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摘 要 基于元胞自动机模型,采用GPU并行计算技术,在单个GPU上实现了凝固过程枝晶生长的元胞自动机计算模型模拟。以

Al-Cu二元合金为例,对单个等轴晶生长过程和柱状晶生长过程进行了数值模拟。随着过冷度增加,等轴枝晶逐渐发展出二次枝晶臂

和三次枝晶臂;在定向凝固枝晶竞争生长中,择优取向枝晶的二次枝晶臂阻挡了非择优取向枝晶,进而淘汰了非择优取向枝晶。与基

于CPU的并行模型进行计算速度比较,验证了基于GPU的计算模型的加速效果。结果表明,在测试范围内,基于GPU计算模型的

加速比最大可达10.90。
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Abstract:BasedonthecellularautomatonmodelandGPUparallelcomputingtechnology,thecellularautomaton
computingmodelfordendriticgrowthduringthesolidificationprocesswasrealizedonasingleGPUcard.Taking
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  定向凝固是制造燃气轮机涡轮叶片的一种重要工

艺。燃气轮机叶片的工作温度较高,服役时间长,需要

其具备优异的高温力学性能和组织稳定性,而定向凝固

过程工艺参数对叶片的组织和性能有重要影响。研究

定向凝固工艺参数和叶片铸态组织之间的关系具有积

极意义。基于传热、传质过程的定向凝固温度场模拟虽

然能在一定程度上对定向凝固工艺进行模拟仿真,有助

于工艺优化,但难以预测不同工艺参数下叶片组织形成

过程。而基于元胞自动机(CA)的枝晶生长模型则能够

有效地解决这一问题。
近年来,在基于CA模型研究方面,国内外学者开

展了广泛而深入的研究。ZHUMF等[1]基于CA模型

对Al-7Si合金凝固过程的晶体生长进行了数值模拟和

试验 研 究,观 察 到 了 球 状 和 树 枝 状 生 长 现 象。

WANGW等[2]基于CA模型研究了镍基高温合金定向

凝固过程一次枝晶臂间距的选择问题。BELTRAN-
SANCHEZL等[3]提出了定量的 CA 模型,并以 Fe-
0.6C和Al-4.5Cu合金为例,对模型计算精度进行了验

证。ZHUMF等[4]提出了多组元的CA模型,用于对

多元合金凝固过程的枝晶生长过程的模拟。PANS
等[5]提出了一种定量的三维CA模型,模型能够较好地

包含界面能各向异性,并与枝晶生长的分析解进行验
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证。MAREKM[6]提出了一种网格各向异性减小的

CA模型,结果表明,该模型对不同取向的枝晶生长过

程网格各向异性具有较好的抑制作用。然而,CA模型

在大规模模拟计算方面的计算量非常大,最近一些学者

开展了相关的并行算法研究。JELINEKB等[7]提出了

一种基于区域分解的 MPI(MessagePassingIntertace,
消息传递接口)并行的二维CA模型,耦合了格子玻尔

兹曼模型对流动场进行求解,结果发现该CA模型具有

很好的并行效果和扩展性。ESHRAGHIM等[8]提出

了一种基于 MPI并行的三维CA模型,实现了枝晶生

长过程的大规模模拟,发现该模型具有良好的并行加速

效果。DOBRAVECT等[9]提出了一种基于自适应网

格的CA模型,显著降低了CA模型的计算量,并应用

于二元合金枝晶生长和共晶生长过程的模拟。
尽管上述并行算法在一定程度上提高了CA模型

的计算速度,但基于 MPI的CA模型往往需要在数百

核中央处理器(CPU)上才能实现较好的加速效果,同
时,MPI程序的通信成本也进一步限制了模型并行加

速比的提高。而随着图形处理器(GPU)硬件性能的不

断 提 高,基 于 GPU 的 并 行 计 算 技 术 得 到 重 视。

KUZNIKF等[10]提出了一种基于GPU的格子玻尔兹曼

模型,并应用于流动过程数值模拟。DOMÍNGUEZJM
等[11]将GPU并行计算方法应用于光滑粒子流体动力

学计算中。SAKANES等[12]提出了一种GPU加速的

相场-格子玻尔兹曼模型,应用于凝固过程枝晶生长过

程的模拟。ZHANGY等[13]提出了一种GPU加速的

晶粒生长CA模型,并应用于凝固过程晶粒结构的预

测。WANGY等[14]提出了GPU加速的磁流体动力学

求解器,并验证了模型的并行加速效果。
因此,本课题对枝晶生长的CA模型在GPU上的

算法实现进行了研究,将一种改进的CA模型[15]对应

的数值算法进行并行化,对二元合金凝固过程等轴晶和

柱状晶生长过程进行了数值模拟和分析,并对该模型的

并行加速效果进行了分析。

1 枝晶生长CA模型与数值计算方法

1.1 枝晶生长CA模型

二元合金凝固过程中,固液界面溶质成分根据溶质

再分配过程,可得平衡时固相侧和液相侧成分关系如

下:

