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CUDA平台的非结构网格 DSMC并行算法
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摘　　　  要：    为提升稀薄气体流动模拟的计算效率，针对非结构网格在复杂几何建模中的适应性特点，构建

了一种基于统一计算设备架构（CUDA）平台的非结构网格直接模拟蒙特卡洛（DSMC）并行算法。建立通用

的 DSMC求解框架，设计高效的网格搜索与粒子追踪机制，并在 CUDA平台上对流场初始化、粒子推进、碰

撞、排序及结果取样等核心模块进行了并行优化。通过合理划分线程与存储资源，解决了图形处理器（GPU）

计算中数据一致性、线程发散与负载不均衡等问题。以超声速圆柱绕流为算例进行验证，结果表明：该算法

在单卡 GPU上整体加速比达到 52.5；基于网格并行策略的各模块取得了 24.7～53.7的加速比，基于分子并行

策略的各模块取得了 47～68倍的加速比。该算法显著提升了非结构网格 DSMC模拟的并行性能，为高马赫

数稀薄气体流动的高效数值模拟提供了一种可行方案。
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Abstract:   To  enhance  the  computational  efficiency  of  rarefied  gas  flow  simulations， a  compute
unified  device  architecture  (CUDA)  platform-based  parallel  direct  simulation  Monte  Carlo  (DSMC)
algorithm  for  unstructured  grids  was  developed  considering  the  adaptability  of  unstructured  meshes  to
complex geometries. A general DSMC framework was established，and efficient grid-search and particle-
tracking mechanisms were designed. The core computational modules—including flow-field initialization，
particle  movement， collision， sorting， and  sampling—were  parallelized  and  optimized  on  the  CUDA
platform.  By rationally  allocating threads and memory resources， issues  such as  data  consistency， thread
divergence，and load imbalance in graphics processing unit (GPU) computing were effectively addressed.
The  algorithm  was  validated  through  simulation  of  supersonic  flow  over  a  circular  cylinder.  Results
showed that the overall speedup on a single GPU reached 52.5; the speedups of individual modules based
on the grid-parallel strategy ranged from 24.7 to 53.7，while those based on the molecule-parallel strategy
ranged from 47 to 68. The proposed algorithm significantly improved the parallel performance of DSMC
simulations on unstructured grids，thus providing a feasible approach for efficient numerical simulation of
high-Mach-number rarefied gas flows.
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美国太空探索（SpaceX）、一网（OneWeb）、亚

