用二次量子化

模型,电磁场采用量子化模型,例如,YangＧMills规

范场和ChernＧSimons规范场构建了粒子基本的物

理和数学结构;(２)半量子化模型,物质或粒子采用

量子力学模型,如非相对论Schrödinger方程和相对

论Dirac方程,电磁场采用经典力学意义下的 MaxＧ
well方程组;(３)采用经典力学意义下的微观或宏

观 Maxwell方程组.经典的 Maxwell方程组已难

以准确描述上述低维度系统和量子器件的电、磁、光
特性,不能揭示光子的吸收、发射和能级跃迁的物理

本质.全量子模型对于刻画纳米材料和低维系统的

量子效应是十分准确的,但求解量子化的模型,特别

对于含缺陷和多组化学元素的复杂体系,则面临实

际能计算的规模较小、收敛慢(甚至不收敛)等本质

困难. 最 近 十 多 年 来,基 于 半 量 子 模 型,如

SchrödingerＧPoisson系统、MaxwellＧSchrödinger系

统、MaxwellＧDirac系统,针对场效晶体管、半导体激

光器、拓扑绝缘体等纳米材料和量子器件开展数值

模拟已成为相关领域的研究热点之一.然而,由于

它们是强间断、时—空多尺度的非线性耦合系统,因
此相关问题的数学文献很少.

我们针对非均质纳米材料与半导体量子器件载

流子输运和带间光子跃迁问题,提出了有效质量近

似的微观 Schrödinger方程和宏观静电学 Poisson
方程非线性耦合系统的均匀化和多尺度方法.主要

研究进 展 包 括:(１)发 展 了 具 有 周 期 间 断 系 数

SchrödingerＧPoisson系统的均匀化和多尺度方法,
给出了严格的收敛性分析,这是到目前为止这方面

唯一的数学结果[２６];(２)提出了多尺度有限元算法,
得到了这一非线性耦合系统多尺度有限元算法的收

敛性[２９].
为了验证所提出的跨尺度算法的有效性,我们

进行了数值模拟.由于难以找到具有周期间断系数

SchrödingerＧPoisson非线性耦合系统的解析解,我
们以细网格上的有限元解为参考解,并基于我们提

出的均匀化和多尺度方法,分别计算得到均匀化解

以及一阶和二阶多尺度解.数值试验结果验证了我

们提出的跨尺度算法的正确性和有效性.
在材料计算多尺度模型和算法方面,我们还研

究了复合材料周期结构含时 Maxwell方程组[２７]、辐
射传热[２８]、热—力耦合[２９]、Steklov特征值问题[３０]、
优化设计[３１]和最优控制[３２,３３]等问题的多尺度算法

和收敛性.

２．３　电子结构计算的模型与方法

虽然第一原理电子结构计算取得了巨大成功,
但如何从数学角度理解电子结构模型的合理性与计

算的可靠性和有效性,如何利用高性能计算机又快

又好地计算大规模体系,依然是极具挑战的重要课

题.我们从建立数学理论与创新算法角度开展了基

于密度泛函理论的电子结构模型的合理性与高效计

算的可行性、可靠性和有效性研究.
密度泛函理论基础是１９６４年建立的 HohenＧ

bergＧKohn定理:体系的基态电子密度分布与体系

所处外势场有一一对应关系(除可加一个无关紧要

的任意常数以外),从而完全确定体系的所有性质.
但在我们给出 Coulomb 体系的 HohenbergＧKohn
定理严格的数学证明[３４]之前,所见到的典型文献中

HohenbergＧKohn定理的证明均不严格、有关键缺

陷.这些证明直接或间接地假设电子波函数不可能

在一个正Lebesgue测度集上为零,或电子密度大于

零,或电子密度泛函 Gâteaux可微.前两个假设是

否成立未被证明,而第三个假设确定不成立.我们
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的工作为基于密度泛函理论的电子结构模型与计算

