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摘要：基于三维相场模型，使用 ＭＰＩ＋ＣＵＤＡ异构协同并行技术，在ＧＰＵ集群上建立三维合金定向凝固的 Ｍｕｌｔｉ－
ＧＰＵ计算模型，实现了Ａｌ－Ｃｕ二元合金三维定向凝固的模拟．再现了Ａｌ－Ｃｕ二元合金三维定向凝固的过程，以及不

同取向晶粒间的竞争生长现象．通过与传统ＣＰＵ串行计算模型相比较，验证了 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计算模型的计算效率和

加速效果．实现了二元合金定向凝固的加速模拟计算，其加速比最大可达５７．７．
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　　定向凝 固 技 术 可 直 接 控 制 凝 固 过 程 中 晶 粒 取

向，使其沿特 定 的 方 向 进 行 生 长，消 除 了 结 晶 过 程

中形成的横向晶界，大幅度提高了材料的纵向机械

性能和使用温度，应用价值很高，研究定向凝固过程

中的微观组织 演 化 规 律 也 极 其 重 要．随 着 定 向 凝 固

理论的深入研究，定向凝固技术的应用前景越来越

广阔，已成为材料科学技术领域的重要学科方向和

非常活跃的技术领域．
相场法在处理微观组织演化方面具有其独特的
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优 势，不 需 要 追 踪 复 杂 界 面，应 用 非 常 广 泛，是 微

观 组 织 模 拟 中 的 研 究 热 点，属 于 材 料 科 学 的 前 沿

领 域［１－３］．Ｒｏｂｅｒｔ等［４］采 用 相 场 模 型 研 究 了 二 元 合

金 定 向 凝 固 过 程 中 的 浅 胞 界 面．Ｍａｔｈｉｓ　Ｐｌａｐｐ［５］采

用 了 依 赖 时 间 的 三 维 相 场 模 型，研 究 了 六 角 胞 晶

族 和 共 晶 层 状 生 长 的 形 态 稳 定 性，并 通 过 改 变 各

向 异 性 系 数 研 究 了 胞 晶 形 貌 的 变 化 规 律．Ｙｅｈ
等［６］采 用 相 场 模 型 研 究 了 二 元 合 金 定 向 凝 固 中

驼 峰 的 形 成 过 程．
随着计算机技术的不断发展，多种高性能计算

方法被应用在 材 料 学 相 关 邻 域 的 模 拟 计 算 中．对 于

定向凝固的三维相场模拟来说，计算速率和计算规

模始终是影响模拟效果的瓶颈．因此，探索拥有更快
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的计算速率、更大模拟规模的高性能计算方法实现

