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摘要!为减少分子动力学模拟中短程力计算的时间消耗&设计并实现基于现场可编程门阵列的分子动力学模拟匹配单元$理

论上&分析了分子动力学模拟中粒子间作用力的物理规律&提出两种满足短程力计算要求的粒子对的筛选方法*偏序法和平面

法$在技术上使用新兴的硬件描述语言
M

<

97DVC2O

&在
,9V97̂ =9Q;ĤKV;QDM6DVHc CYa =UK&"1F*B>

板卡上实现了匹配单元$

最后&将硬件测试结果与理论结果进行对比&验证了匹配单元可以有效过滤掉对短程力计算没有贡献的粒子对$同时对使用偏序

法'平面法和使用直接计算法两种不同情况下的资源消耗进行对比分析&表明使用偏序法'平面法可以节省系统
.#b

的
2M*

资源%

关键词!分子动力学$现场可编程门阵列$匹配单元$并行计算$短程力
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引言

分子动力学模拟利用计算机求解生物分子体系内原子

和分子的运动方程来模拟这些粒子的运动轨迹&从而获得

系统的温度'体积'压力等宏观和微观过程量%分子动力

学模拟在计算物理'计算化学'材料科学'生命科学'生

物医学等多个领域有着广泛的应用&已成为与实验同等重

要的科学研究方法%

分子动力学模拟过程中&需要花费大量时间用于计算

范德华相互作用和静电相互作用&而模拟具有现实意义的

生物大分子体系动力学过程往往需要几个月甚至几年时间%

因此&针对生物大分子进行微秒甚至毫秒级别的模拟&对

范德华相互作用和静电相互作用的优化加速将是首要任务&

其中进行硬件加速是提高计算速度的重要方法%近年来&

随着集成电路技术的快速发展&分子动力学模拟在专用集

成电路 !

>M4U

&
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"以及

现场可编程门阵列 !

F*B>

&
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D;HDQQD
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"

上都得到了很好的实现&并在并行化'算法进展和硬件专

业化方面进行了不同程度的改进%这些改进大大提升了系

统的性能%需要指出的是&相比于
>M4U

&

F*B>

设计灵

活&功能强大&风险低%因此&

F*B>

软硬件协同设计环

境下的硬件加速技术具有重要的研究意义%

在分子动力学模拟中&粒子间需要计算的力包括键合

力和非键合力(

&'

)

&其中非键合力包括范德华力和静电力%

为了降低非键合力的计算复杂度&将非键合力分解为短程
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力与长程力&并对两者分别设计专用的低复杂度计算方法%

具体来说&对固定的一个粒子&可以定义一个截止半径%

这个粒子与范围内的其它粒子之间的非键合力就称为短程

力%如何有效地从大量粒子中匹配出满足短程力计算要求

的粒子对&是本文要解决的问题%

为了提升分子动力学模拟中粒子间非键合力的计算效

率&本文提出了匹配单元的设计方案&用以高效地筛选出

满足短程力计算条件的粒子对%

@

!

系统结构及原理

图
&

是本文研究的短程力计算系统的总体框图%首先&

上位机通过
*U4H

!

<

HQ9

<

JHQDV6EW

<

E7H7;97;HQ6E77H6;Ĥ]

<

QHSS

"总线将二进制的粒子数据传递到
F*B>

加速卡上的

YX>a

!

YVE68X>a

"%当数据预处理单元接收到开始读取

数据的指令时&就从
YX>a

中读取数据%读取完成后&数

据预处理单元将读取的数据对应到各个粒子&再将粒子数

据送入匹配单元进行匹配&匹配成功的粒子对进入到短程

力计算单元%最后&计算得到的力将在力累加器中进行累

加&并通过力回写单元将累加结果写回
YX>a

&供上位机

取回%

图
&

!

