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研究论文 两相体系宏观拟颗粒模拟并行算法

王小伟　 郭　力　 唐德翔　 葛　蔚　 杨章远　 李静海

（中国科学院过程工程研究所多相反应实验室，北京１０００８０）

摘　要　将流体处理为离散粒子的宏观拟颗粒模型，具有与分子动力学模拟类似的算法，是进行两相流直接模

拟的一种有效方法．但其计算量非常大．为此，本文工作改进了针对该模型的区域分解算法，并在可扩展的集

群系统上得以实现，取得了较高的并行计算效率．
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引　言

两相流是一种在自然界和工业生产过程中广泛

存在的复杂系统，如自然界中的云雾、含尘空气以

及化工和能源领域中的流态化系统等．目前对两相

流的研究虽然已经有许多的成果，但总的说来还是

经验多于理论，原因是其机理太复杂，难以深入研

究．因此，从本质上对两相流体的流动规律进行研

究具有重要的意义．

　　犚犲犮犲犻狏犲犱犱犪狋犲：２００３－０２－１５．

犆狅狉狉犲狊狆狅狀犱犻狀犵犪狌狋犺狅狉：ＧｕｏＬｉ．犈－犿犪犻犾：ｌｇｕｏ＠ｈｏｍｅ．ｉｐｅ．ａｃ．ｃｎ
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直接模拟是进行两相流动本构机理研究的一种



有效方法．在各种直接模拟方法中，将流体离散为

经典力学下的离散粒子的拟颗粒模拟［１～９］直接描述

了流体的底层物理结构和过程，能深入而可靠地反

映系统的机理，已在两相体系得到初步应用［１～９］．

但是对流体系统进行直接模拟需要巨大的计算

量，一般的微机或工作站是不能胜任的，即使能够

进行小规模的计算，也会耗费相当长的时间．因此

直接模拟迫切需要并行计算．针对某一具体问题，

可以利用它内部的并行性，将其分解为相互独立、

但彼此又有一定联系的若干个子问题，分别交给各

处理器，由各处理器采用并行算法完成初始问题的

求解．基于并行算法，就可以利用高性能的并行机

来求解大规模的应用问题，满足研究工作的需要．

１　拟颗粒计算模型简介

从直观上说，拟颗粒模型是将宏观上连续的流

体处理成离散的流体粒子，流体内各部分之间的力

用拟颗粒之间的作用力来代替．作为原始模型
［１～４］

的扩展，近年来提出的宏观拟颗粒模型［５～７］可以更

直观地看成是由若干分子组成的分子集团，它的大

小在每一特定问题中有一合适尺度．此时颗粒和拟

颗粒组成的两相系统如图１所示，而拟颗粒间的作

用模型类似于 ＭＤ模拟中的软球模型，可采用的

时间驱动算法具有很好的并行性［５～７］，粒子间的作

用属于近程作用，即当粒子间的距离大到一定程度

后，可以认为彼此间没有作用，这样就使得总的计

算规模和系统中的粒子数呈线性关系．

Ｆｉｇ．１　Ｓｙｓｔｅｍｏｆｓｏｌｉｄｐａｒｔｉｃｌｅｓａｎｄｐｓｅｕｄｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ

