
“求解器”开发入门指南(上)

前言
本文全文约1万字，介绍内容为工业软件中仿真软件的多物理场仿真求解器基础知识。


文章并不针对某种具体物理场(比如CFD，静力，动力，光学，电磁等等)的数值求解器，而
是求解器开发的一些通用方法，理论和设计思想。

文章中相当一部分内容是公众号之前介绍过的，本文系统整理归纳后，供研发人员以及对
求解器开发感兴趣的读者参考。
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1.求解器定义


求解器由英文Solver翻译而来，Solver是个比较通用的叫法，有些软件程序会叫做
Engine(引擎)，或者Kernel Program(核心程序)。其实都是一个意思。它的主要目的是
利用程序，求解多物理场问题。

工业仿真软件一般分为三个大模块：
前处理器，求解器，后处理器

1.前处理器主要处理几何，设置业务数据以及求解器需要的数据(网格,属性,配置)；
2.求解器读取前处理的数据进行仿真计算，并导出结果；
3.后处理器则对求解器的计算结果进行加工，显示相应计算结果。

在这三个模块中，求解器是核心，前后处理都是围绕求解器进行。在工业仿真软件发展
历史中，有很多只做求解器，不做前后处理开发的公司。最为典型的是LS-DYNA产品，
早期只聚焦于求解器开发，前后处理器都是其它公司围着转，后来从业务上考虑才自己
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开发前后处理器。ANSYS公司的产品ANSYS从上世纪90年代就提供了LS-DYNA的前处
理功能，直到20多年后将其收购。

一般商业软件都会把求解器做成单独的可执行程序（*.exe程序），单独启动进程求解，用
文件的形式和前处理器和后处理器交互，而不是集成在前处理器中。
一是单独的进程便于管理(比如License)和分布式计算；
二是解耦前处理器和求解器，方便测试，调试，集成和模块化；
三是可以方便与第三方工具交互(数值优化工具，CAD设计工具)。

这种结构从四五十年前软件设计之初一直沿用到现在，没有特殊原因无需改动。比如
OpenFOAM中，每一种求解器都可以编译成单独的可以执行程序。

考虑一般情况，多物理场仿真求解方法包括数值解和解析解，或者半数值半解析解。目
前大部分商业软件和主流方法还是纯数值解，主要原因在于数值解通用性，扩展性和兼
容性强，但一般计算量偏大；解析解在特定场合效率和精度更高，但通用性较差。在求
解器框架设计中，这两种方法都需要考虑到。


从另外一个角度定义求解器，就是质量。这一点也是经常提及的，工业软件一定是高质
量的，中低端的工业软件没有市场；买两套国产实际使用国外盗版不可能长久维持。

在给工业仿真软件研发打分(点击链接查看)一文，提到了软件质量评分。80分的标准如
下，作为仿真软件核心的求解器也类似：
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2. 求解器研发流程
求解器开发一般可以分为三个阶段：
1. 原型开发

这阶段主要完成以下任务：
1.技术选型；

确定要实现的功能，使用的开发语言，开发环境和工具。目前大部分求解器开发使用
C/C++/Fortran语言
2 实现基本功能；

要能对最简单的例子进行计算，并得到正确的结果。需要做的工作：
2.1.能生成标准求解器的输入文件，比如Nastran，Ansys，HFSS，Fluent等的求解器
输入文件，例子的计算结果要与这些标准求解器计算的结果做比较。
2.2.标准求解器输入文件的解析器。用来解析输入文件，作为开发求解器的输入数据。
2.3.比较标准求解器的计算结果和开发的求解器结果。
这阶段的主要目的是保证算法的正确性。开发时为了提高效率，可以借助类似Matlab软
件: 用Matlab完成原型的开发，直到计算结果正确。在此基础上再将Matlab翻译成
C++/Fortran。这样在早期可以将精力集中在算法验证上，需要注意的是尽量进行模块
化开发。

