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摘　 要: 基于计算机的分子动力学仿真具有理论分析方法和实验方法无法比拟的优点,但分子动力学仿真算法计

算量非常大,特别是在对碳纳米管的大规模粒子数进行仿真处理时,普通的基于 CPU 的串行算法执行效率低且耗

时多。 为此,提出基于统一计算设备架构的碳纳米管分子动力学的图形处理单元(GPU)并行算法,设计并实现仿

真算法中适合 GPU 并行运算的分裂算法,将具有竞争资源的运算以非竞争方式运行。 实验结果表明,与 CPU 串行

仿真算法相比,分裂算法的运算速度较快,且在只有 16 个 GPU 流处理器显卡上可获得十多倍的加速比。
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【Abstract】 Molecular dynamics simulation has advantages dramatically superior to both theoretical analysis and
experiments. However,due to the extremely high cost of computation resources during the simulation of a large number of
Carbon Nano Tube(CNT) particles,typical CPU serial algorithm implementation is non-efficient and slow. A Compute
Unified Device Architecture(CUDA) based parallel algorithm of CNT molecular dynamics is proposed in this paper to
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1　 概述

自从文献[1]首次应用分子动力学研究硬球系统
以来,分子动力学广泛应用于晶体生长、压痕试验、摩
擦学以及低压金刚石合成等领域。 在新兴的纳米工
程领域,建立在连续介质基础上的宏观机理很难解释
纳米工程中出现的一些特殊现象,因而分子动力学方
法成为重要的研究手段之一[2]。 文献[3]通过分子动
力学模拟了 Ni 针尖在 Au(001)表面的纳米压痕过
程,其模拟结果发表在《科学》上,成为该领域的标志

性成果。 文献[4]通过分子动力学仿真算法,研究了
不同晶粒尺寸的多晶铜塑性变形过程,从而发现晶粒
尺寸与强度不完全满足 Hall-Petch 关系。

分子动力学仿真算法,有着理论分析方法和实
验方法无法比拟的优点,但是其计算要求极高,往往
受限于计算机的计算能力。 为了提高仿真算法规
模,国内外许多专家学者做了大量研究[5-7]。 仿真算
法已由最初提高单机规模的串行算法[8],发展到如
今通过将计算任务分配给多个 CPUs,从而提高模拟
规模的并行算法[9],规模也由最初的几千个原子提
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高到上百万、上千万甚至到上亿个原子。 由于碳纳
米管[10]系统中含有大量粒子,结构和受力复杂[11],
其分子动力学模拟需要极强的计算能力,对 CPU 处
理能力也有较高的要求。 而利用 CPU 实现仿真串
行算法,计算量极大,运算时间长,并且模拟粒子数
也受到很大的限制。

本文基于 CUDA 平台,通过调度 GPU 多个流处

理单元[12-13],利用 GPU 强大的并行计算能力和高效

的数据传输能力,对碳纳米管分子动力学的并行仿

真算法进行研究和实现,通过把碳纳米管系统分成

多层可并行处理的单元进行并行计算。

2　 分子动力学 Verlet 仿真算法

分子动力学是一套分子模拟方法,是一种重要

且有效的原子尺度计算机模拟手段。 该方法主要依

靠牛顿力学来模拟分子体系的运动,以在由分子体

系的不同状态构成的系统中抽取样本,从而计算体

系的构型积分,并以构型积分的结果为基础进一步

计算体系的热力学量和其他宏观性质。 因而,用分

子动力学是碳纳米管仿真的重要途径。
在分子动力学 Verlet 仿真算法中,粒子位置的

泰勒展开式如下:
(1)将 x( t + Δt)和 x( t - Δt)进行泰勒展开如下

式所示:

x( t + Δt) = x( t) + v( t)Δt + a( t)Δt2
2 +

b( t)Δt3
2 + O(Δt4) (1)

x( t - Δt) = x( t) - v( t)Δt + a( t)Δt2
2 -

b( t)Δt3
2 + O(Δt4) (2)