的科学完整性填补了一个数学基础.
第一原理电子结构计算使用最广泛的是基于密

度泛函理论的 KohnＧSham 模型.不管是采用全势

计算还是赝势计算,KohnＧSham 轨道在离子实内部

剧烈振荡,而在远离离子实的区域则变化缓慢.因

此,采用自适应有限元离散非常自然也非常必要,因
为这样能用较少自由度得到高计算精度,且精度随

着网格加密而系统提高.
自适应有限元算法自上世纪７０年代问世以来

就广泛应用于科学工程计算,取得了巨大成功,相应

数值分析也一直是国际学术热点.微分方程源问题

的自适应有限元算法的相关研究始于上世纪７０年

代,现已相当系统深入.相比之下,特征值问题的自

适应有限元算法的相关工作则极少.例如对于单特

征值问题,相应的自适应算法的收敛率和复杂度分

析的首个工作直到２００８年才由我们发表.而涉及

重特征值问题自适应有限元算法的工作则只有少数

几项.
针对一类二阶椭圆算子重特征值问题,我们构

造了有限元离散的后验误差估计子,给出了上下界

估计,得到了相应的自适应算法,并证明了该算法具

有最优收敛率与最优复杂度[３５].这是首个关于重

特征值问题自适应有限元收敛率与复杂度的工作,
它也为设计与理解电子结构自适应有限元算法提供

了基础.
针对包括 KohnＧSham 方程在内的电子结构计

算的数学模型的一般的有限维离散,在合理的条件

下,我们证明了所有有限维逼近都收敛到体系的基

态,某些基态的有限维逼近还具有最优逼近性[３６].
进一步,我们构造了有限元离散的后验误差估计子,
给出了其上下界估计,设计了相应的自适应有限元

离散算法,并在合理的条件下证明了:自适应有限元

解都收敛到基态,一些解还以线性收敛率收敛到某

个基态,且计算复杂度最优[３７３８].我们的后验误差

分析回答了量子物理学家及量子化学家非常关心的

计算结果的可靠性与有效性问题,为几类传统与创

新的电子结构计算方法的合理性与有效性提供了数

学依据.
通过不断引入自己的研究成果,我们完善和发

展了第一原理实空间并行自适应计算程序 RealＧ
SPACES(RealSpaceParallelAdaptiveCalculation
ofElectronicStructure)[３９].该程序基于 PHG 平

台,具备多个功能模块:赝势计算———目前能有效计

算上千原子的体系,全势计算———目前能有效计算

数百原子的体系,结构优化等.有限元基函数的局

域性使得 RealSPACES的可扩展性优于使用非局

域基函数离散的程序.
我们提出了并行轨道更新算法并将之引入 ReＧ

alSPACES[３９].该算法通过将大规模特征值问题分

解为一系列相互独立的源问题以及一些几乎对角的

小规模矩阵特征值问题,降低了计算量.更重要的

是该算法具有天然的两层并行结构,因而使得 RealＧ
SPACES计算效率及可扩展性大大提高.初步测试

表明,随着体系的增大,引入并行轨道更新算法后的

RealSPACES全 势 计 算 速 度 已 与 全 势 计 算 软 件

Gaussian０９越来越接近直至更快.RealSPACES具

备的高精度和高扩展性特点使得它在大体系高精度

全势计算中的优势尤为突出.并行轨道更新算法的

引入已使得RealSPACES在天河２号上成功将全势

计算扩展到数万个 CPU 核.我们还将该算法应用

到基于平面波离散的第一原理计算著名开源软件

QuantumＧESPRESSO中.数值实验表明,该算法对

突破平面波离散在大规模并行计算上的局限有很好

的前景.

３　复杂系统的电磁和流体的自适应计算

３．１　并行自适应有限元软件平台及其应用

PHG平台(ParallelHierarchicalGrid,http://

lsec．cc．ac．cn/phg)是我们自主研制的一个并行自

适应有限元软件平台,其主要特征包括:(１)基于单

元二分、嵌套的的四面体协调网格并行自适应加密

和放粗;(２)支持hＧp自适应;(３)支持大规模并行

和动态负载平衡;４)提供灵活的线性代数求解器及

预条件子[４０].PHG平台的主体代码以开源方式在

互联网上公开发布,供科研和软件开发人员免费使

用.在创新群体项目实施期间(２０１１—２０１６),围绕

PHG平台的研制及应用开展的主要工作包括针对

国产超级计算机的体系结构特征对PHG 平台进行

重构和性能优化,以及与群体其他成员合作基于平

台发展自适应有限元算法、研制并行自适应有限元

程序.
在平台重构、性能优化及功能扩展方面,我们优

化了数据通信及动态负载平衡模块,实现了对 MPI
＋OpenMP两层并行、IntelXeonPhi众核加速卡和

国产申威众核处理器等的支持,优化了平台的底层

通信模块,增加了对多种浮点(单精度、双精度和扩

展精度等)和整数(３２位、６４位等)类型的支持,大幅
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提升了PHG平台的并行可扩展性和对不同类型应

