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Авторское резюме 
 
Состояние вопроса: В связи с тем, что жидкие кристаллы находят широкое применение во многих облас-

тях деятельности человека, перед учеными стоит проблема синтеза их с заданными свойствами. Химический 
синтез по ряду причин, как правило, предваряется компьютерным моделированием. Использование алгоритмов, 
работающих на графических устройствах, позволяет значительно ускорить процесс моделирования. В настоя-
щее время вопрос использования графических устройств для ускорения компьютерного моделирования в химии 
изучен недостаточно хорошо. 

Материалы и методы. Для расчета ван-дер-ваальсовых взаимодействий использован потенциал Ленард-
Джонса. Тот факт, что силы ван-дер-ваальсовых взаимодействий убывают пропорционально шестой степени 
межатомного расстояния, позволяет использовать методы расчета, основанные на выделении области про-
странства, где силы ван-дер-ваальсовых взаимодействий существенны, и области, где ими можно пренебречь. 
Рассматриваются метод с присоединенными списками и метод со списками Верле, реализующие означенный 
подход. Кроме того, рассмотрен метод полного перебора. В ходе работы были использованы графическое уст-
ройство nVidia GeForce 580 GTX и центральный процессор Intel core i7. 

Результаты. Реализованы три алгоритма расчета ван-дер-ваальсовых взаимодействий на графических 
контроллерах (GPU). Для каждого алгоритма рассмотрены две стратегии работы с памятью GPU: в первом слу-
чае чтение данных осуществляется из глобальной памяти, во втором – из текстурной памяти.  

Выводы: В ходе серии вычислительных экспериментов было выявлено, что алгоритм со списками Верле и 
алгоритм с присоединенными списками, читающие данные из текстурной памяти, имеют эквивалентную произ-
водительность на системе, состоящей из большого количества частиц, а также работают быстрее алгоритмов, 
читающих из глобальной памяти. Алгоритм полного перебора, напротив, имеет меньшую производительность 
при работе с текстурной памятью (в 1,5 раза меньше, по сравнению  с глобальной), что связано с особенностями 
архитектуры графического устройства. 

 
Ключевые слова: ван-дер-ваальсовы взаимодействия, молекулярная динамика, списки Верле, присоеди-

ненные списки, графические устройства, текстурная память. 
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Abstract 
 

Background: The researches consider the actual synthesis problem of the liquid crystals with the given characteristics 
because of the fact that the liquid crystals are widely used in a lot of human spheres. The chemical synthesis is premised 
on the computer simulation because of the several reasons. The usage of the algorithms which work on graphical units 
allows to accelerate the simulation process significantly. At the present time, the issue of graphical units application for 
accelerating the computer simulation in chemistry is not studied well.    
Materials and methods: The Lennard-Jones potential is used for calculating the van-der-waals interactions. The fact 
that van-der-Waals forces diminish proportionally to the sixth degree of interatomic spacing allows to use the calculation 
methods based on finding the space area where van-der-waals interactions are substantial and the area where it can be 
left out of account. The authors consider the cell method and Verlet method of lists which realize the mentioned ap-
proach. The method of full surplus is also observed. During the research process the graphic device GeForce  580GTX 
and the CPU Intel core i7 are used. 
Results: Three calculation algorithms of the van-der-waals interactions on graphic units (GPU) are tested. For each al-
gorithm two operation strategies with GPU memory are considered. In the first instance the data reading is realized from 
the lobal memory, in the second instance it is made from the texture memory. 
Conclusions: During a number of calculation experiments it is revealed that the cell method and the Verlet method of 
lists reading data from texture memory have the equivalent productivity on a system composed of a large amount of at-
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oms and work faster than algorithms reading from the global memory. On the contrary the algorithm of full surplus has 
less productivity during the work with texture memory (half as less in comparison with global one). 
 
Key words: van-der-waals interactions, molecular dynamics, Verlet lists, cell method, graphical units, texture memory. 
 

