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PYSEMTOOLS: 用于六面体谱元数据后处理的库

Adalberto Perez1, Siavash Toosi2, Tim Felle Olsen4, Stefano Markidis3, and Philipp Schlatter1,2

1FLOW Dept. Engineering Mechanics, KTH Royal Institute of Technology
2Institute of Fluid Mechanics (LSTM), Friedrich–Alexander–Universität (FAU)

3Division of Computational Science and Technology (CST), KTH Royal Institute of Technology
4Department of Civil and Mechanical Engineering Solid Mechanics, Technical University of Denmark

2025年 4月 20日

1 总结

PySEMTools是一个基于 Python的库，用于处理使用谱元法在计算流体动力学中生成的高阶六面体单元模拟
数据。它的目标是减少分析大型文件时通常需要的中间步骤。具体而言，不再需要使用单独的代码库（如求
解器本身）来进行后处理。为此，我们利用消息传递接口 (MPI)进行分布式计算来执行典型的谱元网格上的
数据处理任务，例如谱精度微分、积分、插值和降阶建模等。所有功能都以自包含的 Python代码形式提供，
并且不依赖于特定求解器的使用。我们相信 PySEMTools可以为研究人员加速科学发现并降低使用计算流体
动力学中高级方法的门槛。

2 需求说明

流体在物体周围的流动对许多工业和自然系统至关重要，从空气动力学和冷却到天气系统的运行。特别相关
的一些应用通常存在于湍流流态中，在这种状态下，流体受到不规则运动的影响，这些运动特征是多尺度涡
旋相互作用的结果，并且存在更高水平的波动和混合。

研究这些现象的一种流行方法是使用计算机模拟其支配物理。湍流的多尺度特性以及通常感兴趣的高雷诺数
（惯性力与粘性力之比）要求数值网格足够精细以捕捉最小涡旋的运动。虽然这表明仿真计算成本很高，但图
形处理单元（GPU）的到来开启了执行过去不可能进行的仿真的大门。这种能力的提高使得管理典型仿真活
动产生的数据更具挑战性。我们在 PySEMTools中的工作旨在简化从一种常用数值方法获得的数据管理和结
果后期处理，同时保持高阶精度。

PySEMTools旨在帮助处理使用光谱元方法（SEM）的求解器的数据，该方法最初由 Patera (1984)提出，是有
限元法（FEM）的一种高阶变体。在 SEM中，计算域被划分为一组有限的单元，在其中嵌入了给定次数 N

的 Gauss-Lobatto-Legendre(GLL)网格。在每个单元内部，解决方案使用 P = N − 1阶多项式进行展开，从而
导致较低的耗散和色散误差。

Nek5000(Fischer et al., 2008)，用 Fortran 77编写，是 SEM的一个成功实现，在该领域中已被用于多个研究，
例如由 Fischer et al. (2006)进行的血管流模拟、由 El Khoury et al. (2013)进行的湍流管道流动、由Mallor et al.
(2024)进行的绕翼流动以及如Merzari et al. (2020)概述所示的核应用。一般来说，后处理流程相对复杂，因
为当需要将数据以 SEM格式用于例如计算速度场的导数时，求解器本身被用作"后处理"模式。此模式使用求
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解器和额外的 Fortran代码，这些代码需要编译以生成可以在Matlab或 Python中使用的较小文件，例如通过
PyMech(Mohanan et al., 2022)执行信号处理、创建图表等。NekRS(Fischer et al., 2021)，即 Nek5000的 GPU版
本，以及 Neko(Jansson et al., 2024, 2023)，一个现代 Fortran实现的 SEM，都采用了相同的方法，这促使了未
来对我们的 PySEMTools的需求。

使用原始格式的数据本身与求解器结合的动机是可以理解的，因为这些大型文件需要并行处理以应对它们的
巨大体积。然而，我们认为这一过程已经变得非常繁琐，因为需要维护多个代码库来进行数据的后处理。通
过 PySEMTools，我们为这个问题提供了一个解决方案，因为我们包含了通常从求解器中所需的全部功能，同
时确保代码在并行执行时也能高效运行，并充分利用 Python中存在的丰富库生态系统。

3 特征

PySEMTools严重依赖于 Dalcín et al. (2005)的MPI for Python，因为它从一开始就被设计为在分布式设置下工
作。对于计算，我们依赖于 NumPy(Harris et al., 2020)。它已在由 Nek5000和 Neko生成的数据上进行了广泛
测试，但如前所述，所实现的方法和例行程序与任何具有六面体元素的类似 SEM的数据结构一致。其最相
关的特点包括以下几点：

• 并行输入输出一组用于在Nek5000/Neko场文件上执行分布式 IO的例程，并直接将数据保留在NumPy
数组或 PyMech数据对象中的内存中。

• 并行数据接口一组旨在促进处理器之间消息传输的对象。为了便于不那么有经验的用户使用MPI函
数。

• 微积分: 根据几何形状计算导数和积分矩阵的对象，这允许在谱元网格上执行微积分运算。

• 网格连接性和划分: 根据几何和网格重分区工具确定连通性的对象，用于诸如全局求和等任务。

• 插值执行从 SEM网格到任意查询点的高阶插值的例行程序。在进行后处理时的一个关键功能。

• 降阶建模执行并行和流正交分解（POD）的对象。

• 数据压缩/流媒体通过使用ADIOS2(Godoy et al., 2020)，可以提供一组接口来执行数据压缩或将 Python
脚本连接到运行中的模拟以进行原位数据处理。

• 可视化给定数据在 Python中可用，可以从现成的软件包进行可视化。

我们注意到所有这些功能都由软件仓库中的示例支持，位置在 https://github.com/ExtremeFLOW/
pySEMTools。
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