3. 完成求解器原型； 

1. 需要开发一种标准求解器文件的解析器。
2. 需要熟练使用标准CAE软件进行仿真，熟悉求解器输入文件和计算结果
3. 开发的求解器要能正确计算经典的Benchmark例子
原型开发决定了开发的可行性，如果这阶段的目标无法完成，需要加强研发的投入。

2. 迭代开发

这阶段主要完成以下任务：
1. 完善新功能

在完成原型的基础上，添加新功能，比如支持新的单元类型，支持新的荷载边界，处理
更复杂的模型等。
2. 保证计算准确性基础上，进一步提高求解器的质量

正确性：正确的模型，都能给出可靠的计算结果；
稳定性：能给出正确的反馈，保持稳定；
效率：计算速度，内存消耗。考虑异构计算和并行分布式计算。
3. 完善求解器的前处理和后处理：
有限元模型检查
网格质量检查
仿真结果分析



4. 创建更多经典的Benchmark进行测试。

小结：
迭代开发阶段的主要目的是完善求解器，建立规范化的开发流程：
1. 确定技术选型，比如线性方程组库的使用，并行计算，GPU等
2. 完善前处理和后处理
3. 建立更多经典Benchmark例子，例子的选择需要 有经验的工程师的参与
4. 确定求解器输入文件格式
5. 定期发布版本以供测试

3. 维护开发

这阶段主要完成任务有：
1. 测试实际工程的例子，处理实际工程中所碰到的问题

实际工程的模型要远比经典模型复杂，求解器需要更多的功能支持计算实际的模型。
2. 建立回归测试机制

回归测试是求解器开发中非常重要的一环，通常求解器修改后，需要验证是否对以前的
功能有影响，这就需要建立回归测试机制。

开发中通常会建立很多测试用例，用一种脚本语言（Python,Perl）开发回归测试程序。
每次修改代码提交前，需要运行回归测试程序，比对修改后与修改前的计算结果。如果
结果相同，则认为是一次成功的代码提交，否则需要检查代码。如果不同结果是正确且
符合预期，则需要修改基准测试用例。

一般我们说研发，包括研究和开发两部分，研究侧重于技术探索性质，而开发则是任务
具体执行。

一个新的软件研发项目开始前，通常有两种典型情况：一是已经充分理解了项目需求，
技术路线和技术方案比较成熟，可以容易的写出设计文档，并分解成具体任务供研发人
员执行，工作量和节点都比较明确，这类研发主要以开发为主，就好像工厂流水线，容
易执行，也容易控制进度，敏捷开发就比较适用于这种情况；第二种则相反，项目开始
前，只有一个大概的需求，或者只知道对标软件，至于如何开发，使用什么技术，需要
投入多少资源，什么时间节点能出什么结果，都不太清楚。很多时候求解器开发属于第
二种。

对于第二类情形也有具体的研发流程，核心就是Prototype Dev，也就是原型开发。原
型开发之初不要求太多设计和实现细节，而是快速开发出一个满足基本能用的原型程
序。在开发原型的过程中，理清技术路线，技术选型，模块划分，工作量估算等事项，
为后续的具体工作打下基础。如果原型工作之后对开发仍然毫无头绪，就需要引入经验



更丰富的应用工程师和研发人员。原型开发到一定程度后，需要评估设计和功能效果，
如果整体架构尚可，可以使用原有结构；如果再继续开发困难，则需要推倒重来。

推倒重来并不是坏事，越早重来，能更及早发现问题，其开发成本就越低。对于原型开
发，推倒重来一两次是很正常的事。研发之初做好模块封装和重用，也能有效降低推倒
重来的成本。

3.了解偏微分方程
3.1.偏微分方程
(Partial Differential Equations)
是多物理场仿真技术的起点和理论基础。偏微分方程在不同行业又叫控制方程或本构方
程，笔者习惯叫“控制方程”。

从经典的热传导方程，波动方程，赫姆霍兹方程，再到拉普拉斯，泊松方程，以及纳维
斯托克方程，麦克斯韦方程，以及薛定谔方程。几乎每一个方程都是一种物理场或者某
一类行业里的控制方程。这些经典的偏微分方程可能相互有联系，比如拉普拉斯和泊松
方程差别在于一个源项，赫姆霍兹方程是麦克斯韦方程的一种特殊形式，在这些基础方
程上，通过简化，扩展又会衍生成出各种特殊的方程。

