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 В настоящей работе рассматривается проблема переноса алгоритма списков Верле и алгоритма 
присоединенных списков расчета ван-дер-ваальсовых взаимодействий для метода молекулярной динамики 
на графические устройства, оценивается эффективность адаптированных алгоритмов. Показано, что 
алгоритмы списков Верле и присоединенных списков, выполняющие вычисления на графических 
устройствах в 39,5 и 10 раз, соответственно, эффективнее алгоритмов, рассчитывающих ван-дер-
ваальсовы взаимодействия на 4-х центральных процессорах (распределение вычислений выполнено при 
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Введение 
 

В настоящее время жидкие кристаллы (ЖК) 
находят широкое применение во многих областях 
деятельности человека: устройства отображения 
информации, медицина (препараты), научные 
исследования (хроматография) и др. В связи с этим 
актуальна проблема получения ЖК с заданным 
набором свойств. Синтез мезогенов в силу его 
высокой стоимости, большой трудоемкости и 
негативного влияния на экологию целесообразно 
предварять компьютерным моделированием, спо-
собным дать прогноз относительно надмоле-
кулярной организации соединений. Существуют 
несколько подходов моделирования, предназ-
наченных для идентификации мезоморфных 
свойств: теория среднего поля Майера – Заупе [1], 
методы, основанные на аппроксимации молекул 
поверхностями анизотропной формы (эллипсоиды, 
сфероцилиндры и др.) [2, 3], метод, основанный на 
идентификации мезоморфизма при помощи набора 
молекулярных параметров (геометрические пара-
метры, параметры, зависящие от молекулярной 
массы, и др.) [4], метод Монте – Карло [5–10], 
метод молекулярной динамики (МД) с параметрами 
молекулярной механики (ММ), заключающийся в 
интегрировании уравнений движения Ньютона для 
каждой частицы (атома) [5–13]. Один из 
недостатков первых двух подходов состоит в том, 
что элементарной частицей является молекула. 
Таким образом, не учитываются внутри-
молекулярные взаимодействия и гибкие алкильные 
заместители, которые играют важную роль в 
формировании мезоморфизма. Третий метод не 
учитывает как внутри, так и межмолекулярные 
взаимодействия, кроме того, для его применения 
необходим ряд соединений, схожих по строению с 
исследуемым соединением, обладающих 
мезоморфизмом (для определения интервалов 
значений молекулярных параметров). Недостаток 
метода Монте – Карло заключается в том, что он (в 
отличие от метода МД) не позволяет отслеживать 
эволюцию моделируемой системы во времени [5]. 
Недостатком метода МД с параметрами ММ 
является сложность подбора данных параметров, 
однако, на сегодняшний день существуют 
множество силовых полей (наборов параметров 
ММ) [8], позволяющих решить эту проблему. 
Кроме того, параметры ММ могут быть рассчитаны 
с помощью квантово-механических методов (этот 
путь является более затратным с точки зрения 
времени по сравнению с первым) [12]. Таким 
образом, метод МД с параметрами ММ 

представляется наиболее оптимальным для 
моделирования надмолекулярной организации 
соединений с целью идентификации у них 
мезоморфных свойств, так как позволяет 
наблюдать за системой на атомном уровне в 
субнаносекундных интервалах времени. 

Однако, так как мезоморфизмом обычно 
обладают сложные многоатомные молекулы, МД-
моделирование даже в субнаносекундных интер-
валах времени характеризуется большой вычис-
лительной сложностью. Решение вопроса видится 
в том, что самые затратные вычисления метода 
МД (расчет ван-дер-ваальсовых и электроста-
тических взаимодействий) могут быть распреде-
лены на многопроцессорные вычислительные 
системы (МВС). В настоящее время самыми 
эффективными МВС, по причине наличия у них 
большого количества параллельных процессоров 
(что обеспечивает высокую производительность) и 
относительно низкой стоимости,  являются 
графические устройства (GPU) [14–23] (например, 
производительность GPU nVidia GeForce GTX 580 
в 15 раз выше производительности CPU Intel 
Xenon 5000 westmere-EP, в то же время стоимость 
GPU в два раза ниже стоимости CPU). Воз-
можность переноса расчетов на GPU появилась 
относительно недавно, в связи с чем актуальной 
является проблема разработки (адаптации) алго-
ритмов для выполнения вычислений на GPU: 
выбор наиболее оптимального метода и способа 
его реализации (например, существует несколько 
методов расчета  ван-дер-ваальсовых взаимо-
действий: полный перебор частиц, списки Верле и 
присоединенные списки, кроме того, алгоритм 
нужно реализовать таким образом, чтобы 
максимально эффективно использовать ресурсы 
GPU [14–21, 23]). 
 