其中,x( t - Δt)表示为前一时刻的位置;x( t + Δt)表
示为后一时刻的位置。

(2)将式(1) 和式(2) 相加,得到位置表达式

如下:
x( t + Δt) = 2x( t) - x( t - Δt) +

a( t)Δt2 + O(Δt4) (3)
　 　 (3)将式(1)和式(2)相减,再两边同时除以

2Δt,获得速度的表达式如下:

v( t) = x( t + Δt) - x( t - Δt)
2Δt + O(Δt2) (4)

　 　 (4)由式(1) ~ 式(4),在已知粒子 t - 2Δt 时刻

的位置 x( t - 2Δt)、 t - Δt 时刻的位置 x( t - Δt)和

t - Δt时刻的加速度 a( t - Δt)的情况下,启动 Verlet
算法进行积分:根据 x( t - 2Δt),x( t - Δt)和 a( t -
Δt),将 t = t - Δt 代入式(3),获得 x( t);根据 x( t),

基于一定的势函数更新 a( t);同时,根据 x( t)和 x
( t - 2Δt),将 t = t - Δt 代入式(4),更新 v( t - Δt);即
得到粒子 x( t),v( t - Δt)和 a( t),重复执行该步骤。

由上,可利用 Verlet 列表法设计串行仿真算法

的实现步骤如下:
(1)先构造如图 1 所示的碳纳米管结构模型,并

设置各种参值。
(2)设计前端热浴和后端热浴。
(3)构造并调用计算碳纳米管结构内部的力的

结构函数及计算碳纳米球 C60 与碳纳米管间范德华

力的函数等。
(4)计算所有的力,解牛顿运动方程,分层计算

并积分(算法的核心)。
(5)模拟出碳纳米球 C60 随着热浴时间的运行

轨迹,根据运算结果,可画出和碳纳米管内随着能量

传送的温度变化曲线图。

3　 基于 CUDA并行仿真算法的研究与实现

3. 1　 碳纳米管系统模型的建立

在数据库文件中读取碳纳米管系统的参数条

件,如初始温度、粒子数、密度时间等,构造碳纳米管

系统模型 MOD1 及参数模型 MOD2,模型 MOD2 可

以设置各种参数在模型 MOD1 上使用,模型 MOD1
如图 1 ~图 3 所示,由碳纳米管和设置在碳纳米管内

部的一个足球状 C60 分子(由 60 个碳原子构成的分

子,形似足球,又名足球烯)组成,所述碳纳米管为层

状中空结构,管身是准圆管结构,由多个六边形碳环

结构单元组成,其直径一般在一到几十个纳米之间,
长度则远远大于其直径,对该模型进行初始化,读取

模型中所有粒子的速度和位置坐标。

图 1　 碳纳米管

图 2　 C60 分子

图 3　 碳纳米管系统模型

　 　 在碳纳米管中,除管口层粒子外,其余粒子相互
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组成正六边形。 如图 4 所示,非管口粒子都有 3 个

