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摇 摇 摘要:KYCORE 程序是中国核动力研究设计院开发的径向特征线法与轴向离散纵标法耦合三维中子输运程

序。 KYCORE 程序采用几何区域并行方法,可并行计算不同区域的数据。 但由于其庞大的计算量以及内存占用

量,KYCORE 基于几何区域并行取得的时间增益不高,且程序无法再对区域中输运模块二级并行。 MPI 二维拓扑

通信结构将不同维度的计算划分至不同通信域,适用于二维计算问题。 将其应用至 KYCORE 程序,使几何区域和

输运模块独立开,实现了在不破坏原有一维几何区域并行结构的情况下,可以进一步实现区域内部输运模块即二

维维度上的并行优化。 针对输运模块中的特征线法求解模块,特征线两级并行优化算法自适应地为各个进程划分

能群计算任务,且各个进程动态负载均衡。 针对 C5G7 基准例题测试,对于不同大小的算例,输运特征线法模块的

并行效率达 70%及以上,测试表明该结构与方法取得了明显的加速效果,具有精确性、高可扩展性。
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0摇 引言

所有裂变反应堆内的主要核过程都是中子与核反

应堆内各种核素的相互作用过程。 而中子输运理

论[1]是反应堆理论和反应堆计算方法发展的基础。
输运方程在反应堆物理、天体物理、大气辐射输运中都

有广泛的应用。 近年来,对输运方程的求解从二维逐

渐发展为三维,求解三维输运方程相对二维来说求解

方法更为复杂,因其求解的复杂性导致程序的计算量

以及内存占用量相对二维输运都更加庞大,所以计算

三维输运程序的计算效率会下降。 面对庞大的计算量

以及内存占有量,仅从数学算法上提高计算效率是远

远不够的。 因此三维中子输运程序不能仅限于单核处

理器上,并行算法是输运方程求解必须要考虑的。
KYCORE[2]程序是中国核动力研究设计院开发的

径向特征线法与轴向离散纵标法耦合三维中子输运程

序。 KYCORE 是目前可工程化应用于三维中子输运计

算中精度最高的方法之一。 KYCORE 使用径向特征线

方法(method of characteristics,MOC)与轴向离散纵标法

(discrete鄄ordinates method,SN)的三维中子输运耦合,并
通过粗网有限差分( coarse mesh finite difference,CM鄄
FD) [3-5]首次实现了 MOC 与 SN 耦合的快速收敛,推导

了任意二维几何的泄漏项计算方法,给出高效率 2D
MOC / 1D SN 耦合计算的计算流程。 KYCORE 同时具有

三维计算近似少、几何适应性强和精度高、计算效率高

的特点,加速效果明显优于国外同类软件[2]。
由于 KYCORE 求解的复杂性导致程序的计算量

以及内存占用量相对二维输运都更加庞大,虽然采用

了几何区域[6-8]并行的做法但达不到对三维中子输运

程序的时间要求。 KYCORE 程序各个区域内部的输

运模块依然是串行计算,还有较大优化空间。 为进一

步提高 KYCORE 程序计算效率,使 KYCORE 能有效

地部署于国产高性能计算机,设计了 MPI (message
passing interface)二维拓扑通信结构。 该结构可将不

同维度的计算独立开,使各个维度的计算更具独立性、
操作性,适用于二维计算问题的并行。 将 MPI 二维拓

扑通信结构应用至 KYCORE 程序,可将区域计算部分

视为一维计算,区域中的输运计算视为二维计算。 该

结构实现了在不破坏原有一维几何区域并行结构的情

况下,可以进一步地实现区域内部输运模块即二维维

度上的并行优化,且在进行输运模块即二维并行计算

时,不再考虑输运模块和几何区域模块之间的数据关

联。
特征线法是求解双曲型偏微分方程的一种近似计

算方法。 特征线法常用于输运方程的求解,但由于输

运方程的复杂性,其求解时间较长。 针对上述问题,提
出特征线两级并行优化算法,算法使用 MPI(message
passing interface) [9-10] 和 OpenMP( open multi鄄process鄄
ing) [11]混合编程,充分发挥了 SMP 集群的计算能力,
且该算法能针对不同堆芯输入自适应地为各个进程划