根据笔者的研发经历，将研发相关知识分为四类，也包括求解器：
第一类是理论基础。比如各种数值理论，控制方程，数学公式等等，这类知识其实不需
要过于深究，原因在于这类知识类似于万有引力理论，它反映了万事万物的一些规律特
征，其实很难理解，记住就好。这一块知识是科学家，数学家的工作。


第二类是推导计算。在第一类知识的基础上，通过公式推导，理论验证，将其变成可编
程实现的算法和代码。这一块理论相对成熟，研发都有迹可循；但需要一定的技术积
累，有相当的技术门槛，在某些前沿领域还是有不确定的因素，查阅论文，期刊是常有
的事，对应于软件研发中的原型开发技术，CAE软件研发的一些思考(5)--系统的开发求
解器一文中有过介绍。这一块需要对业务有相当的知识积累，也是对数学和业务依赖最
多的部分。


第三类是工程应用。工程应用是在第二类知识的基础上的拓展，这类知识就要求在研发
中着重需要解决实际工程问题。实际工程问题的特点是模型规模大复杂，各种参数偏离
标准模型假设，特征高度非线性，有各种不合理设计，存在性价比的问题，系统工程特
征突出。这类知识通常都是现成的技术方案，但是内容多，知识繁杂，交错各种非技术
因素，要找到一个适合业务的技术方案也不是简单的事情。
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第四类是软件开发。这个包括了基本的语言开发，需求分析，架构设计，流程管理，技
术选型，系统集成等一系列和软件工程相关的知识。通常做求解器开发的朋友接触较
少。但这块对于一款软件产品却又至关重要。

偏微分方程理论属于第一类理论基础，对于研发来说，可能并不需要我们研究的太深，
但是理解偏微分方程的特点却能很好的帮助求解器开发：目前大部分偏微分方程都为二
阶，即最高偏导两次，在构造形函数时，二阶多项式性价比往往最好；在多物理场耦合
仿真中，往往首先需要明确不同物理场构成的偏微分方程组，偏微分方程组的强耦合求
解仍然是世界难题，实际工程中一般使用弱耦合求解。COMSOL软件是目前对偏微分方
程求解支持比较好的工具，可以支持用户自定义的偏微分方程和方程组，抛开工业应用
和精度不谈，是名副其实的多物理场仿真软件。

3.2.偏微分方程要点

Partial differential equation(简称PDE)，即使不理解偏微分方程，对于求解器开发问
题也不大。大多数情况我们只要对其基本要点有所了解即可。这里稍微展开介绍偏微分
方程的一些要点：
1. 二阶PDE三种类型

曲线，椭圆，抛物线

这个分类主要是根据方程的系数关系来确定，不同类型的PDE在数值计算上对参数的选
择也有影响。 


2.PDE通解和特解
没有初始条件的偏微分方程一般会有无数多个解，也就是满足多个函数表达的通解。求偏
微分方程的定解问题可以先求出它的通解，然后再用定解条件确定出函数。这里的通解和
定解都是解析解，非数值解。但是一般来说，在实际中通解是不容易求出的，用定解条件
确定函数更是比较困难的。

3.强形式和弱形式
强形式是指需要完全满足物理模型的条件，这就会导致极难找到满足偏微分方程强形式的
解析解的。而将微分方程转化为弱形式，比如求导转成积分，就是弱化对方程解的要求(比
如求导要求函数连续，而积分则不用），而降低了方程求解的条件，使解能够以离散的形
式存在。强形式和弱形式的概念在使用COMSOL中求解自定义PDE会碰到。

4.边界条件和荷载
在实际物理场分析中，正确的边界条件和荷载，能确定解的唯一性，相反，错误的边界
荷载会导致数值解最后求解失败，比如迭代求解结果发散，或矩阵奇异等。


