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GPU 加速分子动力学模拟的热力学量提取 倡
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摘　要： 近年来，统一计算设备架构（ＣＵＤＡ）的提出和图形处理器（ＧＰＵ）快速提升的并行处理能力和数据传输
能力，使得基于 ＣＵＤＡ 的 ＧＰＵ通用计算迅速成为一个研究热点。 针对含有大规模分子动力学模拟的热力学量
提取效率低下的问题，提出了分子动力学模拟的热力学量提取的新方法，利用 ＣＵＤＡ设计了并行算法，实现了利
用 ＧＰＵ加速分子动力学模拟的热力学量提取。 实验结果表明，与基于 ＣＰＵ 的算法相比， ＧＰＵ 可以提高速度
５００ 倍左右。
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Abstract： Ｒｅｃｅｎｔｌｙ， ｔｈｅ ｃｏｍｐｕｔｅ ｕｎｉｆｉｅｄ ｄｅｖｉｃｅ ａｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅ （ＣＵＤＡ） ａｎｄ ｔｈｅ ｒａｐｉｄｌｙ ｐｒｏｍｏｔｉｎｇ ａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｄａｔａ唱ｐａｒａｌｌｅｌ ｐｒｏ唱
ｃｅｓｓｉｎｇ ａｎｄ ｄａｔａ ｔｒａｎｓｆｅｒｒｉｎｇ ｏｆ ｇｒａｐｈｉｃ ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ｕｎｉｔｓ （ＧＰＵ） ｍａｋｅ ａｎ ａｔｔｒａｃｔｉｖｅ ａｒｅａ ｆｏｒ ｇｅｎｅｒａｌ ｐｕｒｐｏｓｅ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ ｂａｓｅｄ
ｏｎ ＣＵＤＡ．Ａｓ ｔｈｅ ｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｑｕａｎｔｉｔｉｅｓ ｉｎ ｌａｒｇｅ ｓｃａｌｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｗａｓ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｌｏｗ， ｔｈｉｓ
ｐａｐｅｒ ｐｒｏｐｏｓｅｄ ａ ｎｅｗ ａｐｐｒｏａｃｈ ｔｏ ｔｈｅ ｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓ ｑｕａｎｔｉｔｉｅｓ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ， ａｎｄ ｕｓｅｄ ｔｈｅ
ＣＵＤＡ ｔｏ ｄｅｓｉｇｎ ａｎｄ ｉｍｐｌｅｍｅｎｔ ｐａｒａｌｌｅｌ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ．Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｉｎｄｉｃａｔｅ ｔｈａｔ ＧＰＵ ａｃｈｉｅｖｅｓ ｖｅｒｙ ｈｉｇｈ ｓｐｅｅｄｕｐ ｏｆ ｕｐ ｔｏ ｎｅａｒ ５００
ｆｏｌｄｓ ｃｏｍｐａｒｅｄ ｗｉｔｈ ＣＰＵ唱ｂａｓｅｄ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ．
Key words： ＧＰＵ； ＣＵＤＡ； ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ； ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｑｕａｎｔｉｔｙ

0　引言
图形处理器（ｇｒａｐｈｉｃ ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ｕｎｉｔ，ＧＰＵ）是目前通用计

算机系统中专门从事图形计算的单元，与常规 ＣＰＵ不同的是，
ＧＰＵ中大部分晶体管被用来进行数据处理，只有极少数用于
数据缓存和指令流控制。 ＧＰＵ特别适合用来处理单指令多数
据流（ｓｉｎｇｌｅ ｉｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ ｍｕｌｔｉｐｌｅ ｄａｔａ，ＳＩＭＤ）任务，适用于算法密
集、高度并行、控制简单、分多个阶段执行且吞吐量比延迟重要
的应用［１］ 。 由于 ＧＰＵ是专门为图形图像处理而设计的硬件芯
片，体系结构较 ＣＰＵ大大简化，决定了其在数据流处理上可以
获得较高的效率［２］ 。 最新的 ＧＰＵ的浮点计算能力和内存带宽
已经大大超过最快的 ＣＰＵ，并且可以进行大规模的双精度浮点
数并行计算。 一个类 Ｃ语言的开发环境———统一计算设备架
构（ｃｏｍｐｕｔｅｒ ｕｎｉｆｉｅｄ ｄｅｖｉｃｅ ａｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅ，ＣＵＤＡ）技术的诞生开创
性地改革了 ＧＰＵ的编程模式及存储模式，使得 ＧＰＵ的并行计
算能力得到极大的发挥。 目前，ＣＵＤＡ 已经被用于分子动力
学［３］ 、生物信息学［４］ 、地球物理学［５］等需要将大量数据并行计