分任务,各个进程均动态负载均衡[12-15];此外,采用非

阻塞方式进行进程间的数据通信,尽可能减少通信时



间开销。 该算法应用在 KYCORE 程序后,两级并行分

别对应至 MOC 计算中的能群和角度。 实现 KYCORE
中能群和角度的两级并行计算,大大缩短 MOC 计算时

间,且针对不同输入算例都有较好的加速效果,对比并

行前后计算结果无精度损耗。

1摇 求解输运方程相关方法

由于输运方程的复杂性,除特别简单的情况外很

难用解析方法求解。 对于一般的实际问题,都是采用

数值方法求解。 目前一般使用离散坐标法和蒙特卡罗

方法[14]求解,或两者的混合方法求解。
中子输运方程不可能人为求解,原因是中子在堆

内的行为与中子截面、中子运动方向、中子能量、时间

和中子的位置等多种因素有关,非常复杂。 随着计算

机计算能力的提高,求解中子输运的数值方法越来越

普遍。 如今,用大规模并行计算机计算中子输运方程

变得可行。
特征线法又称达朗贝尔法,是以偏微分方程的特

征理论为基础,求解双曲型偏微分方程的一种近似计

算方法。 特征线法通过将中子输运方程抽象为一组常

微分方程,并使用特征线的思想来解决问题。 特征线

是一条空间中的直线,满足中子输运方程的某些初始

条件。 特征线法的核心思想是,将整个解域划分为若

干个矩形区域,每个矩形区域内的解都满足特征线性

质。 然后,通过跟踪特征线的流动来求解中子输运方

程。 特征线法具有计算效率高、精度高、容易实现等优

点,在核工程中得到了广泛应用。 但特征线法也有一

些局限性,如在处理非均匀和复杂的输运问题时会出

现困难。
大规模集群出现后,多采用几何区域并行的方法

并行计算三维中子输运程序。 输运程序的几何区域并

行方法是一种并行计算方法,用于计算输运程序的几

何模型。 它通过将输运程序的几何模型划分为多个并

行计算单元,利用多核处理器或分布式计算系统并行

处理这些计算单元,以实现对输运程序的几何模型的

快速计算。
MPI 是一种用于分布式计算系统中实现通信的应

用程序编程接口。 它是一种标准,允许不同的计算机

节点之间进行信息交换和合作,完成一个大规模任务。
OpenMP 是一种用在共享内存多处理器系统中实现并

行编程的应用程序编程接口。 它是一种多线程编程的

标准,通过共享内存模型来简化并行编程的过程,并且

可以与各种编程语言(如 C,C++,Fortran 等)结合使

用。 MPI、OpenMP 是用于并行编程的常用方法,广泛

应用于高性能计算,目的是提高程序的并行性能,适用

于各种领域,如科学计算,工程计算等。

2摇 提出的结构与方法

2. 1摇 MPI 二维拓扑通信结构

实际应用中,MPI 线性进程编号并不能很好地反

映工作中各进程之间的通信模式。 根据问题的需要,
将进程映射到二维、三维网格乃至更复杂的图结构上。
对于多维问题,MPI 支持 MPI 进程拓扑适应特定通信

体系结构。 本文提出的 MPI 二维拓扑通信结构,在同

一维计算问题上划分多个进程组,将同一维度上执行

相同任务的不同组的进程划分至另一维度上的通信

组,这两个执行相同任务的进程就可以在第二维度上

做并行扩展。 即各个进程交叉分组,一个进程同时归

属两个通信域,一个进程可将不同任务映射至不同通

信域,通信域内计算任务各自实现并行优化,且该通信

结构无需跨组通信,减少通信成本,各个进程在某个维

度内的计算不受其他维度影响。 提出的 MPI 二维进

程拓扑通信结构可解决两级分层并行计算问题,图 1
是以 16 核心为例的 MPI 二维拓扑结构。

图 1摇 MPI 二维拓扑结构示例

图 1 中,通信组 G1_row ~ G4_row 属于维度一的通

信组,G1_column ~ G4_column 属于维度二的通信组。
维度一的各个通信组内不同核可进行并行计算,比如

组 G1_row 中,核 C1 ~ C4 可计算不同任务;维度一中

执行相同任务的核心又可划分给维度二的通信组,使
其在维度二进行计算,如核 C1、C5、C9、C13 在维度一

