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GROMACS 软件并行计算性能分析① 
张宝花, 徐  顺 

(中国科学院计算机网络信息中心 超级计算中心, 北京 100190) 

摘 要: 分子动力学模拟是对微观分子原子体系在时间与空间上的运动模拟, 是从微观本质上认识体系宏观性

质的有力方法. 针对如何提升分子动力学并行模拟性能的问题, 本文以著名软件GROMACS为例, 分析其在分子

动力学模拟并行计算方面的实现策略, 结合分子动力学模拟关键原理与测试实例, 提出 MPI+OpenMP 并行环境

下计算性能的优化策略, 为并行计算环境下实现分子动力学模拟的最优化计算性能提供理论和实践参考. 对

GPU 异构并行环境下如何进行 MPI、OpenMP、GPU 搭配选择以达到性能最优, 本文亦给出了一定的理论和实例

参考.  
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Abstract: Molecule dynamic (MD) simulation is used for simulation of atomic systems. It is a powerful tool for 

understanding relationships between microcosmic nature and macroscopic properties. In view of the problem of how to 

improve the performance of parallel MD simulations, in this paper taking the famous GROMACS software as an example, 

we study its implementation strategy on parallel computing performance, combining with the key principles of MD and the 

results of test cases, and we propose optimization strategies of performance under MPI and OpenMP parallel environment. 

It can provide theoretical and practical reference for optimizing performance of MD software. In addition, we also study 

that in the GPU heterogeneous parallel environment how to tune MPI/OpenMP and GPU to obtain the best performance. 
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2013 年的诺贝尔化学奖授予了 Martin Karplus、

Michael Levitt 和 Arieh Warshel 三位理论化学家, 以肯

定他们在 “开发多尺度复杂化学系统模型”方面所做

的贡献. 他们发展了大量分子动力学(MD: Molecular 

Dynamic)模拟基本理论和计算方法, 实现了更好地通

过微观相互作用研究体系的宏观性质. 这一类强有力

的计算化学方法渗透于迅速发展的分子生物学、生物

信息学和生物物理学等前沿交叉学科, 同时逐渐形成

一系列典型计算与模拟软件 , 包括 : GROMACS、

NAMD、LAMMPS、AMBER、CHARMM 等[1-5]. 高

性能并行计算技术应用于分子动力学模拟, 使得体系 

 

 

模拟能够在更大空间尺度和时间尺度上进行. 比如

GROMACS 软件的基础框架设计就立足在高性能计算

环境.  

GROMACS 是开源分子动力学通用软件包, 面向

百万级甚至亿万级粒子体系的模拟[1]. 它具有多种并

行模式: MPI、MPI+OpenMP、Thread-MPI, 还支持 GPU

等加速器的应用. GROMACS 4.6 以后针对 GPU kernel 

进行了重新设计, CPU 和 GPU 的协调工作方式对计算

性能变得更为敏感[6]. 针对 MD 模拟中的力场计算密

集型任务, 它采用区域分解技术和动态负载均衡技术, 

并且计算长程作用力的任务(PME 算法)能分类出独立 
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进程负责, 来加速优化计算; 对于大规模粒子体系在

并行计算时实行主区域分解技术 (DD: Domain 

Decomposition)[7], Domain 区域内的计算任务会映射到

一个 PP rank (Particle-Particle (PP) interaction MPI rank)

上面. 在并行规模较大时, 还会将 PME 计算分配独立

的 ranks以减少 rank间的通讯量来提高并行计算效率[8]. 

GROMACS 虽然能自动调节 rank 间的计算负载, 但要

达到最佳计算性能还很困难.  

  GROMACS 的计算性能除了硬件影响外, 还有安

装编译方式和并行计算策略选择方式的影响, 在硬性

约束固定和软件安装编译优化之后, 此时并行计算策

略的选择对运行速度影响最为显著. 并行策略方面可

调节的方式有: 进程并行数、节点划分、区域分解、

作用力计算相关的PME/PP任务分配和GPU/CPU协调

工作等. 这些是提升分子动力学模拟并行计算性能的

关键因素, 对于 GROMACS 程序的终端用户意义重大. 