定向凝 固 的 三 维 相 场 模 型 具 有 重 要 的 意 义．Ｓｈｉ－
ｍｏｋａｗａｂｅ［７］等在 ＴＳＵＢＡＭＥ　２．０超级计算机上模

拟了二元合金枝晶凝固演变过程．朱昶胜等［８］利 用

单ＧＰＵ对流动影响的枝晶生长进行了研究．Ｔｏｍｏ－
ｈｉｒｏ等［９］利用ＧＰＵ超级计算机实现了大尺度的三

维定向凝固模拟．
本文在ＧＰＵ集群上结合 ＭＰＩ，基于ＣＵＤＡ通

用并行计算构架，使用 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ较大尺度地模拟

了二元合金三维定向凝固过程，以缩短计算时间，提
高计算效率，实现了对二元合金定向凝固三维相场

模型的加速．并通过模拟结果验证了 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ的

加速性能及并行模拟结果的可靠性．

１　计算模型

１．１　二元合金相场模型

基于Ｋｉｍ等［１０］提出的二元单相合金凝固相场

模型（ＫＫＳ模型），三维相场控制方程为

φ
ｔ＝

Ｍ（ε（θ）２ !２φ＋

ｘ

!φ
２ε（θ）ε

（θ）
（φｘ）（ ）＋


ｙ

!φ
２ε（θ）ε

（θ）
（φｙ）（ ）＋


ｚ｜

!φ｜
２ε（θ）ε

（θ）
（φｚ）（ ）－ｆφ （１）

式中：φ 为相场序参量；ｔ为时间变量；Ｍ 为固 相 液

面推进速率；εθ（）与界面能相关；ｆφ 为自 由 能 密 度

ｆ对φ的一阶导．
枝晶固－液界面 迁 移 方 向 的 法 向 量 被 用 作 自 变

量来定义相场控制函数，其法向量为

ｎ＝!φ／ !φ （２）

　　将式（２）代入式（１）中，分部积分后得到一个以

枝晶固－液界面迁 移 方 向 法 向 量 为 自 变 量 的 相 场 控

制方程：

φ
ｔ＝

Ｍ（ε（θ）２ !２φ＋（ε（θ）·ε″（θ）＋ε′（θ）
２）·

（!φ !ｎ）－ｆφ） （３）
其中：ｆφ 表达式如下：

ｆφ＝
ＲＴ
Ｖｍ
ｈ′（φ）ｌｎ

（１－ｃｅｓ）（１－ｃｌ）
（１－ｃｅｌ）（１－ｃｓ）

＋Ｗｇ′（φ）

（４）
式中：Ｒ 为 气 体 常 数；Ｔ 为 温 度；Ｖｍ 为 摩 尔 体 积；

ｈ（φ）为势函数；ｇ（φ）为 剩 余 自 由 能 函 数；ｃ为 合 金

溶质浓度，下标ｌ，ｓ分别表示液相和固相，上标ｅ表

示平衡状态．
假设在结晶过程中，固相中的溶质浓度一定，且

不发生扩散，液相中的溶质扩散速率较快，很快达到

处处相同，且溶质再分布发生在固－液界面上，溶质

控制方程为

ｃ
ｔ＝

! Ｄ
（φ）
ｆｃｃ

!ｆｃ（ ） （５）

式中：ｆｃ 和ｆｃｃ分别表示自由能密度ｆ对ｃ的一阶、
二阶偏导数；Ｄ（φ）为溶质的扩散率，其表达式如下：

Ｄ（φ）＝ｈ（φ）Ｄｓ＋［１－ｈ（φ）］Ｄｌ （６）
此外，相应的相场参数Ｗ 表达式为

Ｗ ＝６．６σ／δ （７）
其中：σ为界面能；δ为界面厚度．
１．２　界面能各向异性函数方程

在立方对称 性 体 系 中，界 面 能 的 各 向 异 性 用θ
的变化来定义．θ为［１００］方 向 与（００１）面 法 线 方 向

的夹角，即ε＝εθ（）．如图１所示（ａ为θ＝０，ｂ为θ＝
４／π）：

在 Ｈｏｙｔ等［１１］提出的模 型 中，界 面 自 由 能 各 向

异性被表示为 枝 晶 固－液 界 面 迁 移 方 向 法 向 量 的 级

数函数：

εｎ（）＝（１－３ε４）×

　　 １＋
４ε４
１－３ε４

（φｘ）
４＋（φｙ）

４＋（φｚ）
４

φ
４（ ）　（８）

式中：ε４ 为各向异性系数，夹角θ和β的定义如下：

θ＝ａｒｃｃｏｓ φｘ
（φｘ）

２＋（φｘ）
２＋（φｘ）槡 ２

（９）

β＝ａｒｃｔａｎ
φｙ
φｚ

（１０）

图１　各向异性示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｋｅｔｃｈ　ｍａｐ　ｏｆ　ａｎｉｓｏｔｒｏｐｙ

　　将式（９）和式（１０）代入式（８）中可以得到以角度

为自变量的各向异性函数的控制方程：

εｎ（）＝１－３ε４＋４ε４（ｓｉｎ４θ（ｃｏｓ４β＋ｓｉｎ
４
β）＋ｃｏｓ

４θ）
（１１）

但是，使用这种方式定义所得各向异性函数和枝晶

生长取向初始条件的变化会使得相场模型不能准确

描述晶体生长过程中固－液界面的演化．
针对上述问 题，Ｌｉ　Ｆｅｎｇ等［１２］提 出 了 如 下 解 决

方 法．立 方 晶 系 中 最 优 生 长 方 向 的 晶 向 指 数 为

〈１００〉，这一组晶向指数恰好可以组成一个三维坐标

系，枝晶生长界面迁移的法向方向和这个坐标系有
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３个夹角，分别是：

