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基于 GPU的分子动力学模拟并行化及实现 
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摘 要 分子动力学模拟作为获得液体、固体性质的重要计算手段，广泛应用于化学、物理、生物、医药、材料等众多领 

域。模拟体系的复杂性和精确性的需求，使得计算量巨大，耗费时间长。并行计算是加速大规模分子动力学模拟的重 

要途径。GPU以几百GFlops甚至上TFlops的运算能力，为分子动力学模拟等的计算密集型应用提供了新的加速方 

案。提 出了一种基于GPU的分子动力学模拟并行算法——oApT_AD，并在 OpenCL和 CUDA框架下加以实现。性 

能测试显示，在 Tesla C1060显卡上，该算法在 OpenCL框架下的实现相对于 CPU 的串行 实现，最高达到 120倍加速 

比。通过对比发现，该算法在 CUDA上的性能与 OpenCL基本相当 同时，该算法还可以扩展到两块及以上的 GPU 

上 ，具有良好的可扩展性。 
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Abstract Molecular Dynamics Simulation is an important method for acquiring liquid and solid atoms’properties．This 

method has been widely used in the fields of chemistry，physics，biology，medicine and materials．The complexity and ac— 

curacy demand causes enormous workloads．Parallel computing is a feasible way to speedup large-scale molecular dy— 

namics simulation．With hundreds of GFlops or even TFlops performance．GPU can speed up computing-intensive appli— 

cations．This paper presented a parallel algorithm named oApT_AD，and we implemented it on GPU under OpenCL and 

CUDA Framework．The experiment results show that the oApT-AD algorithm can achieve 120 speedup on GPU Tesla 

CLO6O under OpenCL Framework，compared to that on CPU．And we also implemented the oApT_AD algorithm on 

GPU under CUDA Framework．The implement under OpenCL Framework provides almost the same perfcIrlTlance as the 

implement under CUDA Framework．Moreover，our algorithm  can be extended to two or more GPUs，with good scala- 

bility． 
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1 引言 

分子动力学模拟，是指对于原子核和电子所构成的多体 

系统，用计算机模拟原子核的运动过程，从而得到计算系统的 

结构和特性，其中每一原子核被视为在其它所有原子核和电 

子所提供的经验势场作用下按牛顿定律运动[ 。分子动力学 

模拟作为获得液体、固体分子性质的常用计算手段，广泛应用 

于化学、物理、医药、材料、能源、生物等众多领域当中。分子 

动力学模拟能够跟踪分子的运动状态，并能够通过统计地分 

析速度、温度等性质 ，阐述理论中的难点。但是有限的计算能 

力一直是制约这方面研究发展的瓶颈[2]。分子动力学模拟的 

主要特点是计算量庞大，产生这种状况的原因有以下两个方 

面[3]：一是需要在尺寸很小的分子尺度上进行分子模拟，模拟 

的体系日趋复杂；二是为了能够精确地描述分子的运动状态， 
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要求模拟的时间步要足够的细，这就需要运行较多的时间步 