中执行相同的计算任务,所以将它们划分给维度二中

的组 G1_column,就可以在组 G1_column 中执行维度

二中不同的计算任务实现维度二上的并行计算。 同

时,以 C1 为例,C1 在组 G1_row 中的数据通信与其在

G1_columns 中的数据通信互不干扰。
将 MPI 二维拓扑结构应用至 KYCORE 程序,可将
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区域计算部分视为一维计算,区域中的输运计算视为

二维计算。 该结构实现了在不破坏原有一维几何区域

并行结构的情况下,可以进一步实现区域内部输运模

块即二维维度上的并行优化,且在进行输运模块即二

维的并行计算时,不再考虑输运模块和几何区域模块

之间的数据关联。 前后的架构框架如图 2 所示。

图 2摇 KYCORE 前后架构对比

原来程序是几何区域并行,区域内部的输运计算

和区域计算在同一个通信域内,并且并行核数只能是

区域个数那么多,在这样的情况下,输运模块的并行无

法开展。 应用 MPI 二维拓扑通信结构后,将维度一和

维度二分别创建多个通信域,使区域和输运模块的通

信域分割开。 同时,对几何区域中计算任务相同的进

程分为输运部分同一通信组,输运中的同一通信组的

进程就可以用于后续的并行扩展计算。 图 2 中,在区

域一中执行相同任务的进程 0、进程 9 在二维维度上

即输运模块为同一通信组的进程 0、进程 1;输运模块

中的进程 0、进程 1 可做后续输运任务分配。 此后,所
有的数据通信以及任务划分等都将在同一通信组内展

开。

2. 2摇 特征线两级并行优化算法

MPI 和 OpenMP 是两种常用的并行计算编程模

型,都可以用于实现并行计算。 MPI 是一种消息传递

编程接口,用于在多个计算机之间进行通信。 它可以

用于实现分布式计算,即在多台计算机之间进行并行

计算。 OpenMP 是一种多处理编程模型,用于在单台

计算机上的多个处理器之间进行并行计算。
特征线两级并行优化算法采取 MPI+OpenMP 混

合方法实现特征线法的并行计算。 在 MPI 和 OpenMP
混合编程中,可以将 MPI 用于实现分布式计算,而将

OpenMP 用于实现在单台计算机上的多处理器之间的

并行计算。 这样,就可以利用 MPI 和 OpenMP 各自的

优势,实现更为高效的并行计算。 应用到 KYCORE 程

序上,使输运模块中的 MOC 计算中的能群和角度计算

实现两级并行,如图 3 所示。

图 3摇 特征线两级并行优化算法

能群之间采用 MPI 的方式并行,每个进程计算的

能群起始为( rank· N
Y ,rank· N

Y +N / Y),每个进程的

能群任务量为

T1 =
N
Y (1)

T2 =
N
Y +1 (2)

当 N%Y 为 0 时,每个进程的任务量都为 T1;当
N% Y 为 R 时,那么前 R 个进程的任务量为 T2,后 N-R
个进程的任务量为 T2。

算法能够自适应地为各个进程划分能群任务,不
是手动设置任务量,而是通过总的核心数和能群数计

算得来;且各个进程动态负载均衡,各进程的任务量差

距不会超过一个单位的计算任务。 各个进程计算完成

后,因其计算的能群号不一致,计算所得的网格标通

量、净中子流面积等也不一致;为了程序后面串行部分

的正确进行,数据通信必不可少。 考虑到程序的内存

需求较大,MPI 数据通信也会消耗时间,随着输入数据

量的增大,数据通信占比会逐渐递增,程序效率可能会

降低。 因此,本文使用非阻塞通信的方式对需要通信

的数据进行进程间的传递,使通信变量在被程序下次

运用之前都能进行通信,其他的计算也能同时进行;尽
可能地屏蔽数据通信的时间以期望实现计算与通信的

重叠。 角度计算基于 OpenMP,因其内存共享的特性,
不需要额外再做数据通信。
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3摇 测试结果与分析

