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一、区域高精度大气污染模式分系统介绍

本项目内容包括：

1）区域高精度大气污染模式分系统；

2）区域云可分辨天气预报模式分系统；

系统2:区域高精度环境模拟系统；



一、区域高精度大气污染模式分系统介绍

 建设单位：中国科学院大气物理研究所

 合同签订：2019年12月9日

 承建单位：曙光信息产业（北京）有限公司

序号 建设内容 子系统描述

1
区域高精度大气
污染模式分系统

大气污染模拟总控与初始化子系统
大气污染物理化学过程模拟子系统

大气污染模拟分析子系统
大气污染异构计算子系统

系统名称 合同指标

（一）区域高

精度大气污染

模式分系统

空间分辨率：全国3公里城市圈1公里水平分辨率；

垂直层数：垂直层数不少于30层；

气溶胶微物理过程模拟分档：不少于 30 档

非均相化学反应方程数：不少于 20 个；

气相化学反应数不少于100个 ；

污染来源追踪源区数：不少于20个；

对污染物来源的追踪和量化从空间维度提升到时空维度。



模拟大气污染复杂物理化学过程的相互作用，预报
空气质量，量化解析污染来源。

由4个子系统，41个模块构成

空间分辨率：全国3KM，重点区域1KM；

垂直层数：不少于30层；

气溶胶微物理过程模拟分档：不少于30档；

非均相化学反应方程数：不少于20个；

气相化学反应数：不少于100个 ；

污染来源追踪源区数：不少于20个；
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问题历史由来：

 科研创新产生的新模型新

代码，风格各异；

 存在多个版本，各版本支

持的模型、功能差异较大

 多为科研人员独自开发；

 早有整合需要，但无时间、

精力进行大规模规范工程

化开发；

模式存在问题调研和架构设计

完成原型系统相关模块梳理，

分析原型系统模式存在问题

 大量代码堆砌、模块化不足
 代码结构不合理扩展性不足
 无法快速集成新的科研成果
 容易返工或重建，浪费严重

缺乏良好的系统软件架构设
计 没有统一的编码技术规范

 编程风格不统一，变量名不规范，
开发效率低

 文档、注释不规范
 代码难读、难懂
 代码运行效率低

无工程化协同开发流程和管
理

对高性能计算的新技术兼容
性差

 不支持向量化、DCU异构等并行计
算

 不支持并行I/O、PnetCDF
 化学求解器等陈旧，计算效率低

 模式流程不规范，易出错
 易出现程序运行溢出等错误，影响

业务化运行
 代码版本管理不规范，维护、历史

追溯困难
 无法团队协作
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Registry：源代码自动修改, 输出变量管理 完全数据并行、共享内存并行，数据格式处理库PnetCDF

简洁的程序模块设计 代码分驱动、求解、模型三层封装

国际先进模式调研

开展WRF-Chem、CMAQ、CAMx模式调研，吸收采纳先进技术。
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序号 结构优化和规范化内容 解决问题

1 主程序采用分层结构 降低代码复杂度、提高可读性、可扩展性（参考WRF）

2 组件化、各功能模块化，可插拔 提高程序可扩展性和可修改性

3 代码及版本规范化
增加可读性、易用性、规范性，降低后期开发、维护难度和
成本

4 配置参数分类、模块化 提高易用性和生产效率（WRF）

5 变量分类、封装 提高易用性和可修改性

6 按需编译、并行模式可选 提高易用性

7 功能集成等
满足详细设计中功能模块要求
KPP（WRF、CMAQ）

结构优化和规范化内容

一、区域高精度大气污染模式分系统介绍



序号 性能优化内容 解决问题

1
采用并行数据格式处理库PnetCDF

读写优化
提高读写速度，支持nc数据格式（CMAQ等）

2 增加支持异构并行模块 利用平台的DCU等硬件提高并行效率

3 通信优化 提高通信速度

4 并行分区优化 提高并行加速比、效率

5 向量化 提高并行加速比、效率

性能优化内容
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大气污染模式系统具备国际先进模式类似的分层架构、扩展性、可读性改善 ；

大气污染模式系统分层架构开发

代码规模近20万行
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系统模式基础框架和各模块封装 ：完成系统基础框架代码优化, 解决问题：大量代码堆砌、模块化不足

