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ÓÄÊ 519.6 ÏÐÎÃÐÀÌÌÍÛÉ ÊÎÌÏËÅÊÑ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈßÌÅÒÎÄÎÌ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈÄËß ÃÈÁÐÈÄÍÛÕ ÂÛ×ÈÑËÈÒÅËÜÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÈ. À. Êðþ÷êîâ, Ñ. Â. Êîïêèí(ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÝÔ)Âûïîëíåíà äàëüíåéøàÿ ìîäåðíèçàöèÿ óñêîðèòåëüíîé âåðñèè ïðîãðàììíîãî êîìïëåê-ñà ÌÄ, ó÷èòûâàþùàÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö êàê îäèíàêîâûõ, òàê è ðàçíûõ òèïîâ.Èññëåäóåòñÿ âîçìîæíîñòü ðåøåíèÿ çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ èñïîëüçîâàíèåìðàçëè÷íûõ ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ãðàôè÷åñêèé àðèôìåòè÷åñêèé óñêîðèòåëü, ïðîöåññîð, ïðîãðàì-ìíûé êîä, ïðîèçâîäèòåëüíîñòü, ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà, ïîòåíöèàë.ÂâåäåíèåÏðîâåäåíèå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìî-äåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ, îïðåäåëÿþùèõ ñâîéñòâàêîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ, òðåáóåò çíà÷è-òåëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. ×àñòü ðàñ-÷åòîâ ïî êîìïëåêñó ÌÄ óæå âåäåòñÿ íà ãèáðèä-íûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìàõ. Â ïðîâåäåí-íûõ ðàíåå ðàáîòàõ [1�4] ïîëó÷åíû ðåçóëüòàòûïî àäàïòàöèè ðàçëè÷íûõ ÷àñòåé êîìïëåêñà ÌÄäëÿ âûïîëíåíèÿ íà ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëüíûõñèñòåìàõ.Ê íàñòîÿùåìó ìîìåíòó â óñêîðèòåëüíîé âåð-ñèè êîìïëåêñà ÌÄ ðåàëèçîâàíû äîïîëíèòåëüíûåâîçìîæíîñòè:� âûïîëíåíà ìîäåðíèçàöèÿ ôóíêöèé, ðåàëè-çóþùèõ ìåæ÷àñòè÷íîå âçàèìîäåéñòâèå;� ðåàëèçîâàíà âîçìîæíîñòü ðàñ÷åòà âçàèìî-äåéñòâèÿ äëÿ íåñêîëüêèõ ìàòåðèàëîâ.Êðîìå òîãî, èññëåäîâàíû âîçìîæíîñòè ïðè-ìåíåíèÿ ðàçëè÷íûõ ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëüíûõñèñòåì äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé äèíà-ìèêè:� ïîëó÷åíû äëèòåëüíîñòè âûïîëíåíèÿ ðàñ÷å-òîâ ïî êîìïëåêñó ÌÄ íà îäíîïðîöåññîðíîéïåðñîíàëüíîé ñèñòåìå, ñïåöèàëèçèðîâàí-íîé êîìïàêòíîé âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìåÃÂÑ-10 "Êóáàíü", ãèáðèäíîé ìóëüòèïðîöåñ-ñîðíîé ñèñòåìå;