Материалы и методы 
 

В настоящей работе для расчета ван-дер-
ваальсовых взаимодействий использован потен-
циал Леннард-Джонса, определяемый формулой 
(1) 
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где ε – глубина потенциальной ямы, σ – диаметр 
частицы, r – расстояние между центрами масс 
частиц. 

Как отмечено ранее, существуют три 
метода расчета ван-дер-ваальсовых взаимодейст-
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вий: полный перебор частиц (где рассчитываются 
взаимодействия между каждой парой частиц), 
списки Верле и присоединенные списки [6, 9]. 

Количество операций, затрачиваемое на 
расчет ван-дер-ваальсовых сил методом полного 
перебора частиц системы растет пропорционально 
N2 (N – количество частиц). Однако, вид 
потенциала, задаваемого формулой (1), такой, что 
силы ван-дер-ваальсовых взаимодействий 
убывают пропорционально r6 и близки к нулю при 
удалении частиц друг от друга на некоторое 
расстояние (порядка 2,5σ). Данный факт позволяет 
использовать для расчета ван-дер-ваальсовых 
взаимодействий методы, основанные на 
выделении области пространства, в которой 
взаимодействия отличны от нуля и области, где 
ими можно пренебречь. Этот принцип реализуют 
методы списков Верле и присоединенных списков. 

Идея метода со списками Верле состоит в 
том, что для каждого атома выделяется сфера 
(радиусом около 2.5σ), где силы воздействия на 
нее со стороны других частиц существенны и 
буферная зона радиусом около σ (рис. 1), где σ — 
диаметр атома. 

 

 
 

Рис. 1. Построение списков Верле: 
Rcut – радиус обрезания, Rbuf – радиус буферной зоны,  

U – энергия ван-дер-ваальсовых взаимодействий 
 
Далее для каждой частицы составляется 

список частиц (список Верле), в который попадают 
частицы, находящиеся в сфере, центр которой  
совпадает с положением данной частицы, радиу-
сом, равным Rbuf (см. ниже). 

При вычислении сил, действующих на 
частицу, рассчитываются только силы, 
действующие со стороны частиц, попавших в 
составленный для данной частицы список Верле. 
Обновление списков  Верле  осуществляется  в  

соответствии с некоторыми критериями: смещение 
какой-либо частицы на заданное расстояние 
(обычно половина ширины буферной зоны) 
относительно своего предыдущего положения, 
прохождение алгоритмом заданного числа 
итераций [6, 9]. 

Количество операций, затрачиваемое на 
расчет ван-дер-ваальсовых взаимодействий 
методом списков Верле, растет пропорционально 
C1·N·K+C2·N

2/W (первое слагаемое – количество 
операций, необходимое на расчет сил ван-дер-
ваальсовых взаимодействий, второе – для 
заполнения списков Верле), где C1, C2 – коэф-
фициенты пропорциональности, N – количество 
частиц, K – максимальная из длин списков Верле, 
W – частота обновления списков Верле. Несмотря 
на то, что C2/W – величина порядка 0,1, при 
больших значения N второе слагаемое суммы 
превалирует над первым, таким образом, 
количество операций, необходимое для расчета 
ван-дер-ваальсовых взаимодействий, растет 
пропорционально N2. В то же время заполнение 
списков Верле (как и расчет ван-дер-ваальсовых 
сил) может быть выполнено независимо (а 
следовательно, одновременно) для каждой части-
цы моделируемой системы. Это значит, что, 
выполняя расчеты на устройствах с большим 
количеством параллельных процессоров (совре-
менные графические устройства имеют порядка 
1000 параллельных процессоров), можно добиться 
того, что количество операций, необходимое для 
заполнения списков Верле (и процедуры расчета 
взаимодействий в целом), будет расти пропор-
ционально N. 

Идея метода с присоединенными списками 
заключается в разбиении моделируемого 
пространства на кубические ячейки одинакового 
размера (каждая такая ячейка нумеруется, а 
принадлежность частицы заданной ячейке опре-
деляется координатами частицы) и суммирование 
при расчете сил ван-дер-ваальсовых взаимо-
действий проводится внутри текущей ячейки и 
между соседними ячейками (рис. 2). 

