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基于改进细胞链表算法的分子动力学模拟性能优化模型 

金明灿 胡长军 。 李建江 。 苗庆松 

(北京科技大学计算机与通信工程学院 北京100083) 
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(平壤机械大学信息工程学院 平壤 70050)。 

摘 要 在改进的细胞链表算法中，细胞大小的减少会降低该算法的通信量和粒子之间距 离计算的次数，同时会增加 

邻居细胞的数量。多细胞分子动力学算法是分子动力学模拟中普遍使用的并行算法。将改进细胞链表算法的基本思 

想应用到多细胞分子动力学算法中，推导出了一个分子动力学模拟性能评价模型，并据此提出一个优化模型来加速分 

子动力学模拟。实验结果表明，根据该优化模型确定的细胞大小可以提高分子动力学模拟程序的性能。 
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Abstract In the modified cell-linked list method，the reduction in eell SiZeS results in the reduction of communication 

loads and calculation costs of distance between particles，the requirements of more neighboring cells．The multi-cell mo— 

lecular dynamics(MD)method is a parallel one that is widely used for MD simulation．This paper applied the key idea 

of modified cell-linked list method 1o the multi-cell MD method．derived a performance evaluation roodd for the MD 

simulation and proposed an optimal model for the acceleration of MD simulation according to that．The experimental re 

suhs show that cell sizes which are optimized by using the optimal model，can im prove the performance of molecular dy— 

nam ics simulation． 
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1 引言 

分子动力学模拟是当前使用最广泛的计算大型复杂系统 

的方法，广泛应用于爆炸模拟、药物研究、高分子聚合物研究 

和材料模拟等领域。分子动力学模拟研究的意义在于 ：利用 

分子动力学模拟能够完成现实中很多根本无法完成的实验， 

甚至假想实验，能有效降低研究成本、减少研究时间和避免材 

料的浪费。分子动力学研究的目标是从粒子的微观作用推算 

宏观性质。所以，分子动力学模拟越来越得到研究人员的重 

视 ，其发展非常迅速，并逐渐成为一门成熟科学。分子动力学 

模拟技术虽然取得了长足的进步，但是还面临着许多新的挑 

战(比如更大规模的分子系统模拟)。由此可见，分子动力学 

模拟属于计算高度密集型的应用，迫切需要更快、更有效和更 

准确的方法。 

大规模集群的出现为解决像分子动力学一样的大规模科 

学问题提供了一个很好的机会 ，并且并行计算也成为模拟和 

现代科学研究的重要方法。大规模集群需要设计有效的并行 

算法，以便充分地利用其计算能力。良好的并行算法需要处 

理好处理器之间通信的优化l1_3_和粒度优化[4]。 

目前有很多跟通信有关的分子动力学模拟研究。其中， 

有 3个具有代表性的并行算法l5]：原子分解法 (RD：Replica— 

tedData or atom decomposition)、作用力分解法 (FD：Force 

Decomposition)和空间分解法 (SD：Spatial Decomposition or 

geometric decomposition)。这些方法根据处理器里粒子之间 
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距离与截断半径大小比较的结果来区分。原子分解法和作用 

