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1. ПРименение графических процессоров для работы с матрицами
1.1. Средства программирования графических процессоров
1.1.1. Общая структура программы для физического моделирования на графическом процессоре

Для того чтобы графический процессор мог исполнить программу, она должна быть откомпилирована в машинные коды и записана в оперативную память компьютера, откуда драйвер графического процессора передаёт её на исполнение. Для шейдеров модели 3.0 существуют языки программирования высокого уровня (Cg, HLSL, GLSL), на этих языках программы можно писать в форме текстовых файлов, которые затем компилируются в машинные коды автоматически. Примеры шейдеров, приведённые ниже, будут написаны на языке HLSL.

Вместе с тем, шейдерная модель 3.0 не позволяет создавать для графических процессоров полнофункциональные программы, которые включали бы в себя загрузку данных из оперативной памяти компьютера или с дисковых накопителей, а также обеспечивали бы пользовательский интерфейс. Эти задачи, а также те компоненты вычислительного алгоритма, где нет поточно-параллельных расчётов, должен исполнять центральный процессор ПК, для чего необходима программа на «обычном» языке высокого уровня (C#, C++, Visual Basic и др.).

Для того чтобы из программы, написанной на «обычном» языке высокого уровня, было проще прямо обращаться к драйверу видеокарты (а через него – к графическому процессору) существуют стандартные библиотеки специальных процедур, наиболее распространённые из которых - API DirectX и OpenGL. Процедуры из этих библиотек обеспечивают такие операции, как

( Выделение памяти для массива вершин треугольников, образующих 3D-сцену (при программировании графики) либо задающих границы циклов (при математическом моделировании);

( Загрузка файла с текстом программы для GPU (на языке HLSL или подобном), компиляция этого файла и запись кода программы в память ПК;

( Выбор той «техники» (откомпилированная программа для GPU может содержать несколько «техник» - процедур, вызываемых внешними программами), которую должен будет выполнить графический процессор;

( Копирование исходных данных для графического процессора в видеопамять;

( Запуск выбранной «техники» на исполнение;

( Выделение памяти ПК для рендер-цели, в которую драйвер видеокарты будет записывать результаты расчётов. Получение этих результатов из рендер-цели.

Структуру программы, использующей графический процессор для физических расчётов, обобщает схема, приведённая на рис. 1.1.
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Рис. 1.1. Структура программы физического моделирования, использующей графический процессор

К процедурам DirectX и OpenGL можно обращаться напрямую, но всё же они имеют сравнительно «низкий» уровень – требуют специальных знаний и много рутинного программирования. Существуют дополнительные библиотеки, являющиеся надстройками над DirectX и OpenGL, которые упрощают программирование. В дальнейших примерах мы будем исполь​зовать такую библиотеку, а именно Microsoft XNA Game Studio Express 2.0 (XNA2).
1.1.2. Необходимое программное обеспечение

Для исполнения примеров, приведённых в следующих разделах, на графических процессорах SM3 необходимо следующее программное и аппаратное обеспечение:

( Видеокарта с поддержкой Shader Model 3.0;

( Драйвер с поддержкой соответствующего GPU;

( Microsoft Windows XP SP2 (или новее);
( Microsoft DirectX 9.0c (или новее);

( Microsoft .NET Framework 2.0 (или новее);

( Microsoft XNA Game Studio Express 2.0;

Средства разработки:

( Текстовый редактор для написания шейдеров на языке HLSL (к сожалению, специализированных сред для написания программ на HLSL нет);
( Microsoft Visual C# 2005 Express или Microsoft Visual Studio 2005 для написания оболочки на C#.

1.2. Применение графических процессоров на примере сложения матриц

1.2.1. Распараллеливание независимых вычислений
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Центральный процессор персонального компьютера (CPU) решает эту задачу последовательным сложением всех компонент векторов 
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SEQ MTEqn \h \* MERGEFORMAT  MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (1.1)

Для упрощения примера, мы не учитываем здесь то, что современные CPU являются суперскалярными, то есть – могут одновременно складывать несколько пар чисел, поскольку большого количества параллельных потоков данных они не обеспечивают. Без распараллеливания алгоритм программы для CPU имеет вид цикла:
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Рис. 1.2. Последовательное сложение векторов

С другой стороны, при наличии N процессоров, работающих параллельно, эту же задачу можно было бы решить в N раз быстрее, сложив на каждом из процессоров по одной из компонент векторов:
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (1.2)

При меньшем, чем N количестве параллельных процессоров m < N сложение векторов всё равно возможно выполнить параллельно. Для этого можно разбить векторы на блоки по m чисел (что эквивалентно преобразованию векторов в двухмерные матрицы):
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SEQ MTEqn \h \* MERGEFORMAT  MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (1.3)

Представление (1.3)

 соответствует сложению каждой из строк на отдельном процессоре:
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (1.4)

Принцип распараллеливания однотипных и независимых вычислений (1.4)

 как раз и реализован на графических процессорах. Эти процессоры включают в себя десятки параллельных графических конвейеров, специально предназначенных для параллельного проведения одинаковых операций над числами с плавающей точкой.
(1.2)

-
В примере (1.4)

 ко всем элементам матриц применяется одна и та же операция сложения. Это – пример принципа параллельного программиро​вания называют SIMD (Single Instruction Multiple Data, одна инструкция для множества данных, см. раздел 1.3.4). Помимо собственно распараллеливания, этот принцип вычислений имеет и то преимущество, что позволяет избавиться от операций изменения управляющих переменных цикла (i в примере выше), проверки условия завершения цикла и выхода за границы массивов.
(1.3)

-
Частичное разворачивание циклов (например, обработка в теле цикла сразу 4-х элементов) используется и для оптимизации вычислений на центральных процессорах, в частности - позволяет компилятору задейст​вовать расширен​ные наборы SIMD команд типа SSE и 3dNow!. Всё же, на графических процессорах принцип SIMD реализован в гораздо более полной мере.

1.3. Используемый графический процессор

Здесь мы рассматриваем программирование графических процес​соров, поддерживающих шейдеры модели 3.0. Эти процессоры имеют по два набора параллельных конвейеров, предназначенных для проведения двух расчётов (обработки двух наборов данных). Такая архитектура обусловлена тем, что графические процессоры предназначены для использования на видеокартах и, соответственно, для вывода сложных изображений на экран. При формировании изображения первая группа процессоров – вершинные конвейеры - рассчитывает координаты вершин примитивов (обычно – треугольников), из которых состоит изображение, а вторая группа – пиксельные конвейеры – наносит на эти примитивы текстуру (определяет цвета).

Для проведения физических расчётов достаточно использования процессоров только одного типа. В физическом моделировании мы использо​вали пиксельные конвейеры, поскольку их больше, чем вершинных.

Характеристики некоторых конкретных графических процессоров приведёны в табл. 1.1. Бóльшая часть расчётов проведена нами на процессоре Radeon X1900 XT, который имеет 48 суперскалярных (4-векторных) пиксельных конвейеров. Наш опыт показал, что при МД-расчётах этот графический процессор обгоняет одноядерный (но тоже суперскалярный) CPU (AMD Athlon64 2100 МГц) более чем в 100 раз, несмотря на более низкую частоту. Настолько большое приращение обусловлено не только большим количеством конвейеров, но и тем, что в GPU оптимизировано взаимодействие с памятью при проведении поточных вычислений.

1.4. Представление данных для графического процессора
Центральные процессоры персональных компьютеров в большинстве случаев обрабатывают данные последовательно. Поэтому естественно то, что данные в оперативной памяти компьютера представлены в форме одномерных массивов: адрес каждой ячейки памяти представляется одним шестнадцатеричным числом, а последовательным ячейкам памяти соответствуют последовательные адреса. Даже если объектами моделиро​вания являются многомерные структуры данных, такие как матрицы:
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фактически их элементы всё равно хранятся и обрабатываются как одномер​ные последовательности:
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (1.6)

В отличие от CPU, графические процессоры изначально предназначе​ны для параллельной обработки данных, поэтому для них естественно обращаться к памяти, где данные хранятся в форме двумерных массивов и адресуются двумя координатами. Именно так устроена видеопамять, размещаемая на видеокартах (рис. 1.2). Данные в видеопамять записывает центральный процессор, с помощью драйвера видеокарты, который копирует эти данные из оперативной памяти компьютера. Для представления данных в необходимой для копирования форме можно применять стандартные процедуры библиотек DirectX и OpenGL.

Ещё одно отличие графических процессоров от CPU состоит в том, что при их программировании для адресации элементов массивов (т.е., в качестве номеров элементов) используются не целые числа, а числа с плавающей точкой, которые при обработке графики напрямую задавали бы координаты закрашиваемых областей на экране (рис. 1.2).

Перед началом исполнения шейдера в ячейки видеопамяти (рис. 1.2) долж​ны быть записаны исходные данные (здесь – элементы матриц (1.3)

). Затем с помощью драйвера видеокарты центральный процессор запускает расчёт. В ходе расчёта графический процессор последовательно извлекает эти данные из видеопамяти и применяет ко всем элементам один и тот же набор операций, заданный программой (например, рассчитывает сумму cij = aij+bij). Результаты расчёта (в примере - значения cij) GPU записывает в область видеопамяти, называемую рендер-целью.

Как уже отмечено выше, исходные данные хранятся в виде двумерных массивов, и рендер-цель тоже представляет собой двумерный массив тех же размеров. В рассматриваемом примере с матрицами содержимым ячеек этих массивов являются скалярные числа. Существует также возможность хранить в этих ячейках 4-векторы, которые могут содержать, например, координаты частиц. Последняя возможность была реализована нами в молекулярной динамике (см. следующий пример).

Ячейки массивов с исходными данными и рендер-цели адресуются не целыми числами, а парами чисел с плавающей точкой, задающими коорди​наты центров ячеек (как если бы ячейки являлись участками изображения на экране, а записанные в них данные – характеристиками этих участков). Координаты левых нижних углов ячеек лежат в диапазоне от 0 до 1, а коор​динаты центров таковы, как это показано на рис. 1.3.

Применительно к графическим процессорам используется следующая терминология. Двумерные массивы, в которых хранятся входные данные, называют текстурами, а элементы этих массивов – текселями. Координаты текселей, указывающие на центры ячеек, называют текстурными координатами. Количество текселей равно количеству элементов во входных массивах. Рендер-цель также представляет собой текстуру, коли​чество текселей в которой равно количеству элементов в выходном массиве.
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Рис. 1.3. Области координат, которыми адресуются числа, обрабатываемые графическим процессором

Результаты своей работы графический процессор по умолчанию выводит на экран, а точнее - в область памяти, называемую буфером кадра (framebuffer). Тем не менее, вычисления, не отображаемые на экране, также возможны, поскольку существует возможность сохранять результаты в заранее выделенную область памяти, которая как раз и называется рендер-целью (Render Target). Все современные GPU способны выводить данные сразу в несколько рендер-целей (Multiple Render Targets).

1.5. Программирование вычислительного ядра
Всю совокупность операций, которые мы хотим применить к данным из входных массивов графического процессора в рамках одной программы, называют вычислительным ядром. Это название отражает тот факт, что вычислительное ядро не включает в себя вспомогательные операции, такие как операции управления циклами (поскольку вместо них осуществляется параллельная поточная обработка всех входных данных) или операции по подготовке данных, (которые необходимы, но исполняются центральным процессором вне GPU). Таким образом, программирование графического процессора заключается в реализации вычислительного ядра в виде шейдера.

Как уже обсуждалось, мы рассматриваем программирование графических процессоров 3-его поколения, называемых так потому, что в них реализована шейдерная модель 3-й версии (SM 3.0). В этой модели существует 2 типа шейдеров: пиксельные и вершинные. Для ресурсоемкого физического моделирования на GPU лучше использовать пиксельные шейдеры, поскольку соотношение соответствующих, пиксельных и вершинных, процессоров на GPU поколения SM 3.0 варьируется от 3:1 до 6:1.

Для написания шейдеров мы использовали язык высокого уровня HLSL, компилятор которого входит в DirectX и XNA (эти библиотеки процедур будут подробнее рассмотрены ниже). В DirectX и XNA шейдеры задаются в виде файлов, называемых эффектами. Эффект содержит одну или несколько техник (процедур), которые в свою очередь могут состоять из одного или нескольких проходов, а каждый проход включает в себя вызов функций вершинного и пиксельного шейдеров.

Рассмотрим подробно написание конкретного эффекта, на простом примере сложения двух матриц. Математическая задача имеет вид (1.3)

:
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а вычислительное ядро здесь – 
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Ниже мы приводим текст программы на HLSL, складывающей матрицы, с комментариями. Отметим то, что синтаксис языка HLSL (см. Приложение 1) близок к синтаксису языка Си.

( Блок описания входных данных. Первая строка шейдера описы​вает объекты tex_matrix1 и tex_matrix2 типа texture (текстура). Эти объекты представляют собой массивы входных данных, т.е., содержат значения aij и bij:
texture tex_matrix1, tex_matrix2;

( Описание «избирателей». Для работы с текстурами в шейдере необходимо описать (и затем запустить в работу) избиратели (samplers) - процедуры, которые будут передавать входные данные из видеопамяти на графические конвейеры для обработки. Тексты этих процедур писать не нуж​но, поскольку они встроены в графический процессор, но описание требует​ся, поскольку для каждой из входных текстур избиратель имеет своё назва​ние и свои значения параметров, которые определяют способ адресации, интерполяции значений и другое. Мы оставляем настройки избирателей по умолчанию: кусочно-постоянная интерполяция (Point) и периодическая адресация при выходе за границы (Wrap). В нашей программе строки

sampler matrix1 = sampler_state { Texture = <tex_matrix1>; };

sampler matrix2 = sampler_state { Texture = <tex_matrix2>; };

описывают избиратели matrix1 и matrix2 для текстур tex_matrix1 и tex_matrix2, соответственно.

