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        現在我們來詳細分析，顆粒 i 和 j 碰撞時的受力方程。設顆粒 i 和 j 的位置項量分別為 ir


和

jr


，速度為 iv


和 jv


，直徑為 id 和 jd ，質量為 im 和 jm 。所以當它們的距離 i jr r
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小於最短距離
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2i j i jr r d d    
 
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所以在連心方向上就有形變量	x	所滿足的運動方程 
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此方程的解為 

         

/0( ) sin( )ijt mv
t e t  


，

/0( )
sin( ) cos( )ijt m

ij

vd t
e t t

dt m
   

     
                (5)

 

其中 2 2/ /ij ijk m m   ， 0v 為開始碰撞時 0t  ，兩顆粒的相對速度。碰撞完成時 / ct t   ，

相對速度為
/

0
c ijt mv e  ，因此按照定義，恢復係數就為 
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這表示我們可以根據實驗中的 tc 和  e  的值通過式(6)決定b，在經過決定楊氏模量 k 的值。 

至此，加上重力後，我們就有每一顆粒子的完整運動方程。 
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決定了運動方程，接下來就是要選擇一種數值方法來解運動方程。 

 

        在分子動力學模擬中，很少使用 RK4，原因是 RK4 需要用到 t+0.5dt 的位置與速度去計算

t+dt 的力，而分子動力學模擬中最耗費時間的部分就是作用力的計算，原本每個粒子的演進



都是以一整個 dt 為單位，現在卻要多去估算 t+0.5dt 的數值就顯得多餘。一般上要比較有效

的方法是用  Gear predictor‐corrector[1]，在這裡我們選用另外一種比較簡單常用的方法，叫做

Verlet method.  由泰勒展開我們知道 
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兩式相加和相減分別可得 
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因此，若我們先把 t‐dt 時的位置記錄下來，那計算 t+dt 的位置時就不需要用到 t 時的速度。

而 t+dt 的速度也由 t+dt 和 t‐dt 的位置及 t 時的加速度決定 
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有了積分方法，接下來是演算時最重要的一環，即搜尋碰撞事件的方法。整個 MDS 最耗

時間的部分就在於搜尋碰撞事件。由於我們使用的是二體力，因此若有 N 個顆粒，一般上就

是要使用N(N‐1)個迴圈來判斷。使用牛頓第三定律，i和 j與 j和 i的作用力大小相同方向相反，

迴圈數可減少一半為 N(N‐1)/2。但還是 N 平方的數量級，對顆粒數很大的系統非常不利。N2

的來源是因為我們會去檢查每一對顆粒是否發生碰撞，但事實上，每一個顆粒只會與它附近

的顆粒發生碰撞，不可能與超過兩倍直徑距離的其它顆粒碰撞，因此使用這種逐個判定的方

式雖然簡單，卻是很浪費資源。在此，我們使用建立每個顆粒的鄰居的表單，來使迴圈數降

至 N 的數量級。 

這個方法的想法是這樣的。 
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圖二:  用來記錄顆粒鄰居的表單示意圖(見內容解說) 

        假設現在我們有 9 個直徑為 d 的顆粒，36 格長寬也為 d 的方格。上圖中大號碼代表方格

的編號，小號碼則為顆粒的編號。這樣的安排讓我們很容易從顆粒的位置知道它處在的格子，

例如若 i 顆粒的位置為(x(i),y(i))，則它的格子為 ibox(i)=1+int(x(i)/d)+gridx*int(y(i)/d)。在此例中

gridx = 6，即水平方向格子的數目。另外我們需要儲存編號為 ibox 的格子中有哪些顆粒及共

有多少顆粒，我們用 iboxcount(ibox)= iboxcount(ibox)+1 來累加 ibox 格子中顆粒的總數，再用

ipd(ibox,iboxcount)=i 來記錄格子中顆粒的編號。寫成副程式如下: 

 

SUBROUTINE neighborlist(ibox ,iboxcount,ipd) 

USE GLOBAL 

IMPLICIT INTEGER*4(i,j) 

DIMENSION iboxcount(inbox),ibox(ipn) !inbox是格子的總數，ipn是顆粒的總數 

DIMENSION ipd(5,inbox)   !當顆粒的質心都落在格子的角頭上時，每個格子可能會有4個顆粒，取5為寬鬆條件。 

ipd(:,:)=0  !歸零 

iboxcount(:)=0  !歸零 

DO i = 1, ipn    

    ibox(i) = 1+INT(x(i)/d)+INT(y(i)/d+A)*igrid(1) ! i顆粒在ibox格子上，若三維系統，  

! 就再加上INT(z(i)/d)*igrid(1)*igrid(2)。 

! 程式中會用pos(i,1)和pos(i,2)代表x(i)和y(i) 

    iboxcount(ibox(i))=iboxcount(ibox(i)) + 1    ! 這是ibox格子上的第iboxcount顆粒 

    ipd(iboxcount(ibox(i)),ibox(i))   = i        ! ibox 格子上顆粒諦編號 

END DO 



END SUBROUTINE 

 

        有了這些訊息，之後搜尋時就只要找每個顆粒附近 9 格的顆粒就好，其它顆粒就不用費

時去判斷了。也因此搜尋遞迴圈只正比於顆粒的數目而非顆粒數目的平方。 

 

        接下來我們可以開始寫程式了。 

        首先我們先寫一個模組設定所需要的變數與參數，檔名為 global.f90。 

 

MODULE Global 

   

  REAL*8, ALLOCATABLE, DIMENSION(:,:) :: fos,vel,pos,opos !力，速度，位置與上一時刻位置 

  REAL*8 vw,pw,pwh                                        !底盤速度，位置與頂盤位置 

  REAL*8 dtsq,dt2,dt                                      !積分時要用的時間 

  REAL*8 widthx,height                                    !容器的寬和高 

  REAL*8 A,f,gama,normg                                   !振動的振幅，頻率，加速度，規一化的重力加速度 

  REAL*8 r,m                                              !規一化的顆粒半徑與質量 

  REAL*8 betap,betaw,oomew,oomep,ome,mius,miuk,epp,epw    !規一化的顆粒及容器壁的彈簧參數 

  INTEGER ipn,inbox,idraw,igrid(2)                                 !粒子數，格子總數 

  PARAMETER (pi=2.0*ASIN(1.0)) 

  CONTAINS 

  

       SUBROUTINE setconstant(icycle)       !參數設定副程式 

       IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z) ,INTEGER*4(i,j) 

 

       OPEN (unit=20,file='input.txt')       !從外界讀入常需要更改的參數 

       READ (20,*) ipn,widthx,height    !粒子數 

       READ (20,*) gama,f,epp,epw,mius,miuk 

       READ (20,*) iperiod,idraw         !模擬總週期，畫圖及輸出間隔次數 

       READ (20,*) rs,ms                     !真實顆粒半徑與質量 

       READ (20,*) igrid(1),igrid(2)         !x,y格子數 

       inbox=igrid(1)*igrid(2)                !格子總數 

 

       d0=0.6                      ! 長度參考單位cm 

       w=2*pi*f                    ! 時間參考單位1 / w 

       mo=0.2                      ! 質量參考單位gram 

       g=980                       ! 重力加速度cm/s^2 

       r = rs/d0                   ! 歸一化的半徑 

       m = ms/mo                   ! 歸一化的質量 

       tc    = w*5.0e-5            ! 歸一化的碰撞時間 

       ome   = pi/tc               ! 歸一化的彈簧振動頻率 



       betap=-LOG(epp)/tc          ! 歸一化的顆粒彈簧損耗 

       betaw=-LOG(epw)/tc          ! 歸一化的牆壁彈簧損耗 

       oomep = betap*betap+ome*ome ! 歸一化的顆粒彈簧自然頻率 

       oomew = betaw*betaw+ome*ome ! 歸一化的牆壁彈簧自然頻率 

       normg = g/d0/w**2           ! 歸一化的重力加速度 

       A     = gama*normg          ! 歸一化的振幅 

       div   = 30                   

       dt    = tc/div              ! 積分時間間隔 

       dtsq  = dt*dt               ! verlet方法會用到的 

       dt2   = 2.0*dt              ! verlet方法會用到的 

       icycle= div*2*pi/tc*iperiod ! 時間迴圈總數 

       return 

       End subroutine 

!!! UNIT VECTORS OF BODY FRAME 

    SUBROUTINE unitvector(relp,normV,tangentV) 

    IMPLICIT REAL*8 (a-h,k-z) 

    DIMENSION relp(2),relv(2),normV(2),tangentV(2) 

    DIMENSION nV(2),pdV(2) 

      dd         = DSQRT(relp(1)*relp(1)+relp(2)*relp(2)) 

      normV(1)   = relp(1)/dd ;normV(2)   = relp(2)/dd  

      tangentV(1)= -normV(2)  ;tangentV(2)= normV(1)  

    END SUBROUTINE 

!************************************************* 

END MODULE 

 

接著，我們要寫一個主程式，檔名為 MDSmain.f90: 

PROGRAM 2dMDS 

USE Global 

USE ifqwin 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z) ,INTEGER*4(i,j) 

ALLOCATABLE ipd(:,:) 

ALLOCATABLE iboxcount(:),ibox(:) 

 

OPEN (unit=15,file='pos.txt') ! 開啟用來存資料的檔案 

OPEN (unit=16,file='vel.txt') 

OPEN (unit=17,file='fos.txt') 

OPEN (unit=18,file='pla.txt') 

 

CALL setconstant(icycle) ! 呼叫外部設定的參數 

!!******************************** 決定變數陣列的維度********************************** 



ALLOCATE(iboxcount(inbox),ibox(ipn)) 

ALLOCATE(ipd(5,inbox)) 

ALLOCATE(fos(2,ipn),opos(2,ipn),pos(2,ipn),vel(2,ipn)) 

 

!!**************************************************************************************** 

CALL initiate ()   ! 設定顆粒的初始位置與速度 

 

t=0;  

     DO it=1,icycle    !!!!!!!!!!!! 開始時間迴圈!!!!!!!!!!!! 

