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Abstract:  To study the properties of metal under extreme conditions, a parallel program for 3-dimensional 
dislocation dynamics (PDD3D) is developed based on JASMIN. By integrating effective distributed data structures, 
a scalable fast multi-pole method solver and a novel communication scheme based on ghost, PDD3D achieves good 
parallel scalability. In a simulation of a model containing 30 million dislocation segments, the parallel efficiency of 
PDD3D of 1024 CPUs relative to 128 CPUs is 81%. 
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摘  要: 为研究极端条件下金属材料的性质,在 JASMIN 框架上研制了三维并行位错动力学程序 PDD3D. 它
集成了离散位错动力学模拟的物理方案和数值算法.通过设计实现高效的分布式数据结构、可扩展的快速多极

子解法器以及基于影像区的拓扑操作通信方式,该程序具有较高的性能和较好的可扩展性.1024 个处理器上,对
包含 3 千万条位错线的物理模型的模拟结果显示,PDD3D 程序获得了 81%的并行效率. 
关键词: 并行计算;位错动力学;粒子模拟;快速多极子;JASMIN 框架 

随着材料科学发展和应用需求的提高,需要研究金属材料在辐照损伤、高应变律和大变形等极端情况下的

弹塑性性质及动态断裂性质;另外,纳米结构的新材料不断出现,它们与原来大晶粒金属具有完全不同的力学性

质. 原来建立在简单经验模型上的弹塑性本构关系不能够满足要求. 对于这些材料力学性质的把握需要从金

属微观和介观层次上认识. 
位错是金属材料塑性变形的承载个体. 位错动力学从介观层次上研究上述内容.位错动力学数值模拟以

其能够完全控制模拟条件并且全程观察位错演化,成为研究硬化效应、损伤积累与疲劳、塑性不稳定性、断裂

早期蕴育过程等问题的一条重要途径.  
位错动力学数值模拟通常采用离散位错动力学方法[1−5].该方法的核心部分包括:(1) 位错线离散为位错线

段.在模拟微米尺度的问题时,整个位错网络可能包含几千万条位错线段.(2) 位错线段间 Peach-Koehler 力的快
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速计算.该计算属于 N 体问题,其大规模计算需采用快速多极子方法将计算复杂度从直接方法的 O(N2)降到

O(N).然而,即使使用快速多极子方法,在模拟中,该部分的计算时间一般仍占总计算时间超过 80%.(3) 位错反

应.由于位错受力运动,造成位错线生长、交错.这些过程要求增加新的位错线段、删除已有的位错线段、改变

位错线段的连接关系,从而带来复杂的拓扑变化. 
位错动力学数值模拟计算量巨大,并行计算是必要的支撑手段.并行程序设计主要面临的难点包括:(1) 数

据结构.数据结构需要存储位错线段的互连关系,动态改变互连关系,并能适应分布式存储环境.(2) 并行快速多

极子方法.快速多极子方法需要使用多网格层,这涉及到比单网格层更复杂的数据结构、数据通信和负载平衡,
因此实现并行快速多极子方法难度较大.(3) 并行处理位错反应. 由于数据分布式存储,因此位错线段的增删、

连接关系的改变都可能涉及到多个处理器.所以必须设计有效的通信机制以协调相关处理器,保证位错线段之

间的正确连接关系. 
通过几十年的发展,位错动力学有了较大进展,国际上也已经开发出一系列位错动力学模拟程序,文献[4,5]

对此进行了详细地论述.但是由于上述种种困难,大规模可扩展的并行位错动力学模拟程序很少[2,3].美国 LLNL
实验室研制的并行位错模拟程序 ParaDiS,通过采用并行 FMM 算法、高并行度的位错反应算法等核心技术,在
Blue Gene/L 的 16384 个处理器上成功模拟了包含 1 亿多条位错线段的模型.该程序是目前性能最好的并行位

错模拟程序. 
在我国,自主研制的位错动力学程序较少,尤其是并行程序,目前还未见报道.为了研究极端条件下金属材

料的性能,我们基于物理学家设计的数学物理方案,在 JASMIN 框架上研制了 PDD3D 程序.PDD3D 移植了部分

ParaDiS 的数值程序,但是采用了更有效的并行算法和更先进的软件工程设计思想. PDD3D 的核心技术包

括:(1) 键粒子数据片,管理位错结点及其相连信息;(2) 基于影像区的通信机制以传输拓扑变化信息;(3) 基于

网格片的 FMM 并行解法器. 

