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基于高层数据模型库的三维粒子模拟程序研究 

周  俊，彭  凯，刘大刚 

(电子科技大学物理电子学院  成都  610054) 

 
【摘要】在高层数据模型库JADLib基础上，研究和开发了三维电磁粒子模拟程序，为具有统一数据接口的高性能粒子模

拟计算提供铺垫作用。给出了程序的详细设计思路和实现方法，并使用该程序对多种典型的微波器件进行了模拟计算。结果
表明，基于高层数据模型库进行三维粒子模拟程序是有效和实用的。 
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Abstract  A three-dimensional electromagnetic particle-in-cell (PIC) simulation code is investigated and 

developed based on JADLib, an advanced data model library. This work provides preparation for the 
high-performance computation of PIC simulation with unified data interface. The detailed considerations and 
methods for design and realization of this code are given. Various typical microwave devices are simulated by 
using this code. The results show that it is an efficient and practical way for the investigation of PIC simulation.  
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目前，模拟各类复杂物理现象的科学计算程序

的研制不断取得成功，但是随着程序数据的复杂性

和规模日益增加，一些潜在的数据管理问题变得更

加突出。一方面，由于没有统一数据存储格式，程

序之间的交换非常困难，并且难以使用通用的数据

分析及处理工具；另一方面，并行程序对支持复杂

并行数据结构和确保数据存取效率的I/O方式也提

出了更高的要求[1-3]。 

粒子模拟方法[4]作为研究带电粒子与电场和磁

场相互作用过程的重要数值模拟方法，近年来已经

被广泛应用到多个研究领域[5-6]。随着高速大容量计

算机性能的进一步提高，必将进一步推动粒子模拟

方法研究及其应用领域的发展，扩大研究和应用范

围，缩短研究和应用周期，促进一些新兴学科的发

展[7-8]。由于粒子模拟方法所研究物理现象的复杂

性，它所涉及的数据类型复杂多样，导致在数据管

理方面存在很大的难度和挑战性。因此，需要借助

通用的高层数据模型库，把耗费在数据管理方面的

工作量降到最小，把更多的精力用在算法的研究上，

由此提高研发效率。 

本文介绍了在高层数据模型库JADLib基础上

研究和开发三维电磁粒子模拟程序的详细设计思路

和实现方法，并使用所编写的程序对两种典型的微

波器件进行了模拟计算，给出了详细的模拟结果。

结果显示，JADLib为粒子模拟研究提供了非常实用

的数据管理、数据分析和数据处理平台，基于

JADLib进行开发是粒子模拟研究的一种有效途径。 

1  高层数据模型库基础 

本文使用的高层数据模型库JADLib由北京应

用物理与计算数学研究所研制，其目标是设计面向

计算物理领域的高层语义数据对象，支持多网格、

多物理量、多介质及组份量数据的表示与操作，为

用户提供直观的科学数据读写应用程序接口(API)，
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确保计算程序可以统一的HDF5存储格式输出文件，

