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ÓÄÊ 519.6 ÀËÃÎÐÈÒÌÌÎÄÅÐÍÈÇÈÐÎÂÀÍÍÎÃÎ ÌÍÎÃÎ×ÀÑÒÈ×ÍÎÃÎ ÏÎÒÅÍÖÈÀËÀÄËß ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎ-ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÃÎ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈßÍÀ ÃÐÀÔÈ×ÅÑÊÎÌ ÀÐÈÔÌÅÒÈ×ÅÑÊÎÌ ÓÑÊÎÐÈÒÅËÅÑ. Â. Êîïêèí, È. À. Êðþ÷êîâ(ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÝÔ)Ïðåäñòàâëåíû îñíîâíûå ýòàïû àäàïòàöèè àëãîðèòìà âû÷èñëåíèÿ çíà÷åíèé ïîòåíöè-àëà ÌÅÀÌ â êîìïëåêñå ÌÄ äëÿ ãèáðèäíîé âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû. Ïîêàçàíî óñêî-ðåíèå, äîñòèãàåìîå íà ðàçëè÷íîì êîëè÷åñòâå âû÷èñëèòåëüíûõ óñòðîéñòâ. Ïðîâåäåíûòåñòîâûå ðàñ÷åòû, ïîäòâåðäèâøèå òî÷íîñòü âû÷èñëåíèé.Êëþ÷åâûå ñëîâà: àðèôìåòè÷åñêèé óñêîðèòåëü, ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà, ïîòåíöèàë,MEAM, óñêîðåíèå, ãèáðèäíàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà.ÂâåäåíèåÂ ìèðå àêòèâíî ðàçâèâàþòñÿ ðàçëè÷íûå ïðîãðàììíûå êîìïëåêñû ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Äëÿýòîãî êëàññà çàäà÷ â êà÷åñòâå âû÷èñëèòåëÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïåðñïåêòèâíûì èñïîëüçîâàíèå àðèôìå-òè÷åñêèõ óñêîðèòåëåé (ÀðÓ). Ïðîåêòû äëÿ ÀðÓ íàõîäÿòñÿ íà ðàçëè÷íûõ ñòàäèÿõ èñïîëíåíèÿ. Ïðå-îáëàäàþò ñðåäè íèõ ïðîåêòû ïî èññëåäîâàíèþ ñëîæíûõ áèîìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð. Â êà÷åñòâåäåìîíñòðàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ âûñòóïàåò ìîäåëèðîâàíèå ïîâåäåíèÿ ìîëåêóë ïðîòåèíîâ â æèäêîñòè.Ñ ïðèìåíåíèåì óñêîðèòåëåé â [1] ïðîâåäåíû ðàçðàáîòêà è òåñòèðîâàíèå àëãîðèòìà ðàñ÷åòà âçàè-ìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëîâ Ìîðçå [2] è EAM [3]. Ýòè èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëèâîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ÀðÓ äëÿ âûïîëíåíèÿ òðóäîåìêèõ ðàñ÷åòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçâèòèÿðàäèàöèîííûõ êàñêàäîâ ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, îñíîâíàÿ ÷àñòü êîòîðûõ âûïîëíÿåòñÿíà ìóëüòèïðîöåññîðíûõ ñèñòåìàõ è òðåáóåò çíà÷èòåëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Ïðèâëå÷åíèåäîïîëíèòåëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ îñîáåííî íåîáõîäèìî ïðè ïîëó÷åíèè çíà÷åíèé ìîäåðíè-çèðîâàííîãî ìíîãî÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà ïîãðóæåííîãî àòîìà MEAM [4], êîòîðûé èñïîëüçóåòñÿ âïðîãðàììíîì êîìïëåêñå ÌÄ äëÿ îïèñàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ïëóòîíèÿ.Â ðàáîòå èññëåäóåòñÿ âîçìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ ãèáðèäíûõ ìóëüòèïðîöåññîðíûõ ñèñòåì, ñîäåðæà-ùèõ ÀðÓ, äëÿ ðàñ÷åòîâ çíà÷åíèé ïîòåíöèàëà ÌÅÀÌ. Îñóùåñòâëåíà àäàïòàöèÿ àëãîðèòìà ê âûïîë-íåíèþ íà ãèáðèäíîé âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå. Ïðèâåäåíû äëèòåëüíîñòè âû÷èñëåíèÿ ñ èñïîëüçîâà-íèåì óñêîðèòåëåé è áåç íèõ.Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü è àëãîðèòì ðàñ÷åòà âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ïîòåíöèàëà ÌÅÀÌÄëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ ïî ìîäåëèðîâàíèþ ðàçâèòèÿ ðàäèàöèîííûõ êàñêàäîâ â ìåòàëëè÷åñêèõêëàñòåðàõ ïðè ðàäèàöèîííîì ñòàðåíèè êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ íåîáõîäèìî òî÷íîå îïèñàíèåñâîéñòâ èññëåäóåìîãî ìàòåðèàëà íà ìèêðîóðîâíå. Íà ïðàêòèêå ÷àñòî â êà÷åñòâå àêòèâíîãî ìàòåðèà-ëà èñïîëüçóåòñÿ ïëóòîíèé, ïîýòîìó åãî ñâîéñòâà íåîáõîäèìî èçó÷èòü â ïåðâóþ î÷åðåäü. Ýòî ýëåìåíòñî ñëîæíîé ñòðóêòóðîé ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê, è åìó ñîîòâåòñòâóåò íåñêîëüêî ôàç òâåðäîãî ñîñòîÿ-íèÿ. Èñïîëüçîâàíèå ïîòåíöèàëà íà îñíîâå óñðåäíåííîãî ýëåêòðîííîãî ïîëÿ, êàê â ïîòåíöèàëå ÅÀÌ,óæå íå äîñòàòî÷íî. Â [4] áûëà ïðåäëîæåíà ìîäåëü ìíîãî÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ó÷èòûâàþùàÿóãëîâûå çàâèñèìîñòè, � ìîäåðíèçèðîâàííûé ïîòåíöèàë ïîãðóæíîãî àòîìà ÌÅÀÌ.� 73 �



