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基于自回避行走数值模拟的并行计算
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摘　要：提出一种蒙特卡洛方法并行计算高分子的单链性质，高分子链采用自回避行走方法生成初始状态，链
节点的随机运动通过键长涨落方法进行模拟。自回避链的配分函数没有解析解，研究高分子链的性质往往要计

算大量的样本。利用样本之间的独立性进行并行计算达到线性加速比，使蒙特卡洛模拟高分子链的并行计算时

间缩短到科学计算可以接受的时间范围。
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　引言

计算机产生的动力是因为人们想发明一种能够用于科学

计算的机器。从１９４６年第一台计算机诞生到现在，短短的六
十多年，计算机经历了飞速发展，遵循摩尔定律，晶体管数量每

１８个月翻番的同时，计算性能也会增加一倍。近二十年来，并
行计算在实际应用中越来越多，已经被广泛应用于生物信息、

材料科学、流体力学、药物设计、计算化学、气象科学等学科领

域的科学计算，而且随着研究的开展与深入对计算能力需求有

增无减。开发和应用数学建模、数据分析、计算机仿真技术等

进行众多应用领域的高性能计算。在这些应用领域中，数据量

和复杂性不断增长，单单依靠理论分析和实验已难以应付。因

此，必须依靠大规模计算机模拟技术，从海量数据中提取最有

用的信息，形成许多应用领域与计算机科学的交叉学科———计

算科学，应用高性能计算机提高各自的应用学科（如物理、化

学或工程等学科）中最先进的理论和技术水平［１，２］。

高分子的计算理论与建模也是随着计算机的发展而成为

计算化学中的一个重要分支，高分子链在界面吸附成为了高分

子、生物科学等方面的一个研究热点［３～６］。往往借助于计算机

模拟进行研究，线型链是高分子常用的一种简化模型，由大量

相同结构的单元串联而成，一般高分子链因热运动使分子在空

间中的形状不停地发生变化形成各种构象。高分子的分子量

往往非常大，因此高分子链的构象数也十分大。于是对单个高

分子链的构象统计也是一个复杂的计算问题，高分子链构象统

计通常需要较长的计算时间，采用串行计算只能局限于计算一

些短链或局部的性质，近些年常采用并行计算进行研究［７，８］。

本文对高分子单链的数值模拟进行并行计算研究，首先采

用自回避行走方法产生，然后利用键长涨落方法模拟无规热运

动，考虑高分子链与表面接触有吸附作用，而且相互作用强度

与温度有关。本文采用并行ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ方法模拟高分子链在
吸附表面的性质，在高性能集群上利用多核计算独立的样本，

计算结果再进行归约，可以达到理想的线性加速比。

!

　模型

高分子链的模型分为无格点模型和有格点模型。虽然无

格点模型较真实地反映了高分子链的结构和构象，但是计算机

模拟较复杂，主要表现在链重叠检测和向量化计算。因此，高

分子链计算中也经常会采用有格点模型。本文模拟空间建立
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在一个简立方体网格Ｌｘ×Ｌｙ×Ｌｚ，链节点的坐标值（ｘ，ｙ，ｚ）限
制在网格格点上取值，格子的边长ａ通常取为单位长度１。在
ｚ＝０放置一个不可被高分子链所穿越的无穷大的平面，链节
点全部位于平面的上方（ｚ＞０），在ｘ、ｙ方向采用周期性边界条
件［９～１１］。
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　链的生长算法

在自回避行走（ＳＡＷ）模型中，空间中的每个格点只能被
一个链节点占有，链长为Ｎ的高分子链，相当于一步一步地行
走Ｎ步所生成。二维ＳＡＷ链的示意图如图１所示，它是自回
避链生长后的初始状态，其中链长Ｎ＝２０。高分子链在某一时
刻为何种构象完全是随机的，ＳＡＷ链的配分函数没有精确的
函数表达式可以直接解析，通常采用 ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ方法模拟高
分子ＳＡＷ链的静态和动态性质［５～７］。计算方法用类Ｃ语言形
式化描述如下：

ａ）初始化参数
／／用＃ｄｅｆｉｎｅ宏定义链长Ｎ、模拟空间的规模Ｌｘ，Ｌｙ，Ｌｚ等参数
ａ［Ｌｘ］［Ｌｙ］［Ｌｚ］＝｛０｝；／空间格点是否有链节点，０表示空格

点，１表示Ａ类节点，２表示Ｂ类节点／
ｃｈａｉｎ［Ｎ］［３］＝｛０｝；／／记录线性链的坐标
ｂ［６］［３］＝｛｛０，０，１｝，｛０，０，－１｝，｛０，１，０｝，｛０，－１，０｝，｛１，０，

