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Авторское резюме
Состояние вопроса: Метод молекулярной динамики активно используется при исследовании процессов в сплошных средах. Его применяют при проектировании ядерных реакторов для изучения процессов воздействия излучения на вещество, в расчетах гидравлического, фильтрационного и температурного режимов для обоснования надежности и безопасности гидротехнических сооружений и при решении ряда других задач энергетики, решаемых с помощью механики сплошных сред. Важным вопросом в методе молекулярной динамики остается выбор способа оценки близости частиц, составляющих моделируемую систему. Критерии выбора такого способа зависят от опыта исследователя, в то время как оценка близости является вычислительно сложной процедурой и значительно сдерживает возможности по изучению больших объектов. Целью исследования является ускорение вычислений в методе молекулярной динамики путем разработки быстрого метода оценки близости частиц. 

Материалы и методы: Применяются методы молекулярной динамики, способы оценки близости частиц по Эйлеру, Лагранжу. Используются такие методы прикладной математики, как численное интегрирование дифференциальных уравнений методом Рунге-Кутта, оценка погрешности результатов и компьютерное моделирование физических процессов. 

Результаты: Предложен комбинированный способ оценки близости частиц, основанный на сортировке частиц по одной из пространственных координат и последовательном отсечении удаленных частиц в соответствии с функцией-метрикой. Выполнено исследование предложенного способа оценки близости частиц на примере физической задачи о динамике газопылевого облака. Численные эксперименты с последовательными и параллельными программными моделями показали увеличение скорости вычислений предложенного подхода по сравнению с традиционными схемами близости по Эйлеру и Лагранжу от 2,2 раз в системе из 103 частиц и до 200 раз в системе из 106 частиц.

Выводы: Предложенный подход при оценке близости частиц в молекулярной динамике позволяет уменьшить временные затраты при моделировании молекулярных процессов и ускорить исследование больших систем, состоящих из более 106 частиц. Способ является альтернативой известным методам Эйлера и Лагранжа, совместим со всеми видами потенциальных взаимодействий и может быть использован при математическом моделировании на основе метода молекулярной динамики. Достоверность результатов подтверждается подобием тестовых и изучаемых в энергетике моделей. 

Ключевые слова: методы молекулярной динамики, оценка близости, параллельные вычисления, моделирование молекулярных процессов, алгоритм сортировки.
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Abstract

Background: The method of molecular dynamics (MMD) is widely applied to studying continuous media processes. It is used in the design of nuclear reactors to analyse the effects of radiation on matter, in the calculation of hydraulic, filtration and temperature conditions to justify the reliability and safety of hydraulic structures, and in a number of other energy problems solved by the mechanics of continuous media. An important MMD problem that has to be addressed is the choice of a method for estimating the proximity of the particles making up the simulated system. The selection criteria for this method depend on the researcher's experience, while proximity estimation is a computationally complex procedure, and it significantly inhibits the ability to study large objects. The aim of the study is to accelerate calculations in the molecular dynamics method by developing an improved technique for estimating the particle proximity.

Materials and methods: We used methods of molecular dynamics, Eulerian and Lagrangian particle proximity evalution methods as well as methods of applied mathematics such as numerical integration of differential equations by the Runge-Kutta method, estimation of the error in the results and computer modeling of physical processes.

Results: A combined method for estimating the proximity of particles is proposed based on the sorting of particles along one of the spatial coordinates and sequential clipping of the removed particles in accordance with the metric function. The proposed method for estimating the proximity of particles is studied using the example of the physical problem of gas-dust cloud dynamics. Numerical experiments with sequential and parallel software models have shown an speed increase in the computations made in accordance with the proposed approach in comparison with the traditional Eulerian and Lagrangian proximity schemes by 2.2 times in a system of 103 particles and up to 200 times in a system of 106 particles.

 Conclusion: A promising approach is proposed for estimating the proximity of particles in molecular dynamics. Reducing the time spent on modeling molecular processes speeds up the study of large systems consisting of more than 106 particles. The method is an alternative to the known Eulerian and Lagrangian methods and is compatible with all kinds of potential interactions. It can be used in many applied fields, in particular in the molecular dynamics mathematical modeling. The reliability of the results is confirmed by the similarity of the test models and the models studied in power engineering.
Key words: molecular dynamics, proximity estimation, parallel computations, molecular process simulation, sorting algorithm.
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Введение. Методы частиц и молекулярной динамики активно используются в данное время в различных областях науки. Нарушение континуальности материалов при сильном деформировании и разрушении создает серьезные сложности в описании подобных процессов в рамках классической механики сплошной среды. Практически любые наноструктуры могут быть смоделированы с чрезвычайно высокой степенью точности на современных многопроцессорных вычислительных системах. Поэтому метод молекулярной динамики (ММД) является важнейшим теоретическим инструментом для разработки нанотехнологий в механике материалов [1]. 

Для обоснования надежности и безопасности гидротехнических сооружений должны выполняться расчеты гидравлического, фильтрационного и температурного режимов, а также напряженно-деформированного состояния системы «сооружение-основание» на основе применения современных, главным образом, численных методов механики сплошной среды с учетом реальных свойств материалов и пород оснований
. 

