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摘　要　材料科学领域的快速发展,使得核材料(反应堆压力容器钢)微观结构在受到强辐射时产生辐照损伤的问题成为了重

点研究对象.采用动力学蒙特卡洛方法,可以模拟反应堆压力容器钢中溶质析出行为.为了给研究核材料在长期服役后微观

结构演化及性能变化提供理论依据,文中介绍了自主开发的 MISAＧKMC程序的并行策略及大规模测试结果.在验证程序正

确性的基础上,利用 MISAＧKMC程序研究了反应堆压力容器钢中多种溶质原子的析出过程.结果表明,经过长时间演化,溶

质原子会发生聚集,形成富 Cu团簇,富 Cu团簇是引发反应堆压力容器钢脆化的主要微观结构之一.MISAＧKMC程序模拟结

果的准确性、可支持模拟规模大小以及模拟元素的多样化,为后续的材料性能变化研究提供了保障.
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Abstract　Withtherapiddevelopmentofmaterialscience,themicrostructureofnuclearmaterials(reactorpressurevesselsteel)

issubjecttoradiationdamage．Thebehaviorofsoluteprecipitationinreactorpressurevesselsteelcanbesimulatedbydynamic

montecarlomethod．InordertoprovidetheoreticalbasisforstudyingthemicrostructureevolutionandperformancechangeofnuＧ

clearmaterialsafterlongＧtermservice,thispaperintroducedtheparallelstrategyandlargeＧscaletestresultsofMISAＧKMCproＧ

gramdevelopedbyourselves．Basedonthecorrectnessoftheprogram,theprecipitationprocessofsoluteatomsinreactorpresＧ

surevesselsteelwasstudiedbyMISAＧKMCprogram．Theresultsshowthat,afteralongperiodofevolution,soluteatomswill

aggregatetoformCuＧrichclusters,whichisoneofthemainmicrostructureleadingtotheembrittlementofsteelinthereactor

pressurevessel．TheaccuracyofthesimulationresultsofMISAＧKMCprogram,thesizeofthesimulationthatcanbesupported,

andthediversityofsimulationelementsprovideaguaranteeforthesubsequentresearchonmaterialperformancechanges．
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１　引言

反应堆压力容器(ReactorPressureVessel,RPV)是核安

全一级设备,具有密封放射性和防止裂变产物逸散的功能,是
压水堆核电站寿期内不可更换的核心部件.RPV 的寿命决

定了核电厂的使用寿命,因而 RPV的服役能力直接影响反应

堆的经济性和安全性.RPV的服役环境非常恶劣,长期受高

温、高压和高能量中子辐照(E≥１MeV),性能不断降级.辐

照脆化是典型的性能降级[１],使得 RPV的压力温度运行窗口

不断缩小,最终导致堆的关闭停运.因此,RPV 钢的辐照脆



化机理,尤其是 RPV 钢辐照脆化程度的预测,一直都是人们

关注的焦点.引起 RPV钢辐照脆化的关键原因之一是中子

辐照导致 RPV钢中富Cu团簇的析出,近年人们利用理论模

型或者动力学蒙特卡洛(KineticMonteCarlo,KMC)方法深

入研究了αＧFe中的Cu析出问题[２Ｇ４].本文基于我国先进的

高性能计算技术,开发了大规模并行动力学蒙特卡洛程序,并

研究了 RPV钢模型材料中 Cu的析出机理,为改善 RPV 钢

的辐照脆化问题及延长服役寿命提供科学依据.

KMC方法[５Ｇ６]是将微观体系在一定时间内的动力学演化

过程当作状态与状态之间的跃迁.跃迁是瞬间发生的,而处

于某种状态时的体系可以视为相对稳定的,相对于体系中的

状态跃迁来说,停留时间较长.因此,KMC方法适合对材料

的微观结构进行模拟.根据体系演化规则,该方法可以分为

３种:１)AtomisticKMC(AKMC)[７],研究对象为晶格点阵上

的点缺陷,在原子晶格点阵上执行跃迁,也称为 LatticeKMC
(LKMC);２)ObjectKMC(OKMC)[８],将杂质、缺陷及团簇作

为跃迁对象执行 KMC;３)EventKMC (EKMC)[９],研究对象

与 OKMC一样,通过定义对象间的反应概率、作用距离等来

实现体系跃迁.以上３种方法中的对象、反应事件及其(跃

迁/反应)概率事先已知;有的 KMC方法对跃迁/反应路径及

其概率的计算是动态搜索完成的,称为ontheflyKMC[１０].