θ１＝ａｒｃｃｏｓ φｘ
（φｘ）

２＋（φｘ）
２＋（φｘ）槡 ２

（１２）

θ２＝ａｒｃｃｏｓ φｙ
（φｘ）

２＋（φｘ）
２＋（φｘ）槡 ２

（１３）

θ３＝ａｒｃｃｏｓ φｚ
（φｘ）

２＋（φｘ）
２＋（φｘ）槡 ２

（１４）

式中：θ和θ１，θ２，θ３ 有唯一对应的关系，用这三个角

所描述的θ来定义界面自由能各向异性函数，建立

相场模型来解决以前的相场模型不能准确描述晶粒

不同取向生长固 －液界面演化的问题．
采用θ１，θ２，θ３ 来 定 义 界 面 自 由 能 各 向 异 性 函

数，可以得到界面能各向异性控制方程：

εθ（）＝１－３ε４＋４ε４ ｃｏｓ４θ１＋ｃｏｓ４θ２＋ｃｏｓ４θ３（ ）
（１５）

　　要求θ１，θ２，θ３ 要满足如下条件：

ｃｏｓ２θ１＋ｃｏｓ２θ２＋ｃｏｓ２θ３＝１ （１６）

　　枝晶固－液 界 面 迁 移 方 向 法 向 量ｎ 可 以 用θ１，

θ２，θ３ 表示：

ｎ＝ｃｏｓθ１·ｉ＋ｃｏｓθ２·ｊ＋ｃｏｓθ３·ｋ （１７）

　　使用方程（１５～１７）可控制晶粒的生长取向，当

θ１，θ２，θ３ 初始值发生改变时，晶粒生长取向也会随

之改变．

２　初始条件及参数设置

以Ａｌ－Ｃｕ合金为研究对象，进行定向凝固的三

维相场模拟，其中相关物性参数见表１．
表１　材料物性参数

Ｔａｂ．１　Ｐｈｙｓｉｃａｌ　ｐｒｏｐｅｒｔｙ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ　ｏｆ　ｍａｔｅｒｉａｌ

物性参数　 Ａｌ－Ｃｕ
界面能σ／（Ｊ·ｍ－１） ０．０９３
熔点温度Ｔｍ／Ｋ　 ９３３．３
凝固潜热Ｌ／（ｋＪ·ｋｇ－１） ３８９．０
热导率ｋ／（Ｗ·（ｍ·ｋ）－１） １９２．６
平衡常数ｋｅ ０．１４
液相溶质扩散系数Ｄｌ／（ｍ２·ｓ－１） ３．０×１０－９

固相溶质扩散系数Ｄｓ／（ｍ２·ｓ－１） ３．０×１０－１３

液相线斜率ｍｅ ６２０

设模拟区域空间大小为Ｎｘ×Ｎｙ×Ｎｚ，初始晶

核的半径为ｒ０．在直角坐标系Ｏ －ｘｙｚ上，ｘ，ｙ，ｚ分

别对应空间坐标轴的３个方向量，其中胞晶向前生

长是沿着ｚ方向进行的，则：

φ＝１，　Ｔ＝Ｔｍ－ΔＴ，　ｚ２ ≤ｒ２０

φ＝０，　Ｔ＝Ｔｍ－ΔＴ，　ｚ２ ＞ｒ２０
烅
烄

烆
　 （１８）

式中：Ｔ 为 量 纲 温 度；ΔＴ 为 过 冷 度．在 计 算 区 域 的

边界上，采用Ｚｅｒｏ－Ｎｅｕｍａｎｎ［１３］边界条件．使用的模

拟计算参数 值 分 别 为Δｘ＝０．６×１０－８，Δｙ＝０．６×
１０－８，Δｚ＝０．６×１０－８，Δｔ＝１．５×１０－９，ε４＝１．５×
１０－９，δ＝４．５Δｘ／２．

