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交叉学科研发团队

中国石油大学（北京），

主从核异构并行加速、

稀疏代数运算算法库、

稀疏直接法等

刘伟峰 团队
中国石油大学（华东），

油藏工程、多组分模型、

不确定性量化、多尺度

多场耦合方法等

黄朝琴 团队
中国石油勘探开发研究

院，油气开发工程、油

气藏数值模型、数据处

理分析、应用验证等

吴淑红 团队

湘潭大学，区域分解法、

代数多重网格法、时间

并行算法、异构并行算

法等

舒适 团队
中国科学院数学与系统

科学研究院，主模拟器、

离散方法、线性求解算

法、解耦方法等

张晨松 团队

团队成员具有应用数学、计算数学、计算机科学、渗流力学、油气

藏开发工程等专业背景，能力互补性强，具有长期合作基础

l 张林波团队（中国科学院数学与系统科学研究院）：高性能计算、可扩展非线性/线性解法器

l 徐小文团队（北京应用物理与计算数学研究所）：智能解法器、并行代数多重网格解法器
合 作 团 队

2022/1/6 2



背景介绍
Background

求解方法
Solution Methods

发展规划
Future Plans

模拟软件
Software Design

报告内容



背景介绍
Significance and background of topic selection
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多相多组分渗流力学问题
能源困局

传统油藏、页岩油气、凝析气藏

污染治理

地下水污染处理、核废料埋存

双碳目标

地热开发、二氧化碳埋存

BPEnergy，中国生态环境部，中金公司研究部
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研究目标：为这些应用场景，提供一个开源、现代化、高效、并行模拟软件包



油气开发工程中的应用

l 难点：多介质、多尺度、多物理、不确定性、高分辨率、……

l 精细的数值模拟需要更符合物理的模型，更高的空间、时间分辨率，所以常需要大规模并行模拟

l 大规模油气勘探开发数值模拟是超算的主要发展动力之一

l 国际大型石油公司拥有世界一流的HPC计算资源（硬件、软件、人才）

Philippe Ricoux (TOTAL R&D Senior Scientist)于2018年在中科院计算数学所的报告

2022/1/6 6

经典应
用



地热能源开发中的应用
l 2020年9月22日，习近平总书记提出：二氧化碳排放力争于2030年前达到峰值，争

取于2060年前实现碳中和；2030年的目标是单位国内生产总值二氧化碳排放量比
2005年下降65%以上

l 2021年1月28日，国家发改委能源所发布《2020中国可再生能源展望报告》
l 地热资源是一种清洁环保的非化石能源，也是稳定可靠的本土能源，开发利用不受

地缘政治、季节、昼夜、气候等因素影响，可作为基础能源

l 地热开发需要模拟多重介质（如裂隙介质与多孔介质）中
的多相、多组分渗流与热量运移（多物理场耦合问题）

l 国外可用于地热模拟的软件包括美国的Tough、德国的
OGS和FEFLOW、加拿大的CMG、瑞典的COMSOL等

l 国内尚无成熟的、完全自主的地热数值模拟软件，针对地
热数值模拟的软件主要有中国科学院地质与地球物理研究
所研发的地热计算器（调用OGS模块，不能商用）THMC四场耦合 温度场变化

多物理

耦合
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二氧化碳地质储存中的应用

l 二氧化碳地质封存具有存储容量大、存储时间长、成熟技术可迁移、可与二氧化碳利用相结合等优点

l 地质储存面临着长时间封存泄漏的风险，需要大量数值模拟进行风险评估，并进行日常泄漏监测

l CCS和CCUS技术是碳中和为地球物理行业带来的重要机遇，但碳捕集与封存的代价目前仍很高
参考文献：赵改善《地学新视野》，2021

长期物
化

反应
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典型的交叉学科问题
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01 02 03 04 05

渗流力学
多组分多相流在多孔介质

（孔、洞、裂隙）中的流动

规律

岩石力学
岩石与流体的物理化学反应，

孔隙变形、裂缝扩展等

油藏工程
油气藏开发工程、油井工程、

水力压裂、生产机制等

计算科学
应用数学、计算数学、科学

计算、并行计算等

软件工程
程序设计、开发、维护、标

准，人机接口等



各种常用模型的适用条件
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Ref: Thermodynamics and Phase Behavior, J. Riddle, Univ of Texas at Austin
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通用多组分模型框架

物质守恒

流量方程

Darcy定律

相平衡方程

非Darcy模型

Navier-Stokes方程

Brinkman方程

岩石力学方程

吸附解吸模型

岩石溶解模型

化学反应方程

非等温模型

EOS状态方程

多重介质模型

目标：为工程和科

学研究提供更丰富、

更精确的物理模型

选择
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饱和度关系

组分比例关系

表面张力



热力学平衡与状态方程
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问题：如何确

定混合物的物

质处于什么相

态？存在多少

相？是否处于

稳定的平衡状

态？某一具体

的相中包含了

多少种物质？

以及包含了多

少该物质？
无量纲化

常用相平衡计算方法
ü 平衡常数法

ü 基于RR方程的闪蒸计算

ü 基于Gibbs自由能最小化



经典三相黑油模型
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definition of moles for pseudo-components, the eqs. (2.100), (2.101) and (2.102) are the molar

conservation equations. The molar density of the water/gas/oil phase is

›w = 1
Bw

(2.104)

›g = 1
Bg

(2.105)

›o = 1 + Rs

Bo
. (2.106)

The pseudo-mole fractions of the component O,G, and W in phase o, g, and w are

xOo = 1
1 + Rs

(2.107)

xGo = Rs

1 + Rs
(2.108)

xGg = 1 (2.109)

xW w = 1. (2.110)

Those mass fractions can be written in matrix form as
S

WWWU

xOo xGo xW o

xOg xGg xW g

xOw xGw xW w

T

XXXV
=

S

WWWU

1
1+Rs

Rs
1+Rs

0

0 1 0

0 0 1

T

XXXV
. (2.111)

Then overall moles is defined in eq. (2.38). The above calculation also illustrates that given

P, NO, NG, NW , all the unknowns can be calculated. Using the molar density ›j and mole fraction

xij given above, equations (2.100),(2.101),(2.102) become eq. (2.37).