� âûïîëíåíî ñðàâíåíèå ñ óíèâåðñàëüíûìè ñî-ñòàâëÿþùèìè ïðèâåäåííûõ ñèñòåì;� ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå óñêîðèòåëåé íà îñíîâåãðàôè÷åñêèõ ïðîöåññîðîâ NVIDIA GT200 èGF100 íà çàäà÷àõ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.Ìîäåðíèçàöèÿ ïðîãðàììûÒàáóëèðîâàíèå çíà÷åíèé ïîòåíöèàëîâ èèõ ïðîèçâîäíûõ. Â ïðåäûäóùèõ ñòàòüÿõ [3, 4]áûëè ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàçðàáîòêè óñêî-ðèòåëüíîé âåðñèè ïðîãðàììû ðàñ÷åòà ñèë âçàè-ìîäåéñòâèÿ äëÿ ïàðíûõ è ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïî-òåíöèàëîâ â êîìïëåêñå ÌÄ. Ðåàëèçîâàííûå àë-ãîðèòìû áûëè óçêîñïåöèàëèçèðîâàííûìè, ðàñ-÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ êîíêðåòíûõ òèïîâ ïîòåí-öèàëîâ: ïàðíîãî � Ìîðçå è ìíîãî÷àñòè÷íûõ �ÅÀÌ (Ackland è äð.) è ÌÅÀÌ (Baskes è äð.).Äëÿ âû÷èñëåíèé ñ äðóãèìè òèïàìè ïîòåíöèà-ëîâ ïðîãðàììíûé êîä íåîáõîäèìî ìîäèôèöèðî-âàòü, òàê êàê èñïîëüçóåòñÿ àíàëèòè÷åñêèé âèäôóíêöèé ïîòåíöèàëà. Ïðè ââîäå íîâûõ ìîäåëü-íûõ ôóíêöèé ìåíÿåòñÿ àðèôìåòè÷åñêàÿ èíòåí-ñèâíîñòü ïðîãðàììû, ÷òî òðåáóåò ïðîâåäåíèÿ äî-ïîëíèòåëüíûõ èññëåäîâàíèé è íàñòðîéêè ïðî-ãðàììû äëÿ îïòèìàëüíîé ðàáîòû íà àðèôìåòè-÷åñêèõ óñêîðèòåëÿõ (ÀðÓ).Â êîìïëåêñå ÌÄ èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä òàáóëè-ðîâàíèÿ çíà÷åíèé ïîòåíöèàëà è åãî ïðîèçâîäíîé,à ïðè âû÷èñëåíèè çíà÷åíèé ôóíêöèè ïîòåíöèàëàèëè åãî ïðîèçâîäíîé êîíêðåòíîå çíà÷åíèå ïîëó-� 59 �



È. À. Êðþ÷êîâ, Ñ. Â. Êîïêèí÷àåòñÿ èíòåðïîëÿöèåé òàáëè÷íûõ çíà÷åíèé. Ïî-ýòîìó äàííûé àëãîðèòì àäàïòèðîâàí äëÿ ðàáîòûíà ÀðÓ. Ýòî ïîçâîëÿåò óíèôèöèðîâàòü ðàáîòóïðîãðàììû äëÿ ïîòåíöèàëîâ ðàçëè÷íûõ âèäîâ èèñïîëüçîâàòü áèáëèîòåêó ìåæ÷àñòè÷íûõ ïîòåí-öèàëîâ êîìïëåêñà ÌÄ äëÿ ðàñ÷åòîâ íà ÀðÓ.Ïðè âûïîëíåíèè íà ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëü-íûõ ñèñòåìàõ óíèâåðñàëüíîé ÷àñòè ïðîãðàììíî-ãî êîìïëåêñà âûçûâàåòñÿ ïðîãðàììà ïîäãîòîâ-êè íà÷àëüíûõ äàííûõ, êîòîðàÿ çàïîëíÿåò ìàññè-âû äàííûõ ïàðàìåòðàìè çàäà÷è, ñòðîèò íà÷àëü-íóþ ãåîìåòðèþ, âû÷èñëÿåò ïî àíàëèòè÷åñêèìôóíêöèÿì çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëîâ è èõ ïðîèçâîä-íûõ è çàïîëíÿåò ìàññèâû òàáëèö. Äàëåå òàáëè-öû çíà÷åíèé êîïèðóþòñÿ â ïàìÿòü óñêîðèòåëåéè èñïîëüçóþòñÿ âî âðåìÿ ðàáîòû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðåøàòåëÿ.Ïðîãðàììû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðå-øàòåëÿ, ðåàëèçîâàííûå äëÿ âûïîëíåíèÿ íà óñêî-ðèòåëüíîì ñåãìåíòå, ïåðåðàáîòàíû â ñîîòâåò-ñòâèè ñ èñïîëüçîâàíèåì òàáëè÷íûõ çíà÷åíèéïîòåíöèàëîâ è èõ ïðîèçâîäíûõ. Äîáàâëåíûóñêîðèòåëüíûå ôóíêöèè èíòåðïîëÿöèè ïàðíûõè ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ. Ìîäèôèöè-ðîâàíà ñòðóêòóðà ïðîãðàììû âû÷èñëåíèÿ ñèë:äëÿ ïàðíûõ è ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâÅÀÌ ðàçðàáîòàí àëãîðèòì ðàñïàðàëëåëèâàíèÿíà ÀðÓ ïî ëîêàëüíîìó ñïèñêó ÷àñòèö. Êàæäîé÷àñòèöå ñòàâèòñÿ â ñîîòâåòñòâèå íîìåð ÿ÷åéêè,â êîòîðîé îíà íàõîäèòñÿ, è êàæäûé ïîòîê óñêî-ðèòåëÿ ïðè îáðàáîòêå ñâîåé ÷àñòèöû ïðîèçâîäèòïåðåáîð âñåõ ÷àñòèö â òåêóùåé è ñîñåäíèõ ÿ÷åé-êàõ. Ýòî ïîçâîëèëî îòêàçàòüñÿ îò äîðîãîñòîÿùå-ãî ñïèñêà ñîñåäåé è èñïîëüçîâàòü óæå ñóùåñòâó-þùèå â êîìïëåêñå ÌÄ âåêòîðíûå ìàññèâû � öå-ïî÷êè ñâÿçàííûõ ÷àñòèö.Èñïîëüçîâàíèå íåñêîëüêèõ ìàòåðèàëîâ.Ïåðâûå âåðñèè ïðîãðàìì êîìïëåêñà ÌÄ äëÿ ãè-áðèäíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì îáëàäàëè îãðà-íè÷åííûìè âîçìîæíîñòÿìè, òàê êàê áûëè ðàñ-ñ÷èòàíû íà èñïîëüçîâàíèå ìàòåðèàëà òîëüêî îä-íîãî òèïà è ñîîòâåòñòâåííî îäíîãî ïîòåíöèà-ëà. Ðàçðàáîòêà óñêîðèòåëüíîé âåðñèè ïðîãðàì-ìû, èñïîëüçóþùåé òàáóëèðîâàííûå çíà÷åíèÿ ïî-òåíöèàëîâ è èõ ïðîèçâîäíûõ, ïîçâîëèëà àäàïòè-ðîâàòü åå äëÿ îäíîâðåìåííîãî èñïîëüçîâàíèÿ âçàäà÷å íåñêîëüêèõ òèïîâ ìàòåðèàëîâ è ñîîòâåò-ñòâåííî íåñêîëüêèõ ïîòåíöèàëîâ.Ïðè èñïîëüçîâàíèè â çàäà÷å äâóõ ìàòåðèàëîâäëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö îäèíàêîâûõ è ðàç-íûõ òèïîâ çàäàåòñÿ òðè ïîòåíöèàëà. Ïðè ýòîìçàäàåòñÿ òàáëèöà óêàçàòåëåé íà íîìåð ïîòåíöèà-

ëà. Â ïðîãðàììå ïîäãîòîâêè íà÷àëüíûõ äàííûõñòðîÿòñÿ íåñêîëüêî òàáëèö ïî ÷èñëó èñïîëüçó-åìûõ ïîòåíöèàëîâ. Âñå òàáëèöû êîïèðóþòñÿ âïàìÿòü óñêîðèòåëÿ è èñïîëüçóþòñÿ âî âðåìÿ ðà-áîòû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðåøàòåëÿ, ðå-àëèçîâàííîãî äëÿ ÀðÓ. Äîáàâëåíû óñêîðèòåëü-íûå ôóíêöèè äëÿ èíòåðïîëèðîâàíèÿ çíà÷åíèéïîòåíöèàëîâ è èõ ïðîèçâîäíûõ ñ ó÷åòîì òèïîââçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö.Ââåäåííûå èçìåíåíèÿ ïîçâîëÿþò ìîäåëèðî-âàòü âçàèìîäåéñòâèå ðàñïëàâëåííûõ ìåòàëëè÷å-ñêèõ íàíî÷àñòèö ñ ïîâåðõíîñòÿìè ÎÖÊ- è ÃÖÊ-ìåòàëëîâ [5].Ïîòåíöèàë MEAM äëÿ ñïëàâà äâóõ ýëå-ìåíòîâ. Ïðîãðàììà ðàñ÷åòà âçàèìîäåéñòâèÿ ÷à-ñòèö äëÿ ïîòåíöèàëà ÌÅÀÌ îòëè÷àåòñÿ îò àíà-ëîãè÷íûõ ïðîãðàìì äëÿ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ èìíîãî÷àñòè÷íûõ ÅÀÌ-ïîòåíöèàëîâ. Â íåé èñ-ïîëüçóåòñÿ àíàëèòè÷åñêèé âèä ôóíêöèé. Äëÿñïëàâîâ èñïîëüçóåòñÿ íåñêîëüêî íàáîðîâ ïàðà-ìåòðîâ, ïðè÷åì äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ïàðû îäíî-òèïíûõ ÷àñòèö ïðèìåíÿåòñÿ ïîëíûé íàáîð ïàðà-ìåòðîâ, à äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö ðàçíîãî òè-ïà èñïîëüçóåòñÿ íàáîð ïàðàìåòðîâ, îòâå÷àþùèõçà ôóíêöèè ðàñ÷åòà ýêðàíèðîâêè è ëîêàëüíûõýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé.Âñå óñêîðèòåëüíûå ôóíêöèè ÌÅÀÌ-ïîòåíöèàëà áûëè äîðàáîòàíû äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ÷àñòèö äâóõ òèïîâ. Â ïðîãðàììó ïîäãîòîâêèíà÷àëüíûõ äàííûõ äîáàâëåíî êîïèðîâàíèå âñåõíàáîðîâ ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëîâ, â ïðîãðàì-ìû ðàñ÷åòà âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö äîáàâëåíàóñêîðèòåëüíàÿ ôóíêöèÿ âûáîðà òèïà âçàèìî-äåéñòâèÿ è ñîîòâåòñòâåííî íàáîðà ïàðàìåòðîâ.Ïðè ýòîì íàáîð óñêîðèòåëüíûõ àíàëèòè÷åñêèõôóíêöèé ïðåòåðïåë ëèøü íåáîëüøèå èçìå-íåíèÿ, ñâÿçàííûå ñ äîáàâëåíèåì íåñêîëüêèõäîïîëíèòåëüíûõ ïàðàìåòðîâ-ìíîæèòåëåé.Âñå èçìåíåíèÿ â àëãîðèòìàõ è ïðîãðàììàõðàñ÷åòà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïîòåíöèàëîì ÌÅÀÌïîçâîëÿþò ïðîâîäèòü ìîäåëèðîâàíèå ñâîéñòâ èïðîöåññîâ ñïëàâîâ.Ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòîâÈññëåäîâàíèÿ, ïðåäñòàâëåííûå â äàííîé ñòà-òüå, ïðîâåäåíû íà ðàçëè÷íûõ âû÷èñëèòåëüíûõñèñòåìàõ:� ïåðñîíàëüíàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà ñÀðÓ NVIDIA GeForce GTX260 è NVIDIAGeForce GTX470;� 60 �



Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. . .� ñïåöèàëèçèðîâàííàÿ êîìïàêòíàÿ âû÷èñëè-òåëüíàÿ ñèñòåìà ÃÂÑ-10 "Êóáàíü";� ìóëüòèïðîöåññîðíàÿ ãèáðèäíàÿ âû÷èñëè-òåëüíàÿ ñèñòåìà.Íà êàæäîé èç ïåðå÷èñëåííûõ âû÷èñëèòåëü-íûõ ñèñòåì âûïîëíåí ðàñ÷åò ïî êîìïëåêñó ÌÄâ ðàçëè÷íûõ ïîñòàíîâêàõ (ïîòåíöèàëû Ìîðçå,EAM, MEAM).