力分解法不要求粒子之间距离比截断半径小，但是空间分解 

法要求这一点。因此，空间分解法的通信成本比原子分解法 

和作用力分解法少得多，空间分解法普遍用于大规模系统的 

模拟。作用力分解法的效率只依赖于处理器数 ，空间分解法 

的效率只依赖于截断半径。表 1(R是截断半径，P是处理器 

数)根据处理器数和截断半径比较几个并行算法的通信量_2]。 

通信量可以用处理器数和截断半径来表示，更好的分子动力 

学模拟并行算法可以用粒子数、处理器数、截断半径和数据粒 

度来评价。Snir’s hybrid(SH)算法 和Shaw s Neutral Ter- 

ritory(NT)算法[ ，3]结合了作用力分解法和空间分解法的优 

点。NT算法的基本思想是两个粒子之间作用点不放在它们 

所在的处理器里，这个思想跟传统的空间分解法完全相反。 

传统的空间分解法、SH、NT算法被称为一般空间分解法。 

表 1 几个并行算法的通信量比较 

Rice提出了一个基于细胞减小的改进细胞链表算法_4]， 

研究了细胞大小对分子动力学模拟加速的影响。细胞链表算 

法也是一种空间分解法。细胞链表算法把模拟空间分为一些 

大小大于或等于截断半径的细胞，它使粒子之间距离计算次 

数从 o(N2)减少到 o(N)。改进细胞链表算法中，细胞越小， 

通信量和粒子之间距离计算次数越少，邻居细胞数越多。邻 

居细胞数的增加引起计算量和存储量的增加，一般大规模科 

学问题都受到存储量的影响。所以，细胞大小的优化对分子 

动力学模拟加速有非常重要的作用。 

本文针对加速分子动力学模拟 ，在 Van der Waals作用 

力计算中，采用多细胞分子动力学算法_7]和改进细胞链表算 

法，研究模拟性能的评价和细胞大小的优化。针对上述问题 ， 

为了让计算更简单，做了以下假定：第一，模拟空间是对称型 

的几何领域 ，并且满足周期边界条件。分子动力学模拟的常 

用方法是空间分解法。因此，空间结构越复杂，空间分解也越 

复杂。周期边界条件表示分子系统的特性(见图 1)。第二， 

所有粒子在每个时间步骤只能移动到邻居细胞里。第三，所 

有粒子均匀地分布在模拟空间里。本文第 2节简单介绍改进 

细胞链表算法和多细胞分子动力学算法；第 3节提出我们的 

模拟性能评价模型和优化模型；第 4节得出实验结果并做出 

相应的分析；最后得出结论 。 

蟹  
图 l 周期边界条件 

2 细胞链表算法与多细胞分子动力学算法 

2．1 改进细胞链表算法 

细胞链表算法将模拟空间分为若干细胞 ，细胞的大小大 

于或等于截断半径，模拟空间中的每个粒子根据自身的空间 

位置分配到细胞中。在该算法中，粒子 i(1≤ ≤N，N：粒子 

数)作用力计算最重要的部分是确定粒子 i的邻居粒子。包 

含粒子 i的细胞被称为原细胞，粒子i的邻居粒子在原细胞 

或邻居细胞里。对两个细胞 C1和C2，如果满足以下条件： 

Vi∈C1，I 一rI I≤R一 J∈ (1) 

细胞 C2被称为原细胞 C1的邻居细胞。其中，I 一 l是两个 

粒子 i， 之间的距离 ，R是截断半径。根据周期边界条件，每 

个原细胞被 26个(三维)邻居细胞包围。因此，粒子 i的邻居 

粒子可以在26个邻居细胞里寻找。如果模拟空间中粒子数 

为 N，细胞数为 M，粒子均匀地分布在模拟空间里 ，需要的距 

离计算次数为： 

27×N×Nc~1．L，(N ．，-=N／ ) (2) 

式中，27是细胞数(26个邻居细胞和原细胞)，NC~LL是一个细 

胞里的平均粒子数。式(2)表明，细胞链表算法使粒子之间距 

离计算次数从 0(N2)减少到 0(～)。 

良好的并行算法应具有较少的通信量。但是，细胞链表 

算法却具有较大的通信量。如果细胞的大小等于截断半径， 

那么在每个粒子作用力计算的过程中，该算法的通信量是 27 

×R。。当细胞大小等于粒子直径时，在这种极端情况下，每 

个细胞只包含一个粒子，该算法的通信量为 4／3×“×R。≈ 

4．189×R3，是细胞链表算法通信量的 15．514 。所以说，细 

胞链表算法在通信量方面有待改善。 

改进细胞链表算法的基本思想是减小细胞的大小。随着 

细胞的减小，粒子的作用域从边长为 3R的立方体逐渐变为 

半径为R的球。而且，随着邻居细胞数量的增加，产生 了一 

些问题。例如，将图 2(a)中每个细胞再分为 4个更小的细 

胞，从而得到图2(b)。图2(a)中每个细胞大小等于截断半径 

R，图 2(b)中的细胞半径为 R／2。 

从图2可以得到：第一，图2(a)中邻居细胞面积是 9 ， 

图2(b)中邻居细胞面积是6．25R。，图2(b)减少了三分之一。 

第二，不必要的粒子之间距离计算次数从 9减少到 4。第三， 

邻居细胞数从 8增加到24。根据图2分析，减小细胞大小使 

得通信量降低(减少 1／3)，粒子之间距离计算次数减少(减少 

1／2)，邻居细胞数量增加了两倍。通信量和距离计算次数的 

减少可以提高分子动力学模拟程序的加速性能，但是邻居细 

胞数量的增加会制约程序的性能。细胞大小减小，邻居细胞 

数增加 ，产生了一些空细胞(细胞中没有粒子)，这些空细胞可 

以减少该算法的通信量和粒子之间距离的计算次数，从而提 

高程序的性能。 

(a)细胞的大小R (b)细胞的大小 R／2 

图2 不同细胞大小的细胞链表算法 

2．2 细胞分子动力学算法 

细胞链表算法是多细胞分子动力学算法 的基础，为了理 

解的方便 ，我们以二维空间进行描述。图 3表示在二维空间 
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上的多细胞分子动力学算法。模拟空间分为 p—P ×Pv个 

处理器空间域，其中 是x 轴处理器数，Py是 y轴处理器 

数。每个处理器空间域再分为大小至少等于截断半径的细 

胞 ，每个粒子根据 自身的空间位置分配到合适的细胞里。如 

图 3所示，P一16、Px----4、Py一4，每个处理器包含 16个细胞 。 
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图3 二维空间上多细胞分子动力学算法 