2.6.2 Equation of State Compositional Models

Conventional compositional models consider mixtures of hydrocarbon and water molecules. A

conventional EOS compositional model assumes the following:

1. There is no chemical reactions or adsorption.

2. The phases includes the vapor (v), liquid (l) and aqueous (aq) phases.

3. The aqueous phase only contains water components. The aqueous phase is slightly com-

pressible. The viscosity depends linearly on pressure.

4. The hydrocarbon phases consists of hydrocarbon components. The PVT properties can be

38
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The densities at standard conditions flw,std, flo,std, flg,std are constants, and can be canceled out

such that
ˆ

ˆt

3
Sw„

Bw

4
+ Ò ·

3
uw

Bw

4
= 0 (2.100)
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Bo

4
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3
ug
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+ Rsouo

Bo

4
= 0 (2.102)

where µo, µw and µg are given functions of P and Rs. A complete set of equations consists of eqs.

(2.100),(2.101),(2.102), (2.84),(2.85), (2.86) and (2.87).

The black oil model in the compositional framework We now give the general modeling

framework developed in section 2.2.5 that includes species to represent the black oil model.

1. There are four species. Water in aqueous phase (Ww), oil in oleic phase (Oo), gas in vapor

phase (Gg) and gas in oleic phase (Go). ns = 4.

2. There is one instantaneous transformation, namely pseudo-reaction Go Ω≠æ Gg. nr = 1.

3. Number of components is ns ≠ nr = 3. The stoichiometric matrix is therefore

Q

cccccca

O G W

Ww 0 0 1

Oo 1 0 0

Gg 0 1 0

Go 0 1 0

R

ddddddb
. (2.103)

4. The conversion from component moles to species moles can be found in Appendix B.

5. The density and viscosity can be interpolated as a function of pressure.

Equations (2.81),(2.82),(2.83) are the mass conservation equations for the pseudo components,

oil, water and gas. The same equation can be expressed using the general compositional model

notation. We can define the moles of those pseudo-components without loss of generality, i.e.,

the oil pseudo-component has molar weight of flo,std with the molar volume of 1 stb; the water

pseudo-component has molar weight of flw,std with the molar volume of 1 stb; the gas pseudo-

component has molar weight equal to 1000flg,std with the molar volume of 1 Mscf. With the
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可以利用这些关系式来给出组分模型框架

下的黑油模型，并在统一的程序框架内对

黑油和组分模型进行模拟！

物质守恒

Darcy定律

其它关系式
So + Sg + Sw = 1

Pcow = Po � Pw

Pcog = Po � Pg



标准油水两相模型
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物质守恒

Darcy定律

其它关系式

Pcow = Po � Pw

Geometric Partition

Left: A 2D 3x3 grid with two vertical wells subdivided into three non-overlapping subdomains; Right: 
Corresponding Jacobian Matrix

Slide 7

SPE-175602-MS • On Robust and Efficient Parallel Simulation on Tianhe-2 • Hongxuan Zhang

eventually feeds reservoir simulators, lead-
ing to better reservoir development and
management decisions.5

The simulator itself computes fluid flow
throughout the reservoir. The principles
underlying simulation are simple. First, the
fundamental fluid-flow equations are
expressed in partial differential form for
each fluid phase present. These partial dif-
ferential equations are obtained from the
conventional equations describing reservoir
fluid behavior, such as the continuity equa-
tion, the equation of flow and the equation
of state. The continuity equation expresses
the conservation of mass. For most reser-
voirs, the equation of flow is Darcy’s law.
For high rates of flow, such as in gas reser-
voirs, Darcy’s law equations are modified to
include turbulence terms. The equation of
state describes the pressure-volume or pres-
sure-density relationship of the various flu-
ids present. For each phase, the three equa-
tions are then combined into a single partial
differential equation. Next, these partial dif-
ferential equations are written in finite-dif-
ference form, in which the reservoir volume
is treated as a numbered collection of
blocks and the reservoir production period
is divided into a number of time steps.
Mathematically speaking, the problem is
discretized in both space and time.

Examples of simulators that solve this
problem under a variety of conditions are
found in the ECLIPSE family of simulators.
These simulators fall into two main cate-
gories. In the first category are three-phase
black-oil simulators, for reservoirs compris-
ing water, gas and oil. The gas may move
into or out of solution with the oil. The sec-
ond category contains compositional and
thermal simulators, for reservoirs requiring
more detailed description of fluid composi-
tion. A compositional description could
encompass the amounts and properties of
hexanes, pentanes, butanes, benzenes,
asphaltenes and other hydrocarbon compo-
nents, and might be used when the fluid
composition changes during the life of the
reservoir. A thermal simulator would be
advised if changes in temperature—either
with location or with time—modified the
fluid composition of the reservoir. Such a
description could come into play in the case
of steam injection, or water injection into a
deep, hot reservoir.

18 Oilfield Review

Local Grid Refinement

Block-Centered Geometry

Corner-Point Geometry
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■■Block-c entered
and corner-point
g eom etries. Block-
c entered g eom etry
fe atures flat-
topped re ctangular
blocks that m atch
the m athe m atic al
models behind the
simulator. Corner-
point g eom etry
modifies the re cti-
line ar grid so that
it conforms to
im portant reservoir
bound aries. Thre e-
dim ensional grids
are constructed
from a 2D grid by
la ying it on the top
surfa c e of the
reservoir and pro-
je cting the grid
vertic ally or along
fault planes onto
low er la yers.

■■Loc al grid refine-
m ent (LGR). Loc al
grid refine m ent
allows engine ers to
describe sele cted
re gions of the reser-
voir in e xtra  detail.
Ra dial refined grids
are often used
around w ellbores to
e x a mine coning or
other phenom ena
resulting from ra pid
v ariation in proper-
ties a w a y from the
w ell. Refined grids
are also one w a y to
tre at property v aria-
tions ne ar faults.