１—ｐｓｅｕｄｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ；２—ｓｏｌｉｄｐａｒｔｉｃｌｅｓ；

３—ｆｉｘｅｄｐｓｅｕｄｏｐａｒｔｉｃｌｅｓｔｈａｔｃｏｍｐｏｓｅｓｏｌｉｄｐａｒｔｉｃｌｅｓ
　

在固体颗粒和拟颗粒的两相体系中，粒子间的

作用可以分为三类：颗粒间的相互作用、拟颗粒间

的相互作用以及颗粒和拟颗粒间的相互作用．前两

种作用由于粒子的尺度和质量都相同，因而计算比

较简单．为了方便地处理不规则颗粒，模型中把固

体颗粒也看成是由与拟颗粒相同大小的粒子组成，

这样颗粒和拟颗粒间的作用就可以通过拟颗粒间的

作用叠加起来．由于固体颗粒是刚性的，这些拟颗

粒的速度和位移的变化应和颗粒是一致的，可由固

体颗粒的运动导出．

目前已应用拟颗粒模型对平面槽流、单圆柱绕

流以及圆柱阵列绕流等经典流场进行了计算，并实

现了小规模的流态化现象模拟，如模拟了气固流

化床中不同空隙率下团聚体和气泡周围的流场特

征，流化床的节涌和鼓泡现象等［１～９］．这些工作得

到的结论与实验结果和理论分析进行了比较，结果

表明拟颗粒模型是合理的，在对两相体系的模拟中

有其独特的优势．但是传统的串行算法限制了拟颗

粒模型在更大规模上的应用，为了解决拟颗粒模拟

中的巨大计算量，考虑对拟颗粒计算模型进行并行

化，将计算任务分解到高性能的可扩展集群系统上

进行，来满足大规模计算的要求．在这方面已进行

了一些初步的工作［６～１０］：实现了单相流拟颗粒模拟

的并行化，提出了粒子模拟通用并行平台的设计思

想，并实现了多相系统模拟并行化的一个方案．目

前的实现方式仅限于一维方向的区域划分，限制了

并行粒度的减小和效率的提高．本文将在分析已有

算法的基础上，采用更为灵活的多维方向的区域分

解方法，并对算法进行优化．

２　拟颗粒模型的并行算法

考虑将一个问题进行并行化，首先要确定问题

本身是否存在并行的特点．在拟颗粒模型计算中，

每个颗粒或拟颗粒的受力和位移计算可以分别进

行，问题具有并发性的特征，适宜并行计算．考虑

到在拟颗粒模型中粒子间的作用属于近程作用，近

程作用的粒子的并行计算方法主要有粒子分解法、

区域分解法和力分解法三种．

粒子分解法［１１］是将所有粒子平均分配给各处

理器，各处理器只负责计算属于它的粒子．处理器

需要存储所有粒子的信息，并且之间要进行全局通

信．处理器间的全局通信和很大的内存消耗使得粒

子分解法不适合大规模的计算问题．力分解法
［１１］

和粒子分解法有些类似，它是将计算粒子受力的矩

阵进行按块分割，而不是像粒子分解法那样简单地

按行分割，从而相对减少了内存的消耗和相互间通
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信的处理器数目，但该方法同样也不适宜处理大规