０｝，｛－１，０，０｝｝；
／／沿坐标轴的六个可行走方向

ｂ）固定链的首节点坐标在平面中心位置上（Ｌｘ／２，Ｌｙ／２，
１），即

ａ［Ｌｘ／２］［Ｌｙ／２］［１］＝１；／／在三维数组中标志第一个链节点
ｃｈａｉｎ［０］［０］＝Ｌｘ／２；　　
ｃｈａｉｎ［０］［１］＝Ｌｙ／２；　
ｃｈａｉｎ［０］［２］＝１；／／给第一个链节点的坐标赋值

ｃ）从节点１～Ｎ－１通过随机行走产生新节点
ｆｏｒ（ｉ＝０；ｉ＜Ｎ－１；ｉ＋＋）｛
　ｄｏ｛
　　　ｋ＝（ｉｎｔ）６ｒａｎｄ（）；／／随机产生一个运动方向
　　　ｘ＝ｃｈａｉｎ［ｉ］［０］＋ｂ［ｋ］［０］；　
　　　ｙ＝ｃｈａｉｎ［ｉ］［１］＋ｂ［ｋ］［１］；　
　　　ｚ＝ｃｈａｉｎ［ｉ］［２］＋ｂ［ｋ］［２］；
　　｝ｗｈｉｌｅ（ａ［ｘ］［ｙ］［ｚ］＝＝０＆＆ｚ＞０）；
　　／／直到有最近邻格点为空，且位于表面上方
ｆｏｒ（ｊ＝０；ｊ＜３；ｊ＋＋）
　ｃｈａｉｎ［ｉ＋１］［ｊ］＝ｃｈａｉｎ［ｉ］［ｊ］＋ｂ［ｋ］［ｊ］；
　／／通过节点ｉ随机行走一步产生第ｉ＋１个节点坐标
　ａ［ｃｈａｉｎ［ｉ＋１］［０］］［ｃｈａｉｎ［ｉ＋１］［１］］［ｃｈａｉｎ［ｉ＋１］［２］］＝

１；／／置该空间格点被链节点占有的标志１－Ａ，２－Ｂ
｝

!
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　链的运动

高分子链运动通过键长的涨落来实现，相邻的两个链节点

当且仅当位于在同一个单位长度的立方体上的两个不同顶点，

三维格点模型中键长允许取值为三种情况，即单位边长（本文

取单位长度１）、单位正方形上的对角线（槡２）和单位立方体上

的对角线（槡３）。由于键长可涨落性，三维情况下每个格点的
配位数ｚ为２６，二维配位数ｚ为８。每个与表面距离为１的节
点有作用能Ｅ。自回避链经过随机布朗运动后，构象会发生变
化，在不考虑链节点间以及链与表面之间相互作用的情况下

（当温度Ｔ取无穷大时），ＳＡＷ链经过一定时间运动后的示意
图如图２所示。

高分子链不停地做布朗运动，随机选择一个链节点，随机

选择延坐标轴ｘ、ｙ、ｚ的六个方向之一运动，该尝试是否被接受
还要同时满足下面条件：

ａ）随机选择第 ｉ个链节点运动，ｉ＝（ｉｎｔ）Ｎ×ｒａｎｄ（）。若
ｉ＝０表示第一节点，重新选择。

ｂ）检测第ｉ个链节点沿坐标轴六个方向上的最近邻格点
是否有空格点，并记录相应的序列，从序列中随机选择一个方

向ｋ。
ｃ）新格点位置位于表面上方 （ｃｈａｉｎ［ｉ］［２］＋ｂ［ｋ］［２］＞

０）是否满足。
ｄ）链节点的新位置与前后最近邻链节点是否满足键长的

允许条件（１，ｓｑｒｔ（２），ｓｑｒｔ（３））。
ｅ）ΔＥ是运动前后能量迁移量，如果ΔＥ＞０，那么波尔茨曼

因子ｅｘｐ（－ΔＥ／ｋＢＴ）是否大于一个新产生的随机数ｒａｎｄ（）。
若ａ）～ｅ）都满足，则链节点成功运动一次，若平均每个链

节点尝试运动一次，则为一个蒙特卡洛时间单位 ＭＣＳ（Ｍｏｎｔｅ
Ｃａｒｌｏｓｔｅｐ）。

!