用问题的适应性.我们研究了非结构自适应网格的

动态负载平衡相关技术,包括 Hamilton路径、HilＧ
bert空间填充曲线及多层次的网格划分技术等[４１];
研制了hＧp自适应模块,发展了hＧp自适应有限元

算法[４２];发展了PHG平台的六面体版本,并应用于

地震波谱元PML数值模拟[４３].
在PHG 平台的应用方面,我们与群体成员及

复旦大学同行合作,基于平台发展了多个并行自适

应应用程序,取得了一批应用成果,包括:集成电路

互连线寄生参数提取算法和程序,可用于集成电路

设计中高频三维复杂互联结构的参数提取计算[４４];
第一原理密度泛函理论自适应有限元/有限体积实

空间电子结构并行计算软件包 RealSPACES,该软

件包基于创新的并行轨道更新算法,已经能够使用

上万核开展包含上百原子的体系的全势计算[３９];半
导体方程漂移扩散模型非结构网格上的有限体积和

有限元格式并行自适应计算程序[４５];离子通道连续

模型并行自适应有限元模拟器iChannel等,并获得

了一些实际通道的数值模拟结果[４６５３]等.
在创新群体项目实施期间,我们完成了 PHG

平台到主要国产超级计算机包括天河１A、天河２号

和神威太湖之光等的移植、安装,并开展了大规模并

行计算测试.目前,基于 PHG 平台已经可以实现

数千进程、数万处理器核的自适应计算,以及数十万

进程、数百万处理器核的非自适应计算.下表是采

用我们所发展的弹性波PML谱元并行程序在当前

排名世界第一的神威太湖之光超级计算机上得到的

一组测试结果.该程序基于PHG 平台的六面体网

格版本开发,采用了我们提出的一种高效谱元离散

格式[４３],适合非结构网格,具备局部时间推进功能,
并且支持 GPU、MIC和国产申威众核处理器核等众

核加速部件.

表１　弹性波谱元并行程序在神威超级

计算机上的测试结果

主核数 从核数 自由度 墙钟时间 并行效率

　　８ ５１２ ６４４００６７ ７．１７７９s —

６４ ４０９６ ５０９２３７７９ ７．７１８５s ９３．００％

５１２ ３２７６８ ４０５０１７０９１ ７．８１６６s ９１．８３％

４０９６ ２６２１４４ ３２３０６７１８７５ ７．８８７９s ９１．００％

３２７６８ ２０９７１５２ ２５８０７５７０９４７ ７．９４８６s ９０．３０％

７３７２８ ４７１８５９２ ５８０４８１４３３６３ ７．９３６３s ９０．４４％

PHG平台下一步的研究重点是针对研制中的

国产E级超级计算机,对平台进行性能优化和核心

代码重构,进一步提升平台的并行可扩展性以及对

国产异构众核加速部件的支持,同时,优化用户编程

接口,力争在制约自适应有限元E级并行计算的“性

能墙”和“编程墙”两方面取得突破,为面向E级计算

机的自适应算法研究和E级自适应有限元并型应用

程序的研制提供有效支撑.

３．２　复杂电磁系统的建模和计算

我国正处于工业化的快速进程中,对大型电力

设备的需求量非常大,电力设备的数值仿真和优化

设计在生产应用中的作用也越来越大.我国计算电

磁学家在这方面做出了重要贡献,以程志光教授为

代表的天威输变电技术研究院向国际计算电磁学会

(InternationalCompumagSociety)提出了一个电气

工程基准问题族,被称为 TEAM WorkshopProbＧ

lem２１Family,现在仍是国际计算电磁学会的公开

基准问题.大型变压器模拟是一个符合国家重大工

程需求且有挑战性的科学问题,三维非线性 MaxＧ

well方程在大型变压器的铁损计算和优化设计中具

有重要应用.变压器铁芯包含上千层硅钢片,其大

尺度和绝缘漆小尺度之比超过,由于之前缺少实际

可行的数值方法和软件模拟硅钢片内的三维涡流,

需要对非线性 Maxwell方程进行可计算建模.另

外,变压器整结构模拟涉及到数亿未知数的大规模

并行计算,因此需要针对问题的特点,设计非线性多

尺度 Maxwell方程的高效、可扩展的预处理方法.

