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非定常输运问题适应于消息传递并行编程环境的

香农熵计算方法∗

上官丹骅 邓力 张宝印 姬志成 李刚†

(北京应用物理与计算数学研究所, 北京 100094)

( 2016年 1月 27日收到; 2016年 5月 8日收到修改稿 )

在多计算步的非定常输运问题的蒙特卡罗模拟中, 为自动调整每一步的样本数以获得较高的计算效率,
可以有多种准则. 一种可选的方法是在每一步每隔若干样本监测一次系统中未死亡粒子属性分布对应的香农
熵的收敛情况以决定何时停止追加样本, 此种方法需要在每一步频繁计算香农熵值. 由于在MPI消息传递并
行编程环境下香农熵的经典计算方法必须广播大量的数据, 导致每一步的计算时间随香农熵计算频率的提
高而快速增大, 这显然是不能满足实际需求的. 本文提出了一种适应于消息传递并行编程环境的香农熵计算
新方法, 该方法计算得到的香农熵值并不等价于经典方法, 但二者之间的差别会随着样本数的增加而趋于零.
新方法的最大优势是高频计算香农熵值的时间代价大为降低, 为最终实现基于香农熵收敛判断的每步样本数
的自动调整奠定了必要的基础.

关键词: 非定常输运问题, 蒙特卡罗方法, 香农熵
PACS: 28.41.Ak, 02.50.Ng DOI: 10.7498/aps.65.142801

1 引 言

由于计算机硬件性价比的大幅提高和并行化

计算的日益普及, 利用蒙特卡罗方法 (Monte Carlo
方法, 简称为MC方法)进行反应堆等核相关设备
的研究 [1−3]正在成为一种被频繁使用的研究手段,
其核心是粒子的输运问题. 按照模拟的问题是否含
时间变量, 可粗略地将输运问题分为定常输运和非
定常输运两大类. 前者包含常见的反应堆临界计算
等 [4,5],而后者的研究范围显得更广泛一些,例如惯
性约束聚变研究 [6]中那些输运背景随时间发生明

显变化的系统, 这些系统的模拟常常具有学科交叉
的特点.

熵这一物理量是统计物理学中的核心概念, 而
现代信息论在借鉴了这一概念的深刻内涵后在本

领域提出了信息熵 (也称为香农熵)的思想. 对于
粒子输运问题的蒙特卡罗模拟来说, 经过若干研

究, 香农熵的收敛已经成为定常输运临界问题计算
中一个经典的判断裂变源分布是否收敛的后验判

据 [7,8], 其本身是一个必要条件而不是充分条件.
由于非定常输运问题本身的特点, 决定了利用

蒙特卡罗方法对其进行模拟必然是分多计算步进

行, 上一计算步结束时系统中未死亡粒子将作为下
一计算步的部分源项继续进行跟踪. 从物理上分
析, 在每一计算步结束时显然存在一个系统中未死
亡粒子属性的分布, 虽然其为未知的, 需要大样本
计算后由未死亡粒子的大量离散属性进行代表. 由
于调控每一计算步的样本数的困难性 (主要是缺乏
成熟的调控准则), 最简单的做法显然是事先将每
一计算步的样本数设为一个固定的充分大的常数,
该常数的选择往往基于经验, 此种方法显然会带来
额外计算时间, 因为对某些状态的计算步而言可能
根本不需要那么多的样本. 如将适用于临界计算中
裂变源分布收敛判断的香农熵概念移植到非定常
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输运问题每一计算步未死亡粒子的未知属性分布

上, 显然就存在一个天然的调控每一计算步样本数
的准则, 即一旦根据已完成样本生成的未死亡粒子
的属性计算出的香农熵值已经收敛, 则可以不再追
加样本进行更大规模的计算. 显然, 上述准则是否
能提高计算效率要靠数值实验, 但由于实现上述准
则的先决条件之一是必须在每一计算步每隔若干

样本计算一次香农熵值, 如果高频次计算香农熵值
的时间代价太大, 则此种调控样本数的方法是没有
应用前景的. 由于MPI消息传递并行编程环境应
用的广泛性, 在此环境下进行高计算负荷的非定常
输运问题的并行计算是最常见的选择, 因此, 研究
适用于MPI消息传递并行编程环境的高效香农熵
计算方法就具有现实的必要性. 由于香农熵的定义
必须要求统计未死亡粒子的某些属性位于任意虚

拟相空间网格中的频率, 在MPI环境下, 这就要求
全局通信归约所有进程位于所有相空间网格的未

死亡粒子数, 而由于相空间网格的数目对于任何实
际的问题都不会是小量, 高频率地通信归约如此大
量的数据显然是一个沉重的负担, 需要从方法上予
以改进.

