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摘要：基于ＫＫＳＯ三维多元合金共晶多相场模型，研究了ＯｐｅｎＣＬ＋ＧＰＵ软 硬 件 体 系 结 构 的 高 性 能 计 算 方 法，以

ＣＢｒ４－Ｃ２Ｃｌ６为例，分别在 ＡＭＤ和 ＮＶＩＤＩＡ　２种异构平台上通过多进程和多线程的并发执行实现了强迫对 流 下 三

维共晶组织的演化过程．结果表明：当计算规模相同时，分别在不同的平台上取得了一定的加速比．对并行算法在一

定程度上进行优化，与ＣＰＵ平台上的串行算法相比优化后的并行算法在异构平台上分别达到了２０．２倍和２３．６倍

的加速比，大大提高了计算效率．同时，以其强大的浮点计算能力获取较为准确的模拟结果，达到计算效率和可移植

性的双重需求，解决了传统求解相场模型存在的计算量大、效率低、限于定性研究等问题．
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　　共晶合金以其特有的机械性能，被广泛应用在

各个工业领域．材料的性能取决于材料的微观组织，

因此共晶合金微观组织的研究已成为国内外学者研

究的热点［１－３］．随 着 工 业 的 迅 速 发 展，对 材 料 性 能 的
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要求不断提高，对全面理解共晶合金的微观组织演

化规律的要求也越来越高，由于难以准确揭示共晶

微观组织演化机制，以致许多重要的相变信息被丢

失或者是被掩盖，给材料组织性能的精确控制造成

很大的困难．之 所 以 出 现 这 样 的 问 题 主 要 是 因 为 共

晶合金的凝固过程非常复杂，很难用精确的实验和

解析方法再现微观组织的凝固过程［４－５］．采用数值模

拟的方法研究微观组织的演化过程，不仅可以降低
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实验的消耗而且可以较为精确地预测微观组织的特

征．并没有一种 非 常 有 效 的 数 值 模 拟 方 法 可 以 将 不

同驱动和动力学过程的一系列微观过程综合模拟成

一个统一的数值模型，完整而连续地再现液－固相变

的全过程．相场法的出现使这类问题得以解决［６－８］．
基于 金 兹 堡－郎 道（ｇｉｎｚｂｕｒｇ－ｌａｎｄａｕ）理 论 的 相

场方法（ｐｈａｓｅ－ｆｉｅｌｄ　ｍｅｔｈｏｄ，ＰＦＭ）是一种最理想的

处理合金凝固过程中微观组织演变动力学问题的有

力工具，其通过微分方程来控制物理机制的扩散、有
序化势和热力 学 驱 动 的 综 合 作 用．求 解 相 场 模 型 需

要强大的计算能力，尤其对于三维相场方程的求解

问题更加需要．随 着 相 场 法 在 凝 固 微 观 组 织 模 拟 中

的应用越来越深入，所建立的相场模型也越来越复

杂，计算规模越来越大，计算量也越来越大，计算时

间却要求越来越短，目前单台串行计算机性能已不

能满足实时 性 的 要 求［９－１１］．计 算 性 能 的 好 坏 成 为 制

约相场模型发展的主要瓶颈．因此，若能用高性能计

算的方法求解相场模型以提高计算效率，在一定程

度上扩大计算规模和提高计算精度显得非常重要．
本文采用 ＯｐｅｎＣＬ＋ＣＰＵ 软 硬 件 体 系 结 构 对

强迫对流下共晶组织生长进行模拟．以ＣＢｒ４－Ｃ２Ｃｌ４
（四溴化碳－六氯乙烷）为例试图解决在单ＣＰＵ上求

解多场耦合三维共晶组织生长多相场模型存在的计

算量大、计算效率低、模拟规模小和异构平台上的代

码可移植性问题．

１　数学模型

１．１　相场方程和溶质场方程

采用ＫＫＳＯ多相场模型，其具体推导过程详见

文献［１２］，该模型所用主要假设条件如下：

１）定义系统的体积自由能函数Ｆ 为
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式中：Ｖ 为体积；Ｌ 是保证在体系任何位置的序参量

