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摘摇 要: 提出了一种耗散粒子动力学(DPD)的平衡并行(BPDPD)算法,解决了传统 DPD 程序计算时间过长的问

题。 通过动态的划分模拟空间实现了节点间的负载均衡,并且运用子节点数据本地重建机制有效减少了节点通信

的数据量。 对锚定蛋白质的聚集做了模拟,实验结果显示,该算法有效的减少 DPD 模拟的时间,并在 10 节点的集

群上得到了 6郾 3 的加速比。
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引摇 言

耗散粒子动力学(DPD)模拟是基于介观体系

的分子模拟方法。 介观体系介于原子级的微观尺度

和人们肉眼可以看到的宏观尺度之间,是连接微观

世界和宏观世界的桥梁。 DPD 模拟研究的对象往

往是大分子和聚合物,如 Pan 等[1]用 DPD 模拟来发

现角落诱捕对 DNA 的分离不产生影响;Pivkin 等[2]

用 DPD 来模拟血小板的聚合过程。 但传统的串行

DPD 程序一般要执行很长的时间才能给出结果,计
算时间少则几天,多则几周,甚至更长。 解决这一问

题最有效的办法就是将原有的串行 DPD 程序并行

化,使其在多台计算机组成的集群上进行运算,以达

到缩短计算时间的目的。 如 Sims 等[3] 用并行化的

方法在 16 个节点组成的 linux 集群上得到了 4郾 3 倍

的加速比。 然而,并行化程序难以解决的问题就是

节点间的负载均衡问题以及节点通信数据量过大

问题。
为了解决负载均衡问题,本文提出了一种平

衡的并行 DPD 模拟(BPDPD)算法,并采用 MPI 进
行并行化编程。 BPDPD 算法的执行效率要明显高

于串行 DPD 程序以及固定划分计算区域的并行

DPD 程序,达到了提高执行速度,平衡节点负载的

目的。

1摇 耗散粒子动力学

1郾 1摇 DPD 的基本理论

在 DPD 模拟中,每个基本粒子都受到 3 种基本

力的影响,保守力 ( FC )、耗散力 ( FD ) 和随机力

(FR),所以每个 DPD 基本粒子所受的力( fi)是上述

3 种力的合力

fi = 撞 j屹iFC
ij + FD

ij + FR
ij (1)

DPD 模拟中 3 种基本力的作用范围受截断半

径 rc的影响。 当两个粒子的距离超过 rc时,认为这

两个粒子之间不存在基本力的作用。 DPD 中所有

的 3 种力由式(2) ~ (4)给出
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FD
ij = - 酌ij棕D( rij)( rij·vij) rij (3)

FR
ij = 滓ij棕R( rij)兹ij / 驻t·rij (4)

式(2) ~ (4)中,aij是相互作用参数;rij = r j - ri,是粒

子 i 与粒子 j 之间的距离;vij = vj - vi,是粒子 i 与粒

子 j 的相对速度;rc是截断半径;酌ij是摩擦系数;滓ij是

噪声幅度;棕D和 棕R是与 rij有关的权重函数。
通过式(1) ~ (4),就能得到每个粒子的加速

度,由此能进一步算出下一步迭代计算所需要的各

个粒子的速度和位置。 DPD 模拟程序就是对上述

过程不断迭代的一个过程。
1郾 2摇 锚定蛋白质的聚集

本实验是用来模拟锚定蛋白质和磷脂细胞膜之

间的相互作用。 锚定蛋白质的粒子和磷脂分子不仅

受 DPD 传统的 3 个力影响,也受到键力(FS)和键角
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力(F渍)的作用。 上述两种力是不存在截断半径的,
这就是说,无论相距多远的两个粒子,只要它们之间