Ïðè ïðîâåäåíèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäî-âàíèé çàäåéñòâîâàíû ðàçëè÷íûå ÀðÓ:� NVIDIA GeForce GTX260;Ñïåöèôèêàöèè ÀðÓ NVIDIA GeForce NVIDIA GeForce NVIDIA Tesla NVIDIA GeForceÕàðàêòåðèñòèêà GTX260 GTX295 C1060 GTX470Òèï GPU GT200 GT200 GT200 GF100×àñòîòà ÿäðà, ÃÃö 1,296 1,24 1,3 1,22Êîëè÷åñòâî ïîòî-êîâûõ ïðîöåññîðîâ 192 480 240 448Êîëè÷åñòâîìóëüòèïðîöåññîðîâ 24 60 30 14Îáúåì ãëîáàëüíîéïàìÿòè, Ìáàéò 896 1 792 4 096 1 280Èíòåðôåéñ PCI-Express x 16 PCI-Express x 16 PCI-Express x 16 PCI-Express x 16

Ðèñ. 1. Äëèòåëüíîñòè âû÷èñëåíèé ïî ïðîãðàììå ÌÄ (ïîòåíöèàë Ìîðçå, îäèí MPI-ïðîöåññ): 1-é ñòîëáåö �1 ÿäðî ÖÏ; 2-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX260; 3-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX295; 4-é ñòîëáåö � ÀðÓTesla Ñ1060; 5-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX470

� NVIDIA GeForce GTX295;� NVIDIA Tesla Ñ1060;� NVIDIA GeForce GTX470.Ñïåöèôèêàöèè ÀðÓ ïðèâåäåíû â òàáëèöå.Äëÿ îáîáùåíèÿ ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòîâíà ðàçëè÷íûõ ÀðÓ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 1�3.Íà ðèñ. 4�6 ïîêàçàíû óñêîðåíèÿ, ïîëó÷åííûåïðè ìàêñèìàëüíîì çàäåéñòâîâàíèè èñïîëüçóå-ìûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì. Îòñóòñòâèå íåêî-òîðûõ äàííûõ ñâÿçàíî ñ íåõâàòêîé ïàìÿòè.Íà ðèñ. 1�3 ïðåäñòàâëåíû äëèòåëüíîñòè âû-ïîëíåíèÿ âû÷èñëåíèé, ïîëó÷åííûå íà ðàçëè÷-

� 61 �
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Ðèñ. 2. Äëèòåëüíîñòè âû÷èñëåíèé ïî ïðîãðàììå ÌÄ (ïîòåíöèàë EAM, îäèí MPI-ïðîöåññ): 1-é ñòîëáåö �1 ÿäðî ÖÏ; 2-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX260; 3-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX295; 4-é ñòîëáåö � ÀðÓTesla Ñ1060; 5-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX470

Ðèñ. 3. Äëèòåëüíîñòè âû÷èñëåíèé ïî ïðîãðàììå ÌÄ (ïîòåíöèàë ÌEAM, îäèí MPI-ïðîöåññ): 1-é ñòîëáåö �1 ÿäðî ÖÏ; 2-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX260; 3-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX295; 4-é ñòîëáåö � ÀðÓTesla C1060; 5-é ñòîëáåö � ÀðÓ GeForce GTX470
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Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. . .

