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摘要 对原来只适用于在微机上对由 500
一 ll XX) 个液态金属原子组成的小系统的

凝固过程进行分子动力学模拟研究的串行计算程序作了分析
,

并进一步将其改造成

为可以在 Y H
,

3 M 型巨型机上对由 5 (洲刃 一 1(XXX X) 个原子组成的大系统的凝固过程进

行分子动力学模拟研 究的并行计算程序
.

使模拟研 究的系统可容纳的原子数扩大

100 倍以上
,

因而其模拟研究的结果更接近于真实情况
.

关健词 计算机模拟 分子动力学 并行算法 液态金属 凝固

在材料微观结构的研究中
,

由于实验条件的限制
,

往往难以得到我们所需要 的结果
,

例如
,

对液态或非晶态结构的短程有序
,

就难 以用 X 射线衍射反映出其确切的微观结构 ; 对 由液态

金属急冷到非晶态的凝固过程中
,

其微观结构的瞬时变化就无法用仪器观测到
,

等等
.

然而
,

随着计算机技术的飞速发展
,

用计算机模拟研究的方法
,

却往往能够比较方便地得到这些结

果
,

因而它已 日益成为材料微观结构研究的一种重要手段
.

计算机模拟有多种方法
,

其中分子

动力学方法 ( M D ) 比较适合于液态及非晶态金属动态凝固过程的研究
,

我们在 90 年代初就开

始进行这方面的研究
,

当这种方法在中型机或微机上进行时
,

由于其内存和运算速度的限制
,

模拟研究只能限于 5 00
一 1姗个金属原子的小系统

.

因而模拟得到的结果虽然也能揭示一些

微观结构的特征和规律
,

但却与实际的大系统情况有较大的差异
,

如果能够在巨型计算机上

对更大量的原子系统进行模拟研究
,

其结果必然会更接近于实际
,

从而对生产实践将会更有实

际指导意义
.

然而在巨型计算机上进行大型模拟计算必须采用并行计算才能充分发挥巨型计

算机的优势
.

因此
,

本文在原有研究工作的基础上仁’ 一 5 1
,

尝试对原有分子动力学模拟计算程序

进行并行化处理
,

使所研究的系统的原子数达到 5 (XX幻 一 1《X) X( X) 个
,

从而实现使模拟研究所得

的结果与真实情况更为接近的目标
.

1 算法分析

分子动力学是求解相互作用粒子体系的经典运动方程的理论
,

只要知道所研究系统中原
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子的初始位置及速度
,

以及原 子间的相互作用势 协
“ , 7〕

,

就可以计算出每个原子所受的力
,

从

而计算出每个原子以后的运动
,

得到原子的新位置及速度
.

只要一步步地跟踪计算下去
,

就可

以模拟出系统中原子运动的情况
,

得到系统瞬时的微观结构组态
,

并可由此计算出该原子 系统

的热力学统计性质
.

在分子动力学模拟中
,

用计算机对粒子体系的经典运动方程求解时
,

主要是 由 V E R I卫
r

r 算

法实现的仁“ ,9]
,

由于 v ER 比
T 算法 比较成熟

,

且应用较广
,

并且我们 已 由此得 到了许 多少量原

子 ( 5 00
一 10汉) 个 )系统 的模拟结果

,

因此
,

本文在考虑并行算法时
,

主要是在原算法的基础上加

入并行部分
,

而不是完全从并行的角度重新设计算法
,

要求所得到的结果 ( 5(冷刀 个原子系统

的 )能与以前的结果有可 比性
.

在 V E R LET 算法 中
,

如果已知 t 时刻及前一步 ` 一 d ` 时刻原子

的坐标 r ( t) 和加速度
a

( t )
,

则在 t + dt 时刻
,

将有
r ( t + d t )

= Z r
( t )

一 r
( t 一 d : ) + d t Z a ( t )

.

( 1 )

速度可以不计算
,

但若要估算动能
,

则速度可由下式得到

, ( t )
= 〔 r

( : + d t )
一 r

( t 一 d ` )」/ ( Zd ` )
,

( 2 )

其中加速度 a 的计算即是原子受力 f 的计算
.

计算 了采用双体作用势近似
,

即第 i 个原子受

到的力为

关
=

艺苏 ( ` )
,

i 尹 j
,

( 3 )

其中寿( ` )是第 j 个原子对第 i 个原子的作用力
·

由上式容易看出
,

从理论上来说
,

其中 f 的计算量是与原子数的平方成正 比
,

而其他量的

计算量一般是与原子数成正 比
,

因而 了的计算将占用计算中的大部分时间
,

并且 比例将随原子

数的增加而增加
.

所以当原子数很 大
,

如达到 5 (X叉洲〕个时
,

计算耗时是难以接受的
,

这就限制

了我们可以模拟的原子总数
.