算的领域中。
分子动力学（ＭＤ）模拟是指对于原子核和电子所构成的

多体系统，通过分析系统中各个粒子的受力情况，用经典或量

子的方法求解系统中各个粒子的位置和速度以确定粒子的运

动状态，从而计算系统的结构与性质。 ＭＤ方法可以直接模拟
许多宏观现象，取得许多与实验相符合的实验数据，比较准确
地提取粒子轨迹、压力、温度、势能等统计宏观量。 目前在物
理、化学、材料、摩擦学等学科以及纳米机械加工中得到广泛而
成功的应用。 热力学量的提取是分子动力学模拟的关键环节
之一，对分子动力学模拟效率有非常重要的影响，利用 ＣＰＵ实
现热力学量提取计算量大，计算时间长，对 ＣＰＵ处理能力有较
高的要求。
本文基于 ＣＵＤＡ平台，利用 ＧＰＵ强大的并行计算能力和

高效率的数据传输能力［６，７］ ，实现了基于 ＧＰＵ的分子动力学模
拟的热力学量提取，将耗时较多的力计算、势能计算交给 ＧＰＵ
完成。 实验结果表明，基于 ＧＰＵ的热力学量提取方法与 ＣＰＵ
方法相比，执行效率明显提高，可获取 ５００倍左右的加速。

1　GPU计算能力及 CUDA概述
ＧＰＵ是一个具有非常强大的并行处理能力和高效率数据

传输能力的多线程多核处理器。 其中，并行性主要体现在指令
级、数据级和任务级三个层次。 高效率的数据传输能力主要体
现在两个方面：ＧＰＵ与显存之间的高带宽；系统内存到显存的

第 ２７ 卷第 ５ 期
２０１０ 年 ５ 月　

计 算 机 应 用 研 究Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｆ Ｃｏｍｐｕｔｅｒｓ
Ｖｏｌ．２７ Ｎｏ．５Ｍａｙ ２０１０



高带宽。 ＮＶＩＤＩＡ Ｆｅｒｍｉ（ＧＴ３００）芯片的浮点运算能力将有望
达到 ２．４６Ｔｆｌｏｐｓ，且显存带宽峰值为 ２８１．６ Ｇｂｐｓ。 从图 １ 和 ２

可看出，近年 ＧＰＵ的浮点处理能力和内存带宽的增长很快，均

大大超过同级别的 ＣＰＵ，高浮点运算能力和高带宽使 ＧＰＵ应
用于高性能计算具有 ＣＰＵ 无法比拟的先天优势。 Ｆｅｒｍｉ
（ＧＴ３００）芯片拥有超过 ３０ 亿的晶体管个数、５１２ 个核心

（ｃｏｒｅ）。 由于 ＧＰＵ将绝大多数晶体管用于数据处理，而不是

将更多的晶体管投入到数据缓存和流量控制，这使得它对于计
算密集型的科学应用有非常大的吸引力，越来越成为通用计算

的一个有效的并行平台［８，９］ 。

为了使 ＧＰＵ超强的计算能力在数据处理和科学计算等
通用计算领域发挥优势，ＮＶＩＤＩＡ于 ２００７年推出了统一计算设

备架构（ＣＵＤＡ）。 ＣＵＤＡ 是一个全新的软硬件架构，可以将
ＧＰＵ视为一个并行数据计算的设备，有助于解决科学及工程
方面复杂计算问题。 ＣＵＤＡ 提供了对 Ｇ８０／Ｇ９ｘ／ＧＴ２００／Ｆｅｒｍｉ
核心显卡的支持，同时也能够在 Ｒｅｄ Ｈａｔ Ｅｎｔｅｒｐｒｉｓｅ Ｌｉｎｕｘ、
ＯｐｅｎＳＵＳＥ、ＳＵＳＥ Ｌｉｎｕｘ Ｅｎｔｅｒｐｒｉｓｅ Ｄｅｓｋｔｏｐ 以及 ３２ ｂｉｔ／６４ ｂｉｔ
Ｗｉｎｄｏｗｓ ＸＰ下进行 ＣＵＤＡ的显卡编程。

