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多物理耦合计算中动态输运问题高效
蒙特卡罗模拟方法*
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多物理耦合计算在众多领域都有重要应用. 如果其包含粒子输运过程, 用蒙特卡罗方法模拟粒子输运常

占据大部分的计算时间, 因此多物理耦合计算中动态输运问题的高效蒙特卡罗模拟方法意义重大, 其不可避

免地依赖于大规模并行. 基于动态输运问题的特点, 本文提出了两种新方法: 一是针对输运燃耗耦合计算的

新型计数规约算法; 二是动态输运计算样本数自适应算法. 两种算法都能在保持计算结果基本不变的前提下

使计算时间大幅减少, 从而提高了效率.

关键词：多物理耦合计算, 动态输运, 蒙特卡罗方法

PACS：05.60.Cd, 02.70.Uu 　DOI: 10.7498/aps.71.20211474

 

1   引　言

在定量讨论各种核系统 (如反应堆等)的动态

行为时, 中子的时-空及能量分布是很关键的. 中子

与原子核反应导致核能释放, 从而导致介质温度、

密度和运动速度等物理量发生变化; 反过来, 因为

中子与核的反应依赖于二者之间的相对运动能量,

从而介质中原子核热运动和流体运动将影响中子

的输运过程. 基于物理上的考虑, 可以用 Maxwell

分布来描述核的热运动. 在对核的密度分布函数作

为权重求平均以后, 中子输运方程中的系数将只依

赖于中子与流体运动之间的相对速度. 基于相空间

中子数守恒原理, 可得考虑流体宏观运动的中子输

运方程 [1]: 

∂N

∂t
+ v · ∇N +

dV
dt

· ∇V N + V Σ(r, V )N(r,V , t)

=

∫
Σ′f ′V ′N ′dV ′ + q(r,V , t), (1)

V = v − u其中  是相对速度, v是中子速度, u是流
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体速度,   是 t 时刻 r处体积元  内

相对速度V处  范围内的中子可几数,  

 ,    是宏观

总截面,  

 ,    是一个中子在单位距离内

与 i 类核经受某一由 x 标志的特定反应的概率 ,

 表示 r处速度为   的中子与 i 类

核发生 x 类反应产生速度为 V的中子的概率 ,

 表示 r处   体积元内产生的速度

为 V处  范围内的中子数. 严格来说, 由于宏观

截面依赖于中子通量, 所以上述方程中宏观截面是

随时间变化的. 所以, 输运方程其实是一个非线性

的微分-积分方程. 由于流体运动的时间尺度较中

子运动的时间尺度长, 所以可选一个时间间隔, 其

相对于中子输运相当长, 而对于流体运动来说相当

短, 从而在该间隔内可以忽略核数密度改变的影

响. 在时间间隔末通过解线性输运方程得到中子角

通量以后, 就可以利用所得中子角通量、流体力学

方程组和燃耗方程组求解新的物质密度和核数密
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度. 这样就把非线性输运方程转化为多时间步的线

性输运问题, 形成了多物理耦合计算 (本文仅考虑

流体力学、输运和燃耗的多物理耦合计算).

随着科学技术的发展, 特别是并行计算能力的

飞跃, 粒子输运问题的建模 (包括几何建模、物理

建模等)越来越逼近真实情况, 以前由于计算能力

不足而不得不采取的各种近似逐渐被替换, 这就给

蒙特卡罗粒子输运模拟带来了巨大的挑战. 以反应

堆 pin-by-pin模型蒙特卡罗粒子输运模拟领域著

名的 Kord-Smith挑战 [2] 为例, 由于其高达百万以

上栅元, 几十亿数量级的计数规模的设置, 使得蒙

特卡罗模拟面临存不下、算不快和算不准的难题.

