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摘要  基于交错网格的SIMPLE算法, 利用CUDA(compute unified device architecture)技术进行

了图形处理器(GPU)上的直接数值模拟(DNS). 将高雷诺数方腔流作为研究实例, 在 NVIDIA 

GTX 295 显卡的单个和 4 个 GPU 上的计算速度最高可分别达 Intel Xeon 5430 CPU 之单核的 50

和150倍, 与其他模拟结果的对比表明了上述计算的合理性, 并展示了采用GPU实现高精度大

规模的湍流计算的前景. 

关键词   

单相流动 

直接数值模拟 

CUDA 
GPU 
并行计算 

  

 
近年来, 随着计算机以及相关技术的迅速发展, 

计算流体力学(computational fluid dynamics, CFD)已

逐步发展成为跨及流体力学、数值计算方法以及计算

机科学等多种领域的交叉学科. 除了传统的航空、气

象和水利等领域 , 其在化学工程这个庞大领域中的

作用也与日俱增 . 相较于传统的试验逐级放大方法

所存在的开发周期漫长、费用高昂、优化困难等一系

列缺点, CFD 方法不仅具有成本低、速度快、资料完

备、可以模拟真实及理想条件等优点, 还可以再现转

化过程随时间、空间的变化, 观察普通试验难以发现

的细节. 此外, 借助于发展大规模并行技术、平台和

先进的模拟方法, 可以较方便地通过 CFD 计算获得

大型装置工业热态条件下的宝贵信息.  

直接数值模拟(direct numerical simulation, DNS)

是最根本的 CFD 方法. 该方法无需引入任何简化和

近似, 但计算量非常可观. 在传统的基于中央处理器

(CPU)的计算机上, 仅能求解 Reynolds 数较低或几何

边界比较简单的湍流问题. 而 20 世纪 90 年代发展起

来的图形处理器(GPU)的计算能力现已远高于 CPU, 

具有性价比和计算密度高、能耗低等优势. 近期发布

的 CUDA[1]可以把 GPU 直接视为数据并行计算设备

而不再将计算映射到图形操作上, 并以类 C 语言的

方式给开发者更大的自由来实现 GPU 算法. 这种新

的软硬件架构使得如何在流动直接数值模拟中发挥

GPU 的强大计算能力成为一个重要的课题 . 当前 , 

基于 GPU 的 DNS[2~5]还存在精度较低或数值方法过

于简单而不适用于复杂流动等问题. 到目前为止, 最

接近实际应用的模拟研究主要有: Brandvik 等人[6]采

用同位网格的有限体积法, 分别在 AMD 和 NVIDIA

显卡上模拟了二维和三维可压缩流动; Elsen 等人[7]

采用有限差分法, 在 NVIDIA 8800 GTX 上进行了

NACA 0012 机翼亚音速绕流以及高速飞行器绕流的

数值模拟 . 这些方法均采用分步法首先显式估算速

度场, 继而通过求解一个压力 Poisson 方程来得到下

一时刻的流场分布.  

本文基于 CUDA 在 GPU 上进行了交替网格

SIMPLE 算法 [8,9]的并行研究, 实现了高雷诺数方腔

流的直接数值模拟. 该算法属于有限体积法范畴, 采

用全隐式差分格式离散化控制方程 , 既能确保数值

解满足物理上真实的性状 , 又能维持控制容积内总

的质量和动量守恒. 并且交错网格较之同位网格, 既

不会增加程序设计的难度 , 又可有效剔除棋盘形压
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力场和波形速度场等数值误差问题.  

1  方法 

1.1  GPU-DNS 算法 

模拟过程中考察了如下二维不可压缩流的 N-S

方程: 

0,

,p
t

∇

ρ ρ ∇ μ ∇

⋅ =
∂

+ ⋅ = Δ −
∂

u
u u u u

          (1) 

其 中∇ 和 Δ 分 别 代 表 梯 度 算 子 和 Laplace 算 子 , 

=u ( , )u v 表示速度向量 , ρ 表示密度 , μ 表示黏度 , 

p 表示压力. 在图 1 所示的交错网格系统中, 标量参

数(如密度、黏度、压力等)定义在圆黑点标识的控制

容积中心, 速度分量 u 和 v 分别定义在控制容积界面

与 x 和 y 方向两相邻容积中心连线的交点上. 根据有

限体积法将控制方程(1)离散化, 具体的离散化方程

格式以及 SIMPLE 算法的实施步骤详见文献[10]. 需

要特别指出的是, SIMPLE 算法虽然已经广为应用, 

但全隐式的差分格式 , 以及速度分量与标量参数计

算网格的交错却对数值计算, 尤其是对 GPU 程序设

计带来了很大难度. 因此对于二维问题, 需要使用 3

个内核函数, SOLVE_Kernel_U, SOLVE_Kernel_V 和

SOLVE_Kernel_P, 来分别求解速度分量 u, v 和修正

压力以及速度分布. 

