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 摘     要：    蒙特卡罗（MC）方法具有复杂几何处理能力强，方法通用灵活，核数据完备，模拟忠实于物理过程

等特点，成为中子学数值模拟的首选方法之一。在核能领域，MC方法得益于计算机的快速发展，在辐射屏蔽、

反应堆堆芯临界安全分析、乏燃料后处理、放射性废物处置、核设施退役、核事故应急、放射性石油测井、核

医学等领域均有广泛应用。对MC方法及软件输运计算做简要回顾，并对未来发展进行展望。
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Abstract：   Monte Carlo method is becoming the first choice of particle transport simulation methods because of
its  strong capability  of  complicated geometry  treatment,  perfected nuclear  data  and universal  property.  Monte  Carlo
softwares  have  been  rapidly  developing  with  the  development  of  computers  and  at  present,  they  are  widely  used  in
applications  sa  radiation  shielding,  criticality  safety  analysis,  post-treatment  of  spent  fuel,  radioactivity  waste
treatment,  decommissioning  retire  of  nuclear  facilities,  emergence  of  nuclear  accident,  nuclear  well-logging  and
nuclear medical science, etc. This paper provides a brief introduction of the development of Monte Carlo simulations
in the past and at present and perspectives about its future.
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蒙特卡罗（Monte Carlo，MC）方法又称为随机模拟法（Stochastic Simulation Method）或统计实验法（Statistical Test

Method），它是二战后数字电子计算机的出现及原子能科学事业的发展而成长起来的一门新兴近似计算方法。经

过 70多年的发展，方法逐渐成熟。随着计算机的快速发展，其应用领域越来越宽广。目前 MC方法已渗透到机器

学习（Machine Learning）、人工智能（AI）、神经网络（Neural Network）等前沿领域。

就粒子输运问题的求解范畴而言，MC方法通过解 Boltzmann方程，求出通量及各种响应量（如反应率、功率、

多种探测器响应等）。求解问题包括：①固定源问题；②裂变源临界本征值问题；③伴随输运问题。在辐射屏蔽方

面，今天的 MC方法和 SN 方法软件耦合已实现全厂房中子、γ剂量分布的精细建模和高分辨率模拟，为某些特定

核装置屏蔽优化设计提供了定量的技术支持，并服务于新型核装置设计。在反应堆全堆芯计算方面，MC方法先

后经历了单棒计算、单组件输运计算、组件均匀化全堆芯扩散计算和全堆芯精细 pin-by-pin输运计算。当前，

MC中子学计算已实现与热工水力、燃料的核-热-力多物理、多尺度、多过程稳态、瞬态耦合计算。在核探测方

面，MC方法已用于：①X-射线荧光分析；②在线中子俘获瞬发 γ射线分析；③基于 γ射线光谱的脉冲中子孔隙度测

井；④隐藏爆炸物及毒品探测等。在核医学方面，MC方法已用于硼中子俘获治疗（BNCT）临床肿瘤治疗的剂量线

计算。其他领域还包括：统计物理、生物医学、量子力学、分子动力学、航空航天、金融统计、人工智能等，发挥了
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重要的作用。

近年来，MC方法在数字核能、数值装置、数值反应堆等领域作用突出。借助超算平台，MC模拟结果分辨率

不断提高，已涵盖反应堆稳态/瞬态/事故等多种工况，初步具备仿真各种大型实验及事故预测的能力。当前 MC方

法面临的主要挑战是能够模拟的粒子数（～1012）与实际的源强（1015～1016）尚有一定差距。因此，还需要发展一些

特殊的偏倚技巧来弥补存在的差距。针对深穿透辐射屏蔽问题，还需要发展更先进的 MC-SN耦合算法。核-热-力
多物理耦合计算中，需要解决不同求解器之间的数据传递、动态负载平衡、跨节点大内存问题的区域分解等难