1    基本数值算法 

如图 1 所示,算法将空间划分成均匀的单元,并用离散的位错线段描述位错线.每条位错线段的端点称为位

错结点.其中,连接两条以上位错线段的结点是物理结点(图中圆圈标出点),其他为离散结点.柏氏矢量、力、速

度等物理量定义在位错结点或位错线段上.为了保证相连的位错结点分布在相邻的空间单元中,规定一条位错

线段不能跨越两个单元.整个模拟过程通过空间单元组织,围绕位错结点和位错线段展开.为了在保证位错线离

散精度的同时减少计算量,在模拟过程中自适应地增减离散结点. 

 

Fig.1  Discretizing dislocation lines into dislocation segments 
图 1  位错线离散成多条位错线段 

具体的,位错动力学模拟按照如下算法进行: 
算法 1. 离散位错动力学模拟. 
(1)  初始化系统.初始分布位错. 
(2)  while(模拟时间不满足要求){ 
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(3)    do{ // Euler 梯形迭代方法积分一个时间步 
(4)      计算位错线段受到的三种力:Peach-Koehler 力、线张力和逾渗力. 
         // 其中 Peach-Koehler 力需要使用快速多极子方法计算. 
(5)      根据受力计算位错结点的速度. 

// 由材料的迁移率,分别计算攀移速度与滑移速度的刃型分量与螺型分量.  
(6)      更新位错结点位置. 
(7)    }while(迭代法未收敛) 
(8)    自适应更新时间步长. 
(9)    位错反应,模拟时间增加一个步长. 

// 按顺序处理物理结点分裂、位错线相交、位错线段自适应粗化、细化等.  
(10)   统计系统总塑性变形张量、弹性张量. 根据系统应变改变加载应力. 
     } 

2   并行算法核心技术 

我们基于网格片[6]实现了算法 1.网格片是计算区域管理的基本单位. 每个网格片由多个内部单元及其影

像区组成,包含内部单元计算所需要的全部数据,是一个独立的规则计算子区域.例如,图 2(左)所示的局部计算

区域包含两个网格片,其中深色网格片需要图 2(中)所示粗框中单元的数据,因此在填充影像区时将这部分单元

复制到深色网格片的影像区形成影像,计算时该网格片就能够独立完成计算.  

 
Fig.2  Dislocation patchs: inner cells (left), ghosts (middle), communication of topological changes (right) 

图 2  网格片:内部区域(左)影像区(中)拓扑操作通信(右) 

由于填充影像区后,各网格片可以独立计算,因此该方式可以很好地支持并行计算. 在并行计算时,首先由

负载平衡算法将网格片平衡地分配到各个处理器,然后通信算法负责填充影像区,最后各网格片独立地进行计

算.这样就实现了并行位错动力学模拟.  
将并行算法中的核心技术总结为如下 3 点:(1) 键粒子数据片,管理位错结点及其相连信息;(2) 基于影像区

的通信机制以传输拓扑变化信息;(3) 基于网格片的 FMM 并行解法器.  