本文内容安排如下: 第2节提出了适应于MPI
消息传递并行编程环境的香农熵计算新方法, 并在
简化情形下进行了理论分析; 第 3节以一个一维非
定常输运模型为例考察了新方法的效率; 最后一个
小节给出了结论.

2 适应于MPI环境的香农熵计算
方法

由于未死亡粒子的属性有多种 (位置、能量和
飞行方向等), 这些属性的任一边缘分布或联合分
布都有对应的香农熵值, 为简单起见, 本文考虑空
间一维非定常输运问题且关心的粒子属性只包括

位置和能量, 即 (r,E), 其中 r代表位置, E代表能
量, 与此对应, 计算香农熵的相空间为二维 (r,E)

空间.
香农熵H的基本定义如下 [7]:

H = −
N∑
i=1

Pi log2(Pi). (1)

其中, N = 相空间网格的数目, Pi = Mi/M , M =

所有未死亡粒子的个数, Mi = 所有未死亡粒子中,
其 (r,E)属性位于 i相空间网格的个数.

若处于MPI消息传递并行编程环境下, 按照
定义, 为正确地计算香农熵值, 必须事先将每一进
程的N个数值Mi(i = 1, 2, · · · , N)进行归约求和,
在N较大的情况下, 高频率地调用这一过程显然是
非常耗时的.

基于以上事实, 新的香农熵计算方法的核心要
点是不再广播归约如此大量的数据, 而是每个进程
独立计算基于本进程数据的香农熵值, 然后将每个
进程计算出的香农熵值归约求和 (因此每个进程只
归约一个数), 再将归约求和后的结果除以总进程
数, 以此得到的数值作为最终的香农熵值. 此种方
法不能减少数据归约的次数, 但减少了每次归约广
播的数据总量, 由此带来时间上的节省.

为简化符号起见, 以两个进程的简化情形分析
新方法计算出的香农熵的基本性质. 设两个进程以
数字1, 2代表, 进程1得到的未死亡粒子数、所有未
死亡粒子中其 (r, E)属性位于 i相空间网格的个数

为M (1)和M
(1)
i , 进程 2得到的未死亡粒子数、所有

未死亡粒子中其 (r, E) 属性位于 i相空间网格的个

数为M (2)和M
(2)
i , 则原有计算方法得到的香农熵

值Hold为

Hold = −
N∑
i=1

M
(1)
i +M

(2)
i

M (1) +M (2)
log2

(
M

(1)
i +M

(2)
i

M (1) +M (2)

)
,

(2)
新方法计算得到的熵值Hnew为

Hnew = − 1

2

[ N∑
i=1

M
(1)
i

M (1)
log2

(
M

(1)
i

M (1)

)

+

N∑
i=1

M
(2)
i

M (2)
log2

(
M

(2)
i

M (2)

)]
. (3)

显然, 在样本数为有限的情况下, Hold和Hnew将具

有不同的数值. 但如果总样本数Nh趋于无穷, 则
M (1), M (2)趋于无穷且

lim
M(1)→+∞

M
(1)
i

M (1)
= lim

M(2)→+∞

M
(2)
i

M (2)

= lim
(M(1)+M(2))→+∞

M
(1)
i +M

(2)
i

M (1) +M (2)
= Pi, (4)

则有

lim
Nh→+∞

Hold = lim
Nh→+∞

Hnew

= −
N∑
i=1

Pi ln2(Pi). (5)

即在样本数趋于无穷的前提下, 两种方法得到的熵
值趋于一致. 而由于每个进程只需归约一个数, 可
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以预期新方法计算熵值的时间将大为减少, 计算频
率越高则新方法的优势越明显. 同时, 由于新方法
的计算时间理论上不依赖于相空间网格的规模 (原
有方法做不到这一点), 因为无论是何种规模的网
格, 新方法的每个进程都只是归约一个数而原有方
法需要归约的数据规模随相空间网格数规模的扩

大而增加.

3 数值结果

在基准临界Godiva模型外增加一个 238U反射
层 [2], 内层 235U和 238U的比例进行调整, 使系统达
到超临界. 初始时刻, 内层球和外层球壳各等距剖
分为 8和 12层同心球, 在模拟过程中, 系统几何等
随时间发生变化, 形成一个空间一维非定常输运模
型. 分3000个计算步进行蒙特卡罗模拟计算, 由于
超临界, 每一计算步结束时未死亡粒子数都多于初
始粒子数, 所以在下一计算步开始后, 采取舍选法
保证初始粒子数为事先设定的样本数.