马逊（Amazon）等商业公司相继提出大规模低轨

通信星座计划[1]，其中，美国太空探索技术公司已

成功实现了可重复、低成本、高可靠的航天发射。

近年来我国在月球探测、载人航天和空间站建设

等一系列航天活动中取得重大进展，对可重复使

用火箭等类似用于空间探测的产品的研发不断涌

现、更新，这无疑需要对空间飞行器的气动特性

进行更快速的计算模拟。经过数十年的不断发展，

直接模拟蒙特卡洛（direct simulation Monte Carlo，
DSMC）方法 [2] 已成为研究稀薄气体动力学的强

有力工具，该方法也已在稀薄流域问题的求解上

得到广泛应用[3-11]。

DSMC的应用主要采用的网格分为直角网格、

结构网格和非结构网格 3类。其中，非结构网格

DSMC方法，在复杂几何外形的计算网格生成方

面具有自动化程度高、生成周期短、分布控制灵

活等优点，已被 DSMC工程计算广泛采用[12]。

限制 DSMC发展的主要因素是它需要模拟

几百万甚至数以亿计的粒子运动与碰撞，计算量

十分庞大，对计算机的要求很高。通过将 DSMC
算法并行化进而提高计算效率，不仅能满足高性

能计算需求，还能实现更高效的稀薄气体流动模

拟，这对航空航天、微纳米技术等领域的发展具

有重要推动作用。

20世纪 90年代，分布式存储消息传递接口

（message passing interface，MPI）并行编程模型标

准发布。MPI被用于不同处理器之间的通信，是

并行计算领域消息传递最为权威的设计标准[13]，

逐渐成为 DSMC并行化的标准工具之一。20世

纪后，随着大规模分布式计算系统的发展应用（如

超级计算机），使得 DSMC方法得以在更大规模

的流体动力学模拟中应用。通过大规模的计算域

分解和 MPI并行化，DSMC被应用于复杂的三维

问题中，如航天器外部稀薄气体环境的模拟 [14]。

但是该系统的性能受到并行通讯速度的影响很大，

虽然减少中央处理器（central processing unit，CPU）

的使用量可以减少通讯，但这要求 CPU具有更高

的性能。然而，根据基准测试软件开发商 Pass-
Mark Software[15] 的数据，2023—2025年最近 3年

各个平台旗舰级 CPU的性能分数几乎没有提升。

其中主要原因便是芯片的制造工艺逐渐达到极限，

CPU的摩尔定律逐渐失效，因此 CPU的计算速度

逐渐遇到瓶颈。近年来，计算机体系结构变得越

来越复杂，主流的计算机架构从最初的单核转变

为多核甚至异构多核，呈现出多核并行和异构加

速的典型特征。通用可编程图形处理器（graphics
processing unit，GPU）技术飞速发展，CUDA（com-
pute  unified device  architecture） [16] 为 GPU编程提

供了高效的并行计算平台，极大降低了基于 GPU
的编程难度。这些技术的发展为大规模 DS-
MC在 GPU上并行提供了新的可能，对 DSMC方

法进行大规模的高效并行处理已经是大势所趋。

已有一些工作将 DSMC方法在异构平台进

行并行加速，陈伯君 [17] 首次在 GPU上以一维

Rayleigh问题为例对 DSMC方法进行了并行计算。

严立等[18] 在异构系统架构下基于 CUDA对结构

网格下 DSMC方法的粒子运动模块进行了并行

化改造和优化，并行算法的粒子运动模块的加速

比随着计算规模的增大而增加，获得了 4～9倍的

加速效果。邱天林[19] 使用 CUDA Fortran在 GPU
上进行了直角坐标网格 DSMC方法的并行计算，

取得了 7.7倍的加速比。然而他们的工作均未涉

及非结构网格 DSMC算法，且取得的加速比有限，

并未充分发挥出 CUDA设备的并行加速潜能。

本文旨在充分发挥非结构网格对复杂外形的

高度贴体性[20]，便于局部自适应细化，实现自动化

网格生成的优势，基于 CUDA Fortran设计一种面

向 GPU的非结构网格 DSMC并行算法。针对

CUDA的单指令多线程（single instruction multiple
threads，SIMT）架构执行模式的特性，并结合 Am-
dahl定律 [21] 对 DSMC算法各模块的加速潜力进

行分析，识别出适合 GPU加速的核心计算模块，并

进行并行实现。对于算法中分支密度高，不适合

直接 GPU并行的模块，采用标量扩展预处理与循

环解耦分步法，分解出这些模块中适合进行 GPU
并行化的计算步骤并进行并行实现，以减少线程

束分化（warp divergence）带来的性能损耗，实现高

效的并行计算。最终通过典型算例进行验证。

 1    非结构网格 DSMC方法

 1.1   DSMC方法

DSMC方法是用于模拟稀薄气体动力学的数

值方法，对于稀薄流区，通过随机取样粒子运动

和碰撞，从粒子动力学角度将粒子的碰撞和运动

解耦，对非结构网格内的微观粒子取样统计来表

征宏观物理特性。核心步骤为：①初始化模块：

根据来流条件对计算域内的网格进行初始参数的
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分配，包括网格内的粒子数、粒子的速度、网格初

始温度等信息。②粒子运动模块：主要考虑粒子

运动前后的位置、速度及能量的变化、粒子与物

面的相互作用，溢出计算域粒子的删除。③粒子

排序模块：基于网格单元内粒子数量重新对粒子

排序与编号。④粒子碰撞模块：以网格为单位，

依次考虑每个网格内的每组取样碰撞对，计算碰

撞前后碰撞对能量分配的问题。⑤取样模块：经

过一个时间步长的粒子运动和碰撞后，以网格为

单位统计网格中粒子的信息，对网格中粒子的能

量信息进行累加。⑥重复步骤②～步骤④，经过

一定的时间步长后对流场信息进行取样平均，输

出流场宏观特性。

本文 DSMC中的粒子碰撞模型采用变径硬

球模型[2]；碰撞对的选取采用非时间计数器法 [2]；

利用漫反射模型粒子与物面碰撞[2]；能量交换采

用 L-B（Larsen-Borgnakke）模型[13]。

 1.2   非结构网格粒子搜索方法

非结构网格中粒子位置搜索困难是因为非结

构网格节点分布无序，无法像直角坐标网格那样

直接根据粒子的位置坐标确定粒子与网格的从属

关系，对于粒子在非结构网格单元间的运动追踪

采用面积元搜索方法[22]，如图 1所示，其核心思想

是：将非结构网格的节点都按逆时针方向进行编

号，△ABC的面积公式为

S △ABC =

∣∣∣∣∣∣∣∣
1 x1 y1

1 x2 y2

1 x3 y3

∣∣∣∣∣∣∣∣ （1）

  
A(x1, y1)