Ñ. Â. Êîïêèí, È. À. Êðþ÷êîâÂ ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ïîòåíöèàëà ÌÅÀÌ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâó-þùèõ ÷àñòèö (àòîìîâ) çàïèñûâàåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:Etot = NXi=1 Ei; Ei = F (�i) + 12Xj 6=i ' (rij) ;ãäå F (�i) � ýíåðãèÿ ïîãðóæåíèÿ àòîìà i â ìåòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó; �i � ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòüâ ìåñòå ïîãðóæåíèÿ àòîìà i, çàâèñÿùàÿ îò ïîëîæåíèÿ îêðóæàþùèõ àòîìîâ; ' (rij) � ïàðíûé ïîòåí-öèàë; rij �� ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè i è j.Ýíåðãèÿ ïîãðóæåíèÿ àòîìà îïðåäåëÿåòñÿ ïî ôîðìóëåF (�i) = AEc �i�0 ln �i�0 ;ãäå Ec, A è �0 � ïàðàìåòðû. Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü �i, â ñâîþ î÷åðåäü, ñòðîèòñÿ íà îñíîâå ïàðíûõôóíêöèé �i ñ ó÷åòîì óãëîâ ìåæäó òðîéêàìè ÷àñòèö:�i = �(0)i 21 + exp (��i) ; �i = 3Xl=1 t(l) " �(l)i�(0)i #2 ;ãäå t(l) � ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà; �(l)i = Pj 6=i�(l) (~rij; Sij), l = 0; 3; �(l) � ôóíêöèè, ñòðîÿùèåñÿ íàîñíîâå ïðîåêöèé âåêòîðîâ ~rij íà îñè êîîðäèíàò; Sij �� ýêðàíèðîâî÷íàÿ ôóíêöèÿ.Â ïîòåíöèàëå MEAM ýêðàíèðîâî÷íàÿ ôóíêöèÿ Sij äëÿ àòîìîâ i è j ÿâëÿåòñÿ ïðîèçâåäåíèåììíîãî÷àñòè÷íîé ýêðàíèðóþùåé ôóíêöèè Sij è ðàäèàëüíîé ýêðàíèðóþùåé ôóíêöèè fc:Sij = Sijfc�rc � rij�r � ;ãäå rc è �r � ñîîòâåòñòâåííî ðàäèóñ è îáëàñòü ýêðàíèðîâêè (ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà).Ìíîãî÷àñòè÷íàÿ ýêðàíèðóþùàÿ ôóíêöèÿ Sij ìåæäó àòîìàìè i è j îïðåäåëÿåòñÿ êàê ïðîèçâåäåíèåýêðàíèðóþùèõ ôàêòîðîâ Sijk, îáóñëîâëåííûõ ýêðàíèðîâêîé âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ i è j àòîìîì k:Sij = Yk 6=i;j Sikj;ãäå Sijk âû÷èñëÿþòñÿ íà îñíîâå ïðîñòîé ãåîìåòðè÷åñêîé êîíñòðóêöèè.Ðàäèàëüíàÿ (ñãëàæèâàþùàÿ) ýêðàíèðóþùàÿ ôóíêöèÿ fc îïðåäåëåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì:fc (x) = 8>>><>>>: 1; x � 1;h1� (1� x)4i2 ; 0 < x < 1;0; x � 0:Ñîîòâåòñòâåííî àëãîðèòì ðàñ÷åòà ìíîãî÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñîñòîèò â ïîëó÷åíèè ñèë, äåé-ñòâóþùèõ íà âñå ÷àñòèöû. Åãî ìîæíî ðàçäåëèòü íà íåñêîëüêî ýòàïîâ:1) âû÷èñëåíèå ýêðàíèðóþùèõ ôóíêöèé, êîòîðûå ïîëó÷àþòñÿ ïåðåáîðîì âñåõ òðîåê âçàèìîäåé-ñòâóþùèõ àòîìîâ;2) ïîëó÷åíèå ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé è çíà÷åíèé ôóíêöèé ïàðíîãî ïîòåíöèàëà;3) âû÷èñëåíèå ýíåðãèè ïîãðóæåíèÿ ÷àñòèöû è ïîëíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè;4) ïîëó÷åíèå ñèë íà îñíîâå ÷èñëåííîãî äèôôåðåíöèðîâàíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû âçàèìîäåé-ñòâóþùèõ ÷àñòèö. � 74 �



Àëãîðèòì ìîäåðíèçèðîâàííîãî ìíîãî÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà . . .Ñîñòàâ àïïàðàòíî-ïðîãðàììíûõ ñðåäñòâÈññëåäîâàíèÿ, ïðåäñòàâëåííûå â ðàáîòå, ïðîâåäåíû íà ýêñïåðèìåíòàëüíîé ìóëüòèïðîöåññîðíîéâû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå ñ ÀðÓ, êîòîðàÿ ñîñòîèò èç äâóõñîêåòîâûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëåé íàáàçå ÷åòûðåõ ÿäåðíûõ ïðîöåññîðîâ Intel. Ê êàæäîìó âû÷èñëèòåëüíîìó ìîäóëþ ÷åðåç PCI-Expressïîäêëþ÷åíû ïî äâà ÀðÓ NVIDIA. Âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà îáúåäèíåíà êîììóíèêàöèîííîé ñðåäîé.Ñòðóêòóðà âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû ïîêàçàíà íà ðèñ. 1.Äëÿ ðåàëèçàöèè íà ÀðÓ èñïîëüçóåòñÿ ïðîãðàììíàÿ àðõèòåêòóðà NVIDIA CUDA [5].