        CALL neighborlist(ibox,iboxcount,ipd)     ! 取得t時刻每個顆粒鄰居的資訊 

        CALL search_event(ibox,iboxcount,ipd)     ! 搜尋碰撞事件，並計算t時刻的碰撞力 

 

        it1 = it - INT(it / idraw) * idraw 

     IF(it1.eq.0) THEN 

            CALL drawing()                       ! 每隔idraw步在螢幕上畫出顆粒的位置 

            !CALL save_data(t)                    ! 每隔idraw步存取相關數值 

        END IF 

        CALL integration()                       !進行運動方程的積分，計算t+dt時刻的位置與速度 

        t   = t+dt                                !讓時間前進一步 

        vw  = A*DSIN(t)                           ! 下一時刻底盤的速度，頂盤的速度也一樣 

    pw  = -A*DCOS(t)                          !下一時刻底盤的位置 

    pwh = pw +height                          !下一時刻頂盤的位置 

  END DO  ! 時間迴圈結束 

iresult= setexitqq(qwin$exitnopersist)  !關閉視窗 

END 

注意，因為我們使用了 1
0,d  為長度和時間的單位，因此原本的簡諧振動 cosA t   就變為

cosA t ，而速度為 sinA t 。其中 0/ ,A A d t t  。只是在程式中，我們略去了變數上方的

橫槓。換句話說，如果程式中算出的距離為 1，則對應實際的距離應該是 0d ，而時間為 1 對

應實際的時間應該是 1 ，若模擬中給出的速度為 1，則實際的速度應該是 0d 。 

在時間迴圈開始前我們必須先呼叫副程式 initiate 來設定顆粒的位置和速度， 

 

SUBROUTINE initiate() 

USE Global 

USE ifqwin   !微軟提供的繪圖模組 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z), INTEGER(i,j) 

REAL*4 rnd 

!********* 畫圖需要的視窗設定*************** 



range=100 

xs=-range*0.2; zd=-range*0.1  !視窗左上角座標 

xe=range*0.6 ;zt=range*0.5    !視窗右下角座標 

iresult=setwindow(.true.,xs,zt,xe,zd) 

iresult=clickmenuqq(LOC(winfullscreen)) 

!******************************************* 

CALL RANDOM_SEED()   !亂數種子 

pw  = -A            ! 底盤的初始位置 

pwh = pw +height    ! 頂盤的初始位置 

vw  = 0.0           ! 容器的初始速度 

iresult=setcolorRGB(#00ffff)   ! 設定RGB顏色 

iresult=rectangle_w($GBORDER,0.0d0,pw,widthx,pw-r)  !畫出容器的邊界 

ix=0;iy=1 

 

DO i=1,ipn          ! 顆粒數迴圈 

110 CONTINUE 

   ix=ix+1 

   IF(MOD(iy,2).eq.0) THEN 

     xo=2.0*r+0.5 

   END IF 

    

   IF(MOD(iy,2).eq.1) THEN 

     xo=r +0.5 

   END IF 

    

   pos(1,i)=xo+(ix-1)*2.0*r               ! 顆粒x位置 

   IF(pos(1,i)-0.99*widthx>=0) then           ! 若位置超出容器寬度，則往上一層堆疊。 

     ix=0 ; iy=iy+1 

     GOTO 110 

   END IF 

   pos(2,i)=1.1*r+(iy-1)*1.75*r+pw        ! 顆粒y位置 

   fos(:,i)=0.0                           ! 顆粒受力歸零 

   CALL RANDOM_NUMBER(rnd) 

      vel(1,i) = 0.1*(0.5-rnd)            ! 顆粒x方向初始速度 

      opos(1,i)=pos(1,i)-vel(1,i)*dt2    ! 顆粒前一刻的x位置 

   CALL RANDOM_NUMBER(rnd) 

      vel(2,i) = 0.1*(0.5-rnd)            ! 顆粒y方向初始速度 

      opos(2,i)=pos(2,i)-vel(2,i)*dt2     ! 顆粒前一刻的y位置 

      iresult=setcolorrgb(#ff0000) 

      iresult=ellipse_w($GFILLINTERIOR,pos(1,i)-r,pos(2,i)+r,pos(1,i)+r,pos(2,i)-r) 



      ! 用實心圓畫出顆粒的位置 

END DO 

END SUBROUTINE 

 

時間迴圈開始後的第一個動作就是去呼叫 neighborlist，建立顆粒處在格子的資訊。有了這個

資訊就可以去呼叫 search_event 來搜尋碰撞事件，並計算碰撞的力。 

 

SUBROUTINE search_event(ibox,iboxcount,ipd) 

USE Global 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z), integer*4 (i,j) 

DIMENSION iboxcount(inbox),ibox(ipn) 

DIMENSION ib(9) 

Dimension ipd(5,inbox) 

!這裡共有三層迴圈，最外層的是顆粒數的i迴圈，第二層是鄰居格子數的ik迴圈，最後是每個格子中粒子數的ii迴圈。 

DO i=1,ipn 

   ibx = ibox(i)  !把i顆粒處在ibox格子的訊息暫存到ibx中 

   ib(1)=ibx;ib(2)=ibx+1 ;ib(3)=ibx+igrid(1)-1;ib(4)=ibx+igrid(1);ib(5)=ibx+igrid(1)+1 

   !第ibx格子的鄰居加上自己有格，暫存在ib()陣列中。(原本應該有格，但因為有牛頓第三定律，所以只要搜尋右上角 

   !的鄰居就可以了) 

   DO ik=1,5 

        ibx = ib(ik)                            ! 將鄰居格子編號ib暫存到ibx 

        ibxc = iboxcount(ibx)                   ! 將ibx格子中含有的粒子數目iboxcount暫存到ibxc 

        IF (ibx < inbox+1.and.ibxc > 0) then   !當格子編號介於到inbox之間時才往下做 

           DO ii = 1,ibxc            

              j = ipd(ii,ibx)                   ! 將ibx格子中的第ii個顆粒的編號暫存到j 

              CALL ppcollision(i,j)            ! 呼叫ppcollision計算i和j顆粒間的碰撞力 

           END DO  

        END IF 

   END DO 

   CALL pwcollision(i)                         !檢查完i顆粒與其鄰居的碰撞，也要檢查i顆粒是否與牆壁碰撞 

END DO 

END SUBROUTINE 

 

ppcollision 副程式會接受兩個輸入變數 i 和 j，然後判斷第 i 顆粒與第 j 顆粒是否碰撞，若發生

碰撞，則計算碰撞產生的力。 

 

SUBROUTINE ppcollision(i,j) 

USE Global 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z),INTEGER*4 (i,j) 

DIMENSION relp(2),relv(2),normV(2),tangentV(2) ! 



 

relp(1)=pos(1,i)-pos(1,j); relp(2)=pos(2,i)-pos(2,j) !相對位置的x,y分量 

 

dd = DSQRT(relp(1)*relp(1)+relp(2)*relp(2))          !ij顆粒的距離 

eta=dd-2*r                                           !ij顆粒在連心方向上的變形量 

 

  IF (eta>-0.5*r.and.eta < 0.0 ) THEN   !若eta介於(-0.5rd,0)，則表示兩顆粒發生了碰撞，所以開始計算碰撞力 

      relv(1)=vel(1,i)-vel(1,j); relv(2)=vel(2,i)-vel(2,j)        !相對速度的x,y分量 

      mij = 0.5*m                                                 !i和j的化約質量reduced mass 

      CALL unitvector(relp,normV,tangentV)                       !這是一個輸入相對位置relp後，會給出連心線 

     !的單位向量normV與切方向的單位向量tangentV的副程式，已寫在global裡。 

      ForceN = -mij*oomep*eta-2.0*betap* DOT_PRODUCT (relv,normV) !碰撞的連心力，即式()的彈簧力的大小 

   Fv = mij*miuk*DOT_PRODUCT(relv,tangentV)                    !與切速度正比的動摩擦力大小 

   Fs = mius*ForceN                                            !與正向壓力成正比的靜摩擦力大小 

      ForceT = MIN(ABS(Fs),ABS(Fv))                               !切分量上的力取Fv與Fs間的最小值 

      !把粒子坐標系的力(ForceN, ForceT)換成直角坐標系的力fos，累加起來， 

      !因為這一時刻可能同時有好幾個粒子都與i顆粒碰撞。 

      fx = ForceN*normV(1)-ForceT*tangentV(1) 

      fy = ForceN*normV(2)-ForceT*tangentV(2) 

      fos(1,i) =fos(1,i)+ fx 

      fos(2,i) =fos(2,i)+ fy 

     