2.1    键粒子数据片 

为了管理网格片上的位错结点,构造了键粒子数据片. 
键粒子数据片用两个数组存储位错结点,一个数组存储内部区域的位错结点(称为内部数组),一个数组存

储影像区的位错结点(称为影像数组).依据单元的顺序,结点在数组中顺序存储,既同一单元内的结点相邻存储. 
在一个计算阶段结束后,进行结点迁移、填充影像区,然后重建这些数组(与位错模拟的数值计算开销相比,该重

建开销可以忽略). 
另一方面,为了表示位错线段,在每个端点中各存储一份线段信息,包括另一端点的索引、柏氏矢量、滑移
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面等. 
我们用网格片编号、内部数组索引号、影像数组索引号三部分组成位错结点的索引.前两者一起唯一对应

一个结点,后者表示是该结点的哪个影像.从而避免全局统一编号可能引入的高开销和超出整型数索引范围的

问题.另外,还有效支持周期边界条件引入的多重镜像. 
综合这些手段,保证了位错线段两端点的相互索引、单元中全部结点的索引、网格片中全部结点的索引三

个层次位错结点索引的高效性. 
在内部数组、影像数组重建之后,位错结点的索引会发生改变,这时需要更新位错结点的连结索引.为了保

证算法的效率,我们使用了排序和二分查找的方式,具体步骤在算法 2 中描述.  
算法 2. 更新位错结点连接索引. 
(1) 遍历网格片 P 及其影像区中的位错结点 A { 
(2)    以 A 的原索引作为关键字,新索引作为数据域,构造记录 R 
} 
(3) 排序所有的记录 R 
(4) 遍历网格片 P 及其影像区中的位错结点 B { 
(5)    遍历 B 连接的位错线段 BC { 
(6)        二分查找 C 的新索引 C* 
(7)        更新 BC 索引为 BC* 
        } 
} 

2.2    拓扑变化通信 

位错反应描述了位错线段相距小于位错核半径时的相互作用和演化情况. 这里借鉴了 ParaDiS 中具有较

好扩展性的位错反应算法. 但是由于位错反应引起的拓扑变化可能影响多个处理器间位错结点的互连关系,
因此必须解决拓扑变化的通信问题.  

通过分析,我们将拓扑变化分为两种: 
(1) 增、删结点; 
(2) 增、删线段,改变连接关系,改变结点属性,改变边的属性.  
第一种拓扑变化可以与结点迁移相统一,从而使用相应的通信方式. 
第二种拓扑变化除了使用结点迁移外,还需要专门通信.具体分如下 4 步进行: 
(1) 将拓扑操作归结为几种核心操作.其所需信息被规范为统一的形式——操作类型、涉及的位错结点、

操作参数. 
(2) 将执行这些操作所需的信息存储到被修改结点在影像区内影像的拓扑操作部分. 
(3) 将影像区信息发送出去,另一端点收到信息后就可以执行拓扑操作. 
(4) 结点迁移,并根据新的结点索引更新位错结点之间的连接关系. 
例如,在图 2(右)中,深色网格片中增加了一个位错结点 C,浅色网格片中的位错结点 A 必须相应改变连接关

系.首先,在深色网格片中 A 的影像上存储该拓扑操作信息,然后深色网格片传输影像区到浅色网格片.接着,浅
色网格片中 A 结点得到了该拓扑操作信息 AB→AC,结点 A 改变连接到 C.如果 C 的索引改变,使用算法 2 更新

连接索引.这样就保证了位错线段之间的正确连接关系. 

2.3    FMM解法器 

FMM计算部分,包括多极转移(multipole to multipole)、多极到局部转移(multipole to local)和局部转移(local 
to local).其并行算法设计的主要难点在于高效地管理 FMM 的多层结构.一方面,由于 FMM 独特的计算结构与

负载平衡特征(FMM 计算部分负载均匀,而其他部分与位错结点分布相关),另一方面,FMM 与其他部分的通信
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量不大,因此单独设计了 FMM 解法器,自己管理这部分的数据并组织计算.  
与 ParaDiS 的专用 FMM 程序不同,我们基于 FMM 方法的共性和个性分离,设计实现了通用 FMM 解法器.

该解法器不仅可以支撑这里的位错动力学计算,还可以支持其他应用的 FMM 计算.它屏蔽了多网格层分布存

储,层间数据通信和负载平衡等并行计算细节.基于该解法器提供的抽象接口,应用程序只需按串行方式实现网

格片上单元之间的转移操作. 
FMM 解法器使用基于网格层和网格片的并行计算模式,基于影像区实现通信.根据用户要求可以采用空间

坐标对分或空间填充曲线的负载平衡方法. 
FMM 解法器的详细介绍可以参见文献[7]. 