对于多物理耦合计算中的动态蒙特卡罗粒子输运

模拟而言, 其面临挑战的难度相较 Kord-Smith挑

战而言只高不低. 这主要是由动态输运问题高达千

万以上网格的几何建模、由于极端反应条件造成的

数十万以上的计算步、由于输运与燃耗耦合而必须

求解的大量网格计数所造成的, 而且动态输运问题

由于时间累积效应, 定态输运蒙特卡罗模拟所常用

的许多技巧并不能直接应用, 需要根据动态问题的

特点设计新的算法.

在公开发表的文献中 , 反应堆大型 pin-by-

pin模型的高效蒙特卡罗模拟方法呈现出蓬勃发展

的趋势. 区域分解 [3,4] 和数据分解 [5,6] 方法的提出

主要是为了解决存不下的问题; 为了解决算不快的问

题, 提出了若干高效样本数并行算法; 为了解决全

局计数算不准的问题, 除了加大样本并高效并行以

外, 还提出了UFS (uniform fission site method)[7, 8]

和 UTD (uniform tally density method)[9,10] 等算

法 (这些算法都属于偏倚算法). 表 1列出了常见的

大型反应堆 pin-by-pin模型的蒙特卡罗模拟方法

对于存不下、算不快和算不准这 3个难点各自的优

缺点分析. 其中“√”表示左边的算法对上面难点的

解决有促进作用, “ × ”表示表示左边的算法对上

面难点的解决有阻碍作用, “—”表示没有影响. 框

内的语句表示的是促进或阻碍作用最本质的原因.

这些研究对于动态输运问题的高效蒙特卡罗模拟

也具有重要的借鉴作用.

从表 1可以看出, 各种算法在解决一个问题的

同时常引入新的问题. 对于本文关注的动态输运问

题, 由于其不同的特点, 上述算法可以借鉴但不能

照搬. 鉴于动态输运蒙特卡罗模拟极大的计算量,

设计高效算法的一个基本思路就是在基本不改变

大样本直接模拟结果的基础上尽可能减少计算时

间. 为此, 本文开展了针对输运燃耗耦合计算的计

数规约优化算法和针对样本并行的样本数自适应

算法研究. 这些研究是在北京应用物理与计算数学

研究所自主开发的极端条件下三维多物理多介质

问题数值模拟软件 JUPITER (jointed numerical

simulation software for  multi-physics  and multi-

materials  problems  under  extreme  conditions)

上进行的, 此平台对模型采取三维非结构网格建

模, 在此基础上进行多物理耦合计算. 其中的蒙特

卡罗粒子输运模拟模块 (以下简称为 JUPITER-

MC程序)以区域分解加样本并行为基本架构, 可

支持数千万三维非结构多面体网格、数百亿样本的

中子输运及燃耗耦合计算, 具备数万处理器核的高

效并行计算能力.

本文第 2节介绍了一种基于输运燃耗耦合计

算模式的计数规约新算法; 第 3节基于蒙特卡罗模

拟分批计算提出了一种样本数自适应算法; 第 4节

的数值结果表明两种算法都可以在基本不改变计

算结果的前提下大幅减少计算时间, 从而提高了效

率; 最后是总结. 

表 1    常见算法优缺点比较
Table 1.    Relative merits of common algorithms.