      !由於牛頓反作用力原理，所以j號顆粒的力的為大小與i顆粒相同，但方向相反 

      fos(1,j)=fos(1,j)-fx 

      fos(2,j)=fos(2,j)-fy 

  END IF 

END SUBROUTINE 

 

pwcollision副程式只接收一個變數i，就會去判斷i顆粒是否與邊界碰撞，若有就會計算碰撞力。 

SUBROUTINE pwcollision(i) 

USE Global 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z) , integer*4 (i,j)  

!iw = 1,檢查與底盤的碰撞 

       eta = (pos(2,i)-pw)-r  

       IF (eta < 0.0) THEN 

          fos(2,i) = fos(2,i)-m*oomew*eta -2.0*betaw*(vel(2,i)-vw) 

       END IF 

!iw = 2,檢查與頂盤的碰撞 

       eta = (pwh-pos(2,i))-r  

       IF (eta < 0.0) THEN 



          fos(2,i) =fos(2,i)+ m*oomew*eta +2.0*betaw*(vel(2,i)-vw) 

       END IF 

!iw = 3,檢查與左牆的碰撞 

       eta =  pos(1,i) -r 

       IF (eta < 0.0) THEN 

          fosN = -m*oomew*eta -2.0*betaw*vel(1,i) 

          frictionz = -m*miuk*(vel(2,i)-vw) 

          IF((vel(2,i)-vw)< -0.01) THEN 

              frictionz=mius*ABS(fosN) 

          END IF 

          fos(1,i) = fos(1,i) + fosN 

          fos(2,i) =fos(2,i)+ frictionz 

        END IF 

  !iw = 4,檢查與右牆的碰撞 

       eta = (widthx-pos(1,i)) -r 

        IF (eta < 0.0) THEN 

          fosN = m*oomew*eta + 2.0*betaw*vel(1,i) 

          frictionz = -m*miuk*(vel(2,i)-vw) 

          IF((vel(2,i)-vw)< -0.01) THEN 

              frictionz=mius*ABS(fosN) 

          END IF 

          fos(1,i) = fos(1,i)+fosN 

          fos(2,i) =fos(2,i)+ frictionz 

        END IF 

END SUBROUTINE 

 

經過  search_event中的ppcollision  和pwcollision計算完每一個顆粒受到的碰撞合力後，就可以

去呼叫integration來做積分，計算下一步的位置和速度。 

 

SUBROUTINE integration() 

USE GLOBAL 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z), INTEGER*4(i,j) 

DIMENSION posnew(6) !新位置的暫存陣列 

DO i=1,ipn 

    id=1 

        posnew(id)=2.0*pos(id,i)-opos(id,i)+dtsq*(fos(id,i)) 

        vel(id,i)=(posnew(id)-opos(id,i))/dt2+0.5*dtsq*(fos(id,i)) 

        opos(id,i)=pos(id,i) 

            pos(id,i)=posnew(id) 

    id=2 



        posnew(id)=2.0*pos(id,i)-opos(id,i)+dtsq*(fos(id,i)-normg) 

        vel(id,i)=(posnew(id)-opos(id,i))/dt2+0.5*dtsq*(fos(id,i)-normg) 

        opos(id,i)=pos(id,i) 

            pos(id,i)=posnew(id) 

    

     fos(:,i)=0.0  !! ## RESET THE FORCE 

END DO 

END SUBROUTINE 

 

到此，二維顆粒在振動容器中的分子動力學模擬已經完成。剩下兩個是可有可無的副程式，

即存資料save及即時動畫drawing。 

 

SUBROUTINE save_data(t) 

USE Global 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z) 

9 FORMAT(15(f12.4,3x)) 

DO i=1,ipn 

  WRITE(15,9) pos(1:2,i) 

  WRITE(16,9) vel(1:2,i) 

  WRITE(17,9) fos(1:2,i) 

End do 

     WRITE(18,9) t/2/pi, pw 

END SUBROUTINE 

 

SUBROUTINE drawing() 

USE Global 

USE IFQWIN 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z) 

DATA ired /100/, igreen /255/, iblue /0/ 

   iresult=setcolorrgb(#000000) 

   iresult=rectangle_w($GFILLINTERIOR,-2.0d0,1.5*height,1.5*widthx,-4.0*A)  ! 用黑區塊清除畫面 

   icolor=rgbtointeger(ired,igreen,iblue) 

   iresult=setcolorrgb(icolor) 

      DO i=1,ipn 

      iresult=ellipse_w($GFILLINTERIOR,pos(1,i)-r,pos(2,i)+r,pos(1,i)+r,pos(2,i)-r) !畫圓 

      iresult=setpixelrgb_w(pos(1,i),pos(2,i),#ffffff) !畫點 

      END DO 

   iresult=setcolorRGB(#00ffff) 

   iresult=rectangle_w($GBORDER,0.0d0,pwh,widthx,pw) 

END SUBROUTINE 



第二章  : 
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在此模擬中
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SUBROUTINE i

USE Global 

USE ifqwin  

IMPLICIT REA

DIMENSION  p

REAL*4 rnd 

!********* 畫

range=150 

xs=-range*0

zd=-range*0

iresult=setw
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CALL RANDOM_
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pw(3,2)=Height+pw(3,1)    ! 頂盤的初始位置 

vw(3,1)  = 0.0           ! 容器的初始速度 

vw(3,2)  = vw(3,1) 

iresult=setcolorRGB(#00ffff)   ! 設定RGB顏色 

iresult=elllipse_w($GBORDER,-rp,rp,rp,-rp)  !畫出容器的邊界 

IF (rA .ne. rB) THEN 

rss= MAX(rA,rB)    !使用較大的顆粒半徑作為基準 

ELSE 

rss=rA 

END IF 

 

theta = 0.0 

i = 1 ;ir = 0 

rr= rp – (1+2*ir)*rss  !從最外圈開始填入顆粒 

dtheta = 2.1*rss/rr 

pos(1,i) = rr* DCOS(theta) ; pos(2,i) = rr* DSIN(theta); pos(3,i) = rss+pw 

x0 = pos(1,i);y0 = pos(2,i) 

 

DO i=2,ipn          ! 顆粒數迴圈 

rr= rp – (1+2*ir)*rss 

theta = theta+dtheta 

pos(1,i) = rr* DCOS(theta) ; pos(2,i) = rr* DSIN(theta); pos(3,i) = rss+pw 

dis2 = DSQRT((pos(1,i)-x0)*(pos(1,i)-x0)+ (pos(2,i)-y0)*(pos(2,i)-y0)) 

IF(dis2<rA+rB) THEN 

      ir = ir + 1 

rr= rp – (1+2*ir)*rs 

dtheta = 2.1*rs/rr 

theta=0.0 

pos(1,i) = rr* DCOS(theta) ; pos(2,i) = rr* DSIN(theta); pos(3,i) = rss+pw 

x0 = pos(1,i);y0 = pos(2,i) 

END IF 

END DO  

!PSEUDO MIX PROCESS 虛擬混合過程，隨機選取兩個號碼，讓這兩個號碼的顆粒交換位置，這樣反覆多次， 

!可以讓AB兩種顆粒看起來是隨機分布在晶格點上 

DO i = 10000 

CALL RANDOM_NUMBER(rnd) 

  ip1=INT(ipn*rnd)+1 

  CALL RANDOM_NUMBER(rnd) 

  ip2=INT(ipn*rnd)+1 

  IF((ip1.ne.ip2).and.(ip1<ipn).and.(ip2<ipn)) THEN 



     DO id=1,3 

        p1(id)=pos(id,ip1) ;p2(id)=pos(id,ip2) 

        pos(id,ip1)=p2(id) ;pos(id,ip2)=p1(id) 

     END DO 

  END IF 

END DO 

 

DO i=1,ipn 

  m(i) = mA;rd(i) = rA 

    iresult=setcolorrgb(#ff0000) 

    IF (MOD(i,2).eq.0) THEN 

m(i) = mB;rd(i) = rB 

      iresult=setcolorrgb(#0000ff) 

    END IF 

      iresult=ellipse_w($GFILLINTERIOR,pos(1,i)-rd(i),pos(2,i)+rd(i),pos(1,i)+rd(i),pos(2,i)-rd(i)) 

    DO id=1,3 

fos(id,ib)=0.0 

      CALL RANDOM_NUMBER(rnd) 

      vel(id,i) = 0.1*(0.5-rnd) 

      opos(id,i)=pos(id,i)-vel(id,i)*dt2 

END DO 

END DO 

END SUBROUTINE 

 

接著我們先到global模組中修改一些參數設定。 

1.  關於容器的座標與速度改為  pw(3,3), vw(3,3)。第一個指標為x,y,z分量，第二個指標表示底

盤，頂盤和圓周邊界。 

2.  容器的幾何參數改為  rp, height 

3.  顆粒的質量和半徑改用mA,mB,rA,rB，另外因為顆粒質量半徑可以不同，所亦要宣告陣列m

和rd。 

4.  彈簧參數betaAA,betaBB,betaAB,oomeAA,oomeBB,oomeAB,epAA,epBB,epAB,其它特徵則簡單

的假設兩種顆粒都一樣，因此不在參數名稱上給予區別，如mius,miuk,ome。 

5.  改陣列igrid(3)  成igridx和igridxy 

 

自然的，在setconstant副程式中必須做相對應的修改。其中要注意的是現在要做三維網格來

記錄顆粒鄰居訊息，所以inbox = igrid(3)*igridxy (igridx=igrid(1),igridxy=igridx*igrid(2))。 

 

