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摘　要：针对光滑粒子动力学主要计算量是近邻粒子搜索这一特点，提出了一种基于粒子分解的光滑粒
子动力学并行计算方案。利用该方案可以方便地将任意串行光滑粒子动力学代码并行计算，而且每一个时

间步内的信息传递量只和粒子总数有关，而和粒子的分布无关，因而特别适合于自由表面流动等大变形问题

的并行数值模拟。对一个粒子总数为４０万的三维溃坝问题的模拟结果表明：此方案能达到的最大加速比约
为１６，这一结果可能比空间分解方案（不考虑动态负载均衡）更优。
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　　多数数值方法在处理大变形时存在一定
困难。光 滑 粒 子 动 力 学 （Ｓｍｏｏｔｈｅｄ Ｐａｒｔｉｃｌｅ
Ｈｙｄｒｏｄｙｎａｍｉｃｓ，ＳＰＨ）［１－２］方法作为一种无网格
的拉格朗日方法，在处理自由表面流动等大变形

问题时具有很大的优势，近年来其应用已经扩展

到很多领域。又因为它的拉格朗日特性，界面附

近物质的运动即代表了界面的运动，因此处理多

相流也比较自然，且不需要额外的界面追踪算法。

但是，ＳＰＨ方法比有限差分、有限元等网格方法
的计算量要大，因此在模拟规模较大的问题时经

常需要并行计算。

ＳＰＨ的计算过程和分子动力学（Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｄｙｎａｍｉｃｓ，ＭＤ）类似，所以其并行也和 ＭＤ类似。
Ｐｌｉｍｐｔｏｎ［３］总结了３种不同的ＭＤ并行方案，即空

间分解，粒子分解和力分解。目前，文献中绝大多

数ＳＰＨ方法并行采用的都是空间分解方案，因为
其信息传递量小，其缺点是编程实现复杂。

空间分解方案又可以分为静态和动态两种。

静态空间分解时，每个处理器分配的空间始终固

定。当所有粒子始终在计算域近似均匀分布时，

这种方法能够得到极高的加速比。但是，在自由

表面流动等实际问题中，粒子往往在空间中分布

非常不均匀，这会使得负载严重不平衡，导致加速

比较小。动态空间分解时，需要根据负载平衡原

则每隔一段时间动态调整各个处理器空间的大小

和位置，来保证所有处理器的计算量大致相等。

调整处理器空间需要额外的计算时间，因此动态

调整的频率要适当，而且调整算法也必须高效。
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动态空间分解虽然能够高效地模拟大变形问

题，但是实现起来非常复杂。如 Ｆｅｒｒａｒｉ等［４］在采

用并行ＳＰＨ方法模拟三维溃坝问题时，采用第三
方软件包 ＭＥＴＩＳ来动态调整处理器空间。在
ＭＥＴＩＳ中，首先需要在空间布满背景网格，再根据
每个小网格中粒子数的多少来给每个小网格一个

权重，来实现每个处理器空间大小不等但是计算

量近似相等，用以实现负载平衡。Ｍａｒｒｏｎｅ等［５］

采用并行ＳＰＨ方法模拟行船产生的波浪及其破
碎时，只在主要流动方向上动态调整，因为这能极

大地简化编程，并且指出存在主要流动方向的特

征越明显，并行模拟的加速比越高。并行 ＳＰＨ程
序 ＪＯＳＥＰＨＩＮＥ［６］和开源软件 ｐａｒａｌｌｅｌＳＰＨＹＳＩＣＳ
ｖ２．０在模拟二维自由表面流动时，也都只在一个
主要流动方向上实现了动态调整，因此，当流动有