相关算法
大规模动态和定态输运问题高效蒙特卡罗模拟难点

存不下 算不快 算不准

区域分解
√

每个进程存储分片网格
×

通信增加时间、负载不平衡
×

方差无法精确估计

数据分解
√

输运与计数进程分离
×

增加额外通信时间
—

无影响

样本并行
×

区域复制, 增加内存
√

减少单进程计算量
—

无影响

偏倚算法
×

增加算法相关内存
√

效率提高
√

效率提高

增加样本
×

增加样本数相关内存
×

计算量增加
√

大数定律保证
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2   计数规约优化算法
 

2.1    输运燃耗耦合计算模式

对于大规模动态输运蒙特卡罗模拟问题, 为解

决存不下的难题, JUPITER-MC程序采取了区域

分解加样本并行的二级并行模式. 整个模型进行网

格分片, 每个进程只存储单个网格片 (包含若干非

结构网格)并分配若干样本粒子, 一旦粒子逃逸出

该网格片, 就将粒子属性信息发送给相应的其他进

程 (其存储的是逃逸粒子所应到达的网格片). 在输

运燃耗耦合计算时, 燃耗方程求解的是网格片上所

有网格内所有核素新的核数密度. 由于燃耗方程的

输入是网格片上所有网格的多种微观反应率等计

数, 存储同一网格片的不同进程需要将这些计数进

行规约平均并全局广播, 以此保证求解同一网格片

的不同进程上的燃耗计算输入是一致的, 由此可以

保证求解同一网格片的不同进程的燃耗计算的输

出 (即新的核数密度)是一致的 (并不需要规约平均). 

2.2    计数规约新算法

由 2.1节所述, 同一网格片上所有网格的微观

反应率需要规约平均并全局广播, 而燃耗计算所得

核数密度自然保持一致, 并不需要费时的规约平均

操作. 但是, 若网格片所含网格数目较多, 或者存

储同一网格片的进程数较多, 需要规约平均并全局

广播的微观反应率数据本身就是网格数目的多倍,

由此导致并行通信的时间是不可忽略的 (同一进程

上, 网格片所含网格数相对于样本数越多, 计数规

约所占的时间比例越高). 仔细分析输运燃耗耦合

模式, 可以发现燃耗计算的输出数据几乎必然远少

于输入数据. 因此, 本文提出了一种计数规约的新

算法, 即燃耗计算只利用本地的微观反应率数据进

行计算, 所以其输入端不需要费时的通信, 而输出

端 (即新的核数密度)由于不同进程不再能保持一

致, 所以将存储同一网格片的不同进程的燃耗输出

端按相应进程数进行规约平均并全局广播. 虽然此

种算法只是将费时的通信从燃耗输入端转移到输

出端, 但由于通信的数据量可以大幅减少, 预期可

以从总体上减少通信时间. 值得注意的是, 这种算

法从原理上就不能保证串并行严格一致, 但在样本

数趋于无穷时, 串并行结果是趋于一致且与原算法

的结果是趋于一致的. 

3   样本数自适应算法
 

3.1    研究基础

对于动态输运问题蒙特卡罗模拟进行样本数

自适应研究, 起源于三个方面的研究基础, 即香农

熵概念引入定态临界计算以指示裂变源分布的收

敛、临界计算全局计数算法的研究和临界计算全局

计数问题的样本数自适应算法研究. 

3.1.1    香农熵

Mi (i = 1, 2, · · · , N)

对于定态输运临界计算问题, 理论上只有当裂

变源分布已经收敛时才能进行各种计数, 否则结果

是包含系统性误差的. 当迭代计算进行时, 可以利

用信息论中香农熵的概念对裂变源分布是否收敛

进行后验检验. 假设系统包含 N 个栅元, 在某一步

迭代计算后产生了 M 个裂变点 , 每个栅元包含

 个裂变点, 则裂变源分布对应

的香农熵 H 为 

H = −
N∑
i=1

pi ln pi, (2)

pi = Mi/M其中  . 每一迭代步将产生一个熵值, 当

计算完成时, 若判断出 K 步以后熵序列已经收敛

而开启计数的迭代步号大于等于 k, 则认为所得计

数没有系统性误差. 当然, 也存在一些基于熵概念

对裂变源分布是否收敛的实时诊断方法研究 [11−13]. 

3.1.2    临界计算全局计数算法

在定态临界计算时常常伴随着全局计数的求

解, 由于全局计数问题目标众多且核系统各部分之

间反应性的不均匀, 全局计数问题单靠增加样本数

是低效的. 为此, 基于对裂变次级中子数进行不同

标准的偏倚, 产生了 UFS和 UTD等算法, 这些算

法以若干全局计数整体效率指标进行衡量, 都大幅

提高了计算效率. 