存在键的作用,它们彼此就对对方有键力和键角力

的作用。
模拟实验的初始状态是在一个 50 伊 50 伊 30 大

小的盒子里,有一个双层磷脂分子组成的生物膜,并
且生物膜被水分子包围着。 在保持总体密度不变的

前提下,一些锚定蛋白质会被垂直的插入生物膜中,
整齐的排列在生物膜表面。

本实验所预期的结果是,在许多步迭代计算之

后,锚定蛋白质分子在与磷脂生物膜的相互作用下

倾斜,并与邻近的锚定蛋白质分子聚集,形成若干较

大的蛋白质区域。

2摇 耗散粒子动力学的平衡并行算法

2郾 1摇 并行算法的基本设计

在整个 DPD 模拟程序中,对于力的计算是耗时

最久的部分[4],所以,对这一部分进行并行化编程

可以有效的减少程序的计算时间。
DPD 模拟并行化的基本方法是基于空间划分

的办法。 粒子在限定的空间内四处运动,因此,并行

程序可以把长方体的模拟空间沿 x 方向分成几部

分,如图 1 所示。

图 1摇 并行 DPD 的区域划分

Fig. 1摇 Partition of the parallel DPD
图 1 中长方体的模拟区域沿 x 轴被等分成了 3

部分,每个部分的计算任务被分配给了一个单独的

CPU。
这种区域划分的方法存在一个问题,就是处在

每个区域边界附近的粒子所受的力不能被正确计

算,因为位于各个子区域边界附近的粒子不仅受到

本区域内粒子的作用,还受到与它相邻的区域中靠

近边界处的粒子的作用

为了解决这一问题,划分子区域的时候,在等分

的同时,在每个子区域的两端各加入一个假想层。
假想层是各个子区域边界附近一个特定区域的副

本。 为了满足 DPD 模拟中要求的周期性边界条

件[5],第一个分区的第一个假想层是从最后一个分

区拷贝得来的,最后一个分区的最后一个假想层是

从第一个分区拷贝得来的。 图 2 中给出了二维情况

下的示例。

图 2摇 假想层的划分

Fig. 2摇 Division of the ghost cell

由图 2 可以看到,在分区 I 中的层 A 和分区 III
中的层 B 是分区 II 的假想层,而分区 I 的假想层 C爷
是从分区 III 的层 C 复制得到的,同样的,分区 III 的
假想层 D爷是从分区 I 的层 D 复制得到的。 因为

DPD 3 种基本力的截断半径是 1[5],所以在本例中

假想层沿 x 轴的长度就是 1。
假想层的引入,使得每个子区域范围内的粒子

所受的 3 种基本力都能被正确的计算了。 但是如

1郾 2 节所提到的,键力和键角力的作用是不存在截

断半径的,这使得两个属于不同分区的粒子间也会

存在相互作用。 在这种情况下,单纯的基于空间划

分的方法又无法正确的计算各个粒子的受力情况

了。 为了解决这一问题,在本文中,当一个粒子被分

配给一个计算节点以后,可能与它存在键力及键角

力作用的所有粒子的信息都会被传递给该节点。 这

样做可以解决无法正确计算键力和键角力的问题,
但会产生一些多余的数据通信量,因为在传递数据

时,传递的是可能与节点所属区域内粒子存在键力

及键角力的粒子,也就是说有些与该区域内的粒子

没有相互作用的粒子信息也被传递给了该节点,这
就造成了通信的冗余。 为了确定数据通信过程中的

冗余率,现在以一个由 540000 个粒子组成的蛋白质

磷脂分子相互作用的实验为例,在 9 个节点上进行

模拟实验,各个节点接收的粒子数及冗余率如表 1
所示。

在表 1 中,编号是计算节点的编号,p(i)是对应

节点实际参与计算的粒子数,p(a)是实际传递给该

节点的粒子数,p(e)是对应节点通信时产生的冗余

粒子数,浊 是该节点的传输冗余率。 由表 1 可知,每
个节点的数据冗余率是很低的,也就是说上述解决
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表 1摇 节点传递粒子数冗余律