3    并行程序设计 

程序设计的一个指导思想是共性与个性的分离.将位错动力学模拟中与其他科学计算问题具有共性的部

分提炼出来,抽象化,以类的形式集成到 JASMIN 框架,包括键粒子数据片、键粒子通信模块和 FMM 解法器.然
后,基于已有的类,通过派生的方法,加入位错动力学算法中的个性部分,就得到了位错动力学的应用类,包括位

错结点类、位错网格片、位错网络、材料性质类、拓扑操作类和 FMM 算子类等.这样,随着 JASMIN 框架的发

展,PDD3D 程序可以自动地获得改善.同时,物理学家也无需关注并行计算方面的内容,只需调整程序中物理相

关的个性部分. 
另一方面,为了提升代码的执行性能,将核心数值计算算法等代码编成工具函数,使用 C语言编写.这部分主

要移植 ParaDiS 软件的代码. 
这样,PDD3D 程序被分解为 3 个层次,JASMIN 框架层、位错应用层和工具函数层,如图 3 所示. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.3  Program structure chart of PDD3D 
图 3  PDD3D 程序结构图 

程序设计注重了数据等的封装,尽量减少类之间传递的数据和相互调用的接口.一方面,代码的健壮性得到

了提高,另一方面,编写代码所需面对的接口也大大精简. 
此外,对部分类实现了自测试功能.只需执行这些类的测试构造函数,就能够对该类重要功能进行测试.从

而使得编程错误易于查找. 
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4    数值模拟 

4.1    初步模拟实例 

我们对 Frank-Read 位错源模型进行了模拟.模拟结果通过 JADLib 接口输出,使用并行可视化软件 JaVis 显
示,并且通过模拟结果分析程序,辅助物理学家找到物理信息丰富的区域.模拟结果引起了物理学家的兴趣. 

图 4 显示了 Frank-Read 位错源模型模拟中,位错线的演化状况.其中最外层的立方体显示了模拟的整个物

理区域.立方体内的彩色线段显示的是位错线段,不同颜色代表位错线段具有不同的柏氏矢量.从图 4 中可以看

出,在外应力作用下,位错线逐步演化,形成了有规律的非均匀结构.这些现象的物理规律和机制仍然有待分析. 

 
Fig.4  The evolution of dislocation lines in Frank-Read model 

图 4  Frank-Read 位错源模型中位错线的演化 
 

4.2    并行性能测试 

为检测程序的可扩展性能,设计了一个在初始时刻包含 3 千万条位错线段的模型.在该模型中,空间离散为

128×128×128 个网格.针对该模型,进行了固定问题规模的可扩展性能测试.测试共模拟 100 个时间步,处理器

个数从 128~1024 变化.从表 1 可看出,相对于 128 个处理器,在 1 024 个处理器上,获得了 81%的并行效率.测试

结果说明了 PDD3D 程序在上千处理器上仍有较好的并行性能. 
Table 1  Fix problem, scalability of PDD3D 

表 1  固定问题规模,PDD3D 程序的可扩展性能测试结果 
Number of CPU cores Time (s) Parallel efficiency (%)

128 3 945 100 
256 2 076 95 
512 1 146 86 

1 024 608 81 

5    结  论 

根据位错动力学的物理和数学方法,设计了键粒子数据结构、通信模块以及 FMM 解法器.将其集成到

JASMIN 框架上,并在此基础上研制了三维位错动力学程序 PDD3D.通过该程序进行了 Frank-Read 源模型的模

拟,得到了物理学家感兴趣的结果.同时,1024 处理器上,包含 3 千万条位错线的模型的模拟结果显示,该程序获

得了 81%的并行效率. 

致谢  感谢美国 Stanford 大学机械工程系的 Cai W 教授等人.他们在网上提供的 ParaDiS 程序和相关的资料对
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