方程的数学性质：Trangenstein, Bell SINUM 1989; SISC 1989



多相多组分数值模拟

l https://tools.alocentral.com/petroleum-
engineering-pvt-hydrocarbon-phase-
behavior/

l https://youtu.be/QDJuar3zBH4

﹣ 温度

﹣ 体积

﹣ 相压力

﹣ 相饱和度

﹣ 相黏度

﹣ 相质量密度

﹣ 相中组分摩尔密度

﹣ 相摩尔密度

﹣ 相中某组分的比例

﹣ 逸度

Table 2.1: Thermodynamic properties.

U internal energy
Q heat transfer
W work
µi molar chemical potential of component i
P pressure
T temperature
S entropy
V volume
G Gibbs energy
S entropy

calculated with an equation of state.

5. The instantaneous thermodynamic equilibrium is assumed between hydrocarbon phases.

There is no mass transfer between hydrocarbon phases and the aqueous phase.

With the no-reaction assumption, Ni and Fi can be expressed as eqs. (2.38) to (2.41). The

general framework in section 2.2.5 can be applied. In such cases, one component refers to the set

of species that have the same molecular formula since all the transformations are between species

of the same molecular formula. All the variables can be expressed as functions of P , Ni’s, xij ’s

and Sj ’s. The number of unknowns is 1 + nc + ncnp + np. Now we have nc mass conservation

equations (2.37), one volume balance equation (2.64), nc equations (2.38) for Ni’s definition and

np equations (2.68) for xij . The equation system is not yet closed. Additional nc ◊ (np ≠ 1)

equations are needed. We will derive those equations next from thermodynamics.

Gibbs Energy and Fugacity

Closed systems do not exchange mass with their surroundings. The energy of such a system is

stored in the internal energy U , the potential energy Ep and the kinetic energy Ek. The change

in the energy over dt is

dE = dU + dEp + dEk = Q ≠ W (2.112)

where Q is the heat that flows into the system; W is the work done by the system to its surrounding.

Equation (2.112) is the first law of thermodynamics. For the system where the potential and

kinetic energy are negligible, we have the rate equation

dU

dt
= Q̇ ≠ Ẇ (2.113)
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which also appears in the saturation relationship,

ÿ

j

Sj = 1. (2.65)

Porosity and permeability are properties that depend on porous media characteristics and

pressure. The rock is usually assumed to have constant compressibility. Namely,

„ = „(P ) = „0[1 + cr(P ≠ P0)] (2.66)

where „0 is the reference porosity at a reference pressure P0 and cr is the rock compressibility

factor. The porosity is an increasing function of pressure. Reference porosity „0 is a function of

the mineral content and can be expressed as

„0 = 1 ≠
nminÿ

m=1
„m. (2.67)

Here m is the index for mineral m; nmin is the number of minerals, and „m is the volume fraction

of mineral defined by

„m = [volume of mineral m]
[bulk volume] .

Permeability can vary significantly within a reservoir. Permeability is either given or calculated

as a function of porosity. A power law or Kozeny-Carman equation can be used (see Chapter 7).

Intrinsic thermo-physical properties of the phase j (viscosity µj , density flj , molar density

›j , interfacial tension ‡j) are functions of the phase pressure Pj , temperature T and phase

composition xij , i = 1, . . . , nc. From the definition,

nsÿ

i=1
xij = 1. (2.68)

The intrinsic physical properties depend on the fluid model and will be discussed separately in

section 2.6.

The constitutive laws can be summarized as functions of P, Sj and x̨j , where x̨j is the molar

composition of phase j,

›j = ›j(P, x̨j) (2.69)

krj = krj(S1, S2, . . . , Snp) (2.70)

µj = µj(P, x̨j) (2.71)
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factor. The porosity is an increasing function of pressure. Reference porosity „0 is a function of

the mineral content and can be expressed as

„0 = 1 ≠
nminÿ

m=1
„m. (2.67)

Here m is the index for mineral m; nmin is the number of minerals, and „m is the volume fraction

of mineral defined by

„m = [volume of mineral m]
[bulk volume] .

Permeability can vary significantly within a reservoir. Permeability is either given or calculated

as a function of porosity. A power law or Kozeny-Carman equation can be used (see Chapter 7).

Intrinsic thermo-physical properties of the phase j (viscosity µj , density flj , molar density

›j , interfacial tension ‡j) are functions of the phase pressure Pj , temperature T and phase

composition xij , i = 1, . . . , nc. From the definition,

nsÿ

i=1
xij = 1. (2.68)

The intrinsic physical properties depend on the fluid model and will be discussed separately in

section 2.6.

The constitutive laws can be summarized as functions of P, Sj and x̨j , where x̨j is the molar

composition of phase j,

›j = ›j(P, x̨j) (2.69)

krj = krj(S1, S2, . . . , Snp) (2.70)

µj = µj(P, x̨j) (2.71)
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求解多组分多相渗流问题的关键：选择合适的求解方法与主求解变量，

准确区分混合物的所处相态及其所含物质组分的量

2022/1/6 15

https://tools.alocentral.com/petroleum-engineering-pvt-hydrocarbon-phase-behavior/
https://youtu.be/QDJuar3zBH4


不同尺度的数值模拟问题

2022/1/6 16

来源：Center for Petroleum & Geosystems Eng, UT Austin 



需要适用于复杂网格类型

2022/1/6 17

Figure 7.1: An example of unstructured discretization of an L-shape region(from
Tetgen)