#

　并行
./012 &345/

方法

高分子链的静态和动态性质都与链节点与表面的相互作

用强度有关，本文中链节点运动到与表面的距离为 １时（即
ｚ＝１）可获得作用能Ｅ＝－１，表示链与表面有相互吸引作用，
强度还与温度有关。为了研究链性质与温度之间的关系，尤其

是确定临界吸附点，需要通过计算大量的样本进行抽样统计。

每计算一个独立样本，重新生长ＳＡＷ链，退火法模拟计算不同
温度下的高分子构象、热力学和动力学性质［５，６，９］。初始状态

先从一个高温Ｔ＝８开始，然后以步长ΔＴ减小温度 Ｔ（本文在
临界点附近取ΔＴ＝０．０５，其他温度ΔＴ取值稍大一些）。在同
一个温度Ｔ，链构象随运动时间不断发生变化，每个样本先运
行足够的松弛时间τ＝２．５Ｎ２．１３ＭＣＳ，然后再运行１００τＭＣＳ计
算各参量平均值，每隔０．１τ记录一个数据，每个温度 Ｔ运行
１０３个独立样本求平均。每个计算结果有１０６个数据进行平
均。每个独立样本可以通过高性能计算中心机群并行计算，本

文通过消息传递接口（ｍｅｓｓａｇｅｐａｓｓｉｎｇｉｎｔｅｒｆａｃｅ，ＭＰＩ）来实现，
并行算法用流程图描述，如图３所示。

"

　结果分析与讨论

"


!

　加速性能

自回避链的数值模拟在超大规模、超高性能科学计算应用

的高性能服务器集群上进行了测试与计算。测试的环境为：基

于刀片集群的天梭ＴＳ１００００高性能集群系统，８０个ＮＸ５６０Ｔ刀
片，采用３２ｎｍ制程工艺英特尔至强５６００系列处理器，共有
９６０个计算核数，计算峰值达１０万亿次。机群的互联网络是
采用４０Ｇｂｐｓ的Ｉｎｆｉｎｉｂａｎｄ。采用先进的水冷系统提供了一个
稳定、高效的运行环境。为了测试相同链长在不同计算核数的

加速比，采用的参数为链长Ｎ＝１００，样本数为４８０，计算的蒙特
卡洛时间为１０６ＭＣＳ。在相同参数下，不同处理器核数下并行
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计算得到的加速比如图４所示，并行计算的加速比达到线性加
速比。

对不同链长Ｎ所需要的计算时间 ｔ进行了实测与估计。
链长Ｎ为１０、２０、５０、１００、２００和４００，计算样本数为２４０，每个
样本从高温Ｔ＝５到低温 Ｔ＝０．１共计算２５个温度值，每个温
度值计算的蒙特卡洛时间为１００τＭＣＳ，其中τ＝２．５Ｎ２．１３。测
试中采用２４０核计算不同链长得到的计算时间如图５所示。
图５中纵坐标左边的时间单位为 ｓ，右边的时间单位为 ｄ。测
试数据在计算时间ｔ和链长Ｎ的双对数图中呈线性递增关系。
根据不同链长在２４０核上的计算结果，单个链节点运动一次的
平均执行时间约为４×１０－７ｓ。以此估计不同链长需要的计算
时间，每个样本运行２５个退化温度，每个温度运行时间 １００
τＭＣＳ，得到的估计时间与测试所得到的时间相一致。随着链
长Ｎ的增加，实际测试时间与推算时间之间的误差越来越不
明显，如图５所示，测试时间与推算时间随链长 Ｎ增加几乎重
合。

预测同一链长在不同核数上计算所需的并行计算时间，可

以选择合适的核数来进行科学计算。依据是不同链长的一个

链节点运动一次所需的平均时间几乎相同，以此来估计长链在

不同处理器核数的执行时间。通常模拟中需要运行约１０００
样本求平均。根据高性能计算集群的硬件环境，确定计算样本

数为９６０，每个样本计算２５个温度值，每个温度值计算的蒙特
卡洛时间为１００τＭＣＳ，其中 τ＝２．５Ｎ２．１３，链长 Ｎ＝４００在不同
核数目上所需的计算时间ｔ的估计值如表１所示，在单处理器
上计算需要１０．６１ｙ，这个时间数量级对于该领域的科学计算
是难以接受的。如果在９６０核上计算时间大约只要４ｄ，对于
科学计算来说，这个时间是大家所容易接受的。

表１　估计不同核数下并行计算时间

核数 ９６０ ４８０ ２４０ １２０ ６０ ２４ １２ １

ｔ／ｄ ４．０３５ ８．０７１ １６．１４ ３２．２８ ６４．６ １６１ ３２３ ３８７４

ｔ／ｙ ０．０１１ ０．０２２ ０．０４４ ０．０８８ ０．１８ ０．４４ ０．８８ １０．６１

"


"

