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·技术 / TECHNOLOGY·

固体力学的发展逐渐深入到了微纳米尺度，为了研究微纳米尺度材料的力学行为，除了传统的理论

分析和实验测量手段外，发展可靠而又高效的计算方法成为了当前微纳米力学研究的热点之一。

分子统计热力学方法 (Molecule Statistical Thermodynamics, 简称 MST) 是一种新的基于原子表象的

分子模拟方法。与传统的基于牛顿运动方程的分子动力学方法 (Molecular Dynamics, 简称 MD) 相

比，MST 基于对体系 Helmholtz 自由能的极小化，适用于分析材料在有限温度下的准静态行为，

具有更高的计算效率。本文介绍了 MST 方法的理论基础，以及由此而开发的 MST 并行计算软

件。在此基础上，采用 MST 程序模拟了单晶纳米铜体系，显示其计算时间随体系原子数目成线性

关系，并对 MST 并行程序的计算效率进行了讨论。
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1. 引言

近年来，人们对固体材料的研究逐渐深入到了微

纳米尺度，出现了一些采用传统连续介质力学难以解

决的新问题，如纳米压痕过程中微结构的变化[1]、微

纳米材料力学性能的尺寸效应[2, 3]、非晶材料中剪切

带的形成及扩展等等[4-7]。这些问题所涉及的空间尺度

范围在纳米到微米量级，而且不同尺度下材料的微观

结构及其变形行为有着很大的差别，采用传统的理论

分析和实验手段是无法完全解决的，而需要数值计算

方法作为补充。

在材料科学当中，针对不同的空间尺度，比较

常用的数值计算方法有第一原理方法、分子动力学

方法 (Molecular Dynamics，简称 MD) 以及有限元方

法 (Finite Element Method，简称 FEM)。第一原理方

法计算精度比较高，但它所能计算的体系只能达到几

百个原子左右。MD 方法采用原子表象，可以计算更

大的原子体系，但在空间和时间尺度上还不能完全满

足微纳米尺度下相关力学问题分析的要求。FEM 方

法能有效计算微米或微米以上尺度的力学问题，但很

难获得原子层次的物理信息。因此，现有成熟的数值

计算方法不足以完好地解决材料在微纳米尺度的力学

问题。

针对微纳米尺度新力学问题的特征以及传统计算

方法的局限性，人们提出了多尺度计算方法[8-12]。多

尺度方法试图在同一模拟中联合采用多种表象形式，

这样既可以节省计算量又可以获得原子层次的结构和

物理信息，以此来有效地解决微纳米尺度下的力学

问题。作为多尺度方法的一种，2005 年，白以龙、

胡明等人[13-15]提出了分子/集团统计热力学 (Molecule/

Cluster Statistical Thermodynamics，简称 MST/CST) 计

算框架，相比其它方法，MST/CST 考虑了温度效

应，可以用于分析有限温度下微纳米材料的准静态行

为。其中 MST 方法是这一计算框架的基础，MST 方

法的可靠性以及计算效率都反映了其它两种方法的计

算性能。因此，MST 方法的研究对于发展含有温度

效应的多尺度计算方法有着重要意义。

在提出 MST/CST 计算框架之后，胡明等人对

这一组方法的性能作了初步的分析[16]，但在 MST 方

法的理论基础上，为了使 MST 方法能保持比较高的

计算效率，并且能应用于大规模的体系计算，还需

要对 MST 方法的程序实现进行研究。其中包含并行

算法的选取、Helmholtz 自由能及其导数的计算及优

化、如何采用几种典型势函数来高效地计算自由能及

其导数、如何模块化计算程序并保持良好的通用性能

扩展性等等。本文着重讨论根据 MST 方法的理论基

础和特点，设计不同的计算环节来平衡内存占用、计

算单元之间数据交换及计算效率之间的关系，开发出

One frontier in mechanics at micro/nano-meter scales is how to effectively characterize the coupling of 
multiple spatial and temporal scales. To solve this problem, reliable and efficient multi-scale numerical 
methods are urgently needed. Molecule statistical thermodynamics (MST) is a new and distinct numerical 
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并行计算程序。并以此对 MST 方法的计算效率进行