Figure 7.2: An example of mixed type of grids(potentially) from SPE 84373

48
l 实际应用中，网格较为复杂：结构网格、PEBI网格、非结构网格、自适应网格等

l 井方程的变量个数与油藏网格块对应的变量个数可能不一致，可以通过填充来解决这个问题



主流商业油藏模拟软件
国际油藏工程师协会SPE10算例（两相，1.1百万网格）

l 2011年我们的算法被集成到HiSim中，成为其核心竞争力的体

现，HiSim先后获2013年中国石油十大科技进展、2018年中

国石油科技进步一等奖、2021年中国石油十大科技进展 ……

l HiSim在国内外100多个油田区块的产能建设、方案调整中得

到应用，项目成果获2021年首届CSIAM应用数学落地成果认

证tNavigator的GPU高效并行技术获2020国际石油十大科技进展

中小规模
日常任务

快190倍 快655倍

2022/1/6 18



学术界科研数值模拟软件

2022/1/6 19



TOUGH系列软件介绍

Tough是由美国能源部劳伦

斯伯克利国家实验室开发一

系列渗流模拟软件，包括多

种EOS模块，主要用于地热

和核废料埋存研究；部分软

件模块开源，支持MPI和

OpenMP并行。

2022/1/6 20



超大规模并行油藏模拟能力

2022/1/6 21

Computing Power

Schlumberger

Intersect, 2014

288 X 2 cores

Saudi Aramco

GigaPowers, 2011

470 X 12 cores

ExxonMobil

EM Powers, 2017

22400 X 32 cores

Scale-out

Sc
al

e-
up

Stone Ridge/IBM

Echelon, 2017
30 X (2 Power8 + 4 P100)

十亿网格
俱乐部



求解方法
Linear solvers and data structures for sparse systems

02



基于RR方程的相平衡计算

2022/1/6 23

Phase Diagram

参考文献：General Chemistry --
Principles, Patterns, and 
Applications
http://saylordotorg.github.io/text_general-
chemistry-principles-patterns-and-
applications-v1.0/index.html