C*
S =kC*

L (1)
式中,C*

S 为固液界面中固相溶质浓度;C*
L 为固液界面

中液相溶质浓度;k为溶质再分配系数。
根据Gibson-Thomson关系,可计算出固液界面处

液相一侧的平衡溶质成分:

C*
L =C0+

T* -T0
L

m +
Γ·K
m

(2)

式中,m 为液相线斜率;T*为界面处平衡温度;T0
L为合

金液相初始溶质成分点平衡液相线温度;K 为界面曲

率;Γ 为Gibson-Thomson系数;C0为初始合金成分。
液相一侧的溶质成分可通过溶质扩散方程[16]求

解:

∂CL

∂t =DL∇2CL+CL(1-k)∂fs/∂t (3)

式中,CL为液相溶质浓度;DL为溶质在液相中的扩散系

数;fs为单元固相分数;t为时间。由于固相扩散系数

相比于液相扩散系数很小,为简化计算,故不考虑溶质

在固相中的扩散。

CA单元的固相分数增量通过下式计算[16]:

Δfs=
C*
L -CL

C*
L(1-k)

(4)

  在本课题的CA模型中,元胞状态分为液相元胞

(fs=0),固相元胞(fs=1)和界面元胞(0<fs<1)。
每个元胞包含温度、液相溶质浓度,固相溶质浓度等变

量。采用 Moore邻居规则来定义当前元胞的邻位元

胞,在三维CA模型中,每个元胞有26个 Moore邻居。
每个元胞具有固相分数值(fs),当固相分数为1时,当
前元胞转变为固相元胞,采用改进的偏心立方算法[15]

来捕捉邻位的 Moore邻居中的液相元胞,将其转变为

界面单元。在CA模型的数值计算方面,采用有限差分

法对溶质场进行求解,采用一阶Euler格式离散时间导

数,对溶质场采用3×3×3的差分模板计算溶质场的二

阶空间导数[15]。温度场由温度梯度和冷却速度给定。
该模型适用于合金凝固过程从液相中析出面心立方晶

体的固相这一类固液相变过程。

1.2 GPU加速的元胞自动机模型算法实施

为了提高计算速度,采用GPU并行计算方法。基

于CUDA(ComputeUnifiedDeviceArchitecture)构架

进行算法开发,采用CUDAC语言编程实现。在CU-
DA构架下,GPU的并行采用线程块(ThreadBlock)和
线程网格(ThreadGrid)的形式进行组织。每个线程块

包含一组线程,每个线程网格包含多个线程块,线程块

内部的线程并发执行,多个线程块之间可以进行同步操

作。对于CA模型的并行,可以将涉及的有限差分网格

映射到GPU线程中,即每个元胞对应于一个线程来进

行操作。由于大规模CA模拟中元胞网格数量巨大,因
此,采用分层映射的方法,将三维元胞网格按Z 坐标方

向进行分层,进而映射到二维形式的GPU线程中。在

GPU硬件层面,计算能力取决于CUDA核心数量,为
了实现较高的计算效率,在核心数量较多的 NVIDIA
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2070SuperGPU上进行算法开发。
计算步骤主要包括:计算固相分数增量,计算每个

元胞对应的正八面体边长,根据捕捉算法来判断邻居元

胞是否被当前元胞捕获;采用有限差分方法求解溶质扩

散方程,根据元胞固相分数更新界面元胞状态,同时遍

历界面元胞的 Moore邻居元胞;将周围的液相元胞转

变为界面元胞,最后,将当前界面元胞中固相分数为1
的元胞转变为固相元胞。以此循环,直至程序终止。为

了进一步提高GPU端程序的并行性能,将计算中涉及

的合金属性(如液相线斜率、初始合金成分、溶质分配系

数等)对应的变量存储在常量内存中,以提高其在程序

中的内存访问速度,提高程序的计算效率。由于每个子

程序算法较为复杂,所需的寄存器数量较多,因此未使

用GPU端的共享内存。为了得到较好的加速效果,需
要配置线程块的大小,以获得最优的加速效果。对于本

课题的二维线程块的组织形式,经测试,较优的线程块

大小配置为(16,8,1)。

2 模拟结果与分析

为验证该CA模型的准确性,对单个等轴晶生长过

程进行模拟。以Al-5Cu合金为例,对单个等轴晶生长

过程和定向凝固多个枝晶生长过程进行了数值模拟。
合金液相线斜率为-2.6K/%,溶质平衡分配系数为

0.17,Gibson-Thomson系数为2.4×10-7K·m,液相

溶质扩散系数为3.0×10-9m2/s,元胞大小为5μm,在
单个等轴晶生长算例中,网格区域为300×300×300,
初始均一过冷度为3K,冷却速率为1K/s;在定向凝固