Ðèñ. 1. Ñòðóêòóðà ýêñïåðèìåíòàëüíîé ìóëüòèïðîöåññîðíîé ñèñòåìûÀäàïòàöèÿ àëãîðèòìà âû÷èñëåíèÿ çíà÷åíèé ïîòåíöèàëà MEAMÂ ðåçóëüòàòå ðàáîò ïî àäàïòàöèè àëãîðèòìà âû÷èñëåíèÿ çíà÷åíèé ïîòåíöèàëà MEAM ê âûïîë-íåíèþ íà ÀðÓ áûëî ðåàëèçîâàíî íåñêîëüêî ìîäåðíèçàöèé ïðîãðàììû, êîòîðûå îïèñàíû íèæå.Ðåàëèçàöèÿ ñìåøàííîãî ñåòî÷íî-ñïèñî÷íîãî àëãîðèòìà.Ïåðâîíà÷àëüíûé àëãîðèòì. Èçíà÷àëüíî àëãîðèòì ðàñ÷åòà ñèëû, äåéñòâóþùåé íà ÷àñòèöó, âû-ãëÿäåë ñëåäóþùèì îáðàçîì.×èñëåííî ïîëó÷àåòñÿ ãðàäèåíò ïîëíîé ýíåðãèè. Äëÿ i-é ÷àñòèöû ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïîëíàÿ ýíåðãèÿEtot ÷àñòèö, ïîïàâøèõ â çîíó åå âëèÿíèÿ.Êîìïîíåíòû ñèëû âû÷èñëÿþòñÿ ïî ñëåäóþùèì ôîðìóëàì:Fx = �Etot (: : : ; ~ri�1; ~ri + h~ex; ~ri+1; : : :)�Etot (: : : ; ~ri�1; ~ri � h~ex; ~ri+1; : : :)2h ;Fy = �Etot (: : : ; ~ri�1; ~ri + h~ey ; ~ri+1; : : :)�Etot (: : : ; ~ri�1; ~ri � h~ey; ~ri+1; : : :)2h ;Fz = �Etot (: : : ; ~ri�1; ~ri + h~ez; ~ri+1; : : :)�Etot (: : : ; ~ri�1; ~ri � h~ez; ~ri+1; : : :)2h :Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñèëû, äåéñòâóþùåé íà ÷àñòèöó i, ÷èñëåííî íàõîäèòñÿ ñóììà ýíåð-ãèé ÷àñòèö, ïîïàäàþùèõ â ñôåðó äåéñòâèÿ i-é ÷àñòèöû äëÿ øåñòè ðàçëè÷íûõ ïîëîæåíèé ýòîé ÷à-ñòèöû.Ïåðâûé ðàç ïåðåáîð ÷àñòèö â ÿ÷åéêàõ îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî ñïèñêàì ñâÿçàííûõ ÷àñòèö èëè ìàññèâàìóêàçàòåëåé íà ñîñåäíèå ÷àñòèöû, ãäå êàæäàÿ ÷àñòèöà â ìàññèâå ññûëàåòñÿ íà ñëåäóþùóþ.Äëÿ óñêîðåíèÿ ñ÷åòà åùå ïÿòè ñîñòîÿíèé ñóììàðíîé ýíåðãèè ÷àñòèö â îáëàñòè âëèÿíèÿ i-é ÷àñòè-öû ââåäåíû ìàññèâû ëîêàëüíûõ ñïèñêîâ ñîñåäåé ïåðâîãî, âòîðîãî è òðåòüåãî ïîðÿäêîâ.� 75 �



Ñ. Â. Êîïêèí, È. À. Êðþ÷êîâÌàññèâ ñîñåäåé ïåðâîãî ïîðÿäêà ñîäåðæèò íîìåðà ÷àñòèö, ïîïàâøèõ â ðàäèóñ îáðåçàíèÿ òåêóùåé÷àñòèöû. Â ìàññèâ ñîñåäåé âòîðîãî ïîðÿäêà âõîäÿò íîìåðà ÷àñòèö, ïîïàâøèõ â ðàäèóñ îáðåçàíèÿ÷àñòèö èç ïåðâîãî ìàññèâà. Â ìàññèâ òðåòüåãî ïîðÿäêà ïîïàäàþò íîìåðà ÷àñòèö, îêàçûâàþùèõâëèÿíèå íà ýêðàíèðîâêó ìåæäó ïàðàìè ÷àñòèö èç âòîðîãî ìàññèâà. Ïåðåáîð ïàð è òðîåê ÷àñòèö äëÿðàñ÷åòà îñòàâøèõñÿ ïÿòè ñîñòîÿíèé ýíåðãèè îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî ýòèì ìàññèâàì.Ìîäåðíèçèðîâàííûé àëãîðèòì. Ïåðâîíà÷àëüíûé àëãîðèòì èìååò íåäîñòàòîê. Ðàñ÷åò ýíåðãèè âïåðâîì ñîñòîÿíèè îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî ñâÿçàííûì ñïèñêàì íà óâåëè÷åííîé ñåòêå. Ïîýòîìó ïåðåáîðòðîåê ÷àñòèö çàíèìàåò çíà÷èòåëüíóþ ÷àñòü ìàøèííîãî âðåìåíè. Äëÿ ñîêðàùåíèÿ âðåìåíè ïåðåáîðàðåøåíî ââåñòè â êîìïëåêñ ÌÄ ãëîáàëüíûé ñïèñîê ñîñåäåé. Ñîîòâåòñòâåííî ïîëó÷åí ñìåøàííûéñåòî÷íî-ñïèñî÷íûé àëãîðèòì.Ñïèñêè ñîñåäåé ñòðîÿòñÿ íà îñíîâå îãðàíè÷åííîñòè çîíû âëèÿíèÿ ÷àñòèö äðóã íà äðóãà. Äëÿ êàæ-äîé ÷àñòèöû ñòðîèòñÿ ìàññèâ ñîñåäåé, îêðóæàþùèõ åå è ïîïàâøèõ â îáëàñòü åå âëèÿíèÿ. Äëÿ ýòîãîïåðåä íà÷àëîì âûïîëíåíèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòà ñèë èëè ýíåðãèè äëÿ êàæäîé ó÷àñòâóþùåé â ïðîöåññå÷àñòèöû, êàê äëÿ äåéñòâèòåëüíîé, òàê è äëÿ ôèêòèâíîé, ïðîèçâîäèòñÿ ïåðåáîð åå ñîñåäåé, ïîïàâøèõâ 27 ÿ÷ååê, ãäå 27-é ÿâëÿåòñÿ öåíòðàëüíàÿ ÿ÷åéêà, â êîòîðóþ ïîïàëà âûáðàííàÿ ÷àñòèöà. Íîìåðàòåõ ÷àñòèö, ÷òî ïîïàëè â îáëàñòü âëèÿíèÿ, çàíîñÿòñÿ â ìàññèâ ñîñåäåé, èìåþùèé ðàçìåðíîñòüM�n,

