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基于深腾&B%%机群系统的分子动力学并行仿真研究
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摘要@介绍了分子动力学并行仿真计算的软硬件环境=分析了现有的几种并行算法=确定采
用区域分解法作为并行算法=并在此基础上提出了基于区域二次划分的分子动力学并行仿真

算法<另外=阐述了原子链J原子近邻表和原子亲属表的概念=提出了基于永久序号的消息传

递策略<最后=设计了分子动力学并行仿真程序=并分别在 &J$JFJ!台结点机上进行了实验=
运行结果表明@加速比随着结点数的增加而增加=并行效率虽略有下降但都在 B"<EK 以上=
并行效率并没有随着结点数的增加有明显的降低=说明并行程序具有很好的扩展性<

关键词@分子动力学仿真H并行算法H区域分解法
中图分类号@LMEB%<&HLNF&&<& 文献标识码@O

P 引 言

分子动力学方法是在原子级J分子级模拟固
态J液态及气态物质的主要计算方法=它提供了一
条从系统的微观细节探索实验过程宏观特性的捷

径=其具有可实验性J安全性=可进行超前研究=减
少实验量以及节省大量人力物力资源等特点=目
前在物理J化学J生物J医药以及材料等多个研究
领域得到了广泛应用=并逐渐渗透到机械加工领
域<国内应用分子动力学方法研究机械加工机理
的工作起步较晚=只有清华大学J天津大学和哈尔
滨工业大学等几所大学开展了分子动力学仿真的

研究=尚处于起步阶段Q&RFS<国外方面=美国J日
本和澳大利亚等国的研究者对切削J压痕等过程
进行了深入研究=但在磨削方面研究得比较
少Q!R#S<总的来说=分子动力学仿真在机械加工
领域虽然已经取得了很大进展=但对于单晶硅的
超精密磨削过程机理研究还没有一个统一的完整

认识=尚需要进一步深入研究<
另外实际研究表明=分子动力学仿真结果的

可靠性主要取决于仿真系统所选取的计算分子间

相互作用的势能函数和仿真系统的粒子数目=因
为在计算过程中=粒子个数只有在尽可能多时=才
能比较真实地反映物质的宏观行为=但是分子动

力学模拟属于计算机模拟中典型的计算瓶颈问

题=应用并行计算可将仿真规模扩大几十甚至上
百倍=因此分子动力学仿真计算是分子动力学仿
真的必由之路<国内外很多学者于 $%世纪 B%年
代末 G%年代初开始致力于分子动力学的并行计
算研究Q"R&%S=但应用深腾 &B%%针对单晶硅磨削过
程进行分子动力学仿真未见报道<
本文设计以区域分解法为基础的基于区域二

次划分的分子动力学仿真并行算法=提出原子亲
属表和基于永久序号的消息传递等策略和方法=
编制分子动力学并行仿真程序=并在深腾 &B%%机
群系统上进行仿真计算=对仿真结果进行可视化
处理J加速比和并行效率的分析<

T 并行算法研究

T<T 并行计算环境
并行计算环境一般由硬件平台和软件平台两

个部分组成=其中硬件平台是指计算机的硬件系
统=而软件平台是指编程和运行的环境<
&<&<& 硬件环境 目前的硬件平台主要是并行
机或机群系统=如 共 享 存 储 对 称 多 处 理 机

CUVNDJ分布式共享存储多处理机CWUVDJ大规
模并行处理机CVNNDJ并行向量多处理并行机



!"#"$和机群系统!%&’$(一般并行机价格比
较昂贵)扩展性差)因此应用受到极大限制(
目前机群系统应用非常广泛)其具有良好的

扩展性)计算性能可相当甚至超过现有的超级计
算机!如 *""机$)并具有非常高的性能价格比)
是并行计算环境今后的发展趋势(
基于上述原因并根据现有的硬件设备)本文

