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1 Ââåäåíèå

Ïîëèìåðíàÿ öåïü � ýòî öåïü èç áîëüøîãî ÷èñëà ìîíîìåðíûõ ýëåìåíòîâ N , ãäå N >>
1. Ïîëèìåðíûå ìîëåêóëû èëè ïîëèìåðû � ýòî ìîëåêóëû, ñîñòîÿùèå èç ïîëèìåðíûõ öåïåé.
Âåùåñòâà, ñîñòîÿùèå èç ïîëèìåðîâ íàçûâàþò ïîëèìåðíûìè ìàòåðèàëàìè. Ïîëèìåðíîé öåïüþ
òàêæå íàçûâàþò ìàòåìàòè÷åñêóþ ìîäåëü ïîëèìåðíîé ìîëåêóëû.

Íåêîòîðûå ñâîéñòâà ïîëèìåðîâ ìîæíî îïèñàòü òåîðåòè÷åñêè, íà îñíîâå ïîäõîäîâ ñòàòèñòè÷å-
ñîêîé ôèçèêè. Ê ïðèìåðó, ðàçìåð ïîëèìåðíîé öåïè çàâèñèò îò åå äëèíû êàê R = l1/2L1/2, ãäå
l � õàðàêòåðíûé ïàðàìåòð ðàçìåðíîñòè äëèíû. Ýòà àíàëèòè÷åñêàÿ ôîðìóëà äàåò îïèñàíèå ïî-
âåäåíèÿ ïîëèìåðíîé öåïè ïðè åå ôîðìèðîâàíèè. Òåì íå ìåíåå, ìíîãèå ñâîéñòâà íå ìîãóò áûòü
âû÷èñëåíû àíàëèòè÷åñêè. Äëÿ ïîëíîãî îïèñàíèÿ ïîëèìåðíîé ñèñòåìû íåîáõîäèìî ðåøèòü ñòà-
òèñòè÷åñêóþ çàäà÷ó, ÷òî äîâîëüíî ñëîæíî äëÿ òàêèõ ñèñòåì, êàê ðàçâåòâëåííûå ïîëèìåðû,
ãðåáíåîáðàçíûå ïîëèìåðû, ïîëèìåðíûå ñåòêè è äð. Òàê æå, íå âñå ñâîéñòâà ïîëèìåðíûõ ñè-
ñòåì ìîãóò áûòü îïðåäåëåíû ýêñïåðèìåíòàëüíî: íåêîòîðûå âåùåñòâà ìîãóò íå ñóùåñòâîâàòü
èëè ñóùåñòâîâàòü â íåäîñòàòî÷íûõ äëÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà êîëè÷åñòâàõ. Âíóòðåííþþ
ñòðóêòóðó âåùåñòâà îáû÷íî ñëîæíî èçó÷èòü â ýêñïåðèìåíòå èç-çà ìàëîñòè ìàñøòàáîâ.

Äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ñâîéñòâ ïðèìåíÿåòñÿ òàê íàçûâàåìîå ¾êîìïüþòåð-
íîå ìîäåëèðîâàíèå¿. Ýòîò òåðìèí ïðèìåíÿåòñÿ â ñëó÷àå, êîãäà êîìïüþòåð ïðèìåíÿåòñÿ íå
ïðîñòî êàê ñðåäñòâî äëÿ óñêîðåíèÿ âû÷èñëåíèé ïî ãîòîâûì ôîðìóëàì, à êàê ñðåäñòâî äëÿ
èìèòàöèè èññëåäóåìîãî ïðîöåññà, â èòîãå êîòîðîé èçâëåêàåòñÿ èíôîðìàöèÿ îá èñêîìûõ ñâîé-
ñòâàõ ñèñòåìû. [2][4]

Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïîçâîëÿåò èçó÷èòü òàêèå ñâîéñòâà ïîëèìåðíûõ ñèñòåì, êîòî-
ðûå íå äîñòóïíû äëÿ èçó÷åíèÿ äðóãèìè ñïîñîáàìè. Ôàêòè÷åñêè, ïðîâîäèòñÿ ¾÷èñëåííûé ýêñ-
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ïåðèìåíò¿. Îòëè÷èå òàêîãî ýêñïåðèìåíòà îò ðåàëüíîãî â ãîðàçäî áîëüøåé ãèáêîñòè íàñòðîåê
íà÷àëüíûõ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû è â âîçìîæíîñòè ïðîâåäåíèÿ ïðàêòè÷åñêè ëþáûõ èçìåðåíèé,
â òîì ÷èñëå è ìèêðîñêîïè÷åñêèõ. Åùå îäíîé âàæíîé ôóíêöèåé êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ
ÿâëÿåòñÿ âèçóàëèçàöèÿ ìèêðîñêîïè÷åñêîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà. Ýòî ñèëüíî îáëåã÷àåò ïîíèìà-
íèå ñòðîåíèÿ è ñâîéñòâ òîãî èëè èíîãî ìàòåðèàëà è èõ òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå. Ñ ïîìîùüþ
êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæíî ïðåäñêàçàòü ñâîéñòâà äàæå òåõ âåùåñòâ, êîòîðûå åùå
íå áûëè ïîëó÷åíû íà ïðàêòèêå. ×èñëåííûé ýêñïåðèìåíò îáû÷íî íàìíîãî äåøåâëå è áûñòðåå
ðåàëüíîãî ýêñïåðèìåíòà, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü áîëüøîå êîëè÷åñòâî èíôîðìàöèè èç êîìïüþ-
òåðíûõ ðàñ÷åòîâ.