题。另外，软件方法的敏感性和不确定性分析也是应用中最关心的问题之一。 

1    Boltzmann理论
如图 1所示，早期粒子输运理论是与分子运动论紧密相

关的，19世纪中期 Clausius，Maxwell，Boltzmann做了大量开

创性的工作，他们是公认的输运理论的奠基人。其重要标志

是 1872年，Boltzmann导出反映微观粒子在介质中迁移守恒

关系的粒子分布函数随时间和空间演变的微分 -积分方程，

该方程被命名为 Boltzmann方程。1910年，德国著名的数学

家 Hilbert论述了 Boltzmann方程与第二类 Freedholm积分方

程的等价性，证明了解的存在唯一性，奠定了粒子输运理论

的数学基础。1932年，英国实验物理学家 Chadwick发现了

中子，由此开始了输运理论的系统性研究。 

1.1    Boltzmann方程

∂N/∂t =

中子角通量密度 φ(r，E，Ω，t)定义为：t 时刻，在空间 r处单位体积内、能量为 E 的单位能量间隔内，运动方向

为 Ω的单位立体角内的中子在单位时间内所走过的总径迹长度。中子输运方程建立在中子数守恒或中子平衡条

件下，中子随时间的变化率等于产生率减去泄漏率和移出率，即 产生率−泄漏率−移出率。中子输运方程有

微分-积分形式和积分形式两种，它们互为等价。 

1.1.1    微分-积分形式

Boltzmann方程的微分-积分形式为

1
v
∂ϕ(r,E,Ω, t)

∂t
+Ω · ∇ϕ(r,E,Ω, t)+Σt(r,E)ϕ(r,E,Ω, t) =

S (r,E,Ω, t)+
w Emax

0

w
4π
Σs(r,E′,Ω′→ E,Ω)ϕ(r,E′,Ω′, t)dE′dΩ′ （1）

Σt(r,E) Σs(r,E′,Ω′→ E,Ω)式中： 为总截面； 为散射截面（cm-1）

Σs(r,E′,Ω′→ E,Ω) = Σs(r,E′) fs(E′,Ω′→ E,Ω) （2）

fs (E′,Ω′→ E,Ω)式中： 为粒子碰撞后能量、方向转移 p.d.f，又称为角分布。

S (r,E,Ω, t) = S 0(r,E,Ω, t)+Qf(r,E,Ω) （3）

S (r,E,Ω, t) S 0式中： 为总源项（cm−3·s−1）； 为外源项；Qf 为裂变源项。

裂变源基本形式如下

Qf(r,E,Ω) =
χ(r,E)

4π

w Emax

0

w
4π
νΣf(r,E′)ϕ(r,E′,Ω′)dE′dΩ′ （4）

r, ν v = v(E)式中：χ( E)为裂变谱； 为每次裂变释放出的中子数； 为中子速度，满足动能守恒。

式 (1)是建立在中子守恒下的输运方程的微分-积分形式，等号左端为中子消失率，其中第一项为中子随时间

的变化率；第二项为中子的泄漏率，即穿出系统的中子；第三项为在系统内消失的中子，即中子的吸收率。等号右

端为中子产生率，其中第一项为中子源；第二项为散射中子产生率。式 (1)涉及空间 r、能量 E、方向 Ω、时间 t 共
7个变量。 

1.1.2    积分形式

把式 (1)右端的中子产生项定义为中子发射密度，用 Q 表示有

 

numerical methods of solving transport

equation was established

stochastic simulation method

was offered

Boltzmann theory was offered in 1872

Boltzmann theory was replenished by Hilbert in 1910

computer came into the world in 1946

deterministic method

was offered  
Fig. 1    Development history of transport theory

图 1    输运理论发展历程
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Q(r,E,Ω, t) = S (r,E,Ω, t)+
w Emax

0

w
4π
Σs(r,E′,Ω′→ E,Ω)ϕ(r,E′,Ω′, t)dE′dΩ′ （5）

即发射密度由独立源和散射源两项组成。

经过推导，可以得到式 (1)等价的积分方程

ϕ(r,E,Ω, t) =
w ∞

0
e−

r l

0
Σt(r−l′Ω,E)dl′Q(r− lΩ,E,Ω, t− l/v)dl （6）

此为中子输运方程的特征线形式。写为全空间形式为

ϕ(r,E,Ω, t) =
w w e

−

w |r−r′ |

0
Σt(r− lΩ,E)dl

|r− r′|2
δ

(
Ω′ · r− r′

|r− r′| −1
)
δ

(
t′ −

(
t− |r− r′|

v

))
Q(r′,E,Ω, t′)dr′dt′ （7）

r′ = r− lΩ, t′ = t− l/v这里 即为特征线方程。 

1.2    Boltzmann方程求解方法

基于中子守恒建立起来的 Boltzmann方程没有解析解，由此诞生了确定论和随机模拟两类求解方法（如图 1所

示），经过半个多世纪的发展，确定论求解又诞生了多种简化近似方法（如图 2右端绿色部分），而随机模拟法相对

比较固定，仅在能量处理上，衍生了多群和连续两种模式（如图 2左端黄色部分）。MC方法求解积分形式的中子

（光子）输运方程，共产生了 5种通量估计方法，分别是：①吸收估计；②碰撞估计；③期望估计；④径迹长度估计（对

应式（6））；⑤点估计（对应式（7））  [1]。
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Fig. 2    Simulation methods of transport equation