守恒 ∑
３

ｋ＝１
φｋ（ｘ，ｙ，ｚ（ ）＝１；ｘ，ｙ，ｚ为 空 间 变 量；ｔ为

时间）的Ｌａｎｇｒａｎｇｅ系数；φｉ 和φｊ 为第ｉ相和第ｊ相

的相场变量；ｆＰ 为 双 肼 势 能；ｆＴ 为 热 力 学 势 能；εｉｊ

为梯度能系数；ωｉｊ 为双肼势垒；ｆｉ（ｃｉ）为 第ｉ相 的

单相 自 由 能 密 度；ｃｉ 为 第ｉ相 的 溶 质 成 分；Ｒ 为

Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ常数；ＴＥ 为共晶转变温度；Ｔ 为热力学温

度；ｖｍ 为摩尔体积；ｃＥ 为共晶点Ｃ２Ｃｌ６ 的摩尔分数；
ｍｉ 为平衡液相线斜率；ｋｉ 为平衡分配系数．

２）假定界面上共存相化学势相等，即

ｆｉｃ１［ｃ１（ｘ，ｔ）］＝ｆｉｃ２［ｃ２（ｘ，ｔ）］＝ｆｉｃ３［ｃ３（ｘ，ｔ）］
（５）

　　３）视合金中溶质的平均 成 分 为 计 算 机 中 的 溶

质浓度场变量

ｃ（ｘ，ｔ）＝φ１ｃ１＋φ２ｃ２＋φ３ｃ３ （６）

　　根据以上条件与假设，可推导出相场变量φｉ 随

时间变化的数学表达式为

φｉ
ｔ ＝－

２
ｎ∑

ｎ
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ｓｉｊＭｉｊ

δＦ
δφｉ
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式中：ｎ表示给定点处共存相的个数，其中ｎ（ｘ，ｔ）＝

∑
３

ｉ＝１
ｓｉ（ｘ，ｔ）ｓｉ（ｘ，ｔ）＝０；Ｍｉｊ 为相场动力学系数；ωｉｊ

为界面厚度参数．
另外，根据溶质守恒定律，溶质场控制方程为

ｃ
ｔ＝

!Ｄ∑
ｉ
φｉ !ｃｉ （９）

式中：Ｄ 为扩散系数．式（７）和式（９）构成了等温凝固

的多相场模型．
１．２　耦合流场的溶质场方程

加入流场后，共晶合金在凝固过程中会受到溶

质再分配，这种对流在熔体的凝固过程中始终存在，
对熔体凝固后 的 组 织 和 成 分 偏 析 有 重 要 的 影 响．受
对流影响的共晶合金溶质扩散方程表达式为

ｃ
ｔ＋

!（ｕ·ｃ）＝!Ｍｃ !
δＦ
δｃ

（１０）

式中：ｃ代表溶质浓度；ｔ为时间变量；ｕ是熔体的流

动速度矢量；Ｍｃ 为溶质扩散场动力学系数；Ｆ 指系

统的体积自由能．
１．３　流场控制方程

格 子 玻 尔 兹 曼 法（ｌａｔｔｉｃｅ　Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ　ｍｅｔｈｏｄ，

ＬＢＭ）是建立在分子运动论与统计力学上的一种对

流体运动进行模拟的数值方法．ＬＢＭ 是将流体看作

是大量离散在网格上的粒子，这些粒子在网格上规

则地碰撞、迁移［７］．通过对各个网格的统计得到流体

宏观运动规律．依据碰撞理论，可以得到Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ
方程的表达式如下：

ｆｉ（ｘ＋ｃｉΔｔ，ｔ＋Δｔ）＝ｆｉ（ｘ，ｔ）＋Ωｉ（ｆ（ｘ，ｔ））
（１１）
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式中：ｆｉ（ｘ，ｔ）代表时间为ｔ时ｉ方向粒子在ｘ处的