3.1.3    临界计算全局计数问题的样本数自

适应算法

由于定态临界计算时何时启动全局计数是凭

经验设置的, 且每步样本数是固定不变的, 所以可

能存在过早启动全局计数 (即裂变源分布还未收敛

就启动全局计数)和冗余计算 (即全局计数结果

已经满足要求还在计算)的问题. 文献 [14]提出了

一种临界计算全局计数问题的样本数自适应算法,
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其基于对香农熵序列的一种实时收敛性诊断方法

和对一种全局计数精度指标的实时监测, 可以保证

在更合理的地方启动全局计数并且节省不必要的

计算. 

3.2    样本数自适应算法

在国际著名的定态蒙特卡罗粒子输运模拟软

件 MCNP中, 存在根据某一计数的相对误差变化

进行样本数自适应调整的方法. 但这一方法并不适

合动态输运蒙特卡罗模拟. 因为动态计算中反馈给

其他物理过程的全局反馈量很难确定哪一个重要,

无法根据某个计数结果的相对误差进行样本数自

适应调整. 基于定态输运临界计算和动态多步输运

计算的类比, 即定态临界计算的裂变源中子对应于

动态输运计算上一步传递给本步的未死亡粒子 (称

之为时间源粒子), 定态临界计算的全局计数对应

于多物理耦合计算中动态输运反馈给其他物理过

程的全局反馈量, 可以设计动态输运蒙特卡罗模拟

的一种样本数自适应算法, 详述如下. 

3.2.1    基本思路

由于 JUPITER-MC程序是样本数分批计算,

每批计算都会形成时间源中子和全局反馈量计数.

时间源中子形成的时间源分布和全局反馈量计数

对于整个多物理耦合计算来说是最重要的两个因

素 . 所以 , 一旦某批次计算完成 , 根据某种判断

标准表明时间源分布已经抽样充分且全局反馈量

计数已经整体收敛, 则可以提前结束本步的计算,

不再进行剩余批次的计算. 这是多物理耦合计算中

动态输运蒙特卡罗模拟样本数自适应算法的基本

思想. 

3.2.2    基本工具

上述基本思路的实现需要 3个基本工具. 一是

根据什么定量指标表明时间源分布已经抽样充分;

二是根据什么定量指标表明全局反馈量计数已经

充分收敛; 三是如何根据批次的增加实时判断上述

两个指标已经收敛. 前两个工具的实现离不开香农

熵概念的推广. 第 3个工具则是一种熵值序列的实

时收敛性诊断方法.

由于时间源中子是时间源分布的抽样, 对于某

一固定的相空间网格 (这里仅考虑空间和能量组成

Si, i = 1, 2, · · · ,

N gi, i = 1, 2, · · · , G
pij(i = 1, 2, · · · , N ; j = 1, 2, · · · , G)

Si × gj

Vi Vi

的相空间), 假设共包含 N 个网格 ( 

 )、G 个能群 (  )和 M 个时间源

中子, 令   是包含

在相空间网格  中的时间源中子数除以总时

间源中子数再除以  (  是相应网格的体积), 则 

Hs = −
N∑
i=1

G∑
j=1

pij ln pij , (3)

Hs  是一个指示时间源中子是否已经足够代表时间

源分布的类香农熵指标. 基于同样的考虑和全局反

馈量都是通量与某响应函数的积分的事实, 可设计

指示全局反馈量计数是否整体收敛充分的类香农

熵指标如下: 

Hf = −
N∑
i=1

fi ln fi, (4)

fi其中  是第 i 个网格上的体通量除以总通量. 注意

到上述两个指标是第一次提出用以指示时间源中

子是否充分和全局反馈量计数是否整体收敛, 虽然

指示全局反馈量计数是否整体收敛的指标不止

一个.