近邻粒子( ip,jp,kp 均为 idx 粒子的近邻粒子)。

图 4　 碳纳米结构

　 　 在碳纳米管系统中,因为 C60 分子受到碳纳米管

管壁上碳粒子产生的力,在平衡位置上来回振动,当
C60 分子处于平衡状态时,采用 Gaussian 热浴法(约
束温度调节方法),在碳纳米管两端同时分别设置不

同温度的热浴条件,并设定热浴时间,使碳纳米管管

壁上碳粒子和 C60 分子因平衡状态被打破而发生位

置和速度的变化。 而这些变化是相互影响的,具有传

递性,伴随着这些粒子位置和速度的变化,能量在长

管状的碳纳米管系统内发生传递。 由于 C60 分子位

于碳纳米管内,其受力会随着碳纳米管组成粒子的位

置改变而改变,因此伴随着能量传递的过程,C60 分子

的运动状态和能量也会发生改变;采用 Gaussian 热浴

法的基本原理是在运动方程中加入摩擦力 fi,并将其

与粒子速度 vi 联系起来,其受力公式为:
fi = mai + ξmvi

　 　 当平衡态时,系统温度不变,因此有 dEk / dt = 0。

即有:∑
i
viai = 0,由此可得:ξ =

∑i fivi

m∑iv2
i
。

3. 2　 并行仿真算法研究

在 CUDA 平台上对碳纳米管进行分割,分割成

多层大小适宜、相互独立的计算单元,分割原则是在

避免过多重复计算的前提上提高并行度,即分割的

计算单元必须合理粗细化。 因为计算单元过大,则
并行不明显,计算单元过小,会导致太多不必要的重

复计算。 由于粒子间的作用力间距影响较大,必须

设定一个距离临界值,以判断其位置关系,当粒子间

的间距小于距离临界值,为近邻粒子;当粒子间的间

距大于距离临界值,为次邻粒子,则认为其相互间的

分子作用力可以忽略不计。
可以预料到的是每个中心粒子最多只会对其

3 个近邻及 3 个近邻的各 2 个近邻,即 6 个次邻施

力。 可以这样来考虑,以中心粒子以及 3 个近邻

6 个次邻划分到一组计算。 分批次并行计算。 在某

一批次计算中,未当成中心粒子计算的一个粒子加

入可并行计算队列中,由于竞争关系,其 3 个近邻

6 个次邻在本批次中将不能加入队列,同样的,对这

3 个近邻6 个次邻施力的其他所有未计算粒子也不

能加入队列中。 这样,同一批次的粒子将可以并行

计算而不产生竞争关系。
设计分裂算法,采用 CPU 遍历计算单元得到

n 个可并行运算队列:
(1)若所有粒子均已作为中心计算粒子,跳到步

骤(8)。
(2)按次序找到第一个非竞争粒子并没有按中

心计算的粒子,加入可并行运算队列。
(3)标记该粒子的所有近邻为本并行队列一度

不可并行粒子,若近邻已经是二度不可并行粒子,则
提升为一度不可计算。

(4)标记该粒子所有次邻为本并行队列二度不

可并行粒子,若次邻为一度不可并行粒子,则不修改

其度数。
(5)标记本粒子为已按中心计算粒子。
(6)判断是否已遍历到粒子队尾。 若是继续执

行,若否跳到步骤(1)。
(7)下一个可并行队列开始,返回步骤(2)。
(8)结束。
分裂算法在 CPU 预处理阶段完成,只计算一次

得出的可并行队列可以在后面的循环计算中一直使

用。 当循环次数较多时,分裂算法所使用的时间占

总时间比例将大大减少,对程序总体性能影响也降

到比较低的程度。 但是由于算法核心是批次计算,
因此计算力时将多次启动内核计算函数,一定程度

上加大了运行开销。
如图 5 和图 6 所示,调度 GPU 的流处理单元,

采用 Verlet 算法进行并行运算和处理:
(1)按碳纳米管系统模型所有粒子的位置,计算

近邻粒子以及次邻粒子间的键关系和角度关系。
(2)调度 GPU 的流处理单元,并行计算被分割

在不同计算单元里的粒子,并积累计算碳纳米管管

壁上每个粒子与其近邻粒子的相互作用力。
(3)根据 C60 分子所在区域,计算 C60 分子内

每个粒子与其所在碳纳米管区域中的每个粒子的相

互作用力(范德华力)。
(4)根据粒子所受到的力及其速度,更新粒子位

置,再执行步骤(2)和步骤(3)。
(5)根据粒子所受到的力,计算粒子本次速度及

碳纳米管前、后两端热浴的热流值。
(6) 若达到循环频数,则计算结束;否则,在

CPU 端间隔保存粒子的数据,返回步骤(4)。
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图 5　 碳纳米管分子动力学并行仿真中的调度模式