Ðèñ. 2. Ïåðåñå÷åíèå îáëàñòåé âëèÿíèÿ âçàèìî-äåéñòâóþùèõ ÷àñòèö

ãäå M � ÷èñëî ÷àñòèö, ïðèõîäÿùèõñÿ íà ïðîöåññ,n � âîçìîæíîå ÷èñëî ñîñåäåé (äëÿ ÌÅÀÌ-ïîòåíöèàëàïëóòîíèÿ n = 12).Äàëåå ïðîèçâîäèòñÿ ðàñ÷åò ñèëû òàê æå, êàê â ïåð-âîì àëãîðèòìå; ìåíÿåòñÿ ëèøü ñïîñîá ïåðåáîðà ïàðè òðîåê ÷àñòèö. Ïðè ïåðåáîðå òðîåê ÷àñòèö íåîáõîäè-ìî èñêëþ÷èòü ïîâòîðÿþùèåñÿ ÷àñòèöû èç ïåðåñå÷åíèÿîáëàñòåé âëèÿíèÿ êàæäîé ÷àñòèöû â ïàðå (ðèñ. 2).Òàê æå, êàê è â ïåðâîíà÷àëüíîì àëãîðèòìå, îñòàâ-øèåñÿ ïÿòü ñîñòîÿíèé ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïî íàêàïëèâàå-ìûì ïðè ïåðâîì ïðîõîäå ìàññèâàì ëîêàëüíûõ ñîñåäåéïåðâîãî, âòîðîãî è òðåòüåãî ïîðÿäêîâ.Â äàííîé ðåàëèçàöèè àëãîðèòìà äëèòåëüíîñòü âû-ïîëíåíèÿ ðàñ÷åòîâ ñîêðàòèëàñü çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ èñ-ïîëüçîâàíèÿ ïàìÿòè íà äîïîëíèòåëüíûé äâóìåðíûéìàññèâ ðàçìåðîì M � n ñïèñêà ñîñåäåé.×èñëåííûå ýêñïåðèìåíòû ïîêàçàëè, ÷òî çà ñ÷åòèñïîëüçîâàíèÿ ýòîãî àëãîðèòìà ïîëó÷åíî â ñðåäíåìóñêîðåíèå â 6�6,5 ðàç.Ðåàëèçàöèÿ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ïî ïàðàì ÷àñòèö.Ïåðâîíà÷àëüíûé àëãîðèòì. Â ïåðâîì âàðèàíòå ïðèìåíÿëñÿ ïîäõîä, óæå èñïîëüçîâàííûé ïðè ðå-øåíèè çàäà÷ ñ âû÷èñëåíèåì íà ÀðÓ ïîòåíöèàëîâ Ìîðçå è EAM [1]. Íî òàê êàê ïîòåíöèàë ÌÅÀÌÿâëÿåòñÿ çíà÷èòåëüíî áîëåå ñëîæíûì (äëèòåëüíîñòü âû÷èñëåíèÿ ïðèáëèçèòåëüíî â 100 ðàç áîëü-øå), à êîëè÷åñòâî çàäåéñòâîâàííûõ ÿ÷ååê (ïî êîòîðûì ïðîèçâîäèëîñü ðàñïàðàëëåëèâàíèå íà ÀðÓ)ìåíüøå (ðèñ. 3, à), òî ýòîò ïîäõîä îêàçàëñÿ ìàëîýôôåêòèâíûì.Ðèñ. 4, à äåìîíñòðèðóåò ïîäõîä â ïåðâîì, íåìîäåðíèçèðîâàííîì âàðèàíòå. Ðàñïàðàëëåëèâàíèå íàïîòîêè ïðîèçâîäèòñÿ ïî ÷èñëó ÿ÷ååê (NumCell), à â êàæäîì ïîòîêå âûïîëíÿåòñÿ ðàñ÷åò âñåõ äàííûõäëÿ ÷àñòèö â ÿ÷åéêå è èõ ñîñåäåé. Òàêèì îáðàçîì, ÀÐÓ èñïîëíÿåò NumCell ïîòîêîâ, êàæäûé èçêîòîðûõ ñîäåðæèò áîëüøîå êîëè÷åñòâî èíñòðóêöèé.Ìîäåðíèçèðîâàííûé àëãîðèòì. Â ñâÿçè ñ âûøåñêàçàííûì ïîíàäîáèëàñü ñóùåñòâåííàÿ ïåðåðà-áîòêà àëãîðèòìà ðàñ÷åòà âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö. Öåëüþ ýòîé ïåðåðàáîòêè áûëî äîñòèæåíèå çíà-÷èòåëüíîãî ÷èñëà ïîòîêîâ, âûïîëíÿþùèõñÿ íà óñêîðèòåëå, ñ íå ÷ðåçìåðíî áîëüøèì êîëè÷åñòâîìîïåðàöèé íà êàæäîì èç íèõ (ðèñ. 3, á).Íà ðèñ. 4, á ïîêàçàí ìîäåðíèçèðîâàííûé âàðèàíò. Ðàñïàðàëëåëèâàíèå íà ïîòîêè ðåàëèçîâàíî ïîïàðàì âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö, ò. å. ïî ÷èñëó ÷àñòèö â ïðîöåññå (NumPart), ïîìíîæåííîìó íà÷èñëî ñîñåäåé (NumNei), à â êàæäîì ïîòîêå ïðîèçâîäèòñÿ ðàñ÷åò äàííûõ òîëüêî äëÿ êîíêðåòíîé ÷à-� 76 �
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Ðèñ. 3. Ðàñïðåäåëåíèå çàäà÷è íà ÿäðà ÀðÓ: à � íà îäíîì ÿäðå ÀðÓ âû÷èñëÿåòñÿ îäíà ÿ÷åéêà; á � íà îäíîìÿäðå ÀðÓ âû÷èñëÿåòñÿ ÷àñòèöà