        在主程式中，只有一個地方要修改，就是容器的運動。使用下面四行程式碼取代 

            vw(3,1) = A*DSIN(t)                 ! BOTTOM PLATE VELOCITY 

   pw(3,1) =-A*DCOS(t)                 ! BOTTOM PLATE POSITION 



       vw(3,2) = vw(3,1)                 ! UPPER PLATE VELOCITY 

   pw(3,2) = pw(3,1) + Height        ! UPPER PLATE POSITION 

另外記得決定m和rd陣列的維度。 

 

neighborlist中格子編號的式子要變成 

ibox(i) = 1+INT(pos(1,i)+rp)+INT((pos(2,i)+rp))*igridx +INT((pos(3,i)+A))*igridxy 

加上rp只是為了把圓盤中心移到(rp,rp)處，使得ibox都是正數指標。 

 

search_event中搜尋的格子數目要從5增加到14。一樣的，原本三維空間中應該要搜尋27個格

子，因為有牛頓第三定律，因此減半。ib的陣列數值要改成 

    ib(1)=ibx ; ib(2)=ibx  +1 ; ib(3)=ibx+igridx  ; ib(4)=ib(3)+1 ;  ib(5)=ib(3)-1 

    ib(6)=ib(1)+igridxy  ; ib(7) =ib(6) +1 ;   ib(8)=ib(6)-1  ; ib(9)=ib(6)+igridx    

ib(10)=ib(9) +1  ;  ib(11)=ib(9)-1 ;  ib(12)=ib(6)-igridx  ; ib(13)=ib(12)+1 

    ib(14)=ib(12)-1 

ik的迴圈變成1到14。 

 

ppcolision和pwcollision用下列程式碼取代。要注意的地方是三維空間中，顆粒碰撞時的連心座

標系統與靜止的實驗室座標系統之間的變換。兩個座標系的關係定義如下。 

x

y

z

 

圖四:  實驗室座標與兩顆粒的連心座標關係示意圖 

 

        實驗室坐標系的單位向量為x,y,z，而連心座標系的單位向量計為normV,perpendV,和

tangentV。normV由兩個粒子的位置向量定義:normV = (posi‐posj)/ |posi‐posj|，而perpendV由

normV和粒子的相對速度relv的外積定義:perpendV = relv x normV/ |relv x normV|。最後再由

normV和perpendV外積定義:tangentV = perpendV x normV/ | perpendV x normV|。這些動作都

寫在global模組中unitvector和krossproduct這兩個副程式中完成。這樣的定義會使得相對速度

在切平面上的投影必然與tangentV平行，也就會是摩擦力的反方向。而perpendV就會是因為

摩擦力所產生的力矩方向，因為我們不考慮轉動，因此perpendV在此的作用只是用來定出

tangentV，而不會有力的分量出現。 



 

SUBROUTINE ppcollision(i,j) 

USE Global 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z),INTEGER*4(i,j) 

DIMENSION relp(3),relv(3),normV(3),tangentV(3),perpendV(3)  ! 由於三維系統，多了一個變數陣列perpendV 

 

relp(1)=pos(1,i)-pos(1,j);relp(2)=pos(2,i)-pos(2,j);relp(3)=pos(3,i)-pos(3,j) ! i,j顆粒相對位置分量 

dd = DSQRT(dot_product(relp,relp))   ! 兩顆粒質心距離 

eta = dd-(rd(i)+rd(j))               ! 形變量 

 

IF (eta>-0.25.and.eta<0.0) THEN      !若形變量介於(-0.25,0.0)之間則計算碰撞力 

    relv(1)=vel(1,i)-vel(1,j);relv(2)=vel(2,i)-vel(2,j);relv(3)=vel(3,i)-vel(3,j) 

    ! i,j顆粒相對速度分量 

    CALL unitvector(relp,relv,normV,tangentV,perpendV)   ! 計算顆粒連心坐標系的單位向量 

    mij= m(i)*m(j)/(m(i)+m(j))                     ! 兩顆粒約化質量 

    IF ((MOD(i,2).eq.1).and.(MOD(j,2).eq.1)) THEN  !判斷兩顆粒是否同類 

      oome = oomeAA;  beta = betaAA 

      ELSE IF ((MOD(i,2).eq.0).and.(MOD(j,2).eq.0)) THEN 

      oome = oomeBB;  beta = betaBB 

      ELSE  

      oome = oomeAB;  beta = betaAB 

    END IF 

 

    ForceN = -mij*oome*eta-2.0*beta*dot_product(relv,normV)  ! 連心方向的受力 

    ForceT = -mij*miuk*dot_product(relv,tangentV)            ! 碰撞切平面上的摩擦力 

    !ForceP = 0  沒有力分量 

    DO id =1,3    

       !將顆粒隨體坐標系上的受力分量ForceN,ForceT,ForceP換回實驗室坐標系。 

       Labforce = (ForceN*normV(id)+ForceT*tangentV(id)) 

       fos(id,i) =fos(id,i) + Labforce 

       fos(id,j) =fos(id,j) - Labforce 

    END DO 

END IF 

END SUBROUTINE 

 

SUBROUTINE pwcollision(i) 

USE Global 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z),INTEGER*4(i,j) 

DIMENSION relp(3),relv(3),normV(3),tangentV(3),perpendV(3) 

rr=rd(i) 



!iw = 1 是否與底盤碰撞 

     eta= (pos(3,i)-pw(3,1))-rr  

     IF(eta<0.0)  THEN 

           IF (MOD(i,2).eq.1) THEN !判斷是哪類顆粒 

              oome = oomeAA;  beta = betaAA 

           ELSE  

             oome = oomeBB;  beta = betaBB 

           END IF      

        fos(3,i) = fos(3,i) - m(i)*oome*eta - 2.0*beta*(vel(3,i)-vw(3,1))   

        fos(2,i) = fos(2,i) - miuk*vel(2,i) 

        fos(1,i) = fos(1,i) - miuk*vel(1,i)       

     END IF 

      

 !iw = 2  是否與頂盤碰撞 

     eta= (pw(3,2)-pos(3,i))-rr  

     IF(eta<0.0)  THEN 

           IF (MOD(i,2).eq.1) THEN !判斷是哪類顆粒 

              oome = oomeAA;  beta = betaAA 

           ELSE  

             oome = oomeBB;  beta = betaBB 

           END IF      

 

        fos(3,i) = fos(3,i) + m(i)*oome*eta - 2.0*beta*(vel(3,i)-vw(3,2))         

        fos(2,i) = fos(2,i) - miuk*vel(2,i) 

        fos(1,i) = fos(1,i) - miuk*vel(1,i)       

     END IF 

 

 !iw = 3  是否與邊界碰撞。因為邊界是圓，所以我們把邊界當成是一顆大球來處理 

     dd = dsqrt((pos(1,i))*(pos(1,i))+(pos(2,i))*(pos(2,i))) !i顆粒與圓盤中心的水平距離 

     cos = (pos(1,i))/dd ; sin = (pos(2,i))/dd               !i顆粒在水平面上的方向 

     pw(1,3)=rp*cos; pw(2,3)=rp*sin ;pw(3,3)=pos(3,i)        !假設大球處在和顆粒同方向上，距離中心rp位置 

     eta = rp -(dd+rr)       !碰撞形變量 

     IF(eta < 0.0)  THEN 

           IF (MOD(i,2).eq.1) THEN !判斷是哪類顆粒 

              oome = oomeAA;  beta = betaAA 

           ELSE  

             oome = oomeBB;  beta = betaBB 

           END IF      

 

           DO id=1,3 



      relp(id) = pos(id,i)-pw(id,3) 

      relv(id) = vel(id,i)-vw(id,3)    

      END DO 

         CALL unitvector(relp,relv,normV,tangentV,perpendV)          

     ForceN = -m(i)*oome*eta+2*beta*dot_product(relv,normV) 

         ForceT = -m(i)*miuk*dot_product(relv,tangentV) 

         ForceP = 0 

        DO id =1,3    

           fos(id,i) =fos(id,i)+ (ForceN*normV(id)+ForceT*tangentV(id)+ForceP*perpendV(id)) 

        END DO 

     END IF 

END SUBROUTINE 

 

        到此，我們已經完成了這個程式的主要架構，剩下是即時動畫和數據儲存的部分就看個

人想要如何呈現。由於IFQWIN繪圖模組只能呈現二維，因此這裡我們提供的副程式是用俯視

與側視同時呈現作為例子。 

 

SUBROUTINE drawing() 

USE Global 

USE IFQWIN 

IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z) 

l = 1.5*rp 

             iresult=setcolorrgb(#000000) 

             iresult=rectangle_w($GFILLINTERIOR,-l,l,l,-l)  ! DRAW BLACK TO CLEAR SCREEN 

             iresult=setcolorrgb(#00ff00) 

              

             ired= 100 ;igreen=155;iblue=0 

                icolor=rgbtointeger(ired,igreen,iblue) 

                iresult=setcolorrgb(icolor) 

             DO ib=1,ipn 

                iresult=setcolorrgb(#ff0000) 

                IF (MOD(ib,2).eq.0) THEN 

                    iresult=setcolorrgb(#0000ff) 