Для работы данного метода составляются два 
списка: главный (размер которого равен количеству 
ячеек) и присоединенный (его размер равен 
количеству частиц системы), обновляемые на 
каждом шаге метода МД. Процедура заполнения 
списков выглядит следующим образом [6, 9]: 
1.  Делаем все ячейки списков пустыми (можно 

записать в них –1, при условии, что частицы и 
ячейки пронумерованы неотрицательными 
числами); 
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Рис. 2. Метод с присоединенными списками.  
U – энергия ван-дер-ваальсовых взаимодействий,  

M – количество ячеек, N – количество частиц системы, 
черной точкой обозначена частица 

 
2. Помещаем частицу в списки. Если данная 

частица является первой, попавшей в 
фиксированную ячейку – ее номер заносим в 
элемент главного списка, совпадающий с 
номером ячейки, выполняем шаг 2) для 
следующей частицы, иначе выполняем шаг 3); 

3. Переходим в ячейку присоединенного списка, 
номер которой совпадает с номером первой 
частицы попавшей в главный список; 

4. Если данная ячейка присоединенного списка 
пуста – помещаем в эту ячейку номер частицы 
и выполняем шаг 2) для следующей частицы, 
иначе переходим к шагу 5); 

5. Выполняем шаг 4) пока не будет найдена 
пустая ячейка, помещаем в эту ячейку номер 
текущей частицы, выполняем шаг 2) для 
следующей частицы. 

Перебор списков при расчете сил межатомных 
взаимодействий выполняется аналогично проце-
дуре их заполнения. 

Количество операций, затрачиваемых 
данным методом на расчет сил ван-дер-ваальсовых 
взаимодействий, пропорционально N+M, где N – 
количество частиц системы, M – количество ячеек 
разбиения пространства моделируемой системы. 
Как правило, M много меньше N, поэтому можно 
считать, что количество операций, необходимое 
для расчета сил ван-дер-ваальсовых взаимо-
действий растет пропорционально N. 

Что касается интегрирования уравнений 
движения Ньютона, алгоритмы, рассматриваемые 
в настоящей работе, выполняют эту процедуру с 
помощью метода Эйлера [6–9]. 

Экспериментальная часть 
 

В рамках настоящей работы выполнено 
сравнение эффективности алгоритма со списками 
Верле и алгоритма с присоединенными списками 
(для краткости условимся называть так алгоритмы, 
реализующие методы списков Верле и при-
соединенных списков), адаптированных для 
расчета ван-дер-ваальсовых взаимодействий на 
GPU, и алгоритмов, выполняющих расчеты теми 
же методами на четырех центральных 
процессоров (CPU). Распределение расчетов на 
несколько CPU выполнено при помощи 
библиотеки OpenMP [24]. 

Адаптированный для графических устройств 
алгоритм со списками Верле реализован 
следующим образом: 
1. Задаем начальные скорости и координаты 

частиц и другие параметры (диаметр атомов, 
глубину потенциальной ямы, радиус 
обрезания, радиус буферной зоны, массу 
атомов и др.) моделируемой системы. 

2. Отправляем координаты частиц на GPU. 
3. Заполняем списки Верле для частиц системы; 

пока время t меньше tкон, где tкон – конечное 
значение времени. 

4. Для каждой частицы рассчитываем сумму сил, 
действующих на нее со стороны частиц, 
попавших в соответствующий список Верле. 

5. Передаем рассчитанные силы на CPU. 
6. Рассчитываем новые скорости и новые коорди-

наты частиц (интегрируем уравнения движения). 
7. Выполняем шаг 2). 
8. Если есть необходимость, выполняем шаг 3), в 

противном случае переходим к шагу 4). 
Отметим, что графическим устройством 

выполняются только шаги 3) и 4), все остальные 
шаги алгоритма выполняются на центральном 
процессоре. Кроме того, отметим, что распре-
деление вычислений на GPU выполнено по 
принципу: один поток GPU заполняет список 
Верле для одной частицы и рассчитывает сумму 
сил, действующую на нее со стороны других 
частиц (эти операции могут быть выполнены 
независимо для каждой частицы моделируемой 
системы). Обновление списков Верле 
осуществляется в том случае, если какая-либо из 
частиц системы сместилась относительно своего 
предыдущего положения на расстояние, равное 
половине ширины буферной зоны ((Rbuf – Rcut)/2). 

Алгоритм с присоединенными списками, 
адаптированный для графических устройств, 
отличается от приведенного выше алгоритма со 
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списками Верле только тем, что заполнение главного 
и присоединенного списков осуществляет CPU и 
происходит это на каждой итерации алгоритма. 