KMC方法随着时间的推移产生状态到状态之间的跃迁

(变化),即系统在某时刻处于某种状态,这种方式是一种串行

算法.但 是,该 方 式 受 算 法 复 杂 度 以 及 内 存 开 销 等 的 限

制[１１],模拟时间长,甚至难以正确模拟.因此,对 KMC并行

模拟计算的研究变得尤为重要,而目前高性能集群的快速发

展和应用推广,也为此研究提供了有利的条件.

本文介绍了自主开发的 MISAＧKMC程序的并行策略,

并对大规模测试结果进行分析.

２　算法介绍及运算流程

２．１　AtomisticKMC

AKMC利用点阵映射将原子与格点联系起来,从而将事

件(跃迁)转化为原子与格点关系的变化[１２].AKMC利用原

子的运动机制来模拟原子尺度的复杂结构的演化,是通用方

法之一.自 AKMC被开发至今的４０年,它从最开始的追踪

单个空位的移动来研究扩散事件,发展到了在模型中添加杂

质间隙子和自间隙子[１３Ｇ１４].

在金属材料的辐照损伤 AKMC模拟中,其原理是从多种

化学原子内部引入空位,这些空位处于完美晶格的位置上,利

用原子间扩散跳跃,即空位和邻近的原子交换位置,使得不同

原子的位置重新分布.该模型最主要的部分包括跃迁概率及

跃迁激活能的计算.一个跃迁事件的概率为:

PX＝P０×exp －EX
a

kT( ) (１)

其中,P０ 是尝试频率,k是玻尔兹曼因子,T 是绝对温度,EX
a

是事件发生所需激活能.计算激活能时,要确定跃迁前后系

统处于稳态的能量值及跃迁过程中一个较高的能量势垒:

EX
a ＝E０

a＋ Ef

２－Ei

２( ) (２)

其中,Ei 和Ef分别是空位跃迁前后的系统能量值,对其能量

差进行减半是根据系统中的实际情况进行计算的.

在得到跃迁激活能以及相应的跃迁概率的计算方式后,

使用驻留时间算法(由 BortzKalos和 Lebowitz共同提出,简

称BKL算法)[１５]进行事件的选择.在所有可能发生的事件

中,要根据一个随机数r∈[０,１]来选择事件,k满足以下条件

(选中的事件对应的概率为Pk):

∑
k

x＝１
Px≤r≤∑

k＋１

x＝１
Px (３)

在实际模拟中,要根据公式对模拟时间进行换算,得到真

实时间.蒙特卡洛模拟时间与真实时间的转换关系如下:

treal＝CV,MCＧsim

CV,real
tMCＧsim (４)

其中,treal为真实时间,CV,MC和CV,real分别是模拟实验中的空

位浓度与真实的空位浓度.真实的空位浓度如下:

CV,real＝exp －Efor(VFe)
kT( )exp δS

k( ) ×[１－８xCu－６xCu＋

８xCuexp
E(１)

b(VＧCu)

kT( ) ＋６xCuexp
E(２)

b(VＧCu)

kT( )] (５)

Efor(VFe)为纯Fe的空位形成能,计算公式如下:

Efor(VFe)＝８ε(１)
(FeＧV)＋６ε(２)

(FeＧV)－４ε(１)
(FeＧFe)－３ε(２)

(FeＧFe) (６)

在本次计算时,Efor(VFe)的值设置为１．９９５eV,文献[１６]

中使用的数值为２．０２eV;E(１)
b(VＧCu)(取值０．１７eV)和E(２)

b(VＧCu)(取

值０．１９eV)分别是第一和第二近邻 VＧCu的结合能;参考

Mathon对FeＧCu体系所做工作[１７],δS
k

等于２.