准确高效地使用软件, 不仅能够节省时间, 更快获取

模拟计算结果加快科研进度, 而且由于硬件设备的高

效使用能够大幅节省计算成本. 但现实是: 软件程序

对于大多用户来说仍然是个黑盒子, 不可避免地存在

使用效率上的陷阱. 比如选择何种并行模式? 如何合

理分配 MPI+OpenMP? 如何有效使用 GPU 加速卡能

够达到计算绝对性能最优, 同时不会造成硬件资源的

隐形浪费? 这些都是用户非常关注且迷惑的问题. 因

此有必要对 GROMACS 的并行计算性能进行分析研

究.  

本文分析 GROMACS 软件在分子动力学模拟并

行计算方面的实现策略, 先阐述 MD 模拟中涉及计算

方法的并行化设计与实现关键问题, 在原理和算法分

析之后, 以最优并行计算为目标, 提出 CPU 并行中如

何调节并行计算优化策略方案. 文中还讨论了异构并

行环境下GROMACS并行计算的实现原理, 并对GPU

异构加速时计算性能调节给出了有益参考.  

 

1 GROMACS并行计算优化策略 
  GROMACS 采用了 MD 模拟中的区域分解并行设

计方式, 以 MPI 为主要的并行环境, 加入 OpenMP 和

CUDA-GPU 实现热点并行加速计算. 为获得最佳计算

性能 , 常需要综合考虑不同的并行组合方式 . 根据

GROMACS 软件并行设计方式以及影响并行计算性能

的分子作用力计算的问题, 针对 MPI搭配OpenMP线

程并行方式我们提出相应的优化策略方案, 并对存在

GPU 异构加速情况下并行优化作探索.  

1.1 非成键力计算与 PME 计算性能优化 

优化GROMACS MD模拟关键在于优化分子作用

力的计算. 分子作用力大致分为: 成键力和非成键力, 

非成键力有范德华力和静电场力等形式. 直接计算非

成键力的复杂度为 O(N2), N 为体系的粒子数, 这也使

得它成为并行优化的关键问题 . GROMACS 采用

PME(Particle Mesh Ewald, 包括 LJ-PME)[9]算法来加速

非成键力的计算, Ewald 算法是 PME 的基础, 在粒子

数为 N 的周期性边界体系中, 静电势能 U 可以表达为 

1 1
,2

N N i j

n i j
ij n

q qk
U

r 
                 (1) 

其中静电常量 k 是关于介电常数 ε 的量 k=1/4πε, 而

rij,n=|ri-rj+n|表示电荷粒子 i 和 j 在跨越镜像格矢 n 间的

真实距离, 镜像格矢 n=(nx,nv,nz), 添加*号表示当在原

像中即 n=(0,0,0)时排除 i=j的情况. Ewald方法将慢收敛

的式(1)转换为两个快收敛项和一个常数项 

U=Udir+Urec+U0               (2) 

其中 

 

 

 
实空间(direct space)表达式 Udir中 erfc 为互补误差

函数, 倒易空间(reciprocal space)表达式 Urec中 V为模拟

盒子的体积, 系数 β 同时出现在三项中用于调节它们

计算的相对权重. 比如将 β系数取较大值, Udir会相对于

r 收敛很快, 因此可以采用截断 r 来减少其计算量, 而

不影响计算精度. 实际上 Ewald 方法的计算复杂度仍

然为 O(N2), 而 PME 在计算 Urec时引入了快速傅里叶变

换操作加快了计算, 同时采用大 β系数加快 Udir收敛便

于计算中使用截断操作, 最终 PME总体上计算复杂度

达到了 O(Nlog(N)), 在大体系模拟中加速性能显著. 

非成键力按照作用范围分为短程和长程非成键力. 