Ðèñ. 4. Óñêîðåíèå âû÷èñëåíèé ïî êîìïëåêñó ÌÄ äëÿïîòåíöèàëà Ìîðçå: 1 � ÃÂÑ-10 "Êóáàíü", 1 MPI-ïðîöåññ; 2 � ÃÂÑ-10 "Êóáàíü", 8 MPI-ïðîöåññîâ;3 � ìóëüòèïðîöåññîðíàÿ ñèñòåìà, 1 MPI-ïðîöåññ; 4 �ìóëüòèïðîöåññîðíàÿ ñèñòåìà, 64 MPI-ïðîöåññà

Ðèñ. 5. Óñêîðåíèå âû÷èñëåíèé ïî ïðîãðàììå ÌÄäëÿ ïîòåíöèàëà EAM: 1 � ÃÂÑ-10 "Êóáàíü", 1 MPI-ïðîöåññ; 2 � ÃÂÑ-10 "Êóáàíü", 8 MPI-ïðîöåññîâ;3 � ìóëüòèïðîöåññîðíàÿ ñèñòåìà, 1 MPI-ïðîöåññ; 4 �ìóëüòèïðîöåññîðíàÿ ñèñòåìà, 64 MPI-ïðîöåññàíûõ óñêîðèòåëÿõ, îòíîñèòåëüíî îäíîãî ÿäðà óíè-âåðñàëüíîãî ïðîöåññîðà Intel Core i7-920 ïðè èñ-ïîëüçîâàíèè îäíîãî MPI-ïðîöåññà íà çàäà÷àõðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ (M � ÷èñëî ÷àñòèö â òû-ñÿ÷àõ) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ.Âðåìÿ ðàñ÷åòîâ ïî êîìïëåêñó ÌÄ ñ èñïîëü-çîâàíèåì ïîòåíöèàëà Ìîðçå íà îäíîì ÀðÓ ïîñðàâíåíèþ ñ îäíèì ÿäðîì óíèâåðñàëüíîãî ïðî-öåññîðà óìåíüøèëîñü îò 3 äî 14,5 ðàçà. Íàè-áîëüøåå óñêîðåíèå ïîëó÷åíî íà ÀðÓ íîâîãî ïî-êîëåíèÿ NVIDIA GeForce GTX470.Âðåìÿ ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëàEAM íà îäíîì ÀðÓ ïî ñðàâíåíèþ ñ îäíèì ÿäðîìóíèâåðñàëüíîãî ïðîöåññîðà óìåíüøèëîñü îò 2,8äî 12,1 ðàçà. Íàèáîëüøåå óñêîðåíèå ïîëó÷åíî íà

Ðèñ. 6. Óñêîðåíèå âû÷èñëåíèé ïî ïðîãðàììå ÌÄ äëÿïîòåíöèàëà ÌEAM: 1 � ÃÂÑ-10 "Êóáàíü", 1 MPI-ïðîöåññ; 2 � ÃÂÑ-10 "Êóáàíü", 8 MPI-ïðîöåññîâ;3 � ìóëüòèïðîöåññîðíàÿ ñèñòåìà, 1 MPI-ïðîöåññ; 4 �ìóëüòèïðîöåññîðíàÿ ñèñòåìà, 64 MPI-ïðîöåññàÀðÓ íîâîãî ïîêîëåíèÿ NVIDIA GeForce GTX470(â 1,45�1,9 ðàçà áîëüøå ÷åì íà äðóãèõ ÀðÓ).Ïðè ðàñ÷åòàõ ñ ïîòåíöèàëîì MEAM äëèòåëü-íîñòü âû÷èñëåíèé íà îäíîì ÀðÓ ñîêðàòèëàñü ïîñðàâíåíèþ ñ îäíèì ÿäðîì óíèâåðñàëüíîãî ïðî-öåññîðà îò 2 äî 15 ðàç. Íàèáîëüøåå óñêîðå-íèå ïîëó÷åíî íà ÀðÓ íîâîãî ïîêîëåíèÿ NVIDIAGeForce GTX470 (â 1,35�1,7 ðàçà áîëüøå ÷åì íàäðóãèõ ÀðÓ). Ïðè âûïîëíåíèè ðàñ÷åòîâ ñ ïîòåí-öèàëîì MEAM ðàçìåð çàäà÷è ìåíüøå ïî ñðàâ-íåíèþ ñ äðóãèìè ïîòåíöèàëàìè èç-çà áîëüøåãîðàñõîäà ïàìÿòè íà ÀðÓ.