短程力计算系统总体框图

综上所述&短程力计算单元是短程力计算系统的核心

部分%为了保证短程力计算单元的利用率&就需要从预处

理后的粒子数据中准确快速地匹配出符合短程力计算条件

的粒子对%针对该问题&本文设计了匹配单元%

本文设计的匹配单元是根据截止半径来筛选粒子对的%

在半径为的圆球内&以球心处粒子为参考粒子&匹配单元

将滤除圆球外的粒子%与此同时&将圆内的粒子依次和参

考粒子配对送入短程力计算单元%如果匹配单元每次只对

一个参考粒子进行匹配&匹配效率不高%若多个参考粒子

和周围粒子同时进行匹配&就能大幅度提升匹配效率%此

外&分子动力学模拟是通过离散时间步长来模拟化学系统

中单个粒子的运动(

"&

)

&而粒子在化学系统中的空间分布具

有不确定性&因此&参考粒子的选取方式极大程度上影响

着匹配单元的工作效率%

为保证匹配单元的工作效率&避免参考粒子的重复选

取&需要对分子系统进行区域划分%因为化学系统是在一

个 !非物理"周期性边界条件盒子中的&所以&实际模拟

的系统相当于将一个无限的空间在三维坐标轴上平铺为大

小相同的盒子%粒子就分布在这些盒子内%盒子的大小和

粒子大小有关&每个盒子都有对应的盒子编号%除此之外&

每个盒子内的粒子还有相应的盒内编号&并且每个粒子都

有对应的位置坐标%为了便于遍历计算粒子对之间的相互

作用&将其中的某个粒子作为参考粒子&称为静态粒子%

静态粒子周围的粒子则称为动态粒子%由于化学系统内的

粒子是随机分布的&故盒内粒子数具有不确定性%

在设计中&本文每个盒子最多可容纳
%/

个粒子%为了

补足盒内粒子数&使动态粒子必有静态粒子与其进行相互

作用&本文又将静态粒子分为有效静态粒子和无效静态粒

子 !即空粒子"&空粒子是用来补足盒内粒子数%与此同

时&为了方便判断静态粒子是不是空粒子&本文引入了空

粒子标志位%

当对化学系统进行盒子划分后&结合
F*B>

的
2M*

!
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I

9;DVS9

I

7DV

<

QE6HSSEQ

"资源的限制&匹配单元的匹配原

则就不单单是在截止半径范围内&就需要更细致的匹配原

则%匹配原则的内容主要有以下两个方面*

&

"偏序法*偏序法主要是为了防止同一盒子内的两个

粒子重复计算短程力%具体而言&如果两个粒子在同一个

盒子内&若将其中一个粒子作为参考粒子&参考粒子同周

围粒子进行短程力的计算&同时盒内每个粒子都将轮流作

为参考粒子&此时两个粒子之间就进行了两次短程力的计

算%根据牛顿第三运动定律&两次计算的短程力大小相等&

完全不需要计算两次%因此&参考粒子只需和盒内编号比

自己大的粒子进行短程力的计算&盒内编号比自己小的已

经计算过了&不需要再次计算%

"

"平面法*传统的直接计算方法(

"&

)是使用
1

个
2M*

单元来计算浮点数
0

"

&并与
0

"

&

进行比较%如果距离在截止

范围之内&则
0

" 的值将会被短程力计算重复使用%基于

F*B>

的运算需要使用到
%

个
2M*

单元&如果有
1

个距离

计算单元&则直接实现会消耗
/1

个
2M*

单元&这样会限制

每个芯片的流水线数量&此时可以使用平面法来解决这个

问题%

平面法的准则可见式 !

&

"

!

!

.

"&其中&

I

&

'

L

&

'

W

&

&

I

"

'

L

"

'

W

"

分别是粒子对在三维坐标系中所对应的
I

轴'

L

轴和
W

轴方向的坐标值&截止半径
0

&

是常数项&公

式右边的数值都可以将其视作一个新的常量&这种方式能

够避免产生更消耗资源的乘法的出现%平面法将两个粒子

之间距离的高阶的比较运算拆分为简单的低阶比较运算%

首先&两个粒子
I

轴'

L

轴和
W

轴方向的距离要在截止半

径
0

&

范围内$其次任意两个坐标轴方向差值的和要小于临

界值槡"0
&

&式 !