图 2    Boltzmann 输运方程数值求解方法
  

2    输运方程的MC求解
20世纪 40年代，在美国的曼哈顿工程中，MC方法用于模拟中子链式反应和核装置临界性。由于核武器的主

要材料依赖反应堆制造。因此，MC方法首要用于辐射屏蔽、各种研究堆及生产堆计算。根据文献记载，MC方法

在反应堆计算中大致经历了四个阶段：①60年代的反应堆系统临界 keff 本征值计算；②70年代精细组件功率计算；

③80年代精细二维全堆芯计算；④90年代三维全堆芯计算。由于 MC方法消耗的计算资源相对其他方法要大得

多。早期受计算机速度、内存及费用的限制，方法主要用于确定论方法的补充和参考验证，计算某些确定论方法

无法计算的复杂几何、强射线效应问题。

20世纪 50年代末至 60年代末是 MC方法蓬勃发展的鼎盛时期。1958年，Goertzel与 Kalos[2] 从理论上肯定了

用统计估计模拟跟踪粒子历史，为方法的应用奠定了理论基础。这一时期，由于引入了伪散射 [3-5] 和伴随估计量跟

踪模拟计算，由此产生各种偏倚抽样技巧 [6-7]。进入 1970年代，计算几何在机械工程中的成功应用，MC几何处理

借鉴机械工程中采用的法则，用组合几何布尔运算，实现了复杂几何描述和粒子径迹计算，针对 Boltzmann方程求

解，发展了多种通量估计方法。针对自然界中存在的某些重复几何体，如反应堆堆芯组件，发展了重复结构几何描
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述，从而大大降低了大型复杂装置建模的复杂度。在广泛实践基础上，各具特色的专著大量出现 [8-10]，其中，最具代

表的专著为 Carter和 Cashwell撰写的《Particle-transport Simulation with the Monte Carlo Method》 [11]，书中系统介绍了

MC方法应用于 Boltzmann输运方程求解的理论基础及算法，介绍多种通量计算方法和若干降低方差技巧，成为

MC方法学习最有价值的参考书之一。这些专著从不同角度对过去工作进行了总结，预示着方法的渐趋成熟。随

着统计误差理论的提出 [12-15]，MC方法的理论研究工作有了新的突破，以方差为标准，合理选取提高估计量精度和

效率的算法不断推出。

进入 21世纪后，随着高性能并行计算机的推出和计算机运行成本的大幅下降，MC方法模拟各种大型复杂装

置辐射屏蔽及反应堆全堆芯精细 pin-by-pin模型成为可能，除研究中子行为外，光子及各种带电粒子的模拟也成为

可能。 

2.1    MC方法奠基人

回顾 MC方法的发展历史，四位国际公认的方法奠基人分别是 Ulam，Metropolis，von Neumann和 Kolmogorov

（如图 3所示）。他们对 MC方法做出过开创性贡献，提出的理论和方法在 20世纪产生了巨大而深远的影响，成为

后来 MC方法发展的理论基础。其中 Ulam（1909～1984）被认为是 MC方法的首要创始人，他首次提出用统计抽样

求解系列数学问题 [16-17]。Metropolis（1915～1999）是最早把 MC方法应用到统计物理领域的学者，他提出的算法至

今影响深远，被誉为 20世纪科学和工程计算领域十大算法之一。另一位美籍匈牙利数学家、计算机科学家、物理

学家 von Neumann（1903～1957），他在计算数学方面影响巨大，MC方法方面取得的成就仅是他一生研究取得的成

就的一部分，他在爆轰流体力学和中子输运方法方面的成就同样影响深远。Kolmogorov（1903～1987）是苏联 20世

纪最杰出的数学家，他的研究遍及数学的所有领域，MC方法是他开创性研究工作的一部分，他把轮盘赌方法上升

到理论，成为MC方法的理论精髓。
 
 