Ðèñ. 4. Ôîðìèðîâàíèå çàäà÷è ïî ïîòîêàì íà ÿäðàõ ÀðÓ: à � ïåðâîíà÷àëüíûé âàðèàíò; á � ìîäåðíèçèðîâàí-íûé âàðèàíòñòèöû èëè åå ñîñåäà. Òàêèì îáðàçîì, íà ÀðÓ âûïîëíÿþòñÿ NumPart � NumNei ïîòîêîâ (çíà÷èòåëüíîáîëüøå, ÷åì NumCell). Ïðè ýòîì êàæäûé èç ïîòîêîâ ñîäåðæèò êîëè÷åñòâî èíñòðóêöèé, ïðèáëèçè-òåëüíî â 30 ðàç ìåíüøåå ïî ñðàâíåíèþ ñ ïåðâîíà÷àëüíûì âàðèàíòîì.Îïòèìèçàöèÿ ðàñ÷åòà ýêðàíèðîâêè. Êàê óêàçûâàëîñü âûøå, äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñèëû, äåéñòâó-þùåé íà ÷àñòèöó, íåîáõîäèìî âû÷èñëèòü øåñòü ðàç ïîëíóþ ýíåðãèþ ÷àñòèö, ïîïàâøèõ â çîíó ååâëèÿíèÿ. Ïðè ýòîì ñîñòîÿíèå ïàð è òðîåê íåêîòîðûõ ÷àñòèö íå ìåíÿåòñÿ è ïåðåñ÷èòûâàòü ôóíêöèèïîòåíöèàëà íå òðåáóåòñÿ.Â ñâÿçè ñ òåì, ÷òî íà ÀðÓ ðàñïàðàëëåëèâàíèå èäåò ïî ïàðàì ÷àñòèö, ïîÿâèëàñü âîçìîæíîñòüñîõðàíÿòü ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé äëÿ íåèçìåííûõ ïàð.Ñàìûé çàòðàòíûé ïî âðåìåíè ïðîöåññ âû÷èñëåíèÿ ýêðàíèðîâêè ïàðû ÷àñòèö òðåòüåé ðàçáèò íàíåñêîëüêî ýòàïîâ. Íà ïåðâîì ýòàïå âû÷èñëÿþòñÿ ýêðàíèðóþùèå ôóíêöèè òîëüêî íåèçìåííûõ ïàðbSlj = Qk 6=l 6=jSljk (l 6= i). Íà âòîðîì ýòàïå íåïîëíàÿ ôóíêöèÿ ýêðàíèðîâêè bSlj äëÿ øåñòè ñîñòîÿíèé ÷àñ-òèöû i óìíîæàåòñÿ íà ïðîèçâåäåíèå íåó÷òåííûõ ìíîæèòåëåé: S1�6lj = bSlj Qi 6=l 6=jS1�6lji (l 6= i è j 6= i). Íà� 77 �



Ñ. Â. Êîïêèí, È. À. Êðþ÷êîâòðåòüåì ýòàïå âû÷èñëÿþòñÿ ôóíêöèè S1�6ij , à íà ÷åòâåðòîì � S1�6li . Ðåçóëüòàòîì ÿâëÿþòñÿ ïàðíûåñîñòàâëÿþùèå ýíåðãèè ÷àñòèö â ñôåðå âëèÿíèÿ ÷àñòèöû i äëÿ øåñòè åå ñîñòîÿíèé.Îïòèìèçàöèÿ ðàáîòû ñ ïàìÿòüþ. Äëÿ äîñòèæåíèÿ áîëåå âûñîêîé ñêîðîñòè ðàáîòû ñ ïàìÿòüþÀðÓ ïðîâåäåíà ìîäèôèêàöèÿ ñòðóêòóð äàííûõ, èñïîëüçóåìûõ â ïðîãðàììå.Ýôôåêòèâíàÿ ðàáîòà ñ ïàìÿòüþ òðåáóåò îðãàíèçàöèè îáùåãî äîñòóïà [5]. Íåîáõîäèìî, ÷òîáûîïåðàöèÿ ñ ïàìÿòüþ áûëà îôîðìëåíà êàê îáðàùåíèå ê åäèíîé íåïðåðûâíîé îáëàñòè (ðèñ. 5).Â ñîîòâåòñòâèè ñ äàííûì ïîäõîäîì îðãàíèçîâàíà ðàáîòà ñ ìàññèâàìè äàííûõ, èñïîëüçóåìûõ âïðîãðàììå. Íàèáîëåå ïîêàçàòåëüíîé ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèÿ âû÷èñëåíèÿ èòîãîâîé ýíåðãèè, òàê êàê âíåé ïðîèñõîäèò îáðàùåíèå êî âñåì èñïîëüçóåìûì ìàññèâàì.Ïðè äàííîì ïîäõîäå ñêîðîñòü ðàáîòû ñ ïàìÿòüþ âîçðàñòàåò áîëåå ÷åì â 3 ðàçà è çàìåòíî óìåíü-øàåòñÿ äëèòåëüíîñòü âûïîëíåíèÿ ïðîãðàììû.