C(x3, y3)

B(x2, y2)

P(x, y)

图 1    网格搜索示意图

Fig. 1    Schematic diagram of grid search
 

类似地，按式 （1）分别计算△ABP、△BCP、
△CAP的面积，若得到的面积元都为正值，则粒

子 P在网格△ABC内；而若粒子 P在△ABC外，

则得到的计算结果中至少有一个值为负。当判定

目标粒子在一网格外部时，下一步要做的就是将

搜索范围扩展到相邻网格，重复此操作，直至找

到粒子所在的网格。

 2    CUDA和线程束分化

 2.1   统一计算设备架构 CUDA
2006年底，NVIDIA推出了针对通用计算 GPU

的一个全新软硬件平台——统一计算设备架构

（CUDA），旨在将高性能并行处理能力从图形渲

染领域扩展到科学计算、工程仿真和数据分析等

广泛的应用领域，从而显著提升应用程序的计算

速度和能效，它使开发者能够利用图形处理器

（GPU）的大量并行处理单元进行通用计算。

一个标准的 CUDA程序执行流程如图 2所示，

通常由以下两个主要部分构成，主机代码（host
code）和设备代码（device code），当主机代码调用

CUDA核函数后，执行流程通常如下：

1） 数据准备与传输：主机端首先初始化所有

输入数据，然后通过 CUDA内存拷贝函数（CUDA
memory copy function，记为 CudaMemcpy）将这些

数据从主机内存传输到设备内存。

2）  核函数启动与并行计算：主机代码通过

CUDA核函数启动语法（CUDA kernel launch syn-
tax，记为 kernel<<<gridDim,blockDim>>>）的指令

调用启动核函数。CUDA会按照指定的网格和线

程块配置，在 GPU上分派大量线程执行核函数。

每个线程按照其计算得到的全局索引独立地操作

对应的数据。

3）  同步与数据回传：当核函数执行结束后，

主 机 代 码 使用 CUDA设 备 同 步 函 数 （CUDA
device  synchronization  function， 记 为 CudaDevice-
Synchronize）等同步函数确保所有 GPU线程完成

计算。然后，利用 CudaMemcpy将输出结果从设

备内存传回主机内存以供后续处理或显示。

 2.2   线程束分化

与 CPU的多指令流多数据流 （multiple  in-
struction  multiple  data，MIMD） [23] 不同 ，CUDA的

基本架构基于 SIMT执行模式，每 32个线程组成

一个线程束（warp），数以千计的线程以线程束为

单位在 GPU上同时执行相同的指令流。这种大

规模并行性使得 CUDA在处理数据并行问题（例

如离散模拟、矩阵运算和图像处理等）方面具有

显著优势，但在这种架构下，如果分支条件在同

一线程束中不同线程上表现不一致，则会发生线

程束分化。线程束分化问题使得一个线程束需要

顺序地执行不同的分支路径，导致内存的非线性
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访问和线程等待，从而大幅降低并行计算的效率，

