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Применение МД 

Жидкости с 
различными 
свойствами 

Различная геометрия 

Большие области 
моделирования 
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Жидкость в траншее Частицы на подложке 

Капля жидкости на твердой поверхности 



Потенциал Леннарда-Джонса 

Математическая модель 
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Структура данных 

Число боксов в каждом направлении Размеры бокса 
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Структура данных 
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Связь между системами нумерации 

От «декартовой» к «сквозной» 

[1;3] →16 

От «сквозной» к «декартовой» 

14→ [4;2]  
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Периодизация системы 
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Локальные координаты 

7 

0 1 2 3 4 

9 5 6 7 8 

0 4 

20 21 22 23 24 20 24 

10 11 12 13 14 10 14 

15 16 17 18 19 15 19 

20 21 22 23 24 20 24 

0 1 2 3 4 0 4 

9 5 



Структура данных 

Алгоритм построения структуры данных 
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Построение сетки. Определение основных параметров: количество 
боксов, их линейные размеры, порядок нумерации, положение  
центра каждого бокса. 
 
Построение списка соседей для каждого бокса и центрированного 
вектора соседей. 
 
Сортировка частиц по боксам и вычисление "маркеров". 
 
Преобразование позиций в локальные координаты. 
 



Результаты 

Intel Xeon 5660 2.8 GHz (всего 24 ядра), 12 GB RAM,  

4x GPU NVIDIA Tesla C2075 с 6 GB RAM 
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Результаты 
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Ускорение работы алгоритма при  
использовании 2х и 4х GPU 

Время расчета одного шага алгоритма  
при использовании multi-GPU 



Заключение 

Алгоритм написан на языке CUDA с использованием 
multi_GPU 

Построена новая структура данных для расчета ближнего 
взаимодействия 

Расчет одного шага алгоритма для 20 миллионов частиц 
занимает менее 2 секунд 
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Спасибо за внимание! 
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Validation 

Redlich-Kwong equation of state Pressure computation (MD): 

Saturation curve Isotherm T=130K 



Surface tension 
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