                END IF 

             iresult=ellipse_w($GFILLINTERIOR,pos(1,ib)-0.5,pos(2,ib)+0.5,pos(1,ib)+0.5,pos(2,ib)-0.5) 

         iresult=ellipse_w($GFILLINTERIOR,pos(1,ib)-0.5,pos(3,ib)+0.5-l,pos(1,ib)+0.5,pos(3,ib)-0.5-l) 

    END DO 

iresult=setcolorRGB(#00ffff) 

iresult=ellipse_w($GBORDER,-rp,rp,rp,-rp)  ! DRAW CIRCULAR PLATE 

END SUBROUTINE 



 

第三章  : Cuda fortran  平行化MDS 

 

        我們將以第一章的2dMDS來講解如何運用PGI fortran的Cuda模組將程式平行化。關於cuda 

fortran的安裝和設定，請參考附錄(B)。 

 

在進入程式前，我們需要先講解一些cuda平行運算的基本概念。不是所有的程式都可以

被平行化，一般上，只有那些沒有因果關係的部分程式才可以被平行化。在我們的MDS程式

中，t時刻時，每個粒子受力的計算是可以被平行化的，因為第i個粒子的受力並不會影響同一

t時刻下其它粒子的受力。因此，每個粒子的受力計算是相互獨立的，可以同時被計算，即平

行化。然而，一般的硬體架構只有一個計算中心(CPU)，程式只能按照順序一行一行執行，每

一瞬間只能處理一個指令，因此必須做完第一顆粒子的受力計算後才能計算下一個粒子的受

力，我們稱這樣的演算流程為串行運算。 

 

        GPU的架構原本是用來處理圖形影像的硬體，影像一般由螢幕上的畫素組成，每個畫素

要表現的顏色亮度的訊息是相互獨立的，因此最適合使用平行運算。如果單靠CPU來處理這

些影像，畫素太高時，影像就會顯得不流暢。GPU硬體中就有許多獨立的簡單計算中心，可

以同時處理螢幕上的每個畫素，而達到快速流暢的畫質效果。Nvidia在2007年正式推出了CUDA

的架構平台，通過高階C語言可以用呼叫副程式的方式把CPU的運算分配到個人電腦的顯示卡

上工作，讓顯示卡變成了個人層級的叢集運算平台，大大提高了許多科學研究的速度。 

 

        CUDA  將CPU稱為主機端(Host)，而GPU稱為(Device)。整個程式仍由Host主導，決定如何

分配記憶體，何時讓Device進行平行工作。CUDA Fortran的程式流程架構一般如下: 

Program cuda 

      宣告Host上的記憶體 

      宣告Device上的記憶體 

      ……………………. 

      串行程式碼 

      ……………………. 

      將Host的資料複製到Device上 

      CALL <<<Grid,Block,Thread >>>(arguments)    呼叫CUDA  核心副程式(Kernel)進行平行運算 

      將Device上的資料複製回Host上以便輸出或進行其他串行運算 

      ……………………. 

      串行程式碼 

      ……………………. 

End Program 

 

        在Kernel程式中，會有三個層次。第一層叫做網格Grid，這只有在多張GPU顯示卡中會使

用到。若只有一張顯卡時，此參數可以省略不寫。每個Grid中會分成許多區塊(Block)，Block



的個數不限，但受限於卡的能力，而每一個Block中會有執行緒(Thread)，每一個執行緒就是一

個可以獨立處理基本運算的單元。例如  <<< 512, 256>>>表示我要使用512個blocks，每個blocks

中安排256個threads，也就是說，我可以有512x256共131072個運算單元進行平行運算。目前

不管GPU能力多少，每一個Block最多只能有1024個threads。很重要的一點是，同一個block中

的執行緒可以共用一些記憶體，目前大概是48kb，但不同block中的threads是不能共用記憶體

的。例如2號block中14號thread計算的某個x值不能直接被5號block中的任何一個thread使用。

除非先把x的值放到block以外的一個全域記憶體中，這樣大家才可以共用。其它細節與技巧請

參考cuda網頁的說明或書籍[4]。 

 

        在開始把第一章的程式平行化之前，我們先來舉個簡單的例子。我要使用512 X 

256=131072個亂數x分別代入方程式xn+1 = sin(xn)中計算出疊代100次後的512x256個數值。一般

的串行程式碼為 

PROGRAM series 

REAL*4 x(512*256) 

CALL random_number(x)  !產生131072個初始亂數 

DO i = 1, 512*256      !每個數字的迴圈 

   DO j=1,100          !疊代100次迴圈 

x(i) = sin(x(i)) 

   END DO 

END DO 

WRITE(*,*) x(:)                  !結果輸出 

END PROGRAM 

 

在這個例子中i迴圈是可以平行化的，因為計算x(5)的值時會用到這個時候x(5)的值，而不

會用到或影響到其他x(6)，x(100)等等的值，然而j迴圈就無法平行化，因為計算第j步的x值是

與j‐1步時的x值有關的，而且sine函數是非線性的，我們沒有辦法將j迴圈拆成100個來各自計

算後再用線性的方法疊加起來得到正確的答案。 

接下來我們就把上面的i迴圈平行化。首先我們需要宣告兩套變數Hx(512*256)和

Dx(512*256)，分別代表主控端Host和裝置端Device上的記憶體位置。並宣告Block和Thread的

數目，NB和NT 

PROGRAM parallel 

USE cudafor !記得要使用 cuda函式庫 

REAL*4 Hx(512*256) 

REAL*4 Dx(512*256) 

INTEGER NB,NT 

NB = 512 ; NT = 256 

idevice = 0 

istat   = cudaSetDevice(idevice)  !啟動具有cuda計算能力的裝置，並編號為0，因為目前只有一個裝置。 

!接下來產生初始亂數，存在Host上，並把他複製一份放到Device上 

CALL random_number(Hx) !產生131072個初始亂數 



Dx = Hx  !把Hx存到Dx中 

CALL iteration<<<NB,NT >>> (NT) !呼叫iteration副程式，並傳入NT參數，這時每一個Device上的Thread都會執行同樣的

iteration副程式，但是會根據每個執行緒內定好的編號去讀取對應的數值，這相當於把i迴圈拆開成131072個獨立的計算。 

Device計算完畢後，數據還存在Device上的記憶體，主控端無法直接讀取，因此必須先把它複

製回到主控端的記憶體上 

Hx = Dx  !把Dx存回到Hx中 

WRITE(*,*) Hx(:)      !結果輸出 

END PROGRAM 

 

在Device上運行的副程式的寫法如下，前面必須加上ATTRIBUTES(global) 

ATTRIBUTES(global) SUBROUTINE iteration(NT) 

INTEGER,VALUE :: NT 

INTEGER  i,j 

i =  (blockIdx%x -1)*NT+threadIdx%x !把第i迴圈做的事交給第blockIdx%x區塊中的第threadIdx%x執行緒來做 

                                    ! blockIdx%x和threadIdx%x就是CUDA內定好的編號。在這個例子中， 

                                    ! blockIdx%x = 1到NB 而threadIdx%x=1到 NT 

  DO j=1,100  !疊代迴圈 

Dx(i) = sin(Dx(i)) 

  END DO  

END SUBROUTINE 

        雖然在主程式中我們只呼叫一次iteration，但這一次呼叫是同時呼叫了NB個區塊中NT個

執行緒。每一個執行緒會分別到Device上的記憶體中讀取各自的Dx值，然後各自執行j迴圈。

疊代100次的j迴圈所需的時間是很短的，用串行的方式就要重複這樣的迴圈131072，累積起

來的時間就相當可觀。而平行化之後，除了一開始記憶體複製時花掉的時間，其它運算的時

間其實就只相當於疊代100次的時間，理論上就會省了10萬倍的時間!  當然實際上並無法達到

這麼高的的倍數。原因有好幾個，一個是剛剛說的記憶體的複製會花去很多時間，因此如何

有效的安排資料的讀取與交換是很關鍵的。另外Device上每個Thread的運算時脈一般都比CPU

慢，而且我們使用10萬個Thread運算時，並不會真正有10萬個同時在計算，還是會有一些先

後的差異。更詳細的資料請參閱PGI官網或書籍<高效能運算之CUDA>[4]。 

 

        現在讓我們開始來寫平行化的2dMDS程式，我們把它稱為parallel_2dMDS。 

首先我們還是先有一個Global的模組，先把變數和參數設定好。大致與第一章的Global模

組相同，但少了unitvector的副程式及多了兩個變數NT和NB，分別是每個block中Thread的數目

和Block的個數，最好取成2n，如32，64，128。因為我們要把每個顆粒的運算分給不同的thread

去執行，因此NTxNB要剛好等於粒子數ipn。 

MODULE Global 

  REAL*8,ALLOCATABLE,DIMENSION(:,:) :: fos,opos,pos,vel ! 這些變數名稱是設定在主控端Host上的 

  REAL*8 vw,pw,pwh 

  REAL*8 dtsq,dt2,dt 

  REAL*8 widthx,height 



  REAL*8 A,f,gama,normg 

  REAL*8 rd,m 

  REAL*8 betap,betaw, oomew, oomep,ome,mius,miuk,epp,epw 

  INTEGER ipn,idraw,inbox,igrid(2) 

  INTEGER NB,NT ! Block的數目NB 和 每個block中Thread的個數NT 

  PARAMETER (pi = 2.0*ASIN(1.0)) 

 

  CONTAINS 

   

       SUBROUTINE setconstant(icycle) 

       IMPLICIT REAL*8(a-h,k-z),INTEGER(i,j) 