短程非成键力(如静电场计算 Udir)在实空间计算, 长程

非成键力(如静电场计算 Urec)常变换到倒易空间计算. 

PME 算法是用于加速长程非成键力计算的一种常用

方法, 其它类似算法还有 Reaction Field 方法等. 
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图 1 GROMACS 中分子间作用力的分类 

 

GROMACS 中计算作用力主要分为两大类(见图

1): PP rank, 包括成键相互作用和短程非键相互作用

(对应于公式(2)中的 Udir和 U0), PP 作用力计算的距离

范围阈值为 rc(=max(rvdw,rcoulomb,rlist))
[10]; PME rank, 包

括长程非键相互作用(PME 算法, 包括 LJ-PME, 对应

于公式 2 中的Urec). PME rank 通过从 PP实空间处理器

获取电荷、坐标等信息, 在倒易空间中进行栅格化和

3D FFT 及反演计算, 最后将计算得到的力、能量及维

里等返回实空间处理[11]. PME和PP rank的任务多寡与

负载均衡在并行模拟优化时需着重考虑.  

GROMACS 使用纯 CPU 计算时, PP 和 PME 的计

算可以在同一个 rank上, 也可以将PME计算部分开辟

一些独立的 ranks 处理. 前一种方式由于 PME 计算需

要大量的全局通讯, 随着并行规模的增加, 通讯复杂

度会大大增加, 因此只针对小并行规模模拟. 后一种

方式可以降低通讯复杂度, 故适合大规模并行模拟. 

例如使用64个 ranks时, 其中分配16个PME ranks, 其

余 48 个为 PP ranks, PP 和 PME ranks 仅在需要的时候

通讯, 大大降低了通讯的复杂度(PME ranks 减少 4 倍, 

通讯量就会减少 16倍), 尤其是在大规模并行时, 这种

方法往往能大幅提高计算效率. GROMACS在 12 ranks

以上并行时, 会自动进行 PME 独立进程的划分. 在

实际模拟计算中, 还可以使用 tune_pme (GROMACS 

5.0 版本以上)小工具来测算最佳的 PME ranks 和

3D-FFT 倒易空间三维网格格点数[12].  

GROMACS 程序实现了动态负载均衡, 通过在一

定范围内调节截断半径以及 PME 格点数及格点间距

离来调节成键和非成键相互作用的计算任务来实现. 

但这种调节必须建立在对体系充分分析并设定合理参

数的前提下和对硬件合理分配的基础上进行, 否则仍

然会有大量负载不均衡的现象发生. GROMACS 程序

计算时, 由负载均衡导致的性能损失达到 5%或以上

时, 默认会自动开启动态负载均衡. 

1.2 OpenMP 线程计算加速 

  在 CPU 节点内并行时, GROMACS 可以使用两种

并行方式: 标准 MPI 方式和 Thread-MPI 并行方式. 

Thread-MPI 并行方式是通过多线程机制模拟标准 MPI

方式实现的, 只限于节点内应用, 节点间并行模拟仍

以标准 MPI 并行为主, 通过 MPI 通讯完成. 每一个

MPI rank 中, 可以开启多个 OpenMP 线程加速. 需要

注意的是: 在一定的可用核数时, 开启 OpenMP 多线

程并行, 由于硬件型号配置等原因, 计算速度不一定

会提高[13].  

1.3 GPU 异构计算加速 

  GROMACS 使用 GPU 加速时(目前只支持 Verlet

方法计算)[14], 如图 2[6]所示, 在每一步的计算中, 短程

非键相互作用计算会加载到一个或多个 GPU 卡上. 