图 6　 碳纳米管分子动力学并行仿真算法的流程

4　 GPU并行算法的优化

Verlet 仿真程序是一个计算力→计算位置→计算

速度→计算力……的不断循环过程,每个粒子独立运

行一个线程,然后循环成千上万次甚至更多,因此小

部分的程序优化也会给整个程序带来极大的性能提

升。 对于 CUDA 的程序而言,优化主要集中在指令优

化、存储器访问优化、网格优化以及资源均衡等。
4. 1　 指令优化

目前,GPU 单精度计算性能要远远超过双精度计

算性能,因此,程序中对精度要求不高的部分可使用

单精度运算代替双精度运算。 在 GPU 中整数乘法、
除法、求模运算的指令吞吐量较为有限,而控制流指

令由于会影响指令发射器的并行发射,打断指令流开

销巨大。 此时,在可知整数范围中以经优化的库24 位

整数运算__mul24,__umul24 代替 32 位整数运算,以
__sinf(x),__fdivide(x,y)等代替相应的运算。 尽量

避免整数除和模运算,或以( i&(n - 1))代替( i% n),
除数是 2 的幂次方时以移位运算代替除法。
4. 2　 存储器访问优化

合理使用 share memory 资源,减少不必要的临时

变量,使用精简函数以减少 register 使用。 同时,将程

序中的常量以及计算中可合并常量保存于 constant
memory 常量存储器中。 Global memory 是显存中容

量最大的存储器,可被任意 GPU 线程读写存储器任

意位置,但由于全局存储器没有缓存,具有较高的访

存延迟。 因此,程序中在减少不必要全局存储读写的

同时,增加处理器占用率,即当一个 block 访存时,另
一个 block 可切入运算隐藏延迟。 此外,改变显存的

存储结构,尽量满足合并访问存储器。
4. 3　 CPU +GPU 处理

考虑到 GPU 并行处理要发挥其强大的并行计算

能力,要有足够多的线程并行运算。 因此,把部分较

小计算量的计算交给 CPU 执行。 如计算 C60 与炭纳

米管间范德华力函数,由于 C60 只有 60 个粒子,相对

来说并行度小,将其计算放到 CPU 里。 由于内核的启

动是异步的,因此把 CPU 函数放到内核启动函数下

面,CPU 启动内核执行 GPU 运算时可立即返回执行

CPU 程序,实现 CPU 与 GPU 的并行处理。

5　 实验结果与分析

本文测试在 Widows 7 平台下进行,GPU1 和

GPU2 是 2 个不同型号的显卡,每次实验只选取其中

一块显卡。 为准备记录运行时间并方便 CPU 与

GPU 并行运行,测试时间以 CPU 时间为记录。 部分

硬件参数如表 1 所示。
表 1　 测试平台部分硬件参数

器件 处理器 主频 / MHz 核心数
内存或

显存 / GB

CPU Intel Xeon W3550 3 066 4 核 8 线程 8

GPU 1 NVIDIA GeForce GT 430 1 400 96 2

GPU 2 NVIDIA Quadro 2000 1 251 192 1
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　 　 分别使用 CPU 串行、GeForce GT 430 显卡和

Quadro 2000 显卡按不同粒子数计算,测试三者耗

时,如表 2 所示。

表 2　 串行并行程序运行于不同硬件平台时的数据

粒子层数 粒子数 CPU 串行 GPU1 耗时 / ms GPU 耗时 / ms

50 1 000 15 912 4 462 4 134

100 2 000 29 172 6 412 5 632

200 4 000 55 210 9 625 7 379

300 6 000 85 172 12 168 9 282

600 12 000 163 544 21 656 14 352

900 18 000 238 150 30 919 19 828

1 200 24 000 322 000 40 763 25 178

1 500 30 000 400 878 50 552 30 420

3 000 60 000 835 889 98 155 56 855

6 000 120 000 1 675 152 194 038 109 996

5. 1　 不同 GPU 间并行算法性能对比

为使数据形象化,将 GPU1 与 GPU2 数据绘制
成条状图。 由图 7 可得,前期粒子数较少时,2 种显
卡耗时相差不大,但随着粒子数的增加,GeForce GT
430 显卡耗时增长速度逐渐快于 Quadro 2 000 显卡。
而当粒子数量增加到 120 000 个时,前者耗时几乎是
后者的 2 倍。

