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摘　要　分子动力学模拟存在空间和时间的复杂性,并行加速分子的模拟过程尤为重要.基于GPU 硬件数据并行架

构的特点,组合分子动力学模拟的原子划分和空间划分的并行策略,优化实现了短程作用力计算 CellVerlet算法,并

对分子动力学核心基础算法的 GPU 实现做了优化和性能分析.CellVerlet算法实现首先采用原子划分的方式,将每

个粒子的模拟计算任务映射到每个GPU 线程,并采用空间划分的方式将模拟区域进行元胞划分,建立元胞索引表,实

现粒子在模拟空间的实时定位;而在计算粒子间的作用力时,引入希尔伯特空间填充曲线方法来保持数据的线性存储

与数据的三维空间分布的局部相关性,以便通过缓存加速 GPU 的全局内存访问;也利用了访存地址对齐和块内共享

等技术来优化设计GPU 分子动力学模拟过程.实例测试与对比分析显示,当前的算法实现具有强可扩展性和加速比

等优势.
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Abstract　Moleculardynamicssimulationhascomplexityinspatialandtemporalscale,thereforeitiscriticaltooptimize

thesimulationprocessofmoleculardynamics．BasedonthecharacteristicsofdataparallelonGPUhardwarearchitecＧ

ture,thispapercombinedatomicpartitionandspatialpartitionofmoleculardynamicssimulationandoptimizedtheCell

VerletalgorithmfortheshortＧrangeforcecalculation,andalsodesignedthecoreandbasicalgorithmsofmoleculardyＧ

namicsonGPUwithoptimizationandperformanceanalysis．TheimplementationofCellVerletalgorithminthispaper

isstartedwithatomicpartition,eachtaskofparticlesimulationismappedtoeachGPUthread,andthenthesimulated

spaceisdividedintocellularareainthespatialpartitionway．Thecellularindextableisestablished,andtherealＧtimeloＧ

catingsimulationparticlesarerealized．Meanwhile,intheforcecalculationbetweenparticles,Hilbert’sspaceＧfilling
curvealgorithmwasintroducedtokeepthepartialcorrelationofparticle’sspacelayoutinlinewithlineardatastorage,

inordertocacheandacceleratetheaccessonGPUglobalmemory．Thispaperalsousedthememoryaddressalignment

andblocksharingmemorytechnologytooptimizethedesignofGPU moleculardynamicssimulationprocess．Testing
andcomparativeanalysisofexamplesshowthatthecurrentimplementationofalgorithmhasadvantagesinhighparalＧ

lelismandspeedup．

Keywords　Moleculardynamics,CellVerletalgorithm,GPUheterogeneouscomputing,MutexandsynchronizationoptiＧ

mization,Localityofmemoryaccess

　



１　引言

分子动力学(MolecularDynamics,MD)模拟是一种被广

泛使用的原子分子尺度的计算建模方法,是基于原子和分子

间的作用势,并根据牛顿运动力学原理所发展而来的计算方

法.迄今,人们已系统地建立了许多适用于生化分子体系、聚

合物、金属与非金属材料的力场,使得计算复杂体系结构与一

些热光性质的能力及精准性得到大幅提升[１].分子动力学模

拟中非成键作用力的计算是最基础和最关键的部分.面对千

万级原子以上规模的大体系应用场景带来巨大计算量的挑

战,设计出高效的并行加速算法显得十分有意义[２].

由于半导体晶体管电路空间和能耗的限制,发展异构加

速的高性能计算技术成为了一种提高“性能Ｇ能耗比”的有效

方法.可编程的 GPＧGPU(通用图像处理单元)就是一种典型

的异构体系,它使用了数据线程的并行模式,具有比 CPU 更

强大的峰值计算能力和更高的理论存储器带宽;GPU 芯片使

得摩尔定律仍存在可观的发展空间.GPU 特殊的硬件架构

特别适合高数据并行和高密集计算型的应用场景,而分子动

力学中计算作用势具有这种计算密集型的特征.