讨论。

2. MST 方法的理论基础简介

M S T  方法采用原子表象，通过对原子体系

的 Helmholtz 自由能进行极小化来分析材料在有限温

度下的准静态行为。理论上，MST 方法的计算核心

是通过结合统计热力学和晶格动力学理论而得到的以

原子平均坐标为自变量的体系 Helmholtz 自由能[13]：

                                                           (1.1)

其中，V0 为体系的势能，k 和  分别为玻尔兹曼和普

朗克常数，T 为体系的温度，Di  则为简化了的原子局

部动力学矩阵：

                            

                  

                                                                                     (1.2)

其中，mi 为原子 的质量，而矩阵元素则是势函数对

原子平均坐标的二阶导数，(xi, yi, zi) 是第 i 个原子在

相应平衡态或亚稳态中平均位置的坐标。对于等温等

体积的原子体系，其平衡构型，即全部原子的平均位

置在空间的分布，对应于 Helmholtz 自由能极小：

                                                           (1.3)

在极小化的过程中，通过调节体系内每个原子的

平均坐标来寻找对应于 Helmholtz 自由能极小的平衡

构型，然后根据平衡构型计算出所关心的物理量。在

具体研究微纳米材料准静态力学行为时，MST 方法

的分析过程为：

(1) 初始化计算体系的原子构型，并选择描述原

子之间相互作用的势函数。自由能表达式 (1.1) 中包

含两项：第一项为体系势能；第二项为原子的热振动

对自由能的贡献，其中的动力学矩阵元素可由势函数

对原子坐标的二阶导数来确定。

(2) 对体系的自由能进行极小化求解，得到热平

衡构型。在极小化过程中，除了要计算体系自由能本

身外，还要计算自由能对原子坐标的导数来确定极小

化过程中的线搜索方向以及梯度。

(3) 通过自由能极小化得到体系平衡构型之后，

便可以计算在具体问题中所关心的物理量，如应力、

应变、中心对称参数、粒子的局部能量密度等，用于

对具体物理问题的定量分析。

(4) 对体系进行加载。例如，模拟对纳米杆的压

缩过程，可以在原有构型的基础上，将体系内所有原

子的相对位置沿着加载方向均匀缩小；在保持体系压

缩应变不变的条件下，再次对体系的 Helmholtz 自由

能进行极小，得到压缩加载后的新构型，从而可以计

算新的物理量值。

3. MST 方法的算法实现及软件开发

3.1 MST 软件开发所需要考虑的因素

理论上 MST 方法基于对原子体系的 Helmholtz 自

由能极小化过程，为了严格地实现 MST 方法的计算过

程并保持较高的计算效率，程序上需要从以下四个方

面综合考虑：

(1) 程序计算的可行性。为了使 MST 的理论便于

程序计算，需要对理论中所要涉及到的计算式进行详细

推导，并设计具体的计算过程。同时，为了提高计算效

率，需要对一些计算式进行分层展开或形式变换。

(2)计算过程的并行化。在研究微纳米材料力学性

能时，人们希望模拟更大的体系以与实验结果进行对

比。然而即使是对一个 100 nm×100 nm×100 nm 的

体系，其原子数目就达到了 108 量级，一般的单机很

难处理如此大的体系。因此，并行化成为了当前分子

模拟的一个重要手段。MST 是一种基于势函数的分

子模拟方法，其主要计算量在于对势函数及其导数的

肖攀 等: 分子统计热力学 (MST) 计算软件的开发
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求解。对基于势函数的分子模拟方法进行并行化，主