长才能达到良好的模拟效果。有相关研究表明，进行分子动 

力学模拟时，约 90 以上的时间花费在计算分子间的作用力 

上[ 。 

分子动力学模拟的并行算法主要是针对力的计算进行划 

分，有原子分解法、力分解法和空间分解法3种【5]。这 3种算 

法的主要区别在于它们对并行任务的划分有所不同：原子分 

解法是将所有原子编号，进行平均划分 ；力分解法是将计算原 

子受力的矩阵以一定的技巧按块分割划分；区域分解法是按 

物理区域进行任务划分。 

本文提出了一种基于原子分解法的 GPU并行算法—— 

oApT-AD，通过对齐的数据的存储和访问以及对 GPU共享 

存储器的有效利用，该算法能够很好解决数据冲突、访存缓慢 

等问题。实验结果表明，该算法获得了很好的加速效果，并且 

具有良好的可扩展性。本文第2节介绍分子动力学模拟并行 

方案的相关工作；第 3节介绍我们提出的分子动力学模拟并 

行算法——oApT-AD的设计与实现；第 4节介绍实验结果， 

并对结果进行分析；最后对全文进行总结。 

2 相关工作 

2．1 分子动力学模拟常用算法 

在分子动力学模拟中，系统中分子的速度、位移是通过对 

牛顿运动方程积分得到的，通过解牛顿第二定律的微分方程， 

可以得到原子的具体运动细节。通常采用有限差分法来求解 

运动方程。常用的算法有以下几种口]：Verlet算法，Velocity- 

Verlet算法，Leap-frog算法，Gear算法，Beeman算法，Rah— 

man算法。 

本文采用的算法为 Leap-frog算法，Leap-frog算法是 

Verlet算法的一种变化，与 Verlet算法相比，计算量稍小，算 

法更新位置的误差为 0( )，且比较容易实现，在分子动力 

学模拟中被广泛使用。速度和位移的求解如式(1)和式(2)所 

示 。 

1 

r(￡+&)一r(￡)+ (￡+专 ) (1) 
1 1 

口(￡+÷St)= (f一÷&)+口( )8t (2) 
厶 

在分子动力学模拟中，分子间力的作用常用伦纳德一琼斯 

势(L-J势)[。]表示，如式(3)所示。 

U(ro)一4e (a)12—6(旦 ) ] (3) 
r r西 

式中，e为作用势能； 为作用特征长度( 一般为分子直径)； 

为分子i到 的距离；系数n、b表示斥力项和引力项的相对 

大小，一般情况n一6—1。由此，分子 i受到分子 的作用力 

Fd如式(4)所示 

Fo：一 U( ) (4) 

分子的受力计算完成后，就可以更新分子的速度和位置 

信息，对分子的运动方程进行积分。分子动力学模拟中，分子 

运动遵循牛顿运动定律，如式(5)所示。 

m i 

d 'Oi
= 2F + —z (5) 

“ ‘ J 

2．2 分子动力学模拟并行化研究进展 

1999年，IBM 为生物分子学模拟启动了Blue Gen ]项 

目，制造了大型机系统来满足计算的需求。2005年，BG／L系 
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统 设计完成，该系统由 65536个节点组成，节点嵌入 IBM 

PowerPC 440处理器核，系统的峰值计算达到 360 teraflops。 

文献[9]实现了分子动力学模拟软件 NAMD，用于在大规模 

并行计算机上快速模拟大分子体系，其通过 Charm++实现 

了动态负载平衡，能够很容易地扩展到数百乃至数千个处理 

器上运行。NAMD还配有分析辅助软件 VMI：f ]。 

文献[1115~1]用GPU的图形渲染方法实现了分子动力学 

模拟，达到了较好的加速效果，但是具有局限性。文献El2]采 

用原子分解法，实现了分子动力学模拟在CUDA架构下的加 

速。文献[2]采用MPI+GPU_MD的并行方案，基于空间分 

解法在集群系统中实现了分子动力学模拟的加速。已有的这 

些利用 GPU算法的共同点 ，就是只需要一次从主机到设备 

的输入数据拷贝。但是这些算法都没有基于较新的硬件平 

台，没有充分利用 GPU合并访 问模式和共享存储器的特性， 

致使在GPU内部会出现访存冲突、访存带宽低效的问题，导 

致性能下降。 

3 oApT-AD算法及实现 

3．1 分子动力学模拟串行算法 

分子动力学模拟在 CPU上实现的一般过程如算法 1所 

示 。 

算法 1(CPU串行算法) 