 

       OPEN (unit=20,file='input.txt') 

       READ(20,*) widthx,height 

       READ (20,*) gama,f,epp,epw,mius,miuk 

       READ (20,*) ipn,iperiod,idraw 

       READ (20,*) rs,ms  !實際顆粒半徑(cm)與質量(gram) 

   READ (20,*) igrid(1),igrid(2),NB,NT 

        

       d0 = 0.6                    ! 長度參考單位 cm 

       m0 = 0.2                    ! 質量參考單位 g 

       w=2*pi*f                    ! 時間參考單位 1 / w 

       m = ms / m0                 ! 歸一化的質量 

       rd = rs / d0                ! 歸一化的半徑 

g=980                       ! 重力加速度 cm/s^2 

       tc    = w*50.0e-5           ! 歸一化的碰撞時間 

       ome   = pi/tc               ! 歸一化的彈簧振動頻率 

       betap=-LOG(epp)/tc          ! 歸一化的顆粒彈簧損耗 

       betaw=-LOG(epw)/tc          ! 歸一化的牆壁彈簧損耗 

       oomep = betap*betap+ome*ome !歸一化的顆粒彈簧自然頻率 

       oomew = betaw*betaw+ome*ome !歸一化的牆壁彈簧自然頻率 

       normg = g/d0/w**2           ! 歸一化的重力加速度 

       A     = gama*normg          ! 歸一化的振幅 

       div   = 35                   

       dt    = tc/div              ! 積分時間間隔 

       dtsq  = dt*dt               ! verlet方法會用到的 

       dt2   = 2.0*dt              ! verlet方法會用到的 

       icycle= div*2*pi/tc*iperiod  ! 時間迴圈總數 

       inbox = igrid(1)*igrid(2) 

 



       RETURN 

       END SUBROUTINE  

 

END MODULE 

 

接下來我們要寫一個命名為gpu的模組設定裝置端Device上的變數與需要執行的副程式。 

 

MODULE gpu  

USE cudafor   !使用cuda fortran api 

INTEGER,DEVICE,ALLOCATABLE,DIMENSION(:) :: Dbox,Dboxcount ! 以下這些變數都是開在GPU上的全域記憶體中，變數的 

INTEGER,DEVICE,ALLOCATABLE,DIMENSION(:,:) :: Dipd          ! 意義都和Global模組中對應。 

REAL*8,DEVICE,ALLOCATABLE,DIMENSION(:,:) :: Dpos,Dvel,Dfos,Dopos 

REAL*8,DEVICE :: Ddt2,Ddtsq,Dbetap,Dbetaw,Dmius,Dmiuk,Doomep,Doomew 

REAL*8,DEVICE :: Dm,Drd,DA,Dnormg,Dwidthx,DHeight,Dpw 

     

  CONTAINS 

     

 ATTRIBUTES(global) SUBROUTINE neighborlist(NT,grx) !我們把neighborlist副程式和integration副程式放在一 

 INTEGER,VALUE ::  NT, grx                          !起，都交由GPU處理，也就是說  

     REAL*8 posnew(2)                                   !當呼叫這個副程式時，以下運算將由GPU執行 

     INTEGER iwpx,iwpy,ibt,ibx,istate,id 

     

    i =  (blockIdx%x-1)*NT+threadIdx%x  ! 這一行是重點，NT是Thread的總數，blockIdx%x和threadIdx%x是cuda 

!內定的變數，分別代表block和thread的編號。所以這一行的意思是我們把關於第i     

!編號粒子的計算交由(blockIdx%x,threadIdx%x)的執行緒來處理 

        id = 1 

   posnew(id)=2.0*Dpos(id,i)-Dopos(id,i)+Ddtsq*Dfos(id,i) 

   Dvel(id,i)=(posnew(id)-Dopos(id,i))/Ddt2 +0.5*Ddtsq*Dfos(id,i) 

    Dopos(id,i)=Dpos(id,i) 

   Dpos(id,i)=posnew(id) 

  id = 2 

   posnew(id)=2.0*Dpos(id,i)-Dopos(id,i)+Ddtsq*(Dfos(id,i)-Dnormg) 

   Dvel(id,i)=(posnew(id)-Dopos(id,i))/Ddt2 +0.5*Ddtsq*(Dfos(id,i)-Dnormg) 

    Dopos(id,i)=Dpos(id,i) 

   Dpos(id,i)=posnew(id) 

      Dfos(1,i)=0.0 ;Dfos(2,i)= 0.0 

     

 iwpx = INT(Dpos(1,i)); iwpy = INT(Dpos(2,i)+DA) 

  Dbox(i) = 1+iwpx+iwpy*grx   

 ibx = Dbox(i) 



        istate = atomicadd(Dboxcount(ibx),1) !atomicadd(x,1)是CUDA的累加函數，它相當於x = x+1，cuda 3.2以下 

                                        !版本下只能用在整數的累加，4.0才能做浮點數累加。Atomic的意思是每一次  

                                        !只允許一個執行緒去更動x的值，不這樣設計的話，平行運算時可能有 

                                        !好幾個執行緒同時去讀x的值就會出錯。 

    ibt=istate+1 

    Dipd(ibt,ibx) = i 

 END SUBROUTINE 

 

 ATTRIBUTES(global) SUBROUTINE collision(inbox,NT,grx,Dpw,Dpwh,Dvw) !計算受力的部分也是交由GPU處理 

 INTEGER,VALUE :: inbox,NT,grx 

 REAL*8, VALUE :: Dpw,Dpwh,Dvw 

 REAL*8 relp(2),vn(2),normV(2),tangV(2) 

 REAL*8 pi(2),vi(2),fi(2) 

 REAL*8 eta,dis,dd,vndotnormV,FosN,vndottangV,friction  

 INTEGER ibt,ibx,istate,id,ik,i,j,ii,ibxc 

 INTEGER ib(9) 

  

     i =  (blockIdx%x -1)*NT+threadIdx%x !把關於第i編號粒子的計算交由(blockIdx%x,threadIdx%x)的執行緒來處理 

  pi(1)=Dpos(1,i);i(2)=Dpos(2,i) !因為要多次用到，所以先把全域記憶體中i顆粒的位置，速度和力 

       vi(1)=Dvel(1,i);vi(2)=Dvel(2,i) ! 放到GPU上的暫存器變數中 

  fi(1)=Dfos(1,i);fi(2)=Dfos(2,i) 

   !###############  WALL  collision ################### 先檢查是否與邊界碰撞 

   !iw=1 與底盤是否碰撞 

                 eta = (Dpi(2)-Dpw) - Drd 

       IF (eta < 0.0) THEN 

             Dfi(1) = Dfi(1) - Dmiuk* Dvi(1) !摩擦力 

                 Dfi(2) = Dfi(2) - Doomew*eta-Dbetaw*(Dvi(2)-Dvw) !碰撞力 

       END IF 

  !iw= 2 與頂盤是否碰撞          

                eta = (Dpwh-Dpi(2)-Drd) 

       IF(eta < 0.0) THEN 

              Dfi(1) = Dfi(1)- Dmiuk* Dvi(1) !摩擦力 

         Dfi(2) = Dfi(2)+ Doomew*eta-Dbetaw*(Dvi(2)-Dvw) !碰撞力 

       END IF 

  !iw= 3 與左邊是否碰撞 

                eta = Dpi(1)-Drd 

    IF (eta < 0.0) THEN 

                             Dfi(1) = Dfi(1)-Doomew*eta-Dbetaw*Dvi(1) 

       Dfi(2) = Dfi(2)-Dmiuk* (Dvi(2)-Dvw) 

                     END IF 



 

   !iw= 4 與右邊是否碰撞 

              eta=(Dwidthx-Dpi(1))-Drd 

    IF (eta < 0.0) THEN 

                   Dfi(1) = Dfi(1)+Doomew*eta-Dbetaw*Dvi(1) 

        Dfi(2) = Dfi(2)-Dmiuk* (Dvi(2)-Dvw) 

                     END IF 

  ! ###################################################################### 

   ibx=Dbox(i) 

   ib(1)=ibx;ib(2)=ibx+1 ;ib(3)=ibx+(grx-1);ib(4)=ibx+grx;ib(5)=ibx+(grx+1) 

   ib(6)=ibx-1 ;ib(7)=ibx-(grx-1);ib(8)=ibx-grx;ib(9)=ibx-(grx+1) 

  DO ik = 1, 9 

  ibx = ib(ik)  

  IF( ibx>0 .and. ibx < inbox+1 ) THEN 

   ibxc = Dboxcount(ibx) 

   IF(ibxc >0) THEN 

    DO ii = 1,ibxc 

           j = Dipd(ii,ibx) 

        IF(j.ne.i) THEN 

      relp(1)=Dpi(1)-Dpos(1,j);relp(2)=Dpi(2)-Dpos(2,j) 

      dis = relp(1)*relp(1)+relp(2)*relp(2) 

      dd = dSQRT(dis) 

      eta = dd - 1.0   

      IF (eta < 0.0) THRN 

          vn(1)=Dvi(1)-Dvel(1,j);vn(2)=Dvi(2)-Dvel(2,j) 

       normV(1)=relp(1)/dd ;normV(2)=relp(2)/dd   

         tangV(1)=-normV(2) ;tangV(2)=normV(1) 

       vndotnormV = vn(1)*normV(1)+vn(2)*normV(2) 

       vndottangV = vn(1)*tangV(1)+vn(2)*tangV(2) 

