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摘 要: 实现了基于计算统一设备架构( CUDA) 的直接模拟 Monte Carlo( DSMC) 并行算法，改进了原有多图形处理

器( GPU) 数据之间传输并行算法，数值模拟计算二维 Couette 流和二维顶盖驱动方腔流，定量比较了 CPU、单 GPU
和多 GPU 并行计算的结果和计算时间． 结果表明单 GPU 并行计算相对 CPU 计算的加速效果可以达到 10 ～ 30 倍，

双 GPU 并行计算加速效果可以达到 40 ～ 60 倍，多 GPU 并行计算的加速效率接近 100%，且计算精度能够得到良好
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0 引言
克努森数( Kn = λ /L) 是描述流体流动从连续到稀薄介质过渡的一个无量纲参数，其大小为气体的平均

自由程与系统的特征长度的比值． 当 Kn 数大于 0. 1 时，连续介质的质量、动量和能量方程中剪切应力和热量

不能由低阶的宏观量来表征，基于连续性假设的连续性方程和 Navier-Stokes 方程失效［1］，只能通过求解

Boltzmann 方程来得到气体速度分布函数． Boltzmann 方程是一个多维多变量积分微分方程，给理论和数值求

解带来了很大的困难，目前只有在少数理想情况下才得到其解析解． 针对这种情况，Bird 提出了直接模拟

Monte Carlo( DSMC) 方法［2］，并已被证明收敛于 Boltzmann 方程［3 － 4］． DSMC 方法具有更容易实现复杂而真实

的分子模型( 比如 VHS、VSS、GHS 等) 、考虑化学反应和辐射的气体流动、模拟三维复杂流场等优势． 目前该

方法在超音速绕流飞行器，化学合成薄膜，微尺度 /纳米尺度的流动中有着广泛的应用．
DSMC 方法源于分子动力学． 分子动力学方法的基本思想是用大量的模拟分子运动代替真实流体运动，

且认为当两个运动分子间的距离小于一定值时将发生碰撞，碰撞后分子运动速度按经典力学的规律计算得

到． 该方法通过模拟分子的运动轨迹来判断分子间是否发生碰撞，模拟所需的计算机时正比于模拟分子数 N
的平方，因此通常分子动力学方法所追踪的分子数不能太大． 为了克服这个缺陷，Bird 提出了几率论方法判

断分子间的碰撞． 认为在充分短的时间间隔内，模拟分子的运动与碰撞是解耦的． 即在单个计算时间步长内，

模拟分子作匀速直线运动，之后从几率的角度出发处理模拟分子之间、以及模拟分子与壁面的碰撞问题．
DSMC 方法是通过大量模拟分子的运动与碰撞实现对真实气体流动的模拟，每个模拟分子代表相当数目的

真实分子． 该方法的重要思想是碰撞与解耦，正确的碰撞取样方法是模拟能否还原真实流动过程的关键．
Bird 提出了“时间计数器”( time-counter，TC) 方法［5］，其本质是一种事件驱动的方法，主要思想是通过接受拒

绝法选择成功的碰撞对，根据成功选择碰撞对的核函数来估计碰撞等待时间，直到累积时间超过时间步长

Δt． 但当网格中分子数不够大时，偶然中选的分子碰撞对核函数很小使碰撞频率畸变，导致误差． 此外，沈青

则建议了随机取样频率( randomly sampled frequency，ＲSF) 方法，Nanbu［6］发展了 Nanbu 方法，Illner［7］等发展

了改进的 Nanbu 方法，Ivanov 等［8 － 9］建议了强核碰撞频率( majorant collision frequency，M-F) ，Koura［10］建议零

碰撞方法，Stefanov 等［11］建议 KAC 统计颗粒模型，可以克服 T-C 方法的缺陷． Bird 提出了“非时间计数器”
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( no-time-counter，NTC) 方法［12］，其本质是一种时间驱动方法，该方法具有良好的统计精度和较少的计算机