促进应用程序间的数据共享。同时，JADLib集成了

数据自压缩、并行I/O、跨平台二进制文件等先进I/O

功能，实现了与JaVis等可视化系统的无缝连接，通

过JADLib输出的数据文件可以被并行可视化系统

JaVis直接实施可视化[1]。 

JADLib在数据管理方面设计提供了多种数据

对象，包括网格、网格块、网格区域、几何量、物

理量、介质量、组份量和曲线量等，基本上考虑到

了科学计算中可能会用到的所有数据类型。其中，

网格对象支持5种类型：均匀网格、直线网格、折线

网格、点网格和非结构网格，可根据不同计算方法

进行选择。使用中最为重要的物理量定义在网格上，

也支持多种类型：按张量的阶数可分为0阶张量(即

标量)、1阶张量(即向量或矢量)和2阶张量；按在网

格上的位置可分为结点量、单元中心量(简称单元

量)、棱心量、面心量等；按物理量值的分布可分为

常量和变量。 

使用JADLib进行应用程序编制需要遵循一定

规范，程序应包括：初始化JADLib、创建文件、注

册数据对象、输出数据、c关闭文件和关闭JADLib

共6个部分。每个部分的具体功能都通过调用相应的

JADLib库函数来实现。通过对这些库函数的灵活使

用，可以输出各种有用的数据文件(包括计算摘要文

件、曲线数据文件、JaVis可视化入口文件和分进程

分时刻的物理量数据文件等)。这些数据文件可以由

JaVis直接读入，从而进行数据可视化分析。 

2  程序的设计与实现 

在JADLib基础上研究和开发三维电磁粒子模

拟程序时，首先需要充分利用JADLib丰富的数据对

象类型对算法中所用到的数据对象进行设计。然后，

根据JADLib应用程序编制规范，对程序流程进行综

合考虑。另外，为了利用JaVis强大的数据可视化功

能，需要根据电磁粒子模拟的特点和实际需要专门

对数值诊断进行设计。在程序实现上，还需要考虑

易用性和扩展性。 

2.1  数据对象设计 

电磁粒子模拟方法的算法可大致分为电磁场计

算、带电粒子计算和场与粒子的耦合3个部分。考虑

到数据定义的条理性，对用到的数据对象分别进行

设计。 

在电磁场计算部分，首先需要定义适用于时域

有限差分法(FDTD)[9]的网格对象类型。由于采用非

均匀网格FDTD，基本上可以确定直角坐标系使用直

线网格、圆柱坐标系使用折线网格最为合适。但考

虑到程序的统一性，并且折线网格也可以用来表示

直线网格，所以最后确定使用折线网格类型，如图1

所示。然后，依托于所定义的网格来定义物理量。

由于FDTD算法的基础是Yee元胞模型，这也决定了

它用到的各种离散量非常适合用JADLib物理量来

定义，如图2所示。离散电场可定义为棱心矢量，离

散磁场可定义为面心矢量，离散电位可定义为节点

标量，材料的介电常数和磁导率可定义为单元2阶张

量，材料的电导率可定义为单元标量。另外，材料

的属性标识(如导体、介质、真空)也可以用单元标量

来定义。 

   
a. 直角坐标系                 b. 圆柱坐标系 

图1  程序的三维折线网格 

(i,j+1,k+1)

(i,j,k+1)

(i,j,k) 

(i+1,j,k+1) 

(i+1,j,k)

(i+1,j+1,k)(i,j+1,k) 

 
a. 直角坐标系 
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b. 圆柱坐标系 

图2  程序的物理量数据定义 

在带电粒子计算部分，网格对象的定义直接使

用JADLib提供的点网格类型。对于和带电粒子相关
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的物理量，如电荷、质量、荷质比、受力、位置、