Èç âñåãî âûøåñêàçàííîãî ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ÿâëÿåòñÿ
âàæíûì èíñòðóìåíòîì èññëåäîâàíèÿ ïîëèìåðîâ.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ òðåáóåòñÿ ìîäåëèðîâàòü î÷åíü áîëüøèå ñèñòåìû (105, 106 ÷àñòèö) ñ áîëü-
øèì âðåìåíåì ðåëàêñàöèè. Ïðèìåðîì òàêèõ ñèñòåì ìîãóò ïîñëóæèòü êîìïîçèòíûå ìàòåðèàëû,
ñîñòîÿùèå èç ýëàñòîìåðîâ è íàïîëíèòåëÿ[8]. Ìîäåëèðîâàíèå òàêèõ ñèñòåì òðåáóåò áîëüøèõ
âðåìåííûõ çàòðàò è, ïîýòîìó, íåîáõîäèìî îïòèìèçèðîâàòü ìåòîäû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ.

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ àäàïòàöèÿ ìåòîäà äèññèïàòèâíîé äèíàìèêè ÷àñòèö (DPD)
äëÿ âû÷èñëåíèé íà ãðàôè÷åñêèõ êàðòàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõíîëîãèè Nvidia CUDA äëÿ ìî-
äåëèðîâàíèÿ ïîëèìåðíûõ ñèñòåì.

1.1 Ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëèìåðîâ

Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ìåòîäîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëèìåðíûõ ñèñòåì, êîòîðûå ìîãóò áûòü
ïðèìåíåíû íà ðàçíûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ è âðåìåííûõ ìàñøòàáàõ è ñ ðàçíîé òî÷íîñòüþ.

1.1.1 Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî

Èäåÿ ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ñîñòîèò â çàìåíå èíòåãðàëà âèäà∫
Ω

g(x1, x2, ..., xn)dx1dx2...dxn

îò íåêîòîðûõ ïåðåìåííûõ ìàòåìàòè÷åñêèì îæèäàíèåì ôóíêöèè g(ξ) ñëó÷àéíîé âåëè÷èíû ξ,
ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííîé â ïðîèçâîëüíîé îáëàñòè Ω. Ïðèíöèïèàëüíóþ îñíîâó èñïîëüçîâà-
íèÿ ìåòîäà ÌÊ ñîñòàâëÿåò òåîðåìà, íàçûâàåìàÿ óñèëåííûì çàêîíîì áîëüøèõ ÷èñåë â ôîðìå
Êîëìîãîðîâà: äëÿ òîãî, ÷òîáû ñðåäíåå àðèôìåòè÷åñêîå íåçàâèñèìûõ ðåàëèçàöèé ñëó÷àéíîé
âåëè÷èíû ξ ñõîäèëîñü ê åå ìàòåìàòè÷åñêîìó îæèäàíèþ, íåîáõîäèìî è äîñòàòî÷íî, ÷òîáû ýòî
ìàòåìàòè÷åñêîå îæèäàíèå ñóùåñòâîâàëî. Ýòîò çàêîí ïîçâîëÿåò ñäåëàòü è áîëåå îáùóþ çàìåíó.
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×èñëî

J =

∫
Ω

g(x1, x2, ..., xn) · f(x1, x2, ..., xn)dx1dx2...dxn

çàìåíÿåòñÿ åãî ìàòåìàòè÷åñêèì îæèäàíèåì, êîòîðîå ñõîäèòñÿ ê ñðåäíåìó àðèôìåòè÷åñêîìó

〈J〉 =
1

M

M∑
k=1

g(xk1, x
k
2, ..., x

k
n).

Ýòîò ïðèíöèï ïîçâîëÿåò âû÷èñëÿòü ñðåäíåå çíà÷åíèå íåêîòîðîé ôèçè÷åñêîé íàáëþäàåìîé
âåëè÷èíû. Âîçüìåì, ê ïðèìåðó ìîëåêóëÿðíûé àíñàìáëü N ÷àñòèö ñ ãàìèëüòîíèàíîì âçàèìî-
äåéñòâèÿ U(x), ãäå x � òî÷êà â ôàçîâîì ïðîñòðàíñòâå Ω. Ñðåäíåå çíà÷åíèå íåêîòîðîé íàáëþ-
äàåìîé âåëè÷èíû H(x) ìîæíî âû÷èñëèòü êàê

〈H〉 =

∫
Ω
H(x) · exp

(
U(x)
kBT

)
dx∫

Ω
exp

(
U(x)
kBT

)
dx

Íóæíî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî êîîðäèíàòû è èìïóëüñû âõîäÿò â ãàìèëüòîíèàí ïî îòäåëüíîñòè. Ïî-
ýòîìó ïåðåìåííûå ðàçäåëÿþòñÿ, à èíòåãðàë ïî èìïóëüñíîé ÷àñòè áåðåòñÿ àíàëèòè÷åñêè òðè-
âèàëüíûì îáðàçîì. Ïîýòîìó ïðè îáñóæäåíèè ìåòîäà ÌÊ ïîä ôàçîâûì ïðîñòðàíñòâîì âñåãäà
ïîäðàçóìåâàåòñÿ åãî êîíôèãóðàöèîííàÿ ÷àñòü.[4]

Òàêèì îáðàçîì, ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ìîæíî âû÷èñëÿòü ïàðàìåòðû ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû
ïóòåì âû÷èñëåíèÿ èõ ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ïî ðàçëè÷íûì êîíôèãóðàöèÿì.

1.1.2 Ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà

Èäåÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñîñòîèò â ñîïîñòàâëåíèè ðåàëüíîìó ìîëåêóëÿðíîìó îáúåêòó
ìàòåìàòè÷åñêîãî îáðàçà ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê, äâèæåíèå êîòîðûõ
îïèñûâàåòñÿ êëàññè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè Íüþòîíà:

mi
d2ri

dt2
= Fi, i = 1, ..., N.