CPU 同时在处理成键相互作用和长程非键相互作用

(PME, 包括 LJ-PME), 这部分计算可以使用 OpenMP

线程加速计算[15]. 在每步模拟中, GPU 端接收 CPU 端

传输的邻接列表、坐标和电荷等信息. GPU 在计算短

程非键相互作用时, 当有多个 domain 会分为 local 和

nonlocal 两个 stream 处理, 得到短程非键计算力后再

返回 CPU 端进行其他计算处理, 每隔 10-50 步由 CPU

端进行邻接列表的更新. 因此, CPU 和 GPU 之间的负

载均衡对程序性能有很大的影响. 如果 CPU 和 GPU

任务分配不均, 就会造成一方超负荷运转状态, 而另

一方一直在空闲等待状态, 造成硬件资源的隐形消耗. 

而影响这种负载均衡的因素有三: 一是 CPU 和 GPU

硬件的绝对计算能力; 二是 CPU 和 GPU 的使用搭配, 

即 CPU/GPU 比例; 三是计算体系的特征.  

在实际计算中, GPU 异构最佳并行模式与不同的

硬件特征和运行体系相关. 例如对于一个非成键相

互作用力计算量很大的体系, 假如配备的 GPU 性能

非常强的话, 可以使用较少的 CPU 配备较多的 GPU

来达到这一目的, 但如果其他的 CPU 核心不能被其

它任务所合理利用的话, 这样势必会造成硬件资源

的闲置与浪费[16]. 因此, 在运行一个较大较长时间任

务的时候, 应该先做一个小的测试来确定最佳的计算

配置. 

GROMACS 的非成键相互作用力有三种并行计算

方式, 如表1分别可以用-nb gpu/cpu/gpu_cpu选项指定, 

它们在计算非键相互作用力的方面各有侧重. 使用哪

一种方式计算取决于硬件特征和体系的计算特性. 
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图 2  GROMACS 中 GPU 与 CPU 协调工作机制 

    

表 1  GROMACS 计算相互作用力的三种并行计算类型 

计算类型 
-nb cpu -nb gpu -nb gpu_cpu 

CPU GPU CPU GPU CPU GPU 

成键力 √ - √ - √ - 

短程非键力

(local) 
√ - - √ - √ 

短程非键力

(nonlocal) 
√ - - √ √ - 

长程非键力

(PME) 
√ - √ - √ - 

  本文提出了 CPU 和 GPU 异构环境下的并行计算

优化策略:  

  1) 使用 CPU 并行环境模拟时, 我们将考虑影响

性能的两类主要因素: PP rank 间任务负载不均衡对性

能的影响; PME 独立 rank 对性能的影响. 并针对具体

体系测试结果, 总结性给出计算性能高低判据和并行

优化策略方案.  

2) 使用 GPU 异构并行环境模拟时, 我们将考虑

影响性能的两类主要因素: CPU/GPU 配比, 通过测试

找到最佳搭配比 , 使资源利用和计算性能最大化 ; 

CPU 端使用 MPI 进程和 OpenMP 线程加速, 通过测试

找出合适的进程与线程分配, 为 GPU 异构并行环境下

计算性能最大化提供实践经验参考.  

 

2 实验设计 
2.1 运行环境 

  在中国科学院 “元 ”超级计算机上安装编译

GROMACS 5.1 单精度浮点 MPI 版本, 并支持 GPU 加

速. 采用了 Intel C/C++ 2013_sp1.0.080 版本编译器, 

Intel MPI 4.1.3 并行库(支持了 OpenMP 线程并行), 链

接了MKL高性能并行函数库和 fftw3.3.4函数库, 采用

了 CUDA 6.0.37 编译器, 并针对 AVX_256 指令集进行

了优化.  

2.2 模拟体系 

我们选择了两个具有代表性的生物体系: 一个为

均相蛋白体系 3MGO(抗原表位多肽与人白细胞抗原

复合物)[17], 另一个为膜蛋白体系 DPPC(胆固醇-磷脂

膜蛋白)[18], 两个体系结构见图 3 所示, 为突出计算核

心部分已隐藏水分子.  

