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PWDFT平面波基组密度泛函理论软件简介 

 

一、软件介绍 

PWDFT（Plane Wave Density Functional Theory）是一款基于平面波基组的

密度泛函理论计算软件。PWDFT主要通过求解Kohn-Sham方程实现固体材料和

分子体系的电子结构计算和第一性原理分子动力学模拟。它与VASP、Quantum 

ESPRESSO和ABINIT等软件是同类软件，并且具有完全相同的计算精度。PWDFT

使用C/C++语言编写，结合CPU-MPI和GPU-CUDA异构并行框架实现高性能计算。

PWDFT主要致力于实现数百到上千原子的大体系的密度泛函理论计算。目前支

持单Gamma点（不支持多k点计算）、不考虑电子自旋的密度泛函理论计算，可以

提供计算体系的总能量、能级、电子密度、态密度、原子力、结构优化激发态电

子结构、基态和激发态动力学等重要信息。 

PWDFT作为第一性原理模拟软件具有以下优势： 

1. 新型第一性原理计算开发平台：PWDFT集成了最新的第一性原理加速

算法，包括LOBPCG/PPCG本征值迭代算法、ACE、PC-DIIS和ISDF等加

速算法，使得用PWDFT-DCU做大体系杂化密度泛函计算比已有算法快

100倍。 

2. CPU-DCU异构加速：PWDFT支持CPU-GPU异构加速，现在可以同时兼

容NVIDIA-CUDA和AMD-HIP（DCU）平台。PWDFT的GPU优化程度比

VASP的GPU版本更高，比VASP快了一个数量级以上。 

3. 世界领先的扩展性能：由于PWDFT-DCU本身优秀的并行程序架构设计，

PWDFT具有非常好的扩展性能，这在平面波基组的第一性原理软件中
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名列前茅。行业内使用最广泛的VASP只能做到数百原子数百核并行，而

PWDFT可以做到8000原子25000 CPU核并行，在GPU版本也可以并行到

上千块卡。 

二、软件功能 

PWDFT采用平面波基组、模守恒赝势（HGH或ONCV赝势）以及周期性边界

条件，能够采用CPU-GPU异构并行快速实现对分子和固体体系的基态和激发态

电子结构的计算，其能够采用GPU加速的计算功能包括： 

2.1  基本功能 

1. 基态的电子结构计算 

能量、原子力、电荷密度 

2. 交换关联泛函 

LDA、GGA、HSE06 

3. 几何优化 

原子弛豫 

4. 高性能计算 

5. 激发态电子结构计算 

2.2  特色功能 

1. 激发态的电子结构计算 

含时密度泛函理论 TDDFT，线性响应的含时密度理论 LR-TDDFT 

2. GW 计算 
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格林函数与屏蔽相互作用的自能展开，利用多体微扰理论进行激发态计

算 

3. CPU-GPU 异构并行加速计算 

采用 MATLAB，GPU 加速功能，调用 CUDA 进行图形处理器计算 

4. 独创的杂化泛函加速算法计算功能 

ACE（自适应压缩交换算符）、ISDF（插值可分密度拟合）、PC-DIIS（投

影子空间迭代求逆） 

三、测试数据 
1. 与 VASP对比计算速度 

为了跟同类软件对比，我们测试了 PWDFT 和 VASP 的 GPU 版本在相同硬件

NVIDIA Tesla V100 32GB的计算速度，测试体系为包括 Si216（Ecut=10 Hartree）、

Si512（Ecut=10 Hartree）和 Si1000（Ecut=5 Hartree）。测试结果如下图所示。 

 

可以看到，不论是单卡还是多卡测试，PWDFT 都比 VASP 的速度快 5-30 倍。

这表明 PWDFT 相比同类软件更强的加速卡优化性能。另外，我们也可以看到，

随着计算体系越大，PWDFT 软件先比于 VASP 的加速比优势更明显。 
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2. 并行可扩展性 

测试体系 Si1000（CPU ENCUT=10 Ha; DCU ENCUT=20） 

 

上图分别展示了 PWDFT 在 CPU 和加速卡上的扩展性能，可以看到无论是

CPU 还是加速卡，在 2000 核/卡都保持很好的扩展性能。DCU 加速卡相对于 CPU

的加速比在 10%-40%左右。 
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3. NIVIDA产品性能对比 

测试体系：Si512 

为了比较 NIVIDA 产品的计算性能，我们分别在 NVIDIA Tesla V100 及 A100

上运行了 PWDFT, 测试了平均一步 SCF 计算所需要的时间。从上图中，我们看

到 A100 相对于 V100 计算速度可提高 60%-80%，并且不论是 A100 还是 V100 我

们都可以轻松计算 500 多个原子以上的体系 

四、软件相关论文 
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7. Qingcai Jiang, Lingyun Wan, Xinming Qin, Wei Hu, Junshi Chen, Hong An, Jielan Li, 
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