3. 1摇 加速比与并行效率

在计算机科学中,程序的加速比是一种评估程序

性能的指标,它表示使用加速算法后程序执行速度与

不使用加速算法的执行速度之间的比值。 程序的加速

比可以通过使用下面的公式计算:
s=T并行 / T串行 (3)

程序加速比可以用于评估程序加速的程度。 加速

比为 1,则程序没有加速;加速比大于 1,则程序加速;
加速比小于 1,则程序变慢。

在实际应用中,程序加速比的计算通常需要在相

同的硬件平台上,对相同的数据集使用相同的算法,以
确保评估结果的准确性。 程序加速比的评估是一个复

杂的问题,需要考虑多种因素,包括硬件资源(如处理

器速度和内存容量)、软件资源(如编译器优化和并行

处理)和数据集的特征(如数据大小和复杂度)。 一

般,随着问题规模变大,加速比会增加。 但根据阿姆达

尔定律[16],加速比总是受限的。
程序的并行效率是指程序在并行计算环境下的性

能表现:
E= s / p (4)

式中:s 为程序的加速比,p 为程序运行核心数。 KY鄄
CORE 程序并不是纯串行的程序,式(4)不能准确地反

映 KYCORE 程序二次并行后的并行效率。 使用强可

扩展并行效率:
E=(n1·t1) / (n2·t2) (5)

式中:n1 为二次并行前的核心数,t1 为二次并行前的

运行时间;n2 为二次并行后的核心数,t2 为二次并行

后的运行时间。 并行效率由多个因素决定:硬件资源

的利用效率,程序的架构和代码实现,以及任务分配和

协调方面的策略。 最终的并行效率决定了程序在并行

计算环境中的速度和可靠性。

3. 2摇 C5G7 基准例题

C5G7 三维基准例题由 OECD / NEA 发布,是一种

核燃料热力学模型,用于模拟核燃料燃烧过程中的中

子输运,在国际上被广泛用于检验计算程序求解非均

匀堆芯的能力。
C5G7 例题是核工业和核燃料循环研究领域的重

要工具,帮助研究人员评估不同的核燃料热力学模型

和核能计算程序。 它们还被用于开发新的核燃料热力

学模型和核能计算程序,以提高核能系统的安全性和

效率。 C5G7 例题通常包括一系列标准的核燃料燃烧

情形,如多层温度分布、不同的中子束流密度和能量

谱、不同的核燃料形状和布置方式、不同的冷却条件

等。 通过运行 C5G7 例题,可以对核燃料燃烧过程中

的中子输运行为进行详细分析,从而更好地了解核能

系统的性能。
本文基于 C5G7 三维基准例题来验证程序的加速

比、并行效率以及正确性,使用 3 种不同规模以及不同

核数的算例进行测试,算例信息如表 1 所示。

表 1摇 算例信息

算例 区域数
轴向

层数
网格数 能群数 极角数

C5G7-I 9 1 9248 45 8

C5G7鄄II 64 18 9248 45 8

C5G7鄄III 64 18 9248 8 8

根据 MPI 二维拓扑通信结构可知,当 C5G7鄄I 几

何区域数为 9、程序输入总核心数为 9 时,各个区域内

输运模块实际核心数为 1;几何区域数为 9、程序输入

总核心数为 27 时,各个区域内输运模块实际核心数为

3。 同理,C5G7鄄II、C5G7鄄III 几何区域数为 64、程序输

入总核心数为 192 核心时,区域内输运模块实际核心

数为 3。 通过 3 个不同规模的算例、1 ~ 9 个核心数对

输运模块中 MOC 子模块的测试,得出 MOC 子模块计

算时间和加速比如表 2 所示。

表 2摇 并行后 MOC 运行时间

输运核数
C5G7鄄I

时间 / s 加速比

C5G7鄄II

时间 / s 加速比

C5G7鄄III

时间 / s 加速比

1 306. 60 1 5671. 66 1 9601. 62 1

3 87. 1 3. 52 1972. 23 2. 88 4144. 23 2. 32

5 62. 31 4. 92 1378. 29 4. 11 4091. 34 2. 35

7 42. 8 7. 16 1138. 97 4. 98 1547. 39 6. 21

9 31. 29 9. 80 943. 05 6. 01 1525. 67 6. 29

摇 摇 随着输运模块核心数的增加,不同算例时间相比

串行运行均有明显的提升。 图 4 直观展示了 MOC 子

模块的加速比和并行效率。
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图 4摇 MOC 子模块的加速比以及并行效率