 
图 3  3MGO(上)和 DPPC(下)体系结构图 

 

表 2 显示了 3MGO 和 DPPC 体系的模拟参数. 为

了消除初始态对计算速度的影响, 我们先对体系进行

一段 MD 平衡模拟, 选择分子动力学统计平衡后的体

系态作为我们算例测试的初始态.  

表 2  3MGO 和 DPPC 体系模拟参数表 

体系 3MGO DPPC 

粒子数 88217 66721 

模拟尺寸(nm) 9.6×9.6 ×9.6 10.2×10.5×8.8 

力场 GROMOS43a1 GROMOS43a1-S3 

截断方法 Verlet Verlet 

模拟步长 2 2 

截断半径(nm) 1.0 1.6 

PME 网格间距 0.15 0.15 

邻接列表更新频率  40 40 

模拟步数 100000 50000 

模拟系综 NPT NPT 

  当使用 Verlet 截断方法计算时, 可以充分利用

SSE、AVX 或 CUDA, 且 PP 和 PME rank 都可以使用

OpenMP 线程加速. 当使用 group 截断方法时, 只有

PME rank 可以使用 OpenMP 加速, 相对 Verlet 截断方

式并行计算程度低, 且在非键力计算时会出现能量漂

移, 故这种情况本文暂不考虑[10].  
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2.3 并行计算方式 

  我们首先考虑纯 CPU 并行计算, 先考虑节点内

MPI+OpenMP 如何搭配绝对性能最好, 之后对跨节点

并行进行性能分析, 并给出性能影响因素和调优方向. 

加入 GPU 加速卡后, 首先测试验证节点内 CPU/GPU

最佳配比, 之后再多节点时考虑 MPI+OpenMP+GPU

异构的并行性能情况.  

  在大规模并行计算时, 我们首先采用程序自动评

估 PME独立进程, 根据性能表现决定是否有必要手动

调节 PME 独立进程. 在运行时, 动态负载均衡默认打

开, 可以调节 PP 任务间和 PP/PME 任务负载均衡.  

  “元”超级计算机 CPU 节点为双路 10 核 CPU, 共

20 个逻辑核心, 本文不考虑超线程情况, 因为这意味

着两个线程要共享一个单浮点数单元, 较大规模并行

时性能并没有带来提升. 为方便表述, 在下文中, 我

们均用 Nrank 表示 MPI rank 数量, Nth 表示开启的

OpenMP 线程数, Npme和 Npp表示使用的 PME 和 PP 的

rank 数.  

  在本测试中, 由于长程非键力计算量较大, 而 2

块 GPU 的计算性能相对 20 CPU 强, 当并行选项为

“gpu_cpu”的情况时, 一部分 CPU 会模拟 GPU 的计算

行为, 计算结果不甚理想. 因此我们仅考虑并行选项

“-nb”为 CPU 和 GPU 的情况.  

我们关注计算性能 ns/day 的变化, 每组数据都平

行进行了至少 3 次测试取平均值, 以消除系统运行中

网络、内存及 I/O 等繁忙造成的不稳定因素影响.  

 

3 结果与讨论 
3.1 仅 CPU 并行方式 

  3MGO 和 DPPC 体系节点内并行性能测试表明, 

当 用 满 一 个 节 点 的 所 有 逻 辑 核 心 数 20( 即

Nth×Nrank=20)时, 获得的 ns/day数值最高, 性能最好. 

因此, 在接下来的测试中选择总的模拟核心数均为

20n(n 为节点数).  

  我们将从PP任务负载不均衡性和PP/PME任务比

两个方面来衡量计算性能是否优良. PP 任务负载不均

衡率包括平均负载不均衡率(Avg. imb%)与每步力计

算的不均衡率(Load imb%), 在模拟中会通过改变 DD 

cell 的尺寸来调节 PP rank 的负载, 还会受到体系各项

异性的影响. 一般认为这两个值越小越好, 在本测试

中认为小于 5%即为相对均衡(小规模并行时小于 3%). 