由于离散化方程信息简单、相对独立、近程相关, 

因此基于交错网格的 SIMPLE 算法适合于拥有大量

能够并行运算且共享多级高速显存的线程处理器的

GPU 硬件结构. 针对 GPU 的特点, 将计算区域划分

成若干个小区域(其大小需符合 GPU 配置), 每个线 

 

图 1  交错网格系统[10] 

程块(block)对应一个小区域 , 而每个线程(thread)对

应其中一个计算格点 . 计算格点的近程相关性导致

两个相邻小区域共享单层网格的重叠区域.  

基于 CUDA 技术在 GPU 上进行的整个 DNS 过

程可以分解成计算离散化方程系数和显式迭代求解

代数方程组两个主要部分. 若仅用 GPU 处理其中一

个模块 , 则主存和显存间频繁的数据传输将成为其

性能发挥的瓶颈. 在图 2 所示的算法流程中, 类似于

Chen 等[11]的实施方式, 我们也采用 GPU 处理所有模

块, 这样 CPU 只需在开始计算前读入模拟参数和初

始化信息, 并将信息由主存复制到显存, 以供 GPU

计算时调用.  

为确保数值解满足物理上真实的性状以及维持

控制容积内总的质量和动量守恒 , 有限体积法在控

制方程离散化过程中严格遵循 4 项基本法则[10], 所

得代数方程组的系数矩阵是严格对角占优的 , 因此

采用显式的迭代方法, 如本文采用的 Jacobi 迭代法, 

进行方程求解是可行的. CPU 单核计算结果已经证实, 

经由 3~4 步迭代就可以获得代数方程组的收敛解. 即

便是相邻子域间有重叠区域 , 显式迭代法也能够保

证 GPU 上格点信息的同步更新. 另外, 各计算格点

对应的离散化方程: 

 

图 2  直接数值模拟 GPU 计算流程图 
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中仅涉及该格点及其相邻格点信息 , 此格点数与体

系大小无关, 三维时共 7 个, 二维时共 5 个, 故本算

法的计算量与网格点数 n 成正比. 从这些角度看, 可

扩展且数据局部相关的 CFD 算法在 GPU 上的实现是

可能的 , 从而使多尺度离散模拟的框架 [12]也能适用

于传统的数值计算领域.  

1.2  GPU-DNS+MPI 并行计算方法 

虽然单个 GPU 的计算能力已经非常强劲, 但对

于大规模 DNS 还远远不够. 实际应用中遇到的研究

体系更加复杂, 规模更大. 对此, 我们应用计算能力

远超主流中央处理器(CPU)的图形处理器(GPU), 扩

展 性 较 好 的 区 域 分 解 法 和 常 用 的 消 息 传 递 接 口

(message passing interface, MPI)可以使 DNS 在复杂

流动的大规模计算上发挥更大的作用.  

如图 3 所示, 并行过程中将整个计算区域划分成

若干个子域, 每个 GPU 对应一个子域. 考虑到显式

Jacobin 迭代算法的收敛性, 每个子域分别包含双层

而非单层网格宽幅的内外边界区 , 也就是说相邻子

域共享 4 层网格的重叠区域. 在 GPU+MPI 并行模式

下 , 流场信息的实时更新导致相邻进程间发生局部

频繁的通信且传输量不大, 为此我们使用 4 个内核函

数, BoundaryTransX, BoundaryTransY, BoundaryBac- 

kX 和 BoundaryBackY, 来完成边界信息的传递. 在

图 4 所示的并行算法流程中, CUDA 和 MPI 间无相互

制约, 子域内所有计算均在 GPU 上完成, 而进程间

通过 CPU 完成通信, 即为 GPU-CPU-CPU-GPU 模式. 

 

图 4  直接数值模拟并行 GPU 计算流程图 

2  方腔流模拟 

方腔流是流体力学领域的一个经典算例 , 其形

式简单却可以形成复杂的流动现象 , 如在封闭体内

可能出现角涡、纵涡、多态性、转捩、湍流等多种流

体力学现象[13]. Moffatt[14]曾指出, 方腔内临近底角处

应存在无穷多个尺寸逐渐减小且强度逐渐减弱的角 

 

图 3  区域分解示意图 
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涡. 为便于讨论, 以下将右下角、左下角以及左上角

的二次涡分别记为 BR1, BR2, …, BL1, BL2, …, TL1, 

TL2, …. 近年来已有很多学者对其进行了计算机模

拟研究, 其中涉及到的方法包括 CFD[15], LBM[16,17]和

MD[11,18,19]等. DNS 无需引入额外的简化假设, 其结

果有助于认识方腔流中各种流动现象的机理.  

