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摘　要：为了提高分子动力学模拟在对称多处理（ＳＭＰ）集群上的计算速度，在分子动力学并行方法中引入ＭＰＩ＋
ＴＢＢ的混合并行编程模型。基于该模型，在分子动力学软件 ＬＡＭＭＰＳ中设计并实现混合并行算法，在节点间采
用ＭＰＩ及空间分解技术实施进程级并行，节点内采用ＴＢＢ及临界区技术实施线程级并行。在ＳＭＰ集群中的测
试表明，该方法在体系较大以及节点数较多时可以明显减少通信时间，使加速比在纯ＭＰＩ模型上提高４５％。结
果表明，ＭＰＩ＋ＴＢＢ混合并行编程模型可促进分子动力学并行模拟且效率明显提升。
关键词：分子动力学；混合并行编程模型；ＳＭＰ集群；ＭＰＩ；线程构建块
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　引言

随着高性能计算机的飞速发展，基于多核处理器（ｃｈｉｐ
ｍｕｌｔｉｐｒｏｃｅｓｓｏｒ，ＣＭＰ）的ＳＭＰ集群逐渐成为高性能计算领域的
主流［１］。其节点配备的计算核心越来越多，而普遍应用的基

于消息传递的ＭＰＩ并行编程模型却将共享存储的多个计算核
心简化为相互通信的节点，掩盖了多核计算集群的特点。为避

免因简化而带来的性能损失，一种混合并行编程模型（以下简

称混合模型）近年来被提出［２，３］，它在节点间采用 ＭＰＩ等消息
传递机制进行通信，在节点内部采用基于共享存储模式进行并

行算法设计。该模型在任务切分时增大了子任务的粒度，从而

有效降低了在集群节点间的通信量；共享存储并行模式下可直

接读写变量，其速度比消息传递模型更快，从而可能加快线程

级并行计算速度。研究结果表明，混合模型可以提高并行计算

性能［２，４］。

共享存储模型主要有 ＴＢＢ［５］、ＯｐｅｎＭＰ［６］、Ｐｔｈｒｅａｄｓ［７］等。

其中，Ｐｔｈｒｅａｄｓ需要相关人员掌握操作系统等底层知识；
ＯｐｅｎＭＰ相对较简单但需要编译器的专门支持。ＴＢＢ是由 Ｉｎ
ｔｅｌ公司开发的一套Ｃ＋＋模板库，只要操作系统中有 Ｃ＋＋编
译器，就能编译运行ＴＢＢ程序。同时ＴＢＢ抽象程度较高，相关
人员不需要掌握太多的并行计算知识就可以较快地实现Ｃ＋＋
串行程序的并行化。

分子动力学（ＭＤ）是高性能计算领域的重要应用之一。
ＭＤ是一套应用广泛的分子模拟方法，可用来研究物质的微观
动力学过程［８］。ＭＤ模拟可以帮助人们获取在实验中很难得

到的原子尺度动力学信息，因而被广泛应用于多种科学研究领
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域［８，９］。ＭＤ模拟体系通常由大量的（有时多达数以百万计）原

子组成，并且计算的时间步数较多，因此 ＭＤ模拟计算需要耗
费大量的计算资源，加速ＭＤ模拟的方法主要靠多台计算机并
行完成计算任务的计算。

在并行ＭＤ领域应用较广泛的就是基于消息传递的 ＭＰＩ

模型［１０］，许多著名的 ＭＤ软件如 ＬＡＭＭＰＳ［１１］、ＮＡＭＤ［１２］多是

基于ＭＰＩ的，可在ＭＰＩＣＨ２［１３］、ＩｎｔｅｌＭＰＩ［１４］等ＭＰＩ标准的实现

支持下并行运行。用于ＭＤ的混合模型主要是 ＭＰＩ＋ＯｐｅｎＭＰ

混合模型［１５］，但ＯｐｅｎＭＰ需要专门的编译器支持。本文提出

将ＭＰＩ＋ＴＢＢ的混合模型应用到 ＭＤ模拟中以提高 ＭＤ模拟
的并行性能，并以应用广泛的 ＭＤ程序 ＬＡＭＭＰＳ为例，设计并
实现了混合模型在 ＭＤ程序中的并行方法。测试结果表明，
ＭＰＩ＋ＴＢＢ的混合模型在节点数较多时可以明显提高
ＬＡＭＭＰＳ的并行性能。
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　分子动力学模拟算法与程序
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"

　分子动力学模拟算法

采用近邻表方法的ＭＤ模拟一般遵循如下步骤：ａ）给定系

统初始位形后开始Ｎ步循环；ｂ）循环体中每隔一定时间步数
更新一次粒子的近邻表；ｃ）每一个时间步里根据近邻表计算
粒子之间的作用力，以及积分牛顿方程获得粒子新坐标。在整