.

"也是类似%
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&
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&
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硬件设计

匹配单元的设计如图
"

所示%图中的匹配单元有
1

个距

离计算器&可实现
&

个动态粒子分别和
1

个静态粒子进行配

对%首先将盒子中的静态粒子和动态粒子送入
F4F3

!

R9QS;

97

<

L;R9QS;EL;

<

L;

"进行暂存&当匹配单元接收到数据预处

理完成的信号后&

F4F3

中静态粒子和动态粒子进入流寄存

器中&以粒子对形式暂存&共计
1

组粒子对%一旦粒子对

发送到距离计算器&就将粒子之间的距离与截止半径进行

比较&最后输出粒子对匹配结果%距离计算器的匹配结果

存放在向量寄存器 !向量寄存器本质上是多个寄存器进行

捆绑"中%由于可能存在空粒子&所以&需要排除空粒子

与动态粒子生成的粒子对%于是&通过将距离计算器的匹

配结果和流寄存器中的空粒子标志位进行与运算&经过与

运算后的
1

组粒子对流向仲裁器&最后输出满足短程力计

算条件的粒子对%

值得注意的是&数据预处理单元的工作速度也限制匹

配单元的工作效率%由于数据预处理的速度是未知的&因

此需要一个
F4F3

&通过缓存数据来控制进入匹配单元的粒

子%除此之外&粒子对在进行计算的时候需要的时间比较

久&为了节约时间&将短程力计算单元设计成流水的&也

就是说第一组粒子对进入计算单元计算后&第二组能马上

跟上%在本文系统中&短程力计算单元只有一个输入口%

由于匹配单元匹配成功的粒子对个数是大于或等于
&

的&

所以&需要一个仲裁器对匹配单元输出粒子对进行仲裁&

使匹配成功的粒子对流水输出到短程力计算单元%

匹配单元的设计&重点在于粒子对的生成'过滤和

仲裁%

BA@

!

粒子对生成

为了使进入匹配单元的粒子能够高效有序配对&本文

系统的匹配单元设计了粒子对生成&如图
"

所示粒子对生

成主要包括
F4F3

和流寄存器部分%匹配单元每轮将有
1

组

粒子对进行匹配%当本轮匹配结束后&就需要新一轮的粒

子进入到匹配单元&此时&需要通过
F4F3

使暂存的粒子进

入到匹配单元%此外&进入匹配单元的粒子将开始进行匹

配&但数据预处理可能依旧有粒子输出&因此&需要
F4F3

将它们暂存&等下一轮再输出%

F4F3

中输出的粒子在进入

到流寄存器中时&为使静态粒子和动态粒子进行高效合理

地配对&同时满足时序要求&本文使用流寄存器&将静态

粒子和动态粒子以粒子对的形式暂存起来%

BAB

!

粒子对过滤

根据本文第
&

节&实际模拟的系统相当于将一个无限

的空间在三维坐标轴上平铺为大小相同的盒子&图
$

是粒

子
E

的模拟空间&其中以粒子
E

所在的盒子为主盒&主盒

的邻域以非灰色表示&盒子边缘大小为截止半径
0

&

&则三

图
"

!

匹配单元设计框图

维坐标系中可能与粒子
E

进行匹配的其他粒子在相邻的
".

个盒子内%

图
$

!

粒子
E

的模拟空间

平均配对成功率见式 !

1

"*

'*.0!

S

.

E!11K

!

".

)

$

/

.

0

$

&

".

A

0

$

&

)

&'?'b

!

1

"

!!

从式 !

1

"可以看出&平均配对成功率不高&只有

&'?'b

%为了尽可能提高短程力计算的利用率 !尽量达到

不停计算&而不产生空转"&使每次短程力计算至少有一个

有效输入就需要
.