Îáû÷íî ìàòåðèàëüíàÿ òî÷êà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îòäåëüíûé àòîì. Òîãäà N - ýòî ÷èñëî àòî-
ìîâ â ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìå. Ýòè óðàâíåíèÿ ìîæíî ÷èñëåííî ïðîèíòåãðèðîâàòü è ïîëó÷èòü
òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ âñåõ ÷àñòèö.

Ìåæäó ìîëåêóëàìè â ðåàëüíûõ òåëàõ äåéñòâóþò ðàçëè÷íûå ñèëû. Â êîìïüþòåðíîì ýêñ-
ïåðèìåíòå âçàèìîäåéñòâèÿ àïïðîêñèìèðóþòñÿ ïîòåíöèàëüíûìè ôóíêöèÿìè, çàâèñÿùèìè îò
çíà÷åíèÿ êîîðäèíàò âñåõ ÷àñòèö.

Fi = −δU(r1, ..., rN )

δri
.
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Ïîòåíöèàë U(r1, ..., rN ) âûáèðàåòñÿ èç ôèçè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé. Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ðàç-
ëè÷íûõ ñèëîâûõ ïîëåé, íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûìè ÿâëÿþòñÿ AMBER, GROMOS, OPLS,
MMFF, PCFF. Îáû÷íî, ïîòåíöèàë ñèëîâîãî ïîëÿ ñêëàäûâàåòñÿ èç íåñêîëüêèõ êîìïîíåíò:

U = Uâàëåíòíûõ ñâÿçåé+Uâàëåíòíûõ óãëîâ+Uòîðñèîííûõ óãëîâ+Uïëîñêèõ ãðóïï+UV dW + Uqq

Ýòè êîìïîíåíòû ñîîòâåòñòâóþò ðàçëè÷íûì âèäàì âçàèìîäåéñòâèé è çàäàþòñÿ ðàçëè÷íûìè
ôîðìóëàìè:

Uâàëåíòíûõ ñâÿçåé=
∑
i
Kl,i(li − l0)2,

Uâàëåíòíûõ óãëîâ=
∑
i
Kθ,i(θi − θ0)2,

Uòîðñèîííûõ óãëîâ=
∑
i
Kφ,i[1± cos(niφi)],

Uïëîñêèõ ãðóïï=
∑
i
Kφ,i[1− cos(2ψi)].

Çäåñü li, θi, φi, ψi � âàëåíòíûå ñâÿçè, âàëåíòíûå óãëû, òîðñèîííûå óãëû è óãëû íåïëîñêèõ îò-
êëîíåíèé ñîîòâåòñòâåííî; l0 è θ0 � ðàâíîâåñíûå âàëåíòíûå ñâÿçè è óãëû; Kl,i, Kθ,i,Kφ,i, Kpsi,i

� ñèëîâûå ïîñòîÿííûå; ni � öåëûå ÷èñëà, îòðàæàþùèå ñèììåòðèþ ïîòåíöèàëîâ ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ òîðñèîííûõ óãëîâ.

Íåâàëåíòíûå âàí-äåð-âààëüñîâñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ çàäàþòñÿ â âèäå ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-
Äæîíñà:

UV dW =
∑
i<j

∑
j

4εij

(σij
rij

)12

−
(
σij
rij

)6
 ·WV dW (rij).

Êóëîíîâñêàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ çàäàåòñÿ ïîòåíöèàëîì:∑
i<j

∑
j

qiqj
ε · rij

·Wqq(rij).

Â ýòèõ ôîðìóëàõ WV dW � ôóíêöèÿ ïåðåêëþ÷åíèÿ, ãëàäêî ñâîäÿùèå ïîòåíöèàë â íîëü íà
áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ, à Wqq � ýêðàíèðóþùàÿ ôóíêöèÿ ñ ðàäèóñîì Rq.

Äåéñòâóþùèå íà ÷àñòèöû ñèëû ïîëó÷àþò àíàëèòè÷åñêè èç ôîðìóë äëÿ ïîòåíöèàëîâ è çà-
êëàäûâàþò â ñîîòâåòñÿâóþùèå âû÷èñëèòåëüíûå ïðîöåäóðû.[4]

1.1.3 DPD

Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ ìåòîä DPD (dissipative particle dynamics).
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Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñèñòåì ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì ÷àñòèö ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà íå ìî-
æåò áûòü èñïîëüçîâàíà, òàê êàê ïîòðåáóåò ñëèøêîì ìíîãî âðåìåíè äëÿ ðàñ÷åòà. Ïîýòîìó èñ-
ïîëüçóåòñÿ óïðîùåííàÿ ìîäåëü âåùåñòâà: ãðóïïû ñâÿçàííûõ ÷àñòèö îïèñûâàþòñÿ îòäåëüíûìè
ìàòåðèàëüíûìè òî÷êàìè ñ ìÿãêèìè ïîòåíöèàëàìè îòòàëêèâàíèÿ è ñ Ãóêîâñêèìè ñâÿçÿìè.[1]

Êàê è â ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêå, âñå ÷àñòèöû äâèæóòñÿ ñîãëàñíî óðàâíåíèÿì äâèæåíèÿ
Íüþòîíà

dri
dt

= vi,
dvi
dt

= fi.

Äëÿ ïðîñòîòû, ìàññû âñåõ ÷àñòèö ïðèíèìàþòñÿ ðàâíûìè 1, òàêèì îáðàçîì, ñèëà, äåéñòâóþùàÿ
íà ÷àñòèöó ðàâíà åå óñêîðåíèþ. Ñèëà ñêëàäûâàåòñÿ èç òðåõ êîìïîíåíò:

fi =
∑
i 6=j

(FCij + FDij + FRij + FBij),

ãäå ñóììà áåðåòñÿ ïî âñåì ïàðàì ÷àñòèö, ðàññòîÿíèå ìåæäó êîòîðûìè ìåíüøå íåêîòîðîãî
ðàäèóñà îáðåçêè rc. Åãî ìîæíî âûáðàòü ðàâíûì rc = 1. Êîíñåðâàòèâíàÿ ñèëà � ñèëà ìÿãêîãî
îòòàëêèâàíèÿ, çàäàííàÿ óðàâíåíèåì:

FCij =

{
aij(1− rij)r̂ij , rij < 1
0, rij ≥ 1

,

ãäå aij � êîýôôèöèåíò îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ÷àñòèöåé i è ÷àñòèöåé j ; è rij = ri− rj , rij = |rij |,
r̂ij =

rij
|rij | . ×åðåç F

B
ij îáîçíà÷åíà ñèëà âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè ñ ïîìîùüþ âàëåíòíûõ

ñâÿçåé.