尤其在内核函数中存在大量逻辑判断分支时更为

明显，会严重降低 GPU的计算效率 [24-25]。较高的

分支分化率会显著降低 GPU的吞吐量，在 CUDA
的 SIMT执行模式下线程束分化是导致并行优化

效率降低乃至优化失效的主要因素。

 3    基于 CUDA的非结构网格 DSMC
算法的实现

 3.1   非结构网格DSMC算法各模块加速潜力分析

Amdahl定律是并行计算领域用来评估程序

加速理论上限的一个经典公式

S（N）=
1

（1−Q）+
Q
N

（2）

S（N） Q

N

N

其中 为理论加速比， 为算法中可并行执

行部分的比例， 为可用的并行处理单元数量（与

计算设备硬件相关，对于 CUDA设备而言可认为

等于 CUDA核心数量）。根据该公式，算法中

可并行执行部分的比例越高可获得的加速比越高。

经统计，非结构网格 DSMC算法各模块的可并行

部分比例如表 1所示。

DSMC算法模拟过程中每个网格或者每个粒

子的行为是独立的，单个迭代步内不存在网格间

或者粒子间的数据依赖，因此 DSMC方法具有较

强的数据并行性。其中初始化、取样和粒子排序

模块的分支行为相对较少，在并行实现后一个线

程束内的大多数线程可以沿着相同的执行路径运

行，在 CUDA的 SIMT执行模式下并行时几乎不

会引发严重的线程束分化，能够充分发挥 GPU并

行计算的优势，因而可并行部分的比例较高。

粒子运动模块和粒子碰撞模块则存在大量的

随机分支行为。其中粒子运动模块需要判断粒子

是否溢出计算域、是否与物面作用、计算反射粒

子速度和能量、搜索运动后粒子网格信息。粒子

碰撞模块以网格为单位，根据网格内粒子的数量

确定碰撞对的数目，然后随机选择两个粒子组成

碰撞对，判断是否满足碰撞条件，如果满足，则根

据碰撞模型进行碰撞处理。这两个模块中大量存

在的基于随机数的逻辑判断或者跳转操作，导致

每个粒子行为不一致，如果直接对这两个模块进

行 GPU并行，这些随机操作会导致在 GPU并行

时各个线程在相同时间内沿着不同的代码路径执

行，引发线程束分化和内存的非线性访问问题，

严重降低并行算法的执行效率，甚至导致了计算

性能下降，因此在 CUDA的 SIMT执行模式下这

些存在大量随机条件判断以及跳转操作的计算不

能作为可并行执行部分。

可并行部分比例值量化了这些模块代码路径

一致性，即代码的分支密度的高低，将 DSMC算

法模块中可并行部分比例高的模块作为低分支密

度模块，包括初始化、取样和粒子排序模块，相对

应高分支密度模块为粒子运动模块和粒子碰撞模

块。针对低分支密度模块中不同计算场景，设计

网格并行策略和粒子并行策略进行并行实现。针

对高分支密度模块，采用标量扩展预处理和循环

解耦分步法进行计算分解，在此基础上通过网格

并行策略和粒子并行策略并行实现。

 

表 1    各模块可并行部分比例

Table 1    Proportion of parallelizable parts for each module

模块
名称 Q

比例
/%

核心可并行部分

子模块名称 子模块功能

初始化 92.6

Volume 网格面积计算

Subcell 子网格编号计算

Reassign 取样赋值初始化

粒子运动 23.6 Move 粒子坐标计算

粒子排序 94.1 Index 粒子排序

粒子碰撞 10.1 Colnsel 碰撞对数目计算

取样 100 Sample 网格信息取样

 

CPU GPU

Grid 1

Grid 2

Block

(0, 0)

Block (1, 1)

Thread

(0, 0)

Thread

(0, 1)

Thread
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图 2    GPU编程模型

Fig. 2    GPU programing model
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 3.2   低分支密度模块并行实现

DSMC过程中初始化、取样和粒子排序模块

的分支密度较低，这类模块可直接将原本的顺序

循环计算映射到 GPU上，根据不同计算场景设计

了①网格并行策略：每个线程处理一个网格的计

算行为；②粒子并行策略：每个线程处理一个粒

子的计算行为。

对于初始化模块中每个网格单元的面积计算、

每个网格单元初始粒子数的生成，不同网格单元

之间互不依赖，天然具备高度并行性。这些场景

的并行实现策略为将串行计算中顺序循环 I个网

格的顺序计算映射到 GPU的 I个线程进行并行

计算。

以初始化模块中网格面积计算子模块 Volume
的并行算法为例，通过建立线程全局索引序号与

串行算法的顺序循环操作的循环次数 I的映射关

系，将原本循环 I次的计算操作映射到 GPU中 I
个线程并行执行。并行化后 Grid（线程网格）、

Block（线程块）、Thread（线程）与网格的映射关系

示意图见图 3。
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Block
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图 3    线程与网格映射关系图