在数值解计算方法上，通常需要离散对象或求解区域。



根据是否需要划分拓扑网格，常用的方法又可以分为有网格和无网格方法：
有网格方法包括：
FEM，Finite Element Mehtod

FVM，Finite Volume Mehtod
FDM，Finite differential Method

MOM，Method of Moment
BEM，Boundary Element Method
DEM，Discrete Element Method


在网格方法中，MOM/BEM可以认为是半数值半解析解


无网格方法包括：
HPS
LBM，Lattice Boltzmann Method

Spectrum Method

FDTD 
具体参加：
一篇文章入门无网格方法(1)（点击链接查看）


1.有限元

有限元是目前工业软件仿真领域最常用的数值方法，没有之一。其特点是对求解对象划
分网格，对每个网格单元构建刚度矩阵，然后将所有网格单刚矩阵组装整体刚度矩阵，
将各种边界，激励，荷载加入其中，最后形成一个线性方程组，其中系数矩阵稀疏，有
些对称，有些不对称。显式动力学没有线性方程组。该方法优点是适应性好，通用性
强，没有太多前提要求。一篇文章入门多物理场有限元（全篇）（点击链接查看）

2.时域有限差分
时域有限差分(FDTD)可以理解为有限差分的一种，由于求解思想天然符合电磁场传播特
性，是求解电磁问题的一种有效方法。在求解空间分布各向正交连续点网格(Grid)，通
过时间上电磁节点不断交替前进求解每个节点数值。该方法主要计算量集中在时域上每
个节点的迭代，整体框架上不需要求解线性方程组。(点击链接查看)一篇文章入门时域
有限差分方法（FDTD）


3.边界元(BEM)/矩量法(MOM)
边界元是一种将网格划分在边界上的求解方法，也就是三维计算只需面网格，二维计算
只需线网格。边界元是一种数值解和解析解结合的方法，计算需满足一定条件。借助于
解析解，可以大幅减少最终线性方程组的规模。但最方程组的系数矩阵一般满秩，需要
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借助快速多极子，多层快速多级子等方法提升求解效率，加大了开发难度。矩量法也是
一种半解析半数值解法，最终形成的也是满秩矩阵。一篇文章入门边界元方法

4. 有限体积(FVM)
基本思路是：将计算区域划分为一系列不重复的控制体积，并使每个网格点周围有一个
控制体积；将待解的微分方程对每一个控制体积积分，便得出一组离散方程。其中的未
知数是网格点上的因变量的数值。为了求出控制体积的积分，必须假定值在网格点之间
的变化规律，即假设值的分段的分布的分布剖面。目前主流商业CFD软件都使用FVM方
法。

5.格子玻尔兹曼(LBM)
LBM是最近十几年逐渐在工程领域流行的求解CFD问题的方法。该方法在介观尺度离散
玻尔兹曼方程，不需要划分网格，并且易于并行化，前处理效率高，在一些非常规CFD
计算领域有较高的计算精度，是一种典型的无网格方法。一篇文章入门格子玻尔兹曼方
法（LBM）

4.求解器框架设计
框架设计，并不强调某种数值计算方法或算法的代码实现，也不看重单个求解方法或第
三方库的性能，这些因素对框架设计会有影响，但框架设计的需求是考虑如下问题：
1. 如何保证长期持续稳定开发
长期开发意味着：开发人员可能会频繁流动，新开发人员接手项目是常事，最为典型的
是高校的一些程序开发，一个项目开始后，往往由临近毕业学生参与，贡献一部分代码
毕业后，则由下一届接手。这里最大的问题就是新开发人员需要在理解业务读懂源码的
基础上才能进行新的工作。原程序框架决定了新开发工作效率。一个好的框架设计，可
以让新研发人员方便地添加和修改功能。


2.第三方工具和求解器某种功能交互接口
考虑以下几种情况：
2.1.需要把求解器某种功能放到前处理器中。比如网格检查功能，前处理仅仅能从网格
质量，拓扑来检查网格数据，而求解器可以从业务，仿真计算角度检查网格数据。可以
直接把这块功能搬到前处理功能中，提前检查出错误。