个模拟过程中，粒子的受力计算最费时，近邻表的构建也比较

费时，这两部分往往成为并行化的主要目标。
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模拟软件

ＬＡＭＭＰＳ是一个应用广泛的ＭＤ软件，它遵循开源协议且

预留有添加新功能模块的接口，可定制性强；同时它采用空间

分解并行算法，并行性能较好［１６］；此外，它还支持多数常见的

势能函数，能胜任不同的模拟需求。ＬＡＭＭＰＳ从２００５年停止
发布Ｆｏｒｔｒａｎ版本而只发布 Ｃ＋＋版本，Ｃ＋＋语言的面向对象
特性使得针对修改软件的开发管理和添加新功能都更容易。

ＬＡＭＭＰＳ软件的核心类如图１所示，该图只是示意性地描
述了与一个特例（ＬＪｃｕｔ势能，对应命令 “ｐａｉｒ＿ｓｔｙｌｅｌｊ／ｃｕｔ”）有
关的核心类，其他势能类所处位置与特例类似。当系统启动

ＬＡＭＭＰＳ程序过程中，首先创建一个ＬＡＭＭＰＳ对象，该对象随
即创建如图１所示第二行所列的一系列类的实例，这些对象将
担负起ＭＤ模拟的主要计算任务。

ＬＡＭＭＰＳ中的ＬＪｃｕｔ模拟计算主要由图１中所列类的实例
对象实施，其中的程序流程如图２所示。该图示意性地描述了
各核心对象执行一个简单ＭＤ模拟的计算流程。
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的混合模型
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并行编程模型

ＴＢＢ是２００７年Ｉｎｔｅｌ公司发布的适用于多核计算平台的
Ｃ＋＋的共享内存并行编程模，它是一套Ｃ＋＋模板库并且采用
“任务”的形式实现并行，“任务”是比线程的并行抽象级别更

高的并行基本单位。相比其他共享内存并行模型，ＴＢＢ具备如
下优点：

ａ）适用平台广。ＴＢＢ采用标准的 Ｃ＋＋语法和模板库，可
广泛应用于配备Ｃ＋＋编译器的各种平台，而不像 ＯｐｅｎＭＰ那
样需要编译器的专门支持。

ｂ）并行设计简单。ＴＢＢ是面向任务编程的，它需要设计
可以并行执行的各种任务，而不需要关注线程细节，如负载均

衡、优化调度等。

ｃ）可有效利用计算资源。ＴＢＢ可自动根据平台处理器情
况通过任务密取技术实现负载均衡。

ＴＢＢ常见的一项应用是借助模板函数 ＴＢＢ：ｐａｒａｌｌｅｌ＿ｆｏｒ将
一个普通ｆｏｒ循环进行并行化。ＴＢＢ通过该函数能负载均衡地
并行执行固定数量的独立循环迭代体。具体实现方法是将范

围从０～ｎ－１的迭代区间分成许多小空间（ｃｈｕｎｋ），并为每个
空间创建一个独立的工作任务；之后通过任务调度器分配这些

任务到具体的线程上进行计算。实现ｆｏｒ循环并行化的第一步
是将该循环体转换为在小空间上进行操作的形式。在 ＴＢＢ
中，由体对象（ｂｏｄｙｏｂｊｅｃｔ）代表该小空间。体对象是一种标准
模板库风格的函数对象，其中包含一个 ｏｐｅｒａｔｏｒ（）函数，并由
该函数负责处理对应的迭代小空间。
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混合模型

Ｂａｌａｊｉ等人［１７］提出了基于 ＭＰＩ＋ＴＢＢ的混合模型。但具
体的应用实例还较少见，将ＭＰＩ＋ＴＢＢ混合模型应用到ＭＤ领
域则未见文献报道。图３演示了基于 ＭＰＩ＋ＴＢＢ的混合模型
计算框架，该图仅示意性地表示了两个节点时的情况。图中每

个虚线框代表运行在节点上的一个进程，框内流程即进程的计

算流程。在进程中进行ＴＢＢ并行的步骤如下：首先执行 ＴＢＢ：
ｔａｓｋ＿ｓｃｈｅｄｕｌｅｒ初始化任务调度器，然后由 ＴＢＢ隐式地初始化
线程簇，并由调度器将任务分配到各个线程进行计算，各线程

计算完毕后由ｔｅｒｍｉｎａｔｅ（）处理善后。
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混合并行算法设计