Stanislaw Ulam Nicholas Metropolis John von Neumann N. Kolmogorov

Fig. 3    Four founders of Monte Carlo method

图 3    MC 方法的四位奠基人
  

2.2    随机抽样

随机抽样技巧（Random Sampling Technique）是 MC方法求解数学期望类积分中引入的一些加速收敛措施，除

了增大统计样本数之外，随机抽样技巧是降低统计误差的最行之有效的手段。由于微分和微分可以互相转换。因

此，MC方法可求解的问题种类很多，只要能够表示成为数学期望形式的积分，均可用 MC方法进行求解。MC方

法的基本特点是利用各种概率密度函数或分布函数，通过随机抽样，计算得到估计量的近似值，用统计平均值作为

估计量的解。MC方法的理论基础是概率论和数理统计，其中大数定律和中心极限定理是 MC方法的理论基础。

与其他确定论方法相比，MC方法获得的解存在一定的随机性和统计不确定性，近似解的精度是在一定概率置信

度下保证的。由于随机性，MC方法获得的解不唯一。 

2.3    MC粒子输运程序现状

针对 Boltzmann方程的求解，诞生了两类求解方法：1）确定论方法；2）MC方法。确定论方法计算成本较小，但

是需要对空间、能量、方向、时间进行离散，需要较大的内存，受计算机存储影响，不同时期诞生了不同的近似计

算方法（见图 2）。MC方法对空间、能量、方向、时间采用精确描述，方法比较固定，存在主要不足是计算成本较

高。随着计算机速度和存储的提高，MC方法的优势越发突出。

基于MC方法，国际上开发了众多MC粒子输运程序，代表有MCNP，KENO，MC21，Mercury，FLUKA，GEANT4，
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MONK，TRIPLI，PRIZMA，MVP，Serpent，OpenMC，McCARD，RMC，SuperMC，JMCT等。下面仅对其中有代表性的