Table 1摇 Redundancy rate of data transmission

编号 p(i) p(a) p(e) 浊 / %

0 81566 82951 1385 1郾 67

1 81339 82654 1315 1郾 59

2 80817 82089 1272 1郾 55

3 80680 81883 1203 1郾 47

4 80632 81731 1099 1郾 34

5 80913 82197 1284 1郾 56

6 80998 82292 1294 1郾 57

7 81138 82476 1338 1郾 62

8 54150 55503 1353 2郾 43

键力和键角力计算问题的方法并不会产生过多的通

信负担,因此,这种解决键力和键角力计算问题的方

法是可行的。
2郾 2摇 模拟区域的平衡划分方法

2郾 1 节中所介绍的并行 DPD 模拟的基本方法

已经可以正确的解决 DPD 模拟并行化问题,但还没

有解决计算节点负载不均的问题,因为模拟区域中

的粒子并不是绝对均匀分布的,所以只是简单的在

空间上平均划分各个节点的计算区域,是无法实现

负载均衡的。 为了解决这个问题,论文首先将模拟

区域沿 x 轴分成许多更小的小区间,每个小区间称

为一个原子区域,在本文中,原子区域沿 x 轴的长度

设定为 0郾 5。 在划分原子区域的同时用一个向量

NumBex 来记录每个原子区域中的粒子数,这样就

大致获得了粒子沿 x 轴的分布情况。 获得向量

NumBex 的具体方法为

if(Xx(J). lt. ( floor(Xx(J)) + 0郾 5)) then
摇 摇 tmpxx = floor(Xx(J))*2 -1
else
摇 摇 tmpxx = floor(Xx(J))*2
endif
NumBex(tmpxx) = NumBex(tmpxx) + 1
其中 Xx 是粒子的 x 坐标。
在划分计算区域之前还需要对平均每个节点所

处理的粒子数做一个预测,得到预测值 E。 E 可通

过式(5)得到

E = 琢(n / k + (2n) / x) (5)
式(5)中, n 是总粒子数,k 是计算节点的个数,x 是

模拟区域沿 x 轴的长度,琢 是一个常量。
当程序读取数据的时候,向量 NumBex 同时就

被初始化了。 在迭代计算开始之前,计算节点的计

算区域将会首先根据向量 NumBex 被划分,基本的

划分方法是初始时,节点 i 的计算区域沿 x 轴的区

间下限是节点 i - 1 的计算区域沿 x 轴的区间上限。
节点 i 的计算区域的大小是一个原子区域。 节点 i
所处理的粒子数就是 NumBex 向量中对应位置原子

区域的粒子数。 然后依次将与其相邻的原子区域不

断地合并进节点 i 的计算区域,并将对应的粒子数

累加进节点 i 所处理的粒子数中,直到节点 i 所处理

的粒子数大于等于预测值 E,或节点 i 的计算区域

沿 x 轴的上限超过了整个模拟区域沿 x 轴的上限。
该程序具体实现为

XxL(1) = 0
j = 1
Do i = 1,size
摇 XxR(i) = XxL(i)
摇 Do while(. true. )
摇 摇 if( j / 2郾 0. gt. Boxlx) then
摇 摇 摇 XxR(i) = Boxlx
摇 摇 摇 Exit
摇 摇 endif
摇 摇 N(i) = N(i) + NumBex(j)
摇 摇 If(N(i). gt. E) then
摇 摇 摇 XxR(i) = j / 2. 0
摇 摇 摇 exit
摇 摇 endif
摇 摇 j = j + 1
摇 enddo
摇 XxL(i + 1) = XxR(i)
Enddo

其中 N(i)是分配给节点 i 的粒子数,XxR(i)是节点

i 的计算区域沿 x 轴的上限。 由于本文所做的空间

划分是沿 x 轴进行的,所以在划分时只考虑了粒子

沿 x 轴方向上的分布状况。
尽管通过这种方法划分出的计算区域不是平均

划分的,但这样的划分让计算节点的负载更加均衡

了。 多次的实验结果显示,当式(5)中的 琢 为 0郾 933
的时候,节点间的负载最为平衡。 下面以一个在

20 伊20 伊 20 区域中做的实验为例,每一步迭代各个

节点粒子数的方差如图 3 所示。
图 3 中横坐标是迭代计算的步数,纵坐标显示

的是在 5 个计算节点上运行并行模拟程序得到的粒

子数方差。 标三角的线给出的是用平均划分的方法
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图 3摇 不同划分方法粒子数方差的比较

