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摘要    利用 CUDA(Compute Unified Device Architecture)技术进行了图形处理器

(GPU)上的分子动力学(MD)模拟. 在一片 Tesla C870 上, 其速度 20~60 倍于 Intel 
Xeon 5430 CPU 之单核, 最高可达 150 Gflops. 通过方腔流及颗粒-气泡接触等实例

初步展示了此方式从微观上模拟介观行为的能力. 
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1  前言 
分子动力学(molecular dynamics, MD)模拟是随

着计算机技术的发展而兴起的一种科学计算方法 , 
从 1956 年Alder[1]首次使用以来, 现已应用到广泛的

领域中, 如医药、材料、能源、机电等. 随着纳米、

微机电和微化工等技术的兴起, 纳微流动的MD模拟

近年来也成为热点. 传统连续流体力学难以处理和

解释这些尺度上的独特性质与现象, 而流动归根结

底是流体分子的集体行为, MD模拟能详细跟踪每个

分子的运动, 并通过分析速度、温度等统计性质阐释

理论中的难点、发现新的机理, 故日益受到重视. 但
计算能力一直是制约此研究发展的瓶颈.  

现在这方面很多成熟算法都基于传统体系结构

的中央处理器(CPU), 但其发展已显颓势：“摩尔定

律” [ 2]难以为继, 而应用对计算能力的需求增长则远

高于“摩尔定律”. 而 90 年代发展起来的图形处理器

(GPU)的计算能力现已远高于CPU一到两个量级, 并
且描述GPU速度发展的“黄氏定律”(以NVIDIA公司

总裁黄仁勋命名)也比“摩尔定律”要快, 并具有性价 

比和计算密度高、低能耗等优势. 如何在 MD 流动模

拟中利用 GPU 的强大能力已成为一个重要的现实 
课题.  

从硬件结构上分析, 大量能够并行运算且共享

(较小的)多级高速显存的线程处理器是GPU快速计算

的依靠. 它适合许多类似图形操作的计算和数据密

集型应用, 其典型正是粒子信息简单、运动相对独

立、作用可叠加和近程相关而计算量大、时间长的

MD模拟. 但传统GPU对非图形应用支持有限, 只能

通过图形API编程, 内存带宽较低且访问限制多, 从
而制约了其性能发挥. CUDA的发布[3]为此提供了新

的软硬件架构. CUDA把GPU直接视作数据并行计算

设备而不再将计算映射到图形操作上, 并以类C语言

的方式给开发者更大自由来实现GPU算法. CUDA还

能结合OpenMP, MPI和PVM等其他并行方式在节点

内和节点间继续扩展计算能力.  
目前, 已有一些基于CUDA的GPU计算实例, 如

天体物理中的N-body模拟[4], LBM[5], MD[6,7]等, 发挥

的GPU性能达到了CPU单核性能的几十到上百倍 
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之间. 但完全在 GPU 上进行、并且采用大量 GPU 并

行或针对多相系统的 MD模拟尚未见报道. 本文将报

告基于 CUDA 在 GPU 上进行的多相纳微流动的并行

MD 模拟. 为此, 第 2 节介绍 MD 模拟及其 GPU 实现

的具体过程. 第 3 节测试该实现的正确性并比较主流

GPU 和 CPU 发挥的性能. 第 4 节初步应用 GPU 实现

了方腔流和微粒在液流中与气泡作用的MD模拟. 第
5 节总结全文并展望 GPU 通用计算的前景.  