决定采用大连理工大学工业装备结构分析国家重

点实验室新购进的联想深腾 +,--机群系统(其
采用主流的%./0123结构作为其体系结构)结点机
采用基于 4512.架构的商用服务器)通过高速通信
网络实现结点间的互联)对外提供单一系统映像)
能够很好地支持大规模的科学工程计算)运算速
度可达每秒数万亿次(
+(+(6 软件环境 对于软件平台而言)根据其
编程机制)主要分为 7类8++9:消息传递机制;共享
存储机制和数据并行机制(消息传递机制以 *"4
为代表)"#*是消息传递模式的一个变种(共享
存储机制以 &<25*"为代表)主要是利用添加并
行化指令到顺序程序中)由编译器完成自动并行
化)但其成本高;扩展性差(数据并行机制比较少
见)但以其独特的处理方式受到特定用户群的喜
欢(共享存储机制和数据并行机制基于细粒度并
行)仅被 =*";>=*和 *""并行机所支持)可移
植性不如消息传递机制)但它们支持数据的共享
存储)所以并行编程的难度较小)一般情况下)当
处理机个数较多时)其并行性能明显不如消息传
递机制(而消息传递机制基于大粒度的进程级并
行)具有很好的可移植性和可扩展性)几乎被当前
流行的各类并行机所支持)因此近年来基于消息
传递的并行处理方式越来越受到重视(
文中使用的联想深腾 +,--机群系统)提供了

标准的并行计算环境 "#* 和 *"4)由于分子动
力学仿真并行计算是进程级大粒度的并行计算)
本文中采用了 *"4的编程环境)算法实现的编程
语言为 %语言(
?(@ 并行算法分析
分子间相互作用力的计算占用了分子动力学

仿真的大部分时间)因此)在分子动力学并行算法
程序的设计中)主要解决的问题就是如何减少分
子间相互作用力的计算时间(根据计算载荷分配
的不同)分子动力学并行算法主要分为 7种:原子
分解法!A1BCD2EBC<B0F1FB5$;原子间作用力分解
法!GB3E2D2EBC<B0F1FB5$和区域分解法!DBCAF5

D2EBC<B0F1FB5$8+6H+I9(
对比这 7种算法)原子分解并行算法适用于

现有的串行程序的并行化)并且易于实现负载平
衡问题)但这种算法的缺点是需要全局通信)导致
通信成本高)因此仅适合规模比较小或长距离作
用力问题)不易扩展(作用力分解算法是原子分
解法的一种改进)具有原子分解法的优点)且通信
成本较低)节省了大量内存空间)因此它比原子分
解法计算规模要大)但仍不适合计算规模大以及
处理机台数较多的并行机(与原子分解法和作用
力分解法相比较)区域分解法只与近邻处理机之
间进行通信处理)通信时间耗费少)内存占用少)
可以明显增加分子动力学模拟的原子数量)并且
具有很好的扩展性)适合计算规模大和处理机台
数多的情况)故最终确定区域分解法作为本文分
子动力学并行仿真设计的算法基础(
?(J 空间区域的划分
区域分解法是本文分子动力学并行仿真的基

本算法)其空间区域的划分必须要根据仿真模型
的具体情况和并行计算的需要来进行(在本文的
并行程序设计过程中)将整个仿真模型中第一次
划分的区域称为计算区!每个计算区对应一个计
算进程$)将每个计算区内第二次划分的区域称为
计算单元(
基于以上因素本文提出了空间区域!计算区

和计算单元$的二次划分策略)如图 +所示)即首
先对整个仿真模型进行一维的计算区的划分)然
后采用立方网格区域法将各个计算区均分为各计

算单元(具体来说)对整个分子动力学仿真模型
进行区域划分时!设有 K个计算结点$)首先在 L
方向平均划分出 K个大小基本相同的计算区)每
个计算区对应一个计算结点)整个模型中的原子
根据其坐标被分配于各个计算区中)此次为第一
次区域划分(根据同样原则)在每一个计算区中
再进行第二次划分)从而划分出计算单元(每一

图 + 区域划分示意图
MFNO+ =EP2CA1FEDFAN3ACBGDBCAF5<A31F1FB5F5N
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个计算单元均为一个长方体!其最小边长应大于
或等于截断半径!所以每个计算区中计算单元的
数量取决于计算区本身尺度的大小"通过以上划
分可以很方便地以一个计算单元为基本单位进行