       FosN=-Doomep*eta-Dbetap*vndotnormV 

                                 friction = -min(Dmius*abs(FosN),Dmiuk*abs(vndottangV)) 

       Dfi(1) = Dfi(1)+FosN*normV(1)+friction*tangV(1) 

       Dfi(2) = Dfi(2)+FosN*normV(2)+friction*tangV(2) 

      END IF 

                          END IF 

    END DO  

   END IF 

  END IF 

  END DO 

      Dfos(1,i) =Dfi(1) ; Dfos(2,i)=Dfi(2) 



  END SUBROUTINE  

END MODULE gpu  

 

然後是我們的主程式 

 

PROGRAM Parallel_2dMDS 

USE cudafor 

USE Global 

USE gpu 

IMPLICIT REAL*4(a-h,k-z),INTEGER(i,j) 

 

idevice = 0 

istat   = cudaSetDevice(idevice)  !啟動具有cuda計算能力的裝置，並編號為0 

CALL setconstant(icycle) 

 

!把Host上的參數都複製到Device上 

Ddtsq = dtsq ;Ddt2 = dt2 

Dbetap = 2.0*betap ; Dbetaw = 2.0*betaw; Doomep = 0.5*m*oomep; Doomew = m*oomew 

Dmius =mius ; Dmiuk =miuk 

Dnormg = normg ; DA = A 

Dwidthx =widthx; DHeight = Height 

Dm = m; Drd =rd 

!決定Host上變數陣列的大小 

ALLOCATE(pos(2,ipn),vel(2,ipn),fos(2,ipn),opos(2,ipn)) 

!決定Device上變數陣列的大小 

Allocate(Dpos(2,ipn),Dvel(2,ipn),Dfos(2,ipn),Dopos(2,ipn)) 

Allocate(Dboxcount(inbox),Dbox(ipn)) 

Allocate(Dipd(5,inbox)) 

OPEN (unit=14,file='pla.txt') 

OPEN (unit=15,file='pos.txt') 

OPEN (unit=16,file='vel.txt') 

 

CALL initiate ()   ! 呼叫initiate設定初始位置與速度 

!把Host上的陣列的初始值都複製到Device上 

Dopos = opos(1:2,1:ipn) 

Dpos = pos(1:2,1:ipn) 

Dvel = vel(1:2,1:ipn) 

Dfos = fos(1:2,1:ipn) 

Dbox = 0; Dipd=0 

 



t=0.0  

     DO it=1,icycle    !!!!!!!!!!!! 開始時間迴圈 !!!!!!!!!!!! 

         

    Dboxcount=0  !歸零 

    CALL neighborlist<<<NB,NT>>>(NT,igrid(1))!呼叫Device上的 neighborlist 積分後順便建立鄰居資料 

    istat = cudaThreadSynchronize()   ! Cuda fortran的api 表示等待每個Thread都做完工作後才往下 

    t = t + dt        !時間前進一步 

        vw = A * dSIN(t)  !容器t時速度 

    pw = -A * dCOS(t) !容器t時位置 

        pwh = pw+Height   !頂盤t時位置 

    CALL collision<<<NB,NT>>>(inbox,NT,igrid(1),pw,pwh,vw) !呼叫Device上的collision計算碰撞力 

    istat = cudaThreadSynchronize(); ! 等待每個Thread都做完工作後才往下 

    it1 = MOD(it,idraw)   

        IF(it1.eq.0) THEN 

     pos(1:2,1:ipn) = Dpos !每idraw步，才去把Device上的數據複製回Host上 

     vel(1:2,1:ipn) = Dvel 

     CALL save_data(t)      !然後儲存起來 

        END IF 

 END DO  ! END OF time COMPUTATION 

     close(14); close(15); close(16) 

END PROGRAM 

到此我們已經把第一章的二維顆粒系統程式平行化了。剩下兩個副程式initiate和save並不

需要更動。但要注意的是，PGI fortran目前沒有專門的繪圖模組，所以第一章的Drawing副程

式在此不能使用，所有使用到ifqwin模組的繪圖指令記得要把它刪除。但因為我們已經有了顆

粒每個時刻的位置，如果有需要，我們可以用另外的程式來做動畫。 

 

下一章我們要介紹一個更實用的平行化例子。 
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 CONTAINS 

  

    ATTRIBUTES(global) SUBROUTINE solve(h2,hsq,dt,g,NT) !執行平行運算的副程式 

    INTEGER,VALUE :: NT 

    REAL*4,VALUE :: h2,hsq,dt,g 

    REAL*4 :: bf,nf,Lpb,Lpn,grad_bx,grad_by,grad_nx,grad_ny,reaction 

        !bf和nf為等式(4-1)右邊的部分，Lpb為b的laplacian，grad_bx為b對x的一次微分，reaction為反應項。 

    INTEGER :: i, j, tx, ty 

    REAL*4,SHARED :: b_sh(32,32),n_sh(32,32)  !宣告每個區塊上用來暫存b和n的shared memory 

 

    tx = threadidx%x  ! 令執行緒x的指標為tx 

    ty = threadidx%y  ! 令執行緒y的指標為ty 

 

    i = (blockidx%x-1) * (NT-2) + tx  ! 第blockidx%x區塊上，第tx個執行緒對應第i網格點 

    j = (blockidx%y-1) * (NT-2) + ty  ! 第blockidx%y區塊上，第ty個執行緒對應第j網格點 

         

    b_sh(tx,ty) = Db(i,j)  ! 把(i,j)網格上的b值從Device的全域區搬到第blockidx%x的共享區 

    n_sh(tx,ty) = Dn(i,j)  ! 把(i,j)網格上的n值從Device的全域區搬到第blockidx%x的共享區 

 

    CALL syncthreads()   ! 等待編號為blockidx%x的block中所有threads都執行到這裡時才繼續往下 

 

    IF ((tx>1.and.tx<NT).and.(ty>1.and.ty<NT) ) THEN !除了邊界的網格外，要做以下計算 

    grad_bx= (b_sh(tx+1,ty)-b_sh(tx-1,ty))/h2 

    grad_by= (b_sh(tx,ty+1)-b_sh(tx,ty-1))/h2 

    grad_nx= (n_sh(tx+1,ty)-n_sh(tx-1,ty))/h2 

    grad_ny= (n_sh(tx,ty+1)-n_sh(tx,ty-1))/h2 

 

    Lpb= ( b_sh(tx+1,ty) + b_sh(tx-1,ty) + b_sh(tx,ty+1) + b_sh(tx,ty-1) - 4.0*b_sh(tx,ty)) / hsq  

    Lpn= ( n_sh(tx+1,ty) + n_sh(tx-1,ty) + n_sh(tx,ty+1) + n_sh(tx,ty-1) - 4.0*n_sh(tx,ty)) / hsq 

 

    reaction = n_sh(tx,ty)*b_sh(tx,ty)/(1.0+g*n_sh(tx,ty)) 

    

    bf = Dd(i,j)*( b_sh(tx,ty)*n_sh(tx,ty)*Lpb + b_sh(tx,ty)*(grad_bx*grad_nx+grad_by*grad_ny)& 

      +n_sh(tx,ty)*(grad_bx*grad_bx+grad_by*grad_by) ) +reaction 

    nf = Lpn - reaction 

   !注意，從IF開始到此的計算要用到很多次b和n的值，但這些值已經暫存到共享記憶體中，因此省了很多到全域記 

       !憶體中讀取資料的時間，這就是shared memory的用意。 

    Db(i,j) = b_sh(tx,ty) + bf * dt    

    Dn(i,j) = n_sh(tx,ty) + nf * dt   ! 最後才把新的資料放回到全域記憶體中 



    END IF 

 END SUBROUTINE solve 

END MODULE 

 

        接下來是主程式的部分。要注意的事是，上一章的例子，我們是把區塊和執行緒排成一

維陣列來使用，而這裡顯示，我們也可以把它們排成二維陣列來使用，所以我們會使用CUDA

內定的型態TYPE(dim3) dimGrid,dimBlock 定義區塊成NB X NB的陣列，而每一區塊中的執行緒排成 NT X NT。 

 

PROGRAM Bact_Ecoli 

USE cudafor    !使用cuda fortran api 

USE gpu 

REAL*4,ALLOCATABLE,DIMENSION(:,:) :: Hb,Hn  !宣告Host上的b和n陣列，在Host端用不到擴散係數 

REAL*4 h,h2,hsq,dt,g  !h:空間間隔，h2:兩倍的h值，hsq:h的平方值，dt:積分的時間間隔，g:參數gamma值 

REAL*4 rn,time_begin,time_end !rn是亂數，time_begin和time_end只是用來計算程式花的時間，可有可無 

INTEGER i,j,ii,grid,istep ! grid是每一邊網格點的數目，istep是時間迴圈的總數 

INTEGER NB,NT ! NB是每一邊使用的區塊數，NT是每一區塊中每一邊執行緒的數目 

TYPE(dim3) dimGrid,dimBlock !Device上grid和block的維度 

idevice = 0 

istate = cudaSetDevice(idevice) !啟動有CUDA計算能的的裝置 

 

OPEN(11,file='ini512.txt') 

OPEN(12,file='bact512.txt') 

OPEN(14,file='time512.txt') 