个以上距离计算器&理论上这就可以达

到使短程力计算流水线充分运转%所以&本文系统的匹配

单元使用了
1

个距离计算器%

如图
"

所示&粒子对过滤主要包括距离计算器和向量

寄存器部分%当流寄存器中的粒子对在进入到
1

个距离计

算器后&将根据第
&

节的匹配原则对粒子对进行匹配%
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#

图
/

的状态转移图详细介绍了距离计算器的工作过程%

当距离计算器收到粒子对信息后&首先对盒子号和盒内编

号进行比较&其次计算粒子间距离&最后输出匹配成功的

粒子对%如果静态粒子和动态粒子不在同一个盒子内&就

根据式 !

&

"

!

!

.

"对粒子间距离进行计算%如果静态粒

子和动态粒子在同一个盒子内&比较静态粒子和动态粒子

的盒内编号&如果动态粒子盒内编号大于静态粒子盒内编

号&则进行粒子间距离的计算&反之则不需要进行粒子间

距离的计算%如果粒子间距离都满足式 !

&

"

!

!

.

"&距离

计算器的匹配结果为
&

&反之为
#

%

图
/

!

距离计算器状态图

BAC

!

粒子对仲裁

由于本文系统的短程力计算单元只有一个输入端口&

并且为了排除空粒子&本文系统的匹配单元设计了粒子对

仲裁&粒子对仲裁主要包括与运算和仲裁器部分&如图
"

所示%当距离计算器的匹配结果输出时&由于存在空粒子&

故还需要对图
"

中暂存在向量寄存器中的
1

组距离计算器

匹配结果和流寄存器中的空粒子标志位进行与运算&避免

空粒子进入短程力计算单元%

由于
1

组与运算结果同时输出&并且
1

组结果中含有无

效粒子对&此时&需要流水输出有效粒子对&故本文系统

的匹配单元使用了仲裁器&即可以判断粒子对的有效性又

可以流水输出%同时考虑到仲裁器有多个输入端口和一个

输出端口&并且每个有效的粒子对请求输出的机会是平等

的&在这种情况下&存在粒子对输出先后问题%为了在保

证公平的基础上解决这个问题&采用了仲裁器的轮询仲裁

策略%通过轮询仲裁依次输出多个匹配成功的粒子对&为

短程力计算单元实现流水供数%下面对轮询仲裁进行详细

介绍%

轮询仲裁策略(

""

)的基本思路是&当请求者发出一个请

求并获得许可后&它的优先级在接下来的仲裁中就变成了

最低%简而言之&就是每个请求者的优先级不是固定不变

的&而是在优先级达到最高之后 !即获得许可后"变成最

低&并且还会根据其他请求者获得许可的情况进行相应的

调整%这样当有多个请求者时&每个请求者将依次获得许

可&即便之前高优先级的请求者重新发出新的请求&也会

等前面的请求者都获得许可后再轮到它%关于轮询仲裁策

略的硬件实现&就必须提到固定优先级仲裁策略&固定优

先级&顾名思义&就是每个模块的优先级是固定的&提前

分配好的&如果有两个模块同时发出请求&则优先级高的

模块可以获得许可%固定优先级的硬件设计是通过输入一

个多位的请求信号&其中每一位代表一个模块的请求&输

出也是多位的许可信号&每一位代表对应模块的许可信号%

默认最低位优先级最高&最高位优先级最低%从而实现固

定优先级仲裁%轮询仲裁的硬件设计是在固定优先级仲裁

的基础上进行的&轮询仲裁硬件设计需要两个并行的固定

优先级仲裁&还需要一个屏蔽信号%屏蔽信号原理是将一

个多位的请求信号之前获得许可的位以及之前的位都屏蔽

掉&允许通过的是之前优先级更低的位%如果那些位上之

前有发出请求但没获得许可&在经过屏蔽信号后就可以轮

到它们%每次获得许可之后&屏蔽信号里
#

的位数会变多&

从而屏蔽掉更多位&直到所有低优先级发出的请求均都获

得过一次许可后&请求信号和屏蔽信号逻辑与的结果变成

全
#

&此时表明轮询结束&需要进行新一轮的轮询%图
'