时． 因此本文将基于 NTC 方法实现 GPU 并行计算，具体步骤在本文第二部分将详细介绍．
DSMC 采取几率论方法处理颗粒碰撞的本质使得该方法的统计精度与模拟颗粒数目的平方根成正比．

为了达到一定的统计精度，需要追踪相当的模拟分子． 故该方法往往需要消耗极大的物理内存和 CPU 时间，

从而限制了其大规模应用． GPU 最初是一个专门用来处理图形的核心处理器． 近年来 NVIDA 公司发布了主

流的 GPU 编程工具-CUDA( compute unified device architecture) ，显示出强大的并行计算能力，GPU 并行计算

效率达到了 CPU 单核的几倍、几十倍甚至上百倍． Su 等［13］实现了基于 MPI-CUDA 的 DSMC 并行加速计算，

模拟计算了一个二维工况． 相比于采用 CPU 计算所耗费的机时，采用单核 GPU 降低了 15 倍; 而采用 16 核

GPU 加速时，计算机时降低了 185 倍． Gladkov 等［14］发展了并行数据算法将 DSMC 方法应用于 GPU 上计算，

计算结果在保持足够精度的前提下，计算性能可以提高两个数量级． Kashkovsky 等［15］也发展了基于多核

GPU 并行计算的 DSMC 方法，得出 1 个 GPU 计算效率相当于多核 CPU 一个计算机群中 10 ～ 30 个处理器的

效率． 此外，在分子动力学［16 － 17］、格子玻尔兹曼方法［18 － 19］、计算流体动力学［20 － 21］等数值模拟领域 GPU 并行

计算都取得了良好的应用效果． 本文针对多 GPU 并行加速计算时，其相互间数据通信会降低并行计算效率，

为了获得更大的加速比，改进了多 GPU 数据间通信机制．

1 Graphics Processing Units ( GPU)
受市场对更高速计算需求的推动，芯片工艺长期以来一方面不断维持着摩尔定律，集成电路的性能不断

提高． 然而，经过长期的发展，摩尔定律可能会失效． 另一方面，CPU 开始进入并行化时代，CPU 核心数目不

断翻倍，并行化编程开始受到人们的重视． 但现有的 CPU 理论框架擅长复杂指令调度、循环、分支、逻辑判断

等，难以实现数百个线程并行执行． GPU 更适合于并行计算，其对大量数据使用相同的程序处理，对于计算

操作与内存操作比例很高的高密度计算情况，每个数据项上执行相同的程序，不需要复杂的控制流． 由于数

据执行的计算密度很高，数据存储的延迟可以被隐藏，将并行处理后的各项数据映射到并行的各处理线程

上． 近年来随着技术的发展，计算显卡的图形处理器( GPU) 的计算速度已经远远超出了桌面 CPU，例如，

Intel○Ｒ Xeon TM E5-268 的峰值单精度浮点计算能力 345. 6 Gflops，而 NVIDIA○Ｒ Tesla TMC2075 图形处理器

的峰值单精度浮点计算能力可达 1 030 Gflops． 除计算速度快之外，GPU 还有能耗小和成本低优点，但存在

“编程墙”的缺点． 2007 年提出不断升级的 CUDA 大大改善了 GPU 通用并行计算的可编程性． CUDA 核心的

三个关键的抽象概念———组线程等级，共享内存以及同步界限，这些就是全部的对已有的编程概念的最小扩

充． 这些抽象概念提供了严格的线程和数据并行化以及相对松散的数据并行和任务并行． 它们指导编程者将

问题划分为能够独立并行解决的相对粗糙的子问题． 格栅中的线程块间的并行和线程块中线程的间并行是

CUDA 并行最主要的两种模型． CUDA 提供与 C 语言相似的编译器和运行库，其并行计算的主要思想是: 对

不同数据执行相同操作的应用程序( 称为内核，kernel 函数) 通过 API( 应用程序接口) 加载在 GPU 计算设

备上，由许多不同线程( thread) 同步执行，线程分别组成块( block) ，线程块又组成网格( grid) ，内核函数以线

程块为单位执行，线程块间通过快速共享内存实现数据交流，并同步执行以协调内存访问［22］．

2 DSMC 方法
DSMC 方法原理的流程图如图 1 所示，模拟的主要步骤如下:

1) 设置模拟分子的初始状态及边界条件． 给定初始时刻模拟分子的位置及速度分布;