Hs Hf

Kn

对于分批计算, 每完成一批计算就会得到新的

熵值  和  . 可以设计熵值序列的实时收敛性诊

断方法如下: 对每一种熵值序列, 在第 n 批计算完

成后可构造随机振荡指标  , 其定义为 [15]
 

Kn =
Hn −Hn,p

min
Hn,p

max −Hn,p
min

, (5)

Hn,p
max,H

n,p
min

Hn

其中  是第 n 批之前所有 p 批对应熵值序

列中的最大值和最小值;   是当前熵值. 如果熵值

序列收敛, 则 Kn 应该在 0.5附近无规振荡, 所以一

旦 Kn 的序列满足 [15]: 

|Kn − 0.5| < ε且

∣∣∣∣∣ 1m
m−1∑
i=0

Kn+i − 0.5

∣∣∣∣∣ < ε, (6)

p,m, ε则可认为对应熵值序列已经收敛 (  固定为

20, 50, 0.1). 

4   数值结果及讨论

如引言中所述, 本文只关注力学、输运和燃耗

的多物理耦合计算问题, 因此本节将给出若干此类

模型的计算结果. 必须指出的是, 同样的方法是可

以应用到其他多物理耦合计算过程的.
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4.1    计数规约优化算法结果

考虑一个包含 141万非结构六面体网格的模

型, 该模型包含 5种介质, 其中有含裂变物质的

材料. 对其进行多介质 ALE (arbitrary Lagrange-

Euler)力学、中子输运和燃耗的耦合计算. 其中蒙

特卡罗粒子输运模拟采取每步 1600万样本, 160核

并行, 不进行区域分解 (经物理分析, 此样本数对

于本模型是足够的). 由于计数规约优化算法在减

少燃耗输入端规约数据的同时增加了燃耗输出端

的规约数据, 所以比较计数规约时间和燃耗计算时

间之和 (包含燃耗输出端的规约时间)是合理的.

如图 1所示, 计数规约时间和燃耗计算时间之

和减少了大约 30%. 表 2是该模型一个完整的计算

结果, 其中把原程序对总释放能量的计算结果取为

标准 1. 从表 2可以看出, 总释放能量只有约 1%

的变化, 而总计算时间减少了约 15%. 可见, 计数

规约优化算法可以在基本保持原结果不变的前提

下实现计算时间的减少, 从而提高了效率.
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图 1    新旧方法计数与燃耗计算时间之和的对比

Fig. 1. Comparison  of  the  total  time  of  tally  reduce  and

burnup calculation by using old and new methods.
  

表 2    对于一个包含 141万非结构六面体网格的模型,

全过程计算结果与计算时间比较
Table 2.    Comparison of the results and calculation time

for the whole simulation for the model including 1.41 mil-

lion unstructured hexahedral meshes.

总释放能量 总计算时间/h

原程序 1.000 22.43

采用计数规约优化算法 1.009 18.98
 

4.2    样本数自适应算法结果

首先考虑一个包含 550万非结构六面体网格

的模型, 含 7种不同的轻重介质, 其中包含裂变材

料. 对其进行定态迭代计算求解中子时间增殖常数: 

λ =
d lnN (t)

dt
=

1

N(t)

dN(t)

dt
, (7)

λ

其中 N(t)是 t 时刻系统中的中子数. 蒙特卡罗模

拟迭代 100步, 每步 3200万样本, 64核并行. 表 3

是其计算结果及时间 . 可见 , 最终的   只变化了

0.5%, 而计算时间减少了约 57%.
 
 

表 3    对于一个包含 550万非结构六面体网格的模型,

定态迭代计算结果与计算时间比较

λTable 3.    Comparison  of  the      and  calculation  time  for

the  iteration  calculation  for  the  model  including  5.50 mil-

lion unstructured hexahedral meshes.

λ 总计算时间/h

原程序 2.964 21.38

采用样本数自适应算法 2.979 9.09
 
 

其次考虑一个包含 2233万非结构六面体网格

的模型, 同样含 7种不同的轻重介质, 其中包含裂

变材料. 对其进行多介质 ALE力学、中子输运和

燃耗的耦合计算. 蒙特卡罗模拟每步 1.6亿样本,

8000核并行, 区域分解为 250个网格片 (注意, 由

于此模型足够精细, 若不进行区域分解, 大型机的

内存仍然不够). 表 4是其计算结果及计算时间. 其

中, 原程序的总释放能量取为标准 1. 可见, 最终的总

释放能量只变化了 0.4%, 而计算时间减少了约 39%.
 