单时间步算法流程图

前一
时间步

后一
时间步

求解非线性方程组，使得耦合的方程组成立，该过程对时间步长和初值非常敏感：

l 计算主变量（非线性方程组）

l 检查混合物相态（单相？两相？多相？稳定？）

l 对多相情况进行闪蒸计算（非线性代数方程）

l 更新变量，自动选择时间步长（根据后验误差、非线性迭代次数、线性迭代次数、……）

2022/1/6 24



并行油藏模拟的性能瓶颈

2022/1/6 25

l 线性化及线性方程求解

l 主要计算工作量部分

l 并行计算主要瓶颈

l 相平衡计算及更新部分

l 非线性代数方程求解

l 局部网格单元计算

l 大规模模拟的主要并行瓶颈：线性方程组求解、非线性迭代、Jacobian矩阵形成、文件读写等

l 求解问题规模扩大，则时间步长更小、非线性迭代次数更多：需尽量保持线性！



并行计算效率与最优算法

2022/1/6 26

如果串行部分占总时间的10%，那并行加速比不可能

超过10倍

Amdahl’s Law 1967

对于大规模系统来说，很多应用程序的强可扩展性是

很难实现的！

当问题规模与计算资源同比例增大S倍时，加速比最高

就可达0.9S+0.1

Gustafson-Barsis’s Law 1988

对于很多应用来说，更需要的是计算越来越大规模的

问题！需要是弱可扩展性，而不是强可扩展性

当购买了大10倍的硬件系统，希望能更快地求解大10

倍的问题；但现实很残酷，必须有最优算法才可以！

Gabriel Wittum: HPC Paradox

最优算法对于充分发挥HPC效率及实现弱可扩展性至

关重要！

硬件投资 并行效率 最优算法 软件投资



大规模数值模拟中的线性解法器

2022/1/6 27

l 快速线性求解器同时是大规模计算中的主要瓶颈，形成高效、通用、可扩展的线性求解器软件是一个难题

l 快速线性求解器是大规模数值模拟的重要组件，在一些应用问题的数值模拟中占用了80%以上的时间

l 对超算硬件的性能排名（如HPC TOP500 ）常采用线性求解器作为Benchmark（如HPL、HPCG等）

l 大规模高精度的模拟需要变革性的算法支撑

l 大规模网格并行生成和自适应仍是主要技术瓶颈

l 分析和优化过程需要稳健的自动化的求解器技术

l 精细模拟带来大量的数据需要存储、处理和传输

l HPC硬件发展迅速，其发展趋势难以预测

精
细
模
拟

并
行
计
算

隐
式
方
法

线
性
解
法

迭
代
方
法

可
靠
解
法

稳
健
解
法

容
错
方
法



线性解法器最优算法的重要性
l 对超算硬件的性能排名（如HPC TOP500 ）就常采用线性解法器的性能作为标准（如HPL、HPCG等）

l 线性解法器是大规模数值模拟的重要部分，在很多全隐式油藏数值模拟问题中占用了80%以上的时间

l 同时，线性解法器也是并行计算中的主要瓶颈，形成高效、通用、可扩展的线性解法器软件是一个公认的难题

问题规模
网格剖分 64x64x64 128x128x128 256x256x256 512x512x512

变量个数 274,625 2,146,689 16,974,593 135,005,697

稀疏直接法软件
Intel MKL Pardiso
北京超级云超算

计算核数 8x1 16x1 32x1 16x8 16x64 16x512

求解时间 5.38s 3.86s 3.26s 59.78s 999.46s 内存不足

几何多重网格法
FASP求解器软件
个人笔记本电脑

计算核数 1x1 1x1 1x1 1x1

求解时间 0.030s 0.303s 2.815s 23.54s

三维Poisson方程（均匀网格七点差分格式）的线性解法器对比，稀疏直接法Pardiso（北京超级云超算）和几何多重网格法

FASP（笔记本电脑）：线程数x进程数。2020年，北京超级云计算中心A分区以Linpack测试性能3.74PFlops，获中国HPC

TOP100榜单第三名及通用CPU算力第一名。单节点配两块AMD EPYC7452共64核心256GB内存。

2022/1/6 28



油藏模拟求解器代码优化

2022/1/7 29

中国石油大学（华东）油藏工程系：SimFast模拟器的求解器优化
l 继承了石油部引进的黑油模拟器代码，进行二次开发

l 增加前后处理、各种现场应用功能和实用模型等，……，已经花费了近30年时间

中国石油勘探开发研究院：个性化井网设计软件求解性能测试与优化

l 通过斯坦福大学的Industrial Consortium获得油藏模拟器全套代码

l 18万行代码，消化这些代码比较困难，更重要的是：没有人愿意去读

l 一些算例不能算，一些算法不能算；或者跑一段时间死机，或者跑得很慢……

AMG求解时间
算例A 算例B

耗时（秒） 调用次数 加速比 耗时（秒） 调用次数 加速比

修改前 1705.188 192 --- 2034.765 107 ---

修改后 7.815 72 219倍 94.475 37 22倍

预条件方法代码修改（其中一行）前后计算速度对比



求解全隐式离散方程中的困难

2022/1/6 30

l 全隐式模拟中，线性方程组求解时间常常超过80%！

l 全隐式模拟方法稳健、可用较大的时间步长，但会给线性代数方程求解带来很多困难

井方程的复杂变化性质不同的耦合方程 系数的强非均质性 网格复杂和退化 有效节点数量巨大

采用无结构的矩阵存储

格式BSR，用统一的存

储结构处理各种情况

设计最优预条件方法，

并结合大规模并行计算

技术提高计算效率

设计与预条件方法配合的

高效解耦方法，在代数层

面处理耦合性

在预条件方法中使用低复

杂度代数多重网格法，提

升算法稳健性

在预条件方法中使用纯

代数方法来处理井方程，

提升算法稳健性



科学/工程计算中的预条件方法

2022/1/6 31

基于代数的方法

LU, ILU, SAI, …

纯代数，通用性强，稳健性

高，用户友好；效率一般不

高，并行可扩展性较差。

02.

DDM, RAS, FETI-DP, …

可以基于网格进行，效率高，

通用性较强，可扩展性较强；

难以兼顾通用性与最优性。

基于区域分解的方法 基于物理的方法

Block Preconditioners

算法灵活，基于成熟算法开

发，效率高，可扩展性强；

通用性弱，用户友好度差。
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迭代次数

线性解法器：多阶段预条件

统一矩阵结构 AMG方法 ILU方法 矩阵并行划分

代数解耦方法 顺风磨光 Krylov子空间方法

79

31 21

ABF ANL SEM

迭代次数

l方便求解多种不同模型
l提高内存数据访问效率

方程 解

2022/1/6 32



解耦方法与预条件方法

2022/1/6 33

79

31 21

ABF ANL SEM

迭代次数

ABF方法的解耦效果强，

但是会使得压力方程更

难求解，需要对其进行

特殊处理才能获得较高

的整体性能

l 解耦方法简单，复杂度低，本身不需要收敛

l 解耦后的问题，需要适用于整体多阶段预条件方法

l 解耦后的问题，每个子问题都“易于求解”

Qiao, Wu, Xu, Zhang. JCP2017



几何多重网格法
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代数多重网格法

2022/1/6 35

l 代数多重网格法通过系数矩阵构造

限制和提升算子，从而得到不同

“网格层” 之间的信息传递方式和

粗网格问题

l 粗网格自由度：C/F分裂、聚集法

l 插值和限制算子：
l 确定插值局部区域 – 稀疏模式

l 确定插值权系数– 获得 P (and R)

l 粗空间求解器：
l 确定粗水平上的求解问题

l 多层迭代: V, W, AMLI, K, …

l 磨光算子：降低误差的光滑部分
l 简单通用的光滑子

l 依赖问题的光滑子

1, ,
0

if 
if i, .

j
ij

j

i
P

Îìï
í Ïïî

=
A
A

l 非光滑聚集法的插值算子简单，基于聚集法的AMG方法过程更

简单，更容易并行！

l 光滑聚集法AMG的插值算子是在非光滑聚集法AMG的插值算子

的基础上左乘一个磨光算子

聚集法：



两层网格法的收敛性分析

2022/1/6 36

l多层迭代法是高效解法，如GMG, HB, BPX, AMG等

l几何多层迭代法的收敛性分析相对比较成熟
• J. Xu & L. Zikatanov, Acta Numerica, 2017: “a rigorous multilevel

convergence theory for AMG without using geometric information is still

very much an open problem …”

l从最优(Optimal)插值算子到理想(Ideal)插值算子
• X. Xu & Z., SINUM, 2018. Math Review: “This interesting and clearly

written paper establishes new characterizations (including a sufficient

condition, a necessary condition, and an equivalent condition) of the so-

called ideal interpolation operator …”

• 徐雪枫获2018年北京计算数学学会优秀青年论文一等奖

l非精确两层网格收敛性分析：给出量化上下界估计
• Y. Notay, SINUM, 2007

• X. Xu & Z., SINUM, accept; SIMAX accept



FASP线性解法器软件介绍

2022/1/6 37

开源项目网址
http://www.multigrid.org/fasp
https://github.com/FaspDevTeam/faspsolver
https://github.com/FaspDevTeam/faspxx

http://www.multigrid.org/fasp
https://github.com/FaspDevTeam/faspsolver
https://github.com/FaspDevTeam/faspxx