Íà ðèñ. 4�6 ïðåäñòàâëåíû óñêîðåíèÿ âû÷èñëå-íèé çà ñ÷åò èñïîëüçîâàíèÿ ÀðÓ â ÃÂÑ-10 "Êó-áàíü" è ìóëüòèïðîöåññîðíîé ñèñòåìå íà çàäà-÷àõ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîòåí-öèàëîâ. Äëÿ ÃÂÑ-10 "Êóáàíü" ìàêñèìàëüíîçàäåéñòâîâàíî 8 MPI-ïðîöåññîâ, ïðè ýòîì âû-÷èñëåíèÿ âûïîëíÿëèñü íà 4 ÿäðàõ óíèâåðñàëü-íîãî ïðîöåññîðà è 8 ÀðÓ. Äëÿ ìóëüòèïðîöåñ-ñîðíîé ñèñòåìû ìàêñèìàëüíî çàäåéñòâîâàíî 64MPI-ïðîöåññà, ïðè ýòîì âû÷èñëåíèÿ âûïîëíÿ-ëèñü íà 64 ÿäðàõ óíèâåðñàëüíûõ ïðîöåññîðîâ è64 ÀðÓ.Êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ k, ïîëó÷åííûé íàîáåèõ ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìàõ ñ èñ-ïîëüçîâàíèåì îäíîãî è ìàêñèìàëüíîãî êîëè÷å-ñòâà MPI-ïðîöåññîâ, íà ðàçëè÷íûõ ðàçìåðàõ çà-äà÷ äëÿ ïîòåíöèàëîâ Ìîðçå, EAM è MEAM îò-ëè÷àåòñÿ íå áîëåå ÷åì íà 20%.Ñ ïðèìåíåíèåì ãðàôè÷åñêèõ óñêîðèòåëåé ïðî-âåäåíî ìîäåëèðîâàíèå âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿñïëàâà îðóæåéíîãî ïëóòîíèÿ Pu-Ga (ðèñ. 7, ñì.òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó). Ðåçóëüòàòû ïîëó÷å-� 63 �
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Ðèñ. 7. Ìîäåëèðîâàíèå âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî îáðàçöà Pu-Ga (ñîäåðæàíèåGa 5,2%)íû â êðàò÷àéøèå ñðîêè, âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿíà ìóëüòèïðîöåññîðíîé ñèñòåìå ñîñòàâèëî îêîëî5 ñóòîê; áåç ïðèìåíåíèÿ óñêîðèòåëåé äëèòåëü-íîñòü âûïîëíåíèÿ âîçðàñòàåò íà ïîðÿäîê è ñî-ñòàâëÿåò ïðèìåðíî 50 ñóòîê.Çàêëþ÷åíèåÐåàëèçîâàííûé â äàííîé ðàáîòå ïîäõîä îð-ãàíèçàöèè âû÷èñëåíèÿ çíà÷åíèé ôóíêöèè ìåæ-÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîçâîëÿåò ïðîèçâî-äèòü ïðîèçâîäñòâåííûå ðàñ÷åòû ïî âñåì îñíîâ-íûì òèïàì ïîòåíöèàëîâ. Ðàçðàáîòàíû ïðîãðàì-ìû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðåøàòåëÿ â ñî-îòâåòñòâèè ñ èñïîëüçîâàíèåì òàáëè÷íûõ çíà÷å-íèé ïîòåíöèàëîâ è èõ ïðîèçâîäíûõ äëÿ âûïîë-íåíèÿ íà ÀðÓ. Äîáàâëåíû óñêîðèòåëüíûå ôóíê-öèè èíòåðïîëÿöèè ïàðíûõ è ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïî-òåíöèàëîâ. Ïðîãðàììû äîðàáîòàíû ñ ó÷åòîì èñ-ïîëüçîâàíèÿ â ðàñ÷åòàõ íåñêîëüêèõ ìàòåðèàëîâ.Âñå óñêîðèòåëüíûå ôóíêöèè ÌÅÀÌ-ïîòåíöèàëà áûëè äîðàáîòàíû äëÿ èñïîëüçî-âàíèÿ ÷àñòèö äâóõ è áîëåå òèïîâ. Ïðè ýòîìíàáîð àíàëèòè÷åñêèõ ôóíêöèé äëÿ óñêîðèòåëÿïðåòåðïåë ëèøü íåáîëüøèå èçìåíåíèÿ, ñâÿçàí-íûå ñ äîáàâëåíèåì íåñêîëüêèõ äîïîëíèòåëüíûõïàðàìåòðîâ-ìíîæèòåëåé.Âñå ýòè èçìåíåíèÿ ïîçâîëèëè ïðîâåñòè ðàñ-÷åòû ïîëó÷åíèÿ õîëîäíûõ êðèâûõ äëÿ ñïëàâà