区域高精
度大气污
染模式分

系统
Main.f90

NAQPMS_INIT

NAQPMS_CALC

NAQPMS_OUTP

NAQPMS_FREE

总控与初始化
子系统

物理化学过程
模拟子系统

格式化输出模
块

内存释放

模式代码开发
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系统模式基础框架和各模块封装 ：对各种变量进行合理的分类和模块化

naqpms_file

naqpms_time

naqpms_speciesinfo

naqpms_parallel naqpms_grids

naqpms_boudaries naqpms_parameters

naqpms_varlist

naqpms_gridinfo naqpms_metfieldsnaqpms_communication

naqpms_control

模式代码开发
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物理化学过程模块化设计和实现

模式代码开发 各模块可插拔式设计
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模式系统程序的输入数据配置文件参数进行分类、模块化

输入文件更容易使用、美观

修改前，*.dat 修改后，namelist.input

模式代码优化
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在空行、空格、成对书写、缩进、

对齐、代码行、注释七方面的书写规范

文件和模块注释

子例程、函数注释

!> 功能描述

!> 输入参数

!> 输出参数

!> 拓扑关系（调用、被调用关系）

!> 修改历史

子例程、函数中单个语句、变量注释

!> 上一行 或者 语句后

程序规范化
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功能：

各参数误差概率分布，随机抽

取集合样本，

供敏感性分析、不确定性分析

和集合预报使用

扰动的变量个数：

气象变量8个

初始值6个

化学反应变量173个

优点：

程序模块化封装

输入文件配置灵活

代码模块调用 编码

总控与初始化子系统-随机扰动模块
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气相化学模块：CBM-Z前体物气相化学反应173个

分类 化学反应系数计算代码

生物源 rk_bio(1)  = ARR(2.6e-11, 409.)

20个 rk_bio(2)  = ARR(1.2e-14, -2013.)

rk_bio(3)  = ARR(3.0e-12, -446.)

……

rk_bio(19) = ARR(7.44e-17,821.)

rk_bio(20) = ARR(6.642e-12,-175.)

分类 化学反应系数计算代码

海洋 rk_mar(1)   = 9.60e-12 * exp(-234./te)

35个 rk_mar(2)   = 1.40e-13 * exp(500./te)

rk_mar(3)   = 1.26e-11 * exp(409./te)

……

rk_mar(33)  = 0.0 

rk_mar(34)  = 0.0

rk_mar(35)  = 0.0

物理化学过程模拟子系统-气相化学模块

 污染物种类 74

 气相化学支持 LSODE、

MBE等求解器

 支持CBM-Z、简单硫化学

机制

分类 化学反应系数计算代码

背景大气 rk_com(1) = rk_photo(jphoto_no2) 

74个 rk_com(2) = rk_photo(jphoto_no3)

rk_com(3) = rk_photo(jphoto_hono)

……

rk_com(72) = (4.0e-12)

rk_com(73) = ARR(4.5e-13, 1000.)

rk_com(74) = rk_param(jc2o3)

分类 化学反应系数计算代码

城市 rk_urb(1) = 8.1e-13 

44个 rk_urb(2) = rk_photo(jphoto_aone) 

rk_urb(3) = te**2*ARR(5.3e-18, -230.) 

……

rk_urb(42) = rk_param(jnap)

rk_urb(43) = rk_param(jxo2) 

rk_urb(44) = 1.0e-11
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ID 城市地区 备注(包含的地区)

1 北京 北京市
2 天津 天津市
3 石家庄 石家庄市
4 唐山 唐山市
5 秦皇岛 秦皇岛市
6 邯郸 邯郸市
7 邢台 邢台市
8 保定 保定市
9 张家口 张家口市

10 承德 承德市
11 沧州 沧州市
12 廊坊 廊坊市
13 衡水 衡水市
14 山西 山西省
15 内蒙古 内蒙古自治区
16 辽宁 辽宁省
17 山东 山东省
18 河南 河南省

集成分析子系统-污染来源在线追踪解析模块

在线源追踪的源区数40个

…
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气溶胶微物理过程模拟分40档

气
溶
胶
分
40

档
编
码

物理化学过程模拟子系统-气溶胶分档模块

颗
粒
物
形
成
与
粒
径
大
小
演
变
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嵌套区域 :D1区域包括了南海，D2区域可包括京津

冀、长三角、珠三角等重点关注区域（可按需要进

行设置）。

高分辨率结果
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系统具备高精度模拟能力，系统可运行全国3km，局部重点区域1km的大气污染模拟

高分辨率结果
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• 模式运行总时间及加速比测试

• 边界通信开销测试

• 气相化学模块计算耗时测试

 影响模式并行可拓展度的主要因素为MPI
边界通信开销大、气相化学模块计算负载
不均衡。
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系统模式分区方式优化和扩展：