速度分布函数；Ωｉ（ｆ（ｘ，ｔ））表示ｉ方向粒子碰撞函

数．本研究所用的ＬＢＧＫ模型中其表达式为

Ωｉ（ｆ（ｘ，ｔ））＝
１
τ ｆｉ（ｘ，ｔ）－ｆｅｑｉ（ｘ，ｔ）［ ］　（１２）

　　ＬＢＭ模型中平衡态分布函数的表达式为

ｆｅｑｉ ＝ρωｉ １＋
ｃｉ·ｕ
ｃ２ｓｍ

＋
（ｃｉ·ｕ）２

２ｃ４ｓｍ
－
ｕ２

２ｃ２ｓｍ［ ］
（１３）

ｃｓｍ＝
ｃｍ
槡３

（１４）

式中：ρ表示宏 观 速 度；ｕ为 流 体 速 度；ｃｉ 表 示 粒 子

离散的速 度；ｃｍ 表 示 网 格 节 点 速 度；ωｉ 表 示 权 函

数，若ｉ＝０，则ωｉ＝１／３，若ｉ＝１～６，则ωｉ＝１／１８，
若ｉ＝７～１８，则ωｉ＝１／３６．

２　ＯｐｅｎＣＬ异构计算技术

２．１　ＯｐｅｎＣＬ简介

开放 计 算 语 言 ＯｐｅｎＣＬ（ｏｐｅｎ　ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ　ｌａｎ－
ｇｕａｇｅ）是由ＣＰＵ、ＧＰＵ和 其 他 处 理 器 组 合 构 成 的

计算机编程的行业标准框架，其中包含一个通用的

开放ＡＰＩ和底层硬件结构抽象模型．ＯｐｅｎＣＬ异 构

并行计算 架 构 划 分 为 平 台 模 型（ｐｌａｔｆｏｒｍ　ｍｏｄｅｌ）、
执行 模 型（ｅｘｅｃｕｔｉｏｎ　ｍｏｄｅｌ）、内 存 模 型（ｍｅｍｏｒｙ
ｍｏｄｅｌ）和编 程 模 型（ｐｒｏｇｒａｍｍｉｎｇ　ｍｏｄｅｌ），这 些 模

型即互相独立又相互联系，组成了 ＯｐｅｎＣＬ的有机

整体．ＯｐｅｎＣＬ程序包含主机 端 程 序 和 设 备 端 程 序．
主机端程序在主机处理器上运行，主机端程序以命

令的方式将ｋｅｒｎｅｌ程序提交到相应的设备 上 执 行．
由主机端发 出 命 令 时，ＯｐｅｎＣＬ运 行 时 系 统 会 创 建

一个整数索引空间，索引空间是 ＯｐｅｎＣＬ支持的一

个Ｎ维值网格，称为ＮＤＲａｎｇｅ［１３－１５］．
图１显示的是 ＯｐｅｎＣＬ抽象模型，将执行内核

的各个实例称为一个工作项（ｗｏｒｋ－ｉｔｅｍ），工作项由

它在索引空间 中 的 坐 标 来 表 示．与 之 对 应 的 硬 件 是

处理单元．多个工作项组织为工作组（ｗｏｒｋ－ｇｒｏｕｐ），
提供了对索引空间更粗粒度的划分，给定工作组中

的工作项会 在 一 个 计 算 单 元 的 处 理 单 元 上 并 发 执

行．

图１　ＯｐｅｎＣＬ抽象模型示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ　ｄｉａｇｒａｍ　ｏｆ　ＯｐｅｎＣＬ　ａｂｓｔｒａｃｔ　ｍｏｄｅｌ

２．２　ＰＦ－ＬＢＭ模型在ＯｐｅｎＣＬ上的实现

ＰＦ－ＬＢＭ模型 是 采 用 有 限 差 分 方 法 进 行 离 散

的，有限差分法是将计算区域离散为均匀网格，其核

心任务是计算相场ｐ［ｉ］［ｊ］［ｋ］和溶质场ｃ［ｉ］［ｊ］
［ｋ］的值．通过离散二者的控制方程，如图２所示，其
中ｐ［ｉ］［ｊ］［ｋ］采用１９点算子，ｃ［ｉ］［ｊ］［ｋ］采用７
点算子［１６］．从空间计算模型可以看出．每个网格点的