由表 2 和图 4 可知,随着核数的增加,加速比呈线

性增长趋势,比较接近理想的线性加速比;并行效率保

持平稳趋势,具有强可扩展性。 KYCORE 程序的输运

模块有了明显的加速效果。
Keff 值为有效增值因数,定义为新生一代的中子

数和产生它的直属上一代中子数之比。 Keff 值是 KY鄄
CORE 程序的重要求解之一。 表 3 为并行前后 KY鄄
CORE 程序 Keff 值对比。

表 3摇 并行前后的 Keff 值对比

算例 并行前 Keff 值 并行后 Keff 值

C5G7鄄I 1. 017555736555 1. 017555736555

C5G7鄄II 1. 104127038916 1. 104127038916

C5G7鄄III 1. 241650770689 1. 241650770689

由表 3 可知,并行前后 Keff 值精度不变,证实本

文提出的 MPI 二维拓扑通信结构以及特征线两级并

行优化算法无精度损失。 经以上性能以及正确性测试

表明,本文基于 MPI 二维拓扑通信结构划分的特征线

两级并行优化算法具有高精度性以及强可扩展性。

4摇 结束语

针对 KYCORE 程序耗时长、输运模块无法扩展并

行等问题,提出了 MPI 二维拓扑通信结构,该结构对

不同维度创建不同通信域以及通信组,可应用于二维

问题并行计算,无须额外进行组间通信。 将其运用于

以实现区域分解并行的 KYCORE 程序后,KYCORE 程

序区域内部的输运模块能够得到多余的核心进行并行

扩展优化。 在此基础上,提出特征线两级并行优化算

法,该算法能够自适应地划分特征线能群、角度任务,
且满足动态负载均衡。 通过不同规模算例、输运模块

1 ~ 9 核心数、程序 9 ~ 576 总核心数的测试,表明二次

并行后的 KYCORE 程序无任何精度损耗;程序随着核

数的增加加速比大致呈线性增长,并行效率也保持在

70%左右。 以上测试数据表明,MPI 二维拓扑通信结

构以及优化算法具有高扩展性、高精度以及大规模并

行计算能力。
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Parallel Optimization of MOC / SN Coupled Three鄄Dimensional
Neutron Transport Program

HE Qin1,摇 YANG Hao1, 2,摇 ZHOU Shijie2,摇 ZHOU Hang1,摇 WEN Wu1

摇 摇 (1. College of Computer Science,Chengdu University of Information Technology,Chengdu,610225,China;2. School of Information and
Software Engineering,University of Electronic Science and Technology of China,Chengdu,610054,China)

Abstract:KYCORE program is a three鄄dimensional neutron transport program developed by Nuclear Power Research In鄄
stitute of China, which is coupled with radial characteristic line method and axial discrete longitudinal scale method.
KYCORE program adopts geometric domain parallel method, which can compute data of different domains in parallel.
However, due to its huge computational load and memory occupation, the time gain obtained from KYCORE based on
geometric domain parallelism is insufficient, and the program can no longer parallel the transport module level in the do鄄
main. To address this issue, MPI 2D topological communication structure divides the computation of different dimensions
into different communication domains, which is suitable for 2D computation problems. By applying it to KYCORE pro鄄
gram, the geometric domain and the transport module become independent, and the parallel optimization of the transport
module within the domain, namely the two鄄dimensional dimension, can be further realized without destroying the original
parallel structure of the one鄄dimensional geometric domain. For the method of characteristics module in the transport
module, the two鄄level parallel optimization algorithm adaptively divides the energy group computing tasks for each
process, each process dynamically balances the load. , Finally, for the C5G7 benchmark example test, the parallel effi鄄
ciency of the transport of method of characteristics module reaches 70% or more for the cases of varing sizes.
Keywords:KYCORE program;MPI 2D topology communication structure;parallel algorithm of method of characteristics
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