 

表 4    对于一个包含 2233万非结构六面体网格的模型,

全过程计算结果与计算时间比较

Table 4.    Comparison of the results and calculation time

for the whole simulation for the model including 22.33 mil-

lion unstructured hexahedral meshes.

总释放能量 总计算时间

— d

原程序 1.000 9.63

采用样本数自适应算法 0.996 5.88
 
 

从上面两个模型的计算结果可以明显看出, 样

本数自适应算法可以在基本保持原结果不变的前

提下实现计算时间的大幅减少, 从而提高了整体计

算效率. 

5   结　论

基于多物理耦合计算中动态输运问题的特点,

本文在香农熵概念的启发下通过设计新的指标和

利用一种实时熵值序列诊断方法, 实现了对动态输
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运蒙特卡罗模拟的样本数进行自适应调节的方法,

避免了过多的冗余计算. 同时, 基于对多物理耦合

计算中输运燃耗耦合模式的分析, 提出了一种新

的 MPI环境下的计数规约算法, 可以在保持结果

统计等价的前提下减少必须规约的数据量, 从而减

少时间. 经若干大型模型的检验, 两种算法都能在

保持计算结果基本不变的前提下使计算时间大幅

减少, 从而提高了效率.
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Efficient Monte Carlo algorithm of time-dependent particle
transport problem in multi-physics coupling calculation*
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Abstract

Multi-physics coupling calculation has applications in many important research fields. If particle transport

process is included in this calculation, Monte Carlo method is often used to simulate this process and usually a

large  amount  of  calculation  time  is  needed.  So,  efficient  Monte  Carlo  algorithm  for  time-dependent  particle

transport  problem  is  important  for  an  efficiently  coupling  calculation,  which  inevitably  relies  on  large-scale

parallel calculation. Based on the characteristic of time-dependent particle transport problem, two methods are

proposed in this paper to achieve high- efficiency calculation. One is a tally-reducing algorithm which is used in

the coupling of transport simulation and burnup calculation. By reducing the quantity of data which should be

reduced  necessarily,  this  method  can  reduce  the  calculation  time  largely.  It  can  be  seen  that  a  new coupling

mode for these two processes in MPI environment has a larger value when model scale is larger than the sample

size. The other method is an adaptive method of setting the sample size of Monte Carlo simulation. The law of

large number assures that the Monte Carlo method will obtain an exact solution when the sample scale tends to

infinity.  But  generally,  no  one  knows  which  sample  scale  is  big  enough  for  obtaining  a  solution  with  target

precision in advance. So, the common strategy is to set a huge-enough sample scale by experience and conduct

the posterior check for all  results.  Apparently, this way cannot be efficient because the calculation will  go on

after the precision of solution has reached an object value. Another popular method is to set the sample size to

rely  on  the  relative  error  of  some  single  calculation.  The  sample  size  is  enlarged  without  a  break  until  the

relative  error  is  less  than  some  presetting  value.  This  method  is  not  suitable  either,  because  Monte  Carlo

particle  transport  simulation  will  gives  feedbacks  to  other  process  which  is  composed  of  many  tallies.  It  is

inappropriate  to  adjust  the  sample  size  according  to  the  relative  error  of  any  calculation.  Relying  on  the

generalization of the Shannon entropy concept and an on-the-fly diagnosis rule for a entropy value sequence, the

adaptive  method  proposed  in  this  paper  can  reduce  the  original  huge  sample  scale  to  a  reasonable  level.  By

numerically testing some non-trivial examples, both algorithms can reduce the calculation time largely, with the

results kept almost unchanged, so the efficiency is high in these cases.
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