是

轮询仲裁的硬件设计图&屏蔽信号和请求信号在逻辑与的

结果不全为
#

时&即存在没被屏蔽掉的请求&此时优先获

得许可%当屏蔽信号和请求信号逻辑与结果全为
#

时&即

没有请求需要屏蔽%此时需要将逻辑与的结果和请求信号

进行逻辑与%最后将逻辑与的结果和之前的结果进行逻辑

或&最后输出的即获得许可%

图
'

!

轮询仲裁硬件设计图

C

!

软件设计

系统实现过程中&一方面需要不断将硬件实现的结果

和软件的结果进行对比&以确保硬件设计实现的正确性%

另一方面&需要不断调整优化算法&实现对硬件资源的高

效利用%系统的软件设计是基于
U

语言实现&系统的开发

流程包括以下几点*

&

"获取软件代码和输入数据&生成最终的输出数据

!标准结果&作为参照"$

"

"根据硬件顶层设计&重新划分模块&每个模块都有

软硬件两种实现$

$

"运行软件模块获得软件结果文件&软件结果文件经

过比对后&可以作为回归测试的标准结果文件使用$

/

"运行硬件模块获得硬件结果文件$
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'

"对软硬件结果文件进行比对%

软件主要使用浮点数据作为输入输出&同时软硬件输入

数据&均由软件统一提供%匹配单元软件设计的主要思路是

判断两个粒子之间的距离是否在截止半径范围内%根据第
&

节引入的偏序法和平面法&实现对粒子对的筛选&将不满足

短程力计算的粒子对过滤&其软件流程如图
%

所示%

图
%

!

软件流程图

如图
%

所示&首先通过偏序法判断静态粒子和动态粒

子的盒子号和盒内编号来排除粒子对重复计算的可能性%

如果静态粒子和动态粒子在同一盒子内&并且静态粒子的

盒内编号大于等于动态粒子的盒内编号&则直接排除掉该

粒子对%当且仅当静态粒子和动态粒子不在同一盒子内或

者静态粒子的盒内编号小于动态粒子的盒内编号&才可以

进一步进行筛选%下一步通过平面法将满足偏序法的粒子

对进行距离比较&根据线性放缩法&将两点距离公式从高

阶降为低阶&使粒子到球面的距离简化为到平面的距离%

在对粒子进行距离比较时&根据式 !

&

"

!

!

.

"&将公式左

边数据进行运算处理&此过程中不涉及高阶运算&全部运

算都停留在低阶&通过使用
6

语言库中自带函数&使整个运

算过程简单易处理&相比于硬件这部分运算内容更易实现&

运算结束再进行距离比较得到同时满足偏序法和平面法的

粒子对组合%最后&匹配成功的粒子对即满足短程力计算

的粒子对%据此&实现对粒子对的过滤%

D

!

实验结果与分析

DA@

!

软件测试

测试使用的粒子数据集 !

.#'&

个有效粒子数据"是来

自蛋白质晶体结构资料数据库 !

*2Y

&

<

QE;H97TD;DPD78

"

的多聚泛素酶基因 !

KYg

"数据集 !

J;;

<

S

*--

\\\!Q6SP!

EQ

I

-

S;QL6;LQH

-

&KYg

"%由于数据过多只说明部分数据&表

&

列出了该数据集中的部分粒子数据%输入的数据主要是
#

号盒子和
'

号盒子内的粒子%前期工作准备完毕后&就根

据第
$

节的匹配原则对粒子进行匹配%其中截止半径为

&"w

%通过软件编译得到的匹配结果如表
"

所示%

表
&

!