Fig. 3摇 Variance of the particle numbers with different
division method

得到的结果,标方块的线给出的是用平衡划分的方

法得到的结果。 从图 3 中不难看出,平衡划分的方

法能够有效的提高各个节点的负载均衡性。
2郾 3摇 数据的重建机制

当并行程序在集群上运行的时候,节点间传递

的数据量是十分可观的。 以一个 540000 个粒子组

成的蛋白质聚集实验为例,其要传递的属性信息如

表 2 所示。

表 2摇 粒子需传递的属性

Table 2摇 Attributes of one particle

属性 类型 是否变化

coordinate(x) REAL(8) 是

coordinate(y) REAL(8) 是

coordinate(z) REAL(8) 是

velocity(x) REAL(8) 是

velocity(y) REAL(8) 是

velocity(z) REAL(8) 是

force(x) REAL(8) 是

force(y) REAL(8) 是

force(z) REAL(8) 是

type INTEGER 否

particle INTEGER 否

kmol INTEGER 否

aspring INTEGER 否

smolecule INTEGER 否

tmolecule INTEGER 否

摇 摇 在 Fortran 语言中,一个 REAL(8)类型的变量

占用 8 个字节,一个 INTEGER 类型的变量占用 4 个

字节,一个粒子的所有属性就占用了 96 个字节,这
样一来 540000 个粒子,总共需要传递的数据量是

49郾 42 MB。 但在这些属性中,并不是所有的属性随

着模拟的进行都会发生变化,在表 2 中,“是否变

化冶一项为“否冶的属性都不随着模拟的进行而变

化,是粒子的固有属性。 既然固有属性是不变的,那
就不需要每次都把这些信息都传递一遍。

数据重建机制就是在计算节点需要通信时,用
粒子的编号来代替粒子的固有属性进行通信。 当程

序从配置文件中读取实验初始化数据时,每个节点

通过对配置文件的一次性读取,都会在本节点中建

立一个粒子的固有属性表,并以粒子编号为索引。
当一个节点接收到从主节点传来的粒子编号时,就
可以通过这一编号直接在本地重建粒子的固有属性

信息,这样就减少了节点间的通信量。 粒子编号的

类型是 INTEGER 型,只占用 4 字节,540000 个例子

总共需要传递的信息就减少为 39郾 13 MB,比之前提

到的 49郾 42 MB 减少了 20郾 84% 。
2郾 4摇 平衡并行算法的进一步讨论

如今应用广泛的开源分子模拟工具在划分模拟

空间时所用的方法各异,主要的方法包括第八壳

(eighth shell)的方法以及中点法(midpoint)。 第八

壳的方法通过对空间进行三维的划分实现并行,其
区域调整策略是对每一个维度进行独立的调整。 由

于最初该算法是根据 MD 的并行化提出的,在空间

的尺度上较小,实现这一过程比较简单。 但 DPD 的

空间尺度较大,采用这一方法就需要大量的通信和

计算工作,DPD 的区域划分需要更加粗粒化的划分

策略。 中点发需要每个节点都具有发送和接收两个

独立的网络连接,对于硬件条件的依赖较大。 本文

提出的平衡的并行 DPD 模拟在划分区域的粒度上

是可以调节的,只要调整原子区域的大小即可,原子

区域越小区域划分的粒度就越细,相应的区域划分

的开销也就越大。 本算法对硬件的依赖很小,在普

通的计算机组成的集群上也可以运行,易于实现。

3摇 实验结果分析

使用锚定蛋白质的聚集实验来测试程序的性

能,模拟的具体问题是在 50 伊 50 伊 30 的空间里,
540000 个粒子的运动情况。
3郾 1摇 测试环境

测试环境是由多台计算机组成的集群,集群中

的每一个节点都有一个 Intel x5650 2郾 66GHz 的 6 核

CPU,以及 4 GB 的内存。 计算节点的操作系统都为

Linux,使用的编程语言是 Fortran,使用的并行编程

工具是 MPICH2。
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3郾 2摇 串行 DPD 程序的运行结果