多个主要方向时，加速比会下降。总的来说，动态

空间分解的实现复杂度严重限制了其在 ＳＰＨ并
行模拟中的广泛使用。

Ｐｌｉｍｐｔｏｎ描述了 ＭＤ的粒子分解并行方案，
其基本思想是每个处理器负责维护固定的某一部

分粒子。这种方案的最大优点在于并行很容易在

串行代码的基础上实现［３］。但是，由于 ＭＤ中的
分子由若干原子组成，分子具有一定内部结构，需

要考虑其旋转等因素，而且与每个分子有相互作

用的分子列表可以若干时间步更新一次，所以其

主要计算量在于分子间相互作用力的计算。而

ＳＰＨ中粒子间的相互作用力相对简单，而且一般
每个时间步都需要更新每个粒子的近邻粒子，因

此其主要计算量在于近邻粒子搜索［７］。

针对ＳＰＨ方法的上述特点，提出了一种简单
的粒子并行方案。这种方案能够达到可观加速

比，有效节约计算时间，而且方案实现非常简单，

负载均衡，每个时间步的信息传递量与粒子分布

无关，可以十分方便地采取任意奇数个处理器并

行计算。但是，这种方案的信息传递量较大，不适

合上百个处理器的大规模并行计算。

以二维圆柱绕流和三维溃坝问题为例，比较

了这种粒子并行方案和空间分解方案（不考虑动

态负载均衡）的计算时间或加速比。在这两个算

例中，前者粒子分布始终非常均匀，而后者则是典

型的大变形问题，粒子分布严重不均匀。这两个

算例的对比可以明显地展示出粒子并行方案只适

合于粒子分布严重不均匀问题的并行模拟。ＳＰＨ
静态空间分解方案在开源软件平台 ＯｐｅｎＦＯＡＭ
的基础上实现，粒子分解方案采用 Ｆｏｒｔｒａｎ９０语
言加上讯息传递接口（ＭｅｓｓａｇｅＰａｓｓｉｎｇＩｎｔｅｒｆａｃｅ，

ＭＰＩ）消息传递库实现。本文所有模拟都是在广
州超算中心的天河二号计算机上完成。

１　控制方程及其ＳＰＨ离散

假设系统中没有温度梯度，黏性流动的控制

方程为如下Ｎ－Ｓ方程
ｄρ
ｄｔ＝－ρ!·ｕ （１）

ｄｕ
ｄｔ＝

－１
ρ!
ｐ＋υ!２ｕ＋ｆｅ （２）

其中：ρ，ｕ，ｐ，ｔ分别为密度、速度、压力和时间；υ!２ｕ
为黏性力；υ为运动黏性系数；ｆｅ为外力。控制方程
式（１）和式（２）右边各导数项的ＳＰＨ离散形式如下：
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其中，式（５）为 Ｍｏｒｒｉｓ基于有限差分和 ＳＰＨ离散
提出的黏性力计算模型［８］。本文模拟中时间积