 并行分区采用自动分区方式；

 增加了分区方式优化算法推荐的分区方式；

 也可以进行人为给定x,y两个方向的分区数；

核心数60，二维可能的分配方案：

nproc_x=             1   nproc_y=          60

nproc_x=             2   nproc_y=          30

nproc_x=             3   nproc_y=          20

CPU并行加速模块

不
推
荐
方
案

推
荐
的
方
案 …
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• 通过数据打包、压缩的方式减少MPI通信次数和通信量；

优化前后通信开销对比

 MPI通信优化后，当运行规模拓展至4000核以上，通信开销基本不随核数变化

CPU并行加速模块
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数据读取优化
将每个mpi进程对应的网格区域映射到气象场数据集上

的对应区域，减少进程不必要的冗余数据读取

采用异构输出方式
优化系统中多变量、大数据量的数据输出

合并为一次输出，并支持netcdf格式

CPU并行加速模块

一、区域高精度大气污染模式分系统介绍

水平分辨率 全国3公里（D1区域）
重点区域1公里（D2区域）
优化后：

计算速度总体提升2.7倍
数据读写加速12.5倍
耗时约 0.7小时/模式天



一、区域高精度大气污染模式分系统介绍

LSODE求解器计算量大，气相化学模块成为了NAQPMS系统的效率瓶颈

CPU-GPU异构计算方法



二、地球模拟器系统环境介绍
和Linux基础



地球模拟器系统环境介绍

地球模拟器硬件环境：

 国产x86硬件；



地球模拟器系统环境介绍

操作系统 CentOS 7.4

Kernel版本 3.10.0-693.el7.x86_64

编译器:

GCC 7.2.1 20170829 (Red Hat 7.2.1-1)

Intel Fortran compile/ifort (IFORT) 17.0.5 20170817及以

上

UCX 1.6.0

MPI Intelmpi/2017.4.239及以上

监控与作业调度系统
Gridview (4.1.1.51379.20181026) / Torque PBS  (version 6

.1.1.1)

ROCm环境 ROCm 3.8/ROCm 3.9/ROCm 4.0

应用服务器

Python 3.8.3/NCL 6.6.2/Matlab/R version 

3.6.1/IDL84envi52/MySQL5.7以上/redis5以上/nginx/ Distrib

5.5.56-MariaDB, for Linux (x86_64) using readline 5.1

Jdk 1.8.171

数据库服务器 Postgresql 12.1

地球模拟器软件环境



Linux基础

Linux系统：

 Linux，全称GNU/Linux，免费使用、自由传播；

 安全， 稳定；

 服务器和HPC领域主流系统；

HPCTop500的统计数据服务器操作系统市场份额
（ http://c.biancheng.n



Linux基础

Linux有多个发行版本

CentOS系统：

 源于Red Hat Enterprise Linux（RHEL）依照开放源代

码（大部分是GPL开源协议 ）规定释出的源码所编译而

成、自由传播；

 硬件驱动等支持较好；

 历史因素；



Linux基础

Linux系统：

 —切都是文件；

 系统中拥有小型，单一用途的程序。(一个个单独的命令)；

 当遇到复杂任务,通过不同功能用途的程序组合起来完成；

 避免令人困惑的用户界面（Linux命令行更好用，更稳定）；

 配置文件都存储在文本中，方便增删改查；

 不在乎后缀名，有没有都无所谓（不是通过后缀名来定义文件的类型）。



Linux基础

Linux常用命令：

 pwd命令——显示用户当前目录的完整路径

 cd命令——切换工作目录

 相对路径和绝对路径

绝对路径是以根（/）开头的路径，无论文件在哪都能准确找到

如：cd /opt

相对路径是以当前路径为起点往下找文件

如：cd ../opt

 ls命令——列出目录内容命令



Linux基础

Linux常用命令：

 mkdir ——建立新文件夹

 touch命令——创建新文件命令（文件内容为空）

 cp命令——复制文件或目录命令

 rm命令——删除文件或目录命令

 mv命令——移动文件或目录命令

 ln ——创建链接文件



Linux基础

Linux常用命令：

 alias——设置别名

 export——设置别名

 du——显示当前目录及其子目录所占空间大小

 which——查找命令文件存放目录

 find——查找文件或目录

 grep ——查找文本文件内容



三、参数配置和分系统编译



参数配置和分系统编译

 操作系统：CentOS Linux release 7.6.1810 (Core)