串行程序在实验集群上的一个节点运行了

100000 步迭代以后,程序得出了最终的模拟结果,
用时 67 h 5 min 28郾 28 s,如图 4 所示。

图 4摇 串行程序模拟结果

Fig. 4摇 Results of the serial simulation program

图 4 中,浅色区域代表锚定蛋白质,可以看到锚

定蛋白质聚集到了一起,并形成了若干大片的蛋白

质区域。
3郾 3摇 普通并行 DPD 程序的实验结果

普通并行程序的实验结果如图 5 所示。

图 5摇 普通并行程序的模拟结果

Fig. 5摇 Results of the normal parallel simulation program

在 10 个节点上,平均划分计算区域的并行 DPD
程序模拟相同问题所得到的结果,如图 5 所示。 普

通并行程序迭代 100000 次,总共运行了 12 h 2 min
32郾 36 s。
3郾 4摇 平衡的并行 DPD 程序的运行结果

平衡的并行在同样的测试环境下,模拟同样的

问题,在 10 节点并行的情况下,迭代 100000 次,运
行了 10 h 38 min 55郾 43 s 后,程序得出了最终的结

果,如图 6 所示。

图 6摇 BPDPD 的运行结果

Fig. 6摇 Results of the balanced parallel simulation program

从图 6 中可以看到,与串行的 DPD 程序类似,

锚定蛋白质同样聚集成了若干较大的蛋白质区域,
可见平衡并行程序的实验结果是正确的。

综合前面 3 次实验得到的结果,3 种不同的模

拟程序同样执行 100000 步迭代模拟,串行程序耗时

67 h 5 min 28郾 28 s,折合 241528郾 28 s,普通并行程序

耗时 12 h 2 min 32郾 36 s,折合 43352郾 36 s,平衡并行

程序耗时 10 h 38 min 55郾 43 s,折合 38335郾 43 s。 由

此可得普通并行程序在 10 节点上的加速比是

SC = 241528郾 28 / 43352郾 36 = 5郾 6
平衡的并行程序在 10 节点上的加速比是

SW = 241528郾 28 / 38335郾 43 = 6郾 3
由此可见,BPDPD 程序可以有效的减少计算时间,
并在普通并行程序的基础上将计算时间缩短了

11郾 57% 。
3郾 5摇 平衡并行程序的扩展性分析

将同样的模拟问题在测试集群上用平衡并行程

序进行模拟,分别使用 2 节点、4 节点、6 节点和 10
节点参与计算,得到加速比与计算节点数之间的关

系如图 7 所示。

图 7摇 加速比与节点数的关系

Fig. 7摇 Relationship between the speed鄄up ratio and
the CPU number

从图 7 中可以看出平衡并行程序的加速比随着

节点数目的增加而提高,但增长曲线逐渐趋于平滑,
主要是由于以下几点原因。 首先随着节点数目的增

加,划分区域的工作量会加大,整合计算结果的工作

量也会增加。 其次由于假想层的加入,无论子区域

被分的多小,都要加入总长度为 2 的假想层,对于这

部分的计算不会随着节点数的增加而减少。 所以无

限的增加节点个数并不利于提高计算效率,因为对

于假想层内的粒子受力情况的计算是不正确的,是
无效的计算,提高节点个数也就相当于提高了无效

计算在总计算量中的比重,造成计算资源的浪费。
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4摇 结束语

本文提出了耗散粒子动力学的平衡并行算法,
并加以了实现。 与传统的并行 DPD 程序相比,BPD鄄
PD 在节点负载上更加平衡,数据重构机制的引入使

得节点间通信的数据量得到了减少。 与串行的

DPD 程序相比,BPDPD 程序在 10 个节点上的加速

比是 6郾 3,显著的提高了程序的计算速度。
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Balance parallelization of dissipative particle dynamics simulation

ZHAO Ying摇 TONG Lin
(Center for Information Technology, College of Information Science and Technology, Beijing University of Chemical Technology,

Beijing 100029, China)

Abstract: In this paper, a balance parallelization method for dissipative particle dynamics (BPDPD) simulation is
presented. By dynamically calculating the range of each computed node, the load of the cluster becomes balanced,
and by means of data rebuilding, the amount of communication data is also reduced. An anchored protein gathering
problem was simulated in BPDPD and showed that the BPDPD can effectively reduce the computing time and afford
a speed鄄up ratio of 6郾 3 on a cluster with ten nodes.
Key words: dissipative particle dynamics; MPI; parallel computing; molecular simulation; anchored protein
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