ＬＡＭＭＰＳ是一种应用广泛的采用 ＭＰＩ进行消息传递的
ＭＤ程序，本文以它为例设计并实现基于 ＭＰＩ＋ＴＢＢ的 ＭＤ混
合并行算法。由于 ＭＰＩ已经配置，本文工作主要集中于如何
在ＬＡＭＭＰＳ程序中增加ＴＢＢ并行上。本文选取典型的势能函
数———带截断半径的 ＬＪ势能（ＬＪｃｕｔ）进行 ＭＰＩ＋ＴＢＢ的混合
并行算法设计，其他势能函数可相应地作类似的设计与实现。

ＬＪｃｕｔ势能函数在ＬＡＭＭＰＳ中由Ｐａｉｒｌｊｃｕｔ类的成员函数ｃｏｍ
ｐｕｔｅ（）进行力计算，由 Ｎｅｉｇｈｂｏｒ类中的 ｈａｌｆ＿ｂｉｎ＿ｎｏ＿ｎｅｗｔｏｎ（）
构建该势能函数的近邻表。根据２．１节所述的 ＴＢＢ并行化方
法可进一步设计适用于 ＬＡＭＭＰＳ的 ＭＰＩ＋ＴＢＢ实现方法：首
先在Ｐａｉｒｌｊｃｕｔ类和 Ｎｅｉｇｈｂｏｒ类中分别添加体对象 Ｏｐｆｏｒ＿ｌｊｃｕｔ
和Ｏｐｆｏｒ＿ｎｂ。体对象Ｏｐｆｏｒ＿ｌｊｃｕｔ中需设置的构造函数和ｏｐｅｒａ
ｔｏｒ（）函数内容如下：构造函数主要负责获取ｃｏｍｐｕｔｅ（）函数传
递过来的变量；ｏｐｅｒａｔｏｒ（）函数负责实现新构造的迭代小空间
计算内容，此迭代小空间的循环控制条件由原（ｉ＝１… ｎｌｏｃａｌ）
转变为（ｉ＝ｒｒ．ｂｅｇｉｎ（）… ｒｒ．ｅｎｄ（）），循环体内计算逻辑与原
ｃｏｍｐｕｔｅ（）函数中的核心计算部分相同，原 ｃｏｍｐｕｔｅ（）函数只
负责调用ＴＴＢ任务。Ｎｅｉｇｈｂｏｒ类以及体对象 Ｏｐｆｏｒ＿ｎｂ作类似
的改动。

由于多线程之间进行共享变量的写操作时可能会遇到数

据竞争，可采用一种被称为临界区的方法［１８］以避免数据竞争。

因此，在 Ｏｐｆｏｒ＿ｌｊｃｕｔ对象的 ｏｐｅｒａｔｏｒ（）函数里需要增加一个
ｆｔｍｐ［］数组以存储临时的力，并且在函数处理完迭代小空间计
算内容后，设置一个临界区并在其中将各线程的 ｆｔｍｐ［］数组
汇总到ｆ［］数组。为了减少此临界区的计算时间，在 ｃｏｍｐｕｔｅ
（）函数调用 ＴＢＢ时将粒度也就是迭代空间的大小设置到最
大，使得一个线程只接收一次迭代空间，实现一个线程只处理

一个迭代空间的目的。原 ｃｏｍｐｕｔｅ（）函数中一个需读写共享
变量的、用来更新压力、能量等值的函数ｅｖ＿ｔａｌｌｙ（）因为可能遇
到数据竞争被注释掉。为正确评价混合模型的并行效率，作为

参考的串行和ＭＰＩ并行的ＬＡＭＭＰＳ代码也作同样的改动。

-

　测试与分析

为验证混合并行算法的正确性和有效性，本文在一个

ＳＭＰ集群架构的刀片中心上进行了测试。刀片中心型号为
ＩＢＭＢｌａｄｅＣｅｎｔｅｒＨ，配置１４个刀片服务器作为计算节点，每个
节点配备一颗至强Ｅ５４０５（２．０ＧＨｚ，四核）和４ＧＢ内存。操
作系统为ＲｅｄＨａｔＥｎｔｅｒｐｒｉｓｅ５．３，内核版本２．６．２８，ｇｃｃ版本４．