( Вершинный шейдер. Процедур, реализующих пиксельные и вершинные шейдеры, в файле может быть несколько, но в каждый момент исполнения эффекта активными могут быть только один вершинный и один пиксельный шейдер. В принципе, шейдеры имеют ту же структуру, что и процедуры на языке Си:

void transform(in float4 pos_in: POSITION, in float2 tex_in: TEXCOORD0, out float4 pos_out: POSITION, out float2 tex_out: TEXCOORD0)

{

    tex_out = tex_in;

    pos_out = pos_in;

}

Приведённый текст описывает процедуру transform, которую мы будем использовать в качестве вершинного шейдера. Вершинный шейдер – преобразование координат из трехмерного пространства вершин в пространство рендер-цели (прямоугольник на плоскости, рис. 1.1). Мы не задействуем вершинный шейдер в расчёте, поэтому сводим преобразование вершин к простому копированию. Для этого мы сразу задаём координаты вершин лежащими в плоскости прямоугольника рендер-цели (подробности приведены в следующем разделе).

Входные параметры процедуры – переменная одинарной точности (float4) pos_in, характеризующая начальную позицию обрабаты​ваемой вершины (POSITION) и переменная “половинной” точности (float2) tex_in, являющаяся координатой входной текстуры (TEXCOORD0). Выходные парамет​ры – соответствующие преобразованные значения pos_out и tex_out тех же типов.

( Пиксельный шейдер. В нашем примере имеет вид

float4 sum(float2 uv : TEXCOORD0) : COLOR

{

  return tex2D(matrix1, uv) + tex2D(matrix2, uv);

}

Этот шейдер реализован в виде функции sum, которая возвращает вектор из 4 чисел одинарной точности (float4). В данной задаче нам фактически нужны только первые компоненты этого вектора, хранящие нужный результат суммиро​вания очередных двух чисел из входных массивов. Результат описан как принадлежащий классу COLOR, поскольку в традиционных для GPU задачах определяет цвет пикселя на экране.

Оператор return возвращает сумму чисел aij и bij, расположенных в текстурах tex_matrix1 и tex_matrix2, которые берутся с помощью избирателей (самплеров) matrix1 и matrix2 из ячеек с координатами uv.
Функция sum будет автоматически, в параллельном режиме, исполнена для всех элементов складываемых матриц aij и bij. Каждой паре индексов ij соответствует своё значение параметра функции uv.

Параметр функции uv типа float2 – это вектор на плоскости (пара чисел), указывающий координаты (x,y) очередных двух чисел. Он представляет собой текстурные координаты (TEXCOORD0), т.е. координаты тех двух чисел (aij, bij) во входных матрицах (текстурах) tex_matrix1 и tex_matrix2 которые нужно сложить. Функции tex2D(matrix1, uv) и tex2D(matrix2, uv) берут элементы из текстур tex_matrix1 и tex_matrix2 по адресу uv, используя самплеры matrix1 и matrix2. Эти избиратели уже были связаны с текстурами tex_matrix1 и tex_matrix2 выше.

Отметим ещё раз, что в файле эффекта может быть описано несколько вершинных и пиксельных шейдеров. Поэтому должны быть описаны также дополнительные процедуры, – техники (technique), - которые запускают по одному вершинному и пиксельному шейдеру для осуществления конкрет​ного этапа расчётов. В нашем примере нужна только одна техника:

//Декларация для внешних вызовов и параметры обработки

technique sum { pass sum {

    ZEnable = false;

    CullMode = none;

    PixelShader = compile ps_3_0 sum();

    VertexShader = compile vs_3_0 transform();

} }

Здесь слова pass sum означают, что данная процедура будет запускаться внешними по отношению к откомпилированному эффекту программами (см. ниже) под именем sum.

В примере видно, что в рамках техники можно задать значения некоторых параметров, определяющих режим работы графического процес​сора. В частности, строка ZEnable = false означает, что будет отключён Z-буфер, хранящий информацию о том, насколько каждая из вершин трёхмерной сцены удалена от плоскости экрана, для отсечения невидимых объектов. Строка CullMode = none отключает режим отсе​чения невиди​мых элементов изображения, который нам не нужен, поскольку в наших расчётах нет разделения объектов на видимые и невидимые. Эти настройки используются во всех наших программах физического моделирования.

Наконец, последние две строки запускают рассмотренные  выше процедуры sum() и transform() в качестве пиксельного и вершинного шейдеров.
Текст эффекта должен храниться на каком-либо носителе информации (например, на жёстком диске компьютера) в виде текстового файла (например, sum.fx, .fx – традиционное расширение для файлов с эффектами).

Операторы и функции использованные в программе, дополнительно прокомментированы в Приложении 1.

1.6.  Взаимодействие центрального и графического процессоров
1.6.1. Функции центрального процессора
Для того чтобы исполнить шейдер на графическом процессоре видеокарты, необходимо сначала запустить «обыкновенную» программу на центральном процессоре. Эта программа будет обеспечивать пользователь​ский интерфейс, подготовку данных для обработки, необходимые промежу​точные вычисления. Кроме того, на центральном процессоре производится копирование исходных данных из оперативной памяти компьютера в видеопамять, доступную графическому процессору, а затем – копирование результата из видеопамяти в оперативную память.

Непосредственно с видеопамятью и графическим процессором работают драйверы видеокарты – программы низкого уровня, учитывающие особенности конкретной видеокарты конкретного производителя. Писать для них программы напрямую сложно, поскольку они не предоставляют интегрированных процедур высокого уровня, которые бы исполняли стандартную, но трудоёмкую часть работы, например, приведение данных к необходимому видеокарте формату, выделение/освобождение памяти и т.п.

В связи с этим, для программирования графических процессоров используются специализированные библиотеки высокоуровневых процедур, в частности – DirectX либо OpenGL. Для дальнейшего упрощения програм​мирования, мы используем дополнительную библиотеку Microsoft XNA Framework, которая использует библиотеку DirectX, предоставляя дополни​тельные интегрированные процедуры.

1.6.2. Пример программы
Ниже мы подробно рассмотрим программу, запускающую сложение матриц на графическом процессоре. Текст программы написан на языке C#. Мы не будем исчерпывающе комментировать синтаксис этого языка, но детально прокомментируем операции, исполняемые над данными для видео​карты.

( Подключение необходимых библиотек. Используется стандартная библиотека System, а кроме того – библиотека Microsoft.Xna.Framework, упрощающая подготовку данных для графического процессора. Раздел этой библиотеки Microsoft.Xna.Framework.Graphics подключаем отдель​но, чтобы сократить в тексте программы описание доступа к ресурсам этого раздела.
using System;

using Microsoft.Xna.Framework;

using Microsoft.Xna.Framework.Graphics;

public class GPGPU : Microsoft.Xna.Framework.Game

{

( Описание переменных, используемых программой
/* Задаётся размер матрицы, количество элементов в строке/столбце */

int size = 3;

/* Описываем переменную graphics класса GraphicsDeviceManager и затем инициализируем эту переменную операцией graphics = new GraphicsDeviceManager(this). Эта переменная будет обеспечивать доступ к процедурам для управления графическим процессором из библиотеки Microsoft.Xna.Framework */

GraphicsDeviceManager graphics;

( Стандартные процедуры, реализующие исполнение программы на C#
/* Ниже описаны процедуры, которые будут последовательно испол​нены сразу после запуска программы. Процедуры Main и Initialize являются стандартными для проектов на C#. Внутри процедуры Initialize находится вызов процедуры MatrixSum(), которая и осуществляет суммирование матриц на графическом процессоре. */

static void Main(string[] args) { using (GPGPU game = new GPGPU()) game.Run(); }

public GPGPU() { graphics = new GraphicsDeviceManager(this); }

protected override void Initialize()

{

base.Initialize();

MatrixSum();

Exit();

}

( Процедура, суммирующая матрицы с использованием GPU
private void MatrixSum()

{

/* Выше была введена переменная graphics класса GraphicsDevice​Manager. В этом классе есть нужный нам подкласс GraphicsDevice. Создаём переменную gpu этого подкласса */

GraphicsDevice gpu = graphics.GraphicsDevice;

( Выделение памяти для рендер-цели
/* Созданная в начале программы переменная size = 3 задаёт размеры матриц (3(3), которые мы будем складывать. Теперь создается рендер-цель – массив 3(3, в который будет выво​диться результат расчетов. Соответствующая переменная называется tex_target. Она является не простым массивом 3(3, а принадлежит к классу RenderTarget2D из библиотеки Microsoft.​Xna.​Framework. Кроме самого массива, в объектах этого класса хранятся некоторые дополнительные параметры, в частности – указатель на переменную gpu, который задаёт конкретную видеокарту, для которой создаётся рендер-цель. */

RenderTarget2D tex_target = new RenderTarget2D(gpu, size, size, 1, SurfaceFormat.Single);

( Выделение памяти для текстур с исходными данными
/* Создаются текстуры, – массивы размера size*size, - в которых будут храниться исходные матрицы. Как и рендер-цель, соответст​вующие переменные являются не простыми массивами, а принад​лежат к более сложному классу Texture2D, в объектах которого, кроме самих массивов, хранятся дополнительные параметры. Как и выше, значения этих параметров устанавливаются при создании новой переменной класса, строкой new Texture2D(gpu, size, size, 1, ResourceUsage.​Dynamic, SurfaceFormat.Single, ResourceManage​ment​Mode.Manual), значениями внутри скобок. */

Texture2D tex_matrix1 = new Texture2D(gpu, size, size, 1, ResourceUsage.Dynamic, SurfaceFormat.Single, ResourceManagement​Mode.Manual);

Texture2D tex_matrix2 = new Texture2D(gpu, size, size, 1, Resource​Usage.Dynamic, SurfaceFormat.Single, ResourceManagement​Mode.​Manual);

( Заполнение массивов исходных данных конкретными значениями
/* Теперь, задаём конкретные значения элементов исходных матриц. Сначала эти значения записываются в одномерные массивы matrix1 и matrix2 размеров size * size. Элементы aij и bij после преобразования матриц к одномерным массивам будут иметь номера j * size + i. Затем, мы копируем созданные массивы в текстуры класса Texture2D tex_matrix1 и tex_matrix2 операциями tex_matrix1.​SetData<float>(matrix1) и tex_matrix2.SetData<float>​(matrix2). */

float[] matrix1 = new float[size * size], matrix2 = new float[size * size];

for (int j = 0; j < size; j++)

    for (int i = 0; i < size; i++)

    {

        matrix1[j * size + i] = j * size + i;

        matrix2[j * size + i] = i * size + j;

    }

tex_matrix1.SetData<float>(matrix1);

tex_matrix2.SetData<float>(matrix2);

( Установление соответствия между целочисленными индексами элементов матриц и текстурными координатами этих элементов
/*Следующая задача – установление соответствия между целочисленными индексами элементов матриц 3(3 и текстурными координатами этих же элементов внутри квадрата (-1;-1)-(1;1), или quad’а, которыми будет оперировать графический процессор, а также внутри квадрата (0;0)-(1;1), в который отображается массив результатов (рендер-цель). Для этого достаточно задать соответствие между индексами «крайних» элементов матриц и координатами вершин квадрата. Соответствие это показано в таблице 1. При необходимости рассмотрения матриц других размеров, знаменатель 6 нужно заменить на значение 2*size.

Таблица 1.1
Соответствие между координатами вершин quad’а (-1;-1)-(1;1) и координатами элементов складываемых матриц

	Вершины quad’а
	Координаты элементов рендер-цели

	(-1; 1)
	(1/6; 1/6)

	(-1; -1)
	(1/6; 1+1/6)

	(1; 1)
	(1+1/6; 1/6)

	(1; -1)
	(1+1/6; 1+1/6)


Метод определения координат элементов проиллюстрирован также на рис. 1.1. Видно, что приведённые формулы действительно обеспечивают попадание эле​ментов массива 3(3 в необходимые области. Учтён также тот факт, что ось Y на экране (и в рендер цели) направлена сверху вниз.