2  方法 

2.1  分子动力学(MD)模拟 

在本文模拟的多相体系中, 各相内及相间的分

子间作用均采用截断的 Lennard-Jones 势, 即 
12 6
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其中, ε为作用势能, σ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

引力项的相对大小, 一般情况a = b =1, 而a = 1 和b = 
0 表示只有斥力作用. 按常规, 本文取σ = 1, ε = 1 和

分子质量m = 1. 作为简化模型, 固体分子还受一种

维持其晶格结构的“弹簧”力[8]

 2( ) 1 2 ,s Csφ =  (2)  

其中 C 为倔强系数, s 为分子在晶格上振动时离开其

平衡位置的距离.  
针对 GPU 计算特点, 本文用元胞列表法来高效

组织和检索模拟数据. 模拟区域被分成若干个大小

等于或稍大于截断距离 rc的网格. 这样各分子仅与相

同或相邻网格内的分子作用, 此网格数与体系大小

无关, 三维时共 27 个、二维时共 9 个, 故本算法的计

算量与分子数 N 成正比, 即 O(N).  
在实现元胞列表法的各种方案中, 用链表储存

网格内分子的信息可以在不用修改参数的情况下适

应任意分子数密度, 但这种方式对内存的访问是随

机的而且难以在同一网格内并行. 另一种用预先给

定大小的数组储存网格内分子信息的方法可避免链

表法的缺陷、连续和并行地访问内存, 但这些数组能

容纳网格中可能的最大分子数, 占用内存较大. 本文

采用后一种实现方案, 使 GPU 计算中每个线程块

(block)对应一个网格, 而每个线程(thread)对应其中

一个分子.  

2.2  GPU-MD 算法 

整个元胞列表法MD模拟可分解成分子运动、网

格映射更新、计算分子间作用力等几个主要部分. 分
子运动的路径积分采用蛙跳格式[9], 即 
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2
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该积分在时驱 MD 中需分两步完成：(1) 将分子 t 时
的速度 v(t)根据当时的受力 f(t)更新到 v(t+Δt/2), 从而

将其位置 r(t)更新到 r(t+Δt). (2) 按 t+Δt时的各分子位

置计算受力 f(t+Δt), 把速度由 v(t+Δt/2)更新到 v(t+Δt), 
完成分子位置、速度同步. 算法流程如图 1 所示.  

我们尝试了只用 GPU 处理最耗时的分子间作 
用 ,  但因主存和显存间频繁的数据传输成为性能 
瓶颈(PCI-Ex16 总线带宽为 4 GB/s 远小于显卡内部 
的 76.8 GB/s1)), 效果并不理想. 本文用 GPU 处理上 
述 MD 算法中的所有模块 ,  这样只需 CPU(host  
thread)在开始计算前读入模拟参数和分子信息、映射

到各相应网格内并按此复制到显存, 供 GPU 计算时

调用.  
分子运动在 GPU 中的计算较简单, 线程块内的

每个线程更新对应的分子位置和速度信息即可, 但
因分子位置变化, 需重新映射到网格. 为此, 首先计

算网格内的各分子当前归属网格编号, 这一步可以

各线程并行完成. 随后将原来的网格映射数组内不

属于本网格的分子移出, 再遍历邻居网格(不包括本

网格, 三维时共 26 个), 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, 这两个步骤在 
每个线程块中只由一个线程操作. 在移出不属于本

网格的分子前需要备份映射数组, 以确保在更新完

成前映射数组是完整的, 在下一步插入新分子时可

以找到待插分子的信息.   
                      

1) Tesla C870 显存带宽, 引自 http://www.nvidia.com/object/tesla_c870.html 
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图 1  分子动力学模拟 GPU 计算流程图 

MD 模拟中, 分子间力的计算最耗时. 线程 i 将

网格 c0和邻居网格 cn的分子映射数组的第 i号分子由

全局内存读到共享内存中. 在同一线程块的各线程

均完成数据加载后(通过线程块内的同步确保完成), 
线程 i 计算 c0 的分子 i 与 cn 内所有分子的作用. 如此

完成整个线程块 c0 和 cn 内所有分子间作用的计算. 
三维时 n = 0, 1,…, 26, 即 c0 有 27 个邻居网格(包括 c0

本身). 最后, 将更新后的共享内存中的分子信息写

回各自对应的全局内存.  