模的计算．区域分解法
［１１］是将物理区域划分成和

处理器数目相同的子区域，各处理器负责计算自己

区域内的所有粒子的受力并更新它们的速度和位

移，当粒子运动到新的子区域时，就把它分配给相

应的处理器．为了计算粒子的受力，处理器仅需要

和相邻的处理器通信．由于处理器的计算和通信只

是限定在局部的区域，因此区域分解法适合处理规

模比较大的计算问题．

由于在两相体系中存在着两种尺度的粒子，并

且二者之间存在相互作用，这是拟颗粒模型计算不

同于一般的分子动力学计算的地方，也是本文研究

的特点和难点所在．通常情况下，颗粒和拟颗粒的

数量在系统中相差几个数量级，模型中主要的计算

负荷还是拟颗粒计算部分．结合以上三种并行算法

的特点，在对颗粒和拟颗粒两相体系的并行计算

中，本文选用了区域分解法［６～１０］．

并行程序的设计采用了消息传递的编程模型．

所谓消息传递模型［１２］，是指处理器间必须通过显

式发送和接受消息来实现数据交换．消息传递模型

的并行粒度大，特别适合于大规模可扩展并行算

法．当处理器数量较多时，只有消息传递方式才能

充分发挥并行机的潜在性能．消息传递模型已成为

可扩展集群系统上主要的并行编程模型．本文的并

行算法采用的是基于消息传递的通用 ＭＰＩ平台作

为并行计算的支撑环境．

拟颗粒模型并行计算的流程如图２所示．首先

是计算任务的分解，将粒子按空间中的位置分配给

各个处理器，为了保证各处理器间的计算负载平

衡，划分区域时，应使每个处理器的粒子数大致相

同．处理器内的所有粒子组成一个链表结构，对粒

子的受力计算和位移更新都是根据粒子在链表中的

位置进行的．对于固体颗粒则分配了一个全局的

ＩＤ号，并把它作为粒子结构的属性之一．当进行

固体颗粒受力计算和组成固体颗粒的拟颗粒的速

度、位移更新时，通过该ＩＤ号建立了拟颗粒和固

体颗粒间的对应关系［１～９］．

为了提高寻找邻近的作用粒子的效率，算法中

采用了元胞列表方法［１～９，１３］．在计算区域内，以粒

子间的最大作用距离为单位建立网格，所有的粒子

都会落在这些格子内．这样在二维空间中，粒子寻

找邻近的作用粒子时，就可以限定在九个单元格：

粒子本身所在的格子和它周围的八个格子 （实际上

Ｆｉｇ．２　Ｆｌｏｗｇｒａｐｈｏｆｐａｒａｌｌｅｌａｌｇｏｒｉｔｈｍ
　

由于作用的对称性，对每个单元格只需寻找半空间

内的四个相邻格），同时每个格子中的所有粒子也

组成链表，以链表为序查找邻近的粒子．这样就极

大地减少了搜寻时间．考虑到网格之间粒子运动的

相关性，每计算一个时间步，就需要在两个相邻的

处理器间交换其相邻格子中的粒子信息，以计算边

界粒子的受力．因此各处理器间存在信息交换和同

步的关系．典型的计算区域如图３所示．内层的区

域是各个处理器的实际计算区域，外层则包含了和

邻近处理器交换得到的粒子信息．这里为了表示方

便，处理器的计算区域和单元格的边界是一致的，

实际上二者可以不重合．

处理器间消息传递方式的好坏直接影响并行程

序的效率．因为对于并行计算机来说，由于网络延

迟和传输速度的影响，通信系统的性能始终是一个

瓶颈．高效的并行算法应尽量地减少处理器间的通

信次数和通信量．在拟颗粒模型的计算中，主要的

通信是粒子在处理器间的迁移和交换边界粒子．考

虑到拟颗粒模型中粒子的运动是连续的，每个时间

步内粒子的运动不会超过一个网格单元，将迁移粒
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Ｆｉｇ．３　Ｐｒｏｃｅｓｓｏｒｄｏｍａｉｎ
　