３　Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ加速实现三维二元合金

定向凝固

３．１　Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ并行技术简介

近年来，基 于ＣＰＵ＋ＧＰＵ 的 混 合 异 构 计 算 系

统开始逐渐成为国内外高性能计算领域的热点研究

方向．在实际应用中，许多基于ＣＰＵ＋ＧＰＵ的混合

异构计 算 机 系 统 表 现 出 了 良 好 的 性 能．本 文 使 用

ＭＰＩ＋ＣＵＤＡ混 合 粒 度 异 构 并 行 编 程 模 式 实 现 在

ＧＰＵ集群上的 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ高性能计算方法．
３．１．１　ＭＰＩ和ＣＵＤＡ并行概述

ＭＰＩ（ｍｅｓｓａｇｅ　ｐａｓｓｉｎｇ　ｉｎｔｅｒｆａｃｅ）是一种基于信

息传递的并行编程技术．它不是一门编程语，而是一

个库，它使用ＦＯＲＴＲＡＮ或Ｃ结合ＭＰＩ库，把原来

串行编程语言扩展成为并行编程语言．ＭＰＩ库 可 以

被Ｃ、Ｃ＋＋、ＦＯＲＴＲＡＮ７７和Ｆｏｒｔｒａｎ９０调 用，在

语法上，它遵守所有对库函数和过程的调用规则，和
一般的函数与 过 程 没 有 区 别．其 次 它 是 一 种 标 准 或

规范的代 表，而 不 是 特 指 对 它 的 具 体 实 现．在 本 文

中，所使用的 ＭＰＩ版本为 ＭＰＩ２［１４］系列．
ＣＵＤＡ（ｃｏｍｐｕｔｅ　ｕｎｉｆｉｅｄ　ｄｅｖｉｃｅ　ａｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅ）［１５］即

统一计 算 架 构，是 由 生 产 ＧＰＵ的 英 伟 达 公 司 提 出

的ＣＰＵ＋ＧＰＵ 混 合 编 程 框 架．ＣＵＤＡ　Ｃ／Ｃ＋＋语

言有如下特点：１）ＳＰＭＤ框架；２）兼有分布式存储

和共享内存的优点；３）把握ＧＰＵ的带宽是充分利

用ＧＰＵ计 算 资 源 的 关 键．一 般，经 过 一 定 优 化 的

ＣＵＤＡ　Ｃ／Ｃ＋＋程 序 的 计 算 速 度 相 比 于 传 统 的

ＣＰＵ程序的计算速度要快几倍到几十倍．正因为如

此，在目前深度学习领域，越来越多的科研工作者和

工程师都开始利用ＧＰＵ和ＣＵＤＡ来并行加速．
３．１．２　ＭＰＩ＋ＣＵＤＡ异构协同并行技术

ＣＰＵ＋ＧＰＵ异构协同计算构架如图２所示，其
可以 划 分 成３个 并 行 层 次：节 点 间 并 行、节 点 内

ＣＰＵ与ＧＰＵ异 构 并 行、设 备（ＣＰＵ 或 ＧＰＵ）内 并

行．根据这３个层次可以得到 ＭＰＩ＋ＣＵＤＡ异构协

同计算模式为：节点间分布式＋节点内异构式＋设

备内共享式．
１）节点间分布式

ＣＰＵ＋ＧＰＵ异构协同计算集群中，各个节点之

间的连接与传统ＣＰＵ集群一样，采用网络连接，因

此，节点间采用了 分 布 式 的 计 算 方 式，采 用 ＭＰＩ消

息通信的并行编程语言．
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图２　ＣＰＵ＋ＧＰＵ异构协同计算构架

Ｆｉｇ．２　ＣＰＵ＋ＧＰＵ　ｈｅｔｅｒｏｇｅｎｅｏｕｓ　ｃｏｏｐｅｒａｔｉｖｅ　ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ

ａｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅ

２）节点内异构式

ＣＰＵ＋ＧＰＵ异构协同计算集群中，每个节点上

包含多核ＣＰＵ和一块或多块ＧＰＵ卡，节点内采用

了异 构 的 架 构，采 用 主 从 式 的 编 程 模 型，即 每 个

ＧＰＵ卡需要由ＣＰＵ进程／线程调用．
由于每个节 点 上，ＣＰＵ核 数 也 比 较 多，计 算 能

力也很大，因此，在多数情况下，ＣＰＵ也会参与部分

并行计算．由一个ＣＰＵ进程／线程负责复杂逻辑和

事务处理等串行计算，其他ＣＰＵ进程／线程负责小

部分并行计算，ＧＰＵ负责大部分并行计算．
在ＣＰＵ＋ＧＰＵ 共 同 计 算 模 式 下，把 所 有 的

ＣＰＵ统称 为 一 个 设 备（ｄｅｖｉｃｅ），每 个 ＧＰＵ 卡 成 为

一个设备．根 据 这 种 划 分 方 式，可 以 采 用 ＭＰＩ进 程

节点内的各设备之间的通信和数据划分．
３）设备内共享式

对于ＣＰＵ设备，每 个 节 点 内 的 所 有 多 核ＣＰＵ
采用了共享 存 储 模 型，因 此，把 节 点 内 的 所 有 多 核

ＣＰＵ看作 一 个 设 备，可 以 采 用 ＭＰＩ进 程 控 制 这 些

ＣＰＵ核 的 并 行 计 算．对 于 ＧＰＵ设 备，ＧＰＵ设 备 内

有自己独立的ＤＲＡＭ 存储，ＧＰＵ设 备 也 是 共 享 存

储模 型，在 ＧＰＵ上 采 用ＣＵＤＡ编 程 控 制 ＧＰＵ 众

核的并行计算．
３．２　三维二元合金定向凝固的 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ实现

３．２．１　计算空间并行化划分

在模拟过程中，使用ＣＵＤＡ　ＣＰＵ＋ＧＰＵ混合编

程框架，通过划分计算空间，使得每个ＧＰＵ分别负责

一个子区域的模拟计算．在大小为Ｎｘ×Ｎｙ×Ｎｚ 的

计算空间 上，由 于 使 用 的 模 拟 规 模 大 小Ｎｚ 远 大 于

Ｎｘ 和Ｎｙ，故沿ｚ轴方向单一对整体模型进行分割，
形成多个并行小模块，具体的划分方式如图３所示．

图３ａ为划分前的计算域，其大小为Ｎｘ×Ｎｙ×
Ｎｚ．计算空间中的每一个节点对应 ＧＰＵ中的一 个

线程．沿ｚ轴将计算区域平均划分为Ｎ 个子区域如

图３ｂ所示，每个子区域大小为Ｎｘ×Ｎｙ×Ｎｚ．在实

际模拟过程中，将每一个子区域分别交给一个ＧＰＵ
进行计 算，每 个 ＧＰＵ只 需 负 责 自 己 所 分 配 的 子 区

域的计算，这极大地提高了整个模型的计算效率．由
于在实际模拟过程中每个子区域边界层计算需要其

相邻子 区 域 边 界 层 值 的 参 与，故 在 相 邻 ＧＰＵ之 间

存在数据通信．为了便于数据通信，给每个区域在ｚ
轴方向上下各 加 一 层 大 小 为Ｎｘ×Ｎｙ×１的ｇｈｏｓｔ
ｃｅｌｌ［１５］（如图３ｃ所 示）用 以 实 现 ＧＰＵ 间 的 数 据 通

信，故每个子区域大小变为Ｎｘ×Ｎｙ×（ｚ＋２）．在实

际模拟中，每个ＧＰＵ中Ｎｘ×Ｎｙ×ｚ个线程用于计

算，剩余的Ｎｘ×Ｎｙ×２个线程用于实现ＧＰＵ间的

数据通信．

图３　计算空间并行化划分

Ｆｉｇ．３　Ｐａｒａｌｌｅｌｉｚｉｎｇ　ｐａｒｔｉｔｉｏｎ　ｏｆ　ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ　ｓｐａｃｅ

