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王汉奎 ,　张　雄 ,　刘　岩
(清华大学航天航空学院 , 北京　100084)

[摘　要 ] 　提出光滑分子动力学方法 (SMD) 的并行化计算方法 , 编制光滑分子动力学以及光滑分子动力学 -

分子动力学 (SMD2MD) 耦合的并行程序 , 并分析铜纳米单晶的单向拉伸和带裂纹板的拉伸问题. 光滑分子动力

学在分子动力学基础上引入背景网格 , 在背景网格点上求解运动方程 , 由此将控制MD临界时间步长的因素化为

背景网格单元尺寸 , 扩大可用的时间积分步长 , 缩短总计算时间. 通过单晶拉伸和带裂纹板拉伸等较大规模问

题的计算 , 验证方法的正确性. 与传统分子动力学相比 , SMD和 SMD2MD耦合方法可以节约计算时间.
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0　引言
计算机硬件的发展和算法的不断优化 ,使得大规模仿真成为可能.自上世纪 60年代[1 ]以来 ,分子动力学

逐渐成为计算物理学、计算材料学和计算力学中广泛使用的一种方法.分子动力学模拟不受实验条件限制 ,

可以得到实验无法测量的数据 ,可以从微观角度考查物理量的变化.但受计算机存储和计算速度的限制 ,分

子动力学可以模拟的空间尺度和时间尺度都很小.分子动力学模拟中大多数原子在做高频热振动 ,为使计算

不发散 ,计算时间步长受系统最小振动周期限制 ,大多取 fs (10 - 15 s)量级.即使计算上百万步 ,也只能模拟 ns

(10
- 9

s)级现象 ,与常规实验相去甚远.并且计算时间越长 ,计算累积误差越大 ,计算结果的可信度就会下降.

即使采用高性能计算机 ,分子动力学可以计算的空间尺度和时间尺度也是很有限的.

1　光滑分子动力学
经典分子动力学是将组成系统的微观粒子 (原子)视为经典粒子 ,粒子与粒子间相互作用由原子势函数

确定 ,每个粒子服从牛顿运动定律 ,求解每个粒子的运动方程 ,进而得出整个粒子构成系统的一些物理量随

时间的变化.分子动力学的时间积分步长通常取 10
- 15～10

- 14
s.受计算机计算能力的限制 ,分子动力学模拟

的时间尺度在 10 ns以下.

光滑分子动力学采用了物质点法[4 ,5 ]的求解格式.物质点法是将连续体离散为一系列物质点 ,物质点携

带了密度、速度和应力等各种物理量 ,并根据所受的外力和内力在背景网格中运动.在每一时间步 ,首先建立

背景网格 ,将背景网格与物质点固连 ,物质信息映射到背景网格并在背景网格上求解运动方程 ;然后将求解

结果映射回物质点 ,得到下一时刻物质点信息.物质点法的临界时间步长由背景网格大小决定 ,克服了有限

元中网格畸变引起的时间步长减小的问题 ,适用于冲击、碰撞和爆炸等过程的数值模拟.

光滑分子动力学[6 ,7 ] (SMD)是在分子动力学 (MD)的基础上引入背景网格 (图 1) ,将分子动力学中的原子

看作是物质点法中的物质点.在进行时间积分时 ,首先将原子信息映射到背景网格 ,在背景网格上求解动量

方程 ,然后将更新后的背景网格信息映射回原子 ,更新原子信息 ,完成一时间步计算.分子动力学积分的临界

时间步长由系统的最小周期决定 ,而光滑分子动力学引入背景网格 ,在背景网格上积分 ,相当于光滑了系统

中高频分量 ,临界时间步长由背景网格大小决定.
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图 1　光滑分子动力学

Fig11　Smoothed molecular method

对背景网格的选取没有限制 ,为计算方便多取规则网

格 ,本文算例中均取 8 节点立方体网格.每一时间步求解

前 ,首先建立背景网格 ,新建立的背景网格在每一时间步

中与当前构形固连 ,原子与背景网格节点映射由有限元形

函数 N ( rk )来完成.原子点速度、加速度可由节点的速度、

加速度近似表示为

Ûr k = ∑
N

p

I = 1
N I ( rk ) ·Ûr I , (1)

r̈ k = ∑
N

p

I = 1

N I ( rk ) ·̈r
I , (2)

其中 Ûr k , r̈ k 表示原子 k 的速度和加速度 ,Ûr I
, r̈

I 表示节点 I

的速度和加速度 , N I ( rk )为原子 k 对背景网格节点 I 的形

函数 , Np 为节点总数 , Na 为原子总数.分子动力学中原子

的运动方程为

mi r̈ i = Fi , (3)