速度、动量和相对论因子等，则是根据它们各自的

属性，分别定义为点网格节点上的标量或矢量。 

在场与粒子的耦合部分，不需要另外定义网格

对象，但要定义一些计算所需的物理量。其中，计

算场对粒子的作用时，离散的电磁场是通过权重得

到的作用场来推动带电粒子的。计算作用场最直接

和最易理解的方法就是通过平均场来权重，分为两

个步骤：1) 计算平均场，把分布在Yee元胞各条棱

心的电场分量和各个面心的磁场分量都先权重到

Yee元胞各个顶点上；2) 计算作用场，把各个顶点

上的平均场权重到Yee元胞内部带电粒子所处的位

置。所以，还需要在前面定义的折线网格上添加节

点矢量平均场的定义。带电粒子在作用场的推动下，

速度和位置发生改变，就会引起空间分布的电流密

度场和电荷密度场的变化，而这些场的变化又将作

为源项耦合到Maxwell方程组中，反作用于电磁场的

计算。带电粒子的运动是连续分布的，而产生的电

流密度场和电荷密度场必须是离散分布的形式，才

能自然地耦合到离散的Maxwell方程组中。所以，还

需要在前面定义的折线网格上添加棱心矢量电流密

度场和节点标量电荷密度场两个物理量。 

2.2  程序流程设计 

按照电磁粒子模拟方法的基本思路[10]，程序的

计算流程如图3所示。在程序初始化之后，先产生非

均匀离散网格，并根据电磁场和带电粒子的初始条

件，在网格上设置或计算初始电磁场的值，在模拟

区域内放置初始粒子；然后进入主循环，在每一个

迭代步，先用FDTD方法求解Maxwell方程组，得到

离散的电磁场分布，再通过权重方法计算粒子所在

位置的作用场，由此推动粒子运动，最后计算粒子

引起的电荷密度场和电流密度场。当一个迭代步结

束时，判断是否结束，如果没有结束，则时间上前

进一个步长，继续进行下一个迭代步的计算；如果

运行结束，则退出主循环，结束程序。 

根据JADLib应用程序编制规范，需要调用相应

的JADLib库函数才能完成模拟结果的输出。经过分

析，应在以上计算流程中插入3处JADLib库函数调

用：1) 在程序初始化部分，插入JADLib相关的初始

化函数，包括MPI初始化、JADLib初始化和设置程

序运行说明信息；2) 在主循环中需要输出数据的时

间步里，在完成时间步数值计算后，插入对计算结

果的输出函数，包括创建文件、注册数据对象、输

出数据和关闭文件，以及对各类曲线量的输出； 

3) 在主循环完成后，程序结束前，插入JADLib相关

的关闭函数，包括JADLib关闭和MPI关闭。这3处函

数调用可归纳为3个模块[1]，如图4所示。 

计算电荷密度和电流密度 

结束？

END

是 

否 

推动粒子运动 

计算粒子作用场 

求解 Maxwell 议程组 

场和粒子初始条件 

生成网络 

初始化 

 
图3  程序的计算流程 

设置程序运行说明信息 JAD_set_run_metadata

JADLib 初始化  JAD_start 

MPI 初始化   MPI_Init 

JADLib 初始化模块 

时间步输出模块 

创建文件   JAD_create 

注册数据对象  JAD_set_xxx_metadata

输出数据   JAD_set_xxx 

关闭文件   JAD_close 

输出曲线量   JAD_set_curve 

JADLib 关闭模块 

JADLib 关闭   JAD_end 

MPI 关闭   MPI_Finalize 

 
图4  JADLib应用程序流程 

需要说明的是，程序要在初始化过程中读取模

型输入文件，并将所有的模型信息存储到内存里，

以供后面的计算使用。所以，需要提供一组接口来

解析这个模型输入文件。其中，为了让用户能够灵

活控制输出数据的类型、包含信息和输出时间点，

就要有一个专用于设置JADLib输出的接口，这个接

口对数值诊断非常重要。 
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2.3  数值诊断设计 

数值诊断是科学计算中非常重要的一部分。

JADLib在数据管理方面的优势与JaVis强大的数据

可视化功能相结合，为科学计算的数值诊断提供了

有力的手段。为了充分利用这一点，有必要对数值

诊断设计专门进行讨论。 

根据电磁粒子模拟的特点和实际需要，应该尽

量将最有价值的信息从计算结果中提取出来，从而

得到对物理问题更深入的认识或新的发现。数值诊