2) 分子运动及在表面的反射． 在单位时间步长 Δt 内，各模拟分子按照各自的速度移动相应的距离． 考

虑模拟分子与壁面的相互作用，重新计算各模拟分子所在的网格;

3) 分子的重新排序和编号;

4) 分子碰撞． 本文采用 NTC 时间驱动的方法计算颗粒碰撞，每个网格内可能发生碰撞的颗粒对数

NNTC = N( N － 1)
2 wβmaxΔt /Vc + Ｒem = nN

2 βmaxΔt + Ｒem， ( 1)

其中，N 为网格中模拟分子数目; w 为模拟分子的权值; V 为模拟区域体积; n = Nw /V 为分子数目浓度;
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图 1 DSMC 方法原理流程图

Fig． 1 Flowchart of DSMC method principle

βmax = ( crσ) max = ( crπd
2 ) max为最大碰撞核，初始时刻其大小设为

βmax = πd
2300( T /300) 0. 5，其中 T 为气体的初始温度; Δt 为时间

步长; Ｒem 为网格中碰撞次数不足为 1 的参数，用于累加到下一

个时间步长该网格的碰撞，初始化时 Ｒem = rnd［0，1］． 遍历每个

网格中可能发生碰撞数 NNTC，采用接受拒绝的方法选取碰撞颗

粒对． 即在网格中所有可能的发生碰撞的分子对中随机选取一

对令 α = βij /βmax = ( crσ) ij / ( crσ) max，Ｒ = rnd［0，1］，若 Ｒ ＜ a 则此

分子对中选，计算碰撞后分子的速度，见式( 2) ～ ( 7) ．

c'i =
mici + mjcj
mi + mj

+
mi

mi + mj
c'r， ( 2)

c'r =
b( ci － cj )

a( ci － cj ) cos θ
a( ci － cj ) sin









θ

， ( 3)

b = 1 － 2ranf， ( 4)

a = 1 － b槡 2， ( 5)

θ = 2πranf ( 6)

ranf = rnd［0，1］; ( 7)

5) 流动性质取样及输出结果． 当前循环数达到一定值之后

( 假想此时已经达到稳态) ，开始取样． 若当前循环数大于最大采

样数时，输出所需结果．

3 基于 CUDA 的 DSMC 并行加速算法
3. 1 单 GPU 并行算法

DSMC 方法模拟的主要步骤 1) ，2) 和 3) 中每个颗粒对应一

个线程，block 大小分配根据不同硬件计算速度优化． 在步骤 1 )