分采用蛙跳法。

对不可压缩流体采用弱可压来近似，通过将

流体的密度变化控制在１％以内来近似实现不可
压［９］。本文中采用如下最常用的物态方程

ｐ＝
ρ０ｃ

２
０

γ
ρ
ρ( )
０

γ

[ ]－１ （６）

其中，γ＝７，ｃ０取粒子最大速度的１０倍。

２　ＳＰＨ并行方案

现阶段文献中 ＳＰＨ并行绝大多数采用的是
空间分解方案。本文实现并比较了空间分解和粒

子分解这两种并行方案各自的优缺点。

２．１　空间分解方案

空间分解方案是目前使用最普遍的方案，其基

本思想就是首先将整个计算域划分为若干不重叠的

子域，然后每个处理器负责一个子域，如图１所示。

图１　空间分解示意图
Ｆｉｇ．１　Ｄｏｍａｉｎｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

·２７·
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当计算满足局域性（任何一点在下一时刻的

值只和包括这点的某局部空间相关）时，只有在

子域之间的交界处才需要传递信息，如图１中的
实心粒子部分。因此，划分子域的一个原则就是

让交界面积尽量小，这代表了信息传递少，即并行

带来的额外时间开销小。另一个原则是尽量保持

每个子域的计算量相等，即负载均衡，这样才能达

到较高加速比。

在欧拉类网格方法中，往往是网格的数量代

表了计算量。由于网格是不动的，所以负载均衡

比较容易实现。但是 ＳＰＨ方法属于拉格朗日方
法，粒子数量大致代表了计算量，大变形条件下，

粒子占据的空间可能发生很大变化，如模拟溃坝、

气体扩散、超高速碰撞等问题。这会导致每个子

域的粒子数量严重不平衡，导致并行效率低下。

一种做法是采取动态负载均衡，即模拟过程中如

果发现负载不均衡，就按照一定策略将空间重新

分解，如开源软件 ｐａｒａｌｌｅｌＳＰＨＹＳＩＣＳｖ２０的使用
手册中给出的二维溃坝问题的模拟结果，其动态

负载均衡如图２所示。

图２　动态负载均衡
Ｆｉｇ．２　Ｄｙｎａｍｉｃｌｏａｄｂａｌａｎｃｉｎｇ

图２中有３个垂直方向的处理器边界，它们
将整个计算域划分为４个子域，每个子域用一个
处理器计算。当粒子整体向右移动时，每个处理

器边界也适当向右移动，来尽量保证每个子域的

粒子数相等。

动态空间分解虽然能够解决负载不均衡问

题，但是实现起来复杂，所以本文不考虑动态空间

分解。

２．２　粒子分解方案

本文针对 ＳＰＨ方法的主要计算量在于近邻
粒子搜索这一特点，提出并实现了一种新的粒子

分解方案，其基本思想是将找出所有近邻粒子对

这样一个大任务划分为ｎｐ（处理器数）个小任务，
每个处理器完成一个。

首先将所有粒子依据编号从小到大分为 ｎｐ
个组Ｇｍ（ｍ＝１，２，…，ｎｐ），每个组的粒子数近似
相等，约为Ｎ／ｎｐ（其中Ｎ为粒子总数），处理器 ｍ
维护组Ｇｍ。当粒子 ｉ和粒子 ｊ是近邻粒子时，可

以用（ｉ，ｊ）来表示这一近邻粒子对，为了避免重
复，因此要求 ｉ＜ｊ。（Ｇｍ，Ｇｎ）表示所有近邻粒子
对的某个子集，定义为（Ｇｍ，Ｇｎ）＝｛（ｉ，ｊ）｜ｉ∈Ｇｍ，ｊ
∈Ｇｎ｝，由 ｉ＜ｊ可知 ｍ≤ｎ。显然，当 ｎｐ＝１时，
（Ｇ１，Ｇ１）就是所有近邻粒子对的集合。一个子集
就代表了部分近邻粒子对，需要分配于不同的处

理器。

由于ｍ≤ｎ，可知子集（Ｇｍ，Ｇｎ）有 ｎｐ（ｎｐ＋
１）／２个，且相互不重叠。每个处理器负责（ｎｐ＋
１）／２个。显然，当 ｎｐ为奇数时，（ｎｐ＋１）／２为整
数，此时，每个处理器的负载非常均衡。下面以

ｎｐ＝５为例来说明这些子集在处理器上的分配策
略，如表１所示。

表１　近邻粒子对在不同处理器之间分配策略
Ｔａｂｌｅ１　Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｎｅｉｇｈｂｏｒｐａｒｔｉｃｌｅｐａｉｒｓ

ｏｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｏｃｅｓｓｏｒｓ

处理

器
Ｐ１ Ｐ２ Ｐ３ Ｐ４ Ｐ５

任务

（Ｇ１，Ｇ１）

（Ｇ１，Ｇ２）

（Ｇ１，Ｇ３）

（Ｇ２，Ｇ２）

（Ｇ２，Ｇ３）

（Ｇ２，Ｇ４）

（Ｇ３，Ｇ３）

（Ｇ３，Ｇ４）

（Ｇ３，Ｇ５）

（Ｇ４，Ｇ４）

（Ｇ４，Ｇ５）

（Ｇ１，Ｇ４）

（Ｇ５，Ｇ５）

（Ｇ１，Ｇ５）

（Ｇ２，Ｇ５）

由表１可以看到，处理器 Ｐ１负责维护 Ｇ１这
组粒子。在每个时间步长内，Ｐ１首先需要将 Ｇ１
组粒子的所有信息发送给Ｐ４和 Ｐ５，因为 Ｐ４需要
找出近邻粒子对子集（Ｇ１，Ｇ４），Ｐ５需要找出（Ｇ１，
Ｇ５）；然后Ｐ１搜索被分配的近邻粒子对（本文采
用树搜索算法）并同时计算相互作用力；最后 Ｐ４
和Ｐ５将所计算的Ｇ１组粒子受到的部分作用力发
送回Ｐ１，由Ｐ１更新Ｇ１这组粒子的状态。