图 1 (a)和表 1是在每步 500万样本情况下, 每
隔 2000样本计算一次香农熵时的若干计算步所需
时间比较. 每次计算都统计三个熵值: 空间一维
边缘分布、能量一维边缘分布和空间能量二维联

合分布对应的香农熵, 其中用以统计香农熵值的
空间网格数为 100, 能量网格数为 60, 空间能量二
维相空间网格数为 6000(本文所有计算都利用了50
个CPU). 可以看出相对于原有方法, 新方法计算
香农熵的时间代价大为减少, 新方法的时间大约增
加了 27%—60%, 而原有方法的计算时间则增加了
约 1000%. 由于在实际应用中一般一次只计算一
个分布对应的熵值, 所以可以预期新方法的计算时
间将更为接近于不计算任何香农熵值时的计算时

间. 图 1 (b)和表 2就是只计算空间能量二维联合
分布对应的香农熵的时间结果, 二维相空间网格数
仍为 6000, 可以看出, 新方法的时间只增加了大约
3%—7%, 原方法的计算时间仍然增加了约 1000%.
这是由于在其他参数固定的情况下, 新方法的增加
时间只依赖于计算熵值的个数 (因每增加一个熵值
的计算, 每个进程都将多归约一个数), 而原方法的
增加时间是依赖于相空间网格的规模, 只计算空间
能量二维联合分布对应的香农熵时的 6000网格规
模和计算上述所有三个熵值的 6160的网格规模相
差无几.

图 2是某一计算步两种方法所计算熵值随样
本数的变化比较. 同理论分析的结果一致, 在样本
数较少时, 两种方法计算的熵值有明显的差别, 但
随着样本数逐渐增大, 二者的差别逐渐消失. 上述
结果说明新方法不仅计算效率高, 在样本数充分大
时仍具有原定义香农熵的收敛指示功能.
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图 1 计算时间结果图 (a) 同时计算 3个熵值; (b) 只计
算 1 个熵值
Fig. 1. The results for computational time: (a) Cal-
culating three entropies synchronously; (b) only cal-
culating one entropy.

表 1 新旧方法计算时间比较 (同时计算 3个熵值)
Table 1. comparison of computational time for all
methods (calculate three entropies synchronously).

计算步
新方法增加时间

百分比/%
原方法增加时间

百分比/%

1 32.9 1066

2 44.6 1145

3 53.1 1200

4 53.9 1163

5 59.1 1175

6 27.2 917
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图 2 (网刊彩色) 不同方法计算熵值结果 ((b)为局部放大图)

Fig. 2. (color online) Comparison of shannon entropy calculated by different methods ((b) is the enlarged one).

表 2 新旧方法计算时间比较 (只计算 1个熵值)
Table 2. comparison of computational time for all
methods (only calculate one entropy).

计算步
新方法增加时间

百分比%
原方法增加时间

百分比%
1 4.5 1079
2 3.5 1155
3 4.6 1180
4 7.7 1192
5 4.8 1165
6 6.3 1160

4 结 论

在MPI消息传递并行编程环境下, 由于大量
减少了计算香农熵时所需归约的数据量, 本文提出
的计算香农熵的方法极大减小了高频诊断香农熵

是否收敛时所需付出的时间代价, 使基于香农熵的
收敛情况自动调整非定常输运问题每一计算步的

样本数成为可能. 相同的方法也可以应用到定常输

运临界计算问题的自动调整样本数的策略研究中.
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Abstract
For the Monte Carlo simulation of the non-static transport problem, there must be many calculation steps. Because

some particles cannot finish their transport in the last step, they are naturally used as the source particles of the present
step. These particles are called undied particles. It is difficult to adjust the history number of each step to obtain higher
efficiency because the adjusting rule is hard to find. The most direct method is to set a large enough history number
for all steps. But evidently, it is unnecessary for some steps. Among all possible rules, one candidate of adjusting the
history number is to check the convergence situation of Shannon entropy (corresponding to the distribution of some
undied particle attributes) every some samples in each step to determine whether or not to simulate more particles. So,
this method needs to calculate the Shannon entropy frequently. Because the classical method of calculating Shannon
entropy in message passing parallel programming environment must reduce massive data, it is unpractical to be used in
this situation for the great increasing of computation time with the high frequency of entropy calculation. In this paper,
we propose an efficient method of calculating the entropy in the message passing parallel programming environment
by letting each process calculate its entropy value based on the local data in each processer and calculating the final
entropy by averaging all the entropy values gotten by all processes. The entropy value calculated by this method is not
the same as that by the classical method when using finite history number, but the difference goes to zero when the
history number goes to infinity. The most remarkable advantage of this method is the small increasing of computation
time when calculating the entropy frequently. It is a suitable method of calculating Shannon entropy when adjusting
the history number automatically based on the judgment of the convergence situation of Shannon entropy.
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