Третья пространстваенная координата во входных данных у нас не используется, поэтому в конструкторах вида Vector3(-1, 1, 0) третья координата равна нулю, тогда как первые два значения задают координаты вершин quad’а */

float dx = 0.5f / size, dy = 0.5f / size; // смещения для адресации центров текселей

VertexPositionTexture[] v = new VertexPositionTexture[] {

    new VertexPositionTexture(new Vector3(-1,  1, 0), new Vector2(0 + dx, 0 + dy)),

    new VertexPositionTexture(new Vector3(-1, -1, 0), new Vector2(0 + dx, 1 + dy)),

    new VertexPositionTexture(new Vector3( 1,  1, 0), new Vector2(1 + dx, 0 + dy)),

    new VertexPositionTexture(new Vector3( 1, -1, 0), new Vector2(1 + dx, 1 + dy))

};

/* Следующей, стандартной, строкой выделяется область памяти для хранения координат вешин quad’а. Этих вершин 4, чем и обусловлен размер 4 * VertexPositionTexture.SizeInBytes */

VertexBuffer quad = new VertexBuffer(gpu, 4 * VertexPosition​Texture.SizeInBytes, ResourceUsage.None, ResourceManagementMode.​Automatic);

quad.SetData<VertexPositionTexture>(v);

VertexDeclaration quadVertexDeclaration = new VertexDeclaration​(gpu, VertexPositionTexture.VertexElements);

( Компилирование эффектов, содержащих шейдеры
/* В библиотеку Microsoft.Xna.Framework встроен компилятор текстовых файлов, содержащих шейдеры для графического процессора, таких как sum.fx (начало примера и Приложение 1). Следующая строка компилирует файл sum.fx и запи​сывает полученную программу (в машинных кодах) в область оперативной памяти, на которую указывает переменная e типа CompiledEffect. */

CompiledEffect e = Effect.CompileEffectFromFile("sum.fx", null, null, CompilerOptions.None, TargetPlatform.Windows);

/* Проверка успешности компиляции */

if (!e.Success) throw new Exception(e.ErrorsAndWarnings);

( Выбор шейдера, который будет исполняться
/* Создаётся новая переменная, описывающая эффект, который будет исполняться на графическом процессоре. В качестве кода эффекта выбирается откомпилированная программа, на которую указывает переменная e. */

Effect fx = new Effect(gpu, e.GetEffectCode(), CompilerOptions.None, null);

/* В качестве запускаемой на видеокарте процедуры выбирается техника sum из файла sum.fx (описана выше) */

fx.CurrentTechnique = fx.Techniques["sum"];

( Копирование исходных данных в видеопамять, доступную графическому процессору
/* В качестве исходных данных передаём эффекту fx текстуры с исходными данными tex_matrix1 и tex_matrix2, которые мы уже создали в начале программы: */

fx.Parameters["tex_matrix1"].SetValue(tex_matrix1);

fx.Parameters["tex_matrix2"].SetValue(tex_matrix2);

/* Задаем выходные параметры: quad и рендер-цель: */

gpu.Vertices[0].SetSource(quad, 0, VertexPositionTexture.SizeInBytes);

gpu.VertexDeclaration = quadVertexDeclaration;

gpu.SetRenderTarget(0, tex_target);

( Исполнение шейдера на графическом процессоре
fx.Begin();

fx.CurrentTechnique.Passes["sum"].Begin();

gpu.DrawPrimitives(PrimitiveType.TriangleStrip, 0, 2);

fx.CurrentTechnique.Passes["sum"].End();

fx.End();

( Получение результата из рендер-цели и сохранение его в текстовом файле
/* Копирование массива результатов из видеопамяти в оперативную память, доступную центральному процессору */

gpu.ResolveRenderTarget(0);

/* Создаём текстовый файл для записи результата */
using (System.IO.StreamWriter w = new System.IO.StreamWriter​("results.txt"))

{

/* Создаём одномерный массив, в который будут скопированы данные из рендер-цели, для дальнейшей обработки центральным процессором */
    float[] matrix3 = new float[size * size];

/* Копирование данных из рендер цели в массив matrix3. Аргумент <float> означает, что данные будут скопированы в виде скалярных чисел одинарной точности */

    tex_target.GetTexture().GetData<float>(matrix3);

/* Запись данных из массива matrix3 в текстовый файл */
    for (int j = 0; j < size; j++)

    {

        for (int i = 0; i < size; i++) w.Write("\t{0}", matrix3[j * size + i]);

        w.WriteLine();

    }

}}}

Задание 1. Cоставить программы сложения матриц произвольной размерности для CPU и GPU для различных  шейдерных моделей. Сравнить эффективность их работы.

Задание 2. Cоставить программы умножения матриц произвольной размерности для CPU и GPU для различных  шейдерных моделей. Сравнить эффективность их работы.

2. РЕШЕНИЕ ДИФФЕРЕНЦИАЛЬНЫХ УРАВНЕНИЙ
2.1. Решение обыкновенных дифференциальных уравнений методом рунге – кутты
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Для интегрирования обыкновенных дифференциальных уравнений общего вида  MACROBUTTON MTEditEquationSection2 Equation Chapter (Next) Section 2, возникающих в задачах по моделированию физических процессов, чаще всего используются методы Рунге-Кутты различных порядков. Преимуществом этих методов является тот факт, что для их применения достаточно знания только начальных условий. Другие же из существующих для этих целей математических методов (например, многошаговые) требуют знания искомой функции сразу в нескольких точках, что, как правило, оказывается невозможным. В методах же Рунге-Кутты значение вычисляемой функции в каждой последующей точке определяется ее значением в предыдущей и формой самого уравнения:


[image: image16.wmf](

)

(

)

(

)

(

)

(

)

2

0000

yxhyxhfx,yxoh

+=++


 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (2.1)

формула Эйлера, она же формула Рунге-Кутты первого порядка,



[image: image17.wmf](

)

(

)

(

)

(

)

3

0000

22

1

k

h

yxhyxhfx,yxoh

æö

+=++++

ç÷

èø

,
 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (2.2)

где 
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где
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формула третьего порядка,
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где 
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формула четвертого порядка.

Как и в предыдущем случае, эти четыре формулы могут быть сведены к общему виду
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где m – порядок формулы,
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Решение систем обыкновенных дифференциальных уравнений методами Рунге-Кутты лежит в основе одного из самых распространенных методов компьютерного моделирования – метода молекулярной динамики. Суть его состоит в вычислении различных параметров физических систем путем расчета на ЭВМ динамических траекторий составляющих их молекул и атомов с использованием экспериментально определенных потенциалов их взаимодействия.
2.2. Решение дифференциальных уравнений с запаздыванием
2.2.1. Алгоритмы решения

В отличие от ОДУ (обыкновенных дифференциальных уравнений), даже для линейных функционально- дифференциальных уравнений (ФДУ) нет общих методов нахождения решения в явном виде, поэтому разработка численных методов для ФДУ – принципиальная и важная задача. Различные численные методы разработаны, в основном, для нахождения решений специальных типов ФДУ. Большинство исследований в этом направлении посвящены численным методам для систем с дискретным запаздыванием и интегро-дифференциальным уравнениям Вольтера.

1) эффективные для ОДУ численные методы, использующиеся в пакетах программ общего назначения, ранее были модифицированы на случай только конкретных типов запаздываний;
2) проблема обработки разрывов производных решений ФДУ требует разработки трудоемких и сложных численных алгоритмов;
3) создание методов, учитывающих бесконечномерную структуру ФДУ, например непрерывных методов, приводит к специальным, более сложным алгоритмам.

В [1] описан подход к построению численных методов для ФДУ общего вида, в основе которого лежит разработанный Н.Н.Красовским и его научной школой функциональный подход в теории функционально-дифференциаль​ных уравнений. Описанные в этой книге алгоритмы имеют следующие особенности:

1) численные методы для ФДУ являются прямыми аналогами соответст​вующих классических численных методов ОДУ, т.е. если запаздывание исчезает, то методы совпадают с численными методами для ОДУ;
2) численные алгоритмы не зависят от конкретного типа запаздывания, поэтому соответствующие численные схемы являются одинаковыми для различных классов ФДУ
Эти алгоритмы обоснованы при некоторых дополнительных предположениях на общий вид ФДУ и начальные условия, однако эти предположения выполняются для большинства реальных систем. Данный подход основывается на:
· принципе разделения конечномерной и бесконечномерной составляющих в структуре функционалов и функционально-дифференциальных уравнений;
· интерполяции и экстраполяции предыстории дискретной модели;
· конструкциях i-гладкого исчисления функционалов.
Приближенная дискретная модель конструируется как последователь​ность сдвигов конечномерной составляющей текущего состояния ФДУ.

Использование интерполяции и экстраполяции предыстории дискретной модели с заранее заданными свойствами позволяет разработать общий подход к построению численной модели, адекватно описывающей исходное ФДУ, что особенно важно в случае зависящего от времени и/или распределенного запаздывания.

Точные решения ФДУ могут иметь разрывы производных, влияющие на погрешность численных алгоритмов, используемых для приближенного нахождения решений, поэтому значительное внимание исследователей уде​ляется модификации численных алгоритмов в окрестностях точек разрыва производных.

Применяемые в данном пособии численные алгоритмы используют предположение о гладкости решений ФДУ на всем временном интервале. Для конкретного ФДУ конкретная начальная функция может быть, как правило, приближена последовательностью функций, порождающих гладкие решения, следовательно, если решения ФДУ непрерывно зависят от начальных данных, то можно считать, что заданная начальная функция также порождает гладкое решение.

Рассмотрим систему функционально-дифференциальных уравнений
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с начальными условиями
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Зададим на [t0, t0+θ] временную сетку tn=t0+nΔ, n=0, 1, …, N с равномерным шагом Δ=θ/N, где N – целое число. Введем дискретную численную модель системы, обозначив приближение точного решения x(tn)=xn в точке tn через un(Rn.

Для натурального k назовем k-этапным методом типа Рунге-Кутты численную модель вида
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Причем, если bij=0 при j≥i, то метод будет явным, а в остальных случаях – неявным.

Коэффициенты метода удобно задавать таблицей Бутчера
	a1
	b11
	b12
	…
	b1k

	a2
	b21
	b22
	…
	b2k

	…
	…
	…
	…
	…

	ak
	bk1
	bk1
	…
	bkk

	
	σ1
	σ2
	…
	σk


В данном пособии используются два метода типа Рунге-Кутты, имеющие четвертый порядок точности. Первый – известный четырехэтапный явный метод (для краткости будем называть его RK4), который задается таблицей:
	0
	0
	0
	0
	0

	1/2
	1/2
	0
	0
	0

	1/2
	0
	1/2
	0
	0

	1
	0
	0
	1
	0

	
	1/6
	1/3
	1/3
	1/6


Второй – двухэтапный неявный метод Хаммера-Холлингсуорта (для краткости будем называть его HH4), который задается таблицей:
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При реализации обоих методов для интерполяции и экстраполяции дискретной предыстории модели следует использовать вырожденные сплайны четвертого порядка.
При реализации неявных методов типа Рунге-Кутты на каждом шаге приходится решать систему уравнений (в общем случае нелинейных) относительно hi. При этом возможны следующие реализации.

1) Схема предиктор-корректор. Приближенное решение системы ищется методом простой итерации (корректор), начальное значение для которого вычисляется каким-нибудь явным методом (предиктор).

2) Градиентный метод Ньютона-Рафсона.

Неявные методы Рунге-Кутты для обыкновенных дифференциальных уравнений часто применяются для исследования жестких систем. Для дифференциальных уравнений с запаздыванием этот вопрос пока недоста​точно изучен.
Возможности использования параллельных технологий при модели​ровании систем дифференциальных уравнений с запаздыванием можно упорядочить по объему блоков операций, которые считаются неделимыми.
1) Неделимый блок – полное решение конкретной системы уравнений с конкретными начальными условиями. При этом можно параллельно запускать решение систем с различными начальными условиями и/или решение систем с параметризованной правой частью с различными наборами параметров. Этот способ не требует программирования взаимодействия и синхронизации процессов, а область его применения очень широка.
2) Неделимый блок – вычисление правой части системы. В основном, такой способ применим к неявным методам типа Рунге-Кутты. 
	1/2
	1/2
	0
	0
	0

	2/3
	0
	2/3
	0
	0

	1/2
	-5/2
	5/2
	1/2
	0

	1/3
	-5/3
	4/3
	0
	2/3

	
	-1
	3/2
	-1
	3/2


Например, четырехэтапный метод  позволяет параллельно вычислять h1 и h2, а затем h3 и h4. Также при использовании метода Ньютона-Рафсона для решения нелинейных систем на каждой его итерации можно параллельно вычислять частные производные по разным переменным и применять параллельные алгоритмы решения линейной системы алгебраических уравнений (размерность которой пропорциональна размерности исходной системы).
3) Неделимые блоки – элементы правой части системы. В частности, параллельно можно вычислять отдельные компоненты векторной функции f(t, x(t), xt(.)), в случае, если размерность системы n > 1, а также более мелкие компоненты этой функции, если она имеет сложную структуру.
4) Интерполяцию и экстраполяцию предыстории можно проводить параллельно, а для расчета распределенного последействия можно исполь​зовать квадратурные формулы с параллельным вычислением подынтеграль​ных функций.
Самым универсальным способом является первый из вышеперечис​ленных, так как он эффективен практически при любом отношении скорости взаимодействия узлов параллельной программно-аппаратной системы к производительности этих узлов. Однако он неприменим в случае, если пара​метры каждого вычислительного эксперимента (аргументы параметризован​ной правой части системы и начальные условия) зависят от результатов предыдущих экспериментов. В остальных разделах данной работы будем рассматривать только этот способ.

Остальные способы сильно зависят от сложности правой части системы. И в случае, если на взаимодействие между узлами параллельной программно-аппаратной системы  тратится слишком много времени (по отношению ко времени расчетов на узлах), параллельная реализация может быть неэффективной (в некоторых случаях даже уступать скалярной реализации).

Пример программы для решения дифференциальных уравнений с запаздыванием с помощью графических процессоров шейдерной модели 3.0 приведён в Приложении.
2.2.2. Особенности реализации решения на CUDA

Ограничения реализации алгоритмов решения ФДУ на GPU, приведенные выше, в настоящий момент полностью устранимы при использовании технологии NVIDIA CUDA.

* 64-битная арифметика доступна на GPU начиная с серии GeForce GTX 2x0 (кодовое название GT200). Однако скорость этой арифметики в несколько раз меньше, поэтому ее выгодно применять только для задач, требующих повышенной точности, и только в критичных участках (к примеру, операциях накопления вида += ).

* Произвольный доступ к памяти устраняет ограничения на число одновременно решаемых систем и число точек решения (вместе с предысто​рией), связанные с ограничением на размер текстуры в модели Shader model 3.0. Появляются также дополнительные возможности, не упомянутые выше.

* Благодаря появлению в CUDA целочисленной арифметики, теперь можно реализовать методы с автоматическим выбором шага интегрирования.