处理器Ｐ２的计算过程类似，即 Ｐ２首先将 Ｇ２
组粒子的所有信息发送给 Ｐ１和 Ｐ５；然后寻找被
分配的近邻粒子对并同时计算相互作用力；最后

Ｐ１和Ｐ５将所计算的 Ｇ２组粒子受到的部分作用
力发送回Ｐ２，由Ｐ２更新Ｇ２这组粒子的状态。其
他处理器的计算过程也类似。

于是，每个时间步可以分为如下４步：粒子信
息发送、近邻粒子搜索并同时计算粒子间相互作

用力、相互作用力信息交换和更新粒子状态。分

别统计每步的计算时间，可以得到：第１步和第３
步为信息传递，时间随着处理器的增加而缓慢增

加；第２步是主要计算量，随着处理器的增加而单
调减小；第 ４步也是计算，时间几乎可以忽略
不计［１０］。

可以看到，本粒子分解方案有如下特点：①一

·３７·
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个时间步长内的所有通信为每个处理器调用一次

广播函数和一次求和归约函数，实现非常简单；②
每个处理器的计算量和通信量都大致相等，负载

非常均衡；③每步的信息传递量为Ｏ（Ｎ），与粒子
的分布无关；④可以十分方便地采取任意奇数个
处理器并行计算。

３　两种并行方案的比较

３．１　二维圆柱绕流

模型参数与文献［８］中的圆柱绕流算例一
致，雷诺数为００３。初始时，Ｘ方向和 Ｙ方向各
均匀分布１０００个粒子，总粒子数为１００万。Ｘ方
向为周期性边界条件，对应的实际物理问题为无

限长管道中均匀分布无数个圆柱。图３给出了
ＳＰＨ模拟结果和有限元模拟结果的对比，其中图
３（ａ）为文献［８］中的有限元模拟结果，图３（ｂ）为
本文模拟结果。

（ａ）有限单元法
（ａ）ＦｉｎｔｅＥｌｍｅｍｔＭｏｄｅｌｉｎｇ

（ｂ）光滑粒子动力学
（ｂ）Ｓｍｏｏｔｈｅｄｐａｒｔｉｃｌｅｈｙｄｒｏｄｙｎａｍｉｃｓ

图３　ＳＰＨ和有限元模拟的速度大小等值线对比
Ｆｉｇ．３　Ｃｏｎｔｏｕｒｌｉｎｅｓｏｆｖｅｌｏｃｉｔｙｍａｇｎｉｔｕｄｅｕｓｉｎｇ

ＦＥＭａｎｄＳＰＨｆｏｒＲｅ＝０．０３

分别采取两种并行方案，测得的加速比如图 ４
所示。

图４　空间分解和粒子分解加速比随处理器的变化
Ｆｉｇ．４　Ｓｐｅｅｄｕｐｒａｔｉｏｏｆｄｏｍａｉｎｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄ
ｐａｒｔｉｃｌｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆｐｒｏｃｅｓｓｏｒｓ

从图４可以看到，空间分解时，当处理器数目
在小于１００时，加速比反常地略高于理想值，其原
因可能和缓存等硬件有关，文献［４－５］以及开源
软件ｐａｒａｌｌｅｌＳＰＨＹＳＩＣＳｖ２０使用手册中都报告了
类似的情况。当处理器数目为３２０时，加速比约
为２３４６９，并行效率为７３３４％。如果继续增加
处理器数至６４０，加速比迅速降低为１００１３，对应
的并行效率为１５６５％，因此结果没有在图４中
给出。

粒子分解时，最多采用了９３个处理器，此时
的加速比为２３３３，并行效率为２５０９％。如果继
续增加处理器数量，加速比则缓慢下降。

因此，对于粒子分布均匀的情况，空间分解的

加速比远大于粒子分解。而且可以发现，粒子分

解不适合上百个处理器的大规模并行计算。

３．２　三维溃坝问题

模型参数与文献［１１］中的溃坝算例一致，初
始水柱高 ０２９２ｍ，宽 ０１４６ｍ，容器宽度为
０５８４ｍ。初始粒子总数大约为４０万，时间步长
固定为２０μｓ，共计算了５００００个时间步长。图５
为文献［１１］给出的二维流体体积法（ＶｏｌｕｍｅＯｆ
Ｆｌｕｉｄ，ＶＯＦ）模拟结果，从左到右的时刻依次为
０２ｓ，０４ｓ，０６ｓ和０８ｓ。