Pu-Ga, ÷òî àêòóàëüíî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ óïðó-ãîïëàñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ êîíñòðóêöèîííûõ ìàòå-ðèàëîâ.Â öåëîì âîçìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ â ðàñ÷åòåíåñêîëüêèõ ìàòåðèàëîâ ðàñøèðÿåò êëàññ çàäà÷,ðåøàåìûõ íà óñêîðèòåëÿõ.Â ðàáîòå ïîëó÷åíû äëèòåëüíîñòè âûïîëíå-íèÿ ðàñ÷åòîâ íà ðàçëè÷íûõ ãèáðèäíûõ âû÷èñëè-òåëüíûõ ñèñòåìàõ (îäíîïðîöåññîðíàÿ ïåðñîíàëü-íàÿ ñèñòåìà, ñïåöèàëèçèðîâàííàÿ êîìïàêòíàÿâû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà ÃÂÑ-10 "Êóáàíü", ãè-áðèäíàÿ ìóëüòèïðîöåññîðíàÿ ñèñòåìà). Íà êàæ-äîé èç ïðèâåäåííûõ ñèñòåì ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿóñêîðåíèé îòíîñèòåëüíî óíèâåðñàëüíûõ ñîñòàâ-ëÿþùèõ.Äëèòåëüíîñòü âû÷èñëåíèé óìåíüøåíà íà îä-íîïðîöåññîðíîé ïåðñîíàëüíîé ñèñòåìå ïî ñðàâ-íåíèþ ñ îäíèì ÿäðîì óíèâåðñàëüíîãî ïðîöåññî-ðà:� äëÿ ïîòåíöèàëà Ìîðçå � îò 4 äî 10 ðàç íàÀðÓ NVIDIA GTX260 è îò 9 äî 19 ðàç íàÀðÓ NVIDIA GeForce GTX470;� äëÿ ïîòåíöèàëà EAM � îò 4 äî 9 ðàç íà ÀðÓNVIDIA GTX260 è îò 9 äî 17 ðàç íà ÀðÓNVIDIA GeForce GTX470;� äëÿ ïîòåíöèàëà ÌEAM � îò 3 äî 14 ðàç íàÀðÓ NVIDIA GTX260 è îò 5 äî 23 ðàç íàÀðÓ NVIDIA GeForce GTX470.Äëèòåëüíîñòü âû÷èñëåíèé óìåíüøåíà íàÃÂÑ-10 "Êóáàíü" ïî ñðàâíåíèþ ñ îäíèì ÿäðîìóíèâåðñàëüíîãî ïðîöåññîðà:� äëÿ ïîòåíöèàëà Ìîðçå � îò 4 äî 10 ðàç;� äëÿ ïîòåíöèàëà EAM � îò 4 äî 9 ðàç;� äëÿ ïîòåíöèàëà ÌEAM � îò 2 äî 11 ðàç.Äëèòåëüíîñòü âû÷èñëåíèé óìåíüøåíà íàìóëüòèïðîöåññîðíîé ñèñòåìå ñ óñêîðèòåëÿìè ïîñðàâíåíèþ ñ ìóëüòèïðîöåññîðíîé ñèñòåìîé íàóíèâåðñàëüíûõ ïðîöåññîðàõ:� äëÿ ïîòåíöèàëà Ìîðçå � îò 5,1 äî 9,7 ðàçà;� äëÿ ïîòåíöèàëà EAM � îò 5,6 äî 14,2 ðàçà;� äëÿ ïîòåíöèàëà ÌEAM � îò 9 äî 11,6 ðàçà.Âûïîëíåíû ðàñ÷åòû â ìíîãîïðîöåññîðíîì ðå-æèìå, ïîêàçàíî ìàñøòàáèðîâàíèå óñêîðåíèÿ íàâñåõ èññëåäîâàííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìàõ.Âûïîëíåíî ñðàâíåíèå ðàçëè÷íûõ ÀðÓ. Ïîëó÷åí-íûå ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò âîçìîæíîñòü ýô-ôåêòèâíîãî èñïîëüçîâàíèÿ ÀðÓ äëÿ ðàñ÷åòà çà-äà÷ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.� 64 �
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