Ðèñ. 5. Ïðèìåð îáðàùåíèÿ ê åäèíîé íåïðåðûâíîé îáëàñòè ïàìÿòèÐåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòîâÈññëåäîâàíèÿ íà âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå. Èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäåíû â äâóõ ïîñòàíîâêàõ.Ïîñòàíîâêà èññëåäîâàíèé 1. Â äàííîé ïîñòàíîâêå ÿäðà óíèâåðñàëüíûõ ïðîöåññîðîâ (ÖÏ) è ãè-áðèäíûå âû÷èñëèòåëè1 âûïîëíÿþò îäèíàêîâûå çàäà÷è è çàäåéñòâóþò îäèíàêîâîå êîëè÷åñòâî MPI-ïðîöåññîâ. Ñðàâíåíèå äëèòåëüíîñòåé âûïîëíåíèÿ çàäà÷ äàíî äëÿ ñëåäóþùèõ êîíôèãóðàöèé:1 ÿäðî � 1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ (1 âû÷èñëèòåëüíûé ìîäóëü);2 ÿäðà � 2 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) (1 âû÷èñëèòåëüíûé ìîäóëü);4 ÿäðà � 4 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) (2 âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëÿ);8 ÿäåð � 8 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) (4 âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëÿ);16 ÿäåð � 16 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) (8 âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëåé).Òåñòèðîâàíèå ïðîâåäåíî ìåòîäîì óìíîæåíèÿ.Íà ðèñ. 6 ïîêàçàíî ñðàâíåíèå äëèòåëüíîñòåé âû÷èñëåíèé ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàë MEAM) íàîäíîì ÿäðå ÖÏ è îäíîì ãèáðèäíîì âû÷èñëèòåëå (1 ÿäðî ÖÏ +1 ÀðÓ) (çäåñü è äàëåå M �M �M �ðàçìåð çàäà÷è).Äëèòåëüíîñòü âûïîëíåíèÿ óñêîðÿåìîé ÷àñòè óìåíüøåíà â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ óñêîðèòåëÿâ 11,9 ðàçà ïî ñðàâíåíèþ ñ îäíèì ÿäðîì ÖÏ. Äëèòåëüíîñòü âñåãî âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà íàãèáðèäíîì âû÷èñëèòåëå óìåíüøèëàñü â 10,5 ðàçà ïî ñðàâíåíèþ ñ îäíèì ÿäðîì ÖÏ.Íà ðèñ. 7 ïîêàçàíî ñðàâíåíèå äëèòåëüíîñòåé âû÷èñëåíèé ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàë MEAM)íà 16 ÿäðàõ ÖÏ è 16 ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëÿõ.Â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ ÀðÓ äëèòåëüíîñòü âûïîëíåíèÿ óñêîðÿåìîé ÷àñòè óìåíüøåíà â 12,4 ðàçà,à äëèòåëüíîñòü âñåãî âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà � â 11,1 ðàçà.Ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà çàäà÷è è êîëè÷åñòâà èñïîëüçóåìûõ ÀðÓ óñêîðåíèå, ïîëó÷åííîå íà îäíîìóñêîðèòåëå, ñîõðàíÿåòñÿ. Íàïðèìåð, íà çàäà÷å ðàçìåðîì 25� 25� 25 óñêîðåíèå íà øàãå ñîñòàâëÿåò:1Ïîä ãèáðèäíûì âû÷èñëèòåëåì çäåñü è äàëåå ïîíèìàåòñÿ ñâÿçêà îäíîãî ÿäðà ÖÏ è îäíîãî ÀðÓ (1 ÿäðî ÖÏ ++ 1 ÀðÓ). � 78 �
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Ðèñ. 6. Ïîñòàíîâêà èññëåäîâàíèé 1. Ñðàâíåíèå äëè-òåëüíîñòåé âû÷èñëåíèé ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàëÌÅÀÌ) íà 1 ÿäðå ÖÏ è 1 ãèáðèäíîì âû÷èñëèòåëå(1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ): 1-é ñòîëáåö � øàã çàäà÷è,1 ÿäðî ÖÏ; 2-é ñòîëáåö � óñêîðÿåìàÿ ÷àñòü, 1 ÿäðîÖÏ; 3-é ñòîëáåö � øàã çàäà÷è, 1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ;4-é ñòîëáåö � óñêîðÿåìàÿ ÷àñòü, 1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ
Ðèñ. 7. Ïîñòàíîâêà èññëåäîâàíèé 1. Ñðàâíåíèå äëè-òåëüíîñòåé âû÷èñëåíèé ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàëÌÅÀÌ) íà 16 ÿäðàõ ÖÏ è 16 ãèáðèäíûõ âû÷èñ-ëèòåëÿõ (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ): 1-é ñòîëáåö � øàãçàäà÷è, 16 ÿäåð ÖÏ; 2-é ñòîëáåö � óñêîðÿåìàÿ ÷àñòü,16 ÿäåð ÖÏ; 3-é ñòîëáåö � øàã çàäà÷è, 16 � (1 ÿäðîÖÏ + 1 ÀðÓ); 4-é ñòîëáåö � óñêîðÿåìàÿ ÷àñòü, 16 ��(1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ)� äëÿ êîíôèãóðàöèè 1 ÿäðî ÖÏ +1 ÀðÓ � 10,5;� äëÿ êîíôèãóðàöèè 2 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) � 10,4;� äëÿ êîíôèãóðàöèè 4 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) � 9,7;� äëÿ êîíôèãóðàöèè 8 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) � 10,0;� äëÿ êîíôèãóðàöèè 16 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) � 11,1.Íà ðèñ. 8, à ïîêàçàí êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ k, ïîëó÷åííûé íà ÖÏ. Íà 16 ÿäðàõ ÖÏ åãî çíà÷åíèÿâàðüèðóþòñÿ îò 10,5 äî 16 â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà çàäà÷è.Íà ðèñ. 8, á ïîêàçàí êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ, ïîëó÷åííûé ïðè èñïîëüçîâàíèè ãèáðèäíûõ âû÷èñ-ëèòåëåé. Íà 16 âû÷èñëèòåëÿõ åãî çíà÷åíèÿ âàðüèðóþòñÿ îò 32 äî 168 â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðàçàäà÷è.Êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ ïîëó÷åí îòíîñèòåëüíî äëèòåëüíîñòè âû÷èñëåíèé íà îäíîì ÿäðå.Ïîñòàíîâêà èññëåäîâàíèé 2. Â äàííîé ïîñòàíîâêå ãèáðèäíûå âû÷èñëèòåëè âûïîëíÿþò çàäà÷óðàçìåðîì2 â ÷åòûðå ðàçà áîëüøå, ÷åì ÿäðà ÖÏ. Äåêîìïîçèöèÿ çàäà÷è íà ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëÿõçàäåéñòâóåò â ÷åòûðå ðàçà ìåíüøå MPI-ïðîöåññîâ. Ñðàâíåíèå äëèòåëüíîñòåé âûïîëíåíèÿ çàäà÷äàíî äëÿ ñëåäóþùèõ êîíôèãóðàöèé:4 ÿäðà � 1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ (1 âû÷èñëèòåëüíûé ìîäóëü);8 ÿäåð � 2 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) (1 âû÷èñëèòåëüíûé ìîäóëü);16 ÿäåð � 4 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) (2 âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëÿ);32 ÿäðà � 8 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) (4 âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëÿ);64 ÿäðà � 16 � (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ) (8 âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëÿ).Òåñòèðîâàíèå ïðîâåäåíî ìåòîäîì óìíîæåíèÿ.Íà ðèñ. 9 ïðèâîäèòñÿ ñðàâíåíèå äëèòåëüíîñòåé âû÷èñëåíèé ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàë MEAM)íà 4 ÿäðàõ ÖÏ è 1 ãèáðèäíîì âû÷èñëèòåëå. Â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ óñêîðèòåëÿ äëèòåëüíîñòüâûïîëíåíèÿ óñêîðÿåìîé ÷àñòè óìåíüøåíà â 3 ðàçà ïî ñðàâíåíèþ ñ 4 ÿäðàìè. Äëèòåëüíîñòü âñåãîâû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà íà ãèáðèäíîì âû÷èñëèòåëå óìåíüøåíà â 2,7 ðàçà.2Ðàçìåð çàäà÷è îïðåäåëÿåòñÿ êîëè÷åñòâîì ïåðèîäîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè.� 79 �



