
158 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10��� 004.021:004.94:519.683:519.684:544.223������������ ������������ �������� �������������� ������� � ��������������� ������������� ������������.�. �®¿°·¥­ª®¢1, �.�. �®² ¸­¨ª®¢2� ±±¬®²°¥­  § ¤ ·  ¬®«¥ª³«¿°­®-¤¨­ ¬¨·¥±ª®£® ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ¯°¨ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ £° ­¨·-­»µ ³±«®¢¨¿µ. �¡±³¦¤ ¾²±¿ ½´´¥ª²¨¢­»¥  «£®°¨²¬» ¤«¿ ¬¥²®¤  ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ �¢ «¼¤ .�°¥¤«®¦¥­» ¯ ° ««¥«¼­»¥ °¥ «¨§ ¶¨¨ ­  ®±­®¢¥ ²¥µ­®«®£¨¨ NVIDIA CUDA. �±±«¥¤®¢ ­ ¢®-¯°®± ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ³° ¢­¥­¨© ¤¢¨¦¥­¨¿ ­  £° ´¨·¥±ª¨µ ¯°®¶¥±±®° µ ± ®¤¨­ °­®© ¨ ¤¢®©-­®© ²®·­®±²¼¾ ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥²¨ª¨. �  ¢¨¤¥®ª °²¥ NVIDIA GeForce GTX 280 ¤®±²¨£­³²®³¤¥«¼­®¥ (­  ®¤­³ ±¨±²¥¬³) ³±ª®°¥­¨¥ ¤® � 890 ° § ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ±® ±ª «¿°­»¬ ° ±·¥²®¬ ­ ¯°®¶¥±±®°¥ Intel Core2 Quad Q9550.�«¾·¥¢»¥ ±«®¢ : ¬®«¥ª³«¿°­ ¿ ¤¨­ ¬¨ª , ±³¬¬¨°®¢ ­¨¥ �¢ «¼¤ , ¯ ° ««¥«¼­»¥ ¢»·¨±«¥­¨¿, £° -´¨·¥±ª¨¥ ¯°®¶¥±±®°», CUDA.1. �¢¥¤¥­¨¥.�¥²®¤ ¤¨­ ¬¨ª¨ · ±²¨¶ (¬®«¥ª³«¿°­®© ¤¨­ ¬¨ª¨, ¨«¨ ��) | ®¤¨­ ¨§ ± ¬»µ ¸¨°®ª®¨±¯®«¼§³¥¬»µ ¢ ±®¢°¥¬¥­­®© ¢»·¨±«¨²¥«¼­®© ­ ³ª¥ [1]. �³¹¥±²¢³¾² ¤¢¥ ¯®µ®¦¨¥ § ¤ ·¨: £° ¢¨² ¶¨®­­ ¿¨ ½«¥ª²°®¬ £­¨²­ ¿ ¤¨­ ¬¨ª , £¤¥ ¤ «¼­®¤¥©±²¢³¾¹¨¥ (³¡»¢ ¾¹¨¥ ¯°®¯®°¶¨®­ «¼­® ª¢ ¤° ²³ ° ±±²®-¿­¨¿) ¬¥¦· ±²¨·­»¥ ±¨«» ±·¨² ¾²±¿ ±³¯¥°¯®§¨¶¨¥© ¢±¥µ ¯ °­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© (§ ª®­ �¼¾²®­ , § ª®­�³«®­ ),   ¤¢¨¦¥­¨¥ ±¨±²¥¬» · ±²¨¶ ¬®¤¥«¨°³¥²±¿ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥¬ ³° ¢­¥­¨© �¼¾²®­  [2]. � ¤ ·¨��-¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ³±«®¢­® ¬®¦­® ° §¡¨²¼ ­  2 ª« ±± :1) ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¥ ¡®«¼¸¨µ ®²ª°»²»µ ±¨±²¥¬ ¨§ 104{108 · ±²¨¶ ¯°¨ ­³«¥¢»µ £° ­¨·­»µ ³±«®¢¨¿µ(���); ¬¥²®¤» ° ±·¥²  | ¯°¿¬®¥ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¥ ¨ ¨¥° °µ¨·¥±ª¨¥ ¬³«¼²¨¯®«¼­»¥ ¬¥²®¤» [3];2) ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¥ ¡¥±ª®­¥·­»µ ±¨±²¥¬ ¯°¨ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ £° ­¨·­»µ ³±«®¢¨¿µ (���) ²° ­±«¨°®¢ -­¨¥¬ ®¡« ±²¨ ¨§ 102{104 · ±²¨¶; ¬¥²®¤» ° ±·¥²  | ±³¬¬¨°®¢ ­¨¥ �¢ «¼¤  ¨ \· ±²¨¶ -±¥²ª " (¨±¯®«¼-§³¾¹¨¥ ¯¥°¥µ®¤ ª ®¡° ²­®¬³ ¯°®±²° ­±²¢³ ²¨¯  ¯°¥®¡° §®¢ ­¨¿ �³°¼¥) [3].� ­ ±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ¨§ ¤®±²³¯­»µ ­  °»­ª¥ ¢»·¨±«¨²¥«¼­»µ ³±²°®©±²¢ £° ´¨·¥±ª¨¥ ¯°®¶¥±±®°»(GPU) ®¡« ¤ ¾² ­ ¨¡®«¼¸¥© ¯¨ª®¢®© ²¥®°¥²¨·¥±ª®© ¯°®¨§¢®¤¨²¥«¼­®±²¼¾ ¨ ¿¢«¿¾²±¿ ®¯²¨¬ «¼­®© ¯®±®®²­®¸¥­¨¾ ¶¥­ {¯°®¨§¢®¤¨²¥«¼­®±²¼ ¯ ° ««¥«¼­®©  °µ¨²¥ª²³°®© ± ®¡¹¥© ¯ ¬¿²¼¾. � ¯°¨¬¥°, GPUAMDRadeon HD4870x2 ± ² ª²®¢®© · ±²®²®© 0.75 ��¶, ¤®±²³¯­»© ­  °»­ª¥ ¯® ¶¥­¥ ®ª®«® 15000 °³¡., ¨¬¥¥²¯¨ª®¢³¾ ²¥®°¥²¨·¥±ª³¾ ¯°®¨§¢®¤¨²¥«¼­®±²¼ 2400 GFLOPS (¬¨««¨ °¤®¢ ®¯¥° ¶¨© ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥-²¨ª¨ ¢ ±¥ª³­¤³) [4], ²®£¤  ª ª ¯®±«¥¤­¨© ¶¥­²° «¼­»© ¯°®¶¥±±®° (CPU) 4-¿¤¥°­»© Intel Core i7 965Extreme Edition ± · ±²®²®© 3.2 ��¶ | ¢±¥£® 102 GFLOPS ¯°¨ ¶¥­¥ ®ª®«® 35000 °³¡. �¥±ª®«¼ª® «³·¸¨¬±®®²­®¸¥­¨¥¬ ®¡« ¤ ¥² ¯°®¶¥±±®° STI Cell BE [5], ¨±¯®«¼§³¾¹¨©±¿ ¢ ¨£°®¢®© ¯°¨±² ¢ª¥ Sony Playstation3¨ ®¡¥±¯¥·¨¢ ¾¹¨© 154 GFLOPS ¯°¨ · ±²®²¥ 3.2 ��¶ ¨ ¶¥­¥ 15000 °³¡. §  ¯°¨±² ¢ª³.�°¨ ��-¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨ ¡®«¼¸¨µ ±¨±²¥¬ ®±­®¢­ ¿ · ±²¼ ¢°¥¬¥­¨ ³µ®¤¨² ­  ° ±·¥² ¯ °­»µ ¢§ ¨-¬®¤¥©±²¢¨©: ·¨±«® ¯ ° · ±²¨¶ ° ¢­® N (N � 1)=2, ²®£¤  ª ª ·¨±«® ®¯¥° ¶¨© ¤«¿ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ¯°®-¯®°¶¨®­ «¼­® N . �®½²®¬³ ¯°¨ °¥¸¥­¨¨ § ¤ · ¯¥°¢®£® ª« ±±  ¢»£®¤­® ° ±±·¨²»¢ ²¼ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ±¬ ª±¨¬ «¼­®© ±ª®°®±²¼¾ ­  GPU,   ¨­²¥£°¨°®¢ ²¼ ¤¨­ ¬¨ª³ ± ¬ ª±¨¬ «¼­®© ²®·­®±²¼¾ ­  CPU. �¤­ ª®¯°¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨ ¬ «»µ ±¨±²¥¬ ­ ¨¡®«¼¸ ¿ · ±²¼ ¢°¥¬¥­¨ ¬®¦¥² ³µ®¤¨²¼ ­  ®¯¥° ¶¨¨, ­¥ ±¢¿§ ­­»¥± ° ±·¥²®¬ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© (®¡¬¥­ ¤ ­­»¬¨ ¬¥¦¤³ CPU ¨ GPU, ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥, ª®°°¥ª¶¨¨, ° ±·¥²¬¨ª°®- ¨ ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°®¢ ±¨±²¥¬»). �®½²®¬³ ¤«¿ ±®ª° ¹¥­¨¿ § ¤¥°¦¥ª ¨ ³±ª®°¥­¨¿ ° ±·¥²®¢ ¢ ¦­®¨±±«¥¤®¢ ²¼ ¢®§¬®¦­®±²¨ °¥ «¨§ ¶¨¨ ­  GPU ¯®«­®£® ¶¨ª«  ¢»·¨±«¥­¨© ®¤­®£® ¸ £  ��.� ª ¿ °¥ «¨§ ¶¨¿ ²°¥¡³¥² °¥¸¥­¨¿ ¢®¯°®±  ® ²®·­®±²¨ ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥²¨ª¨. � ²®·ª¨ §°¥­¨¿±ª®°®±²¨ ¤®«¾ ° ±·¥²®¢ ± ¤¢®©­®© (64-¡¨²­®©) ²®·­®±²¼¾ ±«¥¤³¥² ¬¨­¨¬¨§¨°®¢ ²¼, ­® ¯°¨ ¤«¨²¥«¼­®¬¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨ ± ®¤¨­ °­®© (32-¡¨²­®©) ²®·­®±²¼¾ ¢±¥µ ®¯¥° ¶¨© ¯°®¨±µ®¤¨² ±³¹¥±²¢¥­­®¥ ­ ª®¯«¥­¨¥1�­±²¨²³² ¬ ²¥¬ ²¨ª¨ ¨ ¬¥µ ­¨ª¨ �°O ���, ³«. �. �®¢ «¥¢±ª®©, ¤. 16, 620219, £. �ª ²¥°¨­¡³°£; ±¯¨° ­², e-mail: boyarchenkov@gmail.com2�° «¼±ª¨© £®±³¤ °±²¢¥­­»© ²¥µ­¨·¥±ª¨© ³­¨¢¥°±¨²¥², ´¨§¨ª®-²¥µ­¨·¥±ª¨© ´ ª³«¼²¥², ³«. �¨° ,¤. 19, 620002, £. �ª ²¥°¨­¡³°£; ±². ¯°¥¯®¤., e-mail: potashnikov@gmail.comc
 � ³·­®-¨±±«¥¤®¢ ²¥«¼±ª¨© ¢»·¨±«¨²¥«¼­»© ¶¥­²° ��� ¨¬. �.�. �®¬®­®±®¢ 