粒子数据

粒子

编号
粒子属性

盒子

号

盒内

编号
I

轴坐标
L

轴坐标
W

轴坐标

&

动态粒子
# & :&.?'/&-- :&-?1/1-- :"#?#.#--

"

动态粒子
' & :&%?#''-- :&'?..1-- :&&?1-1--

$

静态粒子
# # :&.?"$--- :&-?%."-- :&-?&."--

/

静态粒子
# & :&.?'/&-- :&-?1/1-- :"#?#.#--

'

静态粒子
# . :&'?/&1-- :&-?'##-- :""?$%%--

表
"

!

匹配结果

粒子编号 粒子编号 匹配结果

& $ &

& / #

& ' #

" $ &

DAB

!

硬件测试

本文使用
M

<

97DVC2O

实现前述匹配单元的硬件设计&

M

<

97DVC2O

是一种开源的高级硬件描述语言&是基于
M6DVD

的全新硬件设计语言&更准确的说是一个基于
S6DVD

的
C2O

开发框架&不同于以前的
C2O

&它解决了
=HQ9VE

I

的例化

不方便&大量重复声明&函数不能带参&参数化笨拙&错

误检测弱等问题%并且和传统的集成电路流和谐共存&适

合大规模的系统级芯片 !

ME6

&

S

N

S;HWE76J9

<

"的开发%在

系统通过
M

<

97DVC2O

实现硬件设计之后&还需对其进行板

级测试验证&验证所设计的逻辑代码是否符合预期的要求&

测试结果是否与软件仿真结果一致&是否满足时序要求%

在现在的集成电路的验证中&主要有两种方法&一种是随

机验证&另外一种是形式验证 !

REQWDV[HQ9R96D;9E7

"%随机

验证就是通过大量的随机向量来验证测试是否符合要求

!通常是将硬件的结果和软件的结果进行比较&或者通过断

言比较"%形式验证的主要思想是通过使用形式证明的方式

来验证一个设计的功能是否正确%形式验证可以分为
$

大

类*等价性检查 !

H

_

L9[DVH76H6JH6897

I

"'模型检查 !

WETHV

6JH6897

I

"和定理证明 !

;JHEQ

N<

QE[HQ

"%本文所使用的方法

是基于
F*B>

开发平台的随机验证%基本方法是*在
F*]

B>

中调用生成的设计模块 !以
4*

形式"&添加一些外围逻

辑&来给此设计模块提供测试输入$通过主机发送控制命

令&对设计模块进行测试$回收测试结果&将测试结果与

预期的软件仿真结果比较%使用的
F*B>

开发平台是
,9V]

97̂

公司的
=UK&"1

开发套件%

=UK&"1

开发板采用全新

,9V97̂ =K$.* CYa F*B>

&利用堆叠芯片互连将
1BY

CYa2X>a

裸片添加到封装基板上的
F*B>

裸片旁边%

支持高带宽存储器 !

CYa

"的
,9V97̂ F*B>

是计算带宽问

题 !与在
*UY

上使用
22X/

等并行内存相关"的最优解决

方案%

=UK&"1

提供
*U4HBH7$ &̂%

接口&插到一台服务器

主机上%主机平台安装
KPL7;L&1?#/O97L̂

操作系统&在

!
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其上运行驱动程序和测试程序%测试框架如图
.

所示%

图
.

!

验证平台框架示意图

图
.

中&测试脚本程序调用测试程序&测试程序使用

驱动程序中的读写函数&跟
=UK&"1

开发平台上的
F*B>

芯片通讯%

F*B>

芯片接收命令&输入控制逻辑从存储器

指定位置读取测试输入数据&提供给待测模块进行测试&

测试结果通过测试输出逻辑写到指定存储器位置%测试程

序从指定存储器读取结果数据&跟期望值比较&输出比较

结果%

因数据量较大&本节主要说明基于部分数据的硬件测

试结果%为了便于计算&将表
&

中的浮点数据都转换成了

&%

进制的定点数 !