1)读取分子状态信息，设置模拟参数； 

2)计算分子的初始状态信息； 

3)For all time steps do； 

4)使用式(1)更新所有分子的位移信息； 

5)使用式(3)和式(4)计算分子的受力情况，并使用式(2)和式(5)更 

新分子的速度信息； 

6)Endfor 

算法 1来自文献E6]，描述了在CPu上实现分子动力学 

模拟的过程。值得注意的是，在上述算法中，由于原子之间的 

作用是相互的，因此有 一一 ，其中 表示原子J对原子 

i的作用力 ， 表示原子 i对原子 的作用力。于是计算力矩 

阵相当于一个上三角或下三角的矩阵，即如果计算了 ， 

就不需要重新计算了，力的计算时间可以减小一半。 

3．2 oApT-AD算法 

基于原子分解法在 GPU上实现并行化是一个很好的选 

择。原子分解法适合于 GPU应用，表现在 3个方面：1)区域 

分解法在分子移除网格时，处理器之间需要交换原子信息，适 

合于 cluster，不适合 GPU进行加速 ；而对于力分解法，处理器 

之间依赖关系比较强，需要处理读写冲突问题，同样不适合 

GI)U加速。2)利用原子分解法可以达到较好的负载平衡和 

可扩展性。3)GPU支持共享存储结构 ，原子分解法在计算时 

适用于共享存储的结构，且实现时不会产生读写冲突。 

在GPU的编程模型中，线程的动态调度和执行可以交 

给GPU来完成，根据这个特点，我们用一个线程处理一个分 

子，提出 oApT-AD(one Atom per Thread based Atom De— 

composition)并行算法，该算法的具体描述如算法2所示。 

算法2(oApT-AD并行算法) 

1)读取分子状态信息，设置模拟参数； 

2)计算分子的初始状态信息； 

3)从 CPU内存拷贝分子信息到 GPU显存 ； 



4)For all time steps do； 

5)执行 GPU上的MoveKernel算法 ； 

6)执行 GPU上的ForceKernel算法； 

7)从 GPU显存读取分子信息到 CPU内存； 

8)Endfor 

算法 2运行在CPU中，调用了MoveKemel和 ForceKer— 

nel算法；算法 MoveKernel和 ForeeKernel运行在 GPU中。 

CPU端的任务有两个，一是初始化所有原子的信息，然后配 

置GPU环境，即设置必要的模拟参数，最后将所有原子的速 

度、位移信息拷贝到 GPU显存中。二是当 GPU运算结束 

后，从GPU显存读出计算结果数据放到 CPU内存中。GPU 

端的任务是，每个线程计算分配的原子的速度与位移，将计算 

结果保存，其 中 MoveKemel算法计算分子的更新位移， 

ForceKer-nel算法计算分子的更新速度。该算法很好地刻画 

了分子动力学模拟中计算的详细过程，每一个时间步中，由 

GPU进行计算，然后将计算结果交给 CPU进行处理。在这 

个过程当中，由于各个分子信息是独立的，每个线程在计算时 

也就相对独立。 

算法3(MoveKernel算法) 

1)get
_

global
— id，得到线程 id为 x； 

2)访问编号为 x的分子的速度信息； 

3)利用式(1)更新分子 X的位移信息； 

在算法 3中，所有分子信息的存储方式采用 64Byte对 

齐，在访问数据时充分利用GPU的合并访问模式，如图 1所 

示。如果线程访 问地址是连续 的，并且是 64Byte段对齐的， 

合并访问模式会导致一次64Byte合并传输，这样大大地提高 

了可利用的带宽，能够有效地减少 MoveKernel算法在 GPU 

中的计算时间。 

图 1 GPU的合并访问模式 

算法 4(ForeeKernel算法) 

¨ get
—

global
—

id，得到线程 id为x； 

2)设置共享存储器大小 SharedSize等于 BlockSize； 

3)For i from 0 to n-- 1； 

4)读取从编号 i到编号 i+SharedSize--1的分子信息到共享存储器； 

5)使用式(3)和式(4)计算共享存储器内的 SharedSize个分子 Y对 x 

的作用力 Fxy； 

6)Fx=Fx+F ，i—i+SharedSize； 

7)Endfor 

8)使用 Fx，由式(2)和式(5)更新分子 x的速度信息； 

在算法4中，充分利用了GPU中的共享存储器，经测试， 

当共享存储空间SharedSize与线程块BlockSize大小相等时， 

性能最佳。当使用了共享存储器之后，全局存储器的分子信 

息会分批次地放到共享存储器中，如图2所示。访问共享存 

储器的速度比全局存储器快很多，这样，线程在计算分子受力 

时不用从全局读取分子信息，而直接在共享存储器上读取，在 

访存效率上有了很大提高，使得ForeeKernel算法在 GPU中 

的执行时间有所减少。 
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图2 使用共享存储器计算分子之间的作用力 