 Fortran编译器： Intel Fortran compile/ifort (IFORT) 17.0.5 20170817及以上

 Intelmpi/2017.4.239及以上 或者 与之兼容的 hpcx编译器2.7.4以上版本

 netcdf等库

 vi/vim等文件文档查看软件

 make等程序编译命令软件

 GrADS/NCL等数据处理绘图软件

运行和使用本系统软件所需要基础支持软件



参数配置和分系统编译

支持软件的环境配置

 Fortran编译器和mpi环境配置

 netcdf环境配置



参数配置和分系统编译

支持软件的环境配置

 ncl环境配置

 GrADS环境配置



参数配置和分系统编译

获取区域高精度大气污染模式分系统

 登录地球模拟器VPN

/data/tangxiao/高精度大气污染模式系统/system/Core

通过ssh连接到 密云服务器 10.64.201.*

目前有v1.0到 v1.6多个版本



参数配置和分系统编译

获取区域高精度大气污染模式分系统

 项目上提供的光盘

创建系统挂载点mkdir /mnt/cdrom ；

挂载镜像mount -t iso9660 -o loop /dev/cdrom /mnt/cdrom

将【区域高分辨率大气污染模式】目录复制出来：

在Linux命令行输入命令： cp -ar区域高分辨率大气污染模式 .



参数配置和分系统编译

编译区域高精度大气污染模式分系统

1）在Linux命令行输入如下命令 mkdir test建立测试算例文件夹

2）把高精度大气污染模式源代码复制到test/中

3) 进入test/src,执行make



参数配置和分系统编译

编译区域高精度大气污染模式分系统

4）检查是否正确生成所需要的高精度大气污染模式的可执行文件



四、分系统大气污染预报模拟
基本操作流程



大气污染预报模拟基本操作流程

1.建立一个测试案例

1）一个典型的大气污染预报测试案例

1.输入：

datagrid/ 地理静态数据

input/气象数据

emit/排放数据

namelist.input参数输入

2.可执行文件：

region_highres_airpolluti

on.v1.0.exe

GNAQPMS_v1.6.0.exe

3.提交脚本：run.slurm

4.输出：

out/大气污染预报输出

5.后处理：

post/

6.绘图 draw/



大气污染预报模拟基本操作流程

1.建立一个测试案例

1） datagrid 文件内容：网格间距、经纬度、土地利用类型等数据



大气污染预报模拟基本操作流程

1.建立一个测试案例

2） input 文件内容：WRF等模式输出的气象数据



大气污染预报模拟基本操作流程

1.建立一个测试案例

2） input 文件内容：WRF等模式输出的气象数据ctl

多层变量：U、V、Plev、TK、RH、QVAPOR（水汽）、

QCLOUD（云水）、QRAIN（雨水）、

RAINCON、RAINNON；

下垫面相关：SOILT、SOILRH、SEAICE、FSOIL（土壤类型）、

FVEG（植被比例）、FSNOW（雪深）；

单层变量：T2、RH2、PSFC、U10、V10、SWDOWN、

UST、RMOL、PBLH



大气污染预报模拟基本操作流程

1.建立一个测试案例

3） emit文件内容



大气污染预报模拟基本操作流程

1.建立一个测试案例

3） emit

排放文件ctl



大气污染预报模拟基本操作流程

1.建立一个测试案例

4） naqpms.input参数输入



大气污染预报模拟基本操作流程

1.建立一个测试案例

4） naqpms.input参数输入



大气污染预报模拟基本操作流程

2.运行一个测试案例

1） 编写提交脚本 run.slurm



大气污染预报模拟基本操作流程

2.运行一个测试案例

2） 提交作业脚本

Linux cd 命令切换到算例文件根目录文件夹下，然后在命令行输入 sbatch run.slurm

提交计算成功后会显示作业ID, 例如： job 262435，之后

大气污染模式开始运行，输入ls log.262435， 可看到文件夹下已经生成了运行日志文件



大气污染预报模拟基本操作流程

2.运行一个测试案例

3） 运行作业



大气污染预报模拟基本操作流程

3.后处理数据

1） 运行设置和脚本



大气污染预报模拟基本操作流程

3.后处理数据

2） 运行日志和结果



大气污染预报模拟基本操作流程

4.绘图处理

程序运行完成不代表结果正确，需要进一步检查结果的正确性

ncl con_hour_d1_test.ncl

PM2.5浓度图
（d1区域）
开始时间：
2021031312
计算72小时

SO2浓度图
（d1区域）
开始时间：
2021031312
计算 2小时



END

培训内容结束

谢谢大家！

法人单位：中国科学院大气物理研究所
承建单位：曙光信息产业（北京）有限公司
培训时间：2022年05月26日