PME/PP 比值反映了 PME 和 PP rank 的任务分配是否

均衡, 理想值为 1, 即 PME 和 PP rank 的任务分配是完

全均衡的 . 在实际中 , 由于网络通讯等原因 ,实现

PP-PME 负载完全平衡几乎是不可能的. 在本测试中

认为小于此值在 0.8-1.2 之间相对均衡.  

 

 

 
  在较小并行规模时, PP rank 间任务负载不均衡是

导致性能损失的主要原因.  

如图4, 当计算节点为1时, 我们分别取Nrank为1、

2、10、20, Nth 为 20/Nrank. 测试表明, 对于 3MGO 和

DPPC 体系, Avg. imb%与 Load imb%均为 1.2%以下, 

即每个 rank 的 PP 计算任务和每计算步所有力的计算

都是相对均衡的. 由 ns/day 数值来看, 选取较大的

Nrank 数, 更有利于绝对性能提升. 如 3MGO 体系: 当

Nrank为 10 和 20 时, ns/day 分别为 14.8 和 14.5. 而 Nrank

为 1 和 2 时, ns/day 分别为 13.8 和 13.5. DPPC 体系结

果相似.  

当并行规模扩展到 2 个节点时, Nrank分别取 2、4、

20、40, 相应的 Nth 为 20、10、2、1. 如图 5 所示, 2

个节点计算结果与1个节点相一致, 当Nrank>Nth时, 绝

对性能更优.   
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图 4  3MGO 和 DPPC 体系在 1 个节点时的计算结果 

 

值得注意的是, 当 Nrank=4 时, PP 任务负载不均衡

率导致的 Avg. imb%较高, 由此造成了部分性能损失

(DPPC 体系为 4, 3MGO 为 2.9), 这时如果我们调整

Nrank与Nth的相对数值, PP任务负载不均衡现象就会得

到改善, 计算性能将会得到提升. 如 DPPC 体系, 我们
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取 Nrank为 8, Nth为 5 时, Avg. imb%降低到了 1.9%, 计

算绝对性能提升了 12%. 对于 3MGO 体系, 调节 Nrank

数为 8 后, 计算性能提升了 6.4%. 
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图 5  3MGO 和 DPPC 体系在 2 个节点时的计算结果 

 

较大并行规模下 , 除 PP 任务负载不均衡外 , 

PP/PME 的任务分配不均是导致性能损失的主要原因.  
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图 6  3MGO 体系和 DPPC 体系在 5 个节点内计算结果 

 

如图 6 所示, 当并行规模达到 5 个节点时, Nrank 分

别取5、10、50和100, Nth分别为20、10、2和1, Nrank>=20

时有独立 PME rank 分配. 在较大并行规模下, PME/PP

任务分配不均是导致并行性能损失的主要原因. 例如

3MGO 体系, 当 Nrank=50 时, GROMCAS 核心程序

mdrun自动估算的Npme=15, PME/PP比为 1.37, 这说明

PME的任务负载比PP rank多出37%, 绝对性能为48.3 

ns/day. 当调整 Npme=20 时, PME/PP 比为 1.06, PP 和

PME 任务分配均衡, 且 PP rank 内任务负载也相对均

衡, 由此带来绝对性能提升了 19.3%. 当 Nrank=100 时, 

mdrun 估算的 Npme=28, PME/PP 为 1.67, 据对性能为

47.73 ns/day. 当调整Npme=40时, PME/PP比为1.11, 由

此带来绝对性能提升了 22.8%.  

合适的 PME rank 数可以根据 tune_pme 小工具估

算, 亦可根据前面小规模测试数据估算. 前一种方法

扫描计算所有可能情况, 计算比较耗时. 本文使用后

一种方法. 例如对于 3MGO 体系, 在单节点 Nrank=20

时, Npme=8, PME/PP=1.03, 任务分配比较均衡. 由此推

算, Npme≈0.4Nrank, 当Nrank为 50时, PME独立 rank数选

择 20 较为合适, 当 Nrank为 100 时, PME 独立 rank 数选

择 40 较为合适, 在实际计算时, 还需要通过 PME/PP

比例确定调整的方向.  