2.3  GPU-MD + MPI 并行计算方法 

虽然单个 GPU 的性能已非常强劲, 但对大规模

MD 模拟还远远不够. 本文以扩展性较好的区域分解

和常用的消息传递接口(Message Passing Interface, 
MPI)协议实现各节点间 GPU 的并行计算. 每步内各

进程只计算所分配区域内所有分子的受力、速度和位

移, 当分子运动到新的区域时就分配给新的处理器

计算. 为了计算其内分子的受力, 处理器只需邻近处

理器中分子的信息, 如图 2. 
在我们的算法里, CUDA和 MPI间没有关联和制

约, 是相互透明的, 算法实现也是独立的. 进程内的

所有计算均在 GPU 上完成, 而进程间的通信通过

CPU 完成, 即为 GPU-CPU-CPU-GPU 的模式. 由于

GPU 的速度极快, 这里的性能瓶颈在于 GPU 到 CPU
的带宽(PCI-Ex16 总线)及节点间的网络带宽(本文采

用千兆以太网). 为此需要让 GPU 计算尽可能长的时

间(让一个进程容纳尽可能多的分子, 即粗粒度并行)
或使计算与通信叠加, 以减少通信在整个程序运行 

 

 
 
图 2  (二维)区域分解示意图 
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图 3  分子动力学模拟并行 GPU 计算流程图 

 
中的时间比例. 并行 MD 模拟的流程如图 3. 

3  GPU 性能的发挥 
虽然GPU提供的理论计算峰值很高, 但实际发

挥的性能很大程度取决于程序结构. 数据读写模式

对GPU计算性能发挥有很大影响. 在CUDA中, GPU
计算所需数据存储方式分片上 (on-chip) 和片下

(off-chip). 对Telsa C870, 片下内存包括全局内存(1.5 
GB, 可读写 , 速度慢 ), 常量内存 (64 KB, 只读 , 
cached)和纹理内存(最大可映射 227 线性内存, 只读, 
cached); 片上内存也可称作(处理器)当地内存, 每块

多处理器(multiprocessor)包含 8192 个 32 位寄存器和

16KB共享内存(若没有访问冲突 , 速度与寄存器相

当), 还有一些指令存储空间等(cached, 对用户不可

见). GPU访问全局内存的带宽很大(76.8 GB/s), 但延

迟较大(400~600个时钟周期), CUDA提供一种合并访

问全局内存来掩盖延迟的方法, 可以把访问效率提

高一个量级以上[3]. 
尽量使用当地内存(共享内存和寄存器)及合并

访问全局内存能让 GPU 发挥计算密集优势, 提高程

序效率. 在我们的GPU-MD程序中, 一个线程块对应

一个网格, 一个线程对应一个分子. 一个分子从全局

内存读到共享内存后, 跟它的邻居分子间的作用力

全部计算完后再写回全局内存, 同时计算邻居分子

与同个线程块内所有分子间的作用. 计算分子与它

的邻居(一般来说邻居数为数百个)作用过程中, 分子

的信息一直保留在共享内存中, 很多次计算才对应

一次读写全局内存操作, 而且在相同线程块内的各

个线程读到的全局内存空间是连续的, 这样处理可

以极大地改善数据访问效率并把 GPU 计算性能发挥

出来.  
在 GPU-MPI 并行模式下, 在计算进程边界处的

分子受力时要从邻居进程获得所需的分子信息, 而
分子信息每步均会改变, 因此进程一般每步都需要

与相邻进程通信, 具有局部频繁通信而传输量不大

的特点. 单相 MD 模拟的负载较均衡, 同步时间短, 
并行效率较高. 为形象比较 GPU 和 CPU 的性能, 我
们用 CPU 和 GPU 分别模拟计算了一个简单分子体系

的平衡状态动力学过程. 具体模拟参数列于表 1 中.  
在上述 MD 模拟中, Tesla C870 约能发挥 45 

Gflops 的有效计算性能(指计算分子对相互作用时的

浮点操作数), 而相同算法下, Intel Xeon 5430 CPU 单

核能发挥 2.0 Gflops左右, GPU约为 CPU 的 20~30倍. 
若考察极端情况, 即只测试耗时最长的分子间作用 
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表 1  性能比较采用的模拟参数 