在单机的串行算法中
,

采用 了一种牺牲空间而换取时间的作法
,

即在 ` 时刻记录下每个原

子周 围 R CUT 距离内的原子 (超过此距离的原子则认为对其影响可忽略
,

即其双体势将趋近于

常数 )
,

由近邻原子表数组记录
,

而这些原子简称为近邻原子
.

如果在下一步 t + dt 时
,

各原子

的位移均未超过某一限定值
,

则认为各原子周围的近邻原子仍是 t 时刻记录的那些近邻原子
,

此时程序调用 兄 计算各原子的受力 ;若上述情况不满足
,

则某一原子受力的计算需要考虑其

他所有原子
,

此时程序将调用子程序 lF 来计算力
,

同时各原子周围的近邻原子发生变化
,

而要

求更新近邻原子表数组
.

由于与某个原子的距离在 R C UT 内的原子数一般不会随整个 系统原

子数的增加而发生较大的变化
,

因此
,

兄 的实际计算量将与系统的原子总数成正 比
.

而 lF 要

求计算两两原子之间的作用力
,

其计算量将会与系统的原子总数的平方成正比
,

如表 1所示
.

表 1 原算法的计算每一个循环步耗时 (单位
: s

)

系统的原子个数 500 1以l 〕 2(拟〕 50以 ) 5(刀闰 (预测值 )

子程序 F I 0
.

43 1
.

5 36 5
.

5 83 32
.

9() 3以X)

子程序 兄 0
.

2翻 0
.

印 5 1
.

20 12 3
.

11 5 31

采用这种策略将节省计算时间
,

但必须记 录下每个原子周 围 R C U T 内的原子情况 (比较

多时会达到 500
一 以刃 个 )

,

一般是定义一个很大的数组 ils t ( N S刀沉) )来记录近邻原子
,

其中 NS
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是模拟系统的原子个数
,

这个数组将会占用很大 的内存
,

在原子总数很大的情况下
,

单机的内

存将难 以满足需求
,

我们可以算一下当 N S = 5《众X) 时
,

光是该数组就需要内存 5(XXX ) , 以刃 ,
4/

10从 / 10 2 4 = 1 14
.

44 M 字节
.

若还考虑其余的 内存需要
,

单机的内存 已经难 以满足要求
,

就要

完全靠 1F 来计算力
.

但是
,

我们看到
,

当 NS
= 5 (众 X) 时

,

完全用 lF 计算
,

耗时是很难接受的
.

因此
,

为了实现 5(XX X) 个原子系统 的模拟计算
,

我们 必须利用 巨型计算机作并行模拟计

算
.

基于对原来串行算法分析
,

本文采用了以下的并行算法 “ 。了:

将计算力 的部分程序作并行化计算处理
,

如 产一一一一一一一一一一一一一一

图 1所示
.

采用 M A S I飞-R SL A V E 方式
,

将所有原

子的数据按原子编号平均分到各 S L A V E 结点机
,

包括每个原子的坐标
、

近邻原 子表数组 (即某原

子周围 CR LTJ 范围内的原子列表 )等数据
.

例如

整个系统有 5 (XXX) 个原子
,

分到 50 台处理机上
,

则 1 一 1(联 ) 号原子分到 1 号机上
,

而 100 1 一 2 X( X)

号原子分到 2 号机上
,

如此类推
.

当主程序要计

算力时
,

将所有原子的当前坐标广播到各个处理

机
,

然后 由各个处理机 同时计算其所属范围内的

原子的受力
,

如前例
,

即由 1 号机计算 1 一 1(XX) 号

动力学循

环步 (d t)

二 , , l计算原子受力部分

调

用
数返
据回

子程 j字 F I或 F Z ( M as et r )

P V M环境

S L A V E I } 1 S L A V E Z S L A V E i

井行计算

图 1 并行处理示意图

原子的受力
,

由 2 号机计算 100 1 一 2仪X) 号原子的受力
,

等等
.

各个 S I A VE 计算完以后
,

再将结

果 (即各原子的受力 )发回到 M A S
护

几 R
,

由主程序继续下一步
.

当计算力时
,

各个处理机同时计

算
,

大大提高了速度
.

并且
,

庞大的近邻原子表数组将分开存放在各 SLA v E 处理机 中
,

即使有

所变化
,

也只由各 S L AV E 机完成
,

而与 M A引飞R 无关了
,

这样
,

大系统的模拟计算就不会因为

内存不够和运算速度不高而受到限制 了
.

采用上述并行算法有以下几个优点

( l) 未对原算法进行本质性修改
,

只是加人了并行部分
,

所得结果与原来一致
,

便于检验

和比较计算结果
.