国际上主流的分子动力学模拟软件 LAMMPS,NAMD,

Amber和 GROMACS等均以各种方式引入 GPU 进行计算

加速,并取得了良好的加速效果[３Ｇ４].其利用 GPU 主要加速

非成键作用力的计算,包含短程作用力中的近邻列表构建和

长程作用力中的实空间和虚空间计算部分,如范德华势和静

电势;而长程作用力的实空间计算是在截断半径之内的计算,

类似于短程作用力的计算.可以说,短程作用力计算是分子

动力学模拟中最核心的部分,往往决定了体系模拟的整体效

率.非成键作用力的计算需要考虑体系中两粒子之间的作

用,其计算复杂度为 O(N２),N 为体系粒子数.而 Verlet

List算法[５]针对短程作用力采用截断半径进行处理,忽略了

截断远处的作用,使得力的计算复杂度为 O(N);但该方法在

列表更新时,粒子搜索的复杂度仍然为 O(N２),对大体系模

拟的加速效果并不明显.CellList(或 CellLinkedList)方

法[６]将模拟体系空间按截断半径的距离划分 Cell,在周期性

条件下每个 Cell中的粒子在２６个 Cell邻居和自己所处的

Cell(共２７个Cell)中查找.由于 Cell的空间划分是已知的,

搜索２７个Cell比搜索整个体系的空间明显减小,粒子映射到

Cell的复杂度为 O(N),更新粒子列表的复杂度为 O(N);但

截断半径相同时,相比于 VerletList方法,CellList方法待计

算的粒子列表明显较多.因此通常将CellList算法和 Verlet

List算法进行组合以实现优势互补,本文称这种方法为 Cell

Verlet算法.该方法可有效实现大规模体系的短程作用力的

计算.

目前,研究者已提出了一些针对 MD的 GPU 异构计算

并行算法.在国外,MichaelBrown等人为 LAMMPS增加了

GPU加速计算的模块[３],GROMACS软件也在最新版本中优

化了 GPU的计算模块[４],同时也发展了专门面向 GPU 环境

的 MD模拟软件 HOOMDＧblue[７].在国内,文献[８]属于较

早期的 GPU优化 MD 的工作,所提方法在计算粒子间的相

互作用力时须计算每个粒子与系统内所有其他粒子的作用

力.该方法虽然利用了 GPU 的共享内存来加速计算,但是

在计算力时没有充分利用截断半径,在算法策略上存在明显

不足.另一种基于 GPU并行的方法[９]采用了元胞列表法组

织和检索数据,但是该方法中每个 GPU 线程块对应一个模

拟元胞网格,每个线程负责该网格内的一个粒子信息更新,当

面对粒子不均匀分布的体系模拟时,元胞网格内的粒子数目

不均匀会导致 GPU 线程块内的负载不均匀,其中因分子位

置变化,需重新将 GPU线程块映射到网格,网格映射的逻辑

操作较复杂;将属于本网格的分子插入到映射数组中,为了避

免内存写入冲突,在移出不属于本网格的分子前还需要备份

映射数组,大大增加了 GPU 的内存开销.基于现有研究,我

们设计了CellVerlet算法的一种基于GPU的有效实现方式,

该方式考虑了原子划分[１０]与空间划分[１１]相结合的策略,在

访存方面做了较大的优化,并充分利用了 GPU 数据并行的

特点,具有负载均衡和高并行度的特性,我们把这种并行实现

方式和一些 MD关键步骤的实现称作CellMD.

CellMD模拟的并行策略核心在于粒子划分的并行计算

方式.以粒子的角度分析整个物理情景,每个粒子只需要计

算它与其周围截断半径之内的粒子间的短程作用力即可,而

这些粒子计算各自所受到周围粒子的作用力时是相互独立

的,该过程本身是天然的并行操作,于是如何快速地计算每个

粒子与其周围截断半径之内的粒子间的短程作用力成为了问

题的核心.我们采用空间划分思想,首先采用元胞划分法

(CellList)进行模拟空间的划分,再次实现 VerletList方法

以建立索引表,从而加快粒子间作用力的计算,同时加入其他

GPU优化技术以提高整个 MD的计算性能.