Введение. В настоящее время широкое 
применение во многих областях человеческой 
деятельности находят жидкие кристаллы (ЖК). 
В связи с этим как перед теоретиками, так и 
перед экспериментаторами стоит очень важ-
ная задача синтеза ЖК-соединений, обладаю-
щих заданным набором свойств. Для этих це-
лей наряду с химическим экспериментом, вви-
ду его большой трудоемкости, высокой стои-
мости и негативного влияния на экологию, 
применяется компьютерное моделирование, 
которое, в отличие от химического экспери-
мента, позволяет дать прогноз относительно 
надмолекулярной организации соединений. 

Одним из наиболее распространенных ме-
тодов компьютерного моделирования в задачах 
физической химии является метод молекуляр-
ной динамики, подробно изложенный в [1–7]. 

В большинстве случаев моделируемая 
система состоит из десятков тысяч атомов, 
моделирование поведения такой системы, да-
же в наносекундных интервалах времени, тре-
бует больших временных затрат. В связи с 
тем, что некоторые вычисления (например, 
расчет сил взаимодействия для каждой части-
цы) могут быть выполнены независимо друг от 
друга, целесообразно использование техноло-
гий параллельных вычислений. Графические 
устройства (GPU) являются одним из предста-
вителей данных технологий. Архитектура GPU, 
а также способы работы с ними описаны в 
большом количестве работ, например [8–14]. 
Основным достоинством графических кон-
троллеров является низкая стоимость, по 
сравнению с аналогичными по производитель-
ности системами. В то же время графические 
ускорители обладают рядом особенностей, 
требующих модификации (либо адаптации) 
уже существующих алгоритмов расчетов для 
эффективного использования ресурсов. 

Расчет ван-дер-ваальсовых взаимо-
действий. Для расчета ван-дер-ваальсовых 
взаимодействий был использован потенциал 
Леннард-Джонса: 
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где ε – глубина потенциальной ямы; σ – диа-
метр частицы; r – расстояние между центрами 
масс частиц. 

Наиболее «дорогостоящей» операцией 
при решении задач молекулярной динамики 
является расчет сил межмолекулярных взаи-
модействий. Полный перебор всех взаимодей-
ствий требует N2 операций вычисления (где  
N – количество частиц). Однако силы, отве-
чающие ван-дер-ваальсовым взаимодействи-
ям, убывают обратно пропорционально r 6 и на 

некотором расстоянии (≈ 2,5 σ) становятся рав-
ными нулю. Это обстоятельство позволяет 
применять алгоритмы, основанные на выделе-
нии области, где силы отличны от нуля, и об-
ласти, где силами можно пренебречь (можно 
не рассчитывать). Существует два основных 
алгоритма, реализующих данный принцип: 
списки Верле (когда для каждой частицы со-
ставляется список ближайших соседей) и при-
соединенные списки (когда пространство раз-
бивается на отдельные ячейки и суммирова-
ние проводится внутри текущей ячейки и меж-
ду соседними ячейками). При этом объем вы-
числений растет уже пропорционально N, а не 
N2, как в случае алгоритма с полным перебо-
ром всех сил [1, 4]. 

Указанные алгоритмы были реализованы 
следующим образом: в процессе работы алго-
ритма с присоединенными списками обновле-
ние списков выполнял центральный процессор 
(CPU), затем данные копировались в память 
GPU для последующего расчета сил межчас-
тичных взаимодействий; алгоритм со списками 
Верле реализован так, что обновление списков 
и расчет сил взаимодействий выполняло ис-
ключительно графическое устройство; реализа-
ция алгоритма полного перебора также преду-
сматривала вычисление сил взаимодействий 
частиц на GPU. Расчет скоростей и координат 
частиц (интегрирование уравнений движения) 
во всех трех случаях осуществлялся на CPU. 

Некоторые сведения об архитектуре 
графических контроллеров nVidia. На текущий 
момент времени существует два поколения гра-
фических контроллеров данной фирмы. При 
этом у обоих поколений присутствует несколько 
типов памяти, существенно отличающихся по 
объему и скорости доступа (см. таблицу).  
 