几个MC程序予以简介。 

2.3.1    MCNP程序 [18]

MCNP程序由美国洛斯阿拉莫斯国家实验室（LANL）研制，是目前国际上发展历史最长、知名度最高和用户

最多的通用型多粒子输运 MC程序。MCNP程序配备的精细截面数据和详细的物理数学处理，是公认的计算精度

最高的程序之一。国际上后续发展的 MC程序和确定论程序均选择 MCNP程序作为自身程序精度的验证工具。

MCNP程序始于 1963年，1973年通过模拟中子反应的 MCN程序 [19] 和模拟高能光子的 MCG程序 [20] 的合并，诞生

了中子-光子耦合输运 MC程序 MCNG，1977年 MCNG与模拟低能光子的 MCP程序 [20] 合并，取名 MCNP程序 [21]。

MCNP程序最新版本为 MCNP6，可求解包括中子、光子、电子、质子等 37种粒子的输运问题，具有在线多普勒温

度展宽等多种功能。早期程序版本平均每 2～3年更新一次，随着程序规模的不断扩大，更新速度有所放慢。2012

年推出MCNP6 Beta 1版本，之后又陆续推出了 Beta 2，Beta 3，6.1，6.2，6.3系列子版本。 

2.3.2    GEANT4程序 [22]

由欧洲核子研究组织（CERN）等多家研究机构联合开发，程序预留了很多工具箱接口，用户可根据需求，选择

工具箱进行组装。工具箱包括中子、光子、电子、μ子等粒子，可用于探测器响应计算。GEANT4程序的优势在于

带电粒子输运的模拟。 

2.3.3    Serpent程序 [23]

由芬兰国家技术研究中心研发的三维中子-光子输运 MC程序，主要针对裂变压水堆中子学计算，具有燃耗、

考虑温度效应等功能，实现了与热工水力的耦合，可以进行反应堆全堆计算，Serpent程序发展了多种提升计算效

率的算法，经济适用性较好。 

2.3.4    OpenMC程序 [24]

OpenMC程序由美国麻省理工学院（MIT）开发的中子-光子输运 MC程序，程序开发始于 2011年，采用 ACE格

式的连续点截面和实体组合几何，可计算复杂几何的临界问题和固定源屏蔽问题。可进行中子、光子及中子-光子

耦合计算，其他功能还包括燃耗计算、在线多普勒温度展宽、MPI和 OpenMP并行计算等，可运行在 Linux，Mac

OS和 Windows系统下，程序采用哈希表存储和搜索，计算速度优于 MCNP程序。目前程序对外开源，借助全球用

户，也帮助程序发现了多个 BUG。 

2.3.5    JMCT程序 [25-26]

JMCT（J Monte Carlo Transport）软件是由中物院高性能计算软件中心粒子输运团队研制的一个大型多功能、通

用型高分辨率多粒子输运 MC软件，经过多年的发展和完善，成熟度较高。目前已服务于核能开发的众多领域，屏

蔽实现了行业覆盖。2013年推出中子-光子输运 JMCT1.0版本[25]，2017年推出中子-光子-电子输运 JMCT2.0版本[26]。

近年 JMCT针对复杂屏蔽深穿透问题，发展了多种算法和技巧，大幅提高了模拟计算精度和效率 [27-29]。此外，还耦

合了热工水力和燃料，能够进行反应堆全堆芯多种工况稳态、瞬态模拟。JMCT通过了能源局专项课题“CAP1400

数值反应堆关键技术研究”验收，实现了对 VERA的验证、AP1000的确认和 CAP1400启动物理试验的预测，展现

了其高分辨率、高精度和强大的模拟能力。 

3    总　结
MC方法起源于第二次世界大战期间美国对核武器的研制过程，伴随着计算机的出现，作为一门新兴学科，自

诞生之日起，就与同期世界上最先进的科学技术相融合，应用概率论与数理统计知识，借助计算机工具，帮助人们

进一步认识世界和改造世界，解决物理问题。70年来，作为计算数学中发展迅速的领域之一，MC方法在物理学的

各个分支学科中均发挥了积极重要的作用，成为理论物理与实验物理之间的桥梁。方法可对实验过程进行解释分

析，对改进探测仪灵敏度设计具有重要指导意义。随着计算机技术的快速发展，MC方法已经渗透到物理学的各

个领域，包括凝聚态物理、核物理、粒子物理、天体物理、大气物理、地球物理等众多学科。

MC方法在辐射屏蔽和反应堆堆芯临界安全分析中的应用十分成功，在求解某些深穿透问题时，利用 MC和

SN 方法各自的优点，通过耦合计算，显著地提升了深穿透辐射屏蔽的计算精度和效率 [27-29]。在核医学方面，MC剂

量计算成为肿瘤治疗的一部分，例如，硼中子俘获治疗（BNCT），治疗计划多采用 MC方法，精确的剂量计算，为患

者临床治疗提供确定的照射部位和照射时间，其治疗效果明显优于外科手术 [30-31]。总之，如今MC方法已成为核科
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学工程领域不可或缺的模拟工具。除核能领域，MC方法在金融工程、分子动力学、统计物理、流体力学、信息

论、运筹学、生物医学、高分子化学、分子流、计算物理学等领域也应用广泛。 

4    展　望
随着计算机的快速发展和核数据的进一步完善，当 MC方法及软件模拟的粒子数与实际问题的源强相同时，

如果建模足够精确，则 MC直接模拟的结果就是实（试）验，到那时很多今天依赖实（试）验的工程驱动的研究模式

就会发生根本性的改变，研发成本会大大降低，研究周期也会大大缩短。当然，要在超级计算机上模拟 1015～
1016 数目的粒子，对 MC软件的并行度要求很高。目前国外一大批早期研制的 MC粒子输运程序遇到的瓶颈之一

就是可扩展限制，很难突破横跨在应用和计算机超算之间的编程墙。美国 ASIC计划极大地促进了软件和计算机

发展，这中间起关键作用的是并行支撑框架，也称为中间件。它有两方面的作用，一是将共性技术集成到框架内，

可以减少重复性工作；二是屏蔽了复杂的多级并行编程。目前美国 INL研制的 MOOSE平台 [32] 已支撑了核科学工

程领域的众多软件的快速研制或并行升级。国内由中物院高性能数值模拟软件中心研制的支撑结构网格的

JASMIN[33]、支撑非结构网格的 JAUMIN[34] 和支撑实体组合几何的 JCOGIN[35] 框架，以及由中科院科学与工程计算

重点实验室研制的支撑有限元计算的 PHG框架 [36] 均扮演了应用与超算之间的桥梁作用。基于这些框架开发的软

件，运行在国产超级并行计算机上，发挥了重要作用。
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