Описание взаимодействий тяжелых ионов (с энергией до нескольких кэВ) с конденсированными средами основано на ММД. Данный метод позволяет получить значительно больше информации об исследуемой системе (температура, давление, изменение структуры) по сравнению с другими моделями [2]. Изучение воздействия радиации на ГПУ-цирконий выполняется при помощи метода молекулярной динамики [3]. В ряде других задач, актуальных в энергетике, используется ММД [4, 5].

С помощью ММД изучается движение системы частиц, связанных различными видами взаимодействий. В зависимости от решаемых задач, под частицами могут пониматься молекулы или молекулярные фрагменты, отдельные атомы или их группы [6]. Процессы в молекулярных системах описываются при помощи интегрирования дифференциальных уравнений движения классической ньютоновской механики (1):
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где mi – масса i-й частицы; 
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 – радиус-вектор i-й частицы; Fj – сила, действующая на i-ю частицу со стороны j-й.

При использовании методов молекулярной динамики даже в простом случае число решаемых уравнений может составлять около десяти тысяч [7].

При математическом моделировании таких процессов требуется выбрать характер силы взаимодействия частиц и определить оптимальный метод численного решения, соответствующий требуемой точности расчетов. Характерным временем, на котором рассматривается движение частиц, является период от 10 секунд (внутримолекулярные процессы) до двух минут (конформационные перестройки молекул в твердых телах) [8].

Размер шага по времени при интегрировании дифференциальных уравнений окажет значительное влияние на качество получаемого решения. Малые значения шага могут привести к такому увеличению времени расчета, что вычислительно сложная задача превратится в вычислительно невозможную, даже при распараллеливании программного кода на многопроцессорных вычислительных системах (МВС). Напротив, большие значения шага будут способствовать как снижению точности решения, так и возникновению неустойчивости.
Целью исследования является ускорение вычислений в методе молекулярной динамики путем разработки усовершенствованного метода оценки близости частиц.

Потенциал Леннард-Джонса позволяет моделировать такие сложные эффекты, как пластичность материала, разрушение, температурное изменение свойств. Рассмотрим систему (рис. 1), в которой взаимодействие частиц определяется потенциалом Леннард-Джонса (2):
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где А, В – коэффициенты, определяемые свойствами частиц; 
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 – расстояние между i-й и j-й частицами; n1, n2  QUOTE 
 – параметры модели, влияющие на характер действующих сил. Возможны случаи, когда n1 = 6, n2 = 12 или n1 = 3, n2 = 4  QUOTE 
  и др.   
     [image: image7.png]repulsion

b)

attraction

v~




Рис. 1. Модель системы в молекулярной динамике: а – схема взаимодействия частиц; б – потенциал Леннард-Джонса

Система уравнений движения для i-й частицы в проекции на ось х будет иметь следующий вид:
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            (3)
где xi, vix – проекции координаты и скорости частицы на ось х соответственно.
Для проекций на оси у и z уравнения запишутся аналогично. В системе из N частиц для описания движения в трехмерном пространстве будем иметь 6N дифференциальных уравнений.

В молекулярной динамике актуален вопрос производительности вычислительной техники. Для сокращения временных затрат будем отсекать от рассмотрения частицы, находящиеся на значительном расстоянии от данной. 
Об оценке близости частиц в методе молекулярной динамики. Известны способы оптимизации вычислительных затрат при расчете близости взаимодействующих частиц (рис. 2) [1].

Близость по Лагранжу. При удалении частиц друг от друга на расстояние R и более сила их взаимодействия стремится к нулю (рис. 1,б). Параметр R называется радиусом взаимодействия и используется для определения ближайших частиц, которые будут участвовать при расчете результирующей силы
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 (рис. 2,а). Эмпирически установлено, что R = 10R0, где R0 – расстояние, при котором силы отталкивания и притяжения между двумя частицами равны, т.е.
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Недостатком метода является необходимость перебора всего количества частиц при расчете расстояния до текущей частицы. Однако значительная экономия временных затрат достигается тем, что для большинства частиц считается только расстояние без воздействующих сил.
Близость по Эйлеру. Модельное пространство делится на ячейки равного размера (рис. 2,б). Каждая ячейка имеет свой номер. Все частицы попадают в свои ячейки исходя из текущих координат. Расчет взаимодействия будет происходить для частиц, находящихся в одной ячейке либо в ближайших соседних. Распределение частиц по ячейкам может происходить согласно следующим выражениям:
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где Xi , Yi – номер ячейки, в которую попала i-я частица; xi , yi – координаты частицы; R – линейный размер ячейки. 

Данный метод отличается значительными затратами памяти при увеличении точности сетки. Присутствуют дополнительные расходы вычислительных ресурсов на проход пустых ячеек, организацию расположения частиц в ячейках и их корректировку.

Затраты времени при оценке близости согласно Лагранжу (6) и Эйлеру (7) могут составлять соответственно:
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где N – число частиц в системе.
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Рис. 2. Схемы расчета близости частиц: а – по Лагранжу; б – по Эйлеру

Схема «Сортировка-покоординатное отсечение». Предлагается схема расчета близости частиц (рис. 3), заключающаяся в следующем алгоритме действий:  
1. Производится сортировка частиц по координате одной из осей. Например, при сортировке по х получаем: 6, 3, 5, 7, 1, 2, 4. 