""

位整数&

/"

位小数"%图
1

是
#

号盒

子内粒子的匹配结果&从图的最左边可以看到匹配单元的

相关信息%其中重要信息有
S;D;96

5

[H6

!静态粒子向量"'

9S

5

QHDV

!空粒子标志"'

T

N

7DW96

!动态粒子"'

7LWPHQ

!盒子号"'

9T̂

!盒内编号"'

VE6

5

P

!粒子
P

轴坐标"'

VE6

5

2

!粒子
2

轴坐标"'

VE6

5

T

!粒子
T

轴坐标"'

WD;6J

5

6DV

5

9E

5

6EL7;

!距离计算器匹配结果"'

<

D9QS

5

EL;

!最后输

出粒子对"'

<

D9QS

5

EL;

5

[DV9T

!输出粒子对有效标志"%其

中静态粒子和动态粒子都在
#

号盒子中&且动态粒子盒内

编号是
&

%因为静态粒子个数比较多&所以只展示盒内编号

为
#

的粒子%从图中可以看到距离计算器只有一对粒子匹

配成功 !

#

表示匹配不成功&

&

表示匹配成功"&最后经过

仲裁器输出的粒子对也仅有一对%

图
-

是
1

组粒子对都匹配成功情况%可以看出静态粒子

在
#

号盒子中&动态粒子在
'

号盒子中&由于共有
1

个静态

粒子&导致粒子数据信息比较多&故只展示了第
&

个静态

粒子的数据信息&经过距离计算器进行匹配&发现距离计

算器的结果均为
&

&即所有粒子对都匹配成功&最后匹配成

功的粒子对全部通过仲裁器一一输出%

结果表明&图
1

'图
-

硬件测试结果与表
"

的理论匹配

结果完全一致%

与此同时&为了说明偏序法和平面法可以节省系统的

资源消耗&对使用偏序法和平面法的情况以及只使用直接

计算方法的情况分别进行了测试验证%其中使用直接计算

方法和使用偏序法'平面法的资源对比如表
$

%可以看出&

图
1

!

#

号盒子粒子匹配仿真波形

图
-

!

不同盒子粒子匹配仿真波形

使用偏序法'平面法比使用直接计算方法要多消耗
.?%b

的

OKZ

!

OEE8]K

<

]ZDPVH

"&但却节省了
.#b

的
2M*

资源%相

比于
OKZ

资源&

2M*

资源对短程力计算系统更为珍贵%

表
$

!

不同情况下粒子匹配资源消耗

并行策略
YX>a 2M* OKZ

直接计算方法
&"

!

&b

"

'.

!

&b

"

%'"#

!

#?.b

"

偏序法和平面法
&&

!

&b

"

&.

!

#?$b

"

.#$#

!

#?1b

"

E

!

结束语

本文针对提升分子动力学模拟中粒子间非键合力的计

算效率的问题&提出了盒子划分'静态粒子'动态粒子和

空粒子标志位等概念%通过将盒子内的静态粒子和动态粒

子进行配对生成粒子对&有效地提高了匹配效率%此外&

还提出了粒子对筛选的两种方法*偏序法和平面法&使用

偏序法和平面法节省了系统
.#b

的
2M*

资源%在分子动力

!
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的分子动力学模拟匹配单元设计
#

"#-

!!

#

学模拟中&短程力计算单元是计算量最大的部分&而匹配

单元过滤掉不需要计算的粒子对减少了整个系统的计算量%

从测试结果可知&匹配单元有效地过滤掉了粒子间距离较

大的粒子对&输出了与理论分析一致的结果%

目前本文系统的匹配单元最高运行频率达到
&&'aC̀

&

下一步可继续优化匹配单元&如减少组合逻辑内容&使资

源消耗中
OKZ

数量减少%

OKZ

数量的减少有助于提升工

作频率&这对于进一步提升短程力计算系统整体性能具有

重要意义%
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