Fig. 3    Thread and grid allusion relationship diagram
 

粒子排序模块的核心操作是每个粒子在对应

网格中累加得到网格内总粒子数和为每个粒子在

所属网格中分配编号。以每个粒子在对应网格中

累加得到网格内总粒子数 N为例，该场景的并行

实现策略为通过将串行算法的顺序循环操作的循

环次数 N与并行实现时的线程全局索引序号建

立映射关系，将原本循环 N次的计算操作映射到

N个线程并行执行，每个线程独立处理一个粒子

在对应网格内数量的累加计算。对于累加操作在

并行实现时造成的线程间数据冲突，利用原子累

加函数 ATOMICADD实现，确保对同一内存地址

的操作按顺序执行，防止线程之间的数据冲突。

在原始串行算法中，取样模块的主要流程为：

外层循环遍历所有网格单元，内层循环遍历每个

网格内的所有粒子，并通过累加粒子的速度、转

动能等微观信息以获得网格对应的宏观物理量，

其中每个粒子的贡献互不依赖，因此整体上仍具

有较高的并行性。若直接采用网格并行策略——

每个线程处理一个网格的计算行为来粗粒度地并

行外层循环，由于各网格内粒子数量差异较大，

将导致不同线程间的工作负载不均衡，进而引发

线程束分化，降低并行效率。该模块计算的本质

为对所有粒子的遍历与统计，因此可采用粒子并

行策略——每个线程处理一个粒子的计算行为，

跳过外层循环直接遍历所有粒子，实现粒子级别

的高效细粒度并行。具体而言，每个线程首先确

定自身粒子所属网格，然后将该粒子的微观物理

量贡献累加到对应的网格单元中。通过细粒度的

并行有效避免了线程束分化问题，更充分地利用

了 GPU的并行计算能力，从而提高了模拟效率。

 3.3   高分支密度模块并行实现

粒子碰撞、粒子运动模块的分支密度较高，

该计算模块的并行化采用标量扩展预处理和循环

解耦分步法，核心思路为：将原有高分支密度循

环计算任务分解为若干CPU计算步骤和若干个GPU
计算步骤。具体操作方法为：首先在预处理阶段

进行标量扩展，将原串行算法循环计算内原为标

量的变量扩展为数组，使其循环过程中的计算结

果独立存储，为循环解耦分步和并行化创造必要

条件，在此基础上通过扩展的中间数组完成循环

的解耦分步——将单一复杂循环计算拆分为多个

独立简单循环计算，拆分后的每个循环仅处理原

循环中的部分计算，最终将拆分后的多步循环计

算中分支密度较低的若干步骤进行并行化，从而

避免高分支密度计算阶段造成的严重并行加速损失。

以粒子运动模块中粒子运动及网格搜索算法

为例，原串行算法流程如图 4所示。

X Y

（N） （N） （N） （N）

算法存在两个紧密耦合的部分包括粒子运动

前后坐标计算和基于坐标信息的运动后粒子处理

及所在网格的搜索，其中粒子初始坐标 Xi、Yi，位
移 DX、DY，终点坐标 、 均为标量，每次串行循

环仅覆盖旧值，循环计算之间这些值之间不存在

数据依赖，通过标量扩展将循环内原为标量数据

扩 展 为 数组 Xi 、 Yi 、 DX 、 DY 、
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X（N） Y（N）