( z) 采用 M A STE R
一

S LA V E 方式
,

简洁明了
,

易于维护
,

可随时调整并行机数

量
.

(3) 较好地解决了内存问题
,

将大系统模拟中所需要 的大量内存分开到各个并行机中
,

只

要并行机的数量 以及单机的内存和速度允许
,

可使模拟计算的原子数上百倍
、

甚至上千倍地提

高
.

上述算法的理论加速比是 R l 关 C 2/
,

C 是 S IA VE 机数
,

R l 是一个 系数
,

指计算力的部分

在整个计算中所占的比例
,

当原子总数很大时
,

R l 一般在 90 % 以上
.

另外再 除 2 是因为
,

单

机计算时
,

两原子之间的相互作用力是相对的
,

只须计算一次
,

而并行计算时
,

由于分开计算
,

将会重复计算一次
.

2 算法实现

经过并行处理后的程序在我国自行研制 Y H
一

3 M 巨型机上运行稳定
,

采用 M A S I下-R S LA VE

方式的 VP M 编程实现
,

MA别陀 R 将在 Y H
一

3 M 的前端工作站上运行
,

而 S L AV E 将分给 n 1
一

3 M 的

各个处理机
,

将原单机程序中计算力的部分
一

子程序 lF
,

几 中的依次计算各个原子受力的部

分 (为主要部分 )作并行化处理
,

转化成 S L A V E 程序
.

每次计算力时
,

主程序调用子程序 1F 或
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几
,

而子程序再依情况将所需要的数据传给各个 S LA V E
.

各个 SLA VE 收到数据后即开始这一

轮计算
,

结束后将结果 回转给 M A S r E R
,

然后处于等待状态中
,

直到下一轮计算力的部分开始
.

陇蟋T E R 依次接收各个 SLA V E 的数据
,

然后继续下一轮
,

直到整个计算结束
.

目前我们模拟计算 5峨刀X) 原子的系统
,

使用 了 Y H 一 3 M 的 50 个处理机同时并行计算
.

采

用这样的并行算法
,

每个循环步的实际耗时 已接近于预计耗时的 1乃 0( 约为 6以) s
)

,

这样的模

拟计算耗时已经是可以接受的了
.

3 计算结果及其分析

我们采用 Wan g 等的扩展非局域模型膺势理论中的双体有效势函数 e[,
’ 〕

、 (
r
) =

孕{ , 一

粤{
’ F (。 )纽钾Zd。 1

,

, 一 J ` 以 U 丫

( 4 )

对含 5仪以) 个 lA 原子的系统进行 了模拟计算
.

在 9 4 3 K 时 (略高于 lA 的熔点 9 33 K )
,

将这

5侧X旧个原子置于一个立方盒 ( M D B ( ) X ) 内
,

初始坐标随机获得
,

然后整个系统弛豫运行 2仪刃

步
,

获得 9 4 3 K 时的平衡状态
,

并统计此时的双体相关分布函数
、

键型
、

原子团等
.

然后 以 4 x

101 2

称
,
的速度使系统冷却到低温

.

其间每隔一段温度 (一般为 50 K 左右 )
,

就记录一次当时

的系统状态
,

包括原子的坐标
、

速度
、

能量等
,

然后依此统计出每个温度下的双体相关分布函

数
、

键型指数
、

原子团等
.

结果分析如下
:

( l) 双体相关分布函数

霭

图 2 液态金属 川在 叫 3 K 时的 酬
;

)曲线

刁 该系统 的双体相关分布函数曲线
,

如图 2 所

} 示
.

由图可以看出
:
由 5侧X】) 个原子大系统模拟所

} 得的曲线与实验曲线符合较好
,

而且与由 500 个

} 原子小系统所得的结果相差甚微
.

这是由于 g (
r
)

} 是一个统计平均的结果所致
,

它把系统在微观上的

l 差别给平均丢 了
.

从这里可以看到
,

如果仅仅是为

I 获得系统的双体分布函数
,

则 500 个原子系统的模

} 拟也就够 了
.

但是对那些微观结构的重要差别
,

仅

! 仅靠这样的宏观统计值是不够的
,

必须作进一步的

」深人研究
.

12 ( 2 ) 键型指数分析

采用 oH
n

eyc ut t 一 A n d e o e
n( HA )键 型指数分析

法 [川
,

是 目前对非晶态
、

液态金属等无序系统的微

观结构进行分析研究的一种重要方法
.

表 2 所列 出的是几种键型在系统的总成键数中所占的

百分比随温度而变化的情况
.

如果把表 2 中的模拟结果与文献〔12」表 1 中对 500 个原子的小系统所作的模拟结果相 比

较
,

可以清楚地看到
: 两者的键型变化趋势基本相同

,

但具体的数据却有 比较明显 的差别
.