针对大型变压器铁芯的多尺度结构,我们基于

磁向量势方程,提出了一个简化的电磁涡流模型,它

不需要计算硅钢片外敷的微米级绝缘层,从而将系

统大小尺度之比减小了３个数量级,解决了变压器

铁芯三维涡流分布的工程计算难题[５４].我们证明

了简化涡流模型的适定性和近似解的收敛性,并对

于非磁性材料证明了近似解和精确解的最优误差估

计[５５５６].在此基础上,我们设计了有限元离散格式,

并基于群体成员张林波研制的并行有限元软件平台

PHG,研制了变压器的并行自适应模拟程序 FEＧ

MAG (Fem for Electro Magneticson Adaptive

Grids)[５７５８],针对国 际 计 算 电 磁 学 会 基 准 问 题

TEAM WorkshopProblem２１c得到了与实验数据
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吻合的计算结果.我们还利用 FEMAG 在“天河

１A”并行计算机上开展了国际计算电磁学会的基准

问题 TEAM WorkshopProblem２１b的数值模拟实

验,最大CPU 核数达２４５７６,最大未知数达８．７亿,

弱并行可扩展性在５０％以上.

曹礼群等建立了线性 Maxwell方程周期结构

的均匀化理论[７８],法国著名数学家J．C．Nedelec
研究了线性涡流问题的均匀化模型,但非线性 MaxＧ

well方程的理论和数值研究工作很少,多尺度非线

性 Maxwell方程的均匀化理论和数值研究还是空

白.郑伟英等提出了非线性电磁涡流问题均匀化模

型,证明了 Maxwell方程的小尺度解在空间中强收

敛于均匀化解,建立了电磁涡流问题有效参数方法

的严格数学基础[５９].

４　总结和展望

过去几年,我们在最优化问题的子空间方法、大

波数离散波动问题快速算法、压缩感知和低秩矩阵

恢复、第一原理密度泛函理论的并行轨道更新算法

等方面取得了富有创造性的研究成果;同时针对科

学计算的若干前沿应用课题,研制和发展了适应于

千万亿次高性能计算的并行自适应有限元软件平台

PHG,基于PHG计算平台群体成员及其它国内同

行进行合作,在计算数学基础算法和应用研究方面

取得了多项重要成果.

后续发展方向包括:正交约束优化问题的子空

间方法,随机技术与共轭梯度、拟牛顿等相结合的新

的优化计算方法;相位恢复的理论与算法;低维系统

和半导体量子器件载流子输运和子能带光子跃迁问

题的均匀化和多尺度方法;适应百亿亿次级计算的

第一原理电子结构计算的方法与理论;复杂介质

Maxwell方程的高阶有限元方法以及求解离散问题

的波源转移区域分解算法;多尺度磁热流体耦合系

统的可计算建模和高效数值方法;E级超级计算机

上的PHG平台及其在人工心脏流固耦合并行有限

元模拟上应用等.

致谢　本研究得到国家自然科学基金创新研究群体

项目(批准号:１１０２１１０１)及延续(批准号:１１３２１０６１)
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Methodsandapplicationsofscientificandengineeringcomputing

CaoLiqun ChenZhiming XuZhiqiang YuanYaxiang
ZhangLinbo ZhengWeiying ZhouAihui

(AcademyofMathematicsandSystemsScience,ChineseAcademyofSciences,Beijing１００１９０)

Abstract　Thepaperreportstheresearchprogressesinfundamentalcomputationalmethodsandtheory,

multiscalecomputationinmaterialsscience,adaptivecomputationincomplexelectromagneticsystems,and

paralleladaptivefiniteelementsoftwareplatformanditsapplications．
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