* Из-за ограничений на количество итераций цикла в Shader model 3.0, количество итераций в методах простой итерации и Ньютона-Рафсона (применяемых при реализации неявных методов решения ОДУ типа Рунге-Кутта) приходилось ограничивать, при этом на каждом шаге выполнялось одинаковое число итераций, что ограничивало класс решаемых систем (требующих большего числа итераций) и уменьшало скорость решения (на интервалах интегрирования, когда точности после выполнения одной итерации уже достаточно). В CUDA можно применять цикл while без заранее заданных ограничений на число итераций.

Время на вызов GPU в CUDA на несколько порядков меньше, по сравнению с библиотекой DirectX, что позволяет получить высокую эффек​тивность применения GPU на меньшем числе систем (либо на системах из меньшего числа уравнений).

Таким образом, на GPU с применением CUDA можно реализовать весь спектр алгоритмов, имеющихся на CPU, и получить более высокую производительность при достаточно большом числе уравнений и достаточно сложной правой их части.

Задание 3.

Реализовать программно вычисления методами Рунге-Кутты, используя формулу 
(2.5)

 и описав константы Aj и  GOTOBUTTON ZEqnNum721778  \* MERGEFORMAT  как массивы. Используя в качестве примера уравнение 
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, оценить точность каждого из методов в зависимости от шага интегрирования h.

Задание 4.

Обобщить полученную программу для решения систем обыкновенных дифференциальных уравнений, преобразовав соответствующие переменные в массивы. Используя в качестве примера систему уравнений



[image: image40.wmf](

)

(

)

(

)

(

)

y'xzx

z'xyx

=

ì

ï

í

=-

ï

î


с начальным условием 
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 оценить точность методов, используя ее точное аналитическое решение 
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Задание 5. Для сравнения реализаций методов численного решения дифференциальных уравнений с запаздыванием были выбраны следующие системы:
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (2.9)

Нетрудно проверить, что решением этого уравнения является функция sin(t), если предыстория также задана функцией sin(t).

Задание 6.
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (2.10)

Решением этого уравнения является функция ln(sin(t)+2), если предыстория также задана этой функцией. Сравнивая скорость решения первого и второго уравнений, можно оценить влияние сложности правой части на время решения каждой реализацией.

Все системы решить на промежутке [0; 10]. Для первых двух уравнений (т.к. для них известно точное решение) произвести сравнение точности реализаций.

3. Высокоскоростные методы численного решения уравнений движения для метода Молекулярной динамики на графическом процессоре
3.1. Принципы моделирования ионных кристаллов методом молекулярной динамики
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Рис. 3.1. Блок-схема алгоритма молекулярной динамики

Заключается этот алгоритм в том, кристалл представляется системой недеформируемых, положительных и отрицательных, ионов, эволюциони​рующей во времени. Ионы перемещаются по законам Ньютона, а силы взаимодействия определяются парными потенциалами Uij(Rij).
Потенциалы Uij(Rij) имеют общий вид
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SEQ MTEqn \h \* MERGEFORMAT  MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.1)

где Qi, Qi, - заряды i-го и j-го ионов, Rij – расстояние между этими ионами, KE – константа закона Кулона, 
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 - некулоновский потенциал взаимодействия электроновских оболочек.

Потенциалы 
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 представляют в различных формах, обычно включающих в себя слагаемые, моделирующие отталкивание перекрываю​щихся электронных оболочек на малых расстояниях и дисперсионное притяжение на сравнительно больших. Наиболее известными из этих форм являются потенциал Букингема
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.2)

и потенциал Леннарда-Джонса
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.3)

В формуле (3.3)

 ( - глубина минимума потенциала, а ( - положение его нуля.(3.2)

 А и В – константы, характеризующие отталкивание оболочек, С6, С8 – константы, описывающие дипольную и квадрупольную составляющие дисперсионного притяжения. В формуле 
Перед началом расчёта ионам присваиваются некоторые начальные координаты и скорости (например - координаты, соответствующие узлам идеальной кристаллической решётки моделируемого соединения и скорости, соответствующие Максвелловскому распределению при заданной температуре), после чего начинается численное пошаговое интегрирование уравнений движения ионов во времени. На каждом k-ом шаге производятся следующие действия:

( Рассчитываются действующие на каждый ион силы
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.4)

( Вычисляются новые скорости и новые координаты ионов
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 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.5)

Формулы (3.5)

 справедливы при нулевых граничных условиях (конечный кристаллит из N частиц в вакууме) без компенсации перемещения, вращения и дрейфа температуры, возникающих из-за вычислительных погрешностей (алгоритмы компенсации приведены ниже). Однако этих формул достаточно, чтобы показать возможность эффективного распараллеливания по схеме SIMD: очевидно, что основные этапы алгоритма заключаются в проведении над каждым из ионов поочерёдно одних и тех же операций.
(3.4)

-
Наиболее критичным участком алгоритма является расчёт результи​рующих сил, действующих на каждый из ионов со стороны остальных. Этот расчёт необходим на каждом шаге молекулярной динамики, а его объём квадратичен по количеству частиц N, так как для каждой из N частиц необходимо выполнить суммирование сил, действующих со стороны N-1 остальных:
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SEQ MTEqn \h \* MERGEFORMAT  MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.6)

Поскольку для реалистичного моделирования модельные кристаллиты должны содержать десятки и сотни тысяч ионов, объём расчёта (3.6)

 очень велик по сравнению с расчётами на остальных этапах алгоритма. Именно этот расчёт имеет смысл в первую очередь реализовать на графических процессорах. Нам такая реализация позволила на порядки ускорить молекулярно-динамичес​кое моделирование ионных кристаллов (диоксида урана).

3.2. Программирование графического процессора для расчёта действующих на ионы результирующих сил

Расчёт сил, действующих на ионы в молекулярной динамике, мы рассмотрим на конкретном примере нашего решения этой задачи. Структура исходных данных и алгоритм получения результата в данном случае несколько более сложны, чем в предыдущем примере сложения матриц. Прежде, чем переходить к анализу текстов программ, опишем подробнее исходные данные и ожидаемый результат.

3.2.1.Исходные данные

Для расчёта сил, действующих между ионами, необходимы исходные данные трёх типов:

( Координаты всех ионов, представляющие собой трёхкомпонентные векторы из чисел с плавающей точкой:
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SEQ MTEqn \h \* MERGEFORMAT  MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.7)

( Сорта каждой из частиц (ион кислорода, урана, примесь), которые могут быть представлены скалярными числами. Здесь естественным было бы исполь​зование целочисленных типов, но графические процессоры работают только с числами с плавающей точкой. Фактически, в нашем алгоритме ионам кислорода будет соответствовать число 0.5, а ионам урана – число 1.5. В случае наличия примесей либо ионов с нестехиометрическими зарядами они кодировались бы числами 2.5, 3.5 и т.д. Важно отметить, что при таком представлении каждая частица полностью характеризуется 4-х-компонентным вектором (в дальней​шем 4-векторы):
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SEQ MTEqn \h \* MERGEFORMAT  MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.8)

( Наборы параметров потенциалов взаимодействия – констант для подста​новки в формулы типа (3.2)

, так что каждой паре сортов частиц соответствовал набор из 4-х параметров потенциала:(3.3)

. Фактически, в рассматриваемом примере мы пользовались потенциалами Букингема (3.2)

-
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SEQ MTEqn \h \* MERGEFORMAT  MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.9)

Эти параметры являются числами с плавающей точкой, а наборы параметров для каждой пары сортов можно рассматривать как 4-векторы.

Видно, что все исходные данные в нашей реализации молекулярной динамики могут быть представлены как 4-векторы, описывающие либо каждую из частиц, либо потенциалы взаимодействия пары сортов частиц. Современные графические процессоры поддерживают параллельную обработку данных в форме 4-векторов, а язык HLSL имеет встроенный тип данных для обработки 4-векторов с плавающей точкой – float4. Именно такой тип имеют данные, записываемые графическим процессором в рендер-цель. Входные данные мы тоже будем представлять в форме 4-векторов.

3.2.2. Представление исходных данных для GPU
В предыдущем примере представление складываемых матриц в виде двухмерных массивов было естественным. Здесь же частицы пронумерованы индексом i от 0 до N-1, так что образуют линейный массив. Для обработки на GPU 4-векторы (1.4)

.(1.2)

-(3.8)

 с координатами и типами частиц необходимо хранить в ячейках двухмерного массива, как это показано на примере 
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Рис 3.2. Массив исходных данных для графического процессора. Слева и внизу указаны текстурные координаты, по которым GPU будет обращаться к ячейкам массива

Размеры создаваемого массива по каждой из размерностей, вообще говоря, могут быть любыми, однако для оптимальной работы GPU лучше выбирать их кратными 32. Такой массив будет до конца заполнен частицами, если N кратно 322. Но даже если это не так, лучше оставить в массиве пустые ячейки, чем подгонять его размеры к реальному количеству частиц. Тип данных в массиве – 4-векторы (3.8)

. В качестве примера, на рис. 3.2. показана структура массива 64(96.

В идеальном стехиометрическом ионном кристалле присутствуют частицы двух типов – катионы и анионы. Соответственно, возможны 4 комбинации типов взаимо​действующих частиц: анион-анион, анион-катион, катион-анион, катион-катион. Текстура, в которой параметры потенциалов взаимодействия передаются графическому процессору, показана на рис. 3.3. В парах индекс 0 относится к анионам, а индекс 1 – к катионам.
Комбинации анион-катион и катион-анион фактически эквивалентны, так как представляют одну и ту же пару частиц с одним и тем же потенциалом. Однако, при программировании GPU удобнее разместить пары анион-катион и катион-анион в различных ячейках массива входных данных, с одинаковыми параметрами потенциала (рис. 3.3).
	1/4
	Пара (0;0):
[A00, B00, C6, 00, C8, 00]
	Пара (1;0):
[A10, B10, C6, 10, C8, 10]

	3/4
	Пара (0;1):
[A01, B01, C6, 01, C8, 01]
	Пара (1;1):
[A10, B10, C6, 10, C8, 10]

	
	1/4
	3/4


Рис. 3.3. Массив параметров потенциалов взаимодействия для графичес​кого процессора. Как и на рис. 3.2., слева и внизу указаны текстурные координаты, по которым GPU будет обращаться к ячейкам массива; [A10, B10, C6, 10, C8, 10] = [A01, B01, C6, 01, C8, 01]

3.2.3. Алгоритм расчёта результирующих сил с использованием графического процессора

При программировании обычного процессора существовали бы два различных варианта организации циклов для вычисления результирующих сил, показанные на рис. 3.4.
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Рис. 3.4. Алгоритмы расчёта результирующих сил. Вариант б) лучше реализует принцип поточно-параллельных вычислений

Из двух приведённых схем для графического процессора лучше подходит алгоритм б), так как операции
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для всех значений j могут быть осуществлены в поточно-параллельном режиме независимо друг от друга. В случае реализации алгоритма а) на графическом процессоре в параллельном режиме могли бы быть рассчитаны только векторы
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после чего суммирование
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нужно было бы проводить на CPU, так как графический процессор не может согласовать параллельное суммирование многих величин с записью результата в одну и ту же общую ячейку памяти.

В настоящем примере для расчёта сил на GPU будет применяться алгоритм б). Далее мы проанализируем алгоритм шейдера, решающего эту задачу.
3.2.4. Шейдер для расчёта результирующей силы

Шейдер для расчёта результирующей силы имеет ту же структуру, что и в предыдущем примере сложения матриц. Эта структура показана на рис. 3.5.
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Рис. 3.5. Обобщённая блок-схема шейдера

Ниже приведено конкретное содержание шейдера, с пояснениями.
( Блок описания входных данных.

/* Переменные, хранящие текстурные координаты иона j. Будут рассчитываться силы, действующие со стороны этого иона на все остальные */

float u_j, v_j;

/* Текстуры, в которых будут храниться данные:

 in_pos – координаты и типы частиц, в форме 4-вектора;

 in_coefs – коэффициенты потенциалов взаимодействия для каждой пары типов частиц. Для каждой пары – 4 коэффициента внутри одного 4-вектора;

 out_force – компоненты результирующей силы, действующей на каждый из ионов */

texture in_pos, in_coefs, out_force;

( Блок описания «избирателей». Отметим ещё раз, что «избиратели» (samplers) - это автоматически исполняемые процедуры, которые передают данные из видеопамяти графическому процессору.

sampler pos   = sampler_state { Texture = <in_pos>;},

        coefs = sampler_state { Texture = <in_coefs>;},

        force = sampler_state { Texture = <out_force>;};

( Пиксельный шейдер. В параллельном режиме вычисляет силу, действующую на каждый из ионов (индекс i) со стороны фиксированного j-го иона, после чего проводит суммирование (2.7). 

/* Функция возвращает значение типа float4 – 4-х-вектор, три первые элемента которого содержат компоненты силы. Эта функция будет выполнена в параллельном режиме для всех возможных значений своего аргумента uv_i – координат i-х ионов во входной текстуре in_pos.