N

、 ，其中 N为粒子总数，使原本每个

循环中的粒子的坐标结果独立存储。在此基础上

进行循环分步操作，将粒子运动后坐标计算与运

动后粒子处理及其所在网格的搜索解耦分步，解

耦分步后其中分支密度较低的粒子运动前后坐标

计算部分按照前述粒子并行策略并行——启动

个线程进行并行计算。后续高分支密度部分——

运动后粒子处理及所在网格的搜索，则基于扩展

的中间数组保留在 CPU端完成后续计算。最终

得到的算法流程如图 5所示。

粒子碰撞模块的优化方法和粒子运动模块相

S（I） I

I

S（I）

同，通过标量扩展将循环内原为标量的每个网格

内选取的碰撞对数目 S扩展为数组 ，其中

为网格数，在此基础上进行循环解耦分步，最终

将其中分支密度较低的每个网格碰撞对数量的计

算按照网格并行策略并行实现——启动 个线程，

每个线程计算对应网格产生的碰撞对个数。后续

随机选择两个粒子组成碰撞对、判断是否满足碰

撞条件和能量分配等计算操作基于扩展的中间数

组 完成后续计算。

 3.4   数据传输优化

本研究的 GPU并行实现主要集中在 DSMC
的低分支密度计算部分。然而，由于整个 DSMC
流程中还存在分支密度较大的流程，以及数据读

取、写入等存在逻辑顺序依赖的流程，这些部分

无法充分并行化，从而不可避免地需要在 CPU
与 GPU之间进行数据传输。在基于 CUDA的

GPU并行计算中，数据传输通常是影响整体性能

的关键瓶颈之一。为降低数据传输对总体性能的

影响，采用 GPU端数据常驻方法：网格信息、节

点信息以及流场参数等数据通常在整个计算过程

中保持不变，将这些数据在算法初始化阶段一次

性从主机内存传输到 GPU全局内存，使这些数据

在 CPU和 GPU端分别常驻，在后续所有核函数

调用中减少了频繁的数据复制操作，以此利用

GPU的内存架构来提高数据访问的效率。

 3.5   线程越界保护与动态线程分配策略

CUDA的 SIMT执行模式以线程束（32线程）

为最小执行单元，每次启动的线程数总是 32的整

数倍。当实际所需线程数并非 32的倍数时，多余

的线程会启动但不执行有效计算，若不加以判断，

可能导致越界访问。为此，在每个核函数开始阶

段即加入线程索引越界检测：当索引 ID超出有效

范围时，线程立即退出，既保证了数据安全，也避

免了额外的无效指令执行。

DSMC运行过程中，计算规模是不断变化的，

粒子数 N也会不断变化，如果每次都固定按最大

可能线程数启动，会造成资源浪费。为提高调度

效率，在每一次核函数调用之前，根据总粒子数

的值决定启动的线程数，以避免线程束过多引起

的计算资源的浪费，提升了 GPU资源利用率并降

低了启动开销。

 4    算例验证与结果分析

 4.1   并行算法正确性验证

以超声速圆柱绕流典型验证算例为例，验证

 

低分支
密度部分

高分支
密度部分

开始

计算第K个粒子的
初始坐标Xi, Yi,
位移DX, DY,
终点坐标X, Y

根据坐标信息判断粒子K是
否与物面、流场边界作用;
寻找粒子终点所在网格

K≤N

K=K+1

否

是

结束

图 4    粒子运动模块串行算法流程图

Fig. 4    Flowchart of serial algorithm for molecular

motion module

 

低分支
密度部
分解耦
至GPU
端并行

高分支
密度部
分保留
在CPU
端串行

N个线程并行计算N个粒子的
初始坐标Xi(N), Yi(N),
位移DX(N), DY(N)，
终点坐标X(N), Y(N)

根据坐标信息判断第K个粒子
是否与物面、流场边界作用;

寻找分子终点所在网格

K≤N

K=K+1

否

是

开始

结束

图 5    粒子运动模块 GPU并行算法流程图

Fig. 5    Molecular motion module GPU parallel

algorithm flowchart
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基于 GPU的非结构网格 DSMC并行算法的正确

性。参考算例来自文献 [14]，圆柱半径为 0.05 mm，

来流气体为氩气，温度为 300 K，壁面温度为 500 K，

气体粒子数密度为 1.0×1020 m−3，来流速度为 1 412.5
m/s，马赫数为 4.4。

分别对串行非结构网格 DSMC算法和并行

DSMC算法进行模拟，图 6给出串行和并行算法

密度云图和温度云图，可以看出在圆柱上游形成

一道脱体弓形激波，激波前后气体密度和温度显

著跃升，最高温度出现在激波与圆柱驻点之间的

压缩区，圆柱侧缘气流膨胀温度密度骤降，圆柱

下游形成低压区，密度低于自由来流。两种算法

所得各物理量的结果一致。

图 7给出串行算法和并行算法气流沿驻点线

的密度分布，并和文献 [14]中数据进行对比分析，

两种算法的模拟结果与文献给出的结果曲线图趋

势高度吻合，密度和温度的峰值均出现在激波后

的压缩区，验证了 GPU并行算法的准确性。

图 8对两种算法壁面特征量与文献 [14]进行

对比。压力系数 Cp 在驻点达到最大值，随后在圆

柱侧缘因急剧下降，膨胀区进一步减小至趋于零。

摩阻系数 Cf 在驻点至加速区快速增大，膨胀区进

一步减小至趋于零。热流通量 q在驻点处因激波

压缩和滞止效应出现峰值，随后沿加速区逐渐降

低，膨胀区因低温气流附着减弱而进一步减小至

趋于零。算法模拟结果与文献 [14]参考结果高

度符合，进一步验证了 GPU并行算法的准确性。
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图 6    串行算法并行算法密度和温度比较

