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На сегодняшний день в различных пакетах для молекулярного
моделирования активно используются вычисления, выполняемые на
графических процессорах [1]. При этом в большинстве исследований
демонстрируются принципы применения графических процессоров
при реализации метода молекулярной динамики [2], в котором рас-
сматривается изменение молекулярной системы с течением времени.
Следует отметить, что на данный момент отсутствуют исследования,
посвященные оценке производительности подходов с использовани-
ем графических процессоров при вычислении энергии статической
молекулярной системы методами молекулярной механики.

В настоящей работе рассматривается задача оценки энергии свя-
зывания для белковых комплексов вида белок-белок. Оценка энергии
выполняется с помощью оценочной функции, при вычислении кото-
рой используются классические парные потенциалы [3], а компонен-
ты комплексов описываются координатами атомов и частичными за-
рядами. Предметом исследования являются принципы организации
параллельных вычислений при реализации оценочной функции с ис-
пользованием графических ускорителей.

Цели исследования — реализация оценочной функции с использо-
ванием графического процессора и технологии CUDA на языке про-
граммирования C++, а также анализ производительности выбран-
ного подхода к организации вычислений с применением Roofline-
модели [4].

Вычисление энергии связывания включает два основных этапа.
Сначала производится поиск взаимодействующих атомов. Затем вы-
полняется оценка энергии с помощью парных потенциалов. В иссле-
довании рассматриваются два способа параллельной реализации для
выполнения указанных этапов с использованием технологии CUDA:
простой (simple) и с применением shared-memory (shared).
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Текущая секция

В результате выполненной работы произведена реализация оце-
ночной функции с использованием технологии CUDA. В докладе
рассматриваются преимущества выбранного подхода применения па-
раллельных вычислений. Приводится анализ и сравнение двух спосо-
бов вычислений с помощью Roofline-модели, которая построена сред-
ствами инструмента Nvidia Nsight Compute и представлена на рис. 1.
Вычислительные эксперименты проведены на графическом процес-
соре Nvidia GeForce RTX 3050 Ti.
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Рис. 1. Построенная средствами Nvidia Nsight Compute Roofline-модель
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