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10 159¯®£°¥¸­®±²¥© (ª®²®°®¥, ®¤­ ª®, ¬®¦­® ±ª®¬¯¥­±¨°®¢ ²¼ ª®°°¥ª¶¨¥© § ª®­®¢ ±®µ° ­¥­¨¿ ¨¬¯³«¼± , ¬®-¬¥­²  ¨¬¯³«¼±  ¨ ½­¥°£¨¨ ±¨±²¥¬»). �®±«¥¤­¥¥ ¯®ª®«¥­¨¥ GPU  ¯¯ ° ²­® ¯®¤¤¥°¦¨¢ ¥²  °¨´¬¥²¨ª³¤¢®©­®© ²®·­®±²¨ (±² ­¤ °² IEEE 754R [6]), ­® ± ¯¨ª®¢®© ¯°®¨§¢®¤¨²¥«¼­®±²¼¾ ­  ¯®°¿¤®ª ¬¥­¼¸¥, ·¥¬®¤¨­ °­®© [7]. �®½²®¬³ ¯°¥¤±² ¢«¿¥² ¨­²¥°¥± ±° ¢­¥­¨¥ ²®·­®±²¨ ¨ ±ª®°®±²¨ GPU-°¥ «¨§ ¶¨© �� ±° §­»¬¨ ´®°¬ ² ¬¨ ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥²¨ª¨.� ¯°¥¤»¤³¹¥© ° ¡®²¥ [8] ¬» ®¡±³¤¨«¨ ¤¥² «¨ °¥ «¨§ ¶¨¨ ¯ ° ««¥«¼­®©�� ­  GPU ¤«¿ § ¤ · ¯¥°¢®£®ª« ±±  (¡®«¼¸¨¥ ®²ª°»²»¥ ±¨±²¥¬») ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ ²¥µ­®«®£¨¨ NVIDIA CUDA [9]: ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥¯® · ±²¨¶ ¬, ±®ª° ¹¥­¨¥ ¨ ª½¸¨°®¢ ­¨¥ ®¡° ¹¥­¨© ª ¯ ¬¿²¨, ±®ª° ¹¥­¨¥ ¢¥²¢«¥­¨©, ° §¢®° ·¨¢ ­¨¥¶¨ª«®¢. � ¬ ³±ª®°¥­¨¥ ­ ° ±² «® ± ³¢¥«¨·¥­¨¥¬ ·¨±«  · ±²¨¶ ¨ ¤®±²¨£ «® ­ ±»¹¥­¨¿ ­  ±¨±²¥¬ µ ¯®°¿¤ª 50000 · ±²¨¶. �°¨ ½²®¬ ­  ±¨±²¥¬ µ ¯®°¿¤ª  1000 · ±²¨¶ ³±ª®°¥­¨¥ ¡»«® ­¥¢¥«¨ª®, ·²® ±¢¨¤¥²¥«¼±²¢³¥²® ­¥®¯²¨¬ «¼­®¬ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¨ ¢»·¨±«¨²¥«¼­»µ °¥±³°±®¢.�«¥¤®¢ ²¥«¼­®, § ¤ ·¨ ¢²®°®£® ª« ±±  (¬ «»¥ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨¥ ±¨±²¥¬») ²°¥¡³¾² ®²¤¥«¼­®£® ¨±±«¥¤®-¢ ­¨¿ ¨, ¢¥°®¿²­®, ¤°³£¨µ ¯®¤µ®¤®¢ ª ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¾. �ª²³ «¼­®±²¼ ½²®© ²¥¬» ª®±¢¥­­® ¯®¤²¢¥°¦¤ -¥²±¿ ¤®°®£®±²®¿¹¥© ° §° ¡®²ª®© ±¯¥¶¨ «¨§¨°®¢ ­­»µ ¯°®¶¥±±®°®¢, ² ª¨µ ª ª ·¨¯ WINE2 ¤«¿ ¯°®¥ª² Molecular Dynamics Machine [10]. B ¤ ­­®© ±² ²¼¥ ¬» ±®¡¨° ¥¬±¿: ° ±±¬®²°¥²¼ ¤¥² «¨ °¥ «¨§ ¶¨¨ ¬¥-²®¤  �¢ «¼¤ , ¢ ²®¬ ·¨±«¥ ½´´¥ª²¨¢­»¥ ¢ °¨ ­²» ¶¨ª«  ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥, ±®ª° ¹ ¾¹¨¥ ·¨±«®®¯¥° ¶¨© ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥²¨ª¨ (° §¤¥«» 4 ¨ 5); ®¡±³¤¨²¼ ¢¥°±¨¾ ¤«¿ ° ±¯°¥¤¥«¥­­»µ ¢»·¨±«¥­¨©,£¤¥ ¢¬¥±²¥ ± ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥¬ ¯® · ±²¨¶ ¬ ¨±¯®«¼§³¥²±¿ ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ¯® ±¨±²¥¬ ¬ (° §¤¥« 5.3);±° ¢­¨²¼ °¥ «¨§ ¶¨¨ ± ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥¬ ­  CPU ¨ GPU ¯°¨ ° §­®© ²®·­®±²¨  °¨´¬¥²¨ª¨ (° §¤¥« 6);®¶¥­¨²¼ ¤®«¨ ª ¦¤®£® ½² ¯  ° ±·¥²®¢ (¢ ®¡¹¥¬ ¢°¥¬¥­¨) ¨ ¤ «¼­¥©¸¨¥ ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ (° §¤¥« 7).2. �¥µ­®«®£¨¿ NVIDIA CUDA (Compute Uni�ed Device Architecture).CUDA | ½²® ²¥µ­®«®-£¨¿ ¯ ° ««¥«¼­»µ ¢»·¨±«¥­¨©, ¯®§¢®«¿¾¹ ¿ ° §° ¡ ²»¢ ²¼ ¬ ±¸² ¡¨°³¥¬»¥ (¯®  ¯¯ ° ²­»¬ °¥±³°± ¬)¯°®£° ¬¬» ¤«¿ GPU ­  ±² ­¤ °²­®¬ ¿§»ª¥ �¨ (± ­¥±ª®«¼ª¨¬¨ ° ±¸¨°¥­¨¿¬¨). �­  ° §° ¡®² ­  ª®¬¯ -­¨¥© NVIDIA ¨ ¢ ­ ±²®¿¹¨© ¬®¬¥­² ¯®¤¤¥°¦¨¢ ¥²±¿ «¾¡»¬¨ ¥¥ GPU, ­ ·¨­ ¿ ± ¯®ª®«¥­¨¿ G80 [11]. �¥ª«¾·¥¢»¥  ¡±²° ª¶¨¨ [9] | ¨¥° °µ¨¿ ±£°³¯¯¨°®¢ ­­»µ ¯®²®ª®¢ ®¡° ¡®²ª¨ (threads), ° §¤¥«¿¥¬ ¿ ¯ ¬¿²¼(shared memory) ¨ ¡ °¼¥°­ ¿ ±¨­µ°®­¨§ ¶¨¿.�®¢¬¥±²¨¬»¥ ± CUDA £° ´¨·¥±ª¨¥ ¯°®¶¥±±®°» ª®¬¯ ­¨¨ NVIDIA ±®¤¥°¦ ² ®² 8 ¤® 240 ±ª «¿°­»µ¯°®¶¥±±®°®¢ (��), ª ¦¤»© ¨§ ª®²®°»µ ±¯®±®¡¥­ ¢»¯®«­¿²¼ ¤® ²°¥µ ®¯¥° ¶¨© ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥²¨ª¨(FLOP) ®¤¨­ °­®© ²®·­®±²¨ §  ² ª² (®¤­®¢°¥¬¥­­®¥ ¢»¯®«­¥­¨¥ ®¯¥° ¶¨¨ mad ¢¨¤  x*y+z ± ®¯¥° -¶¨¥© ³¬­®¦¥­¨¿). �®®²¢¥²±²¢¥­­®, ¯¨ª®¢ ¿ ²¥®°¥²¨·¥±ª ¿ ¯°®¨§¢®¤¨²¥«¼­®±²¼ ¤¢³µ·¨¯®¢®© ¢¨¤¥®ª °²»NVIDIA GeForce GTX 295 ±®±² ¢«¿¥² 2 GPU�240 ���3 FLOP�1.242 ��¶ = 1789 GFLOPS.�ª «¿°­»¥ ¯°®¶¥±±®°» ®¡º¥¤¨­¥­» ¯® 8 ¢ SIMD-¬³«¼²¨¯°®¶¥±±®°» (��), ª®²®°»¥ ®¡« ¤ ¾² ° §-¤¥«¿¥¬®© (¬¥¦¤³ ¯®²®ª ¬¨ ¢ ®¤­®© ±¢¿§ª¥) ¯ ¬¿²¼¾ ®¡º¥¬®¬ 16 �� ¨ ®¡¹¨¬ ¤¥ª®¤¥°®¬ ¨­±²°³ª¶¨©.� ª¨¬ ®¡° §®¬, ±¢¿§ª  ¯®²®ª®¢ (thread block) ­¥ ¬®¦¥² ¢»¯®«­¿²¼±¿ ­  ­¥±ª®«¼ª¨µ ��, ² ª ª ª ³ ­¨µ­¥§ ¢¨±¨¬ ¿ ° §¤¥«¿¥¬ ¿ ¯ ¬¿²¼, ­® ¢ ­¥ª®²®°»µ ±«³· ¿µ ¤¢¥ ±¢¿§ª¨ ¬®£³² ®¤­®¢°¥¬¥­­® ¢»¯®«­¿²¼±¿ ­ ®¤­®¬ �� (¥±«¨ ¢»¯®«­¿¾²±¿ ®£° ­¨·¥­¨¿, ³ª § ­­»¥ ¢ ° §¤¥«¥ A.1 General Speci�cations [9]). �«¥¤®¢ -²¥«¼­®, ¬ ±¸² ¡¨°³¥¬ ¿ ¯°®£° ¬¬  ­  CUDA ¤®«¦­  ±®§¤ ¢ ²¼ ¬­®¦¥±²¢® ±¢¿§®ª ¯®²®ª®¢, ¤®±² ²®·­®¥¤«¿ § £°³§ª¨ ¢±¥µ �� ¤ ­­®£® GPU.�±«¨ ¢ ­¥±ª®«¼ª¨µ ¯ ° ««¥«¼­»µ ¯®²®ª µ ®¡° ¡®²ª¨ ®¤­®¢°¥¬¥­­® ¯°®¨§¢®¤¨²±¿ § ¯¨±¼ ¢ ®¤­³ ¿·¥©ª³¯ ¬¿²¨, ²® ¯°®¨±µ®¤¨² ² ª ­ §»¢ ¥¬»© \ª®­´«¨ª² § ¯¨±¨"; ¢ ½²®¬ ±«³· ¥ ±¥°¨ «¨§³¾²±¿ (².¥. ³¯®°¿-¤®·¨¢ ¾²±¿ ¤«¿ ¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼­®£® ¢»¯®«­¥­¨¿) ²®«¼ª® ±¯¥¶¨ «¼­»¥  ²®¬ °­»¥ ¨­±²°³ª¶¨¨ (¢ ²¥ª³¹¥©¢¥°±¨¨ | ½²® «¨¸¼ ­¥ª®²®°»¥ ¶¥«®·¨±«¥­­»¥). �«¿ ¯°®·¨µ ®¯¥° ¶¨© £ ° ­²¨°³¥²±¿ ²®«¼ª® ²®, ·²® ª ª¬¨­¨¬³¬ ®¤­  ¨§ ­¨µ ¯°®¨§¢¥¤¥² § ¯¨±¼ ³±¯¥¸­®. � ®¡®¨µ ±«³· ¿µ ¯®°¿¤®ª ¢»¯®«­¥­¨¿ ®¯¥° ¶¨© ­¥®¯°¥¤¥«¥­.3. �®«¥ª³«¿°­ ¿ ¤¨­ ¬¨ª  ¯°¨ ���: ¬¥²®¤ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ �¢ «¼¤ . � ±±¬®²°¨¬ ¤¨­ ¬¨ª³±¨±²¥¬» ¨§ N § °¿¦¥­­»µ · ±²¨¶, ¢ ª®²®°®© ª ¦¤ ¿ ¨§ ­¨µ ½«¥ª²°®±² ²¨·¥±ª¨ (¯® § ª®­³ �³«®­ )¢§ ¨¬®¤¥©±²¢³¥² ±® ¢±¥¬¨ ®±² «¼­»¬¨,   °¥§³«¼²¨°³¾¹¨¥ ±¨«» ¨ ½­¥°£¨¿ | ½²® ±³¯¥°¯®§¨¶¨¿ N (N�1)=2­¥§ ¢¨±¨¬»µ ¯ °­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨©.�«¿ ° ±·¥²  ² ª®© ±¨±²¥¬» ¬» ¢»¡° «¨ ¬¥²®¤» ¯°¿¬®£® ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ ¯°¨ ��� ¨ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿�¢ «¼¤  ¯°¨ ��� [12], ² ª ª ª ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ± ¯°¨¡«¨¦¥­­»¬¨ ¨¥° °µ¨·¥±ª¨¬¨ ¨ ±¥²®·­»¬¨ ¬¥²®¤ ¬¨(Treecode, Fast Multipole Method ¨ Particle-Mesh [3]) ®­¨ ¿¢«¿¾²±¿ ²®·­»¬¨ ¨ ¯°®±²®²  ¨µ  «£®°¨²¬®¢®¡¥±¯¥·¨¢ ¥² ¢»±®ª³¾ ½´´¥ª²¨¢­®±²¼ ¯ ° ««¥«¼­®© °¥ «¨§ ¶¨¨ ­  GPU. �  ±¨±²¥¬ µ ¤® ±²  ²»±¿· · -±²¨¶ ²®·­»¥ ¬¥²®¤» ² ª¦¥ ®ª §»¢ ¾²±¿ ¡»±²°¥¥ ¯°¨¡«¨¦¥­­»µ, ª®²®°»¥ ¨¬¥¾² ¬¥­¼¸³¾ ¢»·¨±«¨²¥«¼-­³¾  ±¨¬¯²®²¨ª³ O(N logN ) ¨ O(N ), ­® ¯°®¨£°»¢ ¾² ¢ ª®«¨·¥±²¢¥ ®¯¥° ¶¨© ­  · ±²¨¶³. �°®¬¥ ²®£®,¨¥° °µ¨·¥±ª¨¥ ¨ ±¥²®·­»¥ ¬¥²®¤» ¤«¿ ° ±·¥²  ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¬¥¦¤³ ¡«¨¦ ©¸¨¬¨ ±®±¥¤¿¬¨ ² ª¦¥ ¨±-¯®«¼§³¾² ¯°¿¬®¥ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¥ ¨«¨ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¥ �¢ «¼¤ .