Åñëè ìåæäó äâóìÿ ÷àñòèöàìè åñòü ñâÿçü, òî íà íèõ äåéñòâóåò ñèëà

FBij = k(l − rij),

ãäå k � êîýôôèöèåíò æåñòêîñòè ñâÿçè; l � ðàâíîâåñíàÿ äëèíà ñâÿçè.

Îñòàâøèåñÿ äâå ñèëû � ýòî äèññèïàòèâíàÿ ñèëà è ñëó÷àéíàÿ ñèëà. Îíè çàäàþòñÿ êàê

FDij = −γwD(rij)(r̂ij · vij)r̂ij , FRij = σwR(rij)θij r̂ij ,

ãäå wD è wR � ôóíêöèè, çàâèñÿùèå îò r, îáðàùàþùèåñÿ â íóëü ïðè r ≥ 1, vij = vi − vj ,
à θij(t) � ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííàÿ ñëó÷àéíàÿ âåëè÷èíà èç ïðîìåæóòêà [−1; 1]. Âñå òðè
êîìïîíåíòû ñèëû äåéñòâóþò âäîëü ïðÿìîé, ñîåäèíÿþùåé ïàðó ÷àñòèö, ñîõðàíÿþò èìïóëüñ è
ìîìåíò èìïóëüñà. Ñëó÷àéíàÿ âåëè÷èíà âû÷èñëÿåòñÿ íåçàâèñèìî äëÿ êàæäîé ïàðû ÷àñòèö.

Êàê áûëî ïîêàçàíî[3], îäíà èç ôóíêöèé wD è wR ìîæåò áûòü âûáðàíà ïðîèçâîëüíî, è ýòîò
âûáîð îïðåäåëÿåò âòîðóþ èç íèõ. Òàê æå, åñòü ñâÿçü ìåæäó àìïëèòóäàìè ñèë è kBT , ò.ê. ñóììà
ñëó÷àéíîé è äèññèïàòèâíîé ñèë ðàáîòàþò òåðìîñòàòîì â ñèñòåìå. Â èòîãå, èìååì:

wD(r) = [wR(r)]2, σ2 = 2γkBT
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Â êà÷åñòâå ïðîñòîãî âûáîðà,

wD(r) = [wR(r)]2 =

{
(1− r)2, r < 1
0, r ≥ 1

.

Ïîëó÷åíà ñèñòåìà ÷àñòèö ñ óðàâíåíèÿìè äëÿ ñèë. Åå ìîæíî èíòåãðèðîâàòü ïî âðåìåíè,
÷òîáû ïîëó÷èòü äèíàìè÷åñêóþ ìîäåëü.

1.2 Ìåòîä èíòåãðèðâàíèÿ

Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ leap-frog, ïðåäíàçíà÷åí-
íûé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñèñòåì ìíîãèõ òåë ñ êîíñåðâàòèâíûìè ñèëàìè. Ýòîò ìåòîä òàêæå
ìîæåò áûòü ïðèìåíåí â DPD[1]. Leapfrog - ýòî ìîäèôèöèðîâàííàÿ âåðñèÿ àëãîðèòìà Âåðëå,
ñîñòîÿùàÿ èç ñëåäóþùèõ óðàâíåíèé:

vi(t+ ∆t/2) = vi(t−∆t/2) + fi(t)∆t,

ri(t+ ∆t) = ri(t) + vi(t+ ∆t/2)∆t.

Ñêîðîñòè è êîîðäèíàòû íàõîäÿòñÿ ñî ñäâèãîì íà ïîëøàãà. Ïî êîîðäèíàòàì â ìîìåíò âðåìå-
íè t íàõîäÿòñÿ ñèëû fi(t). Çàòåì íàõîäÿòñÿ ñêîðîñòè â ìîìåíò t+0.5∆t, ïîñëå ÷åãî, êîîðäèíàòû
â ìîìåíò t+∆t. Òî÷êè ðàñ÷åòà êîîðäèíàò è ñêîðîñòåé âî âðåìåíè ¾ïåðåñêàêèâàþò¿ äðóã ÷åðåç
äðóãà. Îòñþäà è ñëåäóåò íàçâàíèå ¾leap-frog¿.

1.3 Ðàñïàðàëëåëèâàíèå DPD

Ñèñòåìà íàõîäèòñÿ â êîðîáêå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Êîðîáêà ðàçäåëå-
íà íà êóáè÷åñêèå ÿ÷åéêè ñ äëèíîé ñòîðîíû a = rc = 1. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ðàññ÷èòûâàþòñÿ
òîëüêî âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ â îäíîé ÿ÷åéêå èëè â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ. Îñòàëü-
íûå ïàðû ÷àñòèö íàõîäÿòñÿ íà ðàññòîÿíèè r > rc, è ó÷èòûâàòü èõ çàèìîäåéñòâèÿ íå íóæíî,
ò.ê. ñèëà òàêèõ âçàèìîäåéñòâèé ðàâíà íóëþ.