将原子运动方程映射到网格节点 ,建立节点运动方程

∑
Na

i = 1
NJ ( ri ) mi r̈ i = ∑

Na

i = 1
NJ ( ri ) Fi , (4)

将近似方程 (2)代入式 (3) ,得

∑
N

p

I = 1
MJI r̈ I = FJ , (5)

其中

FJ = ∑
N

a

i = 1
NJ ( ri ) Fi , (6)

MJI = ∑
N

a

i = 1

NJ ( ri ) mi N I ( ri ) . (7)

　　对方程 (7)取集中质量阵并进行时间积分 ,得到下一时间步节点信息 ,再由建立在背景网格上的形函数

映射得到原子信息.在进行下一步更新时 ,将当前网格丢弃 ,重新使用上一步的规则网格 ,并计算映射矩阵

N .

2　并行化
光滑分子动力学是基于处理单个原子的运动 ,当原子数量达到一定规模时 ,单机的计算能力和存储量很

难满足要求 ,并行处理是一种行之有效的方法.

本文中并行策略采用区域分解法 ,即将所求解的区域按处理器个数分解成小求解区域 ,每个处理器负责

处理一个区域内所有的信息.每个处理器既要处理区域内部原子信息 ,也要处理网格节点信息.

对原子信息部分的处理参考分子动力学并行化[13 ]
,这方面已比较成熟[9 - 11 ] (图 2) .

对每块小区域分布相同的背景网格 ( N x ×Ny ×Nz ) ,采用 6面体网格 ,网格内原子信息的计算只依赖原

子所处网格的 8个节点信息.在不同区域交界面附近设置重叠网格 ,重叠网格的节点信息要与相邻区域通信

后才可以正确得出.

每步计算中 ,网格部分每步信息更新均须完成在三个方向 ( x , y , z)上的六次通信 ,通信总量为 K(2 N xN y

+ 2 N yNz + 2 N xNz ) ,其中 K为应参与信息交换边界网格的层数 , K = LmΠL c ,L m 为网格大小 ,L c 为原子势的截

断半径.

对照分子动力学及物质点法的积分过程 ,光滑分子动力学的积分步骤如下 :
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图 2　原子部分的并行化

Fig12　Parallel of atoms

①预处理.布置背景网格 ,并由原子位置计算映射矩阵 N ;

②利用背景网格 ,将原子信息映射到背景网格 ;

③不同处理器间通信 ,更新重叠网格节点信息 ;

④对方程 (5)时间积分 ,得 t +ΔtΠ2 节点信息 ,将 t +ΔtΠ2 时刻节点加速度、速度映射到原子 ,得 a
3
i ,

v
3
i ,更新原子信息

vi ( t +
Δt

2
) = vi ( t) +

Δt
2

a
3
i , (8)

xi ( t +Δt) = xi ( t) +Δtv
3
i ; (9)

　　⑤由原子 (分子)势函数计算新构形下原子力 Fi ( t +Δt) ,并将原子信息映射到背景网格 ,对方程 (5)时

间积分 ,得 t +Δt 时刻节点信息 ,将 t +Δt时刻节点加速度映射到原子 ,得 a
33
i ,更新原子信息

vi ( t +Δt) = vi ( t +
Δt

2
) +
Δt

2
a

33
i . (10)

　　光滑分子动力学并行化基于分子动力学并行化 ,除原子信息交换要通信外 ,背景网格也需要通信 ,光滑

分子动力学并行效率比分子动力学并行效率低.网格越密 ,由于网格带来的通信量也越大 ,并行效率也越低.

图 3　网格部分并行化

Fig13　Parallel of meshes

图 4　信息交换

Fig14　Data exchange

3　MD与 SMD耦合
采用 SMD计算 ,可以增大计算时间步以减少总计算时间 ,但对于模拟某些现象如位错发生、相变等 ,还

需保留分子间相对运动的高频分量.在这种情况下 ,可采用 SMD与MD耦合的方法.
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SMD与MD都基于原子 (分子)计算 ,在同一空间尺度. SMD采用的时间步大 ,MD采用的时间步小 ,通常

取 SMD时间步长Δτ(SMD)为MD时间步长Δt (MD)的 N 倍 ( N 为正整数) .积分过程如图 5所示.