160 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10�«¥¤³¾¹¨¬ ¢ ¦­»¬ ¬®¬¥­²®¬ ¿¢«¿¥²±¿ ¢»¡®° ª®°®²ª®¤¥©±²¢³¾¹¨µ ¯®²¥­¶¨ «®¢,  ¯¯°®ª±¨¬¨°³¾-¹¨µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ · ±²¨¶ ­  ° ±±²®¿­¨¿µ ¯®°¿¤ª  ±³¬¬» ° ¤¨³±®¢ ¢­¥¸­¨µ ½«¥ª²°®­­»µ ®¡®«®·¥ª,² ª ª ª ¯°¨ ¤®±² ²®·­®© ²®·­®±²¨ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ ¯ °­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¨ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ³° ¢­¥-­¨© ¤¢¨¦¥­¨¿ ¢±¥ ±²°³ª²³°­»¥ ¨ ¤¨­ ¬¨·¥±ª¨¥ ±¢®©±²¢  ¬®¤¥«¨°³¥¬®© ±¨±²¥¬» ¯®«­®±²¼¾ ®¯°¥¤¥«¿-¾²±¿ ½²¨¬¨ ¯®²¥­¶¨ « ¬¨. � ¨¡®«¥¥ ° ±¯°®±²° ­¥­­»¥ ´®°¬» ª®°®²ª®¤¥©±²¢¨¿ | ±²¥¯¥­­»¥ ¯®²¥­-¶¨ «» �¥­­ °¤ {�¦®­±  ¨ ½ª±¯®­¥­¶¨ «¼­»¥ �®°­ {� ©¥°  [13]. �²¥¯¥­­®¥ ª®°®²ª®¤¥©±²¢¨¥ ®¡« ¤ ¥²¯°¥¨¬³¹¥±²¢®¬ ¢ ±ª®°®±²¨ ° ±·¥²®¢ §  ±·¥² § ¬¥­» ¶¥«®·¨±«¥­­»µ ®²°¨¶ ²¥«¼­»µ ±²¥¯¥­¥© ° ±±²®¿-­¨¿ ¬¥¦¤³ · ±²¨¶ ¬¨ ®¯¥° ¶¨¥© ®¡° ²­®£® ª®°­¿ (rsqrt) ¨ ³¬­®¦¥­¨¿¬¨. �®¤ ½ª±¯®­¥­²®© ¯®²¥­¶¨ «®¢�®°­ {� ©¥°  ¨¬¥¥²±¿ ¯®«®¦¨²¥«¼­ ¿ ±²¥¯¥­¼ ° ±±²®¿­¨¿, ª®²®° ¿ ²°¥¡³¥² ¤®¯®«­¨²¥«¼­»© °¥£¨±²° ¨°¥±³°±®¥¬ª³¾ ®¯¥° ¶¨¾ ¤¥«¥­¨¿.� ° ¬¥²°¨§ ¶¨¾ ¬¥¦· ±²¨·­»µ ¯®²¥­¶¨ «®¢ ¬®¦­® ¯°®¢®¤¨²¼ ­  ®±­®¢¥ ª¢ ­²®¢®-¬¥µ ­¨·¥±ª¨µ° ±·¥²®¢ (¨§ ¯¥°¢»µ ¯°¨­¶¨¯®¢) ¨«¨ ¯® ¨§¢¥±²­»¬ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»¬ ¤ ­­»¬ (½¬¯¨°¨·¥±ª¨). � ° -¡®²¥ [14] ­ ¬¨ ¯°¥¤«®¦¥­ ¬¥²®¤ ¢®±±² ­®¢«¥­¨¿ ½¬¯¨°¨·¥±ª¨µ ¯®²¥­¶¨ «®¢ ¢ ¨®­­»µ ±¨±²¥¬ µ ¯® ²¥¯«®-´¨§¨·¥±ª¨¬ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»¬ ¤ ­­»¬ ­  ®±­®¢¥ ± ¬®±®£« ±®¢ ­­®£®��-¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ (¯°¨ ª®²®°®¬¯ ° ¬¥²°¨§ ¶¨¿ ¯®²¥­¶¨ «®¢ ¨ ¨µ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥ ¯°®µ®¤¿² ¢ ®¤¨­ ª®¢»µ ³±«®¢¨¿µ).� ½²®¬ ¬¥²®¤¥ ° ±·¥² ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¯°¨ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ £° ­¨·­»µ ³±«®¢¨¿µ (­  ±¨±²¥¬ µ ¯®°¿¤ª 1000 · ±²¨¶) ¬» ¯°®¢®¤¨¬ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¥¬ �¢ «¼¤  ¢ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¨ \¡«¨¦ ©¸¨µ ®²° ¦¥­¨©" (¬ ª±¨-¬ «¼­®¥ ¬¥¦· ±²¨·­®¥ ° ±±²®¿­¨¥ ° ¢­® ¯®«®¢¨­¥ ¯¥°¨®¤  ²° ­±«¿¶¨¨ L) ¨ ª®­¥·­®£® ·¨±«  ¢¥ª²®°®¢®¡° ²­®© °¥¸¥²ª¨ k:8r : jrxj; jryj; jrzj 6 L=2; 8k : jkj 6 Kmax�2�=L�;rij = ri � rj; rij = prijrij ; w = 2�L ; Uij = Q2Keqiqjrij erfc (wrij) +Aijr�Bijij ;rUij = �rijrij �Q2Keqiqjr2ij �erfc (wrij) + 2wrijp� exp��(wrij)2��+ AijBijr�Bij�1ij �;fk = Q2Ke4� exp��k2=4w2�L3k2 ; Ek = fk � NXi=1 qi cos (rik)�2 +� NXi=1 qi sin (rik)�2!;F i = qiXk6=0kfk�sin (rik) NXj=1 qj cos (rjk) � cos (rik) NXj=1 qj sin (rjk)�� NXj=1rUij;3PV = NXi=1miv2i +Xk6=0�1� k22w2�Ek2 � NXi=1 NXj 6=i rUij2 rij;E = NXi=1 miv2i2 +Xk6=0 Ek2 + NXi=1 NXj 6=i Uij2 � 2wp� Q2Ke NXi=1 qi:�¤¥±¼ ri, vi, qi, mi | ¯®§¨¶¨¿, ±ª®°®±²¼, § °¿¤ ¨ ¬ ±±  i-© · ±²¨¶»; L | «¨­¥©­»© ° §¬¥°, ¤«¨­  °¥¡° ²° ­±«¨°³¥¬®£® ª³¡  ± ®¡º¥¬®¬ V = L3; Kmax | ° ¤¨³± ®¡°¥§ ­¨¿ ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥ (¢ ±³¬¬ µ¯® k-¢¥ª²®° ¬); Uij | ¨±ª®¬»© ¯ °­»© ¯®²¥­¶¨ « ± ¯ ° ¬¥²° ¬¨ ±²¥¯¥­­®£® ª®°®²ª®¤¥©±²¢¨¿ Aij, Bij ¨¡¥§° §¬¥°­»¬ ¬­®¦¨²¥«¥¬ § °¿¤®¢ Q; Ke = 1:4399644 ½��­¬ | ½«¥ª²°®±² ²¨·¥±ª ¿ ª®­±² ­²  �³«®­ ,  w | ¯ ° ¬¥²° �¢ «¼¤  (·¥¬ ¡®«¼¸¥ | ²¥¬ ¡»±²°¥¥ § ²³µ ¥² ¯°¿¬ ¿ ±³¬¬  ¨ ¬¥¤«¥­­¥¥ ®¡° ²­ ¿). �°¨½²®¬ ¤«¿ ¯°®¶¥¤³°» ¢®±±² ­®¢«¥­¨¿ ­  ª ¦¤®¬ ¸ £¥ ¤¨­ ¬¨ª¨ ¯®¬¨¬® ¬¥¦· ±²¨·­»µ ±¨« F ­¥®¡µ®¤¨¬®¢»·¨±«¿²¼ ¢­³²°¥­­¥¥ ¤ ¢«¥­¨¥ ¢ ²° ­±«¨°³¥¬®© ®¡« ±²¨ P (­  ®±­®¢¥ ²¥®°¥¬» ¢¨°¨ «  [15]),   ² ª¦¥¯®«­³¾ ½­¥°£¨¾ ±¨±²¥¬» E, ¥±«¨ ²°¥¡³¥²±¿ ° ±·¥² ½­² «¼¯¨¨ ¨«¨ ²¥¯«®¥¬ª®±²¨.�«¿ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ³° ¢­¥­¨© ¤¢¨¦¥­¨¿ �¼¾²®­  [16] ¬» ¯°¨¬¥­¿¥¬ ¯®«³­¥¿¢­»© (semi-implicit)¬¥²®¤ �©«¥°  [17] ± ª®°°¥ª¶¨¥© ±³¬¬ °­®£® ¨¬¯³«¼± , ²¥°¬®±² ²®¬ �¥°¥­¤±¥­  ¨  ­ «®£¨·­»¬ ¡ °®±² -²®¬ [18]: x(t) =  1 + � TstatTsystem(t) � 1� 1�T !1=2; n(t) = �1 + �Psystem(t) � Pstat� 1�P �1=3;vi(t+�t) =  vi(t) + F i(t)mi �t�� NXj=1mjvj(t)� NXj=1mj�!x(t);ri(t +�t) = �ri(t) + vi(t+�t)�t�n(t); L(t +�t) = L(t)n(t):



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10 161�¤¥±¼ Tsystem ¨ Psystem | ²¥¬¯¥° ²³°  ¨ ¢­³²°¥­­¥¥ ¤ ¢«¥­¨¥ ±¨±²¥¬» ¢ ¤ ­­»© ¬®¬¥­², Tstat, �T , x |²¥¬¯¥° ²³° , ¢°¥¬¿ °¥« ª± ¶¨¨ ¨ ª®½´´¨¶¨¥­² ²¥°¬®±² ² , Pstat, �P , n | ¤ ¢«¥­¨¥, ¢°¥¬¿ °¥« ª± ¶¨¨ ¨ª®½´´¨¶¨¥­² ¡ °®±² ² .4. �¥ «¨§ ¶¨¿ ­  CPU. � ±±¬®²°¨¬ ¤«¿ ­ · «  ¯°®±²¥©¸¨©  «£®°¨²¬ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ �¢ «¼¤ (­  ¿§»ª¥ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¿ C++), ª®²®°»©, ®¤­ ª®, ³·¨²»¢ ¥² §¥°ª «¼­³¾ ±¨¬¬¥²°¨¾ k-¢¥ª²®°®¢(£° ­¨¶ ¬¨ ²°®©­®£® ¶¨ª«  ¨ ³¤¢®¥­¨¥¬ factor) ¨ ±®ª° ¹ ¥² ®¡º¥¬ ¢»·¨±«¥­¨© ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥¢ 2 ° § :void Ewald(double3 pos[], int type[], double charge[], double **coefs[], double L,double3 force[], double *Stress){ int i, j, kx, ky, kz, kx0, ky0;double Pi2_L = M_PI * 2 / L, W = Pi2_L, _4WW = 1 / (4 * W * W);double KePi8_LLL = Ke * M_PI * 8 / (L * L * L);for (*Stress = 0, kz = ky0 = 0, kx0 = 1; kz <= Kmax; kz++, ky0 = -Kmax)for (ky = ky0; ky <= Kmax; ky++, kx0 = -Kmax)for (kx = kx0; kx <= Kmax; kx++)if (kx * kx + ky * ky + kz * kz <= Kmax * Kmax){ double QCos = 0, QSin = 0, KK, KR, factor;double3 k = Pi2_L * double3(kx, ky, kz); KK = k * k;for (i = 0; i < N; i++){ KR = k * pos[i];QCos += charge[type[i]] * cos(KR); QSin += charge[type[i]] * sin(KR);}factor = KePi8_LLL * exp(-KK * _4WW) / KK;*Stress += (0.5 - KK * _4WW) * factor * (QCos * QCos + QSin * QSin);QCos *= factor; QSin *= factor;for (i = 0; i < N; i++){ KR = k * pos[i];force[i] += k * charge[type[i]] * (sin(KR) * QCos - cos(KR) * QSin);}}for (i = 0; i < N; i++)for (j = i + 1; j < N; j++){ double[] c = coefs[type[i]][type[j]];double3 R = pos[i] - pos[j];if (R.x > 0.5 * L) R.x -= L; else if (R.x < -0.5 * L) R.x += L;if (R.y > 0.5 * L) R.y -= L; else if (R.y < -0.5 * L) R.y += L;if (R.z > 0.5 * L) R.z -= L; else if (R.z < -0.5 * L) R.z += L;double r = sqrt(R * R), _r = 1 / r;double f = c[0] * dErfc(W * r) * _r * _r * _r + pow(_r * c[1], c[2]);*Stress += f * r * r; force[i] += f * R; force[j] += -f * R;}}double dErfc(double WR) { return Erfc(WR) + WR * exp(-WR * WR) * 2 / sqrt(M_PI); }�¤¥±¼ ¬ ±±¨¢» pos ¨ type ±®¤¥°¦ ² ª®®°¤¨­ ²» ¨ ²¨¯» · ±²¨¶, ¬ ±±¨¢» charge ¨ coefs | § °¿¤»(± ³·¥²®¬ ¬­®¦¨²¥«¿ Q) ¨ ª®½´´¨¶¨¥­²» ¯ °­®£® ¯®²¥­¶¨ «  ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ²¨¯®¢ · ±²¨¶. � ¬ ±-±¨¢ force ±®µ° ­¿¾²±¿ °¥§³«¼²¨°³¾¹¨¥ ±¨«», ¤¥©±²¢³¾¹¨¥ ­  ª ¦¤³¾ · ±²¨¶³, ¢ ¯¥°¥¬¥­­³¾ Stress |¯®²¥­¶¨ «¼­ ¿ ±®±² ¢«¿¾¹ ¿ ¢­³²°¥­­¥£® ¤ ¢«¥­¨¿. �«¿ ´³­ª¶¨¨ Erfc ¬» ¨±¯®«¼§®¢ «¨  ¯¯°®ª±¨¬ -¶¨¾ ¨§ ¬®­®£° ´¨¨ [19], ² ª ª ª ®­  ®¡¥±¯¥·¨«  ¤®±² ²®·­³¾ ²®·­®±²¼ ° ±·¥²®¢ §  ¬¨­¨¬ «¼­®¥ ¢°¥¬¿¢»·¨±«¥­¨¿.�® ±° ¢­¥­¨¾ ± °¥ «¨§ ¶¨¥© ¯°¿¬®£® ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ [8] ¢ ¬¥²®¤¥ �¢ «¼¤  ¤®¡ ¢«¿¥²±¿ ²°®©­®© ¶¨ª«¯® k-¢¥ª²®° ¬ ®¡° ²­®© °¥¸¥²ª¨,   ² ª¦¥ °¥±³°±®¥¬ª®¥ ¢»·¨±«¥­¨¥ ´³­ª¶¨¨ dErfc ¨ ³±«®¢¨¿ ¯°®¢¥°ª¨



162 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10¢»µ®¤  §  £° ­¨¶³ ²° ­±«¨°³¥¬®© ®¡« ±²¨ ¢ ¤¢®©­®¬ ¶¨ª«¥ ¯® · ±²¨¶ ¬. �°¨ ½²®¬ ³·¥² ²°¥²¼¥£® § ª®­ �¼¾²®­  (° ¢¥­±²¢® ¤¥©±²¢¨¿ ¯°®²¨¢®¤¥©±²¢¨¾) ¯®§¢®«¿¥² ®¤­®ª° ²­® ¢»·¨±«¿²¼ ¯ °­®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©-±²¢¨¥, ±®ª° ¹ ¿ ª®«¨·¥±²¢® ®¯¥° ¶¨© ¯®·²¨ ¢ 2 ° §  (² ª®© ¢ °¨ ­² ¤¢®©­®£® ¶¨ª«  ¯® · ±²¨¶ ¬ ¬»­ §»¢ ¥¬ \²°¥³£®«¼­»¬", ±¬. ¯®¤°®¡­®±²¨ ¢ [8]). �»·¨±«¨²¥«¼­ ¿ ±«®¦­®±²¼ ° ±·¥²®¢ ¢ ®¡»·­®¬ ¯°®-±²° ­±²¢¥ ®±² ¥²±¿ | O(N2),   ¢ ®¡° ²­®¬ | ° ¢­  O(KN ), £¤¥ K | ®¡¹¥¥ ª®«¨·¥±²¢® k-¢¥ª²®°®¢.� ¶¨ª«¥ ¯® k-¢¥ª²®° ¬ ²°¨£®­®¬¥²°¨·¥±ª¨¥ ®¯¥° ¶¨¨ cos (KR) ¨ sin (KR) (· ±²¨ ª®¬¯«¥ª±­®© ½ª±¯®-­¥­²») ¢»·¨±«¿¾²±¿ ¢ ¯¥°¢®¬ ¨ ¢® ¢²®°®¬ ¢­³²°¥­­¨µ ¶¨ª« µ ¯® · ±²¨¶ ¬, ².¥. £®° §¤® · ¹¥, ·¥¬ ®±² «¼-­»¥. �²¨ ®¯¥° ¶¨¨ ®·¥­¼ °¥±³°±®¥¬ª¨¥: ª ¯°¨¬¥°³, ­  ¯°®¶¥±±®° µ ±¥¬¥©±²¢  Intel Core2 ¨­±²°³ª¶¨¿FSINCOS (¢»·¨±«¿¾¹ ¿ ±° §³ ±¨­³± ¨ ª®±¨­³±  °£³¬¥­² ) ¢»¯®«­¿¥²±¿ §  140 ² ª²®¢, ²®£¤  ª ª ³¬­®¦¥-­¨¥ ¨«¨ ±«®¦¥­¨¥ | ¢±¥£® §  2 (±¬. ² ¡«¨¶³ ¢ [20]), ².¥. ¤¢¥ ²°¨£®­®¬¥²°¨·¥±ª¨µ ®¯¥° ¶¨¨ ±²®¿² 70  °¨´-¬¥²¨·¥±ª¨µ. �®½²®¬³ ¬» ¯°¥¤« £ ¥¬ ª½¸¨°®¢ ²¼ ¬ ±±¨¢ ¬¨ qcos ¨ qsin ¤«¨­» N ¢¥«¨·¨­» q*cos(KR) ¨q*sin(KR), ¢»·¨±«¿¥¬»¥ ¤«¿ ª ¦¤®© · ±²¨¶» ¯°¨ ´¨ª±¨°®¢ ­­®¬ k-¢¥ª²®°¥ ¢ ¯¥°¢®¬ ¢­³²°¥­­¥¬ ¶¨ª«¥,¨ ¨±¯®«¼§®¢ ²¼ ¨µ ¢® ¢²®°®¬. �°¨ ½²®¬ ·¨±«® ²°¨£®­®¬¥²°¨·¥±ª¨µ ®¯¥° ¶¨© ±®ª° ¹ ¥²±¿ ¢ 2 ° §  (¢¤°³£¨µ ³· ±²ª µ ª®¤  ®­¨ ­¥ ¢±²°¥· ¾²±¿),    °¨´¬¥²¨·¥±ª¨µ | ­  ²°¥²¼ (¢ ¯¥°¢®¬ ¶¨ª«¥ ¯® · ±²¨¶ ¬¨¬¥¥²±¿ 9 ±«®¦¥­¨© ¨ ³¬­®¦¥­¨© ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥²¨ª¨,   ¢® ¢²®°®¬ ¨µ ·¨±«® ±®ª° ¹ ¥²±¿ ± 15 ¤® 9).�«¿ ­ ¸¥© § ¤ ·¨ ¢®±±² ­®¢«¥­¨¿ ¬¥¦· ±²¨·­»µ ¯®²¥­¶¨ «®¢ ¤®±² ²®·­® ­¥¡®«¼¸®£® ·¨±«  · ±²¨¶¢ ²° ­±«¨°³¥¬®© ®¡« ±²¨ (®² 300 ¤® 1500, ±¬. ®¡±³¦¤¥­¨¥ ¢ ° ¡®²¥ [14]), ¥±«¨ ° ¤¨³± ®¡°¥§ ­¨¿ ¢ ®¡° ²­®¬¯°®±²° ­±²¢¥ Kmax ¡®«¼¸¥ ¨«¨ ° ¢¥­ 6 (¯°¨ ½²®¬ ± ³·¥²®¬ §¥°ª «¼­®© ±¨¬¬¥²°¨¨ ¨§ (2�6+1)3�1 = 2196k-¢¥ª²®°®¢ ®±² ¥²±¿ 462). � ² ª¨µ ³±«®¢¨¿µ ®²­®±¨²¥«¼­ ¿ ²®·­®±²¼ ¢»·¨±«¥­¨¿ ±¨« ±®±² ¢«¿¥² 10�6(±¬. ² ª¦¥ [21]),   ®¡¹ ¿ ±ª®°®±²¼ ° ±·¥²®¢ ¡« £®¤ °¿ ­ ¸¥© ¬®¤¨´¨ª ¶¨¨ ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿ ­  24{41%(±¬. ² ¡«. 1) ¯°¨ ¯®·²¨ ¤¢³ª° ²­®¬ ³±ª®°¥­¨¨ ¶¨ª«  ¯® k-¢¥ª²®° ¬ (².¥. ¢°¥¬¿ ¤®±²³¯  ª ª½¸¨°³¾¹¨¬¬ ±±¨¢ ¬ ¢ ½²®¬ ±«³· ¥ ¯°¥­¥¡°¥¦¨¬® ¬ «®).�§¢¥±²­  ¤°³£ ¿ °¥ «¨§ ¶¨¿ ¶¨ª«  ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥ (±¬., ­ ¯°¨¬¥°, ª®¤ ¢ ¯ ª¥²¥ ¯°®£° ¬¬GROMACS [22]), ª®²®° ¿ ³·¨²»¢ ¥² ±«®¦­³¾ ±¨¬¬¥²°¨¾ k-¢¥ª²®°®¢ ¯® ²°¥¬ ª®®°¤¨­ ²­»¬ ®±¿¬. � ­¥©°¥±³°±®¥¬ª¨¥ ®¯¥° ¶¨¨ cos (KR) ¨ sin (KR) § ¬¥­¿¾²±¿ ¯®ª®®°¤¨­ ²­»¬¨ ª®¬¯®­¥­² ¬¨ | cos (kx*x),cos (ky*y) ¨ ².¤., ª®²®°»¥ ¢»·¨±«¿¾²±¿ ®¤¨­ ° § ¢ ®²¤¥«¼­®¬ ¶¨ª«¥ ¨ ±®µ° ­¿¾²±¿ ¢ ²°¥µ¬¥°­®¬ ¬ ±±¨¢¥° §¬¥°  6N(Kmax+1). � ²¥¬ ¢ ®±­®¢­®¬ ¶¨ª«¥ ­  ¥£® ®±­®¢¥ ¢»·¨±«¿¾²±¿ ª®¬¡¨­ ¶¨¨ ª®¬¯®­¥­² ¨ª½¸¨°³¾²±¿ ·¥²»°¼¬¿ ¬ ±±¨¢ ¬¨ ¤«¨­» N.� ¨²®£¥ 2KN ²°¨£®­®¬¥²°¨·¥±ª¨µ ®¯¥° ¶¨© ­ ¸¥© ¢¥°±¨¨ § ¬¥­¿¾²±¿ ­  6N ²°¨£®­®¬¥²°¨·¥±ª¨µ®¯¥° ¶¨© (².¥. ¢ K/3 ° § ¬¥­¼¸¥) ¨ �18(Kmax-1)+6(2Kmax+1)(Kmax+1)+6K�N  °¨´¬¥²¨·¥±ª¨µ, ².