解法在油藏模拟器中的应用
中石油HiSim模拟器

具备地质建模、黑油模拟、组分模拟、裂缝模拟、化学驱模拟

等十大功能模块，已在国内外百余个油藏区块中得到应用，节

省软件购置费用超3亿元。2017年，国资委刊文《打破国外垄

断，中国石油新一代油藏数值模拟软件研制成功》！

l Monix Energy：黑油、挥发黑油、双孔（ 8个算例）

l 中海油SOCF模拟器：黑油、聚合物驱（10个算例）

l 中石油HiSim模拟器：黑油（40个算例）

l 石油大学（华东）Simfast模拟器：黑油（16个算例）

l 中石化KarstSim模拟器：碳酸盐油藏（5个算例）

l 北京软能创：黑油、离散裂缝、双孔双渗（5个算例）

l PEClouds：黑油、多组分、热采、蒸汽驱（70个算例）

l PennSim：多组分（10个算例）

l 其他油藏模拟软件：

• 大庆黑油串、并行模拟软件

• 南京特雷西能源（获斯坦福大学模拟器授权）

• 中国科技大学、湖南大学、中国地质大学、石油大

学（北京） ……

国内外油藏模拟软件
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一些模拟软件中的测试结果

2022/1/6 39

应用单位 模型 有效网格 使用FASP解法器 未使用FASP解法器

北京软能创 页岩气 762万 61小时 245小时

PEClouds SPE10 109万 0.8小时 5.5小时

PEClouds 黑油实例 14万 0.28小时 0.78小时



模拟软件
Software design considerations for OpenCAEPoro

03



提高日常工作绝对效率

储层地质情
况越发复杂，
非均质性强，
不确定性强

地层中存在
裂缝、溶洞、
断层、尖灭、
高低渗透带

满足高含水、
高采出程度
的双高油田
的开发需求

深层及超深
层储层，需
要考虑地层
骨架变形

使用化学驱
替剂，如聚
合物、表面
活性剂等

油气开发越
发趋向于强
耦合的复杂
多物理过程

多种流体物
质组分之间，
及流体与岩
石间的反应

百万规模黑油问题，夕发朝至，甚至朝发夕至

——曾经是油藏工程师的梦想

过去需要大规模集群，现在只用笔记本电脑

过去需要几天至几周，现在已在分、秒量级

l 数万至数百万量级自由度的问题仍是目前工程中

最常用需要求解的规模（中小规模）

l 传统的简化模型和算法已不能满足工程师的需要

l 更精细的模型、更复杂的物理、更快速地求解

l 更复杂的计算硬件环境（CPU、GPU、DCU）
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OpenCAEPoro求解方法的选择

2022/1/6 42

全隐式方法 + 向后Euler时间离散 + 自适应时间步长 + Newton线性化 + 无结构网格

+ TPF有限体积法 + 上游加权 + 拟Newton法 + 半解析解耦方法 + 多阶段预条件 + FGMRES

Darcy渗流方程

Brinkman方程

多组分模型

岩石力学模型

吸附溶解模型

化学反应方程

能量守恒方程

全耦合全解耦

相平衡方程 多重介质模型

稳
健
性

高
效
性

成本

性能

开发成本 使用成本

计算成本



OpenCAEPoro软件模块设计
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分布式并行程序设计

2022/1/6 44

将网格划分成若干个部分（子区域）

进程有自己的数据及邻居的部分数据

进程之间在需要的时候可以交换数据

形成Jacobian系统分布式矩阵和右端项

调用并行线性解法器求解Jacobian系统

发布解，对解向量进行并行更新



测试算例设计
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串行、OpenMP，GPU，MPI

•串并行实现

黑油模型、组分模型

•模型方程

单相、两相、三相

•多相流体

FIM、IMPEC、Improved IMPEC

•算法框架

正交网格、角点网格

•离散网格

•测试问题
理论模型、SPE标准算例、实际油田算例

正确性

稳健性

稳定性

收敛性

高效性

可用性



国际油藏工程师协会标准算例
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https://petrowiki.spe.org/Reservoir_simulation

1) Odeh, A.S. 1981. Comparison of Solutions to a Three-Dimensional Black-Oil Reservoir
Simulation Problem. J Pet Technol 33 (1): 13–25. SPE-9723-PA.

2) Weinstein, H.G., Chappelear, J.E., and Nolen, J.S. 1986. Second Comparative Solution Project: A
Three-Phase Coning Study. J Pet Technol 38 (3): 345-353. SPE-10489-PA.

3) Kenyon, D. 1987. Third SPE Comparative Solution Project: Gas Cycling of Retrograde
Condensate Reservoirs. J Pet Technol 39 (8): 981-997. SPE-12278-PA.

4) Aziz, K., Ramesh, A.B., and Woo, P.T. 1987. Fourth SPE Comparative Solution Project: Comparison
of Steam Injection Simulators. J Pet Technol 39 (12): 1576–1584. SPE-13510-PA.

5) Killough, J.E. and Kossack, C.A. 1987. Fifth Comparative Solution Project: Evaluation of
Miscible Flood Simulators. Presented at the SPE Symposium on Reservoir Simulation, San
Antonio, Texas, 1–4 February. SPE-16000-MS.

6) Firoozabadi, A. and Thomas, L.K. 1990. Sixth SPE Comparative Solution Project: Dual-Porosity
Simulators. J Pet Technol 42 (6): 710-715, 762-763. SPE-18741-PA.

7) Nghiem, L., Collins, D.A., and Sharma, R. 1991. Seventh SPE Comparative Solution Project:
Modelling of Horizontal Wells in Reservoir Simulation. Presented at the SPE Symposium on
Reservoir Simulation, Anaheim, California, 17-20 February 1991. SPE-21221-MS.

8) Quandalle, P. 1993. Eighth SPE Comparative Solution Project: Gridding Techniques in Reservoir
Simulation. Presented at the SPE Symposium on Reservoir Simulation, New Orleans, Louisiana, 28
February-3 March 1993. SPE-25263-MS.

9) Killough, J.E. 1995. Ninth SPE Comparative Solution Project: A Reexamination of Black-Oil
Simulation. Presented at the SPE Reservoir Simulation Symposium, San Antonio, Texas, USA,
12–15 February. SPE 29110.

10) Christie, M.A. and Blunt, M.J. 2001. Tenth SPE Comparative Solution Project: A Comparison
of Upscaling Techniques. SPE Res Eval & Eng 4 (4): 308–317. SPE-72469-PA.