Типы памяти GPU 

Тип памяти Доступ для GPU Скорость 
работы 

Регистровая Чтение/запись Высокая 
Локальная Чтение/запись Низкая 
Общая Чтение/запись Высокая 
Глобальная Чтение/запись Низкая 
Константная Только чтение Высокая 
Текстурная Только чтение Высокая 

 
Первое поколение этих устройств харак-

теризовалось более простой архитектурой, по 
сравнению с центральными процессорами. 
Ранее нами были реализованы алгоритмы, 
позволяющие эффективно использовать осо-
бенности графических устройств первого поко-
ления для алгоритма полного перебора: соз-
давался программный кэш (на основе общей 
памяти) и проверялось соответствие записан-
ных в нем данных [14]. При этом удалось дос-
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тигнуть 4-кратного повышения производитель-
ности. 

Второе поколение графических контрол-
леров фирмы nVidia существенно отличается 
от первого. Например, у них имеется 768 KБ 
общей кэш-памяти второго уровня (nVidia pa-
prallel data cache) [8], что устраняет необходи-
мость использования программного кэша. В то 
же время использование кэш-памяти на основе 
общей памяти является лишь частью страте-
гии по повышению быстродействия программ-
ного обеспечения. При моделировании мето-
дом молекулярной динамики использование 
текстурной памяти приводит к существенному 
увеличению скорости выполнения программы 
в случае алгоритмов со списками Верле и при-
соединенными списками (поскольку в этих ал-
горитмах трудно осуществить последователь-
ное чтение). Разработчики фирмы nVidia заяв-
ляют, что текстурная память для второго поко-
ления графических устройств дает меньший 
прирост производительности, чем это было 
для первого поколения [8]. Это делает акту-
альным проверку выполнения алгоритмов, 
учитывающих данные особенности. 

Схема эксперимента. Каждый из трех 
алгоритмов вычисления сил ван-дер-
ваальсовых взаимодействий был реализован в 
двух вариантах. В первой реализации чтение 
данных производилось из глобальной памяти, 
во второй – из текстурной. Эксперименты вы-
полнены при помощи графического контролле-
ра nVidia GeForce 580 GTX (второе поколение 
GPU) и центрального процессора Intel core i7. 

Схема эксперимента составлена сле-
дующим образом: по каждому из шести алго-
ритмов (полный перебор, присоединенные спи-
ски и списки Верле с чтением данных из гло-
бальной памяти, полный перебор, присоеди-
нённые списки и списки Верле с чтением дан-
ных из текстурной памяти) было выполнено 
10000 итераций над одной и той же начальной 
конфигурацией. Количество частиц в началь-
ной конфигурации варьировали от 8192 до 
98304 частиц с шагом 8192 (данные цифры 
кратны 256, по количеству потоков на один 
блок графического контроллера). По заверше-
нии работы алгоритма рассчитывалось время, 
затраченное на вычисления. Плотность частиц 
моделируемой системы поддерживалась по-
стоянной за счет использования  зеркальных 
граничных условий [3, 4, 6] и расчета объема 
фазового пространства по количеству частиц 
моделируемой системы. Эксперименты были 
последовательно выполнены на двух началь-
ных конфигурациях системы. 

В первой стартовой конфигурации эле-
менты массивов координат заполнялись таким 
образом, что координаты имели одномерную 
упорядоченность по оси z, во второй – частицы 
располагались случайным образом. Вторая 
конфигурация была выбрана с учетом особен-

ностей архитектуры графического устройства 
Geforce GTX 580 (наличие аппаратного кэша 
второго уровня) и особенностей алгоритмов, 
имеющих привязку номеров частиц к простран-
ственному расположению. 

Результаты эксперимента при нали-
чии пространственной упорядоченности. 
При такой начальной конфигурации частицы, 
имеющие соседние пространственные коорди-
наты имеют последовательные номера в мас-
сивах координат, что делает возможным их 
кэширование при работе алгоритмов со спи-
сками Верле и присоединенными списками 
(при работе алгоритмов полного перебора чте-
ние выполняется последовательно). Было вы-
двинуто предположение, что в рамках этой 
конфигурации можно будет получить больший 
выигрыш от аппаратного кэша. 