我们将 GPU 应用于方腔流的直接数值模拟, 所

计算区域的边长大小为 1.0. 在 NVIDIA GTX 295 的

单个和 4 个 GPU 上计算得到的雷诺数 Re=103 和

Re=104 时的流场如图 5 和图 6 所示.  

上述计算结果分别与文献[13](涡-流函数法)、文

献[20](同位网格的 SIMPLER 算法, CPU 并行)和文

献[21](QUICK 格式, SIMPLE 算法, CPU 串行)中给出

的模拟报道定性相符. 特别是, 当雷诺数升至 104 时

(图 6(a)和 6(b)), 除左下角小涡 BL2 之外, 方腔内的主

涡和二次涡的形状、位置都能正确地获得.  

需要特别指出的是, 图 5(a)和(b)底角处两个几

乎不可见的二次涡, BR2 和 BL2, 以及图 6(a)和(b)最左 

下角处的二次涡, BL2, 在上述文献中并未给出. Ghia

等人[22]给出了方腔流主涡和二次涡中心与 Reynolds

数之间的依赖关系(图 7).  

从图 7 中可以看出: (1) 当 Re=103 时确实存在两

个非常靠近底角, 且几乎不可见的二次涡 BR2 和 BL2; 

(2) 当 Re=104 时左底角处确实存在一个二次涡 BL2; 

(3) 随着 Reynolds 数的增加, 主涡中心逐渐向计算区

域的几何中心靠近; (4) 当 Re≥3200 时, BL1 的垂直

高度将反高于 BR1 的垂直高度, 且左上角处出现一个

二次涡 TL1.  

我们的计算结果与图 7 吻合良好, 充分说明所建

立的 GPU 直接数值模拟算法确实是合理有效的. 继续

将雷诺数提升至 105, 由图 8 中所示模拟结果可以看出, 

方腔内除了主涡之外, 二次涡的个数至少有 8 个之多. 

3  GPU 性能的发挥 

采用交错网格的 SIMPLE 算法, 图 9 中对雷诺数

Re=105 时 Intel Xeon 5430 CPU 单核与 NVIDIA GTX

 

图 5  方腔流计算流线图(Re =103) 
(a) 单个 GPU 计算结果, n=254×254; (b) 4 个 GPU 计算结果, n=250×250; (c) 文献结果[13,20] 

 

图 6  方腔流计算流线图(Re =104) 
(a) 单个 GPU 计算结果, n=254×254; (b) 4 个 GPU 计算结果, n=250×250; (c) 文献结果[13,21] 
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图 7  涡中心与 Reynolds 数之间的依赖关系[22] 

坐标原点位于方腔左下角, x 和 y 的正方向分别对应计算区域的水平和垂直方向. (a) 主涡; (b) 二次涡 TL1; (c) 二次涡 BL1; (d) 二次涡 BL2; 

(e) 二次涡 BR1 和 BR2 

 

图 8  方腔流计算流线图(Re =105) 
(a) 单个 GPU 计算结果; (b) 4 个 GPU 计算结果 

295 单个和４个 GPU 计算不同算例的性能进行了比

较. 因 GPU 特定的配置要求, 图中标定的是单 CPU

和单 GPU 的网格点数, 而多 GPU 对应的网格点数较

之少 4×4 个.  

CPU 计算采用 Intel icc 10.1.015 编译, 命令行选

项为-fast, 其结果是我们在不同的编译器和编译选项

下得到的最快的数值. 从图 9 中数据可以看出, 当网

格点数较少时 , 内存拷贝和结点间通信占用较多时

间, 此时不能充分发挥 GPU+MPI 的计算性能; 而随

着网格点数的增加, GPU 的多线程并行计算性能逐

渐得到发挥. 特别是当 n=562×562 时, 相同算法发挥

的单 GPU 计算能力达到 CPU 的约 53 倍之多, 而 4 个 
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图 9  GPU 相对于 CPU 计算加速比与计算规模的关系图 

GPU 可将计算能力提升至 150 多倍. 比较 CPU 与单

GPU 的计算结果发现, 除个别点(低于总网格点数的

0.5%)的相对差值低于 10−2 外, 经过如此多次迭代后

二者的最大相对差值( ( )C G C
, , ,( , ) ( , )

max
i j

i j

i j i j i jx y x y
n

Ω Ω

φ φ φ
∈ ∈

− ∑ , 

Ω 表示计算区域; φ 指代所有因变量, 包括 u, v 和 p

等; 上标 C 和 G 分别标识 CPU 和 GPU; n 是网格点

数)不高于 10−4; 而单个 GPU 与 4 个 GPU 的计算结果

几乎完全一致, 进一步说明了上述 GPU 直接数值模

拟算法是精确可靠的.  