图 7　 2 种并行显卡运行程序耗时对比

　 　 由表 1 可知,Quadro 2 000 有着 2 倍于 GeForce
GT 430 的 CUDA Cores (即流处理器 stream pro-
cessor)。 结合 GPU 的线程运行方式,当 GPU 的处
理单元增多,同时处于运行状态的线程也会相应增
加。 因此,当无其他硬件限制时,GPU 并行计算的性
能几乎随着 GPU 处理器的增加而线性增加,使用拥
有更多处理器的 GPU 能给 Verlet 带来更多的性能
提升。
5. 2　 串并行算法性能对比

对比 CPU 串行程序与 GPU 并行程序的性能,
计算不同粒子数下耗时,GPU 使用 Quadro 2000。

表格数据绘制成串并行程序执行时间对比如
图 8所示。 可以明显看出,当要计算的粒子数不断增
加时,并行程序相比于串行程序的加速比有一定程
度的增加。 粒子数量在 1 000 ~ 4 000 时,由于线程
数据不足,不能很好地隐藏 GPU 程序加载时间、数

据传输时间以及访存时间。 当粒子数量不断增加
时,加速效果越来越好。

图 8　 串并行程序执行时间对比

5. 3　 并行算法性能分析

为分析并行算法的加速比,将表 2 中串并行程
序运算时间按公式:

加速比 = 串行时间 -并行时间
并行时间

× 100%

计算,GPU 使用 Quadro 2000,并将结果绘制成 GPU
并行计算加速比,如图 9 所示。

图 9　 GPU 并行计算加速比

　 　 可以看出,随着粒子数的增加,GPU 并行算法相
比于串行算法的加速比也随之增大。 当粒子数到达
120 000 个时,加速比达到 1 400% ,即 14 倍的加速
效果。

为分析影响 GPU 并行程序性能因素,使用性
能评估工具 NVIDIA Visual Profiler 对程序进行分
析。 目标程序计算 600 层 12 000 个粒子,每个
block 中有 128 个线程。 首先分析各函数运行时间
占总运算时间的比例。 通过多次运算求平均值,如
图 10 所示。

图 10　 各个函数的比重
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6　 结束语

　 　 在对碳纳米管分子动力学进行仿真时,原来的
分子动力学仿真算法有良好的效果,但因碳纳米管
系统粒子数的规模太大、计算量多、运行时间长,缺
乏实用性。 而由用 Verlet 算法实现的分子动力学仿
真算法具有易并行性,可以在具有强大图像处理和
浮点计算能力的 GPU 上并行处理,从而大大提高了
碳纳米管分子动力学仿真算法的效率。

实验结果表明,对小规模仅有 120 000 个粒子组
成的碳纳米管系统, 在拥有 192 个流处理器的
NVIDIA Quadro 2000 显卡上实现的 GPU 并行仿真
算法,与在拥有 4 核 8 线程的 Intel Xeon W3550 上实
现的基于 CPU 的串行仿真算法相比,其加速比即可
达到十多倍,从而有效地解决了算法速度上的缺陷。

然而由于本次实验的硬件条件有限,所能计算的
碳纳米管系统规模有限,因此无法深度发掘 CUDA 的
能力。 而由实验结果所示,碳纳米管系统的粒子数规
模越大,GPU 并行算法对于串行算法的加速比就越明
显。 在实际运用中,碳纳米管系统的粒子数的规模都
很大,超过千万乃至十亿,可以预估该基于 GPU 的分
子动力学并行仿真算法,对碳纳米管的研究会发挥至
关重要的作用。
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