虽然使用 AKMC方法构建的原子格点位置与实际情况

并不完全一致(偏差０．０１a０),但是这样做在很多情况下可以

简化建模的工作量,而且这种原子点阵映射是有效的;AKMC
方法的另一个优点就是可以对事件(跃迁)进行局域化处理,

每条跃迁路径只与其近邻的体系环境有关,这样可以极大地

简化计算[５].AKMC方法可以尽可能正确地描述系统微观

演化[１２],所以它的模拟更接近于真实情况.

２．２　基于空位跃迁的串行KMC
基于空位跃迁的 AKMC方法[１８]将空位作为跃迁对象,

研究因其跃迁而引起的溶质析出过程.计算跃迁能量和跃迁

概率时,可使用嵌入原子势方法(EmbeddedAtom Method,

EAM)[１９]和Pair势方法.

RPV钢基体材料为BCCＧFe,它的晶格是体心立方的,如
图１所示.一个空位的周边会有８个第一近邻,即一个空位

在其第一近邻范围内会产生８个可能的跃迁事件,在获得跃

迁事件的发生概率后,根据算法选择一个事件并执行[１８].

图１　空位跃迁示意图

Fig．１　Diagramofvacancytransition

串行算法是顺序执行的,在实际条件下模拟真实情况会

受到极大的限制.串行算法的流程如图２所示.

１３王　栋,等:原子动力学蒙特卡洛程序 MISAＧKMC在反应堆压力容器钢辐照损伤研究中的应用



图２　基于空位跃迁的 AKMC串行算法的流程

Fig．２　FlowofAKMCserialalgorithmbasedonvacancytransition

从串行算法的流程中不难看出,该算法在运算过程中是

通过先选择一个事件然后发生该事件来执行的.发生选中事

件前所经过的时间(串行时间增量)的计算公式为:

Δt＝－ln(random)
Ptotal

(７)

其中,Ptotal是体系处于某一状态时,所有可能跃迁事件对应的

概率之和;random 是[０,１]中的随机数.时间增量Δt,与所

有可能发生事件概率之和的倒数成正比.

２．３　基于空位跃迁的并行KMC
并行程序通过区域分解、子域划分等保证了运算的规模,

每个进程都按照一个固定的顺序在各个子域中独立执行

KMC模拟,即在相同的时间步长内,每个子域都有空位跃迁

发生.因此,子域不能太小,否则两个相邻进程的子域可能会

对同一个区域造成影响,进而带来很大的误差.无论在什么

时间,进程在同一时刻的模拟区域不会相互影响,避免了边界

冲突.并行运算的流程如图３所示.

图３　AKMC并行算法的流程

Fig．３　FlowofAKMCparallelalgorithm

(１)参数设定:主要从输入文件中读取各类参数,如模拟

盒子大小、晶格常数、温度、势能参数、随机数种子等.在势能

参数中,为了观察不同的势函数是否对整体运算产生影响,我
们在EAM 势之外又加入了 Pair势.在 EAM 势中,原子的

相互作用能由Pair势和 multiＧbody势函数组成,在计算过程

中最多会考虑到第三层近邻,其势能计算如式(８)所示:

EEAM＝∑[１
２∑

３

i＝１
∑
v
ε(n)

(μv)＋F(ρμ)] (８)

其中,μ和v为原子标识,F为多体嵌入势函数,ρμ 是在原子μ
处的体系电子总密度.

而在独立的Pair势模型中,原子间的相互作用能仅使用

第二层近邻内原子对间键能进行表示,其势能计算如下:

Epair＝∑
j
ε(i)

(FeＧFe)＋∑
k
ε(i)

(VＧV)＋∑
l
ε(i)

(FeＧV)＋∑
m
ε(i)

(FeＧCu)＋

∑
n
ε(i)

(VＧCu)＋∑
p
ε(i)

(CuＧCu) (９)

在晶格中,当i＝１或２时,分别对应于第一近邻或第二

近邻;j为 FeＧFe键的个数,k为 VＧV 键的个数,l为 FeＧV 键

的个数,m 为FeＧCu键的个数,n为 VＧCu键的个数,p为 CuＧ
Cu键的个数.