多细胞分子动力学算法中作用力的计算如下：第一 ，选择 

处理器中一个细胞(被称为原细胞)；第二 ，计算原细胞里粒子 

之间的作用力；第三，计算原细胞里粒子和邻居细胞里粒子之 

间的作用力；第四，根据粒子作用力和位置信息，重新计算粒 

子的位置，并检查粒子的位置信息，确定粒子是否从原细胞转 

移到其他细胞里。重复执行以上 4个步骤直到条件满足。多 

细胞分子动力学算法的主要特征是所有处理器都具有同一处 

理结构。 

3 主要研究 

分子动力学模拟性能的提高是本文的研究 目标，实现这 

一 目标的主要思想是将改进细胞链表算法的基本思想应用到 

多细胞分子动力学算法中。为了研究三维分子系统的性能， 

设定参数：系统中粒子总数为 N，截断半径为 R，处理器数为 

P(一 ×Pv×Pz，P ：X轴处理器数 ，Pv：Y轴处理器数， 

：Z轴处理器数)，模拟空间的大小为 L(一LxxLy×Lz)， 

大小为 R的细胞分为Nx×Nv×Nz区域。在多细胞分子动 

力学算法中，每个处理器中细胞数为 CP，一个细胞里平均粒 

子数为 AELL，每个细胞的邻居细胞数为 CN，如式(3)一式 

(5)。式(5)中E-]表示小于 a的最大自然数。 

Cp— ×Ly× ×M ×M × 
Px×Py×Pz×R。 (3) 

An —L
x

—XL—y X Lz XN x X—N—vXNz t⋯4) nL一 — —  

CN—E(2×Nx+1)×(2×Ny+1)×(2×Nz+1)／2 

+0．5] (5) 

粒子作用力计算所需的通信量为Q，所有粒子作用力计 

算的平均距离计算次数为Ne，如式(6)、式(7)所示。 

Q一( +2×R)×( +2×R)×(惫+2×R) (6) 
Nv—NXCNXAC~LL (7) 

计算时间是分子动力学模拟性能评价的主要指标 ，本文 

的主要思想能够反映在作用力计算时间的计算过程中。考虑 

多细胞分子动力学算法的特征，模拟系统的计算时间等于多 

个处理器 中最长处理时间。模拟系统的计算时间 如式 

(8)所示 。 

· 1 4 · 

MD — m ax ￡ 

O≤≤ P 
(8) 

式中， 表示第i个处理器的计算时间，它由作用力计算时 

间蓐、积分时间 t；和粒子移动时间 ￡ 来决定。因为模拟程 

序的大部分计算是作用力的计算，可以用式(9)来表示。作用 

力计算时间是由原细胞里粒子之间作用力 、原细胞里粒 

子和邻居细胞里粒子之间作用力 来决定的。 

≈ max垮 (9) 
O≤z≤P 

珞一 + 珈 (1O) 

原细胞里粒子之间作用力的计算 由 5个步骤来完成 ：第 

一

，计算原细胞的索引(原细胞索引的计算时间 ， )；第二， 

访问原细胞数据(原细胞的访问时间 五 )；第三，检查原细胞 

里有没有粒子(检查时间 )；如果有粒子，执行第四步，否则 

执行第五步；第四，计算原细胞里粒子之间作用力，它由原细 

胞里任何两个粒子之间距离计算 也 、作用力计算 卉和作用 

力的求和r 决定。如果 CP个原细胞中C}(0≤ ≤CP)个 

细胞里有粒子，则 CP个原细胞里粒子之间作用力计算时间 

可以用式(11)表示；第五，如果被计算的原细胞数 比处理器里 

细胞数 CP更小，计算第一步；否则，结束计算。 

z 一Cv×(南 ，1+ + )+( ×Ac×(Ac一1)／2× 

(也 +卉+ ) (11) 

式中， 是 个细胞中每个细胞的平均粒子数。 

Ac—P—
x

— X—P—y X。_P—
z

—

XC~p (12) 

原细胞里粒子之间作用力计算时间 、原细胞里粒子 

和邻居细胞里粒子之间作用力计算时间 的差距是第一、 

二步：每个原细胞被 C 个邻居细胞包围。如果邻居细胞索 

引计算时间是 ．2，每个原细胞的平均 (O≤ ≤cl~)个邻 

居细胞里有粒子和平均 (0≤ ≤ )个邻居细胞放在别 

的处理器里(通信时间 r )。 

￡ 一 ×CN×( ， + )+ × (C~一C刍)× + 

× × + × x × × ( +卉+ 

) (13) 