¥.3408N924N � 3:7  °¨´¬¥²¨·¥±ª¨¥ ®¯¥° ¶¨¨ ­  ®¤­³ ¨±µ®¤­³¾ ²°¨£®­®¬¥²°¨·¥±ª³¾. �°¨ ½²®¬ ®¡º¥¬ ª½¸¨-°³¾¹¨µ ¬ ±±¨¢®¢ ±®±² ¢«¿¥² sizeof(float)*(6*(Kmax+1)+4)*N=184N ¡ ©², ·²® ¢ 23 ° §  ¡®«¼¸¥ ®¡º¥¬ sizeof(float)*2*N=8N ¡ ©² ­ ¸¨µ ¬ ±±¨¢®¢ qcos ¨ qsin.�¥§ ³·¥²  ¤®±²³¯  ª ¯ ¬¿²¨ ³±ª®°¥­¨¥ ¶¨ª«  ¯® k-¢¥ª²®° ¬ §  ±·¥² 3-®±¥¢®© ±¨¬¬¥²°¨¨ ¯® ±° ¢­¥­¨¾± ­ ¸¥© ¢¥°±¨¥© ¬®£«® ¡» ±®±² ¢¨²¼ (70+9+9)KN(70�3/K+3.7�2+4+9)KN = 8820:9 � 4:2 ° § . �¤­ ª® ­  ¯° ª²¨ª¥®­® ±®±² ¢«¿¥² � 2.5 ° §  (².¥. ¢°¥¬¿ ¤®±²³¯  ª ª½¸¨°³¾¹¨¬ ¬ ±±¨¢ ¬ ¢ ½²®¬ ±«³· ¥ ¢¥«¨ª®) ¨ ®¡¹¥¥¢°¥¬¿ ° ±·¥²®¢ ±®ª° ¹ ¥²±¿ ¢±¥£® «¨¸¼ ­  15{30%. �® ¢°¥¬¥­¥¬ «®ª «¼­»¥ ¢»·¨±«¥­¨¿ ±² ­®¢¿²±¿ ¢±¥¡®«¥¥ ¢»£®¤­» ¢ ±° ¢­¥­¨¨ ± § ¯°®± ¬¨ ª ®¡¹¥© ¯ ¬¿²¨ (±¬. ²¥­¤¥­¶¨¨ [23]), ¯®½²®¬³ ² ª ¿ ¢¥°±¨¿­¥¯¥°±¯¥ª²¨¢­  ¨ ¥¥ °¥ «¨§ ¶¨¾ ¬» ­¥ ¯°¨¢®¤¨¬ (±¬. ª®¤ ¢ ¯ ª¥²¥ GROMACS [22]).5. �¥ «¨§ ¶¨¿ ­  GPU. �²«¨·¨¿ ®¡±³¦¤ ¥¬®© ¢ ¤ ­­®© ±² ²¼¥ GPU-°¥ «¨§ ¶¨¨ �� ®² ° ¡®²¤°³£¨µ  ¢²®°®¢ [24, 25] § ª«¾· ¾²±¿ ¢ ±«¥¤³¾¹¥¬:| ¬ «»¥ ±¨±²¥¬» ¯°¨ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ £° ­¨·­»µ ³±«®¢¨¿µ, ²® ¥±²¼ § ¬¥²­ ¿ ¤®«¿ ®¡¹¥£® ¢°¥¬¥­¨¯°¨µ®¤¨²±¿ ­  ®¯¥° ¶¨¨, ­¥ ®²­®±¿¹¨¥±¿ ª ° ±·¥²³ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨©;| ¬¥²®¤ �¢ «¼¤  ¢¬¥±²® ¯°¿¬®£® ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ ¯ °­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨©;| ° ±·¥² ­¥ ²®«¼ª® ¬¥¦· ±²¨·­»µ ±¨«, ­® ² ª¦¥ ¢­³²°¥­­¥£® ¤ ¢«¥­¨¿ (¨«¨ ½­¥°£¨¨) ±¨±²¥¬»;| ±¨±²¥¬  ±®±²®¨² ¨§ · ±²¨¶ ­¥±ª®«¼ª¨µ ²¨¯®¢, ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ¬¥¦¤³ ª®²®°»¬¨ ¢ª«¾· ¥² ¢ ±¥¡¿ª®°®²ª®¤¥©±²¢¨¥ ¨µ ½«¥ª²°®­­»µ ®¡®«®·¥ª ¨ ®¯°¥¤¥«¿¥²±¿ ­¥±ª®«¼ª¨¬¨ ª®½´´¨¶¨¥­² ¬¨ (¢  ±²°®´¨§¨-·¥±ª¨µ § ¤ · µ · ±²¨¶» µ ° ª²¥°¨§³¾²±¿ ®¤­¨¬ ª®½´´¨¶¨¥­²®¬ | ¬ ±±®©);| ®¡¹¥¥ ·¨±«® · ±²¨¶ ­¥ ¿¢«¿¥²±¿ ¶¥«®© ±²¥¯¥­¼¾ ¤¢®©ª¨ (·²® ¡»«® ¡» ¢»£®¤­® ­  GPU ®² NVIDIA),  ª° ²­® 12 (·¨±«³ · ±²¨¶ ¢ ½«¥¬¥­² °­®© ¿·¥©ª¥ ¬®¤¥«¨°³¥¬»µ ­ ¬¨ ª°¨±² ««®¢ ¤¨®ª±¨¤  ³° ­ ).5.1. � ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ¯® ¯®²®ª ¬ ­  ®¤­®¬ ¬³«¼²¨¯°®¶¥±±®°¥. �°®±²¥©¸¨© ±¯®±®¡ ° ±-¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¿ | § ¬¥­  ¢­¥¸­¨µ ¶¨ª«®¢ ¬¥²®¤  �¢ «¼¤  ®¤­®¢°¥¬¥­­®© ®¡° ¡®²ª®© ¨µ ¨²¥° ¶¨© ¢° §­»µ ¯®²®ª µ. �«¿ ®¤­®£® �� ¢®§¬®¦­  ±«¥¤³¾¹ ¿ °¥ «¨§ ¶¨¿ ² ª®£® ¯®¤µ®¤  ­  CUDA ¢ ±«³· ¥N=324 ¨ K=462 (¯°¨ ª®²®°®¬ ¨±¯®«¼§³¥²±¿ � 16300 ¡ ©² ° §¤¥«¿¥¬®© ¯ ¬¿²¨ ¨§ 16384 ¤®±²³¯­»µ):



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10 163__global__ void kernel_NxN(float4 force[], float4 pos[], int type[], float4 coefs[],float L, float W){ int i = threadIdx.x, type_i = type[i];float4 pos_i = pos[i], force_i = { 0, 0, 0, 0 };__shared__ float4 pos_j[N], coefs_ij[3];__shared__ int type_j[N];if (i < 3) coefs_ij[i] = coefs[i];pos_j[i] = pos[i]; type_j[i] = type[i];__syncthreads();for (int j = 0; j < N; j++)force_i += Fij(pos_i, pos_j[j], coefs_ij[type_i + type_j[j]], L, W);force[i] = force_i;}__global__ void kernel_KxNK(float4 force[], float4 stress[], float4 pos[], float4 k[],float Pi2_L, float KePi8_LLL, float _4WW){ int i = threadIdx.x, j;float QCos = 0, QSin = 0, KR, factor;float4 k_i = k[i] * Pi2_L; k_i.w *= Pi2_L;__shared__ float4 pos_j[N], k_j[K]; // float * (4*N + 4*K + 2*K) = 16272 bytes__shared__ float2 QExp[K];k_j[i] = k_i; if (i < N) pos_j[i] = pos[i];__syncthreads();#pragma unroll 108for (j = 0; j < N; j++){ KR = dot3(k_i, pos_j[j]);QCos += pos_j[j].w * cosf(KR);QSin += pos_j[j].w * sinf(KR);}factor = KePi8_LLL * expf(-k_i.w * _4WW) / k_i.w;stress[i] = factor * (1 - 2 * k_i.w * _4WW) * (QCos * QCos + QSin * QSin);QExp[i] = make_float2(QCos * factor, QSin * factor);__syncthreads();if (i < N){ float4 pos_i = pos_j[i], force_i = { 0, 0, 0, 0 };#pragma unroll 77for (j = 0; j < K; j++){ KR = dot3(k_j[j], pos_i);mad3(force_i,k_j[j], pos_i.w * (sinf(KR) * QExp[j].x - cosf(KR) * QExp[j].y));}force[i] += force_i;}}__device__ float PBC(float x, float L){ if (x > L) return x - 2 * L; else if (x < -L) return x + 2 * L; else return x;}



164 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10__device__ float4 Fij(float4 pos_i, float4 pos_j, float4 c, float L, float W){ float4 R = make_float4(PBC(pos_i.x - pos_j.x, L), PBC(pos_i.y - pos_j.y, L),PBC(pos_i.z - pos_j.z, L), 0);R.w = dot3(R, R);float r = rsqrtf(max(R.w, 1e-4f));return R * (c.x * dErfc(W / r) * r * r * r + powf(c.y * r, c.z));}__device__ float dErfc(float WR){ return Erfc(WR) + WR * expf(-WR * WR) * 1.128379167f; // 2/sqrt(PI) = 1.128379...} � §¢ ­¨¿ CUDA-¿¤¥° ±®¤¥°¦ ² ¨­´®°¬ ¶¨¾ ® ¶¨ª« µ: ¢ ¿¤°¥ kernel NxN ¢­¥¸­¨© ¨ ¢­³²°¥­­¨©¶¨ª«» ¯°®¡¥£ ¾² ¯® · ±²¨¶ ¬, ¢ ¿¤°¥ kernel KxNK ¯¥°¢»© ¢­³²°¥­­¨© ¶¨ª« ¯°®¡¥£ ¥² ¯® · ±²¨¶ ¬,  ¢­¥¸­¨© ¨ ¢²®°®© ¢­³²°¥­­¨© | ¯® k-¢¥ª²®° ¬.�³­ª¶¨¿ dot3 ¢»·¨±«¿¥² ±ª «¿°­®¥ ¯°®¨§¢¥¤¥­¨¥ ¨§ ¯¥°¢»µ ²°¥µ ª®¬¯®­¥­² ¯¥°¥¤ ¢ ¥¬»µ ¥© ¢¥ª²®-°®¢, ´³­ª¶¨¿ mad3 | ®¯¥° ¶¨¾ ¢¨¤  x += y * z. � ±±¨¢» force, pos, k ¨¬¥¾² ²¨¯ 
oat4: ¢®-¯¥°¢»µ, ¤«¿¡®«¥¥ ¡»±²°®£® ¤®±²³¯  (¯® ±° ¢­¥­¨¾ ± ²¨¯®¬ 