要研究如何把求解势函数及其导数的任务有效地分配

到不同的计算单元上去，并尽量平衡每个单元的计算

负载。目前常用的分子模拟并行算法有原子分解法[17]、

力分解法[18]和空间分解法[19]。为了能让 MST 方法处

理更大的原子体系，根据这三种并行算法的特点，宜

采用空间分解并行算法。

(3) 计算程序的通用性。在分子模拟中会涉及到

二维、三维体系，针对不同的材料有不同的势函数形

式，原子的类型多种多样，边界条件、加载方式也会

根据所考虑的物理问题有所不同。为了扩大 MST 方

法的应用范围，在对 MST 方法进行程序化时需要考

虑其通用性。为了设计通用的计算程序，需要分析

由 MST 方法理论所推导出来的计算式形式、以及求

解过程的普适性和特殊性。

( 4 )  计算程序的易操作性和可扩展性。虽

然 MST 的计算过程很复杂，但对于使用者而言只需

要提供简单的核心参数，如原子类型及质量、体系温

度、势参数等；而且能够方便地提交并行计算任务。

由于用户所分析的具体物理问题不同，针对不同的要

求，计算程序应该能方便地扩展新功能，并且不影

响已存在的功能。同时为了进一步发展 MST 方法，

对 MST 方法的理论改进应当能方便地加入到计算程

序中，以分析改进的效果。

3.2 MST 通用并行程序的开发

3.2.1 计算流程

Helmholtz 自由能及导数计算式、不同势函数

及导数的计算式，是 MST 方法的计算核心，结合自

由能极小化方法便可以设计 MST 方法的通用计算流

程。从数学上而言，MST 的计算过程对应于一个无约

束优化问题，常用的算法有最速下降法、Newton 法、

共轭梯度法等。相比而言，最速下降法收敛比较慢，

而 Newton 方法的计算量、存储量比较大；共轭梯度

算法的效果介于两者之间，而且存储量小，可用来求

解大的无约束优化问题[20]。为了高效地计算大规模的

原子体系，在 MST 计算中的自由能极小化方法采用

共轭梯度算法[20]。结合自由能计算和共轭梯度算法，

MST方法计算的主流程如图 1 所示。

 3.2.2 软件框架模块设计

基于 MST 的理论计算式和主流程，我们开发了

用于 MST 计算的通用软件 MSTS (Molecular Statistical 

Thermodynamic Simulator)。MSTS 包括串行和并行版

本，串行版本主要用于单机计算，而并行版本主要用

于大规模的并行计算。两个版本都采用 C++ 语言进

行开发，利用其面向对象语言的特点，分别设计了不

同的程序模块，以提高软件的通用性和扩展性。在串

行和并行程序的设计中都包含有以下几个重要模块

（如图 2 所示）：

(1) 原子信息模块，主要负责对这原子数据信息

进行存贮及更新。

(2) 相邻原子模块，主要负责对原子的相邻链表

的建立及更新。

(3) 自由能计算模块，主要负责组织调用各种势

函数，遍历所有原子对，求解势函数的各阶导数，完

成 Helmholtz 自由能及其导数的计算。

图 1  MST 计算主流程

读入原子数据和用户设置

建立原子相邻表

计算初始自由能及导数

自由能极小？

体系加载

停止加载

输出数据文件

否

是

是

否

否
极小化失败

结束

改变供轭梯度方向

一维线搜索原子移动步长

移动原子并建立原子相邻表

计算体系的自由能
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(4) 极小化求解模块，主要负责完成自由能极小