中，为确保颗粒能够均匀分布，将 grid 内的 block 与模拟划分物

理网格对应，初始化时即可以直接使得每个颗粒均匀分布在对

应编号 block 的物理网格中，因此可以完全保证颗粒在计算区域

内均匀分布． 在步骤 2) 中将边界位置、速度等较常使用的变量设

置为 device 类型常量，来降低显存开销和访问速度，进一步提高

计算速度．

在模拟步骤 4) 和 5) 中，每个网格对应一个线程，block 大小分配根据不同硬件计算速度优化． 步骤 4) 中

需要计算每个网格的分子碰撞，因为涉及碰撞颗粒对的选取，所以是所有步骤中最慢的一步． 步骤 5) 中，由

于采样次数不多且网格内模拟分子数目较少，采用 scan 求和不会产生很大的加速效果，所以采用直接统计

流场中每一个网格的信息．
3. 2 多 GPU 并行算法

3. 2. 1 传统的多 GPU 并行计算

应用 CUDA 计算时，最为重要的计算瓶颈在显存带宽，即由显卡向内存拷贝数据的带宽［23］，因此一般计

算时应尽量避免显存和内存之间的数据交换． 目前的多 GPU 并行算法与单 GPU 基本一致，只是将上述过程

中的所有颗粒分配到不同 GPU 上，这样单个 GPU 计算的颗粒数目降低，线程数目相应减少，计算速度提高．
然而，不论如何划分任务，这种方法都存在着不同 GPU 之间的数据拷贝问题，如采用 MPI-CUDA 计算方案

时，在不同计算节点上的 GPU 之间需要进行数据传输，这其中就包含了大量的显存 － 内存之间的数据交换，

其并行计算效率( N × 单个 GPU 计算时间 /N 个 GPU 并行的计算时间) 甚至只能达到 50%［13］．
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基于传统多 GPU 加速算法的不足，本文从尽量减少多 GPU 间数据传输入手． 由于所有的碰撞都发生在

同一个网格内，可以直接将网格内的颗粒平均分配到各 GPU，整个计算过程中不考虑不同 GPU 上的颗粒之

间的碰撞，以此避免不同 GPU 之间的通信． 按照此方法，整个计算过程中只在最后结果输出时将不同 GPU

图 2 传统多 GPU 算法和改进的多 GPU 算法

Fig． 2 Traditional and modified GPU algorithm

上的数据拷贝至内存统计计算，从而极大地提高了并行计算

效率．
3. 2. 2 改进的多 GPU

改进多 GPU 具体的任务划分方法为: 将所有颗粒平均分

配到每个 GPU 上，每个 GPU 划分网格的数量和方式仍然和

单个 GPU 计算时相同，碰撞和编号过程也按照单个 GPU 的

方式进行． 不同之处在于，在采样过程中，每个 GPU 使用一个

队列，将每次采样所得颗粒数目、速度等属性逐一记录，在最

后的统计输出时，由每次多个 GPU 采集的速度温度等属性求

和，再按照采样时网格内颗粒数目求平均值，最后再按照原

单个 GPU 上的方式对前面计算得的若干次采样值平均求得

最后的稳定流场的相应． 图 2 为传统多 GPU 算法和改进的多

GPU 算法数据之间通信．
本文的工作在一台塔式工作站( HP○ＲZ820) 上实现． 操作

系统( OS) : Ｒed hat enterprise 6. 0 Linux x86-64; CPU: Intel○Ｒ
XeonTME5-2680 ( 主 频 2. 7GHz ) ; 显 卡: NVIDIA○Ｒ TeslaTM

C2075 GPU ( 448 个 CUDA 核 心，14 个 多 重 处 理 器

( Multiprocessor，每个包含 32 个 CUDA 核心) ，计算能力为

2. 0，显卡驱动为 295. 41 版) ; CUDA Toolkit: 4. 20 版．

4 结果与分析
模拟计算了二维 Couette 流动、二维顶盖驱动方腔流两个工况来验证基于 CUDA 的单 GPU 和多 GPU 上

的 DSMC 的并行加速算法． 所用分子碰撞模型为硬球模型( HS) ，运行时间是 20 000 个时间步长，多 GPU 指

的是双核 GPU． 下面简要分析各个工况及计算所得结果．
4. 1 Couette 流

图 3 Couette 流几何示意图

Fig． 3 Schematic of Couette flow

两上下平行平板，当其以某一速度在自己平面内拉动，剪

切力引起的气体流动即为 Couette 流． 其流动几何示意图如图 3
所示．

本文模拟的区域为正方形空穴( 10 －4 m × 10 －4 m) ，上下两

个壁面边界条件是完全漫反射，壁面的温度是 273 K，并以 ± 1
倍马赫( 307. 81 m·s － 1 ) 运动，左右两个壁面边界条件为周期性

边界，模拟气体为 Ar，分子数密度为 2. 685 × 1025，即 Kn = 6. 3 ×
10 －4，分子处于连续介质领域． 网格大小为 50 × 50，模拟颗粒总

