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РЕАЛИЗАЦИЯ МЕТОДА МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ ПОСРЕДСТВОМ
ТЕХНОЛОГИИ NVIDIA CUDA*

В последнее время значительно возрос интерес к моделированию систем с большим количеством 
частиц. Также растет и время проведения расчета, вследствие чего время моделирования на цен-
тральном процессоре становится недопустимо большим. Нами проведен поиск возможностей сни-
жения времени проведения расчета методом молекулярной динамики (МД). Представлены резуль-
таты МД-моделирования с использованием графического процессора (ГП) NVIDIA GF 114. Расчет 
межмолекулярных взаимодействий реализован с помощью технологии NVIDIA CUDA, позволяю-
щей значительно ускорить вычисления. Для определения прироста производительности был произ-
веден ряд расчетов различных систем, содержащих от 1000 до 18 000 атомов. Обнаружено суще-
ственное влияние способа параллельной организации расчета на время его проведения. 
Максимальный прирост производительности дает оптимизация доступа к латентной глобальной 
памяти ГП. Показано, что применение недорогих ГП для проведения МД-эксперимента позволяет 
ускорить вычисления с двойной точностью в 60 раз. Разработанная схема параллельного расчета 
универсальна и может быть использована для решения схожих задач.
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ВВЕДЕНИЕ 
Современный ГП является мощным вычис-

лительным устройством для расчетов общего 
назначения. Технология NVIDIA CUDA [7] пре-
доставляет простую и удобную модель реализа-
ции таких расчетов, в ней ГП рассматривается 
как специализированное устройство, которое 
является сопроцессором к центральному про-
цессору (ЦП), обладает собственной памятью 
и возможностью параллельного выполнения 
огромного количества потоков (нитей). Доступ-
ность этой технологии способствует широкому 
применению ГП в различных расчетах, в том 
числе и методом МД. В некоторых работах [1] 
мера производительности определялась в Gfl ops. 
В других работах [2], [3] использовалась более 
объективная оценка – отношение времени рас-
чета на одном процессоре ко времени расчета на 
нескольких вычислительных устройствах. Цель 
настоящей работы – поиск возможностей сниже-
ния времени проведения МД-расчета.
РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Распараллеливание алгоритма является фак-
тически единственным способом увеличить ско-

рость расчета, не меняя самой модели. Поэтому 
основная задача данной работы – разработка ре-
ализации МД для ГП на основе существующей 
программы. Для этого было решено использо-
вать наиболее доступную и удобную техноло-
гию – NVIDIA CUDA. Нами рассматривалась 
динамика системы частиц, в которой каждая 
частица взаимодействует со всеми остальными 
согласно определенным законам, а результи-
рующие силы – это суперпозиция N(N – 1) неза-
висимых парных взаимодействий. Наибольший 
вклад в прирост производительности вносит 
распараллеливание блока исходной программы, 
отвечающего за расчет парных взаимодействий, 
который представляет собой треугольный цикл:

for(i=0;i<n-1;i++){
 for(j=i+1;j<n;j++){
  \\ учет периодических граничных условий, 

определение параметров
  \\ потенциала взаимодействия, расчет 

потенциала и сил
  \\ взаимодействия i-й и j-й частиц
 }
}

где n – общее количество частиц.
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Время выполнения этого блока пропорцио-
нально квадрату n и при больших значениях n 
становится недопустимо большим. Таким об-
разом, параллельное исполнение этой части 
алгоритма может дать наиболее весомый вклад 
в прирост производительности. Тестирование 
проводилось на следующей системе:

ЦП: AMD Phenom II x4 B65 @3.6ГГц
Видеокарта: Nvidia GeForce GTX 560 Ti (GF114)
Компилятор: ++ 4.4.3, CUDA Toolkit 4.2 g

Наша реализация метода МД позволяет про-
водить моделирование систем произвольного 
количества частиц разных типов с двойной точ-
ностью вычислений. Параллельный расчет с ис-
пользованием CUDA предполагает определен-
ную организацию нитей, детально описанную 
в [7]. Нити группируются в линейные, плоские 
или трехмерные блоки, которые, в свою очередь, 
группируются в линейную или плоскую сет-
ку. Для данной задачи оптимальной оказалась 
линейная структура блоков и сетки, в которой 
каждая нить соответствует расчету парных вза-
имодействий одной частицы со всеми осталь-
ными. Каждый блок включает в себя BS нитей, 
взаимодействующих между собой через меха-
низм разделяемой памяти. Оптимальный раз-
мер блока нитей BS (64) определен с помощью 
инструмента «CUDA GPU Occupancy Calculator» 
из NVIDIA CUDA SDK. Конфигурация и запуск 
ядра производятся следующим образом: 

threads = dim3(64, 1);
blocks = dim3(ceil(n/64),1); // n – количество частиц
compute_forces<<<blocks, threads>>>(...)

// расчет взаимодействий
Если n не кратно размеру блока, то количе-

ство нитей в сетке превосходит необходимое 
значение. Неиспользуемые нити отбрасываются.