2. Рассматриваются частицы, стоящие в сортированном списке от текущей частицы на расстоянии взаимодействия, меньшем R по данной координате. Считаем текущей 5-ю частицу. Тогда под радиус взаимодействия по координате х попадут частицы 6, 3, 7, 1, 2.

3. Оставшиеся частицы также отсекаются по другим осям с учетом расстояния R. Под радиус R по координате y попадают частицы 3, 7, 2.

4. В оставшемся списке отсекаются частицы, расположенные дальше расстояния R, по формуле Евклида с учетом всех осей 
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Так, из списка исключается частица 7. 

 5. Для оставшихся частиц считается взаимодействие. Таким образом, текущая частица 5 будет взаимодействовать с частицами 3, 2.
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Рис. 3. Комбинированная схема оценки близости частиц
Численные эксперименты по ускорению оценки близости частиц. Поведение схемы «Сортировка-покоординатное отсечение» было исследовано на задаче моделирования процессов в газопылевом облаке частиц, которые находятся в силовом поле массивного центрального тела, расположенного в центре системы [9].

Начальными условиями в данной задаче являются следующие характеристики системы: N – число частиц; do – среднее расстояние между частицами; m – масса частицы; 
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 – отношение массы системы к массе массивного тела; 
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  – отношение рандомной составляющей скорости к линейной скорости вращения. 

Без учета центрального тела на частицу действуют следующие силы: 
F = Fgr + Fdis + Freact;


            (8)
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где Fgr  – гравитационная составляющая; Fdis  QUOTE 
  – диссипативная составляющая; Freact – реактивная составляющая; G – гравитационная постоянная; m – масса частицы; a – равновесное расстояние; r – расстояние между частицами; ( – коэффициент диссипации.

Диссипативная составляющая появляется из-за предположения, что нагретая частица интенсивно испускает газообразное вещество. Таким образом, каждая частица окружена газовой оболочкой. Потери энергии при взаимодействии этих оболочек и обусловливают появление диссипативной силы.

При внесении массивного тела массы M возникает центральное поле и на частицы начинает действовать сила:
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где m – масса частицы; R – расстояние до частицы.
Были проведены серии численных экспериментов с рассмотренной моделью, позволившие оценить эффективность различных схем расчета близости (см. таблицу, рис. 4). Использовался компьютер с двухъядерным процессором, тактовой частотой 2,4 ГГц и технология распараллеливания OpenMP. В каждом эксперименты выполнено 100 итераций по времени, величина каждой итерации ( = 0,1. 

Обсуждение. Описанный способ оценки близости частиц позволяет сократить затраты машинного времени при моделировании молекулярных процессов в 2,2 раза в системе из 103 частиц и до 200 раз в системе из 106 частиц и более раз при дальнейшем увеличении числа объектов. Объемы памяти на хранение отсортированного списка невелики. При распараллеливании данного алгоритма вычислительно сложной процедурой является сортировка. При этом на ее скорость будет значительно влиять число частиц в системе. Наибольшее время на сортировку требуется на первом шаге расчета для инициализации начальных параметров.
По мере работы модели состояние отсортированного массива будет меняться локально и затраты на сортировку окажутся меньше, по сравнению с начальными. Вычислительные затраты данного способа можно оптимизировать за счет выбора быстрого алгоритма сортировки. Считаем, что данный способ более эффективен при работе в интерфейсе МВС с общей памятью, в то время как для ЭВМ-технологии распределенной памяти (MPI) предпочтителен сеточный метод оценки близости. 

Результаты численных экспериментов с различными методами оценки близости

	Количество частиц
	Затраты машинного времени, мс

	
	Комбинированная схема
	по Лагранжу
	по Эйлеру

	
	Последовательный вариант
	Параллельный вариант
	Последовательный вариант
	Параллельный вариант
	Последовательный вариант
	Параллельный вариант

	1000
	12
	7
	2355
	1872
	31
	16

	10000
	149
	84
	237512
	160088
	858
	468

	20000
	297
	250
	947347
	654924
	2976
	1435

	50000
	741
	445
	≈ 1,6 часа
	≈ 1,4 часа
	16395
	8159

	100000
	2229
	1386
	≈ 6,6 часа
	≈ 6 часов
	64554
	30732

	200000
	5179
	4141
	
	≈ 24,1 часа
	248980
	122788

	500000
	12977
	7704
	
	
	≈ 26 минут
	≈ 12,5 минуты

	1000000
	26362
	18543
	
	
	≈ 1,9 часа
	≈ 0,95 часа

	2000000
	51945
	29133
	
	
	≈ 8,8 часа
	≈ 5 часов
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Рис. 4. Временные затраты при моделировании молекулярной динамики с различными способами оценки близости частиц

Предложенный подход в расчете близости частиц будет интересен всем специалистам, осуществляющим вычислительные эксперименты с моделями на основе молекулярной динамики.
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