值的求解与同一时间步上的其他网格点并不存在数

据依赖，因此各个控制方程具有很好的并行性，计算

的全过程完全适用于ＯｐｅｎＣＬ并行．
图２　空间计算模式

Ｆｉｇ．２　Ｓｐａｃｅ　ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ　ｍｏｄｅ
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图３　ＯｐｅｎＣＬ并行算法的实现过程

Ｆｉｇ．３　Ｉｍｐｌｅｍｅｎｔａｔｉｏｎ　ｐｒｏｃｅｓｓ　ｏｆ　ＯｐｅｎＣＬ　ｐａｒａｌｌｅｌ　ａｌｇｏｒｉｔｈｍ

　　在ＯｐｅｎＣＬ中，每一个线程负责计算每一个网

格点的值，而ＰＦ－ＬＢＭ模型的划分都是采用均匀网

　　

格的有限拆分法进行离散的．

３　模拟结果及讨论

３．１　三维共晶相场及溶质场

图４显 示 了 网 格 大 小 为１９６×３１×２２０，采 用

ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ实现无流场共晶合金演化过程中的三

维 模 拟 结 果．图４ａ～ｃ分 别 为ｔ＝１×１０５Δｔ，ｔ＝３×
１０５Δｔ，ｔ＝６×１０５Δｔ时刻的共晶生长 形 貌，图４ｅ～ｇ
为对应时刻溶质场的外观形貌，可以看出其具有相同

的轮廓，但溶质场更能确切地反映出共晶的凝固特征．
图４ａ～ｃ为无 流 场 时 的 共 晶 生 长 形 貌，从 图 中

可以看出在没有流动的情况下，共晶微观组织生长

过程属于纯扩散，共晶层片垂直于固液界面呈现对

称性周期交替生长模式（层 片 间 距）λ偏 离（最 小 过

冷度层片间距）λｍｍ程度较高，共晶层片震荡的波长

从大到小，并最终以低对称性的层片模式向前推进．
这是因为液相中只有扩散，最主要进行横向扩散，依
靠两固相自行建立的横向浓度梯度，形成垂直于固

液界面前沿互相耦合协同生长方式［７，１０，１７］．
３．２　对流对共晶生长形貌及溶质分布的影响

图５显示了共晶合金演化过程中Ｎ＝１．２的模

拟结 果，其 中 网 格 大 小 为 １９６×３１×２２０，采 用

ＮＶＩＤＩＡＧＰＵ实 现 强 迫 对 流 下 共 晶 合 金 演 化 过 程

图４　无流场并行模拟结果

Ｆｉｇ．４　Ｐａｒａｌｌｅｌ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｒｅｓｕｌｔ　ｏｎ　ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗｉｔｈｏｕｔ　ｆｌｏｗ　ｆｉｅｌｄ
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中的三维模拟结果．图５ａ～ｃ分 别 为ｔ＝１×１０５Δｔ，