数目为 1 × 106 ． 时间步长取

Δt = 0. 2dcell / vmpv， ( 8)

其中 dcell为网格宽度，vmpv为最概然速率． 图 4 为 x = 5 × 10 －5 m 时，CPU、单 GPU 和多 GPU 中分子在不同高

度处水平方向速度大小，从图中可以看出，单 GPU 和多 GPU 得到的结果与 CPU 的结果符合很好． 此外在 y
= 5 × 10 －5 m 处，水平方向速度近似为 0; 在 y = 0 和 1. 0 = 10 －4 m 处，分子速度与壁面运动速度很接近，符合

连续介质假设． 证明了基于 CUDA 的单核 GPU 和多核 GPU 的 DSMC 并行加速算法的正确．
图 5 和图 6 分别为 Kn = 6. 3 × 10 －4和 63 时，不同模拟颗粒数目下单 GPU 和多 GPU 的运行时间和加速

比． 从图中可以得出，当每个网格中模拟颗粒数目为 100 时，不同数目 GPU 及 Kn 数下花费的计算时间差距
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图 4 x = 5 × 10 －5 m，CPU、GPU 和双 GPU 计算

得到不同 y 位置 x 方向速度

Fig． 4 Horizontal velocity at different y-direction
position by CPU，single GPU and double GPU at a

specific location ( x = 5 × 10 －5 m)

不大; 颗粒数目越多，计算时间越长． 当每个网格模拟颗

粒数目在 100 ～ 1 000 变化时，在连续区域( Kn = 6. 3 ×
10 －4 ) ，采用多 GPU 加速得到的加速比随模拟颗粒数

目增加先增加然后基本保持不变; 而采用单 GPU 加

速，加速比与随着模拟颗粒数目增加是先增加然后减

小; 在自由分子区域( Kn = 63) ，其加速比与模拟颗粒数

目呈正比． Kn 数越小，计算时间越长．
当 Kn 数相等和模拟颗粒数目相同时，多 GPU 运

行时间比单 GPU 运行时间要少且可以获得更高的加

速比． 对于使用相同数量的 GPU 加速时，当模拟颗粒

数目相等且小于 1 × 106 时，连续区域所花费的时间大

于自由分子领域且可以获得更高的加速比．
4. 2 二维顶盖驱动方腔流

顶盖驱动方腔流的几何区域是一个二维正方形空

腔，边界为三个固定的壁面和一个移动壁面( 速度方向

和此边方向一致) ． 其流动几何示意图如图 7 所示．

图 5 GPU 计算时间与颗粒数目的关系

Fig． 5 Evolution of computational time with particle
number by single GPU and double GPU

图 6 加速比随颗粒数目变化关系

Fig． 6 Evolution of speed ratio with particle
number by single GPU and double GPU

图 7 二维顶盖驱动方腔流几何示意图

Fig． 7 Schematic of two-dimensional cavity driven flow

本文模拟域是正方形的空穴 ( 10 －4 m × 10 －4 m) ，各

个壁面边界条件为完全漫反射，温度为 273 K． 上部壁面

以 0. 2 倍马赫数( 61. 56 m·s － 1 ) 运动，其余静止． 模拟气

体为 Ar，特征长度为空穴宽度，分子数目浓度为 2. 685 ×
1025，Kn = 6. 3 × 10 －4，网格大小为 50 × 50，虚拟模拟颗粒

数目为 1 × 106 ． 图 8 － 10 分别为 CPU，单 GPU 和多 GPU
下计算所得水平方向速度的流场，从图中可以看出 x 速

度分量在上部平板处有较大梯度，下方存在回流区，与已

知结果一致． 图 11 为 x /L = 0. 5 时，不同高度水平速度大

小． 从图中可以看出 CPU，单 GPU 和多 GPU 所得结果符

合很好，证明了基于 CUDA 的单核 GPU 和多核 GPU 的

DSMC 并行加速算法的正确．
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图 8 在 CPU 条件下计算得到水平速度分量灰度图