oat3); ¢®-¢²®°»µ, ·¥²¢¥°² ¿ ª®¬¯®­¥­²  ¨±¯®«¼§³¥²±¿¤«¿ µ° ­¥­¨¿ ¯®²¥­¶¨ «¼­®© ±®±² ¢«¿¾¹¥© ¢­³²°¥­­¥£® ¤ ¢«¥­¨¿, § °¿¤  · ±²¨¶» ¨ ª¢ ¤° ²  ¤«¨­»k-¢¥ª²®°  ±®®²¢¥²±²¢¥­­®. �«¿ ¯°®±²®²» ¢ ¿¤°¥ kernel KxNK ¢ª« ¤» ¢ ¤ ¢«¥­¨¥ ¯® k-¢¥ª²®° ¬ § ¯¨±»-¢ ¾²±¿ ¢ ®²¤¥«¼­»© ¬ ±±¨¢ stress, ² ª ª ª ¯°¨ K > N ¤«¿ ¯ ° ««¥«¼­®© § ¯¨±¨ ¢ ¬ ±±¨¢ force ¯°¨¸«®±¼¡» ³¢¥«¨·¨¢ ²¼ ¥£® ° §¬¥° «¨¡® ¢°³·­³¾ ±¥°¨ «¨§®¢ ²¼ § ¯¨±¼ ­¥±ª®«¼ª¨µ ·¨±¥« ¢ ®¤­³ ¿·¥©ª³ ¯ ¬¿²¨(±¬. \ª®­´«¨ª² § ¯¨±¨" ¢ ° §¤¥«¥ 2).�¥ «¨§ ¶¨¿ ¤¢®©­®£® ¶¨ª«  ¯® · ±²¨¶ ¬ ¢ ¿¤°¥ kernel NxN  ­ «®£¨·­  ­ ¸¥© °¥ «¨§ ¶¨¨ ¯°¿¬®£®±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ [8]. � ±·¥² ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¯ °» · ±²¨¶ ¢»­¥±¥­ ¢ ´³­ª¶¨¾ Fij, ®¡° ¡®²ª  ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ£° ­¨·­»µ ³±«®¢¨© | ¢ ´³­ª¶¨¾ PBC (Periodic Boundary Conditions), ¯°¨·¥¬ ¢ ­¥¥ ¤«¿ ³¬¥­¼¸¥­¨¿ ·¨±« ®¯¥° ¶¨© ³¬­®¦¥­¨¿ ¯¥°¥¤ ¥²±¿ ¯®«®¢¨­  «¨­¥©­®£® ° §¬¥°  ²° ­±«¨°³¥¬®© ®¡« ±²¨ (L/2). � CUDA¨¬¥¥²±¿ ¢±²°®¥­­ ¿ °¥ «¨§ ¶¨¿ ´³­ª¶¨¨ Erfc, ®¤­ ª® ¬», ª ª ¨ ¢ CPU-¢¥°±¨¨, ¢ ²¥«¥ ´³­ª¶¨¨ dErfc¨±¯®«¼§³¥¬ ¡®«¥¥ ¡»±²°³¾  ¯¯°®ª±¨¬ ¶¨¾ ¨§ ¬®­®£° ´¨¨ [19].�°®©­®© (¢­¥¸­¨©) ¶¨ª« ¯® k-¢¥ª²®° ¬ § ¬¥­¿¥²±¿ ¯ ° ««¥«¼­®© ®¡° ¡®²ª®© ¢ ° §­»µ ¯®²®ª µ ¿¤° kernel KxNK. �¥°¢»© ¢­³²°¥­­¨© ¶¨ª« ¯® · ±²¨¶ ¬ ¯®«­®±²¼¾ ±®®²¢¥²±²¢³¥² CPU-°¥ «¨§ ¶¨¨ ¨§ ¯°¥¤»-¤³¹¥£® ° §¤¥« , ²®«¼ª® § °¿¤» · ±²¨¶ ¡¥°³²±¿ ¨§ ·¥²¢¥°²®© ª®¬¯®­¥­²» ¢¥ª²®°®¢ pos j. �® ¢²®°®¬ ¢­³-²°¥­­¥¬ ¶¨ª«¥ ¯®°¿¤®ª ¢«®¦¥­­®±²¨ ¬¥­¿¥²±¿: ¢ ª ¦¤®¬ ¨§ N ¯®²®ª®¢ ¢»¯®«­¿¥²±¿ ¶¨ª« ¯® k-¢¥ª²®° ¬(¢ ±«³· ¥ N < K ®±² «¼­»¥ K � N ¯®²®ª®¢ ¯°®±² ¨¢ ¾²) ± ­ ª®¯«¥­¨¥¬ ±¨« ¯® · ±²¨¶ ¬ ¢ °¥£¨±²°¥force i. �°¨ ² ª®© § ¬¥­¥ ­ ª®¯«¥­­»¥ ¯¥°¢»¬ ¶¨ª«®¬ K §­ ·¥­¨© QCos ¨ QSin ­¥®¡µ®¤¨¬® ±®µ° ­¨²¼ ¢° §¤¥«¿¥¬®© ¯ ¬¿²¨ (¢ ¬ ±±¨¢¥ QExp).�¥°±¨¿ ± ±®µ° ­¥­¨¥¬ ¯®°¿¤ª  ¢«®¦¥­­®±²¨ ¢® ¢²®°®¬ ¢­³²°¥­­¥¬ ¶¨ª«¥ ²®¦¥ ¡»«  ­ ¬¨ °¥ «¨-§®¢ ­ . �® ®­  ¯®²°¥¡®¢ «  ° §°¥¸¥­¨¿ ª®­´«¨ª²  ¯ ° ««¥«¼­®© § ¯¨±¨ ¨§ K ¯®²®ª®¢ ¢ N ½«¥¬¥­²®¢¬ ±±¨¢  force (ª½¸¨°³¥¬®£® ° §¤¥«¿¥¬®© ¯ ¬¿²¼¾). �«¿ ½²®£® ¯®²®ª¨ ° §¡¨¢ «¨±¼ ­  ¤¢¥ £°³¯¯»: ¢­³-²°¨ ª ¦¤®© £°³¯¯» § ¯¨±¼ ¯°®¨§¢®¤¨« ±¼ ¯ ° ««¥«¼­®,   ±¨­µ°®­¨§ ¶¨¿ ¯®²®ª®¢ ¯®§¢®«¿«  ­¥ ¤®¯³±²¨²¼®¤­®¢°¥¬¥­­®© § ¯¨±¨ ¯®²®ª ¬¨ ° §­»µ £°³¯¯. �§-§  ±¨­µ°®­¨§ ¶¨¨ ¨ ³±«®¢¨© (¤«¿ ¢»¡®°  £°³¯¯») ¢­³-²°¨ ¶¨ª« ,   ² ª¦¥ ­¥½´´¥ª²¨¢­®£® ¤®±²³¯  ª ° §¤¥«¿¥¬®© ¯ ¬¿²¨ (±¬. ¯³­ª² 5.1.2.5 Shared memory [9])² ª ¿ ¢¥°±¨¿ ¢»¯®«­¿¥²±¿ ¢ � 3 ° §  ¬¥¤«¥­­¥¥, ¯®½²®¬³ ¥¥ ª®¤ ¬» ­¥ ¯°¨¢®¤¨¬.�¨°¥ª²¨¢  unroll ¢ ¿¤°¥ kernel KxNK ³ª §»¢ ¥² ª®¬¯¨«¿²®°³ CUDA ª®«¨·¥±²¢® ¨²¥° ¶¨© ¶¨ª« , ª®-²®°»¥ ­¥®¡µ®¤¨¬® ° §¢¥°­³²¼ ¤«¿ ³±ª®°¥­¨¿ ®¡° ¡®²ª¨. � §¢®° ·¨¢ ²¼ ¶¨ª«» ¢ ¿¤°¥ kernel NxN ¢»£®¤-­¥¥ ¢°³·­³¾ (±¬. ¯°¨¬¥° ª®¤  ¢ ¯°¨«®¦¥­¨¨), ² ª ª ª ®¯¥° ¶¨¾ ¢»¡®°  ª®½´´¨¶¨¥­²®¢ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿½´´¥ª²¨¢­¥¥ ¢»¯®«­¿²¼ ®¤¨­ ° § ¤«¿ ­¥±ª®«¼ª¨µ ¨²¥° ¶¨© (¯°¨ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥¬ ¯®°¿¤ª¥ · ±²¨¶ ¢ ¬ ±-±¨¢ µ). �²¬¥²¨¬ ² ª¦¥, ·²® ¨§-§  ¡®«¼¸¥£® ·¨±«  ¨±¯®«¼§³¥¬»µ °¥£¨±²°®¢ ¢ ¿¤°¥ kernel NxN ¢»£®¤­®¬¥­¼¸¥¥ ·¨±«® ° §¢¥°­³²»µ ¨²¥° ¶¨© ¶¨ª«  ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ±  ­ «®£¨·­»¬ ¿¤°®¬ ¢ °¥ «¨§ ¶¨¨ ¯°¿¬®£®±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ [8].�¥¯¥°¼ ®¡±³¤¨¬ ª½¸¨°®¢ ­¨¥ °¥§³«¼² ²  ²°¨£®­®¬¥²°¨·¥±ª¨µ ®¯¥° ¶¨© cos(KR) ¨ sin(KR), ª®²®-°®¥ ³±ª®°¿¥² ±ª «¿°­³¾ °¥ «¨§ ¶¨¾ ­  CPU (° ±±¬®²°¨¬ ¤«¿ ¯°¨¬¥°  ²®² ¦¥ ±«³· © N=324, K=462).� ¸  ±ª «¿°­ ¿ CPU-¢¥°±¨¿ ¬®¤¨´¨¶¨°®¢ ­­®£® ®¡° ²­®£® ¶¨ª«  ¤«¿ µ° ­¥­¨¿ ¯°®¬¥¦³²®·­»µ °¥§³«¼-² ²®¢ (¬ ±±¨¢» qcos ¨ qsin) ¨±¯®«¼§³¥² ¢±¥£® N*sizeof(float)*2= 324�8 = 2'592 ¡ ©²  ¯ ¬¿²¨. �¤­ ª®¤«¿ ª ¦¤®£® k-¢¥ª²®°  ½²¨ ¬ ±±¨¢» ¯¥°¥§ ¯¨±»¢ ¾²±¿, ·²® ­¥¢®§¬®¦­® ¯°¨ ¯ ° ««¥«¼­®© ®¡° ¡®²ª¥ ­ CUDA, £¤¥ ª ¦¤»© k-¢¥ª²®° ®¡° ¡ ²»¢ ¥²±¿ ¢ ®²¤¥«¼­®¬ ¯®²®ª¥ ¨ ¤«¿ µ° ­¥­¨¿ ¢±¥µ ² ª¨µ ¢¥«¨·¨­



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10 165¯®²°¥¡®¢ «®±¼ ¡» ¢ ±³¬¬¥ K*N*sizeof(float)*2 = 462�324�8 = 1'197'504 ¡ ©² ¯ ¬¿²¨. �²® ­ ¬­®£®¡®«¼¸¥ ¨¬¥¾¹¨µ±¿ 16 �� ° §¤¥«¿¥¬®© ¯ ¬¿²¨ ¨«¨ 64 �� ª®­±² ­²­®© ¯ ¬¿²¨. � ²®¬³ ¦¥ ¢ ¯®±«¥¤­¾¾¨§ ­¨µ ­¥«¼§¿ ¯°®¨§¢®¤¨²¼ § ¯¨±¼ ¨§ ª®¤ , ¢»¯®«­¿¾¹¥£®±¿ ­  GPU, ª®²®° ¿ ²°¥¡³¥²±¿ ¢­³²°¨ ¬®¤¨´¨-¶¨°®¢ ­­®£® ¶¨ª«  (±¬. ¯³­ª² 4.2.2.4 Restrictions ¢ [9]). �®±² ²®·­»© ®¡º¥¬ ¨¬¥¥² ²®«¼ª® ®¡¹ ¿ ¯ ¬¿²¼GPU, ª®²®° ¿ ­¥ ª½¸¨°³¥²±¿ ¨ ° ¡®² ¥² ­ ¬­®£® ¬¥¤«¥­­¥¥ ° §¤¥«¿¥¬®©, ¯®½²®¬³ ¯®¢²®°­»¥ ¢»·¨±«¥­¨¿¢»£®¤­¥¥ § ¯¨±¨ ¨ ·²¥­¨¿ ¬ ±±¨¢®¢ qcos ¨ qsin. �¥°±¨¿ ± ª½¸¨°®¢ ­¨¥¬ ½²¨µ ¬ ±±¨¢®¢ ¬®¦¥² ±² ²¼ ®¯²¨-¬ «¼­®© ­  ¡³¤³¹¨µ ¯ ° ««¥«¼­»µ  °µ¨²¥ª²³° µ ¯°¨ ¤®±² ²®·­®¬ ®¡º¥¬¥ ¡»±²°®© ¯ ¬¿²¨. � ¯°¨¬¥°³,­  ¯°®¶¥±±®°¥ Cell, ¯®¿¢¨¢¸¥¬±¿ ¢ ¯°®¤ ¦¥ ¢ ª®­¶¥ 2006 £®¤ , ª ¦¤»© ¢»·¨±«¨²¥«¼ SPE (SynergisticProcessing Elements,  ­ «®£ ¬³«¼²¨¯°®¶¥±±®°®¢ GPU) ¨¬¥¥² ³¦¥ 256 �� ª½¸ .� ° ««¥«¼­ ¿ ¢¥°±¨¿ ± 3-®±¥¢®© ±¨¬¬¥²°¨¥© k-¢¥ª²®°®¢ ²°¥¡³¥² ±³¹¥±²¢¥­­® (¢ 23 ° § ) ¡®«¼¸¥£®®¡º¥¬  ¯ ¬¿²¨ ¤«¿ ª½¸¨°®¢ ­¨¿, ª°®¬¥ ²®£®, ±®¤¥°¦¨² ¤®¯®«­¨²¥«¼­»¥ ³±«®¢¨¿ ¢ ¶¨ª« µ, ¯®½²®¬³ ¥¥°¥ «¨§ ¶¨¿ ­  GPU ­¥¯¥°±¯¥ª²¨¢­ .5.2. � ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ¯® ±¢¿§ª ¬ ¯®²®ª®¢ ­  ­¥±ª®«¼ª® ¬³«¼²¨¯°®¶¥±±®°®¢. � ¢¥°±¨¨¨§ ¯°¥¤»¤³¹¥£® ° §¤¥«  ¢­¥¸­¨¥ ¶¨ª«» § ¬¥­¿¾²±¿ ¯ ° ««¥«¼­®© ®¡° ¡®²ª®© ¢ ®¤­®© ±¢¿§ª¥ ¯®²®ª®¢,¯®½²®¬³ ¨±¯®«¼§³¥²±¿ ²®«¼ª® · ±²¼ ¨¬¥¾¹¨µ±¿ °¥±³°±®¢ GPU | ¤«¿ ¬ ±¸² ¡¨°³¥¬®±²¨ ²°¥¡³¥²±¿ ° ±-¯°¥¤¥«¥­¨¥ ° ±·¥²®¢ ¬¥¦¤³ ¬­®¦¥±²¢®¬ �� (±¬. ° §¤¥« 2).