Äëÿ áûñòðîãî ðàñ÷åòà ñèë ïðè ìîäåëèðîâàíèè, íóæíî ââåñòè ñòðóêòóðó ñîñåäåé. Âûáåðåì
êàêóþ-íèáóäü îäíó ÿ÷åéêó, è íàçîâåì åå öåíòðàëüíîé. Âñå ñîñåäíèå ÿ÷åéêè äåëÿòñÿ íà äâà
òèïà. Íàçîâåì èõ ¾âåðõíèìè¿ è ¾íèæíèìè¿. Â îäíîìåðíîì ñëó÷àå, ó êàæäîé ÿ÷åéêè áûëî áû
òîëüêî äâå ñîñåäíèå ÿ÷åéêè: âåðõíÿÿ è íèæíÿÿ. Â äâóìåðíîì ñëó÷àå, ðàçäåëåíèå âûãëÿäèò
ñëåäóþùèì îáðàçîì:
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Â òðåõìåðíîì ñëó÷àå:

Çäåñü íèæíèå ñîñåäè ïîêàçàíû ñèíèì öâåòîì, âåðõíèå ïîêàçàíû êðàñíûì, à öåíòðàëüíàÿ ÿ÷åé-
êà � áåëûì.

Äëÿ ëþáîãî ðàçäåëåíèÿ ñîñåäåé íà âåðõíèå è íèæíèå äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ óñëîâèå: êàæäàÿ
ÿ÷åéêà ÿâëÿåòñÿ âåðõíèì ñîñåäîì äëÿ êàæäîãî ñâîåãî íèæíåãî ñîñåäà è íèæíèì ñîñåäîì äëÿ
êàæäîãî ñâîåãî âåðõíåãî ñîñåäà. Äëÿ ïîêàçàííîé âûøå ñòðóêòóðû ýòî óñëîâèå âûïîëíåíî.

Åñëè öåíòðàëüíàÿ ÿ÷åéêà íàõîäèòñÿ íà ãðàíèöå êîðîáêè, òî åå ñîñåäè ñî ñòîðîíû ãðàíèöû
íàõîäÿòñÿ ïî äðóãóþ ñòîðîíó êîðîáêè. Òàêèì îáðàçîì, âûïîëíÿþòñÿ ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå
óñëîâèÿ.

Ìîäåëèðîâàíèå êàæäîãî âðåìåííîãî øàãà ñîñòîèò èç òðåõ ýòàïîâ:

1. Ðàñ÷åò ñèë

2. Èíòåãðèðîâàíå
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3. Ïåðåðàñïðåäåëåíèå ÷àñòèö â ÿ÷åéêàõ

Ïðè ðàñ÷åòå ñèë ñîçäàåòñÿ îòäåëüíûé âû÷èñëèòåëüíûé ïîòîê äëÿ êàæäîé ÿ÷åéêè. Â êàæäîé
ÿ÷åéêå âû÷èñëÿåòñÿ ñèëà âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ âñåõ ïàð ÷àñòèö i è j òàêèõ, ÷òî i 6= j; ÷àñòèöà i
íàõîäèòñÿ â äàííîé ÿ÷åéêå, à ÷àñòèöà j íàõîäèòñÿ â äàííîé ÿ÷åéêå èëè â îäíîé èç åå íèæíèõ
ñîñåäåé.

Ïðè èíòåãðèðîâàíèè ñêîðîñòåé ñîçäàåòñÿ ïîòîê äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû. Ïðè èíòåãðèðîâà-
íèè êîîðäèíàò ñîçäàåòñÿ ïîòîê äëÿ êàæäîé ÿ÷åéêè. Ïîñëåäíåå íåîáõîäèìî äëÿ òîãî, ÷òîáû
çàïèñàòü, êàêèå ÷àñòèöû ïåðåøëè â ñîñåäíèå ÿ÷åéêè.

Íà òðåòüåì ýòàïå íóæíî îïðåäåëèòü, êàêèå ÷àñòèöû íàõîäÿòñÿ âíóòðè êàæäîé ÿ÷åéêè. Äëÿ
ýòîãî èñïîëüçóþòñÿ äàííûå ïðåäûäóùåãî ýòàïà î òîì, êàêèå ÷àñòèöû ïåðåìåñòèëèñü â äðóãèå
ÿ÷åéêè. Äàííûé ïðîöåññ òàêæå ìîæíî ðàñïàðàëëåëèòü äëÿ êàæäîé ÿ÷åéêè.

1.4 Òåõíè÷åñêèå îñîáåííîñòè ðàáîòû ñ GPU

Îñíîâíàÿ ðàçíèöà ìåæäó ðàñïàðàëëåëèâàíèåì íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ ñèñòåìàõ è ðàñïà-
ðàëëåëèâàíèåì íà GPU ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Äëÿ ìàêñèìàëüíî ýôôåêòèâíîãî ðàñïàðàëëå-
ëèâàíèÿ íà ìíîæåñòâå ìíîãîïðîöåññîðíîé ñèñòåìå íóæíî, ÷òîáû ÷èñëî ïîòîêîâ ñîâïàäàëî ñ
÷èñëîì ïðîöåññîâ. Ïðè ýòîì, ÷èñëî ïîòîêîâ ïîðÿäêà N ∼ 10 : 100.

GPU (graphics processing unit) ìîæåò ñîñòîÿòü èç òûñÿ÷ ÿäåð. Ê ïðèìåðó, íà âèäåîêàðòå
Nvidia GeForce 1080 íàõîäÿòñÿ 2560 ÿäåð. Äëÿ íàèáîëåå ýôôåêòèâíîãî ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ íà
GPU íóæíî, ÷òîáû ÷èñëî ïîòîêîâ N áûëî âî ìíîãî ðàç áîëüøå ÷èñëà ÿäåð Nc: N >> Nc.