Аргумент uv_i имеет тип float2, то есть – является 2-компонентным вектором; этот вектор и содержит координаты ячейки в текстуре in_pos (см. рис. ) */

float4 force_ij(float2 uv_i : TEXCOORD0) : COLOR

{

/* ion_j – переменная типа float4. В эту переменную копируется 4-вектор, который хранится в ячейке текстуры in_pos с координатами (u_j, v_j) и содержит координаты и тип j-ого иона. В аналогичную переменную ion_i из ячейки текстуры in_pos с координатами uv_i копируется 4-вектор, характеризующий i-ый ион */

  float4 ion_j = tex2D(pos, float2(u_j, v_j));

  float4 ion_j = tex2D(pos, uv_j)

/* c – 4-вектор, расположенный в ячейке текстуры in_coefs с координатами (ion_i.w, ion_j.w), представляющими собой значения типов i-ого и j-ого ионов. Содержит параметры потенциала взаимодействия этой пары ионов */

  float4 c = tex2D(coefs, float2(ion_i.w, ion_j.w));

/* R – 3-компонентный вектор, представляет собой радиус-вектор, направленный от j-ого иона к i-му иону */

  float3 R = ion_i.xyz - ion_j.xyz;

/* r – скаляр одинарной точности, равный обратному расстоянию между i-м и j-м ионами, либо нулю (1e-8) в случае i = j */

  float r = rsqrt(max(dot(R, R), 1e-8));

  float r3 = r * r * r; //скаляр, равный r3
/* Далее, рассчитывается сила, действующая на i-й ион со стороны j-го иона, по формуле
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Здесь c.x = KE(|qi|(|qj| - множитель закона Кулона; c.y и c.z – константы экспоненциального отталкивания с потенциалом U = A(exp{-B(R}, причём с.y = -A(B, с.z = -B; c.w – константа Ван-дер-Ваальсовского притяжения U = -C6(R-6, равная 6(С6.

Наконец, сила (3.11)

 добавляется к текущему вектору результирующей силы, который уже был записан в ячейку uv_i рендер-цели в ходе предыдущих вызовов шейдера при меньших значениях j (см. алгоритм на рис. 3.4 б):



[image: image65.wmf]iiij

FFF

=+

rrr

,
 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (3.13)

Этот результат снова записывается в рендер-цель, в ячейку с координатами uv_i */

  return float4(R * ((c.x - c.w * r3 * r * r) * r3 - c.y * r * exp(c.z / r)), 0) + tex2D(force, uv_j);

} // конец процедуры
( Вершинный шейдер. В нашем случае фактически не используется

void transform(in float4 xy_in: POSITION, in float2 uv_in: TEXCOORD0, out float4 xy_out: POSITION, out float2 uv_out: TEXCOORD0)

{

  uv_out = uv_in;

  xy_out = xy_in;

}

( «Техника», т.е., процедура, которая будет исполняться при обращении к графическому процессору из программы на C#. В свою очередь, исполняет функцию force_ij в качестве пиксельного шейдера и процедуру transform в качестве вершинного шейдера.
technique Force { pass force_i {

  PixelShader = compile ps_3_0 force_ij();

  VertexShader = compile vs_3_0 transform();

}} // Завершение программы
3.3. Исполнение шейдера из программы МД-моделирования на C#

3.3.1.  Этапы алгоритма моделирования, исполняемые на CPU
Программа для графического процессора должна запускаться внутри полного алгоритма молекулярной динамики, остальные части которого исполняются на центральном процессоре. Ниже мы рассмотрим реализацию этого общего алгоритма на языке C# с использованием библиотеки процедур XNA2.
Для проведения расчёта на графическом процессоре во внешней, вызы​ваю​щей этот расчёт, программе, необходимо выполнить ряд операций:
( Создать объект (в DirectX – объект типа GraphicsDevice​Manager), реализующий доступ к графическому процессору;
( Выделить память (т.е., описать переменные) для массивов, в которых будут храниться входные данные, – координаты частиц и параметры потенциа​лов взаимодействия, – а также выходные данные – компоненты векторов сил, действующих на ионы;
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Создание объекта типа   GraphicsDeviceManager  (менеждер графического устройства), который будет  обеспечивать взаимодействие с графическим  процессором  

Выделение памяти для текстур с координатами  частиц и параметрами пот енциалов взаимодействия, а  также для рендер - цели  

Выделение памяти для квада и сопоставление вершин  квада с текстурными координатами  

Компиляция текста программы на языке  HLSL ,   содержащей необходимые шейдеры   

Выбор «техники», которая будет в да льнейшем  вызываться программой на  C #  

Связывание текстур, определённых внутри  программы для  GPU , с массивами входных данных,  заполняемыми программой на  C #  

Начало интегрирования по времени,  включающего циклы по расчёту сил  

Записываем во входную текстуру т екущие  координаты частиц  

Обнуляем ячейки рендер - цели  

Исполняем алгоритм, показанный на рис.   2. 3   б  

Значения сил из рендер - цели передаются  CPU ,  который по ним рассчитывает перемещения  частиц  


Рис. 3.6. Операции, исполняемые центральным процессором

( Представить входные данные в форме, требуемой для их передачи графи​ческому процессору;
( Выделить память для хранения координат вершин квада (описание поня​тия «квад» приведено выше) и задать значения этих координат;

( Обратиться к текстовому файлу, содержащему код шейдера (программы для графического процессора). Откомпилировать этот код и записать получен​ную программу в память, доступную графическому процессору (перечисленные задачи программируются несложно, поскольку в библиотеке XNA2 для этого есть стандартные процедуры);

( Передать графическому процессору исходные данные;

( Исполнить необходимые расчёты;

( Скопировать результат из рендер-цели для дальнейшего использова​ния в программе на центральном процессоре;
Операции, которые необходимо выполнить для организации расчёта, обобщены в блок-схеме на рис. 3.6.
3.3.2. Процедуры на C#, обеспечивающие работу с графическим процессором
Ниже приведён текст программы на C#, в котором выделены и прокоммен​тированы все перечисленные этапы. В этом тексте присутствуют и все необхо​димые вспомогательные операции, также с комментариями.
private void InitGPU() /* Подготовительные операции для расчёта на графическом процессоре */

{

    //Локальная переменная, представляющая графический процессор

    gpu = graphics.GraphicsDevice;

    //Создаем текстуру размером w * h, в которой будут храниться координаты и типы частиц. Количество ячеек в этой текстуре (w*h) должно совпадать с количеством частиц в кристалле, либо превышать это количество (в последнем случае «лишние» ячейки не исполь​зуют​ся). Расчёт на GPU будет наиболее быстрым, если w и h кратны 32.

    in_pos = new Texture2D(gpu, w, h, 1, TextureUsage.None, SurfaceFormat.Vector4);

    //Создаём рендер-цель – текстуру размером w * h, в которую попадет результат рас​чета сил – в её ячейках будут храниться силы, действующие на каждый из ионов.

    out_force = new RenderTarget2D(gpu, w, h, 1, SurfaceFormat.Vector4, RenderTargetUsage.PreserveContents);

        // Задаем текстуру размером 2 * 2, с параметрами парного межчастичного потенциала

        in_coefs = new Texture2D(gpu, 2, 2, 1, TextureUsage.None, SurfaceFormat.Vector4);

        float[] data = new float[2 * 2 * 4];

        for (int u = 0; u < 2; u++)

            for (int v = 0; v < 2; v++) //здесь 2 цикла могли быть заменены одним по i от 0

                                        //до <количества пар> - 1

            {

                int i = (u * 2 + v) * 4;

                data[i] = (float)coefs[i++];

                data[i] = (float)coefs[i++];

                data[i] = (float)coefs[i++];

                data[i] = (float)coefs[i++];

            }

        in_coefs.SetData<float>(data); //in_coefs - переменная типа Texture2D

        //Задаем квад (вершинные и текстурные координаты, соответственно).

        //Y-координата текстуры инвертирована по отношению к Y-координате вершины,

        //т.к. ось Y направлена снизу вверх в пространстве вершин и сверху вниз в пространстве экрана.

        float du = 0.5f / w, dv = 0.5f / h; 

        // смещения для адресации текселей по центрам 

        //(в случае текстур с размерами не равными степени числа 2

        quad = new VertexBuffer(gpu, typeof(VertexPositionTexture), 4, BufferUsage.None); //переменная типа VertexBuffer
        quad.SetData<VertexPositionTexture>(new VertexPositionTexture[] {

            new VertexPositionTexture(new Vector3(-1,  1, 0), new Vector2(0 + du, 0 + dv)),

            new VertexPositionTexture(new Vector3( 1,  1, 0), new Vector2(1 + du, 0 + dv)),

            new VertexPositionTexture(new Vector3(-1, -1, 0), new Vector2(0 + du, 1 + dv)),

            new VertexPositionTexture(new Vector3( 1, -1, 0), new Vector2(1 + du, 1 + dv))

        }); // кубу в пространстве сопоставлены смещенные углы плоскости

        gpu.Vertices[0].SetSource(quad, 0, VertexPositionTexture.SizeInBytes); //размер квада

        gpu.VertexDeclaration = new VertexDeclaration(gpu, VertexPositionTexture.VertexElements); //неясно, что

        //Задаем шейдер и его входные параметры.

        //Компиляция текстового файла с шейдером

        CompiledEffect e = Effect.CompileEffectFromFile("force.fx", null, null, CompilerOptions.None, TargetPlatform.Windows);

        //Проверка успешности компиляции

        if (!e.Success) throw new Exception(e.ErrorsAndWarnings);

        //Записывает программу эффекта в память видеокарты

        fx = new Effect(gpu, e.GetEffectCode(), CompilerOptions.None, null); //переменная типа Effect

        //Выбирает процедуру из кода эффекта, которую надо будет выполнять

        fx.CurrentTechnique = fx.Techniques["Force"];

        //Передача на видеокарту координат частиц

        fx.Parameters["in_pos"].SetValue(in_pos); //видимо, in_pos и in_coefs описаны в шейдере как входные текстуры

        //Передача на видеокарту параметров потенциалов взаимодействия

        fx.Parameters["in_coefs"].SetValue(in_coefs);

    }

    private void ForceGPU()

    {

        int i, u, v;

        //Задаем текстуру с координатами и типами частиц

        float[] data = new float[w * h * 4];

/* Текстура представляет собой таблицу с размером w по горизонтали и h по вертикали.

 * В каждой ячейке таблицы находится 4-х-вектор, хранящий координаты и тип ионов.

 * Номер частицы в линейном массиве i вычисляется по формуле i = v * w + u
 */      

        for (v = 0; v < h; v++)

            for (u = 0; u < w; u++)

            {

                i = v * w + u;

                data[i * 4 + 0] = (float)pos[i * 3 + 0];

                data[i * 4 + 1] = (float)pos[i * 3 + 1];

                data[i * 4 + 2] = (float)pos[i * 3 + 2];

                data[i * 4 + 3] = type[i] / 2f;

            }

        in_pos.SetData<float>(data); //in_pos - переменная типа Texture2D

        //Задаем новую рендер-цель, сохраняя старую.

        RenderTarget2D old_render_target = (RenderTarget2D)gpu.GetRenderTarget(0); //Зачем нужно преобразование типа?

        gpu.SetRenderTarget(0, out_force); //out_force - переменная типа RenderTarget2D

        gpu.Clear(new Color(0, 0, 0, 0)); //Обнуление сил в рендер-цели

        fx.Begin(); //спросить, что делает Begin. Загружает в память?

        for (i = 0; i < ions; i++)

        {

            //Обновляем ссылку на рендер-цель (необходимо для корректного выполнения операции += в шейдере)

            gpu.SetRenderTarget(0, null);            fx.Parameters["out_force"].SetValue(out_force.GetTexture());

            gpu.SetRenderTarget(0, out_force);

            //Передаем в шейдер текстурные координаты i-й частицы.

            u = i % w; v = i / w; //очевидно, % - остаток от деления

            fx.Parameters["u_i"].SetValue((u + 0.5f) / w); //передаётся центр ячейки

            fx.Parameters["v_i"].SetValue((v + 0.5f) / h); //передаётся центр ячейки
            //Вычисляем взаимодействие i-й частицы со всеми остальными.

            fx.CurrentTechnique.Passes["force_i"].Begin(); 

            gpu.DrawPrimitives(PrimitiveType.TriangleStrip, 0, 2);

            fx.CurrentTechnique.Passes["force_i"].End();

        }

        fx.End(); //В цикле по всем частицам заполняется одна и та же рендер-цель

        //Восстанавливаем старую рендер-цель.

        gpu.SetRenderTarget(0, old_render_target);

        //Получаем результат из новой рендер-цели

        data = new float[w * h * 4];

        for (i = 0; i < 3; i++) gpu.Textures[i] = null;

        out_force.GetTexture().GetData<float>(data); //out_force - массив с рендер-целью

        for (v = 0; v < h; v++) 

            for (u = 0; u < w; u++)

            {

                i = v * w + u;

                force[i * 3 + 0] = data[i * 4 + 0];

                force[i * 3 + 1] = data[i * 4 + 1];

                force[i * 3 + 2] = data[i * 4 + 2];

            }

    }

Задание 7.
Составить программу для расчёта температуры кристалла диоксида урана с помощью CPU и GPU при заданных скоростях частиц. Сравнить возможности составленных программ, провести сравнение с экспериментом.
4. Восстановление потенциалов межчастичных взаимодействий методом высокоскоростной молекулярной динамики
4.1. Исходные данные и метод восстановления потенциалов


МД моделирование рекомендуется проводить в периодических гра​ничных условиях (ПГУ) для исключения поверхностных эффектов. В этом случае объем модельного кристалла при данной температуре связан с его периодом решетки соотношением: V(T) = c(L(T)3, где с – количество элемен​тарных ячеек в периодически-транслируемой кубической области.

Необходимо искать параметры ПП, которые минимизируют средне​квадратичное отклонение периода решетки (или объема кристалла с задан​ным числом частиц) от экспериментального во всем диапазоне температур от комнатной до точки плавления 300~3100К при нулевом внутреннем давле​нии. Атмосферным давлением ~0.1 МПа можно пренебречь в сравнении с давлениями 0.3~3 ГПа, возникающими в кристалле при отклонениях периода решетки на 0.001~0.01 ангстрем (далее просто Å).