SMD区每更新一步 ,MD区要更新 N 步.在MD区更新 N 步的过程中 ,与 SMD区相邻部分原子计算力时

需要 SMD区一些原子的中间步的信息 ,这些中间步信息可由前后两步 SMD信息线性插值得出 ,

xn+ [ k ] = xn + k
xn+1 - xn

N
, (11)

式中 xn + [ k ]为 I区原子在 nτ+ kt时刻信息 , xn 为原子在 nτ时刻信息 , xn + 1为原子在 ( n + 1)τ时刻信息.在

SMD与MD耦合计算中 ,背景网格布满整个模拟区域 ,如图 6所示.在 SMD区划分出与MD区相邻的一层网

格 I ,I内原子积分时间步长是Δτ(SMD) , I内原子插值计算出每Δt (SMD)时间步的信息 ,用于MD区计算.

MD区每 N 步计算一次耦合交界面网格节点信息.

图 5　多时间步耦合

Fig15　Multiple time step coupling

图 6　SMD与MD区耦合

Fig16　Coupling of SMD and MD

　　SMD2MD耦合的并行化在 SMD并行化的基础上进行 ,SMD与MD不同的只是积分方式及积分的时间步

长. SMD与MD耦合 ,除 SMD区线性插值外 ,并没有引入其它计算.而线性插值的计算不需要不同处理器间

通信. SMD2MD耦合的并行化方式可以完全采用 SMD并行化方式 ,只是其中的一部分区域积分方式采用传

统MD积分 ,时间步长取Δt (MD) .

算例结果中用到了原子应力 ,本文中采用 Viral形式[12 ]

σi , kl =
1
V i

-
pi , k pi , l

mi
+

1
2 ∑j≠i

9 Utotal

9 rij

rij , k rij , l

rij
. (12)

对于原子 i ,σi , kl为原子 i的应力张量 ,V i 为原子 i的体积 , mi 为原子 i的质量 , pi , k为原子 i 的动量在 k 方向

上的分量 , rij , k为原子 i 到原子 j矢量的 k分量.

4　数值算例
411　铜纳米单晶的单向拉伸

分别用分子动力学 (MD)与光滑分子动力学 (SMD)对铜纳米单晶进行单向拉伸 ,比较不同方法计算得到

的结果.计算单晶铜在[010 ] ( x)和[100 ] ( y)方向取 10 a0 ,在[001 ] ( z)方向取 64 a0 ,原子总数为 29 327 ,势函数

采用 EAM势 ,三个方向均为非周期边界条件.首先用分子动力学将该构形弛豫 1 ns ,然后在两端以恒定速度

加载 ,拉伸应变率 1×10
8

s
- 1

,初始温度为 10 K. MD步长取 10 fs ,SMD步长取 160 fs和 80 fs ,并且 SMD取三

种不同网格进行计算 ,这三种不同网格将求解区域划分成 2×2×12 ,5×5×30及 10×10×60个单元.应力应

变曲线如图 7所示.

在应变比较小 (ε< 011)的情况下 ,应力与应变关系基本呈弹性 ,SMD曲线与 MD曲线吻合得较好.由

SMD计算出的应力应变曲线与由 MD计算出的应力应变曲线几乎在同一应变下突变 ,之后曲线略有偏离.
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SMD与MD相比 ,在弹性阶段吻合的很好.在进入塑性阶段后 ,试件中有位错产生 ,但由于 SMD的映射过程

图 7　单晶铜的应力应变曲线

Fig17　Stress2strain curve of single2crystal copper

将原子尺度的位错信息进行了一定的光滑 ,不能够

很好地反映这种变化 ,因此在进入塑性阶段后曲线

出现偏离 ,可以通过 SMD与MD耦合的办法来解决

这一问题.相比MD ,SMD对总计算时间有很大节约

(见表 1) ,模拟同样长时间内的分子变化 ,SMD所

用时间约为MD时间的 1ΠN .