断中要观测的物理量是非常繁多的，本文给出了经

过归纳后的数值诊断观测类型以及分类的层次结

构，如图5所示。 

观测

空间 
曲线 
观测 

图像观测 曲线观测

频域

曲线

观测

时间 
曲线 
观测 

粒子相

空间

观测

场矢 
量图 
观测 

场等 
位图 
观测 

粒子 
轨迹 

图观测 
 

图5  数值诊断观测的层次结构 

首先将各种观测分为图像观测和曲线观测两

类。前者给出物理量在空间上的二维或三维图像分

布，通过这些图像可以对物理量的整体变化趋势有

一个宏观的认识；后者给出物理量随时间、空间和

频率变化的曲线，通过这些曲线可以对物理量的值

进行定量分析。 

电磁粒子模拟所需的图像观测主要包括场等位

图、场矢量图、粒子轨迹图和粒子相空间图等。场

等位图用于抽取数据场中数值相等的区域，可以先

通过JADLib输出标量场或矢量场的某些分量值，再

通过JaVis绘制得到；场矢量图是用箭矢来描述矢量

场的瞬时状态，可以先通过JADLib输出矢量场，再

通过JaVis绘制得到；粒子轨迹图是用三维点来描述

粒子空间坐标分布的，可以先通过JADLib输出粒子

对应的点网格，再通过JaVis绘制得到；粒子相空间

图是用二维点来描述粒子任意两个相空间变量(如

位置、速度、动量)的关系，可以先通过JADLib输出

为点网格形式，再通过JaVis绘制得到。 

电磁粒子模拟所需的曲线观测主要包括时间曲

线、空间曲线和频域曲线等。时间曲线是指物理量

随时间变化的曲线，空间曲线是指物理量随空间坐

标变化的曲线，频域曲线是指物理量经过傅里叶变

换得到频谱分布图。这些曲线涉及到统计和计算，

可以先在程序内部直接提取或者进行数学计算得到

的一系列配对的值，再通过JADLib输出曲线量，最

后通过JaVis绘制得到。 

在实际数据分析中，所观测的每一种图像和曲

线功能各不相同，对物理现象描述全面，而且具有

很大的灵活性。这些观测数据也可以随时存储下来，

为数据后处理所用。 

按照模块化软件设计思想，核心计算程序的主

要部分由网格生成器、电磁场求解器、粒子求解器、

对象管理器和数据管理器构成，如图6所示。这样设

计的目的是为了模块化分离，降低代码的复杂度，

以便于以后的维护、管理和升级。 

 

核心计算程序 

网格生成器 

电磁场求解器 粒子求解器 

数据管理器 对象管理器

 
图6  核心计算程序结构框图 

网格生成器用于生成一个非均匀的、用于FDTD

计算的网格，该网格由多个连续排列的Yee元胞组

成。它能生成直角坐标系和圆柱坐标系下的三维网

格。在进行模拟之前，只需指定大致的网格步长，

并标注必须放在全网格点位置的区域顶点，网格生

成器就会自动生成非均匀网格。如果某两个区域所

指定的网格步长不同，则会对两个区域连接处的几

个Yee元胞采用渐变的网格步长，以保证平滑过渡。 

电磁场求解器用于在每个时间步更新整个模拟

区域内的电磁场值，并处理各种电磁场边界条件。

在对电磁场边界条件的处理上，也采用模块化设计

的思想，针对每一种边界都提供功能实现部分和接

口调用部分，并且尽量考虑到今后扩展的需要，形

成功能实现和接口调用的文件规范。 

粒子求解器用于在每个时间步先计算带电粒子

的作用场，再推动粒子运动，然后计算粒子引起的

电荷密度场和电流密度场，并处理各种带电粒子边

界条件。在对带电粒子边界条件的处理上，也采用

模块化设计的思想，形成文件规范。 

对象管理器用于存储和管理所有已定义的对象

信息，包括点、线、面、体等结构，还有变量、函

数、电磁场分量、其他场分量、材料定义参数、粒

子信息、粒子种类定义、边界条件参数、发射过程

参数、一些实用模型参数、观测定时器、诊断设置

参数等。 

数据管理器用于存储和管理所有需要观测或导
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出的数据，包括任意观测时刻和导出时刻的场数据、

粒子数据、以及这些数据在空间上和时间上的积分

值等。 

3  程序的应用实例 

根据以上分析与设计，本文在Linux环境下基于

JADLib实现了三维电磁粒子模拟程序。作为应用实

例，以下给出两种典型微波器件的模拟计算结果。

其中，相对论返波管振荡器(RBWO)是典型的O型器

件，虚阴极振荡器(Vircator)是典型的空间电荷器件。 

3.1  相对论返波管振荡器(RBWO) 