2　热力学量
微正则系综（ＮＶＥ）是孤立、保守的系统，即所模拟的系统

中分子数 N、体积 V、能量 E 都不变。 本文选用微正则系综

（ＮＶＥ）作为平衡态体系来进行感兴趣的热力学量的提取。

2畅1　压力
P ＝１

V NKBT ＋１
DV（∑i riFi）

这是著名的 Ｖｉｒｉａｌ方程。 其中：P 为压力；V 为体系体积；T 为
系统温度；N为系统总的粒子数目；D 系统维数；KB 为 Ｂｏｌｔｚ唱
ｍａｎｎ常数；Fi 为原子 i 所受的原子间作用力；ri 为原子 i 的
位置。

2畅2　单原子平均势能
若计算的微正则系综（ＮＶＥ）包含 N个原子，且原子间的

作用为成对加成（ｐａｉｒ唱ｗｉｓｅ ａｄｄｉｔｉｖｅ），则系综的单原子平均势
能为

E ＝１
N ∑

i
∑
j
Uij（ rij）

即对系统中每个原子间的势能加和平均，以便于一些理论获得

的结果对比、对照。

3　基准问题
分子动力学模拟通常由时间来推进体系演化。 时间被离

散成许多个时间点，两个相邻时间点的距离称为时间步长，分

子动力学算法一般采用等时间步长。 分子沿着这些时间点集

合运动，每次依据时间点的顺序往前推进一个时间步长到下一

个时间点，更新分子位置和速度。

由于 Ｖｅｌｏｃｉｔｙ唱Ｖｅｒｌｅｔ分子运动路径积分方法更新位置和速
度的误差非常小，在较长时间能保持能量守恒，本实验采用

Ｖｅｌｏｃｉｔｙ唱Ｖｅｒｌｅｔ分子运动路径积分方法来更新分子位置和速
度，具体实现为

v（ t ＋Δt／２） ＝v（ t） ＋f（ t）Δt／（２m）

r（ t ＋Δt） ＝r（ t） ＋Δtv（ t ＋Δt／２）
v（ t ＋Δt） ＝v（ t ＋Δｔ／２） ＋f（ t ＋Δt）Δt／（２m）

Ｖｅｌｏｃｉｔｙ唱Ｖｅｒｌｅｔ路径积分在分子动力学中需要分成两部分
完成：ａ）将 t时刻分子速度 v（ t）根据 t时刻的分子受力 f（ t）更
新到 v（ t ＋Δt／２），从而把分子位置 r（ t）更新到 r（ t ＋Δt）；ｂ）由
t ＋Δt时刻的各分子位置计算受力 f（ t ＋Δt），把分子速度由
v（ t ＋Δt／２）更新到 v（ t ＋Δt），完成分子位置和速度的同步。

选择合适势函数来描述系统内分子间相互作用是进行分

子动力学模拟的基础，其决定了计算的工作量和计算结果与实

际物理的接近程度。 本实验选用分子动力学常采用的 Ｌ唱Ｊ 势
（Ｌｅｎｎａｒｄ唱Ｊｏｎｅｓ），表达式为

u（ rij） ＝４ε a δ
rij

１２
－b δ

rij

６

其中：ε为作用势能；δ为作用特征长度（一般为分子直径）；rij
为分子 i到分子 j的距离；系数 a、b 表示斥力项和引力项的大
小，选定 a＝b ＝１。 由此分子 i到分子 j的作用力 Fij为

Fij ＝－磹u（ rij）

这种作用方式被称为软球作用，分子间的力作用是可叠加的，

作用顺序对结果无影响。 分子的所有受力计算完成后，就能更

新分子的速度和位置信息，对分子的运动方程进行积分。 同

时，分子动力学模拟中分子运动遵循牛顿运动定律：
Fi ＝miai

由于受计算机硬件的限制，不可能对一个真正的宏观系统

直接实施模拟，通常选取小体系作为研究对象。 但由于位于表

面和内部的分子受力差别较大，将会产生表面效应，为消除此

效应，本实验引入了周期性边界条件。 通过周期性边界条件的

设置，不必计算巨大数目的分子来得到物质的宏观性质，只需

有限的分子即可，大大降低了计算的工作量。

在计算粒子所受邻近粒子作用力时，本实验选用截断半径

法来避免对所有粒子进行逐个计算。 该方法假定存在一个球

半径 rc，如果两个粒子间的距离 r ＞rc，则两粒子间的势能为
０ ， 忽略超过一个截断半径 rc 的原子间的相互作用力，大大减

少了计算时间。
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4　性能测试及分析
本文的实验平台：处理器 ＣＰＵ 为 Ｐｅｎｔｉｕｍ溎 Ｄｕａｌ唱Ｃｏｒｅ ２．５