消息的传递!有效地减少了通信开销"
#"$ 基于区域二次划分的分子动力学并行程序
设计

在空间区域划分的并行算法基础上!本文提
出了基于空间区域二次划分的分子动力学仿真并

行算法!在算法中加入了原子链%原子近邻表%原
子亲属表和基于永久序号的消息传递等策略和方

法"
所谓原子链在程序中表现为存储原子信息的

数组!本文的并行程序中为每一个计算单元都建
立了原子链以储存该计算单元内的原子信息!同
样!对于每个计算区也有一个原子链与之相对应
以方便对整个计算区的访问"
原子近邻表即是对目标原子可能产生作用力

的所有原子的集合"在近邻表中通过截断半径

&’()来判断有哪些原子对目标原子产生作用力进
而计算作用力"在分子动力学模拟时!为减少分
子间作用力的计算时间!假定一个球形的截断半
径 ’(!当两个分子的间距 ’* ’(时!则不考虑原子
间的作用力!即两分子间的势能为零!从而避免对
模拟系统中的所有分子进行逐个计算!一般取 ’(
+ ,"-.!.为粒子的直径!而且实际研究表明这个
假设是合理的"建立原子近邻表可以大大减少作
用力计算过程中访问原子&即检验其是否对目标
原子产生作用力)的数目!缩短计算时间!同时也
减少了内存的使用量"
原子亲属表即原子作用力表!它是根据原子

近邻表概念再细分出来的!是通过比较原子近邻
表中原子与目标原子的距离和 ’(的大小!从原子
近邻表中挑选出与目标原子可以产生作用力的原

子的集合"对比原子近邻表!将原子作用力表称
为原子亲属表"建立原子亲属表!首先访问整个
近邻表中的原子!计算表中原子与目标原子的距
离 ’/01!然后比较 ’/01和 ’(的大小!将 ’/01小于 ’(的
原子加入到原子亲属表中!如图 ,所示!,到 2号
原子与目标原子 3的距离小于 ’(!所以将它们加
入到原子 3的亲属表中"因此原子作用力表是在
原子近邻表的基础上建立起来的"
分子动力学并行程序在通信的策略上!采取

基于永久序号的方法"永久序号的含义即是!从

原子位置的初始化开始!用从 3到所有原子的总
数 4作为序号赋予每一个原子!每个原子被赋予
序号之后!一直到整个计算结束其序号是恒定不
变的!从而使得消息传递的操作变得简单!提高效
率降低出错率"在把计算区划分成若干个计算单
元后!因为原子序号和其坐标%速度信息一一对
应!就不用再特别对每个计算单元设置单独的原
子链存储坐标和速度信息!这样大大节省了内存"

图 , 原子亲属表示意图
5167, 8(90:;<1(=1;6>;:?@;<?:1(>0A;<1B0A1C<

本文主要应用DEFG设计方法学!采用GDH
的消息传递编程机制设计出基于空间区域二次划

分的分子动力学仿真并行程序!其逻辑流程如图

I所示"程序采用主从设计模式!即主进程的主要
任务是位置和速度的初始化%计算区的划分!以及
计算过程中和最终结果的收集和总结处理等J从
进程则完成并行计算&包括力的计算%位置和速度
的更新等主要部分)!但主进程和从进程的运行节
点并无主从区别"各进程&节点)间通过消息传递
来共享数据"

图 I 分子动力学仿真并行程序流程图
5167I 5A?K(9;><?@<90L;>;AA0AL>?6>;: ?@<90

GMC1:NA;<1?/
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本文中所应用的单晶硅磨削过程三维分子

动力学模型!势函数以及单晶硅温度转换模型等
见文献"#$%&

’ 数据处理和结果分析

’&( 数据可视化

并行数据的可视化即是通过绘图方式)将整
个加工的状况和过程直观地呈现出来)目前能够
可视化的软件有*+,-+.和/01234&对于三维的
分子动力学仿真)*+,-+.的三维模型显示比较模
糊)而 /01234则能够很逼真地展现出整个加工
模型原子的三维图像)所以本文采用 566 和