本文所模拟的波纹波导相对论返波管振荡器结

构参考了文献[11]，采用了环形空心电子束和波纹波

导慢波结构，慢波结构采用9个周期的波纹，波纹内

外半径分别为1.3 cm和1.7 cm，波纹周期为1.6 cm，

慢波结构前端截止波导半径为1.1 cm，输出端波导

半径为2.5 cm。环形空心电子束的内外半径分别为

0.95 cm和1 cm，二极管电压为500 kV。轴向引导磁

场为2.8 T。 

图7给出了模拟得到的一些三维视图。由图可以

看出，电子束在经过慢波结构区域后被偏转收集，

产生的微波以TM01模式输出。 

   
a. 结构图          b. 轴向电场等位图        c.电子分布图 

图7  RBWO三维视图 

图8给出了稳态阶段粒子的(Z,Uz)相空间图。可

以看出，相对论电子束的纵向速度获得了较好的调

制，部分电子动能转化成微波能。 
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  图8  RBWO稳态阶段的粒子(Z,Uz)相空间图 

图9给出了一些物理量的观测曲线。输出功率随

时间变化的曲线如图9a所示，稳定后的平均功率约

为750 MW。输出信号的频谱如图9b所示，主频为

9.38 GHz。 
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      b. 信号频谱 

    图9  RBWO的观测曲线图 

表1给出了详细结果与KARAT软件[13]模拟结果

的对比。可以看出，两者吻合地非常好。 

表1  本文软件与KARAT软件模拟结果对比 

软件 
二极管电压

/kV 
二极管电流 

/kA 
输出功率 

/MW 
频率 
/GHz 

效率

本文软件 700 5.5 750 9.38 19.5 
KARAT 730 5.6 805 9.30 20 

3.2  虚阴极振荡器(Vircator) 

本文所模拟的向内发射同轴虚阴极振荡器结构

参考了文献[12]，采用了同轴结构和向内发射的电子

束。同轴输入波导的内外半径分别为6.7 cm和10 cm，

圆柱输出波导半径为5 cm，阳极薄膜的半径与圆柱

输出波导相同。波导端口处加载一个直流电压，电

压从零值开始增加，经过2 ns的上升沿，达到600 kV，

之后维持稳定。阴极电子发射区域的半径为6.5 cm，

长度为3 cm。 

图10给出了模拟得到的一些三维视图。由图可

以看出，由于电子的空间电荷效应形成虚阴极振荡，

产生的微波主要以TM01模式输出。 

  
a. 结构图         b. 角向电场等位图      c. 电子分布图 

图10  Vircator三维视图 

图11给出了稳态阶段粒子的(R,Ur)相空间图。由

图可以看出，电子的径向动量在阳极薄膜位置达到
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最大，随着离开阳极逐渐减速，有些电子在虚阴极

附近停止运动，然后以负的径向动量返回二极管间

隙，由于阳极薄膜中的能量损失，这些电子无法到

达阴极；有些电子穿过虚阴极后继续向内传播，可

以看出它们具有很宽的径向动量分布。 
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图11  Vircator稳态阶段的粒子(R,Ur)相空间图 

图12给出了一些物理量的观测曲线。输出功率

随时间变化的曲线如图12a所示，稳定后的平均输出

功率约为950 MW。输出信号的频谱如图12b所示，

主频为4.7 GHz。表2给出了详细结果与KARAT软 

件[13]模拟结果的对比。可以看出，两者吻合地非常好。 

表2  本文软件与KARAT软件模拟结果对比 

软件 
二极管电压 

/kV 
二极管电流

/kA 
输出功率

/MW 
频率 
/GHz 

效率

本文软件 500 30 950 4.7 6.3 
KARAT 490 30 970 4.6 6.6 
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图12  Vircator的观测曲线图 

4  结 束 语 

本文在高层数据模型库JADLib基础上研究和

开发了三维电磁粒子模拟程序，并使用所编写的程

序对RBWO和Vircator两种典型的微波器件进行了

模拟计算。实践证明，JADLib为粒子模拟研究提供

了非常实用的数据管理、数据分析和数据处理平台，

基于JADLib进行开发是粒子模拟研究的一种有效

的途径。 

本文研究工作得到北京应用物理与计算数学研

究所高性能计算中心的技术指导，在此表示感谢。 
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