�«¿ ½²®£® ¬®¦­® ° §¤¥«¨²¼ ¨²¥° ¶¨¨ ¢­¥¸­¨µ ¨ ¢­³²°¥­­¨µ ¶¨ª«®¢ ­  ¡«®ª¨. �®£¤  ª ¦¤®© ±¢¿§-ª®© ¯®²®ª®¢ ¡³¤³² ¢»¯®«­¿²¼±¿: ®¤¨­ ¡«®ª ¨²¥° ¶¨© ¢­¥¸­¥£® ¶¨ª«  (¯ ° ««¥«¼­® ¯® ¯®²®ª ¬) ¨ ®¤¨­¡«®ª ¨²¥° ¶¨© ¢­³²°¥­­¥£® (¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼­® ¢ ª ¦¤®¬ ¯®²®ª¥). �¡¹¥¥ ·¨±«® ±¢¿§®ª ¡³¤¥² ° ¢­® ¯°®¨§-¢¥¤¥­¨¾ ·¨±«  ¡«®ª®¢, ­  ª®²®°»¥ ° §¡¨²» ¶¨ª«». � ¯°¨«®¦¥­¨¨ ¬» ¯°¨¢®¤¨¬ ª®¤ ² ª®© °¥ «¨§ ¶¨¨¬¥²®¤  �¢ «¼¤  ­  CUDA (¤«¿ ¯°®±²®²» ®¯¿²¼ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬ ±«³· © N = 324 ¨ K = 462, ª®£¤  ¬ ±±¨¢»ª®®°¤¨­ ² ¨ k-¢¥ª²®°®¢ ³¬¥¹ ¾²±¿ ¢ ° §¤¥«¿¥¬³¾ ¯ ¬¿²¼ ¶¥«¨ª®¬).�«¿ °¥ «¨§ ¶¨¨ ½²®£® ¯®¤µ®¤  ¢ ª®¤¥ ¿¤°  kernel NxN ¬» ¢¢®¤¨¬ ±«¥¤³¾¹¨¥ ¢¥«¨·¨­»: BI | ·¨±«®¡«®ª®¢, ­  ª®²®°»¥ ° §¡¨¢ ¥²±¿ ¢­¥¸­¨© ¶¨ª«; BJ | ·¨±«® ¡«®ª®¢, ­  ª®²®°»¥ ° §¡¨¢ ¥²±¿ ¢­³²°¥­-­¨© ¶¨ª«; NJ | ·¨±«® ¨²¥° ¶¨© ¢­³²°¥­­¥£® ¶¨ª«  ¢ ¡«®ª¥: NJ = N/BJ, ª®²®°®¥ ®£° ­¨·¥­® ®¡º¥¬®¬° §¤¥«¿¥¬®© ¯ ¬¿²¨: NJ < 1638420 � 819 (² ª ª ª sizeof(float4) + sizeof(int) = 20 ¡ ©² ¯ ¬¿²¨ ­ ª®®°¤¨­ ²» ¨ ²¨¯ ª ¦¤®© · ±²¨¶»); j0 |  ¡±®«¾²­»© ¨­¤¥ª± ¯¥°¢®© ¨§ NJ · ±²¨¶, § ¯¨±»¢ ¥¬»µ ¢° §¤¥«¿¥¬³¾ ¯ ¬¿²¼, j | ®²­®±¨²¥«¼­»© ¨­¤¥ª± · ±²¨¶ ¢ ° §¤¥«¿¥¬®© ¯ ¬¿²¨.�°¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¨ ¢­¥¸­¥£® ¶¨ª«  ·¨±«® ¯®²®ª®¢ ­¥ ¬¥­¿¥²±¿, ¯®½²®¬³ ª®­´«¨ª²» § ¯¨±¨ ­¥ ¢®§­¨-ª ¾². �°¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¨ ¢­³²°¥­­¥£® ¶¨ª«  ±³¬¬ °­®¥ ·¨±«® ¯®²®ª®¢ ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿ ¢ BJ ° §, ¯°¨ ½²®¬¤®±²³¯ ª ª ¦¤®¬³ ½«¥¬¥­²³ ¬ ±±¨¢  force ¯°®¨§¢®¤¨²±¿ ¨§ ­¥±ª®«¼ª¨µ ±¢¿§®ª. � ª ª ª ±¨­µ°®­¨§ ¶¨¿¯®²®ª®¢ ¬¥¦¤³ ±¢¿§ª ¬¨ ­¥¢®§¬®¦­ , ¤«¿ ³±²° ­¥­¨¿ ½²®£® ª®­´«¨ª²  § ¯¨±¨ ¬» ³¢¥«¨·¨¢ ¥¬ ®¡º¥¬¬ ±±¨¢  force ¢ BJ ° §, ·²®¡» ª ¦¤ ¿ ±¢¿§ª  § ¯¨±»¢ «  °¥§³«¼² ² ¢ ±¢®¾ ®¡« ±²¼ ¯ ¬¿²¨. �® ®ª®­· ­¨¨° ±·¥²®¢ ¢»¯®«­¿¥¬ °¥¤³ª¶¨¾ ² ª®£® ¬ ±±¨¢  ¿¤°®¬ kernel sum.� ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ¿¤°  kernel KxNK ¯®«³· ¥²±¿ ¬¥­¥¥ ½´´¥ª²¨¢­»¬, ² ª ª ª:| ¯°¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¨ ¢­¥¸­¥£® ¶¨ª«  ¯® k-¢¥ª²®° ¬ ¢ ª ¦¤®© ±¢¿§ª¥ ¯®²®ª®¢ ¡³¤³² ° ±±·¨²»¢ ²¼±¿±¨«» ¤«¿ ª ¦¤®© · ±²¨¶» (¢ ª ¦¤®¬ ¯®²®ª¥ ¤«¿ ­¥±ª®«¼ª¨µ · ±²¨¶) ¨ ¤«¿ ³±²° ­¥­¨¿ ª®­´«¨ª²  § ¯¨±¨¢ ¬ ±±¨¢ force ­¥®¡µ®¤¨¬® ¡³¤¥² ª° ²­® ³¢¥«¨·¨²¼ ¥£® ° §¬¥°;| ¯°¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¨ ¢­³²°¥­­¥£® ¶¨ª«  ¯® k-¢¥ª²®° ¬ ¢»·¨±«¥­¨¿ ¢­³²°¥­­¥£® ¶¨ª«  ¯® · ±²¨¶ ¬¯°¨¤¥²±¿ ¯®¢²®°¿²¼ ¢ ª ¦¤®© ¤®¯®«­¨²¥«¼­®© ±¢¿§ª¥ ¯®²®ª®¢;| ¯°¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¨ ¢­³²°¥­­¥£® ¶¨ª«  ¯® · ±²¨¶ ¬ ­¥«¼§¿ ½´´¥ª²¨¢­® ¢»·¨±«¿²¼ ¢ª« ¤» k-¢¥ª²®°®¢ ¢® ¢­³²°¥­­¥¥ ¤ ¢«¥­¨¥, ² ª ª ª ®­¨ ­¥«¨­¥©­® § ¢¨±¿² ®² ±³¬¬ °­»µ ¢¥«¨·¨­ QSin ¨ QCos(ª¢ ¤° ² ±³¬¬» ­¥ ¢»° ¦ ¥²±¿ ·¥°¥§ ±³¬¬³ ª¢ ¤° ²®¢).�²®¡» ½´´¥ª²¨¢­® § ¤¥©±²¢®¢ ²¼ ¬­®¦¥±²¢® ��, ¬» ° §¡¨«¨ ¿¤°® kernel KxNK ­  ¤¢  | ker-nel KxN ¨ kernel NxK. �°¨ ½²®¬ ¯¥°¢®¥ ¿¤°® ° ±¯ ° ««¥«¥­® ¯® k-¢¥ª²®° ¬,   ¢²®°®¥ | ¯® · ±²¨¶ ¬, ².¥.±®µ° ­¿¥²±¿ ¨§¬¥­¥­­»© ¯®°¿¤®ª ¢«®¦¥­­®±²¨ ¶¨ª«®¢. �¥§³«¼² ²» ¯°®¬¥¦³²®·­»µ ¢»·¨±«¥­¨© (¢ª« ¤»QSin ¨ QCos ®² ª ¦¤®£® k-¢¥ª²®° ) ¬» ¯¥°¥¤ ¥¬ ¬¥¦¤³ ¿¤° ¬¨ ·¥°¥§ ¬ ±±¨¢ QExp, ° ±¯®«®¦¥­­»©¢ ®¡¹¥© ¯ ¬¿²¨ GPU. �  ®¤­®¬ �� ² ª ¿ ¢¥°±¨¿ ° ¡®² ¥² ­  2% ¬¥¤«¥­­¥¥ ¨§-§  ¤®±²³¯  ª ®¡¹¥©¯ ¬¿²¨ ¨ ¤®¯®«­¨²¥«¼­»µ ¨§¤¥°¦¥ª ­  ¢»§®¢ ¢²®°®£® ¿¤° , ­® ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ¥²±¿ ¡®«¥¥ ½´´¥ª²¨¢­®:° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥ ¬¥¦¤³ �� ¨²¥° ¶¨© ¢­¥¸­¥£® ¶¨ª«  ­¥ ²°¥¡³¥² ª° ²­®£® ³¢¥«¨·¥­¨¿ ¬ ±±¨¢  force,   ¯°¨° ±¯°¥¤¥«¥­¨¨ ¨²¥° ¶¨© ¢­³²°¥­­¥£® ¶¨ª«  ¢»·¨±«¥­¨¿ ­¥ ¡³¤³² ¤³¡«¨°®¢ ²¼±¿. �«¿ ¯°®±²®²» ¢ ª®¤¥½²¨µ ¿¤¥° (±¬. ¯°¨«®¦¥­¨¥) ¬» ®¯³±²¨«¨ ¯°¨¥¬ ± ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥¬ ¢­³²°¥­­¥£® ¶¨ª« , ² ª ª ª ®­ ¤ ¥²«¨¸¼ � 5% ®¡¹¥£® ³±ª®°¥­¨¿ (¢ ±¢¿§¨ ± ²¥¬, ·²® ¤®«¿ ®¡®¨µ ¿¤¥° ¢ ®¡¹¥¬ ¢°¥¬¥­¨ ° ±·¥²®¢ ¬¥­¥¥ 20%¨ ³¬¥­¼¸ ¥²±¿ ± °®±²®¬ ·¨±«  · ±²¨¶, ±¬. ±²®«¡¶» 1�324 ¨ 1�768 ¢ ² ¡«. 2).� ®¡®¨µ ¿¤° µ § ¯®«­¥­¨¥ ° §¤¥«¿¥¬®© ¯ ¬¿²¨ °¥ «¨§®¢ ­® ¢ ¢¨¤¥ ¶¨ª« , ª®«¨·¥±²¢® ¨²¥° ¶¨© ª®-²®°®£® ®¯°¥¤¥«¿¥²±¿ ®²­®¸¥­¨¥¬ ·¨±«  § ¯®«­¿¥¬»µ ½«¥¬¥­²®¢ ¬ ±±¨¢  ª ·¨±«³ ¯®²®ª®¢:



166 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10| memThreadRatio = ceiling(N * KxN_BLOCKS / K) ¤«¿ ¿¤°  kernel KxN;| memThreadRatio = ceiling(K * NxK_BLOCKS / N) ¤«¿ ¿¤°  kernel NxK.�¤¥±¼ ª®­±² ­²» KxN BLOCKS ¨ NxK BLOCKS ®¡®§­ · ¾² ·¨±«® ��, § ¤¥©±²¢®¢ ­­»µ ¤«¿ ¯ ° «-«¥«¼­®© ®¡° ¡®²ª¨ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨µ ¿¤¥°. �»§®¢ ´³­ª¶¨¨ min ¢ ³±«®¢¨¨ ¶¨ª«  § ¯®«­¥­¨¿ ° §¤¥«¿¥¬®©¯ ¬¿²¨ ­³¦¥­ ¤«¿ ¯°®¢¥°ª¨ ¢»µ®¤  §  £° ­¨¶³ ¬ ±±¨¢®¢. � ¿¤°¥ kernel NxN ² ª®© ¶¨ª« ­¥®¡µ®¤¨¬ ¢±«³· ¥ BI > BJ, ²®£¤  memThreadRatio = ceiling(BI / BJ).5.3. � ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ¯® ±¨±²¥¬ ¬ ¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­­»¥ ¢»·¨±«¥­¨¿.