对 于 DPPC 体 系 , 从 图 6 可 以 看 出 , 当

Nrank(Npme)=100 (20) 时 ,  PME/PP 任务分配不均

(PME/PP=0.73)且 PP 任务负载不均衡率很高 (Avg. 

imb%达到了 32.5%), 当调整 Npme=16 时, PME/PP 比值

为 1.03, PME 和 PP 的任务分配已达到比较均衡, PP 任

务负载不均衡性亦得到了较大改观(Avg. imb降低到了

3.4%), 性能提升了 9.8%. PP 任务负载不均衡性高时, 

与小并行规模类似, 还可以调节 Nrank 和 Nth 的相对数

值, 进行优化, 例如当 Nrank(Npme)=20(4)时, Avg. imb%

降低到了 3.8%, 绝对性能较 Nrank(Npme)=100 (20)时候

提升了 20%.  

另外, 负载不均衡情况都得到改善后, 与小规模

并行情况相同, Nrank>Nth 时, 计算的绝对性能更优. 因

此为获取最佳绝对计算性能, 在实际计算中尽量选择

较少的线程和较多的进程 , 减少多线程开销 , 使

Domain 数据本地化, 减少 Cache 一致性开销和 socket

间的通讯开销.  

综上分析, 我们总结出了 CPU 并行时性能调优的

方向或判据, 如图 7 所示.  

 
图 7  CPU 并行时性能调优判据/方向图 

 

 ① 当存在 PME 独立 rank, 且 PME/PP 比小于 0.8

或者大于 1.2 时, PME 和 PP 任务分配不均衡较为明显, 

需要调整 Npme来调整 PME 和 PP 的任务分配 (Npme 可
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通过小规模数据测算).  

 ② 当没有Npme, 或 PME和 PP任务分配达到均衡

时, 若 PP rank 内任务负载不均衡时(Avg. imb%<5%)

通过调节增大 Nrank 和减少 Nth 的相对数值来减弱或消

除不均衡性现象.   

3.2 CPU 与 GPU 异构并行方式 

  加入 GPU 卡后 , 我们首先在单节点中测试

CPU/GPU 最佳配比(此处设定 Nth=1, 先考察总核心数

与 GPU 卡的最佳配比) 

  图 8 展示了 3MGO 和 DPPC 单节点内 CPU/GPU

配比测试结果, 其中红色框使用了 2 个 GPU, 绿色框 

使用了 1 个 GPU, 结果表明在本测试硬件平台上, 

3MGO 体系采用 18 CPU+1 GPU 计算的绝对性能优于

20 CPU+1 GPU, 我们推论本测试算例 CPU/GPU 的理

论最佳配比约为 18(对于 DPPC 体系, 最佳配比约为

16), 限于节点CPU最大仅为20, 测试显示用满节点内

所有 CPU 和 GPU 卡获得的绝对性能最佳(3MGO 为

29.46 ns/day, DPPC 为 28.88 ns/day), 从使用者角度来

讲, 可以在同样时间内模拟更多步数. 从硬件有效利

用来看, 添加第二个 GPU, 对于 DPPC 体系更加有利

(DPPC 绝对性能提升了 75.6%, 3MGO 性能提升了

28.3%), 可以综合考虑性能提升与硬件耗电造成的损

失比重来决定全部用满 CPU 和 GPU 或者选择    

18CPU+ 1 GPU配比. 在本文中, 我们从使用者角度出

发, 选择用满节点内所有CPU和GPU卡. 在以下的计

算中, 我们选择的 CPU/GPU 均为 20/2.  

 
图 8  3MGO 和 DPPC 单节点内 CPU/GPU 配比测试 

 

  上面测试 CPU 端不考虑线程, 接下来我们加入

OpenMP 线程的影响, 加入 GPU 后, 由于异构并行的

影响, PP rank 任务负载很容易出现较大不均衡现象, 

因此我们只关注每步力的计算的负载均衡和计算的绝

对性能. 在下面的测试中 Load imb%均在 2.5%以下, 

因此不做单独记录分析.  