Ñ. Â. Êîïêèí, È. À. Êðþ÷êîâ

Ðèñ. 8. Ïîñòàíîâêà èññëåäîâàíèé 1. Êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ âû÷èñëåíèé äëÿ ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàëÌÅÀÌ): à � âû÷èñëåíèÿ âûïîëíÿþòñÿ òîëüêî ÿäðàìè ÖÏ; á � âû÷èñëåíèÿ âûïîëíÿþòñÿ ãèáðèäíûìè âû-÷èñëèòåëÿìè; 1 � ðàçìåð çàäà÷è 5� 5� 5; 2 � ðàçìåð çàäà÷è 10� 10� 10; 3 � ðàçìåð çàäà÷è 15� 15� 15;4 � ðàçìåð çàäà÷è 20 � 20 � 20; 5 � ðàçìåð çàäà÷è 25� 25� 25 (N � êîëè÷åñòâî ÿäåð ÖÏ èëè ãèáðèäíûõâû÷èñëèòåëåé)Íà ðèñ. 10 äàíî ñðàâíåíèå äëèòåëüíîñòåé âû÷èñëåíèé ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàë MEAM) íà 64ÿäðàõ ÖÏ è 16 ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëÿõ. Â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ óñêîðèòåëÿ äëèòåëüíîñòü âû-ïîëíåíèÿ óñêîðÿåìîé ÷àñòè óìåíüøåíà â 3,6 ðàçà, à äëèòåëüíîñòü âñåãî âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññàóìåíüøåíà â 3,4 ðàçà.Íà ðèñ. 11, à ïîêàçàí êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ, ïîëó÷åííûé íà 64 ÿäðàõ ÖÏ. Åãî çíà÷åíèÿ âàðüè-ðóþòñÿ îò 8,5 äî 12,5 â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà çàäà÷è.Íà ðèñ. 11, á ïîêàçàí êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ, ïîëó÷åííûé ïðè èñïîëüçîâàíèè 16 ãèáðèäíûõ âû-÷èñëèòåëåé. Åãî çíà÷åíèÿ âàðüèðóþòñÿ îò 18 äî 42 â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà çàäà÷è.Êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ ïîëó÷åí îòíîñèòåëüíî äëèòåëüíîñòè âû÷èñëåíèé íà 4 ÿäðàõ.

Ðèñ. 9. Ïîñòàíîâêà èññëåäîâàíèé 2. Ñðàâíåíèå äëè-òåëüíîñòåé âû÷èñëåíèé ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàëÌÅÀÌ) íà 4 ÿäðàõ ÖÏ è 1 ãèáðèäíîì âû÷èñëèòåëå(1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ): 1-é ñòîëáåö � øàã çàäà÷è,4 ÿäðà ÖÏ; 2-é ñòîëáåö � óñêîðÿåìàÿ ÷àñòü, 4 ÿäðàÖÏ; 3-é ñòîëáåö � øàã çàäà÷è, 1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ;4-é ñòîëáåö � óñêîðÿåìàÿ ÷àñòü, 1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ
Ðèñ. 10. Ïîñòàíîâêà èññëåäîâàíèé 2. Ñðàâíåíèåäëèòåëüíîñòåé âû÷èñëåíèé ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåí-öèàë ÌÅÀÌ) íà 64 ÿäðàõ ÖÏ è 16 ãèáðèäíûõ âû-÷èñëèòåëÿõ (1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ): 1-é ñòîëáåö � øàãçàäà÷è, 64 ÿäðà ÖÏ; 2-é ñòîëáåö � óñêîðÿåìàÿ ÷àñòü,64 ÿäðà ÖÏ; 3-é ñòîëáåö � øàã çàäà÷è, 16 � (1 ÿäðîÖÏ + 1 ÀðÓ); 4-é ñòîëáåö � óñêîðÿåìàÿ ÷àñòü, 16 ��(1 ÿäðî ÖÏ + 1 ÀðÓ)� 80 �



Àëãîðèòì ìîäåðíèçèðîâàííîãî ìíîãî÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà . . .

Ðèñ. 11. Ïîñòàíîâêà èññëåäîâàíèé 2. Êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ âû÷èñëåíèé äëÿ ïðîãðàììû ÌÄ (ïîòåíöèàëÌÅÀÌ) à � âû÷èñëåíèÿ âûïîëíÿþòñÿ òîëüêî ÿäðàìè ÖÏ; á � âû÷èñëåíèÿ âûïîëíÿþòñÿ ãèáðèäíûìè âû-÷èñëèòåëÿìè: 1 � ðàçìåð çàäà÷è 5� 5� 5; 2 � ðàçìåð çàäà÷è 10� 10� 10; 3 � ðàçìåð çàäà÷è 15� 15� 15;4 � ðàçìåð çàäà÷è 20 � 20 � 20; 5 � ðàçìåð çàäà÷è 25� 25� 25 (N � êîëè÷åñòâî ÿäåð ÖÏ èëè ãèáðèäíûõâû÷èñëèòåëåé)Êîððåêòíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Ïðàâèëüíîñòü âû÷èñëåíèé, âûïîëíÿåìûõ àäàïòè-ðîâàííîé äëÿ ãèáðèäíûõ ñèñòåì âåðñèåé êîìïëåêñà ÌÄ, ïðîâåðåíà ýêñïåðèìåíòàëüíî.Âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà ðàçâèòèÿ ðàäèàöèîííîãî êàñêàäà â äåëüòà-ïëóòîíèè. Ïåð-âè÷íàÿ ÷àñòèöà èìååò ýíåðãèþ 300 ýÂ è íàïðàâëåíèå (1; 3; 5). Ðàçìåð çàäà÷è � 15� 15� 15.Ðàñ÷åò âûïîëíÿëñÿ äî ìîìåíòà âðåìåíè 2 ïñ íà 8 ÿäðàõ ÖÏ ñ ïðèìåíåíèåì 8 ÀðÓ è áåç íèõ.Ïîëó÷åííûé ãðàôèê êîëè÷åñòâà äåôåêòîâ Nd ïðèâåäåí íà ðèñ. 12 (ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó).Ýêñïåðèìåíò ïðîâîäèëñÿ ñ äâîéíîé òî÷íîñòüþ.

Ðèñ. 12. Ïîâåäåíèå êîëè÷åñòâà äåôåêòîâ â êàñêàäíîé îáëàñòè (äåëüòà-ïëóòîíèé, ïîòåíöèàë ÌÅÀÌ)� 81 �



Ñ. Â. Êîïêèí, È. À. Êðþ÷êîâÍàáëþäàåòñÿ ïîÿâëåíèå îòêëîíåíèé íà ñòàäèè îñòûâàíèÿ êàñêàäíîé îáëàñòè. Ïîñêîëüêó îáðàáîò-êà � ïîèñê äåôåêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè � ïðîèçâîäèòñÿ ìåòîäîì ñôåð, òî èç-çà ìèíèìàëü-íîé ïîãðåøíîñòè âû÷èñëåíèé, íàêàïëèâàþùåéñÿ âî âðåìÿ ñ÷åòà, ÷àñòèöû, ïîïàâøèå â îêðåñòíîñòüñôåðû, íî íå ïîïàâøèå âíóòðü, ïðîäîëæàþò ñ÷èòàòüñÿ äåôåêòíûìè. Ïîãðåøíîñòü ìîæåò áûòü âû-çâàíà ðàçëè÷íîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ âû÷èñëåíèé ñóììàðíîé ýíåðãèè (îòñóòñòâèå àññîöèàòèâíîñòèïðè ñóììèðîâàíèè ñ ïëàâàþùåé çàïÿòîé) â ðåàëèçàöèÿõ êîìïëåêñà äëÿ ÖÏ è ÀðÓ. Êà÷åñòâåííî ðå-çóëüòàòû èäåíòè÷íû; êîëè÷åñòâåííîå îòêëîíåíèå íå ïðåâûøàåò 2%, è òîëüêî íà ñòàäèè îñòûâàíèÿ.Ýòî îòêëîíåíèå íàõîäèòñÿ â ïðåäåëàõ ñòàòèñòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòè.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Âîðîíèí Á. Ë., Åðîôååâ À. Ì., Êîïêèí Ñ. Â. è äð. Ïðèìåíåíèå ãðàôè÷åñêèõ àðèôìåòè÷åñêèõóñêîðèòåëåé äëÿ ðàñ÷åòà çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïî ïðîãðàììíîìó êîìïëåêñó ÌÄ //Âîïðîñû àòîìíîé íàóêè è òåõíèêè. Ñåð. Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ôèçè÷åñêèõ ïðîöåñ-ñîâ. 2009. Âûï. 2. Ñ. 55�61.2. Àëåéíèêîâ À. Þ., Áàðàáàíîâ Ð. À., Áóòíåâ Î. È. è äð. Ïðîãðàììà ÌÄÏ-ÑÎÂÖ ðåøåíèÿçàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íà ïàðàëëåëüíûõ ÝÂÌ ñ ðàñïðåäåëåííîé ïàìÿòüþ // Òàì æå.2001. Âûï. 1. Ñ. 3�13.3. Ackland G. J., Tichy G., Vitek V., Finnis M. W. Simple N-body potentials for the noble metalsand Nickel // Philos. Mag. A. 1987. Vol. 56. P. 735.4. Baskes M. I., Chen S. P., Cherne F. J. Atomistic model of gallium // Phys. Rev. B. 2002.Vol. 66(10). P. 104�107.5. NVIDIA CUDA Compute Uni�ed Device Architecture Programming Guide. Ver. 2.0. NVIDIACorporation, 2008. Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 01.03.10.