ｔ＝３×１０５Δｔ，ｔ＝６×１０５Δｔ时刻强迫对流下共晶生

长形貌．图中箭头代表流体流动方向，线段的长短表

示流体流动的 速 度．图５ｅ～ｇ为 对 应 时 刻 溶 质 场 的

外观形貌．
图５ａ～ｃ中，在耦合流场后，共晶的原始层片对

称性周期交替生长模式被打破，熔体的流动导致共

晶的生长形貌发生改变，共晶层片沿着流动的反方

向生长．单个 层 片 的 前 沿 由 于 严 重 失 稳 产 生 新 的β
相层片，层片间的距离小于原有层片间的距离，这时

达到新的稳定 生 长 状 态．产 生 这 种 现 象 的 主 要 原 因

是：共晶在生长过程中具有固定的体积分数，这将控

制溶质扩散引 起 的 形 貌 变 化．当 条 件 与 变 化 达 到 平

衡状态时，共晶则会稳定地生长．当溶质的扩散打破

平衡状态时，共晶组织通过调整层片之间的距离来

减小系统中的自由势能．
为了进一步揭示流动对共晶溶质重新分布带来

的影响，更清楚地了解三维共晶的生长，将共晶从不

同方位进行剖切，通过三维共晶生长的切片图来观

察共晶 生 长 的 内 部 结 构 过 程．图６是 生 长 时 间 为

ｔ＝１×１０５Δｔ，ｔ＝３×１０５Δｔ，ｔ＝６×１０５Δｔ时刻沿共

晶中心平行于ｙｏｚ面的三维共晶剖切图．

图５　强迫对流下并行模拟结果

Ｆｉｇ．５　Ｐａｒａｌｌｅｌ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｒｅｓｕｌｔ　ｏｎ　ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ　ｏｆ　ｆｏｒｃｅｄ　ｃｏｎｖｅｃｔｉｏｎ

图６　强迫对流下共晶溶质场２Ｄ切片

Ｆｉｇ．６　２－Ｄ　ｓｌｉｃｅ　ｏｆ　ｅｕｔｅｃｔｉｃ　ｓｏｌｕｔｅ　ｆｉｅｌｄ　ｏｎ　ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ　ｏｆ　ｆｏｒｃｅｄ　ｃｏｎｖｅｃｔｉｏｎ
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　　图６ａ～ｃ分别对应图５ｄ～ｆ中各个时刻溶质场