ＧＨｚ，４ ＧＢ内存，Ｗｉｎｄｏｗｓ ＸＰ 操作系统，ＧＰＵ 为 ＮＶＩＤＩＡ 公司
的 ＧｅＦｏｒｃｅ ＧＴＸ ２６０， ＧＴ２００核心，其核心频率为 ５７６ ＭＨｚ，显
存频率为９９９ ＭＨｚ，显存位宽为 ４４８ ｂｉｔ、显存带宽为１１１．９ ＧＢ／
ｓ、显存容量为 ８９６ ＭＢ。 编译环境为 ＣＵＤＡ２．３版本，在 ＶＳ２００５
的环境下进行了程序的编译与执行。

内核配置情况为线程块内 １２８ 个线程，由于在 ＧＰＵ 上建
立了线程与计算粒子之间的对应，并为每一个粒子单独分配一
个 ＧＰＵ中的计算线程，则线程块数应为体系分子数除以块内
线程数。 设定积分步程为 １００，进行基于 ＣＰＵ和基于 ＧＰＵ 的
不同分子数体系的分子动力学模拟的压力和单原子平均势能

的提取。 其时间开销如图 ３所示，加速比如图 ４所示。

从图 ４可以看出，利用 ＧＰＵ进行热力学量提取的加速比，
随着体系规模的增大呈增大趋势，当分子达到一定数目时，计
算效率不再有较大的提升，相对于 Ｐｅｎｔｉｕｍ溎 ２．５ ＧＨｚ 双核
ＣＰＵ可以获得 ５００倍左右的速度提升。

图 ５和 ６分别是利用 ＣＵＤＡ 的 ＧＰＵ占用率计算器统计的
内核函数 ＧＰＵＧｅｔＰｒｅｓｓｕｒｅ（）、ＧＰＵＧｅｔＰｏｔＥｎｅｒｇｙ（）使用不同大小
线程块和不同大小线程占用寄存器的多处理器线程束占用率。

　　从图 ５可以看出，当使用较大的线程块时，ＧＰＵ的占用率
要比较小的线程块高，反映出了线程块大小对计算性能的影
响。 从图 ６可以看出，当使用较少的寄存器数时，ＧＰＵ的占用
率要比较多寄存器数高，反映出了线程占用寄存器数多少对计
算性能的影响。

5　结束语
为了加速大规模分子动力学模拟的热力学量提取速度，本

文利用 ＣＵＤＡ开发包实现了基于 ＧＰＵ的分子动力学模拟的热
力学量提取，其方法的关键是将占热力学量提取的耗时较多的
计算任务映射到 ＧＰＵ上去执行；将相同的热力学量提取的计
算任务交给 ＣＰＵ和 ＧＰＵ 完成，发现利用 ＧＰ 完成的提取任务
相对于 Ｐｅｎｔｉｕｍ溎 ２．５ ＧＨｚ双核 ＣＰＵ可以获得 ５００倍左右的速
度提升。 分析多处理器线程束占用率随线程块内线程数、每线
程占用寄存器数的变化，得出利用 ＧＰＵ 进行计算时，ｂｌｏｃｋ 内
线程数、线程占用寄存器数的选取应尽量适中。
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（上接第 １８０８ 页）的构件分类管理以及平台集成框架下业务构

件的开发调试等进行了研究。 上述研究成果已经在汽车产业
链协同工作平台的开发中得到应用验证，汽车产业链协同工作
平台（ｈｔｔｐ：／／ａｕｔｏ．ｅａｓｐ．ｃｎ）是一个以 ＳａａＳ模式运行的第三方
公共服务平台，平台支持以整车和零部件制造厂为核心的多个
联盟开展整车协同销售、整车及零部件协同售后服务以及零部
件的协同采购等，目前平台已应用企业 ３ ０００ 多家。 平台构件
库中集成了各类构件 ８００多种，当企业业务需求增加或发生变
化时，可以通过构件库快速匹配或集成开发需要的构件，在平
台集成框架下进行注册和组装后，即可授权给企业使用［１］ 。
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