２　算法的原理与实现

２．１　分子动力学模拟

分子动力学模拟是对系统粒子的动力学进行计算模拟,

粒子的速度、位移等动力学信息通过计算受力对牛顿运动方

程求解而得到.通常采用有限差分法来解决运动方程对粒子

速度和位移存在的精度低和离散时间不同步等缺点.本文采

用 VelocityＧVerlet积分算法[５,１２]进行求解,分析其中第i号粒

子与第j号粒子之间的作用力,定义为Fij＝－ U(rij),其中

Uij为两个粒子之间的相互作用势,用ai 表示第i号粒子加速

度,mi 表示粒子i的质量,由牛顿力学得 mi×ai＝∑
j
Fij.其

中,第i号粒子在t＋１时刻的速度为vi(t＋１),其更新公式为:

vi(t＋１)＝vi(t)＋ai(t)＋ai(t＋１)
２ dt

其中,ai(t)表示第i号粒子在t时刻的加速度,dt表示离散时

间步.第i号粒子在t＋１时刻的位置坐标ri(t＋１)的更新公

式如下:

ri(t＋１)＝ri(t)＋vi(t)dt＋ai(t)
２ dt２

范德华作用势是典型的短程作用力,本文以LennardＧJones
势来建模范德华短程作用势,其粒子间作用的表达式为:

U(rij)＝
４ε[a(σ

rij
)１２－b(σ

rij
)６], rij≤rc

０ rij＞rc
{
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其中,ε表示势能阱的深度,σ为互相作用的势能正好为零时

的两体距离(即平衡距离),一般情况下,不同粒子类型的ε和

σ不同,为了方便,这里取同种类型.rij为粒子i到粒子j的

距离,rc 为作用力的截断距离.系数a和b分别表示斥力项

和引力项的相对大小.

２．２　CellVerlet算法在GPU体系中的实现

CellVerlet算法首先将体系划分为 Cell(元胞)形式,每
个粒子被映射到了相应的Cell中,再基于这些元胞为每个粒

子构建 VerletList,这个 VerletList反映了粒子之间近邻关

系下的短程相互作用.本文构建的三维元胞的立方体边长为

截断半径或者稍微大于截断半径,对于 Cell中的每个粒子,

构建其VerletList是基于CellList的信息的,在三维空间中,

搜索其所在的Cell和２６个近邻Cell,将每个近邻原子的索引

号记录在 VerletList中以便于加速相互作用力的计算,以上

即为CellVerlet的核心思想.该算法的示意图如图１所示.

粒子的空间结构以二维形式表示,并以２号粒子为例,图１显

示了相应的CellList和VerletList的基本结构.体系的总粒

子数为 N,Cell的个数为 Nc,截断距离为rcut.

图１　CellVerlet算法示意图

Fig．１　SchemaofCellVerletalgorithm

针对 GPU架构,我们设计了一个 CellTable数据结构来

实现CellList.该结构是一个关于粒子信息的索引表,每个

元胞对应该表的一行,表的行数等于模拟区域划分的元胞个

数 Nc,表的每一行实际上是一个数组,其中记录着当前对应

元胞里存在的粒子索引号,数组的最后一个元素记录该数组

包含多少个粒子.考虑到 GPU 全局内存访问的效率问题,

CellTable采用等长的二维形式,对每个 Cell一次性预分配等

长的数组空间,如果某个 Cell预分配的空间不够,那么整个

CellTable需要重新开辟更长的数组长度.

构建元胞索引表,也就是将粒子映射到相应的元胞,该步

骤的计算任务放到 GPU 上完成.其中将每个粒子映射到相

应元胞,并设计一个 GPU Kernel函数负责该粒子的映射过

程,此过程中需要根据粒子的空间坐标信息计算出其所处的

Cell,可通过以下计算公式实现:

rcell[d]＝|ri[d]
Lcell[d]|

其中,rcell[d]表示第i号粒子被映射到的元胞的第d 维度的

坐标,ri[d]表示粒子i的第d 维度坐标,Lcell[d]表示元胞的

第d维长度.在单 GPU 情况下,元胞索引表被加载(memＧ
cpy)到 GPU 的全局内存,由相应的 GPU Kernel函数调用.