因为 CP、C~、Ac、 、 和 C 都依赖于参数 Nx、N 和 

Nz，作用力计算时间 珞是参数 Nx、N 和Nz的函数。则对 

于集合 ： 

S一{( ， ，C3P，Nx，N_y，Nz)1 o4 ≤CP，o4 ≤ 

C~，O≤ ≤ ， ≤ ， ，M ， ∈NA} (14) 

NA是 自然数集合，模拟系统的最小模拟时间如式 (15)表 

示 。 

m =minmaxtk (15) 

本文提出的优化模型综合考虑了通信量、距离计算次数 、 

邻居细胞数量的增加和内存访问等因素的影响，求解优化模 

型式(15)，得到细胞大小的优化值，从而提高分子动力学模拟 

性能。参数 ，z、乇 、 、 等的值完全依赖于具体处 

理器硬件特性。 

4 实验结果与分析 

实验硬件环境为：4X4英特尔 XeonR E7320多核处理器， 

16GB内存，操作系统为Fedora 9，编译器为 C-CCA．3．0。我们 

用 C语言和 OpenMP做了一个分子动力学模拟实验。实验 

数据如表 2所列。 



表 2 实验数据 

实验参数 值 

材料名 

粒子数 

核数 

时间步 

密度 

作用半径 

分子动力学模拟过程中作用力的计算部分是最耗时的部 

分。因此，用一个步骤的作用力计算时间来评估我们的方法。 

为了评估我们的方法，展示并分析了两个实验结果。首先，按 

照处理器数的增加和细胞大小 的减小模拟作用力计算，图 4 

中显示其结果。图 4中有两个曲线，一个曲线对应于核数为 

8的结果 ，另一个对应于核数为 12的结果。横轴表示细胞大 

小的减小。例如，当横轴的值为 NM⋯Nx Ny Nz一2时， 

细胞大小的实际值是 R／N』w。纵轴用秒表示一个时间步骤的 

作用力计算时间。从图 4的结果可以推算出：1)核数为 8和 

12时，细胞大小的优化值是 Nw 3；2)改进细胞链表算法比 

传统的更好。当细胞的大小被优化时，其效率比传统的增加了 

2．5倍左右。因为核数为8的情况下，传统的(NM=1)作用力 

计算时间是 413．1149秒， 一3时的计算时间是117．604秒； 

3)超过优化值以后，作用力计算时间增加，这是因为邻居细胞 

数的增加需要更多的计算。 

600 
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薹 00 
盘 300 

r删  

l。0 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 1O J】 12 l3 14 】5 

细胞大小的等分数 

图4 随着细胞大小减小的作用力计算时间(粒子数1，500，000； 

核数 8，12) 

表 3 用优化模型和模拟性能评价模型的几个参数的理论值 

NM 睇 睇 
2 548 4 2 

3 1748 10 4 

4 3812 24 7 

5 8321 53 19 

作用力计算时间(s) 

161．6494 

118．5066 

127．8615 

132．0262 

表 4 对几个演算的处理器时间 

处理器时间 

0．36 

0．9 

0．08 

0．12 

0．01 

0．29 

0．25 

0．02 

其次 ，比较核数为 8时的理论值和实验值 ，进而评价我们 

所提方法的正确性。为了实现它，求解式(9)和式(15)，得到 

表 3的理论值。表 3中的理论值是基于表 4中几个演算的处 

理器时间。从表3能够得到随着细胞大小减小的作用力计算 

时间曲线(见图 5)。图5中一个是对应理论值的曲线，另一 

个是对应于实验值的曲线。实验值是从 图 4得来的。因为 

、  和C；都为等分数NM的函数，图5中横轴仅仅表示细 

胞大小等分数，也跟参数 、 和c 一起表示。 

根据表 5和图 5可以推算出：1)性能评价模型和优化模 

型是正确 的，其平均相对误差是 1．30053 o,4(一(1．154845+ 

0．761645+3．078018+O．20761)／4)；2)细胞的大小能够被优 

化，能够随着处理器数目、截断半径和细胞大小而预测出模拟 

时间。 

表 5 几个细胞大小的理论值和实验值之间误差的比较 

图5 随着细胞大小减小的理论值和实验值之间的比较 

结束语 从表3可以看出：有粒子的原细胞数 C1P和有 

粒子的邻居细胞数C；之间比值越大，模拟时间越小(表 3的 

值 和c刍之间的比是137、174．8、158．8333、157)。改进的 

细胞链表算法比传统的算法效率更高，优化值使其效率比传 

统的增加了2．5倍左右。理论值和实验值之间平均相对误差 

是 1．30053 左右，因此优化模型和模拟性能评价模型是 比 

较正确的。通过优化模型(15)和性能评价模型(9)，细胞大小 

能够被优化，并且可以根据处理器数目、截断半径、细胞大小 

预测模拟时间。这些方法能够应用于其他的分子动力学模拟 

算法。 
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