图５　溃坝问题的二维模拟结果［１０］

Ｆｉｇ．５　２ＤＶＯＦｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆｄａｍｂｒｅａｋ

本文采用静态空间分解和粒子分解两种不同

的并行方案对同样的问题进行了三维数值模拟。

模拟的粒子分布如图６所示。

·４７·
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（ａ）ｔ＝０．２ｓ

（ｂ）ｔ＝０．４ｓ

（ｃ）ｔ＝０．６ｓ

（ｄ）ｔ＝０．８ｓ
图６　三维溃坝问题的ＳＰＨ模拟

Ｆｉｇ．６　３ＤＳＰＨｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆｄａｍｂｒｅａｋ

　　可以看到，三维模拟结果和文献［１１］中的实
验及ＶＯＦ模拟结果基本一致。为了和二维模拟
结果对比，图７给出了０８ｓ时刻粒子分布的一个
二维视图。

图７　０８ｓ时刻的二维视图
Ｆｉｇ．７　２Ｄｖｉｅｗｐｏｉｎｔａｔｔ＝０８ｓ

从图７可以看到，流体在０８ｓ时刻形成了一

个空腔，这和ＶＯＦ计算结果吻合。
因为容器在Ｘ，Ｙ，Ｚ方向上的尺寸约为１∶４∶

２，因此在空间分解时，Ｘ，Ｙ，Ｚ方向上的处理器个
数取为ｎ，４ｎ，２ｎ，从而让每个处理器分配的空间
大小近似相等，总处理器个数为 ８ｎ３。但是由于
粒子在整个容器中的分布极不均匀，每个处理器

上分配的粒子数实际上极不均匀，甚至多数处理

器上没有粒子。本算例中，空间分解时处理器个

数分别取为８，６４，２１６，分别对应于ｎ＝１，２，３。
两种并行方案测得的计算时间如图８所示。

图８　空间分解和粒子分解计算时间
随处理器的变化

Ｆｉｇ．８　Ｔｏｔａｌｃｏｍｐｕｔｉｎｇｔｉｍｅｏｆｄｏｍａｉｎｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄ
ｐａｒｔｉｃｌｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆｐｒｏｃｅｓｓｏｒｓ

可以看到，空间分解的计算时间比粒子分解

要长，而且计算时间随处理器数的增加缓慢下降。

当处理器数为２１６时，空间分解需要约７７ｈ，加
速比为９．０。此处加速比定义为 ｓｐｅｅｄｕｐ＝Ｔ１／Ｔｎ，
其中 Ｔｎ为采用 ｎ个处理器并行计算的时间，Ｔ１
为串行计算时间。由于空间分解程序的计算时间

较长，没有测试其串行计算时间，所以其串行计算

时间采用粒子分解程序的串行时间。计算中还发

现，当处理器数为２１６时，绝大多数处理器中没有
粒子，这是由溃坝问题中粒子分布不均匀的特点

以及没有动态负载均衡造成的。

粒子分解时，当处理器数为２３时，计算时间
为５７ｈ，几乎已经降到最低值，且计算时间比空
间分解方案的最优值少。当处理器数为９５时，需
要的时间最少，为４３ｈ，最大加速比为１６１。如
果继续增加处理器数，计算时间缓慢增加。

４　结论

本文提出了一种非常简单的基于粒子分解的

ＳＰＨ并行方案，并以二维圆柱绕流和三维溃坝问
题的ＳＰＨ并行模拟为例，比较了粒子分解和空间

·５７·
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分解的计算时间或加速比，得到了以下主要结论：

１）当粒子分布均匀时，ＳＰＨ并行应该采用空
间分解方案。此时，只有处理器边界处有信息传

递，信息传递量小，能够达到非常大的加速比。而

粒子分解的加速比相对较小。

２）当粒子分布非常不均匀时，ＳＰＨ并行可以
采用粒子分解方案。此时，静态空间分解的负载

严重不平衡，导致加速比较小。而粒子分解采用

较少处理器就能达到可观加速比。

３）从文中两个算例可以看出，当问题规模在
４０万～１００万左右时，粒子分解方案的加速比固
定在１６～２３左右。在粒子分布非常不均匀的情
况下，这一结果可能比静态空间分解更优。因而，

本文提出的粒子分解方案在自由表面流动模拟中

具有一定优势。
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