/01234编写三维图形程序对仿真结果进行可视
化处理&通过对结果的可视化)可以直观感性地
看出原子的走向趋势!切屑的形成过程及形状等&
下边以一组图片为例)来观察磨削过程中原

子瞬间位置的变化及模型整体的形貌变化&模拟
过程中认为金刚石磨粒是刚性的)即不变形!不磨
损&图 7是同一时刻不同方向的瞬间原子位置
图)从两张图中可以直观地看出磨粒磨削过程中
切屑走向趋势&切屑不仅在磨粒运行方向前面发
生堆积而且在磨粒的两侧还有侧积)图像还显示
出磨粒经过后已加工表面会有微弹&

图 7 单晶硅并行仿真磨削过程中瞬间原子
位置图

89:;7 <2=,+2,+21>?=@9=,A9.?,9>2>BC>2>DAE=,+-

=9-9D>2+,>C=.E,F10+A+--1-=9C?-+,9>2>B

,F1:A92@92:0A>D1==

’&’ 加速比和并行效率分析
并行计算程序实现后)其中一个非常令人关

心的问题就是程序的并行效率)即加速比和并行
效率)故本文对并行程序的并行效率做了初步的
计算和分析&加速比GHI是衡量一个并行系统和
一台单机系统相对性能的标准)文中给出了使用
多台结点机后)在速度上所获得的增加&线性加
速是并行算法加速比的J理想状态K)所谓线性加

速是指用 L个处理器并行计算加速比值达到 L)
但是现实中是不可能达到这种状态的&并行效率

GMI一般可定义为实际加速比和理想加速比的比
值)表示处理器用于计算的时间比例&
加速比和并行效率计算公式如下N

HO P=
P0 G#I

MO H
LQ #RRS O

P=
P0Q L GTI

式中NP=!P0分别表示单机和并行机的执行时间&
表 #是在 #!T!U!7台结点机上运行相同规模

的仿真结果)其中 V为单晶硅的晶格常数)为

R&$7UT2C&从表中可看出)加速比随着结点数
的增加而增加)并行效率有微小下降但都在

WX&$S 以上&仿真规模扩大后)计算时间增加得
不多)说明并行程序的性能很好)并行效率并没有
因为结点机的增加而出现明显降低的现象)故此
并行程序具有较好的扩展性&

表 # 分子动力学并行仿真结果
Y+.;# YF1A1=?-,=>B0+A+--1-*Z=9C?-+,9>2

结点数 工件尺寸 P[= H M[S

# T#VQ \VQ ]V #&W\Q #RU

T T#VQ \VQ ]V #&R$]Q #RU #&X\ W\&$

U T#VQ \VQ ]V R&X#Q #RU T&]] WW&X

7 T#VQ \VQ ]V R&$7Q #RU U&$R WX&$

7 T]VQ TRVQ #RV #&$\Q #RU

^ 结 语

本文提出的基于区域二次划分的并行算法)
进一步优化了区域分解法)并且兼顾了近邻表列
表方法和消息传递的优化设计)提高了作用力计
算和消息传递的效率&通过建立原子亲属表)降
低了作用力计算时访问磨粒原子给编程带来的难

度)同时解决了计算原子间Y1A=>BB势时须考虑第
三原子影响的要求)极大地简化了程序结构&
另外)本文还设计了基于永久序号的原子信

息调用策略)因为每一个原子的序号在整个程序
运行过程中保持不变而且是惟一的)所以任何原
子之间信息的调用都不会相互干扰&结果表明)
基于永久序号的原子信息调用极大地简化了消息

传递!原子迁移和近邻列表等的设计)提高了并行
计算效率)并且降低了编程难度&
仿真结果可视化处理及在结点机上并行计算

表明)随着结点数的增加)加速比也随之增加)并

#TW第]期 郭晓光等N基于深腾#WRR机群系统的分子动力学并行仿真研究



且在 !台结点机上运算时获得了 "#$的加速比和

%&#$’ 的并行效率(证明并行程序具有良好的可
扩展性#
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