2.2.自适应迭代网格。参考
深入理解数值计算网格(8)--自适应迭代网格
自适应网格迭代标准的一种方法

自适应网格的一次迭代是一次完整的计算流程。如果我们使用不同的加密策略，或者使
用第三方软件进行加密操作，要求每次计算流程是一个独立的模块或组件，能方便外部
功能调用。
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2.3.优化设计。优化设计也是经常提到的，它和生成式设计，CAD/CAE无缝集成等也紧
密相关。利用仿真进行优化设计的核心是外部程序不断调用求解器，以期获得输入参数
和结果的关系，非常类似神经网络训练，或者就是神经网络的一种。

以上这些操作都需要把求解器中的一个或多个功能作为一个独立的组件和模块使用，独
立的组件也就是不依赖任何第三方组件，在程序中是只被调用而不用调用其它模块。在
数据和工程依赖上，就要求定义好接口和API，做好模块封装。

下图列举了一些求解器常用模块和相互依赖关系，供参考

模块依赖关系

从整体研发角度看，开发可以根据模块划分成几个部分：
1. 数据结构和算法部分；
2. 架构设计；

3. 前后处理(这里指的是求解器内部的前后处理)

4. 测试用例和应用
5. 第三方库调用(比如线性方程组求解)




对于大多数研发人员，可能认为算法是最重要的部分，实际上对商业软件而言，架构和
算法同样重要。

3.研发需求持续更新
数值模型求解中，边界条件是一块大的内容，在求解器开发中，开始会支持一些简单的
边界条件，后续再根据实际情况逐渐增加。其它内容比如材料，单元，激励荷载，物理
模型等也有相同的情况。这就要求我们在最初设计时，考虑到这些更新需求。

以CFD边界为例，OpenFOAM中的边界条件多达数十种，参考
一篇文章入门计算流体动力学CFD--(上)(点击链接查看)


而电磁场中，仅以高频电磁电路仿真为例，边界条件和激励也多达十多种。后续会专门
一文介绍高频电磁场中的边界条件。


我们在开发之初不太可能全部支持这些边界条件，会根据实现难易程度，用户使用情况
来逐步完善边界，荷载，激励的支持。

4.工具和技术持续更新
我们常用的第三方库，开发工具，开发系统平台等，都一直在更新。求解器框架的设计
需要尽可能独立于这些内容。求解器一般在Linux上有更好的性能表现，在Windows上
开发，Linux使用是常态，有些需要直接在Linux平台上开发。所以有些只支持某些特定
平台的工具或第三方库就不能使用，需要考虑平台的通用性和跨平台。
在需要求解线性方程组的求解器中，我们一般不会自己写算法求解，而是调用已有的成
熟工具库。工具库内容繁多，各有各的特点。所以根据自己的业务选择合适的库就很重
要，此外求解内容一般和矩阵数据特点紧密相关，而矩阵数据由业务内容决定。所以需
要在实践中确定合适的计算库和方法。
工具和技术持续更新，这种更新不单是工具层面，而且还有基础技术层面。比如出现的
GPU，MIC计算架构，新的开发语言出现。早期的数值计算语言都为Fortran和C，后来
工程化代码普遍使用C++，某些上层的计算应用可以使用Python。这些在框架设计支
持之初就是需要考虑的。

5. 单独算法封装
多物理场仿真研发中，一般以单物理场为主，比如流体，热，声，结构静动力，电磁。
在这些单物理场分析中，会细分出很多求解类型，仅以动力学为例（结构动力学,刚体动
力学,转子动力学,微观动力学,电动力学,气动弹性等），每种求解类型结合实际业务，会
衍生出各种求解工况和实际模型，对于几何异形，自由度高，工况复杂，多材料，多尺
度，非线性强的单一物理场问题，并不比一般的多物理场问题容易。正是因为实际单物
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理场问题的复杂度高，所以在求解多物理场耦合时，不得不做出很多简化和假设，这也
是多物理场耦合仿真精度不高的一大原因。