Зависимости времени вычисления от ко-
личества частиц для различных алгоритмов 
представлены на рис. 1, 2. 

 

 
 

Рис. 1. Производительность алгоритмов, использующих 
глобальную память, на упорядоченной конфигурации 

 

 
Рис. 2. Производительность алгоритмов, использующих 
текстурную память, на упорядоченной конфигурации  
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Анализ полученных зависимостей (рис. 1, 2) 
показывает, что версии алгоритмов с присое-
диненными списками и со списками Верле, где 
чтение данных производится из текстурной 
памяти, работают несколько быстрее алгорит-
мов, в которых чтение осуществляется из гло-
бальной памяти. Что касается алгоритма пол-
ного перебора, то алгоритм с чтением данных 
из текстурной памяти работает примерно в 1,5 
раз медленнее алгоритма с чтением из гло-
бальной памяти.  

Результаты эксперимента при отсут-
ствии пространственной упорядоченности. 
При такой начальной конфигурации частицы, 
имеющие соседние пространственные коорди-
наты, не имеют последовательных номеров в 
массивах координат, что делает невозможным 
их кэширование при работе алгоритмов со 
списками Верле и присоединенными списками. 
Было выдвинуто предположение, что в рамках 
этой конфигурации можно будет получить 
больший выигрыш от текстурного кэша. 

Зависимости времени вычисления от ко-
личества частиц для различных алгоритмов 
представлены на рис. 3, 4. 

 

 
 

Рис. 3. Производительность алгоритмов, использующих 
глобальную память, на неупорядоченной конфигурации 

 

 
 

Рис. 4. Производительность алгоритмов, использующих 
текстурную память, на неупорядоченной конфигурации 

 
Анализ полученных зависимостей (рис. 3, 4) 

показывает, что версии алгоритмов с присое-
диненными списками и со списками Верле да-

ют аналогичные результаты, по сравнению с 
системой, в которой присутствует пространст-
венная упорядоченность.  

Таким образом, гипотеза о том, что алго-
ритмы со списками Верле и с присоединенны-
ми списками, выполняющие чтение из текстур-
ной памяти, в случае отсутствия упорядочен-
ности будут работать быстрее, чем в случае 
упорядоченной конфигурации, не подтверди-
лась (см. рис. 5 и 6). Алгоритмы полного пере-
бора на обеих конфигурациях (с чтением из 
текстурной памяти и чтением из глобальной 
памяти) показали идентичную производитель-
ность, что объясняется последовательным 
чтением данных из памяти (в этом случае по-
рядок заполнения массивов координат роли не 
играет). 

 
 

 
Рис. 5. Отношение времени неупорядоченной конфигура-
ции ко времени упорядоченной для алгоритма со списками 
Верле 

 
 

Рис. 6. Отношение времени неупорядоченной конфигура-
ции ко времени упорядоченной для алгоритма с присоеди-
нёнными списками 

 
 

Заключение 
 

Таким образом, версии алгоритмов с 
присоединенными списками и со списками 
Верле, где чтение данных производится из 
текстурной памяти, работают несколько быст-
рее алгоритмов, в которых чтение осуществ-
ляется из глобальной памяти. Работа аппарат-
ного кэша наиболее эффективно реализуется 
только для алгоритмов полного перебора, где 
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чтение из глобальной памяти осуществляется 
в 1,5 раза быстрее, чем из текстурной памяти. 
Это связано с тем, что в процессе работы ал-
горитма полного перебора данные из памяти 
считываются последовательно. В то же время 
применение текстурной памяти делает прило-
жение переносимым с одной архитектуры на 
другую, что актуально, например, для гетеро-
генных вычислительных систем. 

 
Работа поддержана грантами: РФФИ 10-03-

00881 и ФЦП 16.740.11.0206 
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