Распределение данной процедуры на 
графическое устройство может быть выполнено 
только на уровне ячеек пространства моделируемой 
системы (фиксированный поток GPU заполняет 
элементы списков, соответствующие фиксированной 
ячейке). Однако в результате ранее проведенных 
исследований [18] установлено, что перенос 
процедуры заполнения списков с центрального 
процессора на графическое устройство ведет к 
снижению производительности алгоритма в среднем 
в 2,6 раза. Это вызвано неэффективным 
использованием ресурсов GPU, а также медленной 
скоростью записи в память GPU [23]. 

Отметим, что рассмотренные выше алго-
ритмы со списками Верле и присоединенными 
списками в процессе расчета выполняют чтение 
данных из текстурной памяти GPU [14, 17, 20], этот 
прием делает их наиболее эффективными по 
сравнению с рядом других алгоритмов, адап-
тированных для GPU [21, 23]. Если сравнивать два 
алгоритма между собой, можно сделать вывод, что 
их эффективности близки (алгоритм со списками 
Верле работает в 1,06 раза быстрее). Однако выбор 
конкретного из двух алгоритмов неоднозначен. 
Несмотря на то что алгоритм со списками Верле 
работает быстрее и он более удобен с точки зрения 
расчета не только ван-дер-ваальсовых, но и 
электростатических взаимодействий (при разде-
лении электростатических взаимодействий на 
близкодействующую и дальнодействующую части), 
он накладывает более жесткие ограничения на 
размер моделируемой системы, поскольку для 
хранения списков Верле требуется намного больше 
места, чем для хранения главного и присое-
диненного списков (N·K против N + M (M<N), где   
N – количество частиц системы, K – максимальная 
из длин списков Верле, M – количество ячеек 
пространства, при этом K и M – величины одного 
порядка). Реализации алгоритмов, выполняющих рас-
четы на центральных процессорах, аналогичны реа-
лизациям алгоритмов для графических устройств, за 
исключением того, что в них отсутствуют шаги 2) и 5). 
Отметим, что плотность моделируемой системы в 
процессе расчета поддерживается за счет расчета 
объема системы по количеству частиц и 
применения зеркальных граничных условий (если 
частица выходит за границу заданной области, то 
соответствующая проекция её вектора скорости 
меняет направление на противоположное, т. е. 
частица отражается от «стенки») [8]. 

Вычислительный эксперимент по оценке 
эффективности разработанных алгоритмов был 
выполнен по следующей схеме: количество частиц 
моделируемой системы варьировали от 16 384 до 
98 304 с шагом в 16 384 частицы, каждым 
алгоритмом было выполнено 10 000 итераций при 
одних и тех же начальных условиях. По завершении 
расчета замерялось время, затраченное на него. 

В экспериментах были задействованы 
графическое устройство GeForce 580GTX и 
центральный процессор Intel Core i7. 
 

Результаты и выводы 
 

По завершении вышеописанного вычис-
лительного эксперимента были получены следую-
щие результаты (рис. 3, 4): алгоритм со списками 
Верле, адаптированный для графических 
устройств обладает в 39,5 раза большей 
эффективностью, чем алгоритм, выполняющий 
расчеты на четырех центральных процессорах; 
эффективность алгоритма с присоединенными 
списками, адаптированного для GPU, в среднем в 
10 раз выше по сравнению с алгоритмом, 
выполняющим расчеты на четырех CPU. 

 
 

Рис. 3. Зависимость времени, затрачиваемого на 
вычисления алгоритмами со списками Верле, 

выполняющими расчеты на GPU и CPU 
 
Из того, что адаптированные для графических 

устройств алгоритм со списками Верле и алгоритм с 
присоединенными списками имеют приблизительно 
одинаковую эффективность, и в то же время 
алгоритмы для GPU в 39,5 раза и в 10 раз, 
соответственно, эффективнее алгоритмов, выпол-
няющих расчеты на четырех CPU, можно сделать 
вывод, что алгоритм с присоединенными списками, 
рассчитывающий ван-дер-ваальсовы взаимодействия 
на CPU, является в 4 раза более эффективным по 
сравнению с алгоритмом со списками Верле, также 
выполняющим расчеты на GPU. 
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Рис. 4. Зависимость времени, затрачиваемого на 
вычисления алгоритмами с присоединенными 

списками, выполняющими расчеты на GPU и CPU 
 

Отметим, что рассматриваемые в настоящей 
работе алгоритмы, адаптированные для GPU, вошли 
в состав системы расчета ван-дер-вааль-совых 
взаимодействий «VDWForceCompMD» [25], 
позволяющую рассчитывать ван-дер-ваальсовы 
взаимодействия методами полного перебора частиц, 
списков Верле и присоединенных списков с 
возможностью наложения на систему как 
зеркальных, так и периодических граничных 
условий. 
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