Для получения среднего периода решетки в «изобарном» МД-моделировании (при заданном числе частиц, давлении и температуре – NPT) требуется релаксация к равновесию и усреднение колебаний объема кристалла под действием баростата с периодом порядка 1-10 пикосекунд (далее просто пс), который определяется константой баростата. При этом из уравнения состояния следует, что отклонения объема при данной температуре однозначно определяются соответствующими отклонениями давления – к примеру, непосредственно из определения изотермической сжимаемости: dlnV = –BTdP.

Однако, для получения среднего давления в «изохорном» МД-моделировании (при заданном числе частиц, объеме и температуре – NVT) требуется релаксация к равновесию и усреднение лишь тепловых колебаний частиц около положений равновесия, период которых меньше на 1-2 порядка ~0.1 пс (см. табл. 4.1).

Таблица 4.1
Сравнение NVT и NPT типов МД-моделирования.

	Тип МД-моделирования
	NVT
	NPT

	Тип усредняемых колебаний
	Тепловые колебания частиц около положений равновесия
	Колебания объема кристалла под действием баростата

	Период колебаний, пс
	~0.1
	~1-10 (зависит от константы баростата)

	Время релаксации, пс
	2
	25-250

	Время усреднения, пс
	2-10 (увеличивается с ростом температуры)
	50-500

	Общее время МД-моделирования на 1 точку температуры, пс
	4-12
	75-750


Поэтому для решения оптимизационной задачи за наименьшее время лучше использовать NVT-моделирование (при постоянстве количества частиц, объёма и температуры) и минимизировать отклонения от эксперименталь​ных значений уравнения состояния по давлению, вместо объема (периода решетки), а NPT-моделирование (при постоянном нулевом давлении вместо постоянства объёма) температурной зависимос​ти периода решетки приме​нять лишь для заключительной оценки качества полученных ПП.
Оценка отклонений периода по давлению на высоких температурах является заниженной (максимальное отличие наблюдается вблизи плавления и достигает ~0.01 Å).

4.2. Модель и детали реализации

Парные потенциалы, как правило, ищут в форме Борна-Майера [2], при этом для снижения размерности оптимизационной задачи используют распростра​ненное приближение [3]–[7]:

( у взаимодействия «катион-анион» пренебрегают дисперсионным притяжением, а у «катион-катион» обоими составляющими в сравнении с кулоновским членом;

( ионы, считают точечными зарядами, величину, которых варьируют посредством общего множителя для сохранения электронейтральности системы.

Расчет межчастичных взаимодействий в ПГУ проводят с помощью суммирования Эвальда в приближении «ближайших отражений» [8]:
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Здесь r – радиус-вектор, k – вектор обратной решетки, Uij – короткодействующий ПП в форме Борн-Майера с подбираемыми параметрами Aij, Bij, Cij, Q – подбираемый безразмерный множитель зарядов qi и qj, Ke = 14.3998 эВ*A – электростатическая постоянная, а w – параметр метода Эвальда.
Исходная транслируемая ячейка содержала 768 ионов – 4х4х4 элемен​тарные ячейки по 12 частиц, т.к. дисперсионное слагаемое потенциала анион-анион при 3х3х3 (и меньшем числе ячеек) на границе транслируемой области вносит вклад порядка ~10–3 в расчет межчастичных сил и его обрезание на этом расстоянии приводит к постоянному увеличению энергии (разогреву) в системе. Сумма в обратном пространстве бралась по 2196 векторам обратной решетки. При таких параметрах относительная точность вычисления сил, действующих на частицы, составляла: ~10–6.

Динамику системы целесообразнее моделировать методом Рябова [9] с интегратором Верлета [10]:
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Здесь rFCC – начальные положения ионов, образующие гранецентриро​ванную кубическую решетку с экспериментальным значением объема V0 (соответствующего экспериментальному периоду решетки); vMB – начальные скорости, соответствующие распределению Максвелла-Больцмана для выбранной температуры T0; M, P, U, K – масса, давление, потенциальная и кинетическая энергии модельного кристалла в момент времени t; ∆t = 5 фемтосекунд – шаг времени интегратора Верлета; g = 2 – безразмерная константа баростата Рябова, определяющая частоту колебаний для радиуса гипертора R (R( – его скорость).

Во время релаксации системы к равновесию каждые 0.2 пс (т.е. примерно каждые 2 периода тепловых колебаний ионов кислорода) необходимо проводить коррекцию скоростей в соответствии с заданной температурой T0 масштабированием на (T/T0)1/2. После релаксации в течение времени усреднения рекомендуется накапливать средние значения следую​щих макропараметров [11]:
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Здесь Т – температура, kB – постоянная Больцмана, BT – изотермичес​кая сжимаемость. E и H – общая энергия и энтальпия системы,
Параметры ПП рекомендуется искать в виде решения оптимиза​ционной задачи, минимизирующей среднеквадратичное отклонение от нуля среднего давления по 4-6 точкам температуры в диапазоне 300~3100К:
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Локальную нелинейную многомерную оптимизацию рекомендуется  проводить методом Брента [12], который подобно распространенному симплекс-методу Нелдера-Мида [13] не требует производной, но демонстри​рует лучшую сходимость. Для глобальной оптимизации начальный набор параметров локального метода лучше определять случайным отклонением от найденного минимума по разным переменным с учетом их масштаба. В качестве начальных параметров ПП для оптимизационной задачи рекомендуется использовать значения, полученные другими авторами [3]–[7] [14]–[15], а затем – ранее найденные в процессе оптимизации.

Задание 8. Определение коэффициентов самодиффузии ионов в диоксиде урана
Одним из важнейщих технологических параметров реакторных материалов являются коэффициенты диффузии атомов или ионов, составляющих эти материалы. Экспериментальное определение таких величин является затруднительным, а иногда и просто невозможным. Большие возможности для этого предоставляет метод молекулярной динамики на графических процессорах. Он позволяет проводить моделиро​вание достаточно большого количества частиц даже  в ионных системах с дальнодействием. В настоящем пособии для моделирования диоксида урана в качестве параметров потенциала Борна–Майера рекомендуется использовать данные из работы [2] – модель “жестких” ионов с целочислен​ными зарядами (табл. 4.2)
Таблица 4.2
Параметры потенциала Борна–Майера для UO2 [2]

	Параметр потенциала
	A, эВ
	B, Å
	С, эВ ( Å-6

	U-O
	873.32735
	2.477148
	0

	O-O
	50259.33984
	6.542362
	72.65339


Для дальнейшего улучшения свойств (совпадение моделируемого параметра решетки кристалла с экспериментальным) выбранного потенциала нами ранее было проведено уменьшение зарядов ионов, обеспечившее совпадение значения параметра решетки диоксида урана при комнатной температуре (300К с экспериментальным – 5.47Å. Полученные таким образом дробные значения заряда соста​вили: (-1.9085е) для кислорода и (+3.817е) для урана, что и следует использовать при расчетах.
Для численного рещения уравнения движения молекулярной динамики. как правило, используют конечно-разностный метод «leapfrog» (величина временного шага Δt = 5∙10-15 секунд):

vi(t+Δt/2) = vi(t(Δt/2) + Δt∙Fi(t)/mi
 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (4.5)


ri(t+Δt) = ri(t) + Δt∙vi(t+Δt/2)


Моделирование проводят в нулевых граничных условиях (НГУ). В вакууме формируют кубический нанокристалл, содержащий различное (от 2592 до 20736) число ионов, таким образом, чтобы его электростатический дипольный момент был минимальным. При этом кристалл в виде куба с ребром в K элементарных ячеек разбивают на три зоны: внешнюю (поверхность) и промежуточную толщиной в одну элементарную ячейку каждая, а также внутреннюю, в виде куба с ребром в (K–4) элементарных ячейки. Динамические и структурные характеристики для каждой зоны исследуют независимо. В частности, нанокристалл из 6144 ионов (K=8) содержит: 768 частиц во внутренней области, 1824 в промежуточной и 3552 во внешней. Для уменьшения влияния поверхности расчеты «объемных» параметров проводят на основе статистики из внутренней зоны кристалла.

Коэффициенты диффузии ионов при заданной температуре рассчитывают по формуле Эйнштейна через зависимость среднеквадратич​ного смещения частиц <Δr2> от времени t:


D = <Δr2> / 6t
 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (4.6)

Среднеквадратичные смещения ионов рассчитывают следующим образом:
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Здесь на шаге времени t идет суммирование по всем частицам сорта S квадратов смещений их текущих позиций относительно начальных.
Разупорядочение в моделируемых нанокристаллах анализируют по виду радиальной функции распределения (РФР) ионов каждого сорта:

gS(r) = NS(r,Δr) / V(r,Δr)
 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (4.8)

Здесь NS(r,Δr) – число ионов сорта S в сферическом слое толщиной Δr, находящемся на расстоянии r от центра кристалла, а V(r,Δr) – объем этого слоя.
Задание 9. Определение температурной зависимости теплоемкос​ти оксидного уранового топлива
Моделирование температурной зависимости изохорной и изобарной теплоемкости рекомендуется проводить методом изложенным в разделе 6 данного учебного пособия по следующим соотношениям:
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Здесь Е – внутренняя энергия системы, Н - энтальпия, К – суммарная кинетическая энергия частиц, U – потенциальная энергия, PV – произведение давления на объём.
Задание 10.
Используя элементы программы раздела 6 составить программу расчета температурной зависимости изохорной и изобарной теплоемкостей диоксида урана при различных температурных интервалах с помощью СРU и GPU. Проанализировать ход теплоемкости в области суперионного перехода.
5. Метод Монте-Карло в вычислительных экспериментах и моделировании
5.1. Численное интегрирование методом монте – карло
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С другой стороны это среднее может быть приближенно вычислено следующим образом:
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где 
[image: image75.wmf](
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 – набор значений функции  в некоторых N случайно выбранных точках xi, достаточно равномерно распределенных по единичному интервалу. Исходя из этого, может быть получена формула для вычисления определенного интеграла по единичному отрезку методом Монте-Карло:
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Любой определенный интеграл общего вида 
[image: image77.wmf](
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 всегда может быть приведен к единичному отрезку  путем замены переменной
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Вычисления интегралов методом Монте – Карло обычно производятся следующим образом: берется некоторое случайное число в единичном интервале, используя генератор (обычно это встроенная функция с названием random или подобным тому), и вычисляется значение подынтегральной функции в этой точке, затем генерируется другое случайное число, вычисляется следующее значение функции и суммируется с предыдущим и так далее. Это суммирование продолжается до тех пор, пока не наберется такое количество N точек, которого достаточно для оценки значения интеграла с нужной точностью. После этого рассчитанная сумма делится на N.
Точность расчетов при этом будет определяться не только количеством точек N, но и свойствами генератора случайных чисел, в частности его спектром и периодом. Недостатками метода является низкая точность и весьма существенная зависимость полученных результатов от качества использованного генератора. Число точек N, в которых требуется вычислять значения подынтегральной функции для достижения нужной точности, как правило, оказывается существенно больше, чем таковое для методов типа Симпсона, а значит, возрастает и время счета. Кроме того, если используется генератор с неравномерным спектром, или если он быстро «зацикливается», то точность, даваемая методами Симпсона, может оказаться для метода Монте – Карло принципиально недостижимой ни при каком N.

Формула (36) может быть легко обобщена для многомерного случая:
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где m – размерность интеграла.

Любой многомерный интеграл с произвольными пределами приводится к виду (5.4)

 к каждому из его аргументов xj.
(5.5)

 путем применения преобразования 
Количество точек N, необходимое для вычисления интеграла с заданной точностью существенно не меняется с ростом его размерности, но теперь для расчета одной точки потребуется не одно, а m случайных чисел в единичном интервале, по одному для каждого из аргументов xj. Это означает, что полное количество случайных чисел, необходимое для вычисления интеграла с нужной точностью будет расти приблизительно линейно с увеличением размерности интеграла m. Нетрудно видеть, что для методов типа Симпсона необходимое число точек в этом случае будет расти экспоненциально. Это означает, что, начиная с определенной размерности интеграла m методы Монте – Карло получат преимущество перед методами Симпсона, и это преимущество с дальнейшим увеличением m будет все возрастающим.

В молекулярной физике, например, в кинетической теории газов, возникают задачи, для решения которых требуется вычисление интегралов размерностью в несколько миллионов и выше. Применение методов типа Симпсона для их вычисления оказывается невозможным, поскольку время счета при этом достигает астрономических величин. Использование методов Монте-Карло в этом случае оказывается единственно возможным выходом.

Задание 11.

Реализовать вычисления определенных интегралов методом Монте-Карло по формуле (5.3)

. Провести сравнение этой методики с другими методами типа Симпсона. Сравнить необходимое число точек при заданной точности и точности при заданном числе точек.

Задание 12.

Обобщить полученную программу для вычисления многомерных интегралов по формуле 
(5.4)

 вычислить объем единичной сферы (5.5)

. Используя приведение  GOTOBUTTON ZEqnNum365330  \* MERGEFORMAT  методом Монте – Карло. Провести аналогичное сравнение с методами типа Симпсона для этого случая. Сделать вывод о тенденциях. Сравнить скорость вычислений интегралов с помощью СРU и GPU.
5.2. Исследование явлений переноса. расчет средних значений для канонического ансамбля методом монте – карло
Канонический ансамбль представляет собой некоторую систему, находящуюся в термостате. Термостат – некий объем при фиксированной температуре и NT, NC, где NT – число частиц в термостате, а NC – число частиц в системе.  Пусть температура термостата равна Т, тогда температура системы также Т, но по энергии система может флуктуировать.
Микросостояние есть мгновенный «снимок» системы, где мы фиксируем все координаты и скорости частицы.
Вероятность того, что система находится в микросостоянии S с энергией ES, равна
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где Z – статистическая сумма или статистический интеграл, равный
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где М – число микросостояний системы.