Fig. 6    Comparison of density and temperature between Serial

and Parallel Algorithms

 

(a) 沿驻点线密度分布

(b) 沿驻点线温度分布
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图 7    沿驻点线密度和温度比较

Fig. 7    Comparison of density and temperature along the

stagnation line
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 4.2   并行算法性能分析

在流场稳定后，统计串行算法和并行算法各

个优化模块每 100步的平均计算时长，计算得到

各优化模块的加速比数据，以验证并行算法的高

效性。本算例所用测试设备环境见表 2。
图 9（a）展示了基于网格并行策略的主要优

化部分在不同网格数算例下的加速比，图 9（b）则
给出了粒子并行策略下主要优化部分在不同粒子

数算例下的加速比。可以看出，两种并行策略的

加速比随处理数据量的增加均呈现出先快速提升、

随后趋于平稳的典型趋势。在小规模数据下，内

核启动与数据传输开销占比高，导致加速比偏低；

随着数据规模增大，计算占比逐渐提升，GPU并

行效率显著增强，使加速比快速上升；当数据量

进一步增大至足以饱和 GPU的计算能力后，加速

比逐渐接近算法和硬件的理论上限。在大规模算

例中，各优化部分均获得了 25～70倍的加速效果。

图 9（c）展示了程序迭代过程中的所有加速模块
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图 8    圆柱壁面特征值比较

Fig. 8    Comparison of wall characteristics for cylindrical walls

 

表 2    算法测试环境

Table 2    Algorithm testing environment

类别 名称 配置

硬件环境

CPU
Intel（R） Core（TM）

i7-14700KF

GPU NVIDIA GeForce
RTX 4070 SUPER

内存 48 G DDR5

软件环境
操作系统 Ubuntu 22.04
编译器 NVFORTRAN 25.3

 

(a) 基于网格并行策略各模块加速比

(b) 基于粒子并行策略各模块加速比

(c) 各并行模块加速随计算规模的变化
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图 9    各子模块及并行模块整体加速比随计算规模的变化

Fig. 9    Changes in acceleration of parallel modules and overall

with computing scale
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整体（剔除仅在初始化过程中执行的 Volume和

Subcellz子模块）在不同算例下的加速比，获得了

9～53倍的加速效果，充分验证了所提出并行算

法的高效性。

在网格并行策略下的大规模计算中，不同模

块的加速效果存在差异。碰撞模块的 Colnsel子
模块中存在随机分支分化，初始化模块中的

Volume子模块计算密度较低且以简单的数据搬

运操作为主，因而仅获得约 25倍的最低加速比；

相比之下，初始化中的 Subcell子模块和 Reas-
sign子模块的分支条件规律可预测，且具有较高

的计算密度，从而实现了约 50倍的最高加速比。

在粒子并行策略下的大规模计算中，粒子排

序模块的 Index子模块因引入原子操作导致线程

竞争，最终仅获得约 45倍的最低加速比；而取样

模块中 Sample子模块虽仍包含原子操作，但通过

算法重构将其由网格并行策略优化为粒子并行策

略，实现了更细粒度的并行度，从而取得约 68倍

的最高加速比。

 5    结论和展望

本研究在 CPU+GPU异构平台上，对原有串

行 DSMC算法进行了深入分析和基于 GPU的并

行实现。首先，通过对各模块可并行执行部分比

例的计算量化了算法各模块的分支密度，识别出

最适合在 GPU上加速的计算部分，并基于 CUDA
Fortran对其实现了高效并行化；对于分支密度较

高、不宜直接并行的模块，进一步通过循环解耦

分步法将其中的低分支密度子任务分解提取，并

在 GPU上并行执行。

实验结果表明，无论是直接并行化的计算模

块，还是分解后并行化的计算模块，都获得了显

著的加速效果，且随着网格数目的增加，粒子数

目的增加，加速比呈现出先快速提升、随后趋于

平稳的典型趋势，充分验证了所开发算法对 GPU
并行能力的高效利用。

下一步研究将针对当前仍保留在 CPU端执

行的高分支密度模块，探索基于 MPI的分布式并

行优化方案，并最终构建 MPI+CUDA混合异构并

行算法框架，以期在更大规模的算例和更多节点

的计算环境中，实现更高效、更可扩展的 DSMC
模拟。
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