表 1　计算时间

Table 1　Computing time

方法 时间步长Πfs 总时间步 总计算时间Πs

MD 10 34 560 4 912155

SMD(2×2×12) 160 2 160 34511

SMD(5×5×30) 160 2 160 35514

SMD(10×10×60) 80 4 320 62512

图 8　MD - SMD耦合

Fig18　Coupling of MD and SMD

412　带裂纹板的拉伸

本算例采用MD2SMD耦合的方式求解 ,如图 8 所示.试件材料

为铜 ,在模拟区域中部采用MD区 ,两侧采用 SMD区 ,MD区占总区

域的 35 %.沿[100 ] ( x) ,[010 ] ( y) ,[001 ] ( z)方向的各边边长分别为

180 a0 ,404 a0 ,4 a0 ,原子总数为 1 168 196个.在结构的正中间 ,开有

一长为 60 a0 的裂纹 ,占总宽度的 1Π3. x , y 方向为自由边界 , z 方向

为周期边界 ,在 y 方向两端 (2 a0 )原子施加方向相反的恒定速度 v

(10 m·s - 1 ) .采用MD2SMD耦合计算 ,背景网格数为 24×60×1.平均

网格大小为 217×214×114 nm
3
.在 SMD区 ,平均一个网格内有 811

个原子 ,MD区时间步长为 10 fs ,SMD区时间步长为MD区的 10倍 ,

即 100 fs ,初始温度为 10 K,整个加载过程 014 ns.比较在ε= 01038

时 y方向的正应力σyy (图 9)和剪应力τxy (图 10)及裂纹长度随应变

的变化曲线 (图 11) ,可以看出 ,SMD2MD耦合计算与MD计算比较 ,

图 9　正应力结果

Fig19　Normal stress

图 10　剪应力τxy结果

Fig110　Shear stress
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应变 - 裂纹长度曲线吻合的很好 ,剪应力、正应力符合的也比较好. MD结果由于高频分量得到了保留 ,应力

云图过渡较为平滑 ;SMD2MD耦合计算结果在 SMD区应力经过背景网格的光滑化 ,不同应力层次间轮廓较

为清晰.正应力与剪应力云图在两个不同方法计算区域表现出了很好的连续性.但正应力在 SMD2MD耦合交

界面处偏大 ,可能是耦合方法不完善造成 ,耦合方法有待进一步改进.使用四进程并行计算 ,SMD2MD耦合方

法的总计算时间只有MD总计算时间的 4915 %.图 12为使用不同数量的处理器完成计算所用时间 ,分子动

力学计算并行效率为 88 % ,耦合计算的并行效率为 82 %.

图 11　应变2裂纹长度曲线
Fig111　Strain2crack size

图 12　计算时间

Fig112　Computing time

　　以上算例均在自行搭建的并行环境上计算完成 ,该并行环境是基于 PC的集群系统 ,处理器为 AMD

3800 + ,网络为千兆以太网 ;采用Linux操作系统及MPICH库.

5　结论
本文发展了光滑分子动力学的并行化计算方法.光滑分子动力学通过滤掉系统中的高频分量 ,显著地扩

大计算时间步长.与传统分子动力学相比 ,减少了总计算时间 ,通过并行化扩大了模拟的空间尺度.用纳米单

晶单向拉伸和带裂纹板拉伸算例进行验证.纳米单晶拉伸 SMD结果与MD结果比较 ,在弹性阶段完全吻合 ,

而且也能很好地捕捉到屈服点.进入塑性阶段后 ,SMD由于滤掉了分子间相对运动的高频分量 ,不能很好地

反映屈服行为 ,这可以通过 SMD2MD耦合的办法解决.用耦合方法计算了带裂纹板的拉伸 ,在裂纹周围 35 %

的区域由MD计算 ,其余部分用 SMD. SMD2MD耦合计算的时间只有传统全部用MD计算时间的 4915 % ,计算

结果基本符合 ,两种方法得出的剪应力结果一致而且很平滑地通过交界区 ;正应力结果大体一致 ,但在耦合

交界面处偏大.这可能是耦合方法不完善造成 ,在今后工作中进一步改进耦合计算方法.光滑分子动力学通

过并行化 ,可以在空间尺度上处理大规模问题 ,通过与MD耦合 ,可以保留分子动力学优点 ,同时 ,缩短总计

算时间.
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Parallel Smoothed Molecular Dynamics Method and Coupling

with Molecular Dynamics

WANG Hankui ,　ZHANG Xiong ,　LIU Yan

( School of Aerospace , Tsinghua University , Beijing　100084 , China)

Abstract :　A parallel smoothed molecular dynamics(SMD) method is proposed. Parallel programs with SMD and SMD2MD coupling are

developed for loading problems of a plate with a crack and a nano single crystal copper beam subjected to remote tensile. With traditional

molecular dynamics , smoothed molecular dynamics method introduces fixed background mesh and solves motion equations. Critical time step in

SMD is controlled by background grid size and could be enlarged to save simulation time. Results are in agreement with those of traditional

molecular dynamics. Compared with traditional MD simulation , SMD and SMD2MD coupling methods save computing time.

Key words :　smoothed molecular dynamics ; parallel processing ; multiscale computation ; multiple time step
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