SPE10标准算例：油水两相
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l 油藏工程师协会第10标准算例，CASE 2（大规模）

l 强非均质油水两相模型

l 网格规模：60 X 220 X 85，有效网格数：1,094,418

l 一注四采，模拟2000天注水

计算耗时2486秒：53个时间步，217个Newton步，1334个线性迭代步（占总时间的86%）



SPE9标准算例：三相问题
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SPE1标准算例：非混相注气驱
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SPE1标准算例：网格收敛性
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基于SPE1标准算例构造：油田区域的水平方向为边长10000ft的正方形，垂向

厚度为100ft。初始状态下，参考深度（8400ft）的油压为4800psia，初始油饱

和度0.88，初始水饱和度0.12；平衡状态油水界面为8500ft，油气界面为

7000ft（mesh1：20×20×10，mesh2：40×40×20，mesh3：80×80×40）



SPE7标准算例：三相水平井
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SPE3标准算例：九组分回注
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SPE5标准算例：六组分挥发油
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改进的IMPEC方法：计算结果
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改进的IMPEC方法：计算效率
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算例 IMPEC 显式步迭代IMPEC 改进的IMPEC

SPE1a 8247/82.664s 3487/32.882s 1752/30.737s

SPE1b 4068/34.773s 3367/32.247s 1668/32.403s

SPE3 1793/435.449s 1790/735.277s 1555/725.629s

SPE5 24012/781.047s 8508/493.511s 3933/249.975s

SPE9 7452/625.049s 7299/607.304s 5478/620.026s

CornerPoint 8680/96.969s 8680/97.017s 6211/74.164s

l IMPEC类方法稳定性较弱，对时间步长的约束很强，导致模拟时间比较长

l 改进后的IMPEC方法的稳定性更强，可以使用较大时间步长

l 每步的工作量更大，比较难平衡时间步长与复杂度之间的关系

l 总体来说，改进幅度比较有限，未来需要自适应方法AIM



OpenMP与CUDA加速对比

节点内并行效率测试
l 基于一般组分模型框架，实现黑油

与组分模型的统一处理，完成了组

分模型多相平衡计算的测试，非线

性方程组解法器的稳健性得到验证

l 多阶段线性解法器在组分模型框架

下的适用性和正确性得到初步验证

l 完成几种并行计算平台的测试

节点内MPI多进程并行测试（计算数学所LSSC-IV机器）
进程数 1 2 4 8 16 32

Newton步数 165 165 166 166 167 162

求解器步数 905 912 926 927 940 911

求解器时间（秒） 9992.0 5259.5 2686.1 1377.7 947.9 360.0

总计算时间（秒） 21023.4 10285.1 5179.1 2661.1 1616.9 717.3

并行效率（%） 100 100 101 98.8 81.3 91.6

CPU-GPU/DCU异构并行测试（成都超算、网络中心419机器）
计算硬件 CPU V100 成都超算 网络中心

初次调用求解时间（秒） 10.97 0.97 4.41 7.37

加速比（初次调用） — 11.3 2.5 1.5

再次调用求解时间（秒） 10.34 0.36 0.84 1.33

加速比（再次调用） — 28.5 12.4 7.8

目标：为工程师最

常面对的中小规模

问题，提供高效异

构并行求解能力
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目标：为重要的大

规模和超大规模问

题，提供高效异构

并行求解能力
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发展规划
Conclusion remarks and future plans

04



研究方法与相关基础

2022/1/6 59

l 半解析解耦方法

l 基于Level-scheduling和Multi-coloring的并行方法

l 组合型预条件方法理论

l 多阶段预条件方法

l 多阶段预条件方法的GPU/DCU并行

l 多阶段预条件方法的OMP并行

l 多阶段预条件方法的MPI并行（基于PETSc）

l 多物理场耦合模拟方法

l 自适应全隐式时间离散方法

l 非精确牛顿法

l 多尺度杂交混合元方法

l 基于聚集法的代数多重网格法

l 基于机器学习的智能解法器

l 基于通用多组分模型的并行模拟器软件

如何高效地解决这个“七多问题”？

多学科交叉研究团队，长期合作

稳定的非线性迭代方法

基于通用多组分物质守恒的模型方程

多尺度分析、多尺度离散方法、……

多重介质模型、离散裂缝模型、……

耦合的全隐式方法及其快速解法器

借鉴成熟的化学反应方程与软件

多学科1

多相态2

多组分3

多尺度4

多介质5

多物理6

多种化学反应7



大规模并行技术路线

根据前期数值算法研究（解

耦方法、多阶段预条件方法、

多层迭代法、稀疏矩阵运算

方法等）、在广州超算的万

核扩展性实验、国际同行在

数万加速器上的测试数据，

我们有信心达成项目目标！

进一步优化数据结构

优化主-从核异构并行算法

减少冗余数据移动

使用时间-空间并行算法

优化线性解法器效率

使用混合精度算法

结合通信避免和通信隐藏

共享内存OpenMP并行测试

GPU/DCU并行测试

通用CPU万核并行测试

线性解法器适应性测试

非线性解法器稳健性测试

模型问题时间并行测试

模型问题容错解法器测试

已有研究基础 后续重点工作 Nonhydrostatic Atmospheric DyCore,

Summit, 4600节点（27600 V100GPU）

最大程度地保持应用目标和最优解法，

而不是基于简化的算法
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l Scalable

l Low complexity

l Fast convergence

多重网格法中的基本操作

2022/1/6 61

Permutation

Injection

Aggregation

SpGEMM

SpMV

P’APRAP

Prolongation

Restriction

Smoother

Coarsest solver

Inner Product

Avoid branching

Fusing operations

Predicting number of nnz

New data structures

Software prefetching

Transpose

Comm. avoiding / hiding

Mixed precisions

Better 
algorithms



稀疏矩阵存储数据结构
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l 元素操作（读写某些元素）

l 矩阵操作（行列交换、转置）

l 矩阵运算（SpMV、SpGEMM）

l 迭代算法（Jacobi方法、GS方法）

l 代数算法（LU、ILU、SAI方法）

设计目标Computing efficiency

计算性能高

Storage cost

存储开销小

Suitable for various algorithms

算法通用性

Data structures for sparse matrices

常用稀疏矩阵格式CSR

ELL

CSC

DIA

HYB

CSR5

COO



稀疏矩阵存储数据结构
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COO

CSR

CSRx
l Compatible with CSR

l Easy to handle rows of matrix

l Easy to find diagonal entries

l Easy to find lower triangular entries

l Easy to find upper triangular entries

l Do not increase storage requirement

0 2 4 7 9

0 1 1 2 0 2 3 1 3

1 7 2 8 5 3 9 6 4

0 2 5 9

rowPtr

colInd

values

diagPtr

CSR



块稀疏行压缩存储格式
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ROW, COL, NNZ (number of nonzero sub-blocks);
nb (size of the square sub-blocks);
Storage format of sub-blocks (0: row-major, 1: column-major).