5.1.材料表面粗糙度
一个看起来和电路仿真没有关系的内容，在高频电磁仿真的时候，对仿真精度的影响不
能忽视。对于直流电路和低频仿真，材料表面粗糙度不会对仿真产生影响。但在高频交
流电时，由于趋肤效应，电流会集中到金属表面，频率越高，电流集中程度越高，也就
是电流只会从金属表面流过。这时金属表面的粗糙程度会对电流产生较大影响，从而影
响电阻等电器特性。同时随着频率的升高，电阻，电容电感等特性都会产生非线性变
化，加大了电路求解的难度。所以高频电磁的求解普遍采用场方式。


5.2."SIMPLE"不Simple
SIMPLE算法，全名为压力耦合方程组的半隐式方法（Semi-Implicit Method for
Pressure Linked Equations），是计算流体力学(CFD)中一种被广泛使用的求解流场的
数值方法，于1972年由苏哈斯·帕坦卡与布莱恩·斯波尔丁提出。

在SIMPLE算法基础上，又出现了很多改进版本，常见的有：
1.SIMPLE Revised，缩写SIMPLER，即将速度修正和压力修正使用不同的方法。

2.SIMPLE Consistent，缩写SIMPLEC，SIMPLEC和SIMPLE算法步骤相同，只是速度
修正方程中系数项的计算不同。

3.PISO，Pressure Implicit with
Splitting of Operators
相比SIMPLE，PISO需要两次求解压力修正方程。在实践中，对于瞬态问题，PISO算法
有一定优势。
SIMPLE系列算法作为一种CFD基础算法，一般的商业软件都有支持。


5.3.结构非线性

非线性是结构分析中的一大痛点，非线性通常来源于：
1.材料非线性：典型塑性变形，各向异性材料；
2.边界非线性：在分析中，边界条件发生变化，就会产生边界非线性。典型的碰撞，冲
击，接触分析；
3.几何非线性：大变形，大挠度，初应力和荷载刚化。

多物理场耦合一般两种：弱耦合和强耦合。弱耦合的方法是首先求出一种物理场的结
果，然后将结果作为输入加载到另一物理场上，迭代计算。这种方法相比强耦合，简单
可靠，可以充分发挥单物理场求解的优势。使用弱耦合的方法就要求算法封装性要好，
能容易的调用以及扩展。

5. 网格文件设计



对于需要使用网格的数值计算方法，前处理器需要设计网格的数据格式和文件格式。在
商业软件开发中，尽可能参考类似Nastran BDF以及ABAQUS INP文件格式，而不要使
用开源软件的文件设计。主要原因是开源软件设计不会考虑扩展性和性能问题，如果使
用开源软件结构，在商业软件后期开发中是个非常大的瓶颈。


在数据结构设计上，可以参考
FEM之在求解器中使用设计模式(7)---属性模式


该模式中的数据结构，可以作为使用网格计算方法的通用网格数据结构。其核心是用
Composite和flyweight方法管理各种属性，包括单元属性，边界属性，荷载属性，材
料属性等等，将各种属性数据和网格结构解耦。

网格数据通常包含两部分，
第一部分是网格坐标和拓扑数据，以下多种或其中几种：
1. 坐标点
2. 边拓扑数据
3. 面拓扑数据
4. 实体拓扑数据
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5. 单元数据


第二部分是各种单元，边界，荷载，材料属性实际数据。

边界，荷载，材料属性可以任意附加在点，边，面，实体和单元数据上。这种属性附加
通常使用索引方式映射生成。

在文件存储方法上，两部分数据可以放在一个文件里，也可以分开存放，各有优缺点。
从解耦角度看，分开存放更合适；从数据完整性角度看，放在一起方便模型处理。可根
据实际情况选择。


网格文件的读写功能可以做成基础模块，供第三方调用，由前处理器负责，求解器方也
可以使用，但从模块划分和解耦角度看，求解器方的网格解析最好由求解器来做，原因
在于求解器和前处理器的网格数据结构有很大不同，如果使用统一模块，求解器要做二
次转换；在解析过程中，求解器可能还有调试需求。