Íà GPU èñïîëüçóåòñÿ áëî÷íîå îáðàùåíèå ê ïàìÿòè. ßäðà îáúåäèíåíû â ãðóïïû ïî 32.
Êýø-ïàìÿòü ÿâëÿåòñÿ îáùåé äëÿ âñåõ ÿäåð îäíîé ãðóïïû. Äîñòóï ê âèäåîïàìÿòè îñóùåñòâëÿ-
åòñÿ êàæäîé ãðóïïîé ïî áëîêàì. Åñëè äàííûå, íåîáõîäèìûå äëÿ ðàáîòû îäíîé ãðóïïû ÿäåð
ðàñïðåäåëåíû â ïàìÿòè õàîòè÷íî, òî äîñòóï ê íèì áóäåò îñóùåñòâëÿòüñÿ î÷åíü ìåäëåííî.
Äëÿ áûñòðîãî âû÷èñëåíèÿ, âñå äàííûå â ïàìÿòè, èñïîëüçóåìûå ïàðàëëåëüíûìè ïðîöåññàìè,
äîëæíû áûòü óïîðÿäî÷åíû. Äëÿ ýòîãî ïðèìåíÿåòñÿ íåñêîëüêî òàêòèê.

• Ñîðòèðîâêà ÷àñòèö â ñîîòâåòñòâèå ñ íîìåðàìè ÿ÷ååê.

Ïîòîêè, ñîîòâåòñòâóþùèå ÿ÷åéêàì, äîëæíû îáðàùàòüñÿ ê ïàìÿòè, â êîòîðîé õðàíÿòñÿ
÷àñòèöû. Â ñëåäñòâèå ñëó÷àéíîé ïðèðîäû ìîäåëèðóåìîãî ïðîöåññà, ÷àñòèöû ðàñïîëîæå-
íû â ÿ÷åéêàõ õàîòè÷íî è òðåáóþò ìíîãî âðåìåíè íà ñîõðàíåíèå â êýø.

• Ñîðòèðîâêà íîìåðîâ ÿ÷ååê ïî êðèâîé Ïåàíî.

Ïîòîêè, ñîîòâåòñòâóþùèå ÿ÷åéêàì äîëæíû òàêæå ðàáîòàòü è ñ ñîñåäíèìè ÿ÷åéêàìè.
Ïîýòîìó, ïîñòðî÷íîå êîäèðîâàíèå ÿ÷ååê � íå ñàìîå ýôôåêòèâíîå. Ëó÷øå âñåãî îòñîðòè-
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ðîâàòü èõ òàê, ÷òîáû ÿ÷åéêè, êîòîðûå ðàñïîëîæåíû áëèçêî äðóã ê äðóãó â ïðîñòðàíñòâå,
áûëè ðàñïîëîæåíû áëèçêî è â ïàìÿòè âèäåîêàðòû. Äëÿ ýòîãî, ïðîñòðàíñòâî ïàðàìåòðè-
çóåòñÿ êðèâîé Ïåàíî. Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàí åå ÷àñòíûé ñëó÷àé � êðèâàÿ Ëåáåãà
èëè Z-êðèâàÿ.

Òàêæå ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ïðè ðàáîòå ïðîãðàììû íà GPU äîñòóï ê îïåðàòèâíîé ïàìÿòè
êîìïüþòåðà îñóùåñòâëÿåòñÿ êðàéíå ìåäëåííî. Êîïèðîâàíèå äàííûõ èç îïåðàòèâíîé ïàìÿòè
â âèäåîïàìÿòü òàêæå çàíèìàåò î÷åíü ìíîãî âðåìåíè. Ïîýòîìó, âñå äàííûå ñëåäóåò õðàíèòü â
âèäåîïàìÿòè è âñå ðàñ÷åòû ïðîâîäèòü òîëüêî íà GPU.

2 Ðåçóëüòàòû

2.1 Ìîäåëèðîâàíèå èçâåñòíûõ ñèñòåì

Äëÿ òåñòèðîâàíèÿ ðàáîòû ïðîãðàììû ïðîâîäèëîîñü ìîäåëèðîâàíèå äâóõ ñèñòåì ñ õîðîøî
èçâåñòíûì ïîâåäåíèåì: ñìåñü äâóõ ìîíîìåðíûõ æèäêîñòåé è ãàóññîâ êëóáîê.

2.1.1 Ðàññëîåíèå ìîíîìåðîâ

Æèäêèå ñèñòåìû � ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñèñòåìû, íàõîäÿùèåñÿ â æèäêîì ñîñòîÿíèè â îïðå-
äåëåííîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð ïð ëþáûõ ñîîòíîøåíèÿõ êîìïîíåíòîâ. Íàèáîëåå ïîäðîáíî
èçó÷åíû äâóõêîìïîíåíòíûå, èëè áèíàðíûå ñèñòåìû. [5]
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Êîìïîíåíòû æèäêèõ ñèñòåì ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå ìîãóò: ñìåøèâàòüñÿ äðóã ñ äðóãîì ëþ-
áûõ ñîîòíîøåíèÿõ; îáëàäàòü îãðàíè÷åííîé âçàèìíîé ðàñòâîðèìîñòüþ; áûòü íåðàñòâîðèìûìè
äðóã â äðóãå.