4 实验与分析 

实验的编译及运行环境如表 1所列。 

表 1 实验编译及运行环境 

操作系统 Ubuntu 4．3．3-5 

gcc4．3．3 

编译器 iccl1．1 

nvcc3．0 

CPU Intel(R)Xeon(R)CPU X5472@ 3．00GHz 

GPU 
。 

在编译 OpenCL实现部分时选用的编译器是 gcc；编译 

CPU实现部分时选用的编译器是 icc，并用一03和一axSSE4．1 

选项 做了优化 ；编译 cuda程序 时选用 的编译器 是 nVCC。 

Tesla C1060的单精度浮点性能是 933 GFlops；Quadro FX 

4800的单精度浮点性能是462GFlops。 

分子动力学模拟中设置的参数为 density：0．4，rcut一 

5．0，dt=O．001，参数的单位都是无量纲的约简单位。 

4．1 oApT-AD算法在 OpenCL上的分析 

表 2为 OpenCL框架下利用 CPU+GPU模拟 1个时间 

步长的运行时间分布。在表 2中，Particles列表示模拟的分 

子个数 ，EnvTime列表示 GPU运行环境的创建与销毁时间， 

CpyTime列表示主机内存与 GPU显存之间数据传输的时 

间，CompTime列表示 GPU的计算时间，TotalTime列表示利 

用CPU+GPU计算的总时间。从表2中可以看出，在分子数 

较少时，程序的运行时间花费在 GPU环境的创建与销毁上 

所占的比例 比较大，这样不利于加速。因此在利用 GPU进 

行计算时不宜频繁创建、销毁 GPU运行环境。在分子数较 

多，并且模拟时间步较多的情况下，GPU环境的创建与销毁 

的时间会掩盖得越好 ，得到的相对性能就越高。 

表 2 模拟 1个时间步长，利用 GPU进行加速的时间分布 

加速比的计算方法如式(6)所示。 

Speedup= (6) 
CTU GPU 

图3描述了OpenCL框架下，不同分子规模随SharedSize 

大小变化的加速比情况。从图中可以看出，当分子规模较小 

时，宜选择较小的 SharedSize，例如，分子规模为 2048和 

4096，SharedSize选择为 32时，加速效果最好。随着分子规 
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模增大，SharedSize也应该随着增大，例如，当分子规模为 

8192，SharedSize选择为 64时，加速效果最好。当分子规模 

达到 16384和 32768，SharedSize选择为 128时，加速效果最 

好。当分子规模达到 65536及 以上，SharedSize选择为 256 

时，加速效果最好。 

图3 不同分子规模随 SharedSize变化的性能对比 

表 3记录了在 SharedSize为 256的情况下，模拟 100个 

时间步时 CPU和 CPU+GPU运行的时间分布，CPU列表示 

CPU串行模拟的时间，CPU+GPU列表示 CPU+GPU的模 

拟时间。从表中可以看出，当分子数比较小候，CPU+GPU 

总的执行时间中GPU计算时间所占比重比较小，导致加速 

比较低，当分子数增多时，GPU计算时间所占比重逐渐增大， 

加速比也随着增大。当GPU计算时间几乎为 CPU+GPU 

执行时间时，加速比趋于不变，即达到了加速极限。分子数再 

增多时 CPU的执行时间和CPU+GPU的执行时间将以同 

样的倍数增长，加速 比基本保持不变，最高可达 120倍加速 

比。 

表 3 模拟 100个时间步长，利用 GPU加速结果 

4．2 oApT-AD算法在 OpenCL和CUDA上的对比分析 

图 4描述了 oApT-AD算法在 CUDA和 OpenCL架构下 

的加速比趋势对比，GPU为 Tesla CLO6O，SharedSize为 256。 

从图中可以看出，oApT-AD在 CUDA架构和 OpenCL架构 

下的加速效果基本相当。当分子数较少时，oApT-Ad算法在 

OpenCL上的性能略低于 CUDA；当分子数较多时，该算法在 

OpenCL上的性能略高于 CUDA。因此 ，对于分子动力学模 

拟来说，GPU应用可以在 OpenCL框架下实现，这样的实现 

在性能上与 CUDA框架下的实现基本相当，但是具有更好的 

可移植性。 

图 4 OpenCL架构与 CUDA架构的加速对比图 

4．3 oApT-AD算法的扩展性分析 

0ApT-AD算法还有一个特性，即扩展性较强。若有两个 
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以上的GPU参与计算，则可以按照GPU的单浮点计算能力 