10 5 2 1

30
35
40
45
50
55
60
65
70
75
80
85
90
95

100
105
110
115
120
125

10 5 2 1

25

30

35
40

45

50

55
60

65

70
75

80

85
90

95

100

105
110

115

ns
/d

ay

number of threads

 1node
 2node
 5node
 10node

3MGO

ns
/d

ay

number of threads

 1node
 2node
 5node
 10node

DPPC

 
图 9  3MGO 和 DPPC 体系多节点多线程测试数据图 

 

  图 9 展示了两个体系多节点多线程测试结果, 图

中隐藏了 Nrank 值, Nrank=20n/nth, n 为节点数. 由图知, 

随着并行规模增大, 使用线程更有利于绝对性能的提

升. 这是因为, 在较大并行度时, 使用进程和线程结

合方式可以减少区域分解的数量和 MPI ranks, 即间接

减少了 CPU-GPU-CPU 之间的通讯开销, 因此计算性

能优越性会逐渐显现. 但开启多线程会有一定开销, 

特别使对 cache一致性开销和 socket间的通讯开销, 线

程并非开的越多越好. 根据图 9 测试结果, 大规模并

行时选择线程数为 2 或 5 较为合适.  

 
图 10  3MGO 和 DPPC 体系 CPU 和 GPU 计算性能对

比图 

 

  值得注意的是, 当 Nnode>1 时, 由于每一个主机

CPU 计算时间比 GPU 计算时间慢(GPU 的负载较少), 

增加 MPI 计算节点时, 使用 GPU 卡计算时性能会快速

提高, 但在计算节点持续增加后, CPU-GPU-CPU 之间

的通讯开销也会增加, 因此如果计算节点继续增加, 使

用 GPU 的加速效果就会越来越不明显(如 3MGO 体系

从 1 节点到 2 节点并行效率近 90%, 到 10 节点时效率

下降到不足 40%), 直至与CPU 计算性能相近. 如图 10, 

加入GPU后, 相较于纯CPU计算, 性能提升最高为 2.4

倍, 且随着并行规模的增加, GPU 的加速效果下降.  

在本测试中, 我们仅考虑了‘-nb’为cpu/gpu两种情

况, 当短程非键相互作用相对长程非键相互作用力很

多时(例如 coulombtype=Reaction-field), 选择‘-nb’为
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gpu_cpu 模式可能会更好的改进性能, 这种情况我们

会在以后的测试中进行讨论.  

 

4  总结 
    本文对 GROMACS 软件在单纯 CPU 和 CPU/GPU

异构并行计算环境下, 如何提升计算性能进行了较为

深入的分析与研究. 对于单纯的 CPU 并行方式, 负载

均衡水平是一个重要的考察指标. 在低并行度时, 这

种负载不均衡主要是PP rank任务负载的不均衡; 高并

行度时, PME 独立 rank 与 PP rank 一起作用, PP/PME

的任务分配不均是导致性能损失的主要原因. 测试结

果显示, 在总并行数 N 一定情况下, 采用较多的进程, 

较少的线程更有利于计算性能的提高. 使用 CPU/GPU

异构并行计算时, 着重考虑 CPU 和 GPU 的相对运算

性能和配比, 需测试决定最佳的 CPU/GPU 配比. 在多

个节点并行时候, 需要考虑 CPU-GPU-CPU 通讯开销

的影响以及线程开销. 通过实例测试可得每个 rank 使

用 2-5 个线程会提高绝对运算性能.  

  我们从原理阐述到实例讨论, 为 GROMACS 的终

端用户提供了性能优化的方向和依据, 帮助其更容易

理解这个软件黑盒子并行优化机理, 乃至其它分子动

力学模拟软件.  
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