Â äàííîé ðàáîòå áûëà ñìîäåëèðîâàíà äâóõêîìïîíåíòíàÿ æèäêàÿ ñèñòåìà, ñîñòîÿùàÿ èç
æèäêîñòè A è æèäêîñòè B. Êîýôôèöèåíò îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè îäíîãî âèäà áûë
ïðèíÿò ðàâíûì kAA = kBB = 25. Êîýôôèöèåíò îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè ðàçíîãî âèäà
kAB ìåíÿëñÿ â äèàïàçîíå [25; 100]. Áûëà ïîëó÷åíà ñëåäóþùàÿ êàðòèíà ðàññëîåíèÿ:

Ýòà êàðòèíà îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî ñèñòåìà ñòðåìèòñÿ ê ëîêàëüíîìó ìèíèìóìó ïîòåíöèàëüíîé
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ýíåðãèè, à ïðè kAB > kAA = kBB ìèíèìóìó ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóåò êîíôîðìà-
öèÿ ñ íàèìåíüøåé ïëîùàäüþ ïîâåðõíîñè ðàçäåëà äâóõ ñðåä. Ïðîöåññó ðàññëîåíèÿ ïðîòèâîäåé-
ñòâóåò áðîóíîâñêîå äâèæåíèå ÷àñòèö, çà ñ÷åò êîòîðîãî ïðîèñõîäèò äèôôóçèÿ. Ïðè çíà÷åíèÿõ
kAB > 40 îáðàçóåòñÿ ëàìåëëÿðíàÿ ôàçà. Ïðè çíà÷åíèÿõ kAB > 80 ðàññëîåíèå ïðîèñõîäèò íà-
ñòîëüêî áûñòðî, ÷òî æèäêîñòü A îáðàçóåò øàð â æèäêîñòè B, ñîåäèíåííûé ñ ñàìèì ñîáîé
÷åðåç ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíèöû êîðîáêè. Æèäêîñòü B îáðàçóåò òàêîé æå øàð. Òàêîå ðàññëîå-
íèå âîçìîæíî òîëüêî â êîðîáêå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè è íå ñîîòâåòñòâóåò
íèêàêèì ðåàëüíûì íàáëþäåíèÿì.

Ñòåïåíü ðàññëîåíèÿ ìîæåò áûòü âûðàæåíà ÷èñëåííî ÷åðåç îòíîøåíèå ìåæäó ÷èñëîì ÷àñòèö
òèïà A, íàõîäÿùèõñÿ ïðåäåëàõ íåêîòîðîãî ðàäèóñà r îò âûáðàííîé ÷àñòèöû A ê ïîëíîìó ÷èñëó
÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ â òîé æå îáëàñòè.

Íà ãðàôèêå âèäåí ÿðêî âûðàæåííûé ôàçîâûé ïåðåõîä îò ñîñòîÿíèÿ ñìåøàííûõ æèäêîñòåé ê
ñîñòîÿíèþ ðàçäåëåííûõ æèäêîñòåé. Ñåðîé âåðòèêàëüíîé ëèíèåé ïîêàçàíî òåîðåòè÷åñêîå çíà-
÷åíèå ðàçíîñòè kAB − kAA = 1/0.286, ñîîòâåòñòâóþùåå íà÷àëó ðàññëîåíèÿ æèäêîé ñèñòåìû.
Êîëåáàíèÿ ãðàôèêà ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ kAB ìîãóò áûòü îáúÿñíåíû òåì, ÷òî äëÿ ñèñòåìû
ìîæåò ñóùåñòâîâàòü áîëüøå îäíîãî ëîêàëüíîãî ìèíèìóìà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ïðèìåð
òàêèõ ðàçíûõ ñîñòîÿíèé:
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Íà ïåðâîì èçîáðàæåíèè åñòü òîëüêî äâå ãðàíèöû ðàçäåëà îáùåé ïëîùàäüþ 2a2, à íà âòîðîì
èõ òðè, îáùåé ïëîùàäüþ 2

√
2a2, ãäå a � äëèíà ñòîðîíû êîðîáêè. Ñèñòåìà ïðèõîäèò â îäíî èç

ýòèõ äâóõ ñîñòîÿíèé ñëó÷àéíî.

2.1.2 Ïåðåõîä êëóáîê � ãëîáóëà

Ðàññìîòðèì ïîëèìåðíóþ öåïü, íàõîäÿùóþñÿ â ðàñòâîðèòåëå. Ïåðñèñòåíòíîé äëèíîé öåïè
íàçûâàåòñÿ äëèíà d, òàêàÿ, ïðè äëèíàõ öåïè ìåíüøå d öåïü ìîæíî ñ÷èòàòü æåñòêèì ñòåðæíåì,
à öåïü, äëèíà êîòîðîé L = Nd, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà êàê N ñâîáîäíî-ñî÷ëåíåííûõ çâåíüåâ
äëèíîé d. Òåîðèÿ âûðàæàåò çíà÷åíèå ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé äëèíû öåïè ÷åðåç L è d [6]

h2 = 2d2(L/d− 1 + e−L/d).

Åñëè L << d, òî h2 = L2, öåïü ÿâëÿåòñÿ æåñòêîé. Åñëè L >> d, òî h2 = 2Ld � öåïü ñâåðíóòà â
êëóáîê.
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Âçàèìîäåéñòâèÿ çâåíüåâ â êëóáêå ñõîäíû ñ âçàèìîäåéñòâèÿìè ìîëåêóë â ðåàëüíîì ãàçå: ñèëü-
íîå îòòàëêèâàíèå íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ è òåì ñàìûì íåâîçìîæíîñòü íàõîæäåíèÿ äâóõ ìî-
íîìåðîâ â îäíîì è òîì æå ìåñòå è ñëàáîå ïðèòÿæåíèå íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ. Ñóùåñòâóåò
òàêàÿ òåìïåðàòóðà Θ, ïðè êîòîðîé ñèëû ïðèòÿæåíèÿ è ñèëû îòòàëêèâàíèÿ êîìïåíñèðóþò
äðóã äðóãà. Ïðè T > Θ äîìèíèðóåò îòòàëêèâàíèå (õîðîøèé ðàñòâîðèòåëü), ïðè T < Θ � ïðè-
òÿæåíèå (ïëîõîé ðàñòâîðèòåëü). Êëóáîê ðàçäóâàåòñÿ èëè ñæèìàåòñÿ.[6] Åñëè ìåæäó çâåíüÿìè
ðåàëèçóåòñÿ ñèëüíîå ïðèòÿæåíèå, òî êëóáîê ñõëîïûâàåòñÿ � îáðàçóåòñÿ ãëîáóëà.
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Â äàííîé ðàáîòå áûëà ïðîìîäåëèðîâàíà ïîëèìåðíàÿ öåïü èç ÷àñòèö òèïà A â ðàñòâîðèòåëå
èç ÷àñòèö òèïà B. Êàê è â ïðåäûäóùåì îïûòå, áûëè çàôèêñèðîâàíû êîýôôèöèåíòû îòòàë-
êèâàíèÿ kAA = kBB = 25, à êîýôôèöèåíò kAB èçìåíÿëñÿ â ïðåäåëàõ [25; 100]. Äëÿ êàæäîãî
çíà÷åíèÿ kAB áûë ðàññ÷èòàí ñðåäíèé ðàäèóñ èíåðöèè ïîëèìåðíîé öåïè.

