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Авторское резюме 
 
Состояние вопроса: В настоящее время жидкие кристаллы находят широкое применение во многих областях 
деятельности человека: электронике, медицине, энергетике (жидкие кристаллы могут быть использованы в сол-
нечных батареях) и т. д. Это обстоятельство ставит перед учеными проблему синтеза жидких кристаллов с за-
данными свойствами. Химический синтез по ряду причин, как правило, предваряется компьютерным моделиро-
ванием. Использование алгоритмов, работающих на графических устройствах, позволяет значительно ускорить 
процесс моделирования. В настоящее время вопрос использования графических устройств для ускорения ком-
пьютерного 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 пространства, где силы 
ван-дер-ваальсовых взаимодействий существенны, и области, где ими можно пренебречь. В ходе работы исполь-
зованы графическое устройство nVidia GeForce 580 GTX и центральный процессор Intel core i7. 
Результаты: Выполнено сравнение производительности двух алгоритмов расчета ван-дер-ваальсовых взаимо-
действий, базирующихся на методе с присоединенными списками. Первый алгоритм использует для заполнения 
списков центральный процессор (CPU), второй – GPU.  
Выводы: В ходе серии вычислительных экспериментов выявлено, что алгоритм, заполняющий списки на GPU, 
работает (в среднем) в 2,6 раза медленнее алгоритма, заполняющего списки на CPU. Таким образом, перенос 
процедуры заполнения списков с CPU на GPU не эффективен. 
 
Ключевые слова: ван-дер-ваальсовы взаимодействия, молекулярная динамика, присоединенные списки, гра-
фические устройства, текстурная память. 
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Abstract 
 
Background: Nowadays, the liquid crystals are widely used in such spheres as electronics, medicine, power 
engineering (they can be used in solar batteries) and etc. It is a problem for scientists to synthesize the liquid crystals 
with given characteristics. The chemical synthesis is usually anticipated by computer simulation. The usage of algorithms 
which work on graphics units allows to accelerate the computer simulation greatly. At the present time, the problem of 
the usage of graphic units for computer simulation’s acceleration in chemistry requires further development. 
Materials and methods: The potential of Lennard-Johns is used for calculation of Van der Waals interactions. The fact 
that Van der Waals interaction power diminishes proportionally to the six degree of interatomic spacing allows to use 
calculation methods based on isolating the space where Van der Waals interaction power is substantial and the space 
where it may be left out of account. During the working process the graphic device GeForce  580GTX and the CPU Intel 
core i7 are used. 
Results: Productivity comparison of two Van der Waals interactions calculation algorithms based on the cell method are 
carried out in this work. The first algorithm fills lists on central processing unit (CPU), the second – on a GPU. 
Conclusions: During a number of calculation experiments it is revealed that the cell method forming lists on GPU works 
2,6 times (in average) slower than algorithm, forming list on CPU. Hence, forming lists procedure transfer from CPU to 
GPU is inefficient.  
 
Key words: Van der Waals interactions, molecular dynamics, cell method, graphics units, texture memory. 

 
Введение. Жидкие кристаллы (ЖК) в на-

стоящее время широко используются в различ-
ных областях деятельности человека (электро-
ника, медицина, промышленность, и т. д.). В 
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частности, ЖК могут быть использованы в энер-
гетике (солнечные батареи). Солнечные бата-
реи на основе мезогенного порфирина (ЖК-
соединения) имеют более высокую эффектив-
ность преобразования солнечной энергии в 
электрическую по сравнению с батареями на 
основе немезогенных соединений [1]. Данный 
факт обусловливает важность синтеза ЖК, об-
ладающих требуемыми для конкретной отрасли 
свойствами. Химический эксперимент по при-
чине его высокой стоимости, больших времен-
ных затрат и негативного влияния на экологию 
в последнее время все чаще предваряется ком-
пьютерным моделированием. 

Одним из самых распространенных ме-
тодов моделирования надмолекулярной орга-
низации ЖК является метод молекулярной ди-
намики с параметрами молекулярной механики 
[2–10].  

Расчет ван-дер-ваальсовых взаимо-
действий. Ван-дер-ваальсовы взаимодействия 
[4, 5, 8] являются одним из типов межатомных 
взаимодействий и, наряду с электростатиче-
скими взаимодействиями, наиболее затратны с 
точки зрения вычислений. Для их расчета ис-
пользован потенциал Ленард-Джонса, формула 
которого имеет вид 
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где r – межатомное расстояние; σ – диаметр 
частицы; ε – глубина потенциальной ямы. 