(２)并行区域分解:此模块是该程序中比较基础的部分之

一.动力学蒙特卡洛方法根本上是一个串行算法,一个事件

发生后,系统状态随之改变,这将影响下一个事件的选择.因

此,要想对其进行并行化,必须进行近似.这种近似物理上可

以解释为事件的空间解耦,即某个位置上的一个事件对系统

中距离越远事件的依赖越小,这样距离相对较远的事件给整

个系统带来的影响可以忽略不计,从而实现空间上的并行.
与此同时,我们采用的 AKMC模型在计算时本身就具有局域

化的性质,进行区域并行化相对来说比较容易处理.
进行空间上的并行,需对模拟材料进行区域分解,一般在

各个维度均匀分块.如图３所示,若在３D 材料上对数个进

程进行模拟,则可以在坐标(x,y,z轴)上进行一个区域分解

操作,每一个区域内的独立进程负责模拟演化,同时定时地对

边界点进行通信,最后便可以得到整个材料的模拟结果.
(３)进程内子域划分:动力学蒙特卡洛方法(KMC)中原

子的运动轨迹是一个随机过程[２０],不同进程对同一原子的模

拟也可能出现不同的演化.因此,我们依据同步子域算法,在
每个进程的区域内再进行子域的划分(一共８个子域),然后

统计各个子域内的空位和边界点等.为了使相邻进程对边界

点信息的捕捉保持一致,要对子域同步时间(t_sync)进行判

断,t_sync的取值越小,表示边界区域更新越频繁,模拟结果

越准确;然而,频繁的通信导致了较低的并行效率,因为并非

所有的通信都是必要的.通过增加t_sync,并行效率会得到

提高,但模拟结果的低精度也会更加明显.因此,我们对

t_sync的设定进行了规范.
在输入文件中,我们自定义了tstop(同步时间间隔)来保

证t_sync的取值,并通过式(１０)选择一个最小值赋给t_sync.

t_sync＝min(tstop,Tmax－T) (１０)
程序运行时,若T≤Tmax,遍历每个子域.若子域内的运

行时间t＜t_sync,执行跃迁事件,计算时间增量Δt,并将其累

加至运行时间中;当t＞t_sync时,进行同步通信,并在通信结

束后执行T ＋＝t_sync,直到T＞Tmax.
(４)事件计算:主要负责计算事件发生的概率.
(５)事件选择:负责 KMC中关键的步骤———通过随机数

选取发生的事件.
(６)同步通信:进行进程间消息的传递以保证数据同步,

是保证模拟精度的关键因素.我们采用即时更新通信数据的

方法进行通信,其原理分为两个部分:在子域模拟过程中,将
边界发生改变的格点信息存入指定的发送队列;确定邻居进

程并发送队列中的数据.相邻区域的对应关系如图４所示.
图４中的１,２,３区域属于进程２第I个子域的边界,同时１区

域也属于进程０,１,３的边界,所以当进程２的I子域执行模

拟时,将其模拟过程中边界发生改变的格点信息同时加入进

程０,１,３的发送队列中,并在该子域结束模拟时发送队列内

２３ ComputerScience 计算机科学 Vol．４７,No．４,Apr．２０２０



的相应信息来更新相邻区域的信息,以此类推.

图４　相邻子域模拟后邻居进程通信方法示意图

Fig．４　SchematicdiagramofcommunicationmethodforsubＧdomain

simulatedpostＧneighborprocesses

(７)结束:统计计算结果并输出.

３　数值实验

３．１　测试环境

在“神威􀅰太湖之光”高效能计算系统上对该软件进行了

测试,系统配置和系统环境如表１所列.

表１　超级计算机“神威􀅰太湖之光”的相关参数

Table１　Parametersofsupercomputersunwaytaihulight

参数类型 参数

机器名称 “神威􀅰太湖之光”
CPU型号 “申威２６０１０”众核处理器１．５GHz
节点核数 共４主核,２５６从核

MPI版本 基于 MPI３．０开发的SWＧMPP
网络 神威高速计算互连网络

３．２　正确性和一致性

本次实验中,模拟溶剂原子是铁,溶质是占比为１．５％的

铜,空位浓度是８×１０－４％,模拟温度T＝５７３K,模拟规模为

４０a０×４０a０×４０a０,其中a０ 为 BCCＧFe的晶格常数(本文中为

２．８５５３Å),是晶体物质的基本结构参数.将孤立溶质原子演

化过程与文献[１６]中的数据相对比,如图５所示.