　计算结果分析

在自回避链的模型中，本文模拟了两嵌段共聚高分子ＡＮ／２
ＢＮ／２的性质，其中Ｎ为链长，链节点由两种节点类型构成，分别
标记为Ａ和Ｂ，链节点Ａ与表面存在吸附作用 ＥＡＳ＝－１，链节
点Ｂ与表面无吸附作用ＥＢＳ＝０。本文考虑Ａ的长度和Ｂ的长
度相等的情况。在表面上方的（Ｌｘ／２，Ｌｙ／２，１）位置固定一个不
可移动的节点Ｘ，链的一端固定在Ｘ节点上。链由两个链段构
成，分别为Ｎ／２个节点的 Ａ段和 Ｎ／２个节点的 Ｂ段。若 Ａ链
段固定在Ｘ上，该两嵌段共聚高分子链表示为ＸＡＮ／２ＢＮ／２，若Ｂ
段固定在Ｘ上则表示为ＸＢＮ／２ＡＮ／２。分别模拟了它们的构象性
质与温度的关系，如图６所示，其中链长 Ｎ＝４００，温度 Ｔ分别
为２和０．２。图中深灰色实心圆表示Ａ节点，浅灰色实心圆表
示Ｂ节点，Ｘ节点用☆号表示。在高温Ｔ＝２时，除了Ｘ固定在
表面上外，几乎没有其他节点被吸引到表面上。在低温 Ｔ＝
０．２时，在链的两种不同序列 ＸＡＮ／２ＢＮ／２和 ＸＢＮ／２ＡＮ／２中，Ａ节点
都几乎吸附在表面上，ＸＡＮ／２ＢＮ／２中的 Ｂ链段伸展在三维空间
中，ＸＢＮ／２ＡＮ／２中的Ｂ链段的一端固定在Ｘ上，一端被吸附在表
面上的Ａ链段牵制着，Ｂ链段的中间部分节点仍在三维空间
上。模拟结果表明，两嵌段共聚高分子链，不同链段的一端拴

在表面上在低温时表现出不同的构象性质。

在模拟中计算了高分子链与表面接触的平均吸附节点数

〈Ｍ〉与温度Ｔ之间的关系，如图７所示，分别计算了链长 Ｎ为
１０、２０、４０、５０、８０、１００、１５０、２００、３００和 ４００的情况，其中图 ７
（ａ）是ＸＡＮ／２ＢＮ／２，图７（ｂ）是ＸＢＮ／２ＡＮ／２。由图中可以看出，对于
不同的链长Ｎ都存在一个临界吸附点Ｔｃ。高温 Ｔ＞Ｔｃ时被吸
附的节点数平均值〈Ｍ〉≈０，这是由于节点与表面的相互吸附
作用不强，另外平面存在空间上排斥作用，无论是节点 Ａ还是
节点Ｂ都伸展在空间中而很少与表面相互吸引。在低温 Ｔ＜
Ｔｃ时被吸附的节点数平均值〈Ｍ〉≠０，〈Ｍ〉随着温度 Ｔ降低而
增大，较低温度时 Ａ节点几乎被吸附在表面上，即 Ｔ→０时，
〈Ｍ〉＝Ｎ／２。临界吸附温度通过不同链长在不同温度下的 Ｍ
值来标度，通过公式

Ｍ＝Ｎφ（ａ０＋ａ１（Ｔ－Ｔｃ）Ｎ１／δ＋Ｏ（（（Ｔ－Ｔｃ）Ｎ１／δ）２）） （１）

计算，从模拟结果发现两嵌段高分子链 ＸＡＮ／２ＢＮ／２和 ＸＢＮ／２ＡＮ／２
的相变点相同 Ｔｃ≈１．６，而且与均聚物的临界温度相一
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致［５，６，９］。本文通过并行计算不同样本的高分子构象，大大减

少了计算时间。

#

　结束语

本文采用蒙特卡洛并行计算高分子链的生长和运动，自回

避行走方法模拟生成高分子链的初始状态，通过键长涨落模型

计算链节点运动。高分子链的静态和动态性质往往需要计算

大量的样本进行抽样统计，提出了蒙特卡洛并行计算方法把不

同的独立样本采用并行计算达到线性加速比，尤其是链长Ｎ＝
４００在单处理器计算需要１０．６１ｙ，通过并行高性能计算大约
只要４ｄ的时间。

本文从独立样本上进行并行计算，使高分子链的蒙特卡洛

模拟的计算时间缩短到科学计算可以接受的时间范围。如果

为了进一步减少并行计算时间或计算更长链的性质，可以进一

步挖掘问题的并行性，如一个独立样本中各链节点运动的并行

计算，通过 ＭＰＩ＋ＯｐｅｎＭＰ或者 ＭＰＩ＋ＧＰＵＣＵＤＡ的模式进一
步优化计算模型，使之能够在上万个处理器或核的更大规模并

行计算系统上运行。
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