Расчет средней величины некоторого параметра системы А производится следующим образом
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Казалось бы, в этой формуле есть все, что необходимо для расчета 
[image: image84.wmf]A

, но на самом деле в ней нет самих микросостояний. 
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 – нормировка (сразу следует из (5.7)

).(5.6)

 и 
Как рассчитать 
[image: image86.wmf]A

 для системы многих частиц?

Пусть, например, имеем систему из N частиц, так что
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где 
[image: image88.wmf](
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 – потенциал взаимодействия частиц системы.
Кинетическая энергия системы, если А не зависит от скоростей, вообще сокращается; если есть часть А, зависящая от скоростей, то она, как правило, вычисляется аналитически, поскольку кинетическая энергия является аддитивной функцией составляющих ее переменных.

Для нахождения 
[image: image89.wmf]A

 методом Монте – Карло можно использовать так называемый алгоритм Метрополиса (1953г.) то есть генерация микросостояний. Его суть: 
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 – сумма по статистическим испытаниям, где каждое микросостояние S генерируется следующим образом:

1. Выбираем начальную конфигурацию частиц системы 
[image: image91.wmf]0
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 (начальные по парные расстояния). Это микросостояние S0. 

2. Вычисляем начальное значение энергии Е0 и величину А0. 

3. Производим пробное изменение конфигурации системы. 

Для этого: берем 1 частицу. Сдвигаем ее в пространстве на 
[image: image92.wmf]r
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 (где 
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, ( – случайное число из [0,1], 
[image: image94.wmf]R

D

= сonst – величина шага движения частиц).

4. Вычисляем значение энергии в новом состоянии Е1.

5. Вычисляем 
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6. Если 
[image: image96.wmf]E0
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, конфигурация S1 принимается. Для  этой конфигураций частицы, вычисляем А1; и это значение А1 будет учитываться в сумме по S при вычислении 
[image: image97.wmf]A
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7. Если 
[image: image98.wmf]E0

D

>

, вычисляем так называемую вероятность перехода 
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(в предыдущем случае, когда 
[image: image100.wmf]E0
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 очевидно неявно полагалось, что W=1).

8. Генерируем следующее случайное число ( из [0,1].

9. Если 
[image: image101.wmf]W
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, то конфигурация S1 принимается. В противном случае сохраняется начальная конфигурация S0. После этого производится переход к п. 3 и все повторяется многократно.

Очевидно, что при таких переходах система стремится к минимуму энергии ЕS, но к минимуму «в среднем», поскольку конфигурации с возрастанием энергии все таки возможны, но они осуществляются с вероятностью 
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Задание 13.

Провести моделирование движения молекул однокомпонентного газа, используя алгоритм Метрополиса. Все параметры системы взять такими же, как и для моделирования методом молекулярной динамики (задание 9).

Алгоритм Метрополиса может быть адаптирован для моделирования блуждания каких-либо примесей по кристаллической решетке. Пусть имеется решетка и объект, который блуждает по решетке. Задаются возможные перемещения объекта и вероятность, с которой он блуждает.

В этой задаче предполагаем, что все узлы решетки одинаковы и вероятность скачков в каком-либо направлении равна 
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, где U – высота потенциального барьера, который объекту необходимо преодолеть для перемещения в этом направлении. Число возможных направлений скачков N определяется геометрией решетки.
Рассчитаем коэффициент диффузии методом Монте – Карло

1. Построим решетку,

2. Перенумеруем скачки (Nck – общее количество),

3. Генерируем случайное число (, которое определяет направление скачка в интервале [0,1]

4. Определяем 
[image: image104.wmf]iN
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 и округляем до ближайшего целого, получаем номер направления скачка 

5. Генерируем следующее случайное число ( из [0,1]. Если 
[image: image105.wmf]W

g

³

, совершаем скачок, т.е. координату дефекта изменяем на вектор скачка:
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Повторяя многократно эту процедуру, получаем зависимость R2 от «номера шага», а, следовательно, от времени. По формуле Эйнштейна 
[image: image107.wmf](
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 вычисляем коэффициент диффузии. Но, поскольку мы не знаем, какое реальное время приходится на один «шаг» алгоритма, и не можем рассчитать его методом Монте – Карло, величина коэффициента диффузии может быть вычислена только с точностью до некоторого постоянного множителя. Если в методе молекулярной динамики мы получали  численное абсолютное значение D, то здесь получается только относительное значение D. Однако методом Монте – Карло можно действительно убедиться, что 
[image: image108.wmf]2
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Задание 14.

Используя графические процессоры, моделировать методом Монте-Карло движение примеси в простой кубической решетке. Величины потенциальных барьеров выбрать произвольно. Вычислить величину относительного коэффициента диффузии. Сравнить скорость вычислений с помощью СРU и GPU.
5.3. Прохождение нейтронов сквозь пластинку
Чаще всего метод Монте – Карло используется в нейтронной физике. Хорошей задачей для применения метода Монте – Карло является расчет прохождения нейтронов сквозь пластинку [18]. В этой задаче известны вероятностные законы взаимодействия отдельной элементарной частицы (нейтрона) с веществом. Аналогичные расчеты могут быть выполнены и для других частиц.
5.3.1. Простейший вариант задачи
Рассмотрим простейший случай, когда на однородную пластину 
[image: image109.wmf]0xh
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 падает поток нейтронов с энергией E0 и углом падения 90°. При столкновении с ядрами нейтроны могут упруго рассеиваться или поглощаться.
Будем считать, что энергия нейтронов при рассеянии не меняется и любое направление «отскока» нейтрона одинаково вероятно (это наиболее справедливо для веществ с тяжелыми ядрами). Схема проникновения нейтрона через пластину показана на рис. 5.1.
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Рис. 5.1. Варианты взаимодействия нейтронов с пластиной: 
а – нейтрон проходит через пластину; в – нейтрон поглощается;
с – нейтрон отражается пластиной

В результате моделирования требуется определить вероятность прохождения нейтрона через пластину – 
[image: image111.wmf]W
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, вероятность отражения 
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 и поглощения 
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В рассматриваемом случае взаимодействия нейтронов, с веществом характеризуется двумя сечениями: поглощения Σc и рассеяния Σs, где индекс с является сокращением слова capture, а индекс s – scattering.

Сумма сечений определяет полное сечение
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Физический смысл сечений в следующем. Вероятность поглощения нейтрона веществом равна 
[image: image115.wmf]s
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; вероятность рассеяния – 
[image: image116.wmf]c
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Длина, свободного пробега нейтрона в пластине λ – величина случайная. Она может принимать любые положительные значения с плотностью вероятности
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Средняя величина свободного пробега по определению средних
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Формулу для разыгрывания λ получают из формы разыгрывания случайной величины 
[image: image119.wmf](
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В простейшем рассмотрении принимают равновероятное рассеяние нейтрона на ядре (реально рассеяние – преимущественно вперед). Такая задача симметрична относительна оси х, а требование равной вероятности любого направления равносильно требованию того, чтобы косинус этого угла 
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 был равномерно распределен в интервале 
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При решении задачи о равномерном распределении случайной величины η в интервале 
[image: image123.wmf](
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 получается постоянной, соответственно
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Разыгрывая выражение 
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, составим уравнение
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откуда
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или
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Выражение (6.80) представляет собой формулу для разыгрывания μ.

5.3.2. Моделирование истинных траекторий нейтронов
Для моделирования траекторий предполагают, что нейтрон испытал k-ое рассеяние внутри пластинки в точке с абсциссой xk и после этого начал двигаться в направлении μk.

Вначале разыгрываем: длину свободного пробега


[image: image131.wmf](

)

k

1

ln

lg

S

=-

.
 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (5.16)

Вычисляют абсциссу следующего столкновения (рис. 5.2)
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Рис. 5.2. Вычисление абсциссы следующего столкновения

Проверяют условие прохождения сквозь пластину
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Если это условие выполнено, то счет траектории нейтрона заканчивают и добавляют единицу к счетчику прошедших частиц.

В противном случае проверяют условие отражения
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При выполнении (5.18)

, счет траектории заканчивают и добавляют единицу к счетчику отраженных частиц.

Если и это условие не выполнено, то есть
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то значит, нейтрон испытал 
[image: image137.wmf](
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 столкновение внутри пластинки и надо разыграть «судьбу» нейтрона при столкновении.

Для этого выбирают очередное значение γ и проверяют условие поглощения
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Если последнее неравенство выполнено, то счет траектории заканчивают, и добавляют единицу к счетчику поглощенных частиц. В противном случае считают, что нейтрон испытал рассеяние в точке с абсциссой xk+1. После этого разыгрывают новое направление скорости нейтрона
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После этого проверяют весь цикл снова (но, с другими значениями γ).

В силу того, что каждое значение γ для всех записанных уравнений, используют один раз, для расчета одного звена траектории нужны три значения γ. Первое для (5.21)

.
(5.20)

, третье для (5.16)

, второе для 
Начальные значения для каждой траектории
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После того как будут сосчитаны N траекторий, окажется, что 
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 нейтронов прошли сквозь пластину, 
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 отразилось, а 
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 нейтронов были поглощены в ней.
Искомые вероятности определяют по соотношениям
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5.3.3. Моделирование прохождения нейтронов через пластину с использованием «веса» нейтрона

Для решения последней задачи предполагают, что вдоль одной траектории движется «пакет», состоящий из большого числа w0 одинаковых нейтронов. При столкновении в точке с абсциссой х1 количество поглощенных нейтронов из «пакета» в среднем равно 
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, количество нейтронов, испытавших рассеяние – 
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Для начала расчета добавляют величину 
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 к счетчику поглощенных частиц, а за движением рассеянного пакета следят дальше, положив, что весь пакет рассеялся в одном направлении.

Формулы, приведенные ранее, справедливы и в данном случае. Однако при каждом столкновении количество нейтронов в пакете будет уменьшаться
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При этом траектория не может закончиться поглощением. Величину wk обычно называют весом нейтрона. Данная величина введена для удобства и вместо того, чтобы говорить о «пакете», состоящем из wk нейтронов, говорят об одном нейтроне с весом wk. Начальный вес w0 обычно полагают равным единице. Это не противоречит приведенным рассуждениям о «большом пакете», так как все wk, полученные при расчете одной траектории, содержат w0 общим множителем. Блок-схему данного метода получить не сложнее, чем для предыдущей задачи, однако расчет данным методом всегда точнее.

Покажем это. Обозначим через 
[image: image151.wmf]h

 и 
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 случайные величины, равные количеству (весу) прошедших сквозь пластину нейтронов, полученных 1-м и 2-м методом, соответственно. По физическому смыслу задачи
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Поскольку 
[image: image154.wmf]h

 может принимать только значения 0 и 1, то распределение 
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 задается таблицей
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Принимая во внимание, что 
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, нетрудно вычислить
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Во втором случае 
[image: image159.wmf]h
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 может принимать бесконечное число значений



[image: image160.wmf]012k

w1,w,w,...,w

=

,
 MACROBUTTON MTPlaceRef \* MERGEFORMAT (5.29)

а также 0. Поэтому её распределение задается таблицей
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Следовательно,
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Если 
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Следовательно,
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то есть
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Метод Монте – Карло позволяет решать и более сложные задачи. Среда может состоять из различных веществ и иметь любую геометрическую структуру. Энергия частицы при каждом столкновении может меняться. Можно учитывать деление атома и образование новых нейтронов.
Задание 15.
Составить программы расчетов прохождения  нейтронов через пластину для всех трех приближений с помощью CPU и GPU.Сравнить возможности различных  моделей и процессоров.
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Приложение
Пример программы для решения Дифференциальных уравнений с запаздыванием на GPU SM3

---HH4CPU.cpp---

// Программа решения ФДУ неявным методом Хаммера-Холлингсуорта 4-го порядка

#include <math.h>

typedef float Float;

Float tt[2000], xx[2000];

Float t, x, step, tau = 1 + (Float)M_PI_2;

Float _Cos, Sin, a1, a2, b11, b12, b21, b22;

Float yi[12];

int taui[12];

int count;

// начальная предыстория

Float ifun(Float t)

{

    return (Float)log(sin(t)+2);

}

// интерполяция предыстории
Float ydelay(int count, Float t, Float *yi, int *taui)

{

    return yi[0] * xx[count - taui[0]]

         + yi[1] * xx[count - taui[1]]

         + yi[2] * xx[count - taui[2]]

         + yi[3] * xx[count - taui[3]];

}

// вычисление правой части системы

Float f(int count, Float t, Float x, Float *yi, int *taui)

{

    Float y = ydelay(count, t - tau, yi, taui);

    return (Float)exp(-x) * _Cos

         * (2 - (Float)exp(y) - Sin * ((Float)exp(x) - 2));

}

Float f0(Float h[2])

{

    return f(count, t + a1, x + b11 * h[0] + b12 * h[1], yi + 4, taui + 4)

           - h[0];

}

Float f1(Float h[2])

{

    return f(count, t + a2, x + b21 * h[0] + b22 * h[1], yi + 8, taui + 8)

           - h[1];

}

void LinearSystemSolve(Float A[2][2], Float b[2], Float x[2])

{

    if (A[0][0] == 0)

    {

        x[0] = (b[1] - A[1][1] * b[0] / A[0][1]) / A[1][0];

        x[1] = b[0] / A[0][1];

    }

    else

    {

        x[1] = (A[0][0] * b[1] - A[1][0] * b[0])

             / (A[0][0] * A[1][1] - A[0][1] * A[1][0]);

        x[0] = (b[0] - A[0][1] * x[1]) / A[0][0];

    }

}

void NonlinearSystemSolve(Float x0[2], int iterations)