Size of the INT vector IA;
Values of the INT vector IA.

Size of the INT vector JA;
Values of the INT vector JA.

The first number gives the size of VAL;
From the second line, the numbers are the
values of the nonzero blocks of the matrix.

A =

IA, JA, VAL are all stored in
generic vector format which is
the same as the right-hand side.

ROW=3
COL=3
NNZ=5

nb=2



OpenCAEPoro软件设计思想
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Balance

开发成本
程序开发与优化的人工成本

使用成本
用户使用软件的学习成本

计算成本
程序实际计算的时间成本

平衡三个主要“成本”
Balancing between three costs



OpenCAEPoro软件设计目标
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l 适应分布式异构并行环境

l 增强接口灵活性，配合嵌套分布式并行调用

l 由任意求解器调用任意求解器作为预条件

l 对接底层稀疏数学库

l 增强程序的可读性和可维护性

l 重新设计报错信息

l 重新设计单元测试和回归测试

l 增加必要的文档

l 利用C++减少冗余代码

l 方便与其它模型的耦合作用

l 方便组分间的化学反应

l 方便更换EOS模型

l 方便支持不同网格类型

l 方便更换闪蒸计算算法

l 方便发展新型隐式/半隐式方法

l 方便发展新型离散方法

l 方便发展新型求解方法

l 方便进行底层的性能优化



OpenCAEPoro五年开发计划
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模型

l 裂缝模型（大尺度裂缝介质）

l 多重介质模型（小尺度裂缝介质）

l 非等温模型（能量守恒方程、物化性质）

l 流固耦合模型（压敏效应、岩石力学方程）

离散

l 能量守恒方程的耦合离散方法

l 裂缝方程的EDFM方法

l 局部加密网格、PEBI网格等网格类型

l 自适应隐式离散方法AIM

解法

l 非线性求解初值（公式、不动点迭代、ML）

l 智能解法器（迭代法+预条件组合参数）

l 多阶段预条件方法的扩展（温度、AIM）

l 岩石固结方程、裂缝模型方程的求解

实现

l 解法器多GPU/DCU卡并行

l 解法器MPI+GPU混合并行

l 主模拟器GPU/DCU并行

l 完整代码MPI+OpenMP+GPU混合并行



改进离散方法和求解方法
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求解非等温问题：能量守恒方程、相平衡计算

求解复杂裂隙问题：多重介质、DFM、EDFM

求解水力压裂问题：流固耦合、应力集中、断裂模型

提高半隐式方法效率：改进IMPEC方法、AIM方法

提高离散方法分辨率：局部加密网格、多段井模型

更多模型

离散方法提高离散方法收敛阶：多点连通格式、高阶时间格式

工程应用

计算数学



改进相平衡与闪蒸计算方法
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修改建模方式，例如将PT闪蒸换为VT闪蒸

修改模型方程，例如修改RR目标函数

修改变量选取，例如降阶模型、主成分分析等

修改非线性求解方法，例如初值、SSM、NR、TR等

修改线性求解方法，例如LU、LDU、Cholesky等

模型建立

求解方法利用机器学习和数据积累提高求解效率

热力学

计算数学



改进代数求解方法
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能量守恒问题求解：热传导方程的预条件方法

流固耦合问题求解：弹性力学方程组的预条件方法

混合矩阵存储格式：AIM方法的系数矩阵求解

稀疏矩阵存储格式：CSRx格式、BSRx格式

提高代数运算效率：指令级并行、稀疏矩阵计算库

快速算法

并行实现提高并行计算效率：分布式并行、异构并行

代数求解

并行计算



OpenCAEPoro软件开发规划

时间并行 任务并行空间并行

主从核异构并行 主核并行 作业系统调度

闪蒸计算

空间离散

线性求解器

输入输出管理

步长自适应

时间离散

自动历史拟合

生产方案优化

基于MPI的
分布式并行

主从核异构
稀疏运算库

全隐式

离散方法

空间

离散

时间

离散

闪蒸

计算

非线性

解法器

线性

解法器

并行

计算
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OpenCAEPoro软件开发进度
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数模云平台建设
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l 用户界面设计，方便远程使用，数模软件的适应性和性能

l 构建高速网络，提高访问速度，保护数据安全

l 实现前端、平台、数模无缝衔接，实现跨平台可移植性

云计算

l可使用任何移动终端访问计算服务

l无需担心复杂的软硬件环境

l计算发生在云端，对本地工作没有影响

l数据实时备份，实现移动办公和移动计算

用户

l提供友好的用户界面和用户体验

l提供高效能数模计算软件

l维护与平台的软硬件接口

l保持与对软硬件平台的兼容性

数模
l提供高速网络、保护数据安全

l提供高性能计算资源（CPU、GPU等）

l提供软硬件运维和系统升级

l提供快速有效的技术支持

平台



一些工程应用示范尝试
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双高油田精细开发

在中石化胜利油田等高含水、

高采出程度大油田应用2-3个
区块

深层页岩气开发

在川南长宁-威远深层页岩气

多层系井工厂开发方案设计

与产能评价中应用2-3个平台

缝洞型油气藏开发

在中石油塔里木油田深层缝

洞型碳酸盐岩凝析气藏应用

3-5个区块

二氧化碳埋存

在中石油长庆油田进行二氧

化碳埋存效果与环境影响应

用研究

本页图片来自中国石油石化网、央广网、腾讯网等网络媒体



总结
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超算能力是一个国家核心

科技竞争力的集中体现
适应硬件体系结构的软件和

算法是发挥硬件性能的推动力
异构并行环境给软件开发

带来重大机遇和巨大挑战
并行工业软件开发需要

长期和坚定不移的努力
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