接下来构建 VerletList,对每个元胞中的粒子,只需搜索与其

同属于１个元胞及其周围２６个邻居元胞中的粒子,使用截断

距离来取舍近邻粒子,在截断距离内的粒子将添加到该粒子

对应的 VerletList中,在单 GPU 情况下,同样将整个 Verlet
List加载到 GPU 全局内存中,并对每个粒子启动一个 GPU
Kernel函数来完成 VerletList的构建.构建的 CellList与

VerletList类似,GPU 的线程并发度都为 N.基于获得的

VerletList数据信息,就可为每个粒子设计一个 GPU Kernel
以完成其作用势能的计算,之后就可以进行牛顿第二定律的

微分方程求解,进一步更新粒子的坐标和速度,形成动力学模

拟.CellMD的整个流程如图２所示.

图２　CellMD算法的流程图

Fig．２　FlowchartofCellMDalgorithm

本文除了要实现CellMD的主要流程外,还需要添加多

种 GPU优化以加速 MD 的模拟过程,主要包括并行计算时

的互斥同步和CPUＧGPU 访存优化.在同步互斥方面,构建

CellList时,在 GPU Kernel计算的 Block空间内,例如１２８
个线程组,要对同一个CellList添加粒子索引操作,必须实现

List表的临界区保护;构建 VerletList时每个粒子被对应映

射到一个线程,每个线程只负责单个原子的 List的构建,不
会产生互斥问题.另外一个需要进行互斥操作的是在计算每

个粒子受其他粒子作用力的累加时,需要施加原子操作.

GPU的同步也需要用到互斥,如构建 CellList和构建 Verlet
List的两个 GPU Kernel时需按先后顺序执行,Kernel上的

Block线程块访问共享内存时也需要同步.在计算体系动能

时,为了减少对全局共享变量的互斥累加,开辟 Block内的

shared内存数组block_var,维数Dim_Block等于 Block内的

线程数,定义形式为:
_shared_realblock_var[Dim_Block]

每个Block内的线程将结果保持到块内数组索引为线程

id的元素空间中,这个过程不产生互斥,最后由id＝０的线程

将这个块内数组值累加,从而避免了更多的全局变量锁操作.

在访存优化方面,主要在 GPU Kernel线程访问粒子的
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信息数据和查找元胞索引表两方面做了优化.其中,我们对

粒子信息的结构体数据做了地址对齐操作,加速了 Kernel线

程的合并读取,对于 GPU Kernel连续线程,访问 GPU 的全

局内存并多次使用该信息,将 GPU 线程块的共享内存当作

临时变量,将要多次使用的粒子信息本地化到共享内存,加速

了粒子的访问.此外,在计算粒子间的相互作用力时,考虑了

内核线程访问元胞索引表的空间局部性,采用希尔伯特填充曲

线[１３Ｇ１４]方式来组织元胞索引表数组,使得空间相邻的元胞索引

表数据在线性数组上也相邻,加速了对元胞索引表的访问.

３　算法实现特性的分析

在整个 MD的步骤中,CellMD算法实现了元胞索引表

的构建、粒子间力的计算,每个粒子的这些计算任务都是并行

完成的,负责粒子的这些计算任务的 GPU Kernel线程之间

几乎不需要数据通信,计算量主要在于粒子间相互作用力的

计算上,每个粒子的周围元胞中的邻居粒子个数是一个与粒

子规模无 关 的 有 限 常 量,因 此 所 提 算 法 的 理 论 复 杂 度 为

O(N).在实际模拟中构建 CellVerlet列表时,可以对rcut添

加一个增量rskin,使得构建出来的近邻列表可以间隔几步更

新以便节省时间.计算力时,各个粒子的计算任务是完全独

立的,充分利用 GPU 线程的块内并行与块间并行来完成并

行加速计算.Cell的数量 Nc取决于rcut的大小,与体系粒子

数 N 无直接关联,Nc的增长率远小于N.