Fig． 8 Gray-scale of x-direction velocity by CPU
图 9 在单 GPU 条件下计算得到水平速度分量云图

Fig． 9 Gray-scale of x-direction velocity by single GPU

图 10 多 GPU 条件下计算得到水平速度分量云图

Fig． 10 Gray-scale of x-direction velocity by
single GPU

图 11 x /L = 0. 5 处，不同高度处水平无量纲速度

Fig． 11 Horizontal non-dimensional velocity at different
y-direction positions as x /L = 0. 5

表 1 是颗粒数目分别为 105，5 × 105，1 × 106 时，采用 CPU，单 GPU 和多 GPU 计算顶盖驱动方腔流的时

间及加速倍数． 结果表明当前模拟条件下使用单 GPU 能获得 17 ～ 22 倍加速． 使用 2 个 GPU 时的计算速度仍

然可以达到单个 GPU 计算速度的两倍，并行效率接近 100%，验证了前面对改进的多 GPU 算法的分析，提高

了多 GPU 的并行效率．

表 1 不同模拟颗粒数目下顶盖驱动方腔流计算时间及加速倍数

Table 1 Computational time and speed ratios of lid-driven cavity flow with various total simulation particles

模拟颗粒数目
运行时间 / s 加速倍数

CPU 1GPU 2GPU 1GPU 2GPU

1. 0 × 105 416. 57 23. 86 12. 89 17. 46 32. 32

5 × 105 1 925. 47 1 111. 24 55. 82 17. 31 34. 49

1 × 106 4 914. 99 224. 48 111. 14 21. 90 44. 22

5 结论
实现了基于 CUDA 的单 GPU 和多 GPU( 2 个 GPU) 的 DSMC 并行加速算法，对于传统的多 GPU 并行加

速，不同 CPU 间的数据通信将导致加速比的降低． 改进了原有多 GPU 数据之间通信，实现了多 GPU 间并联
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通信模式，尽量减少不同 GPU 间数据通信，提高加速效率． 模拟计算了二维 Couette 流和二维顶盖驱动方腔

流二个工况，并与 CPU 结果进行比较，得到以下结论:

1) 使用单 GPU 能获得 20 倍左右计算速度的加速，使用多 GPU 能获得 40 倍左右加速，在不同工况下多

GPU 加速比是单 GPU 的 2 倍，并行效率接近 100% ．
2) 采用 GPU 并行加速，每个网格模拟颗粒数目在 100 ～ 1 000 时，加速比与 Kn 数和模拟颗粒数目有关．
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High Performance GPU Parallel Computing of Gas Dynamic by
Direct Simulation Monte Carlo

HE Yongxiang，LIU Xin，ZHAO Haibo
( State Key Laboratory of Coal Combustion，Huazhong University of Science and Technology，Wuhan 430074，China)

Abstract: Parallel computing of direct simulation Monte Carlo ( DSMC) based on compute unified device architecture ( CUDA) is
developed and improved data transmission in multi-GPU parallel computing is devoted to promote parallel efficiency． A two-dimensional
Couette flow and lid-driven cavity flow by CPU，single GPU and double GPU parallel computing are simulated，respectively． Precision
of results by GPU is consistent with that by CPU and speedup ratio can reach to 10 ～ 30 by single GPU acceleration and 40 ～ 60 by
double GPU acceleration． Speedup efficiency by multi-GPU is approximated to 100% ．
Key words: DSMC; CUDA; GPU; computation efficiency
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