图５　孤立溶质原子数目随时间函数的演变

Fig．５　Evolutionofnumberofisolatedsoluteatomsasa

functionoftime

从图５可以看出,随着模拟时间的延长,孤立铜原子的数

目逐渐减少,原子的模拟过程是马尔可夫过程,模拟结果受随

机数连续使用的影响,最终演化结果不同,但含有铜原子析出

物的形成趋势与参考文献[１６]中的数据是一致的,因此验证

了 MISAＧKMC程序模拟结果的正确性.

下面测试单核、２０核、４０核以及８０核(仅主核)来验证串

行算法和并行算法的一致性,模拟规模为 １００a０ ×１００a０ ×

１００a０,其余模拟条件与上述实验保持一致,模拟时长为１×

１０－５s.从图６看出,串行算法与并行算法在能量变化上存

在波动,但总体都呈下降趋势.由表２可见,不同核数的运行

结果与串行结果基本保持一致(误差绝对值在可接受范围

内).

图６　串并行算法的一致性比较

Fig．６　Consistencycomparisonofserialalgorithmandparallel

algorithm

表２　串行算法与并行算法结果的对比

Table２　Comparisonresultsofserialalgorithmandparallel

algorithm

算法 CPU核数 末态能量/eV 误差绝对值

串行算法 １ －８５１５５３７．７３ －

并行算法

２０ －８５１５５３７．９４ ０．２１
４０ －８５１５５３８．００ ０．２７
８０ －８５１５５３６．９５ ０．７８

３．３　性能分析

为了验证并行程序的大规模性能,我们在不同条件下测

试该程序的强可扩展性和弱可扩展性.

首先,我们采用了两种势函数(EAM 势和PAIR势)在溶

质为０．００９％的铜和随机分布的０．００４５％的空位环境下,使

用３２０核、６４０核、１２８０核、２５６０核(仅主核)进行并行程序的

强可扩展性数值实验,模拟规模为１０００a０×１０００a０×１０００a０,

模拟时间t＝０．０００１s,模拟温度T＝６００K.由于内存占用较

多,程序无法从单个核开始计算,因此以３２０核为基准来计算

程序的并行效率和加速比,实验结果如图７所示.

图７　并行程序的强扩展性测试

Fig．７　Strongscalabilitytestofparallelprogram

可以看到,在２５６０核时,加速比达到了５．７６(EAM)和

６．１２(Pair),并行效率为７１％(EAM)和７７％(Pair).

保持每一个主核分配到的粒子数约为３×１０６,分别对采

用EAM 势和Pair势的并行程序进行了弱扩展性的测试,如

图８所示.与强扩展性一样,采用相同的溶质浓度、空位浓

度、模拟时间t和模拟温度T,模拟规模随核数的增加而增

加.可以看到,通信时间逐渐增多,这是由于核数不断增加使

得各区域之间的通信工作量增加,在程序运行上千核以后,并

行效率呈 缓 慢 下 降 趋 势,在 ５１６０ 核 时,并 行 效 率 分 别 为

８５．５％(EAM)和１１５．１％(Pair).图７与图８说明,本文程序

具有良好的强扩展性和弱扩展性,可以扩展至大规模计算.
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(a)采用 EAM 势

(b)采用Pair势

图８　并行程序弱扩展性测试

Fig．８　Weakscalabilitytestofparallelprogram

３．４　蒙特卡洛中的事件选择方法

蒙特卡洛方法中的事件选择方法(求解器Ｇsolve_style)是

指从一个 事 件 列 表 中 随 机 挑 选 事 件 的 方 法[２１],包 括 线 性

(Linear)方法、树(Tree)或组(Group)方法.其中,线性方法

是通过线性方式扫描事件列表来选择事件,因此选择事件的

复杂度为 O(N),其中 N 是事件的数量.该求解器可适用于

少数量的事件模拟.树方法是通过创建概率及其总和的二叉

树来选择事件,选择事件的复杂度为 O(logN)(N 为事件的

数量).组方法是通过预分组然后再选择的方式来选择事件,

计算复杂度为 O(１).