 势能参数 体系参数 

 rc ε σ a b 模拟区域 温度 数密度 分子数 时间步长 

简单 MD 5 1 1 1 1 100×100×100 1 0.729 7.29×105 0.005 

只算力 MD 5 1 1 1 1 100×100×100 1 1 1×106 0.005 

  
力计算, GPU 更占优势, 约能发挥 150 Gflops, 占其

可利用计算峰值(346 Gflops)的 40%多, 而 CPU 能发

挥 2.4 Gflops, GPU 的计算能力达到 CPU 的 60 倍之

多！我们在 100 个节点(共 200 块 C870 卡)上并行发

起 200 个进程, 仅计算力的性能可达近 30 Tflops, 而
简单MD模拟发挥的性能为 8~12 Tflops, 实测通信时

间约为总时间的 10%~25%(依赖于算例和并行划分粒

度), 具体结果比较列于表 2.  
需要指出, 无论 GPU 还是 CPU, 发挥的性能与

MD算例的特性也有很大关系. 上述对比的CPU程序

利用 SSE 指令优化过, 就分子间作用计算而言, 优化

后的性能可提高 1~2 倍; 但对于 MD 计算, 由于在计

算中存在条件判断指令, 只能提高 30%左右. 在我们

的 GPU 算法里, 只要线程块数相同, 计算时间就相

同, 也就是说相同分子数, 数密度越高, 每个网格内

分子数越多, 相应的线程块数越少, 计算时间越少. 
在上述算例中, 截断距离 rc = 5, 一个网格内平均含

有约 100 个分子, 只有少量的线程处理不相互作用的

分子, 计算量浪费已不多. 如当 rc 增大到 20 时(网格

大小没变化, 而通过搜索周边更多邻居网格来实现), 
CPU 的性能由于数据读写频繁反而出现些许下降; 
但 GPU的性能却能提高 1.6倍, 计算力的时间比例也

由 67.6%提高到 98.7%. 这说明 GPU 很适合像多体问 

题那样需要精确计算长程力的问题.  

4  应用 GPU-MD 算法 

4.1  方腔流模拟 

方腔流是流体动力学的一个经典问题. 它形式

简单, 但可形成复杂的流动现象, 如在封闭体内可出

现角涡, 纵涡, 多态性, 转捩, 湍流等各种流体力学

现象[10]. 在驱动方腔内流体运动的运动顶板角上, 无
滑移边界条件不适用, 形成奇点问题. 方腔流的这些

特性吸引了很多研究者用各种方法进行研究, 近年

来也有很多利用计算机模拟方腔流的工作 , 如
CFD[11], LBM[12,13]及MD[14,15]等. MD模拟方腔流无需

人为假设边界条件, 其结果有助于认识方腔流中各

种现象的机理.  
我们将 GPU 应用于方腔流的 MD 模拟, 使得模

拟体系的规模有较大提高, 在一定程度上达到了(亚)
微米尺度, 沟通了连续的流体力学和离散的分子动

力学. 具体模拟参数如表 3 所示. 模拟区域内共有

3.2×106 个粒子, 时间步长 Δt = 0.005τ(τ 为特征时间,  
τ = (mσ2/ε)1/2), 该算例中由 4个GPU并行计算, 各方向

均采用 Maxwell 热边壁条件, 边壁温度保持在 kBT = 
0.8ε, 顶板速度 U 沿+X 方向.  

从图 4 中可以明显看到, 在各截面均存在方腔流 

 
表 2  MD 模拟运行时间和性能比较, 每个算例(或 MPI 并行的一个进程)模拟区域为 100×100×100 

 运动时间 
s/timestep 

网格更新 
s/timestep 

力计算时间 
s/timestep 

通信时间 
s/timestep 

总时间 
s/timestep 

性能折算 
Gflops 加速比 

CPU 0.036 0.046 14.56  14.67 2.05 1.0 

GPU 0.042 0.146 0.46  0.68 44.30 21.6 

GPU+MPI 0.037 0.206 0.45 0.115 0.81 37.19 18.1 

CPU,rc=20 0.074 0.106 1054.83  1055.09 1.82 1.0 

GPU,rc=20 0.042 0.144 16.57  16.79 114.83 63.1 

CPU,只算力   29.07  29.07 2.44 1.0 

GPU,只算力   0.48  0.48 148.66 60.9 
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表 3  方腔流模拟参数 