{

    int i, j, k;

    float delta = (Float)1e-4, _delta = 1 / delta;

    float x[2], x1[2], b[2], dx[2];

    float A[2][2];

    x[0] = x0[0]; x[1] = x0[1];

    for (i = 0; i < iterations; i++)

    {

        b[0] = -f0(x); b[1] = -f1(x); // b = -F(x)

        x1[0] = x[0]; x1[1] = x[1];

        for (j = 0; j < 2; j++) // A = F'(x)

        {

            if (j > 0) x1[j - 1] = x[j - 1]; x1[j] += delta;

            A[0][j] = _delta * (f0(x1) + b[k]);

            A[1][j] = _delta * (f1(x1) + b[k]);

        }

        LinearSystemSolve(A, b, dx);

        x[0] += dx[0]; x[1] += dx[1];

    }

}

void AddPrehistory(Float t0, Float tf, Float step)

{

    count = 0;

    int i, n = (int)((tf - t0) / step);

    for (i = -(int)(tau / step) - 9; i < 0; i++)

    {

        tt[count] = i * step;

        xx[count++] = ifun(i * step);

    }

    t = t0; x = ifun(0);

    tt[count] = t; xx[count++] = x;

}

void HH4(Float t0, Float tf)

{

    int i = 0;

    AddPrehistory(t0, tf, step);

    Float h[2];

    while (t < tf)

    {

        h[0] = h[1] = f(count, t, x, yi, taui);

        NonlinearSystemSolve(h, 2);

        t = ++i * step;

        x += (Float)0.5 * step * (h[0] + h[1]);

        tt[count] = t; xx[count++] = x;

    }

}

// расчет параметров интерполяции
void SetDelay(Float *yi, int *taui, Float delay_)

{

    Float delay, tt, t0, t1, t2, t3;

    tt = -delay_; delay = (Float)ceil((tt - step + 1e-5) / step);

    t0 = delay * step;

    t1 = (delay + 1) * step;

    t2 = (delay + 2) * step;

    t3 = (delay + 3) * step;

    *yi++ = (tt - t2) * (tt - t1) * (tt - t0)

         / ((t3 - t2) * (t3 - t1) * (t3 - t0));

    *yi++ = (tt - t3) * (tt - t1) * (tt - t0)

         / ((t2 - t3) * (t2 - t1) * (t2 - t0));

    *yi++ = (tt - t3) * (tt - t2) * (tt - t0)

         / ((t1 - t3) * (t1 - t2) * (t1 - t0));

    *yi++ = (tt - t3) * (tt - t2) * (tt - t1)

         / ((t0 - t3) * (t0 - t2) * (t0 - t1));

    *taui++ = (int)floor(t3 / step + 1.01);

    *taui++ = (int)floor(t2 / step + 1.01);

    *taui++ = (int)floor(t1 / step + 1.01);

    *taui++ = (int)floor(t0 / step + 1.01);

}

int main(int argc, char *argv[])

{

    _Cos = 1 / (Float)cos((double)1); Sin = (Float)sin((double)1);

    step = (Float)0.01;

    a1 = (Float)(0.5 - sqrt(3) / 6) * step;

    a2 = (Float)(0.5 + sqrt(3) / 6) * step;

    b11 = (Float)0.25 * step; b12 = (Float)(0.25 - sqrt(3) / 6) * step;

    b21 = (Float)(0.25 + sqrt(3) / 6) * step; b22 = (Float)0.25 * step;

    SetDelay(yi, taui, -tau);

    SetDelay(yi + 4, taui + 4, -tau + a1);

    SetDelay(yi + 8, taui + 8, -tau + a2);

    HH4(0, 10, (Float)0.01);

}

---RK4GPU.cs---

// Основной файл программы решения ФДУ явным методом Рунге-Кутты 4-го порядка

// на GPU

using System;

using System.Windows.Forms;

using Microsoft.DirectX;

using Microsoft.DirectX.Direct3D;

using Microsoft.DirectX.Generic;

public unsafe class GPUSolver : ISolver, IDisposable

{

    static readonly string shader = "RK4.fx";

    public GPUSolver(float step, Form form)

    {

        solution = new CPUSolution();

        clock = new Clock();

        dw = 1f / w;

        this.step = step;

        this.form = form;

    }

    public int DelayToSteps(float delay)

    {

        return (int)Math.Ceiling(delay / step);

    }

    public void Init(ISystem system, IInitialState state)

    {

        this.system = system;

        this.system.Init(this);

        solution.Clear();

        int n = DelayToSteps(-system.MaxDelay) + 2;

        for (i = -n; i < 0; i++)

        {

            t = state.T0 + step * i;

            solution.Add(t, state.Y0(t));

        }

        t = state.T0; x = state.X0;

        solution.Add(t, x);

        InitD3D(form);

    }

    public void Solve(float tf)

    {

        SetData();

        using (Surface surface = tex_target.GetSurfaceLevel(0))

        {

            d3d.SetRenderTarget(0, surface);

            d3d.Clear(ClearFlags.Target, 0, 0, 0);

            // Set prehistory

            SetQuad(0, 0, w, h);

            d3d.SetStreamSource(0, quad, 0);

            fx.Begin(0);

            fx.SetValue("tex_domain", tex_target);

            fx.SetValue("tex_prehistory", tex_in);

            fx.SetValue("tex_delays", tex_delays);

            fx.BeginPass(0);

            d3d.BeginScene();

            d3d.DrawPrimitives(PrimitiveType.TriangleStrip, 0, 2);

            d3d.EndScene();

            fx.EndPass();

            for (i = solution.Count; (i - solution.Count) * step <= tf; i++)

            {

                SetQuad(i, 0, 1, h);

                d3d.SetStreamSource(0, quad, 0);

                fx.SetValue(handle_t, i * dw);

                fx.BeginPass(1);

                d3d.BeginScene();

                d3d.DrawPrimitives(PrimitiveType.TriangleStrip, 0, 2);

                d3d.EndScene();

                fx.EndPass();

            }

            fx.End();

        }

        GetData(tf);

    }

    private float* AddDelay(float* pixel, float delay_)

    {

        float delay, tt, t0, t1, t2, t3;

        tt = -delay_; delay = DelayToSteps(tt - step);

        tt /= step;

        t0 = delay;

        t1 = delay + 1;

        t2 = delay + 2;

        t3 = delay + 3;

        *pixel++ = (tt - t2) * (tt - t1) * (tt - t0)

                / ((t3 - t2) * (t3 - t1) * (t3 - t0));

        *pixel++ = (tt - t3) * (tt - t1) * (tt - t0)

                / ((t2 - t3) * (t2 - t1) * (t2 - t0));

        *pixel++ = (tt - t3) * (tt - t2) * (tt - t0)

                / ((t1 - t3) * (t1 - t2) * (t1 - t0));

        *pixel++ = (tt - t3) * (tt - t2) * (tt - t1)

                / ((t0 - t3) * (t0 - t2) * (t0 - t1));

        *pixel++ = (1.01f + t3) * dw;

        *pixel++ = (1.01f + t2) * dw;

        *pixel++ = (1.01f + t1) * dw;

        *pixel++ = (1.01f + t0) * dw;

        return pixel;

    }

    private unsafe void SetData()

    {

        using (GraphicsBuffer<Vertex> b = tex_in.Lock<Vertex>(0, null, 0))

        {

            void* dest = b.DataBufferPointer;

            for (int j = 0; j < h; j++)

            {

                float* pixel = (float*)((byte*)dest + j * b.Pitch);

                for (int i = 0; i < solution.Count; i++)

                    *pixel++ = solution.X[i];

            }

        }

        tex_in.Unlock(0);

        using (GraphicsBuffer<Vertex> b =

               tex_delays.Lock<Vertex>(0, null, 0))

        {

            float* pixel = (float*)b.DataBufferPointer;

            pixel = AddDelay(pixel, system.MaxDelay);

            pixel = AddDelay(pixel, system.MaxDelay + 0.5f * step);

        }

        tex_delays.Unlock(0);

    }

    private unsafe void GetData(float tf)

    {

        using (Surface target = tex_target.GetSurfaceLevel(0))

        using (Surface data = tex_out.GetSurfaceLevel(0))

            d3d.GetRenderTargetData(target, data);

        int sol_shift = solution.Count - 1;

        solution.Clear();

        using (GraphicsBuffer<Vertex> b = tex_out.Lock<Vertex>(0, null, 0))

        {

            void* dest = b.DataBufferPointer;

            for (int j = 0; j < h; j++)

            {

                float* pixel = (float*)((byte*)dest + j * b.Pitch);

                for (int i = 0; (i - sol_shift) * step <= tf; i++)

                {

                    if (i >= solution.Count)

                        solution.Add((i - sol_shift) * step, *pixel);

                    pixel++;

                }

            }

        }

        tex_out.Unlock(0);

    }

    Form form;

    Device d3d;

    Texture tex_in, tex_target, tex_out, tex_delays;

    VertexBuffer quad;

    Effect fx;

    EffectHandle handle_t;

    Clock clock;

    ISystem system;

    ISolution solution;

    int i, w = 1264, h = 4000;

    float step, t, x, dw;

    float total_time;

}

---RK4.fx---

// Подпрограмма на языке HLSL для GPU
const float cos1_sin1 = cos(1) / sin(1), _sin1 = 1 / sin(1);

texture tex_prehistory, tex_domain, tex_delays;

float step, t, dx;

sampler prehistory = sampler_state

{ Texture = <tex_prehistory>;

  MinFilter = POINT; MagFilter = POINT;

};

sampler domain = sampler_state

{ Texture = <tex_domain>;

  MinFilter = POINT; MagFilter = POINT;

};

sampler delays = sampler_state

{ Texture = <tex_delays>;

  MinFilter = POINT; MagFilter = POINT;

};

float4 Copy(float2 uv : TEXCOORD0) : COLOR

{

    return float4(tex2D(prehistory, uv).x, 0, 0, 0);

}

float f(float2 uv, float delay_index, float t, float x)

{

    float4 xi = tex2D(delays, float2(delay_index, 0.5));

    float4 tau = tex2D(delays, float2(delay_index + 0.25, 0.5));

    float yk = xi.x * tex2D(domain, float2(t - tau.x, uv.y)).x +

               xi.y * tex2D(domain, float2(t - tau.y, uv.y)).x +

               xi.z * tex2D(domain, float2(t - tau.z, uv.y)).x +

               xi.w * tex2D(domain, float2(t - tau.w, uv.y)).x;

    return x * cos1_sin1 - yk * _sin1;

}

float4 RK4(float2 uv : TEXCOORD0) : COLOR

{

    float x = tex2D(domain, float2(t - 0.99 * dx, uv.y)).x;

    float k1 = f(uv, 0.125, t, x);

    float k2 = f(uv, 0.625, t, x + k1 * step * 0.5);

    float k3 = f(uv, 0.625, t, x + k2 * step * 0.5);

    float k4 = f(uv, 0.125, t + dx, x + k3 * step);

    return float4(x + step / 6 * (k1 + 2 * k2 + 2 * k3 + k4), 0, 0, 0);

}

technique RK4

{

    pass Copy { PixelShader = compile ps_3_0 Copy(); }

    pass RK4 { PixelShader = compile ps_3_0 RK4(); }

}
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Присвоение ионам исходных координат / загрузка конфигурации кристалла из файла







Присвоение ионам начальных скоростей







Установка значений массы и заряда ионов всех типов, а также функций и параметров потенциалов взаимодействия пар ионов







Расчёт результирующих сил, действующих на каждый i-ый ион:



� EMBED Equation.DSMT4  ���







Расчёт новых скоростей и перемещение ионов:



� EMBED Equation.DSMT4  ���







Расчёт исследуемых характеристик кристалла







Сохранение текущего состояния кристалла (координат и скоростей ионов) в файле







Конец











Переход к следую�щему моменту времени



tk+1 = tk + dt
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ci = ai+bi
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i < N ?







Да



















Нет







for (i = 0; i < N; i++)



{ C[i] = A[i] + B[i]; }
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Формирование модельной физической системы, подготовка исходных данных для графического процессора







Пользовательский интерфейс. Установка и отображение параметров моделирования







Проведение поточно-параллельных расчётов на критичных к производительности участках моделирования







Исполнение участков алгоритма, не поддающихся распараллеливанию по данным или требующих двойной точности вычислений







Обработка, сохранение и отображение результатов моделирования







CPU,�программирование на C#, С++ или другом языке общегоназначе�ния с использованием стандартных библиотек DirectX или OpenGL







GPU,�программирование на HLSL или другом специальном языке







CPU,�программирование на C#, С++ или другом языке общегоназначе�ния с использованием DirectX или OpenGL
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Создание объекта типа GraphicsDeviceManager (менеждер графического устройства), который будет обеспечивать взаимодействие с графическим процессором







Выделение памяти для текстур с координатами частиц и параметрами потенциалов взаимодействия, а также для рендер-цели







Выделение памяти для квада и сопоставление вершин квада с текстурными координатами







Компиляция текста программы на языке HLSL, содержащей необходимые шейдеры 







Выбор «техники», которая будет в дальнейшем вызываться программой на C#







Связывание текстур, определённых внутри программы для GPU, с массивами входных данных, заполняемыми программой на C#







Начало интегрирования по времени, включающего циклы по расчёту сил







Записываем во входную текстуру текущие координаты частиц







Обнуляем ячейки рендер-цели







Исполняем алгоритм, показанный на рис. 2.3 б







Значения сил из рендер-цели передаются CPU, который по ним рассчитывает перемещения частиц
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Описание входных данных







Описание «избирателей»







Пиксельный шейдер







Вершинный шейдер







«Техника», запускаемая на исполнение внешней программой







Конец
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Найти сумму
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Записать значение � EMBED Equation.DSMT4  ����в массив
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