这

正好说明周期性边界效应对模拟研究结果的影响不容忽视
.

例如
,

其中 15 51 键型的大幅度上

升表现最为明显
,

在 本文 5以XX) 个原子 的大系统 中
,

由 9 4 3 K 时 的 16
.

95 % 增 至 300 K 时的

29
.

印% ;而在文献仁12 ]表 1 中所述 5 00 个原 子的小 系统 中
,

却是 由 94 3 K 时 的 16
.

6 % 增至
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3 00K 时的 2 6
.

0 %
.

两者在初 始( 男3K ) 时相 差甚微
,

仅为 0
.

35 %
,

而到 3 00 K 时却相差 高达

3
.

印%
.

由此可见
,

本文 由 5印田 个原子大系统所得的结果
,

由于前面所说的周期性边界条件

影响已经大为减少
,

将比由 500 个原子的小系统的结果更加接近于实际情况
.

表 2 各种 体 A 键型成键数随温度的变化情况 (单位
: % )

键型
温度 / K

120 1 12 1 1 1 31 1
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( 3) 原子团分析

在液态 和非 晶态中
,

短程有序的直接反映就

是系统中存在大量的原子团结构
,

我们对 5〕 X刃个

原子系统中的原子团也进行了分析
.

其中在急冷

过程中变化最大
、

数量最多的原 子团是二十面体 象

结构
.

如图 3 所示
,

二十面体的个数基本上呈直备
线上升

,

但在 5 50 K 时
,

发生 了异常的弯折现象
,

而监
根据实验

,

550
一 soo K 正是玻璃转变温度 飞所在

的范围
.

这证明二十面体的变化在相变点处有明

显的反映
.

至于相变发生期间
,

二十面体的具体

情况还有待进一步的研究
.

( 4 ) 可视化分析

① 模拟系统的二维截面图
.

利用计算机图形

学
,

可 以作出二维截面图如图 4 ( a) 和 ( b) 所示
.

一二十面体原了团
~ 总原子团

nùnnàOn
ùnn00505000500050

飞à,、,乙气乙-l

O ` ~ es ee
.

-
一

一- ` 一一一- ` ~ ~ -口

3 0 0 4 0 0 5 00 6 0 0 70 0 8 0 0 9 0 0 1 0 0 0

T/ K

图 3 二十面体原子团与总原子团数随温度的

变化关系

整体上来看
,

原子的排列杂乱无章
,

反映了其长程无序
.

但在某些局部
,

我们可 以看到非

常明显的规律性
,

有的地方有二十面体的反映
,

有些地方甚至 出现了类似晶体的排列情况 ;而

有的地方有明显的
“

空洞
” .

而对于 5 00 个原子的二维截面图
,

则看不出模拟系统的全貌特征
,

因为其信息量是不够的
.

② 5 0以X) 个原子系统中的团簇 ( Clus et r) 结构
.

团簇是 目前研究较多的一个问题
,

它是研究

系统亚微观结构及转变过程的一个重要环节
.

在实验上
,

通常用特殊方法制备金属团簇以供

研究
.

而在我们模拟的 5侧XX) 个原子大系统中
,

可 以找到大量 由多个原子团 (主要是二十面

牛,.1飞\J名目



自然科学进展 第n 卷

图 4 二维截面图

(
a

) 838K时的 ( lX)( )面视图 ; (b ) 838K 时 ( 1 11 )面视图

体 )组合起来的大团簇结构
,

这种结构在 5 00 个原子系统 中比较少见
.

下面图 5 和图 6 分别是

由 3 个二十面体结合起来的团簇和由 6 个原子团结合起来 的大团簇
.

这一结果告诉我们
,

在

实际的宏观材料 中
,

的确有可能存在结构较好
、

较大的团簇结构 (虽然 目前实验上还难以确切

的观察到 )
.

图 5 由三个二十面体组成的团簇
图 6 由六个原子团组成的大团簇

4 结论

本文在对原有分子动力学模拟计算程序进行深人分析的基础上
,

实现了并行化处理
,

使所

研究系统的原子数可达 5以卫) 一 1《XXX〕个
.

并利用这种并行算法
,

已经成功地对 5《X拟 ) 个 龙 原
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:
液态金属原子大系统凝固过程模拟的并行算法研究

子的大系统进行了分子动力学模拟研究
,

并取得 了比较满意的与真实情况更为接近的结果
.

我们认为
,

如果能从并行算法 的角度重新而彻底地改造 V EIR王 T 算法
,

再采用更高性能 的并行

巨型机
,

将会使可计算的原子总数进一步成十倍
、

甚至成百倍地增加
,

从而使模拟的结果更接

近材料的实际情况
.
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