为了避免模型文件被非法查看，网格文件在调试时可以使用文本文件，真正调用时使用
二进制文件，并进行适当加密。需要注意的是网格文件的拓扑数据需要固定字段长度，
否则读取解析性能会有问题。

6.基础数据结构


常用的数据结构包括：
Vertex 点

Vector 向量
Tensor 张量
Matrix 矩阵

Complex 复数


以及基于这些类的扩展类。
针对某些高精度计算，需要使用类似GMP的高精度库。
按照单一职责原则，每种基础数据结构提供基本的数据，数据和数据之间的计算由另外
的工具类提供。考虑到求解器的数据规模，在设计定义数据之初，须使用数据指针，并
避免数据之间深拷贝。


矩阵结构定义




Eigen库提供了很多基本数据结构，可以直接使用，但从性能，效率以及扩展性看并不
最优。如果是商业软件开发，基础数据结构最好自己定义。


7.线性方程组求解
对于很多求解器来说，常用的
FEM,FVM,MOM,BEM等需要求解线性方程组。求解线性方程组一般不会自己写，而是调
用一些已有的求解库。关于线性方程组的求解也一直是公众号介绍的重点，参考
两本线性方程组相关书籍pdf下载

一篇文章入门大规模线性方程组求解

大规模线性方程组解法简介
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除了以上专门介绍的线性方程组解法，在求解器相关内容介绍中，也通常会顺带介绍某
些特殊的解法。

关于线性方程组求解库的选择，之前有过推荐：

1.  入门Eigen
2. 根据实际情况，可用MKL, OpenBlas，MUMPS
3. 其它一些比如PETSc，Hypre，Trillion等稍重量级的也可以试用
4. 某些专门加速的商业库也可以使用

如果是需要长期从事线性方程组求解工作的，建议可以从最基础的求解库
BLAS,LAPACK,ScaLPAPCK用起，很多使用第三方库碰到的问题和疑惑，根源都能从这
些 基 础 库 里 找 到 答 案 。 另 外 很 多 比 较 老 的 库 也 可 以 使 用 ， 比 如 SuiteSparse ，
SuperLu，Pardiso，TAUCS等，了解每种库的使用特点以及适用范围。

方程组求解的准确以及性能，和矩阵的数据特点，矩阵规模，硬件环境紧密相关。需要
注意的也是之前强调过的，在数据结构上做好封装，方便调用不同库之间进行切换。

在这一块如果有继续深入研究需求的话，一方面需要牢固的线性代数，矩阵运算基本
功，另外对硬件知识，C++高性能计算也要比较熟练。高性能计算普遍在Linux环境上
进行，熟悉类Linux环境是基本功。


8.调试
曾经碰到这样一个问题，在对矩阵进行LU分解后，组装矩阵求解线性方程组时，求解库
一直报错矩阵非正定，在确定流程，业务数据和求解库没有问题后，最后只能从矩阵本
身查找问题。在用尽所有调试方法之后，最终发现原因是个非常低级的错误：矩阵的上
三角和下三角都包含对角矩阵，导致对角矩阵被加了两次。

求解器研发的两大特点，一是数据量大，运行一次整个流程时间普遍较长；二是运行以
数据处理为主，以控制台方式运行，没有GUI。一旦数据出错，很难调试，尤其是第三
方工具求解出错时，原因可能是数值计算，业务逻辑，或者数据本身问题等等。数值计
算和数据本身出错可能还容易点，而业务逻辑问题导致最后矩阵出错，几乎没有方法调
试。

所以需要有针对性的提供调试工具。最常见的比如要导出MATLAB等数学工具支持的文
件，方便导入MATLAB中分析调试；通过GUI等工具合理控制运行步骤；提供不同方法
的数据对比机制，动态监控内存，CPU，网络等硬件资源消耗；建立最基本的回归测试
机制等。



喜欢此内容的人还喜欢

入门指南(上)介绍了工业软件中仿真软件核心模块求解器的基本知识，重点介绍了多物
理场求解器特点，强调了求解器理论基础，流程和框架，数据结构整体设计。入门指南
(下)将重点介绍算法的封装，多物理场耦合以及并行计算。
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