化的步骤，其中包括共轭梯度算法、一维线搜索算

法、极小化过程的精度控制等。

(5) 控制模块。这一模块主要用于控制 MSTS 的

计算过程，如加载步的设置，以及通过调整模拟体系

的原子构型来施加位移载荷等等。

(6) 输入输出模块。MSTS 采用读入用户命令流

的形式来控制计算过程。输入模块则用于分析用户输

入的命令并调用其它模块来执行，另外也用于读入

体系的原子构型或恢复文件。而输出模块则用于输

出 MSTS 的运行信息、体系相关物理量的变化、保存

每个加载步的体系平衡构型用于后处理，以及生成续

算文件等等。

对于并行计算程序还要设计一个专门的并行通信

模块。在 MSTS 并行程序中采用的是空间分解并行算

法，其中涉及到原子从一个计算单元迁移到另一个计

算单元，这需要通过并行通信传递原子信息。另外，

在计算自由能及其导数时，每个计算单元除了完成自

身内部原子之间相互作用的求解后，还需要与邻近计

算单元通信，以补充相邻计算单元内原子与自身内部

原子之间的相互作用。在原子信息互换这一方面，

MST 方法与 MD 方法是类似的，因此在 MSTS 并行

软件的开发过程中，并行模块的设计中参考了 MD 计

算软件 LAMMPS 的处理方法[19, 21]，计算单元之间的

数据通信则采用的是 MPI 函数库。

3.2.3 操作流程

MSTS 计算软件既可以运行于单机也可以运行于

并行机，并且支持 Windows 和 Linux 操作系统。由

于 MSTS 采用了 C++ 的面向对象程序设计，使其便

于扩展，因此可以方便地根据需求不断添加新功能。

MSTS 软件的操作流程如图 2 所示，MSTS 计算程序功

能丰富并且具有良好的通用性，为方便用户操作，它以

命令流的形式来控制计算过程，而且便于并行任务的提

交。MSTS 的串行版本已经在中国软件登记中心进行了

软件著作权保护登记(登记号为：2011SR003778)[22]。在

以后的应用过程中[23-27]，可以在 MSTS 中加入更多的功

能，扩大 MST 方法的应用范围。

3.3 MST 软件计算效率分析

3.3.1 算例说明

算例体系是一个具有面心立方 (FCC) 晶格结构

的单晶纳米杆，如图 3 (a) 所示[14]。纳米杆从一个具

有 FCC 晶格的单晶块体铜中截取出来，其晶格常数

为 3.615 Å。纳米杆沿 x 方向为[100]晶向，侧表面

为 {100}晶面。计算过程中采用 L-J 势来描述原子

之间的相互作用[14]。纳米杆沿 x，y 和 z 方向的尺

寸为 10.8 nm×2.2 nm×2.2 nm，相当于在各个方向

截取了 30×6×6 个晶格长度。纳米杆的 y 和 z 方

向采用的是自由边界条件，而x方向两端各有长度

为 1.0 nm 的固定原子层，用于在模拟过程中施加位

图 2  MSTS 软件的程序框架及操作流程

原子构型数据
势函数类型及参数
加载控制模块选择
系统参数
用户自定义变量

程序运行记录
体系物理量变化
原子构型变化
继算文件

输入文件

数据输出

数据文件

命令文件

数据流

命令流

MST程序框架

并行模块（CPU 间数据通信）
相邻模块（相邻原子查找表）
求解模块（能量最小值化控制）
力场模块（势函数）
控制模块（加载、调整）
输出模块（运行状态、原子构型、重启等）
扩展模块（其他扩展功能）
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说明  M S T  程序的并行扩展性是比较好的。但

当 CPU 核心数增加至 48 时，32.5% 的并行效率并

不理想。出现这种情况的原因有两个方面：(1) 测

试  C P U  核心数较少。囿于计算资源有限，测试

中没能使用几百上千个  C P U  核心来进行测试。

当 CPU 核心从 1 增加至 48 时，核心的分布有三种：

单个 CPU 之内的核心、同一计算结点之内的核心以

及不同计算结点之间的核心。这三种情况下 CPU 核

心之间的数据交换速度是不相同的，因而导致并行效

率的显著降低。只有当 CPU 数目足够多时，才能降

低这一因素的影响；(2) 计算体系较小。由于采用的

是空间分解并行算法，相邻 CPU 核心之间交换原子

数与原子总数比例对并行效率也有影响。确切地说，

只有当交换原子与原子总数的比例较小时（例如小

于 10%），并行效率的比较才更客观。在当前的测

试中，当 CPU 核心数增加至 48 时，用于交换原子数

达到了近 50.1%，在一定程度上制约了并行效率。因

而，在下一步工作中，有必要计算更大体系，并考虑

采用更多的计算资源来进行完整测试。

4. 总结

开发适用于微纳米尺度材料力学性能分析的有

效计算方法及程序，对于微纳米尺度下固体材料的工

程应用以及力学问题的机理分析都有着重要意义。

本文以一种新的适用于微纳米尺度材料在有限温度

下的准静态行为分析的计算方法——分子统计热力

学方法(简称 MST)为对象，重点讨论了基于 MST 方

法的理论基础，如何开发出高效的并行计算程序。

根据 MST 方法的计算式和空间分解算法的要求，设

计和开发了 MSTS 通用计算程序，该程序有串行和

并行版本。两个版本的设计中都包含有原子信息模

块、相邻原子模块、自由能计算模块、最小化求解模

块、控制模块以及输入输出模块。这些模块分别负责

不同的功能，使得 MSTS 程序具有更好的扩展性。

为了实现并行计算，在并行版本中引入了并行计算模

块用于原子信息和自由能及其导数计算的数据通信。

采用 MST 方法计算不同原子数体系表明显，其计算

时间与原子数呈线性关系，表明出 MST 方法在计

算体系上的可扩展性。不同 CPU 核心的测试表明，

MST 并行软件具有良好的并行扩展性，而更完整的

并行效率分析还需要作进一步的计算。这些分析和设

计可以为同类分子模拟并行软件的开发提供参考。
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