多个枝晶生长算例中,底部初始过冷度为5K,冷却速

率为1K/s,温度梯度为100K/m,计算区域网格为

100×800×800。单个等轴枝晶生长过程的模拟结果见

图1。可以看出,由于初始过冷度较大,枝晶生长过程

具有繁茂的二次枝晶臂及三次枝晶臂,枝晶表现出立方

晶系的六重对称形,枝晶的生长方向没有因网格各向异

性产生的数值误差而改变,表明该CA模型对网格各向

异性具有较好的抑制。定向凝固多个枝晶生长过程的

模拟结果见图2。初始条件为底部设置两种具有不同

取向的晶粒,左侧为4个与Z 轴方向呈0°夹角的晶粒,
右侧为4个与Z 轴方向呈30°的晶粒。模拟结果表明,
在一次枝晶臂上发展出二次和三次枝晶臂,非择优取向

的枝晶生长过程中枝晶臂呈现出明显的非对称生长。
随着枝晶生长,非择优取向枝晶逐渐被邻近的择优取向

枝晶的二次枝晶臂阻挡,图2b中最左侧的非择优取向

枝晶已被完全阻挡。随着凝固过程进行,枝晶间的竞争

作用逐渐加强,在图2c和图2d中,从左至右的非择优

取向枝晶依次被择优取向枝晶阻挡,使得择优取向的枝

晶生长速度显著领先于非择优取向的枝晶。在图2d
中,非择优取向的枝晶的一次枝晶干完全被择优取向的

枝晶遮挡,最右侧枝晶发展出二次和高次枝晶臂,枝晶

(a)0.1s (b)0.2s (c)0.3s (d)0.4s
图1 单个等轴晶生长过程

Fig.1 Singleequiaxedcrystalgrowthprocess

(a)0.5s (b)1.0s (c)1.5s (d)2.0s

图2 定向凝固条件下枝晶生长过程

Fig.2 Dendritegrowthduringdirectionalsolidificationprocess
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尖端构成倾斜的外包络线。

  为评估CA模型并行加速效果,在两种GPU上进

行了并行性能测试,测试 GPU 型号分别为 NVIDIA
2070Super(记为 GPU1)和 NVIDIA2080Ti(记为

GPU2)。其中,NVIDIA2070Super包含2560个CU-
DA核心,NVIDIA2080Ti包含4352个CUDA核心。
同时,采用基于 OpenMP并行的CPU程序作为基准,
以研究相对于CPU 并行程序的加速比,测试的CPU
为i77700(8核)。首先,评估了图2算例的加速效果,
采用基于GPU的计算模型耗时10.2min,而采用基于

CPU的计算模型则耗时97.0min,即加速比可达9.5。
为了研究网格数对并行加速效果的影响,对单个枝晶的

等温凝固过程进行了模拟,初始晶粒在Z 轴对应平面

底部,模拟区域 XOY 平面网格数为100×100,Z 方向

网格数随总网格数变化,总网格数分别为1×106、2×
106、4×106、6×106、8×106、1×107、1.2×107、1.4×
107。计算迭代5000个时间步。表1为模拟计算耗时

随着网格数的变化关系以及两种GPU相对于CPU并

行程序的加速比。结果表明,随着网格数增加,基于

GPU的并行模型模拟耗时均显著低于基于CPU的并

行模型。GPU2的加速比高于GPU1的加速比,这是由

于GPU2的计算核心数较多;随着网格数增加,GPU1
和GPU2的加速比逐渐提高,这可能是由于较低网格

数时,GPU程序运行时负载较低,子程序调用开销较

大。
表1 GPU加速的CA模型的计算耗时与加速比

Tab.1 Elapsedtimeandspeed-upratioofthe

GPU-acceleratedCAmodel
网格
数量

CPU
耗时/s

GPU1
耗时/s

GPU2
耗时/s

GPU1
加速比

GPU2
加速比

1×106 1275.22 203.12 157.01 6.28 8.12
2×106 2534.20 392.23 310.01 6.46 8.17
4×106 4912.32 798.32 630.02 6.15 7.80
6×106 7231.27 1109.60 840.23 6.52 8.61
8×106 10208.98 1582.10 1100.22 6.45 9.28
1×107 14389.96 2012.23 1402.12 7.15 10.26
1.2×107 18230.10 2289.28 1672.20 7.96 10.90
1.4×107 22089.18 2687.49 2109.21 8.21 10.47

3 结 论

提出了一种基于GPU的并行CA模型,对单个等

轴枝晶和定向凝固条件下多个枝晶生长过程进行了模

拟,并对该并行CA模型的加速比进行了评估。结果表

明,该模型能较好地模拟枝晶生长过程的分枝及竞争生

长现象。在计算加速比方面,相比较于基于CPU并行

模型,加速比最大可达10.9。该CA模型有助于对合金

凝固过程的枝晶生长过程进行大规模模拟。
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