АЛГОРИТМ ДЛЯ GPU
1. Вычисление индекса нити: i = blockIdx.x * 

blockDim.x + threadIdx.x, где blockIdx.x – номер 
блока; blockDim.x – размер блока; threadIdx.x – 
индекс нити в блоке. Этот индекс необходим для 
доступа к соответствующим элементам масси-
вов данных.

2. Описание локальных переменных и масси-
вов данных в разделяемой памяти. В ядре (функ-
ции для GPU) для расчета парных взаимодейст-
вий используются 5 массивов в разделяемой 
памяти. Размер массивов соответствует количе-
ству нитей в блоке. Один массив используется для 
хранения потенциала взаимодействия, другой – 
для типов частиц, а три остальных – для их коор-
динат. Использование разделяемой памяти крити-
чески влияет на производительность программы.

__shared__ double upot[BS]; // Потенциал
__shared__ int type[BS]; // Тип частицы
__shared__ double pos_x[BS]; // Координаты: x
__shared__ double pos_y[BS]; // y
__shared__ double pos_z[BS]; // z

где BS – размер блока нитей.
3. Расчет взаимодействия i-й частицы со все-

ми остальными частицами системы. Цикл по 
всем частицам разбивается на два вложенных 
цикла:

for(int k=0;k<n;k=k+BS){
 pos_x[threadIdx.x]=g_posx[k+threadIdx.x]; 
 pos_y[threadIdx.x]=g_posy[k+threadIdx.x]; 
 pos_z[threadIdx.x]=g_posz[k+threadIdx.x]; 
 type[threadIdx.x]=g_type[k+threadIdx.x];
 __syncthreads();
 for(int j=k;j<k+BS;j++)
  if(i!=j){
  \\расчет взаимодействия i-й и j-й частиц
  \\(вклад j-й частицы в потенциальную 

энергию
  \\и ускорение i-й частицы)
  }
}
В цикле по k происходит параллельное чте-

ние данных всеми нитями блока из медленной 
глобальной памяти в быструю разделяемую. 
В цикле по j – учет периодических граничных 
условий, расчет взаимодействия i-й и j-й частиц, 
причем координаты и тип j-й частицы берутся 
из переменных pos_x[j-k], pos_y[j-k], pos_z[j-k] 
и type[j-k], объявленных в разделяемой памяти. 
Таким образом можно уменьшить необходимое 
количество чтений из медленной памяти в BS раз, 
а объем необходимой разделяемой памяти регу-
лировать путем изменения размера блока нитей.

4. Запись результатов в глобальную память.
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Прирост производительности, одинарная и двойная точность

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Для определения прироста производитель-

ности был произведен ряд тестовых запусков 
программы с различными конфигурациями. 
Усредненные результаты приведены на рисунке. 
Прирост производительности определяется как 
отношение времени моделирования 100 времен-
ных шагов на ЦП ко времени выполнения той же 
задачи на ГП. Анализируя график, можно сде-
лать следующие выводы:
• Показана высокая эффективность применения 
видеоадаптеров в качестве устройства для рас-
четов общего назначения.

• Найдена достаточно эффективная организация 
параллельного расчета для задач, содержащих 
вложенные циклы, несмотря на высокую свя-
занность обрабатываемых данных.
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• Данная организация с минимальными измене-
ниями может быть эффективно использована 
для задач, содержащих вложенные циклы.

• На всех современных видеоадаптерах есть 
возможность расчетов с двойной точностью, 
но с потерей производительности.

* Работа выполнена при поддержке Программы стратегического развития ПетрГУ в рамках реализации комплекса меро-
приятий по развитию научно-исследовательской деятельности на 2012–2016 гг.
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IMPLEMENTATION OF MOLECULAR DYNAMICS METHOD USING 
NVIDIA CUDA TECHNOLOGY

Simulation of systems represented by a large number of atoms poses an exceptional interest. However, the simulation time grows 
proportionally to the square of the atoms’ number. Accordingly, the time needed for the calculation of a large system on a Central 
Processing Unit(CPU) becomes unacceptably high. We studied the possibilities that can provide acceleration of molecular dynam-
ics simulations. Since the use of the parallel program model is the best way to increase computing performance we used the most 
convenient and accessible technology – NVIDIA CUDA. This technology allows speeding up calculation with the use of NVIDIA 
Graphics Processing Unit (GPU). We present the results of molecular dynamics simulations using NVIDIA GF114 GPU. The study 
tested GPU and CPU implementations of the molecular dynamics method. We ran series simulations with a different number of 
atoms (up to 18000 atoms) to determine the performance gains. The study showed that there is a signifi cant fl uency of parallel organi-
zation of calculations on its execution time. Moreover, performance reaches its maximum in case of the well-optimized data access 
to high latency global memory of a GPU. Due to the use of a relatively cheap graphics’ card for a molecular dynamics simulation 
the computing performance can be improved up to 60 times for double precision and more than 200 times for single precision. The 
designed scheme of parallel computation is quite effi cient and can be easily applied for similar problems.
Key words: GPU, NVIDIA CUDA, parallel computing, molecular dynamics
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