１．２，ＭＰＩ环境为ＭＰＩＣＨ２１．１版。
本文选取Ｎ＝１０９７６（１４×１４×１４）、１０８０００（３０×３０×

３０）、５０００００（５０×５０×５０）三个体系（Ｎ为原子数，括号内为晶
格数）进行测试，以分析混合模型在各种情况下的并行性能。

所有体系的计算时间步数为 ５００步，其余参数设置同文献
［１１］。

ＭＰＩ＋ＴＢＢ混合模型与原有的ＭＰＩ模型的运算时间如表１
所示。

表１　ＭＰＩ＋ＴＢＢ模型与ＭＰＩ模型的ＬＡＭＭＰＳ模拟时间

节点×

核心数

Ｎ＝１０９７６
ＭＰＩ＋ＴＢＢ／ｓ ＭＰＩ／ｓ

Ｎ＝１０８０００
ＭＰＩ＋ＴＢＢ／ｓ ＭＰＩ／ｓ

Ｎ＝５０００００
ＭＰＩ＋ＴＢＢ／ｓ ＭＰＩ／ｓ

１×４ ３．２１ ２．６５ ３８．６２ ２６．３２ １７７．５ １３２．２４

２×４ ２．３８ １．７３ ２０．９７ １３．８０ ９５．５６ ６９．３２

４×４ １．６７ １．１８ １２．０４ ７．９７ ５５．１８ ４０．０４

８×４ １．７３ ０．８４ ６．４０ ４．６１ ２８．７８ ２８．２３

１４×４ １．３５ ０．８９ ５．１４ ４．４６ １８．４５ ２６．７１

　　横向地看，当节点数为１～８时，ＭＰＩ＋ＴＢＢ版所需的时间
均比ＭＰＩ版所需的时间多，主要是因为 ＴＢＢ并行化时采用临
界区的方法，较大地影响了并行性能［１７］，且在节点数较小时仍

然受到ＴＢＢ开销的牵制；当节点数增加到１４时，出现了两种
不同的情况：ａ）当Ｎ≤１０８０００时，ＭＰＩ＋ＴＢＢ版的计算时间比
ＭＰＩ版的计算时间长；ｂ）当 Ｎ＝５０００００时，ＭＰＩ＋ＴＢＢ版的计
算时间为１８．４５ｓ，ＭＰＩ版的计算时间为２６．７１ｓ，混合模型明显
优于ＭＰＩ模型。
纵向地看，当节点数从８增加到１４时可以看到 ＭＰＩ模型的模
拟时间并没有明显减少。为分析加速比不增长的原因，获取了

两种模型的通信时间占总时间比例（Ｎ＝５０００００），如图４所
示。从图４中可看出，随着节点数的增加，ＭＰＩ模型的通信时
间占比快速增加；当节点数为１４时，通信时间占比竟达到约
７０％。与之相对应的是，混合版本的通信时间比例虽然也随着
节点数而增加，在１４个节点时却只有约２８％，远小于 ＭＰＩ版
本的时间占比。

为了能更直接地比较两个模型的并行性能，计算了两种模

型的加速比，如图５所示。从图５中可看出，在计算核心总数
从３２（８节点×４核）增加到５６（１４节点 ×４核）时，加速比只
有微弱的增长，这是因为通信时间占比过高导致的。反观混合

版本的加速比曲线，由于通信量的相对大幅减少，它体现出良

好的可扩展性。在计算核心总数为５６时，混合版本的加速比
为２２．６，较ＭＰＩ版本的１５．６多４５％，从而证明混合模型可以
有效提高ＭＤ模拟在ＳＭＰ集群上的计算效率。

.

　结束语

基于ＭＰＩ＋ＴＢＢ的混合并行编程模型，以ＬＡＭＭＰＳ为例设
计并实现了ＭＤ的混合并行算法。实验测试结果表明，应用混
合并行技术的ＭＤ模拟程序在体系较大且节 （下转第１７９４页）
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ｃｈｉｎｅａｎｄＨｕｍａｎＳｃｉｅｎｃｅ．１９９５：３９４３．

［２０］高尚，杨静宇．混沌粒子群优化算法研究［Ｊ］．模式识别与人工
智能，２００６，１９（２）：２６６２７０．

［２１］车林仙，程志红．工程约束优化的自适应罚函混合离散差分进化
算法［Ｊ］．机械工程学报，２０１１，４７（３）：１４１１５１．

［２２］杨智，陈志堂，范正平，等．基于改进粒子群优化算法的 ＰＩＤ控制
器整定［Ｊ］．控制理论与应用，２０１０，２７（１０）：１３４５１３５２．

［２３］肖理庆，邵晓根，石天明，等．利用改进粒子群算法整定 ＰＩＤ参数
［Ｊ］．计算机应用，２０１０，３０（６）：１５４７１５４９．

（上接第１７７４页）点数较多时可以明显提高并行性能。分析表

明，节点数增加会导致ＭＰＩ模型的通信时间剧增，混合模型则
可以有效地减少通信时间，使ＭＤ模拟程序具备良好的可扩展
性。本文是在ＳＭＰ集群上进行的一次 ＭＰＩ＋ＴＢＢ混合并行的
应用，混合模型的良好性能表现表明它对于提高ＭＤ并行计算
性能的研究工作具有较好的促进作用。
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