进行计算任务划分。我们将该算法扩展到 2个GPU上进行 

了实现，2块 GPU分别为Tesla C1060和 Quadro FX 4800，性 

能统计的结果如图 5所示，SharedSize大小设置为 256。在分 

子数较少时，由于 2个 GPU所需环境的创建与销毁时间较 

长，因此加速比效果不好 ，低于 1个 GPU的加速效果。当分 

子数较多时，GPU计算的时间所 占比重较大，2个 GPU的加 

速效果就显现出来了。由于 Quadro FX 4800的性能较 Tesla 

CLO6O差，根据2块 GPU的峰值性能：Tesla C1060的单精度 

浮点性能峰值 933 GFlops，Quadro FX 4800的单精度浮点性 

能峰值 462GFlops，由式(7)可以算出，利用 Tesla C1060+ 

Quadro FX 4800达到的性能理论上应该 为 TeslaC1060的 

1．5倍。 

p--旦  d  (7)
P eak 

在实际的模拟运算中，在分子数为 65536和 131072时， 

Tesla C1060+Quadro FX 4800的性能几乎为 Tesla C1060的 

1．5倍 ，达到了最大性能。由于 C1060+Quadro FX 4800这 2 

块 GPU 相 对 于 TeslaC1060的 1块 GPU 来 说，多 出 了 

Quadro FX 4800的数据传输时间和运行环境的创建与销毁 

时间，因此在分子数较少时实际性能低于理论值 1．5，而当分 

子数较多时，这部分时间可以忽略，几乎达到了理论值 1．5。 

图5 OpenCL架构下 oApT-AD算法扩展性示意图 

结束语 本文提出了一种基于原子分解法的分子动力学 

模拟并行算法 oApT-AD，并在 OpenCL和 CUDA框架下进 

行了具体的实现。性能测试结果显示，分子动力学模拟在跨 

平台的 OpenCL框架下利用 GPU进行实现，可以得到良好的 

加速效果 ，最高可达到 120倍加速比。同时，将 OpenCL框架 

下的实现与 CUDA架构下的实现进行了比较，测试结果显 

示，OpenCL架构下的实现与CUDA架构下的实现性能基本 

相当。该算法的可扩展性也较好 ，可以扩展到多个 GPU上， 

在实验中扩展到了 2块 GPU上，当分子数较多、计算量较大 

时，可以获得最理想的性能。对于分子动力学模拟来说，考虑 

到程序代码的可移植性，选择在 OpenCL框架下实现会更好。 
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拟人脑视神经区域，V1，V2，V4产生与位置和尺度无关的不 

变量，确认抽象的目标，每一步骤都设有过滤层、非线性层和 

特性池层 ，每个网络徊路会由一到三步骤和跟随的分类器组 

成。 

在Virtex6 FPGA的硬件上，以7w功耗模拟500万个神 

经元，得到 30 fps的速度，轻易地把 100万像素的二维图像实 

时地识别并转换成三维目标对象，计算结果送入手提电脑，用 

在自动驾驶导航，达到了高性能计算的效果。 

我们也在研发一种实时数据采集系统(见图4)，使用嵌 

入式计算机，通过 CAN网络和互联网，管理分散在多个地点 

的数百台机器。大量的实时数据在收集的过程中逐步转换成 

简洁的管理资讯。可惜资源有限，投入的人力物力以及个人 

的精力都不够，除了部分通信软件外，暂时未有可以报告的成 

绩。 
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图 4 实时数据采集系统 

仿生电脑的范围很庞大，可具体研究的项目很多，如果有 

其他单位或学校有兴趣，我们很乐意与大家分享经验和无偿 

地共用取得的国内外知识产权。 

结束语 图灵一冯诺曼模型用电子机械替代人类的思维， 

创造了智能机器，打开了资讯时代的大门。 

在对算法抽象的时候，冯诺曼体系把数据和程序分离，引 

入冗余的地址参数，降低了变换效率。 

神经网络以联结表达数据间的关系，牺牲系统的通用性， 

换回变换速度。 

仿生电脑就要在这两个极端之间取得平衡。 
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