３．２．２　ＧＰＵ边界交换

在合金的定向凝固数值计算过程中，每一个节

点的计算都需要其相邻节点的值．当单个ＧＰＵ计算

沿Ｚ轴边界的 节 点 时，就 需 要 使 用 其 相 邻 ＧＰＵ边

界节点 的 值，此 时 相 邻 ＧＰＵ之 间 的 数 据 通 信 就 十

分重要．由于ＧＰＵ之间不能直接进行 数 据 交 换，故

使用 ＭＰＩ来实现相邻ＧＰＵ间的数据通信．具 体 的

ＭＰＩ边界交换过程如图４所示．

图４　ＭＰＩ边界交换模型

Ｆｉｇ．４　ＭＰＩ　ｂｏｕｎｄａｒｙ　ｅｘｃｈａｎｇｅ　ｍｏｄｅｌ
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　　图４以３个子区域为例，给每个子区域分配一

个 ＭＰＩ进程，设沿ｚ轴从下至上分别为进程０～２．
由于在模拟计算过程中，边界点新值的计算需要相

邻边界其他块的数据，因此在每个数据块上下各加

一层数据空间，用于存放从相邻 ＭＰＩ通信得到的数

据．在具体的通信过程中，进程１的第ｚ层将数据发

送给进程２的第０层，第１层将数据发送给进程０
的第ｚ－１层．同时，进程１的第０层接收来自进程０
的数据，第ｚ－１层接收来自进程２的数据．对于进

程０和２，将进程０的第１层数据发送给进程２的第

ｚ－１层，将进程２的第ｚ层数据发送给进程０的第

０层．
３．２．３　Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ异构的设计实现

在 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计算模型中，相 邻 ＧＰＵ之 间 通

过 ＭＰＩ进程连接，因此多个ＧＰＵ在计算上是并发

的．在单 个 ＧＰＵ 上，计 算 区 域 上 的 多 个 线 程 通 过

ＣＵＤＡ编程并发执行，但边界区域的计算需要相邻

ＧＰＵ间的数据 通 信，故 必 须 耗 费 一 定 的 时 间．在 一

个时间步长 上，单 个 ＧＰＵ 计 算 的 时 序 划 分 如 图５
所示．ＧＰＵ完成 一 次 对 子 区 域 的 计 算 后，需 要 完 成

相邻ＧＰＵ间的边界数据通信．首先，将 边 界 区 域 的

值传送给ＣＰＵ（ＧＰＵ　ｔｏ　ＣＰＵ）；然后通过 ＭＰＩ进程

通信完成相邻子区域的数据交换；最后，再将交换完

成的边 界 数 据 传 回 ＧＰＵ 中（ＣＰＵ　ｔｏ　ＧＰＵ）．相 邻

ＧＰＵ边界通信 完 成 后，ＧＰＵ使 用 更 新 后 的 边 界 值

以进行下一个时间步长的计算．

图５　计算模型时序

Ｆｉｇ．５　Ｔｉｍｅ－ｓｅｒｉｅｓ　ｏｆ　ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　ｍｏｄｅｌ

４　模拟结果及讨论

使用的ＧＰＵ集群环境为：Ｌｉｎｕｘ　ＯＳ，共７个物

理节点，每个节点有１６个核，每个物理节点有３个

Ｔｅｓｌａ　Ｍ２０９０型号ＧＰＵ．
４．１　Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ并行模拟结果

图６为当温度取９０５Ｋ、各向异性系数为０．０７３，

ｔ＝４　０００Δｔ时 的 定 向 凝 固 结 果 图．图６ａ为 使 用

Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计 算 模 型 模 拟 得 到 晶 体 定 向 生 长 形 貌

图；图６ｂ、ｃ分别为６ａ相应位置的晶 体 形 貌 切 片 图

和溶质分布切片图．同时用 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ并行实现了

对不同取向 合 金 晶 粒 生 长 的 模 拟．通 过 使 用 Ｍｕｌｔｉ－
ＧＰＵ计算模型模拟得到的 Ａｌ－Ｃｕ二元 合 金 在 凝 固

过程中不同取向 晶 粒 的 定 向 生 长 形 貌 如 图７所 示．
其中，图７ａ为ｔ＝５　０００Δｔ时刻的相场切面图，图７ｂ
为与之对应的溶 质 场 切 面 图．从 图７可 以 明 显 看 到