CellMD在 GPU 上的实现方式也可以推广到 OpenMP
等多线程并行编程环境.当前该算法是针对单 GPU 设计

的,对于 GPU 全局内存大的环境,其具有非常好的适用性.
在多 GPU的环境下,CellMD可以在 GPU 的统一内存(uniＧ
fiedmemory)模式下得到直接推广.

４　实验结果与分析

本文采用经典LennardＧJones势的体系作为测试用例,并
使用了约化单位和 VelocityＧVerlet积分算法,模拟氩气在短

程作用力下的演化过程.实验的两个 GPU 测试平台分别为

Intel平台和IBM 平台,它们都搭配了多块 GPU,具体配置如

表１所列.

表１　测试平台的参数

Table１　Parametersoftestingplatforms

参数 Intel平台 IBM 平台

GPU
TeslaK２０m,５．１２GB

(通过PCIe与 CPU相连)
Tesla１００ＧSXM２Ｇ１６GB

(通过 Nvlink与 CPU相连)

CPU
Intel(R)Xeon(R)CPU
E５Ｇ２６８０v２＠２．８０GHz

IBMPOWER８NVL４．０GHz
revision:１．０

内存 DDR３１２８GB DDR４２５６GB

CellMD程序采用单精度float编译,编译选项为:Ｇarch
sm_３５ＧO３ＧXcompiler“ＧgＧWallＧO３Ｇfopenmp”.

４．１　模拟体系的可扩展性分析

本节测试文中所设计实现的 CellVerlet算法在两个

GPU平台下的并行扩展性,每个平台都选用单块 GPU 卡测

试.实验结果如图３所示,相同模拟步数下消耗的时间随粒

子规模的变化基本呈线性关系,符合该算法的计算复杂度

O(N);同时可见,间隔几步更新近邻列表能提高计算速度,

GPU的P１００与 K２０m产品的CellMD运算速度比约为４∶１.

图３　CellVerlet算法在两种平台上模拟１０００步定长的耗时

Fig．３　Timeconsumingof１０００stepssimulatedbyCellVerlet

algorithmontwoplatforms

４．２　与LAMMPSGPU模块的相应算法的对比

对比CellMD的实现与LAMMPS的 GPU模块,选用同

一个LennardＧJones势,测试不同体系大小下１０００步的耗时,

都选用同一个 GPU 卡(Intel平台),结果如图４所示.由于

LAMMPSGPU模块是基于空间划分方法的,与 CellMD的

实现有显著差异,在每步更新近邻列表时(neighＧfreq＝１),

CellMD实现的速度更快,当增加近邻列表构建的步数间隔

时,两者的速度相近.由于两者的实现方式存在较大差异,内
部细节很多,该结果只提供对该实例整体计算效率的评估

参考.

图４　CellMD与LAMMPS的 GPU模块比较

Fig．４　ComparisonofGPU moduleofCellMDandLAMMPS

４．３　与OpenMP多线程设计的加速性能的对比

为了对比 GPU 与 OpenMP的效率问题,同时考虑测试

的准确性,我们对比了 CellList算法在多核 CPU 的实现与

GPU的实现,在Intel平台上,测试并对比各种算法模拟等长

步数的时间消耗.如图５所示,随着 CPU 多线程的开启,模
拟１０００步的时长变短,但并不是线程越多速度越快,而是存

在一个上限,大约超过１２个CPU多线程时,CellList算法的

速度便不再显著提升,而单个 GPU 上的运行耗时非常低,

OpenMP多线程的实现方式存在一个性能加速上限,该上限

也不及 GPU的加速性能.

图５　CellList算法与 GPU和 OpenMP实现方式的耗时对比

Fig．５　TimeＧconsumingofCellListalgorithmcomparedwith

GPUandOpenMPimplementations
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　　结束语　本文在 GPU上实现了分子动力学模拟核心算

法———CellVerlet算法,并设计了相应的模拟程序 CellMD.

通过实验分析,CellMD的算法实现具有可扩展性,相比于多

核CPU,其具有明显优势,能够达到当前主流LAMMPS软件

同等的并行效率.后期,我们考虑将 CellMD实现扩展到多

GPU环境,以进一步提升加速比.