Тот факт, что силы ван-дер-ваальсовых 
взаимодействий убывают пропорционально r6, 
позволяет использовать для их расчета мето-
ды, в основе которых лежит выделение области 
пространства, где эти взаимодействия сущест-
венны, и области пространства, где ими можно 
пренебречь. Рассматриваемый метод с при-
соединенными списками [5] относится к данно-
му классу методов. Идея метода заключается в 
разбиении пространства на ячейки одинакового 
размера, при этом учитываются взаимодейст-
вия между частицами, находящимися внутри 
фиксированной ячейки, и в ячейках, соседних 
по отношению к данной ячейке. 

Так как моделирование даже в наносе-
кундных интервалах времени требует больших 
временных затрат, а наиболее затратные опе-
рации (расчет сил ван-дер-ваальсовых взаимо-
действий) могут быть выполнены независимо 
друг от друга (параллельно), целесообразно 
внедрение в процесс моделирования техноло-
гий параллельных вычислений. 

Графические устройства (GPU), обладая 
большим количеством параллельных процес-
соров, являются наиболее мощными ускорите-
лями вычислительных экспериментов [11–18]. 
Работа с GPU осуществляется при помощи ин-

терфейса программирования CUDA, разрабо-
танного фирмой nVidia1 [15]. 

Экспериментальная часть. В рамках 
настоящей работы проведено сравнение про-
изводительности двух различных алгоритмов с 
присоединенными списками. В первом из них 
расчет сил взаимодействий осуществляется на 
GPU, а заполнение списков и интегрирование 
уравнений движения – на центральном процес-
соре (CPU). Во втором – расчет сил и заполне-
ние списков выполняется на GPU, а интегриро-
вание уравнений движения – на CPU. В процес-
се работы каждого алгоритма чтение данных 
осуществляется из текстурной памяти GPU [9]. 

Процедура заполнения списков на GPU 
выполняется по принципу: один поток GPU за-
полняет одну ячейку пространства.  

С учетом особенностей графических уст-
ройств и самой процедуры она поделена на две 
подпроцедуры: первая опустошает присоеди-
ненные списки на каждой итерации алгоритма, 
вторая заполняет их. 

Для поддержания плотности моделируе-
мой системы использованы зеркальные гра-
ничные условия [4, 9], а также расчет объема 
модельной ячейки по количеству частиц. 

Схема эксперимента составлена следую-
щим образом. Количество частиц системы варьи-
ровали от 8192 до 98304 с шагом в 8192 частицы. 
Каждым алгоритмом было выполнено 10000 ите-
раций на одной и той же стартовой конфигурации 
системы. В данной конфигурации частицы иссле-
дуемой системы были упорядочены по оси z. По 
окончании работы алгоритма получали время, 
затраченное на вычисления. 

Вычислительный эксперимент был вы-
полнен при помощи компьютера, оснащенного 
процессором Intel core i7 и графическим уст-
ройством nVidia GeForce 580 GTX. Результаты 
представлены на рисунке. 

 
Сравнение производительности двух алгоритмов 
 

                                                 
1Документация по интерфейсу программирования CUDA, 
CUDA Documentation URL: 
http://developer.nvidia.com/category/zone/cuda-zone 
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Анализ полученных результатов (см. рису-
нок) показывает, что алгоритм, заполняющий 
списки на GPU, значительно уступает в произво-
дительности алгоритму, осуществляющему за-
полнение списков на CPU (в среднем в 2,6 раза).  

Отметим, что производительность перво-
го алгоритма (с заполнением списков на CPU) 
была оценена нами ранее [18] (показана хоро-
шая производительность по сравнению с дру-
гими алгоритмами, описанными в [18]), а пере-
нос процедуры заполнения списков на GPU был 
осуществлен в целях получения более высокой 
производительности, однако, как показал вы-
числительный эксперимент, заполнение спи-
сков на GPU не эффективно. По нашему мне-
нию, это вызвано неэффективностью загрузки 
GPU при заполнении списков (количество ячеек 
много меньше количества потоков GPU, поэто-
му большинство потоков простаивают), а также 
тем, что запись в память GPU занимает значи-
тельное время. 

 
Работа поддержана грантами: РФФИ 10-03-

00881. 
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