密度 温度 黏度 声速 模拟区域大小 顶板速度 Reynold 数 Mach 数 
 

ρ T μ c (长×高×厚) U Re=UρH/μ Ma=U/c 

无量纲值 0.8 0.8 2.28 5.42 200×200×100 2 140.4 0.37 

实际值 a) 1350 kg/m3 96 K 2.08×10−3 P 861 m/s 68 nm×68 nm×34 nm 318 m/s 140.4 0.37 

a)按氩(Argon)原子参数计算：σ = 3.40×10−10 m, ε = 1.67×10−21 J, m = 6.63×10−26 kg, τ = 2.14×10−12 s 

 

 
 
图 4  Z = 25, 50 和 95 处的剖面图 
云图表示分子数密度分布, 线条表示流线 

 
特有的主涡, 位置基本一致, 但形状不同. 实际上它

在Z方向是一体的, 具有图 5所示的三维结构[10]. 图 4

中还能看到底板角落附近的两个角涡. X = 100 和Y = 
100 剖面上的速度分布情况如图 6 所示, 长度为该位

置速度大小而箭头是其方向 , 其中驱动顶板在Y = 
200 位置. 上述结果与已有的实验和模拟报道定性相

符, 但定量对比尚待更大规模和更长时间的模拟及

相应的统计与分析.  

4.2  多相流动 

相对于单相, 多相纳微流动研究对纳米、材料、

生物、微机电与微化工系统等技术领域更有实用性, 
但也更有挑战性, 目前还没有成熟的理论方法, 而其

MD 模拟需要更多的计算资源且实现更加复杂. 因此, 
GPU 在这里的应用显得更有价值.  

气液固三相体系中分子间两两作用的方式共有

六种, 基于第 2 节的模型, 我们采用的具体作用参数

为：液体-液体间, rcl=5, σl=1, εl=1, ml=1; 气体-气体间, 
只有斥力项的 LJ 势, rcg=2, σg=0.5, εg=1, mg=1; 固体-
固体间作用势与液体相同 ,  固定“弹簧”倔强系数 

 

 
 
图 5  主涡的三维结构示意 
(a)和(b)分别是两个角度的视图. 图中线条表示流场中主涡附近的两条流线, 可以看到在 Z 方向这两条流线贯穿将各位置主涡连成一体, 
呈现明显的三维结构 
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图 6  X=100 和 Y=100 剖面速度矢量分布图 
 
C = 75, 固液间的 LJ 势参数与液体或固体相同; 气液

和气固间采用只有12次斥力项的LJ势, rc = 3, σ = 1, ε 
= 1.  
 为了检验所建立的三相计算模型的可行性, 我
们首先模拟了气液两相中, 气泡由初始方形演化为

平衡态下球形的过程. 纳米气泡已由Gogotsi等人 [ 16]

在实验中观测到 , 并且也有不少研究者用MD方法

(在C P U中计算 )模拟过纳米气泡的行为 ,  其中 
Sushko和Cieplak[17]及Chen等人[18]直接模拟了气体分

子, 其他一些研究者[19~22]将气泡处理为空穴而没有

直接模拟气体分子. 在我们的实例中, 模拟区域大小

为 100×100×100, X, Y, Z方向均采用周期边界条件. 
气泡初始方形设置 (图 7(a))在区域中心 , 大小为

50×50×50, 气体分子总数Ng=91125, 数密度ng = 0.729. 
气泡周围的液体分子总数Nl = 625177, 数密度nl = 
0.714. 体系初始温度kBT = 1, 模拟时间步长Δt = 
0.005. 弛豫至t = 200 时, 方形气泡在界面张力作用