不同取 向 的 晶 粒 之 间 存 在 竞 争 生 长［１６］．模 拟 过 程

中，设Ａ枝晶 的 生 长 取 向 与 热 流 方 向 一 致，Ｂ枝 晶

取向与热流方向有一个１５℃的夹角．由于不同取向

的晶粒之 间 存 在 竞 争 生 长，Ａ 枝 晶 明 显 高 于Ｂ枝

晶，这与冯力等［１７］的研究模拟结果相一致．

图６　Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计算结果形貌图

Ｆｉｇ．６　Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｉｃａｌ　ｍａｐ　ｏｆ　Ｍｕｌｔｉ－ＧＵＰ　ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ　ｒｅｓｕｌｔ

图７　不同取向枝晶生长模拟结果

Ｆｉｇ．７　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｒｅｓｕｌｔ　ｏｆ　ｄｅｎｄｒｉｔｅ　ｇｒｏｗｔｈ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

４．２　并行计算方法及性能优化

在３００×３００×５００的 模 拟 规 模 上，分 别 使 用

ＣＰＵ串行 计 算 方 法 和 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计 算 模 型 对 Ａｌ－
Ｃｕ合金三维定向生长进行了模拟数值求解．当模拟

时间ｔ＝１　０００Δｔ时，不同计算模型的计算时间和加

速比见表２．从表中可知，使用 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计算模型

模拟合金定 向 生 长 时，计 算 时 间 相 较 于ＣＰＵ 串 行

算法大 幅 减 小，其 最 大 可 以 得 到５７．７倍 的 加 速 比．
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从图８可以 清 晰 地 看 出 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计 算 模 型 的 加

速效果．Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计 算 模 型 的 计 算 时 间 随 着 参 与

运算的 ＧＰＵ数 量 的 增 多 而 减 少，加 速 比 随 着 参 与

运算的ＧＰＵ数 量 的 增 多 而 上 升．故 可 得 出，Ｍｕｌｔｉ－
ＧＰＵ计算模型相较于ＣＰＵ串行 计 算 方 法，在 相 同

的模拟规模上，能够极大地提升对合金三维定向凝

固的计算效率．随着ＧＰＵ数量的不断 增 加，计 算 时

间呈不断减 少 的 趋 势，加 速 性 能 不 断 提 升，可 以 推

测，当 更 多 的 ＧＰＵ参 与 模 拟 计 算 时 计 算 效 率 将 会

有进一步的提升．
表２　Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ模型计算时间

Ｔａｂ．２　Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　ｔｉｍｅ　ｏｆ　Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ　ｍｏｄｅｌ

节点数 计算时间／ｓ 加速比

１
３
６
１２
２１

５　４２２
５１３
２７２
１５０
９４

１
１０．６
１９．９
３６．１
５７．７

图８　Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ模型的计算时间及加速效果

Ｆｉｇ．８　Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　ｔｉｍｅ　ａｎｄ　ａｃｃｅｌｅｒａｔｉｏｎ　ｅｆｆｅｃｔ　ｏｆ　Ｍｕｌｔｉ－
ＧＰＵ　ｍｏｄｅｌ

５　结论

１）使用 ＭＰＩ＋ＣＵＤＡ异 构 协 同 并 行 技 术，在

ＧＰＵ集群上，建 立 了 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ三 维 合 金 定 向 凝

固过程的计算模型．２）使用建立的 Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计算

模型，实现了对Ａｌ－Ｃｕ二元合金的三维合金定向凝

固过程的模拟．再现了Ａｌ－Ｃｕ合金定向凝固的过程，
并模拟了晶粒不同取向 条 件 下 的 定 向 生 长 过 程．３）
通过与 传 统ＣＰＵ 串 行 算 法 的 比 较，Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ 并

行计算模型拥 有 更 为 出 色 的 计 算 效 率．在 相 同 的 计

算规模上，Ｍｕｌｔｉ－ＧＰＵ计算模型的加速性能随参与

计算的ＧＰＵ数量而增加．当使用２１个ＧＰＵ时，其

加速比最大可达到５７．７．
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