参 考 文 献

[１] SCHLICK T,COLLEPARDOGUEVARAR,HALVORSENL

A,etal．Biomolecularmodelingandsimulation:afieldcomingof

age[J]．QuarterlyReviewsofBiophysics,２０１１,４４(２):１９１．
[２] YUKO O．Molecularsimulationsingeneralisedensemble[J]．

MolecularSimulation,２０１２,３８(１４Ｇ１５):１２８２Ｇ１２９６．
[３] BROWN W M,WANGP,PLIMPTONSJ,etal．Implementing

moleculardynamicson hybrid high performancecomputersＧ

shortrangeforces[J]．Computer Physics Communications,

２０１１,１８２(４):８９８Ｇ９１１．
[４] ABRAHAM M J,MURTOLA T,SCHULZ R,et al．GROＧ

MACS:HighperformancemolecularsimulationsthroughmultiＧ

levelparallelismfromlaptopstosupercomputers[J]．Softwarex,

２０１５,１Ｇ２(C):１９Ｇ２５．
[５] VERLET L．Computer “Experiments”on ClassicalFluids．I．

ThermodynamicalPropertiesofLennardＧJones Molecules[J]．

HealthPhysics,１９６７,２２(１):７９Ｇ８５．
[６] MATTSON W,RICEB M．NearＧneighborcalculationsusinga

modifiedcellＧlinkedlistmethod[J]．ComputerPhysicsCommuＧ

nications,１９９９,１１９(２Ｇ３):１３５Ｇ１４８．
[７] GLASER J,NGUYEN T D,ANDERSON J A,etal．Strong

scalingofgeneralＧpurpose moleculardynamicssimulationson

GPUs[J]．ComputerPhysicsCommunications,２０１５,１９２:９７Ｇ

１０７．
[８] FEIH,ZHANG Y Q,WANG K,etal．ParallelAlgorithmand

Implementationfor MolecularDynamicsSimulation Basedon

GPU [J]．ComputerScience,２０１１,３８(９):２７６Ｇ２７８．(inChinese)

费辉,张云泉,王可,等．基于 GPU的分子动力学模拟并行化及

实现[J]．计算机科学,２０１１,３８(９):２７６Ｇ２７８．
[９] CHENFG,GE W,LIJH．ImplementationofComplexMultiＧ

phaseFlow MolecularDynamicsSimulationonGPU [J]．ChiＧ

neseScience(SeriesB:Chemistry),２００８,３８(１２):１１２０Ｇ１１２８．
(inChinese)

陈飞国,葛蔚,李静海．复杂多相流动分子动力学模拟在 GPU
上的实现[J]．中国科学:B辑,２００８,３８(１２):１１２０Ｇ１１２８．

[１０]PLIMPTONS．FastparallelalgorithmsforshortＧrangemolecuＧ

lardynamics[J]．JournalofComputationalPhysics,１９９５,１１７
(１):１Ｇ１９．

[１１]PLIMPTONS,HENDRICKSONB．Anewparallelmethodfor

moleculardynamicssimulationofmacromolecularsystems[J]．

JournalofComputationalChemistry,１９９４,１７(３):３２６Ｇ３３７．
[１２]GREST G S,DÜNWEG B,KREMER K．Vectorizedlinkcell

Fortrancodefor moleculardynamicssimulationsforalarge

numberofparticles[J]．ComputerPhysicsCommunications,

１９８９,５５(３):２６９Ｇ２８５．
[１３]HILBERT D．Überdiestetige AbbildungeinerLinieaufein

Flächenstück[M]∥DritterBand:Analysis􀅰Grundlagender

Mathematik􀅰 Physik Verschiedenes．Berlin:Springer,１９３５,

３８(３):４５９Ｇ４６０．
[１４]BUTZA R．AlternativeAlgorithmforHilbert’sSpaceＧFilling

Curve[J]．IEEEComputerSociety,１９７１,２０(４):４２４Ｇ４２６．

９９２第１０期 吴　琪,等:基于SDN的 OpenFlow交换机数据包流水线处理机制