下变成(近似的)球形(图 7(b)), 此时气液界面能最小. 
平衡状态下, 气泡直径Db = 70.1(体积Vb = 1.80×105), 
气体分子数密度ng = 0.506, 而对应的液体分子数密

度nl = 0.763. 这里气液两相密度相差不大, 与常规状

态不尽相同. 但实际的纳米气泡也会因为受到很大

界面附加压力被严重压缩具有较高密度. 而“气泡”

之所以认为是气态是考虑到构成气泡的粒子相互之

间只有斥力没有吸引力. 当然由于简单的L-J型的势

函数还难以表达复杂的界面作用, 本算例中气泡的

刚性比实际纳米气泡要弱得多. 但从算法的角度看, 
这个算例说明了多相分子动力学模拟在GPU上并行

可行性.  
在此成功的基础上, 我们尝试模拟气泡在液体

槽流中与固定颗粒的作用. 具体设置如下：模拟区域

为 80×160×80(两边是厚度为 3 的壁面, 由 76800 个数

密度 ns=1 的固体分子组成). 直径 Db=50 的气泡(含
45965 个气体分子)设置在底端, 直径 Ds=20 的固体颗  

 

 
 
图 7  气泡由初始设置的方形(t=0)演变为平衡状态的(近似)球形(t=200) 
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图 8  气液固三相模拟各时刻的快照 
黑色表示气体分子, 灰色表示固体颗粒和壁面, 填充其间的液体未表示 

 
粒(含 3544个固体分子)固定在上部, 其他地方填充数

密度 nl = 0.733的液体分子, 总数Nl = 643240. 体系初

始温度设定为 kBT = 1, 质量力 g = 2×10−3, 温控采用

壁面分子速度标定方法, Y, Z 方向为周期性边界. 
气体和液体在恒定质量力g作用下开始流动. 在

气泡未接触上方的固定颗粒时, 受到周围液体的作

用左右基本平衡, 故气泡沿中线运动, 并从初始的球

形变成泡状. 如图 8 所示, 当气泡第一次接触固体颗

粒时(t = 300), 固体颗粒穿过气泡(t = 500); 由于固体

颗粒周围流场非对称, 气泡受力偏倚, 之后沿一侧随

液体流动(t = 900). 再次与固体颗粒接触时, 由于气

液界面张力的限制而未被固体颗粒穿透(t = 1250), 
而后气泡贴在壁面运动. 此现象与人们设想的矿物

浮选等过程中气固接触的一些典型过程相似 [23,24], 
但还待进一步分析.  

上述模拟只是用来说明本文建立的 GPU-MD 算

法的应用. 模拟得到的现象也只是文中用到的作用

势函数及参数下的数值结果, 这些势函数可能与真

实情况不大相符, 因此无法与实际体系相比较. 但可

以作为一种理想的参考模型来考察纳微尺度下的多

相流动. 另一方面, 借助这样的 MD 模拟可以实现某

些物理实验难以进行的极端情况, 比如, 上例中的 g
约 1010 倍于地球表面的重力加速度.  

5  结论 
现在的图形处理器(GPU)计算能力远超主流中

央处理器(CPU), 通用GPU计算以高性价比的优势越

来越受人们关注. 利用CUDA技术和MPI协议, 我们

实现了多相纳微流动在 GPU 上的并行 MD 模拟, 获
得了合理的结果. 计算表明, 目前主流的 GPU 可发

挥 20~60 倍于主流 CPU 的计算能力, 并且粗粒度并

行(CPU 间)和细粒度并行(GPU 内)的混合模式能获得

近似线性的规模加速比, 是MD模拟中非常值得关注

的新方式.  
目前我们只考虑了分子间的 LJ 势, 而实际应用

中的库仑力和化学键等将使算法更加复杂, 需要更

深入的优化, 但总体来看, GPU 在 MD 模拟上的应用

还有巨大的潜力.  

致谢    在本工作进行期间, 作者得到了 NVIDIA 中国有限公司相关人士的大力帮助, 特此致谢. 
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