我们分别对３种求解器进行了单核测试,溶质是占比

１．３４％的铜,空位浓度是５×１０－５％,模拟温度为７７３K,模拟

规模为１２８a０×１２８a０×６４a０,结果如图９和图１０所示.

图９　不同求解器的时间统计

Fig．９　Timestatisticsofdifferentsolvers

图１０　标准参数下孤立原子随时间函数的演变

Fig．１０　Evolutionofisolatedatomsasafunctionoftime

可以看出,在孤立原子沉淀效果几乎不变的情况下,组
(Group)求解器要比线性(Linear)和树(Tree)求解器的效果好.

３．５　对RPV模型合金钢的模拟及结果分析

在实际材料中,溶质元素不只有 Cu(铜)原子,还包含Si
(硅)、Mn(锰)、Ni(镍)这些微量元素.本文利用 MISAＧKMC
程序对多元合金体系中的溶质析出行为进行模拟研究,并与

其他软件进行对比,以检验材料内原子演化状态的正确性(实

验中所涉及的实际演化时间均由式(５)计算得出).

图１１(Cu＝红色、Ni＝绿色)、图１２(Cu＝红色、Mn＝黑

色、Si＝蓝色)分别给出 FeＧ１．１３Cu１．３６Ni(％)二元合金、FeＧ

１．３４Cu０．５１Si１．９３Mn(％)三元合金在 MISAＧKMC下的模拟

情况.

图１１　二元合金模拟

(电子版为彩色)

Fig．１１　Binaryalloysimulation

图１２　三元合金模拟

(电子版为彩色)

Fig．１２　Ternatealloysimulation

以文献[７]为基准(各原子浓度占比如图 １１、图 １２所

示),温度为８２３K,模拟规模为４０a０×４０a０×４０a０,二元合金

经过４h的实际演化微观结构产生变化,其中,最大铜原子团

簇包含的原子数目为５７.三元合金经过１４４０h的实际演化,

析出了几乎纯铜的团簇,最大团簇包含的铜原子数目为６２９,

周围环绕着少量的 Mn和 Ni,其微观结构变化与文献[７]的

结果一致.

图１３(Cu原子＝红色、Si原子＝蓝色、Mn原子＝黄色、

Ni原子＝ 绿色)给出了四元合金在 MISAＧKMC 中的模拟

情况.

图１３　FeＧ０．２Cu０．６３Si１．２６Mn０．５３Ni(％)合金模拟

Fig．１３　FeＧ０．２Cu０．６３Si１．２６Mn０．５３Ni(％)alloysimulation

以文献[１６]为基准(各原子浓度占比如图１３所示),温度

为５７３K,模拟规模为４０a０×４０a０×４０a０.经过１０年和１００
年的实际演化,模拟结果中形成的最大溶质原子团簇包含５
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个Cu原子,与文献中[１６]得到的结果一致,其微观结构在

５７３K下并没有发生太大的变化.

而在７７３K时,相同模拟参数下,经过１０年的实际演化,

同样形成了两种较大的富铜沉淀物(最大团簇包含的原子数

为３４),组成结构的各原子占比为 Cu≈８７％,Si≈４％,Mn≈

５％,Ni≈４％,微观结构发生了根本性的变化,与文献[１６]中

的实验结果(最大团簇包含的原子数目为３５)相吻合.这种

富铜沉淀物是引起压力容器钢脆化的主要微观结构之一.

结束语　原子动力学蒙特卡洛方法是从原子尺度上研究

材料内溶质析出行为的有力工具.针对 KMC串行算法在某

些条件下受到限制等问题,我们提出并行算法,自主开发了应

用程序(MISAＧKMC),并对其核心思想以及设计框架进行了

概括.本文首先对程序的正确性以及串并行的一致性进行验

证;在此基础上进行大规模测试,结果表明程序具有较好的并

行效率,具备高可扩展性.最后利用程序研究了 RPV模型合

金钢中多元溶质的析出行为,并与文献结果进行对比,结果表

明多元合金体系中会析出富Cu团簇.MISAＧKMC对材料内

溶质析出行为的研究可为材料性能分析提供支撑.
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