NB = 17  !準備把空間分成 17 x 17的區塊 

NT = 32  !而每一區塊中都有 32 x 32的執行緒 

 

dimGrid  = dim3(NB,NB,1)  ! 表示Device上Grid的維度是 NB x NB 個區塊 

dimBlock = dim3(NT,NT,1)  ! 表示Device上Block的維度是 NT x NT 個執行緒 

 

grid = 512 ! 如內容所描述，每個區塊的邊界會重疊， 

      !所以間中實際的網格點數會是 (NB -1)*NT x (NB -1)*NT = 512 * 512 

           !注意:這裡的grid不是指Device的Grid。 

ALLOCATE (Hb(grid,grid),Hn(grid,grid))  !決定Host變數的維度 

ALLOCATE (Db(grid,grid),Dn(grid,grid),Dd(grid,grid)) !決定Ｄevice變數的維度 

 

h = 0.5 ;  h2 = 2.0*h ; hsq = h*h 

dt = 0.005 ; g = 0.5 

 

CALL random_seed() 

! 設定格點上的初值 



DO i=2,grid-1,2 

 DO j=2,grid-1,2 

  Hb(i,j) = 0.0     ! Ｈost端的細菌濃度先都設為零 

  CALL random_number(rn) 

          Hn(i,j) = 1.0 + 0.1*(2.0*rn-1.0)  ! 亂數決定養分濃度，存放在Host端 

          CALL random_number(rn) 

  Dd(i,j)=30*0.025*(1.0+0.4*(2.0*rn-1.0))  !亂數決定格點四周的擴散係數，存放在Device端 

CALL random_number(rn) 

  Dd(i,j+1)=30*0.025*(1.0+0.4*(2.0*rn-1.0)) 

  CALL random_number(rn) 

Dd(i+1,j)=30*0.025*(1.0+0.4*(2.0*rn-1.0)) 

CALL random_number(rn)   

Dd(i+1,j+1)=30*0.025*(1.0+0.4*(2.0*rn-1.0)) 

    END DO 

END DO 

 

! 在空間中央左右兩側的格點上加入等量的細菌 

DO i=96,112 

   DO j = 120,136 

       Hb(i,j) = 0.7 

   END DO 

END DO 

 

DO i=144,160 

   DO j = 120,136 

       Hb(i,j) = 0.7 

   END DO 

END DO 

 

!設定邊界條件，為No flux條件，即微分等於零 

DO i=1,grid 

   Hb(i,1) = Hb(i,3) 

   Hb(i,grid) = Hb(i,grid-2) 

   Hb(1,i) = Hb(3,i) 

   Hb(grid,i) = Hb(grid-2,i) 

    

   Hn(i,1) = Hn(i,3) 

   Hn(i,grid) = Hn(i,grid-2) 

   Hn(1,i) = Hn(3,i) 

   Hn(grid,i) = Hn(grid-2,i)  



     

END DO 

 

Db = Hb  ! 把host端上的細菌濃度複製到Device上 

Dn = Hn  ! 把host端上的養分濃度複製到Device上 

 

istep =40000 

CALL CPU_TIME(time_begin) 

DO it = 1, istep  !時間迴圈開始 

 

   CALL solve<<<dimGrid,dimBlock>>> (h2,hsq,dt,g,NT)  !呼叫Device上的solve副程式 

   ii = cudathreadsynchronize() ! 等待所有執行緒都做完工作才往下執行 

 

   IF(mod(it,500)==0) THEN ! 每５００步 紀錄數據一次 

     Hb = Db  !記得要先從Device上把要的數據複製回Host端記憶體上 

  DO i=1,grid 

    DO j=1,grid 

      bb = Hb(i,j)  

      IF(bb > 0.005)  WRITE(12,*) i,j,bb   !儲存(i,j)格點上的細菌濃度值 

       END DO 

     END DO 

   END IF 

 

END DO  !時間迴圈結束 

 

CALL CPU_TIME(time_end) 

WRITE(14,*) time_end-time_begin 

 

END PROGRAM 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



第五章: VP
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接下來畫一顆球sphere並命名為ball，這球的圓心在pos=(0,4,0)位置，顏色是紅色color=color.red。

球的速度是一個向量ball.velocity=vector(0,‐1,0)。dt是時間間隔。然後就進入動畫迴圈。Rate

是畫面更新的頻率，數字越小更新的越慢。接著是球的位置更新，就是原來的位置加上速度

乘以一小段的時間間隔。條件判斷，若球的y座標小於1，則球的速度反向，否則求的速度就

因重力加速度而做改變。這樣短短的12行指令，就可以做出立體的動畫，所以我非常推薦使

用Vpython來呈現fortran計算後的結果。那為何不直接在python上做計算?python畢竟是個直譯

式高階語言，對一些複雜的科研計算還是比較慢的。除非是使用pycuda，即python的平行運

算。 

 

接下來我們看一個例子，如何將2dMDS程式輸出的數據以Vpython做成動畫。 

from visual import * 

posfile    = open('pos.txt','r')      #開啟文件pos.txt，命名為posfile 

platefile = open('pla.txt','r') 

inputfile = open('input.txt','r')     

inpp=inputfile.readline()            #讀取inputfile的一行資料，存放在inpp 

inp=inpp.split()                          #由於讀取是一整行的，所以再將一整行的資料以空格分開，存在inp陣列中 

 

ballnum =int(inp[0])                    #已知input.txt中，第一行第一個數字是粒子數目。Int()是整數的意思 

 

widthx = int(inp[1])                    #第二個數字是容器寬度 

heighty = int(inp[2])                  #容器高度 

widthz = 2.0                              #二維模擬沒有厚度，所以自己指定   

 

scene = display(title="Vibrating grains", width=800, height=400, x=0, y=0, 

                                center=(0.5*widthx,0.5*heighty,15),forward=(0,0,‐1), background=(1,1,1)) 

#用display開啟一個繪圖視窗，命名為scene。他的屬性有標題title，寬高width,height，左上角座標x,y，攝影機中

#心center，攝影機方向forward及背景顏色background。 

 

ppl=platefile.readline() 

pl=ppl.split() 

ctnx = 0.5*widthx ; ctny=0.5*heighty+ float(pl[1]); ctnz=0.0    #容器中心位置座標 

container = box (pos=( ctnx,ctny ,ctnz ), size=(widthx,heighty,widthz),    color = color.red, opacity=0.5) 

#劃一個盒子命名為container，其中的屬性有，盒子的中心位置pos，大小size，顏色color，透明度opacity 

ps=[]    #設ps為一個空list 

for i in range(ballnum):          #迴圈i從0到ballnum‐1 

        ppb = posfile.readline()    #讀取posfile中的一行資料 

        pb = ppb.split()              #以空格把資料作分隔放到pb陣列中，每一筆資料預設為字串型態 

        x = float(pb[0]) ; y = float(pb[1]);        z = 0    #  資料的第一行是粒子的x座標，第二行是y座標，z自設為零。 

        ps = ps+[(x,y,z)]    #把第i顆粒子的空間座標(x,y,z)存放到ps中。 

pset=points(pos=ps,size=1,color=color.red)    #把所有ps的座標點以點的方式畫出來，並把這些點集命名為pset 



# def  是python中副程式的意思，這裡寫了個暫停的副程式命名為pause。 

def pause(): 

        while True: 

                rate(10)      #更新速率 

                if scene.mouse.events:      #當視窗偵測到滑鼠事件時 

                        m = scene.mouse.getevent()    #記下這個滑鼠事件，持續迴圈 

                elif scene.kb.keys:            #當視窗偵測到鍵盤事件時 

                        k = scene.kb.getkey()    #記下這個鍵盤事件 

                        return                        #返回主程式 

while True: 

    if scene.mouse.clicked:        #當視窗偵測到滑鼠按下事件 

            pause()                          #呼叫pause副程式 

    rate(50)              #畫面更新速率 

    ppl=platefile.readline()      #讀取容器位置的資料 

    pl=ppl.split() 

    ctny= float (pl[1])+0.5*heighty 

    container.pos=(ctnx,ctny,ctnz)      #  更新容器的位置 

    ps = [] 

    for i in range(ballnum): 

        ppb = posfile.readline()    #讀取粒子的位置資料 

        pb = ppb.split()   

        x = float (pb[0]);        y = float (pb[1]);        z = 0     

        ps.append((x,y,z)) 

    pset.pos=ps      #  更新點集pset的位置 

 

 

 

 

 

 

 

 

附錄A: INTEL Fortran的安裝與設定 

取得光碟按照一般程序安裝。Intel fortran 10.01版在win7上有相容性問題，還需要下載VS 

SP1(第一次使用時電腦會提示)，安裝後才能正常使用Microsoft Visual Studio 2005編譯。安裝

好後就可以到  ”開始”  程式集中開啟Microsoft Visual Studio 2005。按照以下步驟建立專案
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附錄C  串行和平行程式效率的比較 

使用硬體  CPU: Intel i3 2.93Ghz   

                  RAM: 2.0GB   

                  OS: 64bits Win 7 

                  GPU: NVIDIA GTX 465 CUDA 4.0 

模擬100震動週期 

  2dMDS(f90)  2dMDSParallel(cuf)  ratio 

 

N = 2048  275s  123s  2.2 

N = 4096  571s  150s  3.8 

 

模擬時間: 70000個dt，模擬尺寸: 512 x 512格子 

Bacterial.f90  Bacterial.cuf  ratio 

687s  16s  43 
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