Ïîëèìåðíûé êëóáîê ÿâëÿåòñÿ ðûõëûì îáðàçîâàíèåì: îí ïîñòîÿííî ôëóíêòóèðóåò. Èç-çà ýòî-
ãî, ðàäèóñ êëóáêà íå èìååò ïîñòîÿííîãî çíà÷åíèÿ, èìååò ñìûñë ëèøü ñðåäíèé ðàäèóñ èíåðöèè
êëóáêà. Èç ãðàôèêà âèäíî, ÷òî ñõëîïûâàíèå êëóáêà â ãëîáóëó íà÷èíàåòñÿ ïðè çíà÷åíèè ðàç-
íîñòè kAB − kAA = 2.4.

2.2 Ïîëó÷åííîå óñêîðåíèå

Ïðîãðàììà òåñòèðîâàëàñü íà êîìïüþòåðå ñ âèäåîêàðòîé Nvidia GeForce GTX 980. Íà ýòîé
âèäåîêàðòå 2048 ÿäåð ñ òàêòîâîé ÷àñòîòîé 1126 ÌÃö. Òàêòîâàÿ ÷àñòîòà CPU â íàñòîëüíûõ
êîìïüþòåðàõ ïîðÿäêà 4 ÃÃö. Ìîæíî ïîëó÷èòü âåðõíþþ îöåíêó äëÿ âîçìîæíîãî óñêîðåíèÿ:
îêîëî 500 ðàç.

Íà ñàìîì äåëå, ýòà îöåíêà ñèëüíî çàâûøåíà. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ áîëåå òî÷íîé îöåíêè íóæíî
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ó÷åñòü áîëåå ìåäëåííûé äîñòóï ê ïàìÿòè èç-çà îïèñàííîé âûøå àðõèòåêòóðû ãðàôè÷åñêèõ
êàðò. Òàê æå, íóæíî ïîìíèòü, ÷òî âðåìÿ âûïîëíåíèÿ ãðóïïû ïàðàëëåëüíûõ ïðîöåññîâ íå
ìîæåò áûòü áîëüøå, ÷åì âðåìÿ âûïîëíåíèÿ ñàìîãî ìåäëåííîãî èç íèõ. Ïîñëåäíèé ýôôåêò
ìîæíî ïîíèçèòü, åñëè èñïîëüçîâàòü ÷èñëî ïðîöåññîâ ìíîãî áîëüøåå, ÷åì ÷èñëî ÿäåð N >> Nc.

Â äàííîé ðàáîòå áûëî èçìåðåíî âðåìÿ âû÷èñëåíèÿ ïåðâîãî èç îïèñàííûõ ïðèìåðîâ íà
òðåõ óñòðîéñòâàõ: Nvidia GeForce 650M, Nvidia GeForce GTX 980 è CPU ïðè ðàçíûõ ðàçìåðàõ
ñèñòåìû.

Êàê âèäíî èç ãðàôèêà, ýôôåêòèâíîñòü âû÷èñëåíèé íà GPU äåéñòâèòåëüíî âîçðàñòàåò ïðè âû-
ïîëíåíèè óñëîâèÿ N >> N−c. Òàê æå, èç ãðàôèêà âèäíî, ÷òî âû÷èñëåíèÿ íà GPU ïðîèñõîäÿò
áûñòðåå, ÷åì íà CPU. Íà ñëåäóþùåì ãðàôèêå ïîêàçàíî îòíîøåíèå ñêîðîñòè ðàñ÷åòîâ íà GPU
ê ñêîðîñòè ðàñ÷åòîâ íà CPU.
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Âèäíî, ÷òî ðåàëüíîå óñêîðåíèå 2.5 ðàçà, ÷òî íàìíîãî ìåíüøå ïîëó÷åííîé ðàíåå âåðõíåé îöåíêè.

3 Âûâîäû

Â ïðîöåññå ðàáîòû áûëî èçó÷åíî ïîâåäåíèå õîðîøî èçâåñòíûõ ñèñòåì: ãàóññîâà öåïü è ñìåñü
ìîíîìåðîâ. Áûëè ïîëó÷åíû íàâûêè ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ, èçó÷åíà òåõíîëîãèÿ
Nvidia CUDA, èçó÷åíà ðàáîòà ãðàôè÷åñêèõ ïðîöåññîðîâ. Â ðåçóëüòàòå ðàáîòû, áûëà íàïèñà-
íà ïðîãðàììà, ìîäåëèðóþùàÿ ïîëèìåðíûå ñèñòåìû ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ íà
GPU, êîòîðàÿ ðàáîòàåò â 2.5 ðàçà áûñòðåå, ÷åì àíàëîãè÷íàÿ ïðîãðàììà íà CPU. Äîñòèãíó-
òîå óñêîðåíèå íå ÿâëÿåòñÿ ïðåäåëüíûì è ìîæåò áûòü óâåëè÷åíî ïðè äàëüíåéøåé îïòèìèçàöèè
ïðîãðàììû.
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