子的信息和边界粒子的信息合并到一起进行通信．

各处理器将边界网格单元粒子链中粒子和迁移到邻

近处理器的所有粒子的信息整理成数据包，分别发

送给相邻处理器，同时接受来自相邻处理器的同样

信息．传递的过程如图４所示．以处理器Ｐ２为例

说明，首先是沿左右方向，处理器Ｐ２把它的左边

界和移出左边界的粒子信息发送给Ｐ１，同时接收

Ｐ３传递的同样信息，接着把右边界和移出右边界

的粒子信息发送给Ｐ３，同时接收Ｐ１传递的同样信

息．然后再沿上下方向，具体传递过程和左右方向

是一致的．这样经过四次传递，处理器Ｐ２就得到

了与它邻近的粒子信息．

Ｆｉｇ．４　Ｔｒａｎｓｆｅｒｍｏｄｅａｍｏｎｇｐｒｏｃｅｓｓｏｒｓ
　

粒子受力的计算在每个时间步中是最耗时的，

对这一部分进行优化，可以明显地提高程序的效

率．在计算受力时，以网格为单位，按照网格中的

粒子链的顺序计算粒子的受力，而不是以整个处理

器的粒子链为序［１～９］．在后面的结果讨论中可以看

到，这样对计算性能有很大改善，因为同一网格中

粒子的邻近粒子许多是一样的，提高了处理器

Ｃａｃｈｅ的命中率．

当固体颗粒位于处理器的边界时，组成它的拟

Ｆｉｇ．５　Ｓｏｌｉｄｐａｒｔｉｃｌｅｌｉｅｓｉｎｓｅｖｅｒａｌ

ｐｒｏｃｅｓｓｏｒｄｏｍａｉｎｓ
　

颗粒可能位于几个处理器上，计算情况要复杂些．

如图５所示，固体颗粒位于处理器Ｐ１、Ｐ２、Ｐ３和

Ｐ４的交界处，它的质心落在Ｐ１内，它的受力计算

及速度、位移更新由Ｐ１负责．但是为了计算固体

颗粒总的受力，Ｐ２、Ｐ３和Ｐ４需要将分别属于它

们的组成该固体颗粒的拟颗粒的受力传递给Ｐ１．

然后Ｐ１要把固体颗粒更新后的速度和位移传递给

Ｐ２、Ｐ３和Ｐ４，以更新它们处理器内组成固体颗粒

的拟颗粒的速度和位移．如果这样，各处理器间就

需要进行两次传递，并且传递方式和前面介绍的也

不一样．为了减少通信次数和保持传递方式的一致

性，在Ｐ２、Ｐ３和Ｐ４中也保存该固体颗粒的信息，

这一步是在进行粒子迁移传递时完成的．各处理器

间只需按照同样的传递方式传递一次该固体颗粒的

信息，固体颗粒总的受力叠加由各处理器分别完

成，并由此更新各自的组成该固体颗粒的拟颗粒的

速度、位移．这样就通过计算的重叠有效地减少了

通信负荷．

３　并行计算数据

计算是在基于分布式存储的可扩展集群上进行

的．集群系统的节点配置是：双ＰⅢ１．１３ＧＣＰＵ，

５１２ＭＳＤＲＡＭＰＣ１３３内存，节点间通过１００Ｍ以

太网联接．

如前所述，首先对比了在计算受力时以网格单

元中的粒子链为序和以整个处理器的粒子链为序两

种方式下的单步的受力计算时间，如图６所示．从

图中可以看出，前一种方式计算受力的速度比后一

种方式可以快约２０％．

为了检验算法的可扩展性能，计算中对几种规

模的粒子数采用了不同数目的计算节点，进行了对
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Ｆｉｇ．６　Ｔｉｍｅｆｏｒｆｏｒｃｅｃｏｍｐｕｔｉｎｇｂｙｔｗｏｍｅｔｈｏｄｓ

Ａ—ａｌｏｎｇｔｈｅｐａｒｔｉｃｌｅｃｈａｉｎｓｉｎｃｅｌｌｕｎｉｔ；

Ｂ—ａｌｏｎｇｔｈｅｐａｒｔｉｃｌｅｃｈａｉｎｓｉｎｐｒｏｃｅｓｓｏｒ
　

比，结果如图７、图８所示．图７是在ＣＰＵ数目

一定的情况下，单步迭代平均耗费的时间随系统中

粒子规模变化的情况．从图中可以看出，每一步的

时间随着系统中粒子数的增大而呈线性增长，并且

当ＣＰＵ数目多时，时间变化缓慢．

Ｆｉｇ．７　Ｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆｔｉｍｅｐｅｒｓｔｅｐｗｉｔｈ

ｐａｒｔｉｃｌｅｎｕｍｂｅｒｉｎｓｙｓｔｅｍ
　

Ｆｉｇ．８　ＶａｒｉａｔｉｏｎｏｆｔｉｍｅｐｅｒｓｔｅｐｗｉｔｈＣＰＵｎｕｍｂｅｒ

图８是在固定的粒子规模下，单步迭代的平均

时间随处理器数目变化的情况．从图中可以看出，

随着处理器数目的增多，计算时间减少，并行加速

比也随之下降，这主要是由通信和同步的开销增大

引起的．当粒子规模大时，加速比要高，这主要是

由于处理器内的计算时间和通信时间比率大，并行

效率高．

４　结　论

通过应用区域分解的方法，在可扩展集群系统

上实现了拟颗粒计算模型的并行化，并根据模型的

特点，对其并行算法进行了优化．数值实验结果表

明，对拟颗粒模型的并行计算在集群系统上是成功

的，算法具有并行加速比高、可扩展性好等特点．

并行算法的实现，有助于利用拟颗粒模型进行大规

模的科学计算，对两相流动的规律进行深入研究．
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