在ｙｏｚ平面上的溶质分布情况．图 中 的 黑 色 箭 头 表

示熔体流动的方向，右边是溶质标尺，不同颜色表示

不同百分数的溶质．在强迫对流条件下，共晶生长的

初始阶段是沿着流动的反方向倾斜生长，这是因为

强迫对流的引入将会引起共晶在凝固过程中前沿溶

质重新分配，共晶层片偏向过冷度较大的空间生长．
从图６ｂ可以看出在生长到一定阶段时，受流动的影

响，凝固界面前沿β相高浓度溶质无法及时地向液

相排放，造成α相界面前沿溶质堆积，即界面前沿的

曲率效应与溶质的扩散速率达不到平衡状态［７］．

４　计算效率及分析

在对ＣＢｒ４－Ｃ２Ｃｌ６三 维 共 晶 组 织 生 长 过 程 的 模

拟中，模拟规模决定了总的计算量．对于不同的模拟

规模，ＧＰＵ加速 效 果 会 有 所 差 异．分 别 将 不 同 规 模

的串行程序 和 并 行 程 序 在 ＮＶＩＤＩＡ平 台 上 进 行 测

试，得到串、并行时间，通过计算得到相应的加速比

如图７所示．

图７　ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ加速效果

Ｆｉｇ．７　ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ　ａｃｃｅｌｅｒａｔｉｏｎ　ｅｆｆｅｃｔ

分别 将 不 同 规 模 的 串 行 程 序 和 并 行 程 序 在

ＡＭＤ平台上进 行 测 试，得 到 串、并 行 时 间，通 过 计

算得到相应的加速比如图８所示．

图８　ＡＭＤ　ＧＰＵ加速效果

Ｆｉｇ．８　ＡＭＤ　ＧＰＵ　ａｃｃｅｌｅｒａｔｉｏｎ　ｅｆｆｅｃｔ

从图７、８可以看出，不同规模的 ＯｐｅｎＣＬ并行

算法分别在ＡＭＤ平台和ＮＶＩＤＩＡ平台上都取得了

一定的加速比，而且 随 着 计 算 规 模 的 扩 大，ＧＰＵ的

加速比也在随之增大．在ＰＦ－ＬＢＭ 基本并行算法的

实现过程中虽然简单直观，容易实现，但是这种基本

并行算法 的 加 速 效 果 并 不 是 非 常 理 想．对 ＯｐｅｎＣＬ
程序的性能评估不但需要考虑ＣＰＵ和ｋｅｒｎｅｌ的执

行时间，还需要考虑ｋｅｒｎｅｌ的启动开销和数据传输

开销．通常情况下，ｋｅｒｎｅｌ启动的平均开销为几个微

秒．在数据规模较大时，该部分的开销相对于数据传

输时间和ｋｅｒｎｅｌ执行时间可以忽略不计［１７］．算法性

能限制在以下几点：

１）相场、溶质场、流动场的初始化赋值也存在

大量的迭代计算，而且初始化后的值要传入到ＧＰＵ
显存时，由于传输带宽的问题又要花费一定的时间

在数据的传输上．
２）Ｇｌｏｂａｌ　ｍｅｍｏｒｙ的 访 问 延 迟，在 实 验 中，矩

阵的数据类型是ｄｏｕｂｌｅ类型，每个线程处理一个网

格点值的计算，在ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ中，全局存储器驻

留在设备存储器中，并且设备存储器通过３２字节、

６４字节、或１２８字节存储器事务进行访问．这些存储

器事务必须被自然对齐，由于数据划分的不当导致

无法充分的利用数据带宽．在ＡＭＤ平台上，数据对

Ｇｌｏｂａｌ　ｍｅｍｏｒｙ的写入是通过低效的ｃｏｍｐｌｅｔｅＰａｔｈ
进行的．
３）一个ｗａｒｐ一次执行一条 公 共 指 令，如 果 一

个ｗａｒｐ工作项由于数据依赖而分岔到不同的条件

分支，那么该ｗａｒｐ将会串行的执 行 每 条 分 支 路 径．
由于ＰＦ－ＬＢＭ算法 中 存 在 着 大 量 的 边 界 控 制 分 支

语句，从而带来性能的损失．
为了提高程 序 在 ＧＰＵ 上 的 性 能，根 据 算 法 的

特征和硬件的特性，从充分利用ＧＰＵ计算资源，提

高Ｇｌｏｂａｌ　ｍｅｍｏｒｙ的访存效率，一定程度上消除分

支等３个方面对并行算法进行优化．图９、１０为优化

后并行算法的加速比．
从图９和图１０可以看出，不同规模的ＯｐｅｎＣＬ

并行优化算法分别在ＡＭＤ平台和ＮＶＩＤＩＡ平台上

图９　优化后ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ加速效果

Ｆｉｇ．９　ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ　ａｃｃｅｌｅｒａｔｉｏｎ　ｅｆｆｅｃｔ　ａｆｔｅｒ　ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ
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图１０　优化后ＡＭＤ　ＧＰＵ加速效果

Ｆｉｇ．１０　ＡＭＤ　ＧＰＵ　ａｃｃｅｌｅｒａｔｉｏｎ　ｅｆｆｅｃｔ　ａｆｔｅｒ　ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

都取得了一定的性能提升，而且随着计算规模的扩

大，ＧＰＵ的加速比也在随之增大．ＧＰＵ良好的性能

来自于其所拥有的众多计算单元以及巨大的吞吐量

提供多点计算，充分利用ＧＰＵ众多的计算资源，才

能充分发挥其性能，这也是加速比随着计算规模增

大而增大的原因．相对于ＮＶＩＤＩＡ平台，ＡＭＤ平台

的加速比偏小，主要原因是本文采用的 ＡＭＤ　ＧＰＵ
卡性能不 如 ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ 卡，并 行 算 法 的 性 能 受

到了一定的影响．因此，从总体上来说三维共晶生长

多相场并行算法在ＡＭＤ　ＧＰＵ和ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ计

算平台上与相应平台的串行算法处理时间相比都能

取得不错的加速比．

５　结论

利用 ＧＰＵ 平 台 强 大 的 浮 点 运 算 能 力，通 过

ＯｐｅｎＣＬ编程模型探索了强迫对流下三维共晶多相

场模型的并行化，实现多场耦合条件下相场模型的

定量数值模拟，较大尺度地模拟了凝固微观组织演

化过程．计算结果表明，并行三维共晶多相场模型算

法在ＮＶＩＤＩＡ　ＧＰＵ和 ＡＭＤ　ＧＰＵ计 算 平 台 上，与

相应平台的串行算法处理时间相比都取得了一定的

加速比，表明并行算法不仅能提高三维共晶多相场

模型算法的处理速度，同时具有跨平台可移植性，提
高了算法的开发效率．
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