4  网格与时间步长的影响 

4.1  网格步长的影响 

从以上各图的演化过程可以看出 , 高雷诺数方

腔流具有非常显著的多尺度结构特征 . 首先着重考

察网格点数(即网格步长)对计算结果的影响, 以雷诺

数等于 104 为例, 图 10 中给出了单 GPU 计算流线图

与网格点数 n 之间的依赖关系. 

从图 6(a)和图 10 的变化过程可以看出, 在相同

的模拟参数条件下随着网格点数 n 的减少, 所有二次

涡, BR1, BR2, BL1, BL2, TL1 的存在区域逐渐萎缩, 底

部 4 个角涡的垂直高度也逐渐降低, 特别是当 n 降至

58×58 时, 方腔右下角处的二次涡, BR2, 几近消失. 

模拟结果充分说明 , 为了复现方腔内可能存在的各

种复杂结构, DNS 方法既要求计算区域大到足以包

含最大尺度的涡 , 又要保证计算网格小到足以分辨

最小尺度的涡. 也就是说, 一旦计算网格大于某个二

次涡的分辨尺度 , 任何高精度算法都将无法“感知”

它的存在 , 这极有可能是文献中未给出方腔内完整 

 

图 10  计算流线图与网格点数 n 之间的依赖关系 
(a) n=114×114; (b) n=58×58 

多尺度结构的最根本原因. 

4.2  时间步长的影响 

在其他操作参数不变的情况下 , 我们通过扩大

计算区域来增加系统的复杂程度. 在 NVIDIA GTX 

295 的 4 个 GPU 上计算得到的雷诺数 Re=2×105 和

Re= 4×105 时的流场如图 11 所示. 从图 5(b), 图 6(b), 

图 8(b)和图 11 的变化过程可以看出, 随着黏性作用

的增强, 固体壁面附近的湍动现象越来越显著. 比如, 

当雷诺数由 105 提升至 2×105 时, 图 8(b)中的两个角

涡 TL1 和 BL1 的尾部逐渐脱落为图 11(a)中 3 个新的

小涡 TL3, BL4 和 BL5; 当雷诺数继续增至 4×105 时, 

角涡 BR1 的尾部脱落为图 11(b)中的小涡 BR4, 而 TL1

的尾部则进一步脱落为 TL4, 并且在壁面附近衍生出

许多小涡. 

需要特别指出的是, 随着计算规模的不断扩大, 

必须逐步减小时间步长方能得到图 11 中所示的较完

整流线图. 具体的计算细节详见表 1. 

1.1 节和 1.2 节中的计算结果充分说明, 网格与

时间步长显著地影响着计算结果. 由于 N-S 方程形

式复杂, 影响因素众多, 且在 SIMPLE 算法的压力修 
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图 11  高雷诺数计算流线图 
(a) Re=2×105; (b) Re=4×105 

表 1  4 个 GPU 计算的具体细节 

 计算区域 Re 网格点数 时间步长 迭代步数 运行时间/s 
1.0×1.0 105 194×194 0.1 100000      31.3221 
2.0×2.0 2×105 418×418 0.01 1000000    682.956 ４个 GPU 

4.0×4.0 4×105 754×754 0.001 10000000 16895.9 

 

正方程中忽略了 nb nba u′∑ 这一项, 因此该算法的空间 

与时间步长估计非常困难. 目前, 我们仅是通过试差

的方法来调试程序.  

５  结论 

综上所述, 本文利用 CUDA 技术在 GPU 上实现了

流体力学经典算例——高雷诺数方腔流的直接数值

模拟, 获得了合理有效的计算结果. 分析表明, 基于 

交错网格 SIMPLE 算法的 GPU 程序是精确可靠的, 目

前单个和 4 个 GPU 最高可分别发挥约 50 和 150 倍于

主流 CPU 的计算能力. 并且高雷诺数方腔流具有显著

的多尺度结构, 不仅计算网格必须小到足以分辨最小

尺度的涡, 时间步长也要适当调整, 才能得到合理的

计算结果. 毫无疑问, 大规模并行技术和平台的发展

将大大提升复杂系统的计算能力与规模, 使得多尺度

离散模拟的思想应用于传统的数值模拟领域变成现实.

致谢 感谢课题组王小伟、陈飞国、李博、徐骥等的大力帮助. 
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Based on SIMPLE arithmetic in a stageered grid system, Compute Unified Device Architecture (CUDA) was used to design and 
implement direct numerical simulation (DNS) on graphics processing units (GPU). High Reynolds number cavity flow was 
simulated on NVIDIA GTX 295, about 50 fold speedup of one GPU and 150 fold speedup of four GPUs over that of one core of 
the Intel Xeon 5430 CPU was achieved. The simulation results agreed with the literature data well. GPU accelerated DNS for 
high-accuracy and large-scale turbulent flow has a broad application prospect. 
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