�°¨ ��-¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨±¨±²¥¬» ¨§ ¡®«¼¸®£® ·¨±«  · ±²¨¶ ° ±±¬®²°¥­­»© ¢»¸¥ ¯°¨¥¬ (± ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥¬ ¯® ±¢¿§ª ¬ ¯®²®ª®¢¨²¥° ¶¨© ¢­¥¸­¨µ ¨ ¢­³²°¥­­¨µ ¶¨ª«®¢) ¯®§¢®«¿¥² ½´´¥ª²¨¢­® ­ £°³§¨²¼ ¢±¥ ¬³«¼²¨¯°®¶¥±±®°» GPU.�±«¨ ¯°¨¬¥­¿²¼ ² ª®© ¯®¤µ®¤ ¤«¿ ¬ «»µ ±¨±²¥¬, ²® ¢®§­¨ª ¾² ±«¥¤³¾¹¨¥ ¯°®¡«¥¬» (­  ¯°¨¬¥°¥ ª®¤ ¿¤°  kernel NxN ¢ ¯°¨«®¦¥­¨¨): ¯°¨ ¡®«¼¸®¬ §­ ·¥­¨¨ BI ­¥¤®±² ²®·­®¥ ·¨±«® ¯®²®ª®¢ ¢ ±¢¿§ª¥ ­¥¯®§¢®«¿¥² ±ª°»²¼ « ²¥­²­®±²¼ ¯ ¬¿²¨; ¯°¨ ¡®«¼¸®¬ §­ ·¥­¨¨ BJ ³§ª¨¬ ¬¥±²®¬ ±² ­®¢¨²±¿ ¯°®¯³±ª­ ¿±¯®±®¡­®±²¼ ¯ ¬¿²¨ ¨§-§  ª° ²­®£® ³¢¥«¨·¥­¨¿ ¬ ±±¨¢  force ¨ ®¯¥° ¶¨¨ ¥£® °¥¤³ª¶¨¨.�«¥¤®¢ ²¥«¼­®, ¥±«¨ ª®«¨·¥±²¢® ±¢¿§®ª ¯®²®ª®¢, ° ¢­®¥ BI�BJ, ¬¥­¼¸¥ ·¨±«  ��, ²® ­¥ª®²®°»¥ ¨§­¨µ ¡³¤³² ¯°®±² ¨¢ ²¼, ®¤­ ª® ¯°¨ ¡®«¼¸¨µ §­ ·¥­¨¿µ ¯ ° ¬¥²°®¢ BI ¨ BJ ¢°¥¬¿ ¤®±²³¯  ª ¯ ¬¿²¨ ­ ·¨-­ ¥² ¤®¬¨­¨°®¢ ²¼ ¨ ³±ª®°¥­¨¥ ®² ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¿ ±¬¥­¿¥²±¿ § ¬¥¤«¥­¨¥¬. �¥­¤¥­¶¨¨ ° §¢¨²¨¿ GPU¯®ª §»¢ ¾² [4], ·²® ª®«¨·¥±²¢® ¢»·¨±«¨²¥«¥© ­  ·¨¯¥ ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿ ±® ¢°¥¬¥­¥¬ §­ ·¨²¥«¼­® ¡»±²°¥¥,·¥¬ ¨µ ² ª²®¢ ¿ · ±²®²  (³¤¢®¥­¨¥ §  £®¤ ¯°®²¨¢ ³¤¢®¥­¨¿ §  5 «¥²). �®½²®¬³ ±® ¢°¥¬¥­¥¬ (¯°¨ ®¡­®¢«¥-­¨¨ ½ª±¯«³ ²¨°³¥¬»µ GPU) ¡³¤¥² ¯°®±² ¨¢ ²¼ ¢±¥ ¡®«¼¸¥¥ ·¨±«® ��,   ³±ª®°¥­¨¥ ¡³¤¥² ®¯°¥¤¥«¿²¼±¿²®«¼ª® °®±²®¬ ² ª²®¢®© · ±²®²» (·¨¯  ¨ ¯ ¬¿²¨). �¹¥ ®¤¨­ ­¥¤®±² ²®ª ² ª®£® ¯®¤µ®¤  § ª«¾· ¥²±¿ ¢­¥®¡µ®¤¨¬®±²¨ ¯®¨±ª  ®¯²¨¬ «¼­®£® §­ ·¥­¨¿ ª®­±² ­² BI ¨ BJ ¯°¨ «¾¡»µ ¨§¬¥­¥­¨¿µ ³±«®¢¨©: ·¨±« · ±²¨¶ ¢ ±¨±²¥¬¥, ²¨¯  ¯®²¥­¶¨ «®¢ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿, µ ° ª²¥°¨±²¨ª ½ª±¯«³ ²¨°³¥¬»µ GPU.�®½²®¬³ ¤«¿ ¡®«¥¥ ½´´¥ª²¨¢­®£® ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¿ °¥±³°±®¢ ±®¢°¥¬¥­­»µ ¨ ¡³¤³¹¨µ GPU ¢ § ¤ · µ¢²®°®£® ª« ±±  (�� ¯°¨ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ £° ­¨·­»µ ³±«®¢¨¿µ) ¬» ¯°¥¤« £ ¥¬ ¯ ° ««¥«¼­®¥ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¥¬­®¦¥±²¢  ¬ «»µ ±¨±²¥¬ ­  ¢±¥µ ¨¬¥¾¹¨µ±¿ ¬³«¼²¨¯°®¶¥±±®° µ GPU. �°¨ °¥ «¨§ ¶¨¨ ½²®£® ¯®¤µ®¤  ­ CUDA ª ¦¤ ¿ ±¢¿§ª  ¯®²®ª®¢ ®¡° ¡ ²»¢ ¥² ±¢®¾ ±¨±²¥¬³,   ª ¦¤»© ¯®²®ª| ±¢®¾ · ±²¨¶³. �±¥ ¬ ±±¨¢»¯® · ±²¨¶ ¬ (ª®®°¤¨­ ²», § °¿¤» ¨ ¤°.) ¨ ¬ ±±¨¢ ª®½´´¨¶¨¥­²®¢ ¯ °­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ³¢¥«¨·¨¢ ¾²±¿ª° ²­® ·¨±«³ S ®¤­®¢°¥¬¥­­® ¬®¤¥«¨°³¥¬»µ ±¨±²¥¬. � ° ¬¥²°» ¬¥²®¤  �¢ «¼¤ , § ¢¨±¿¹¨¥ ®² «¨­¥©­®£®° §¬¥°  L ª ¦¤®© ±¨±²¥¬», ² ª¦¥ ®¡º¥¤¨­¿¾²±¿ ¢ ¬ ±±¨¢ ¤«¨­» S.� ª®© ¯ ° ««¥«¨§¬ ¯® ±¨±²¥¬ ¬ ¯°¨¬¥­¨¬ ¯°¨ ° ±·¥²¥ ¬ ª°®±ª®¯¨·¥±ª¨µ § ¢¨±¨¬®±²¥© (­ ¯°¨¬¥°,²¥¬¯¥° ²³°­®© § ¢¨±¨¬®±²¨, ¯°¨¢¥¤¥­­®© ­  °¨±. 2 ¢ ±«¥¤³¾¹¥¬ ° §¤¥«¥) ¨«¨ ¢ § ¤ · µ ± ¬­®¦¥±²¢®¬®¤­®²¨¯­»µ ¢»·¨±«¨²¥«¼­»µ ½ª±¯¥°¨¬¥­²®¢ ± ° §­»¬¨ ­ · «¼­»¬¨ ³±«®¢¨¿¬¨. � ¯°¨¬¥°, ¢ ° §° ¡®² ­-­®¬ ­ ¬¨ ¬¥²®¤¥ ¢®±±² ­®¢«¥­¨¿ ½¬¯¨°¨·¥±ª¨µ ¬¥¦· ±²¨·­»µ ¯®²¥­¶¨ «®¢ ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ £«®¡ «¼­®©®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ [26] ¤«¿ ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿ ¯°®±²° ­±²¢  ¯ ° ¬¥²°®¢ § ¤ ·¨ ²°¥¡³¥²±¿ ¡®«¼¸ ¿ ¯«®²­®±²¼ ²®·¥ª(§­ ·¥­¨© ¶¥«¥¢®© ´³­ª¶¨¨), ¯°¨ ½²®¬:| ¬¥²®¤ £«®¡ «¼­®© ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ ­  ª ¦¤®© ¨²¥° ¶¨¨ £¥­¥°¨°³¥² ¬­®¦¥±²¢® ¢»§®¢®¢ ¶¥«¥¢®© ´³­ª-¶¨¨, ²® ¥±²¼ ­ ¡®°®¢ ª®½´´¨¶¨¥­²®¢ ¬¥¦· ±²¨·­»µ ¯®²¥­¶¨ «®¢, ª®²®°»¥ ¬®¦­® ®¶¥­¨¢ ²¼ ­¥§ ¢¨±¨¬®(¯ ° ««¥«¼­®);| ª ¦¤»© ¢»§®¢ ¶¥«¥¢®© ´³­ª¶¨¨ ¢ª«¾· ¥² ¢ ±¥¡¿ ­¥±ª®«¼ª® ­¥§ ¢¨±¨¬»µ (¯ ° ««¥«¼­»µ) ��-½ª-±¯¥°¨¬¥­²®¢, ¯® ª®²®°»¬ ®¶¥­¨¢ ¥²±¿ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®¥ ®²ª«®­¥­¨¥ ¢»·¨±«¿¥¬»µ ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°®¢®² ¨§¢¥±²­»µ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»µ ¤ ­­»µ.�®¤ ° ±¯ ° ««¥«¥­­®© ¯® ±¨±²¥¬ ¬ ¢¥°±¨¨ ¯° ª²¨·¥±ª¨ ½ª¢¨¢ «¥­²¥­ °¥ «¨§ ¶¨¨ ¤«¿ ®¤­®£® �� ¨§° §¤¥«  5.1 (² ª ª ª ¯°¨ ¤®±² ²®·­®¬ ·¨±«¥ ±¨±²¥¬ ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ¯® ­¨¬ ¤¥« ¥² ¨§«¨¸­¨¬ ¯°¨¥¬ ±° §¡¨¥­¨¥¬ ¶¨ª«®¢ ­  ¡«®ª¨). �²«¨·¨¿ § ª«¾· ¾²±¿ ¢ ±«¥¤³¾¹¥¬: ª®«¨·¥±²¢® ±¢¿§®ª ¯®²®ª®¢ ¯°¨ ¢»§®-¢ µ ¿¤¥° ° ¢­® ·¨±«³ ±¨±²¥¬ S, ¯°¨ ¤®±²³¯¥ ª ¬ ±±¨¢ ¬ ³·¨²»¢ ¥²±¿ ¨­¤¥ª± ±¢¿§ª¨. � ±¯ ° ««¥«¥­­®¥ ¯®±¨±²¥¬ ¬ ¿¤°® kernel KxNK (­ ¨¡®«¥¥ ½´´¥ª²¨¢­®¥ ­  ®¤­®¬ ��) ®ª § «®±¼ ­  8% ¬¥¤«¥­­¥¥ (¢¥°®¿²­®,¨§-§  ³±«®¢¨¿ ¯¥°¥¤ ¶¨ª«®¬ ¯® k-¢¥ª²®° ¬) ¢¥°±¨¨ ± ¤¢³¬¿ ¿¤° ¬¨ kernel KxN ¨ kernel NxK, ¯®½²®¬³ ¢² ¡«. 1 ¨ 2 ¨§¬¥°¥­¨¿ ±ª®°®±²¨ ¯°®¢¥¤¥­» ¤«¿ ¤¢³¿¤¥°­®© °¥ «¨§ ¶¨¨ ¶¨ª«  ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥.�°®¬¥ ²®£®, ¯°¨ ° ±·¥² µ ª ¦¤®© ±¨±²¥¬» ­  ®¤­®¬ �� ¢® ¢±¥µ ¿¤° µ ¬¥²®¤  �¢ «¼¤  ®²±³²±²¢³¾²ª®­´«¨ª²» § ¯¨±¨ ¨, ±«¥¤®¢ ²¥«¼­®, ­¥ ²°¥¡³¾²±¿ ³¢¥«¨·¥­¨¥ ¨ °¥¤³ª¶¨¿ ¬ ±±¨¢  force.�°¨ ¯ ° ««¥«¼­®¬ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨ ®¤­®© ±¨±²¥¬» ± ´¨ª±¨°®¢ ­­»¬ ·¨±«®¬ · ±²¨¶ ³±ª®°¥­¨¥ ®² ¨±-¯®«¼§®¢ ­¨¿ ¤®¯®«­¨²¥«¼­»µ ¢»·¨±«¨²¥«¥© ®£° ­¨·¥­® ±¢¥°µ³ § ª®­®¬ �¬¤ «  [27]. �±«¨ § ¤ ·  ¤®¯³±-ª ¥² ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ¯® ±¨±²¥¬ ¬, ²® ±®®²¢¥²±²¢³¾¹ ¿ °¥ «¨§ ¶¨¿ ¡³¤¥² ¬ ±¸² ¡¨°³¥¬®©: ¯® § ª®­³�³±² ´±®­  [28] ³±ª®°¥­¨¥ ­¥ ®£° ­¨·¥­® ¨ ¡³¤¥² ° ±²¨ ¢¬¥±²¥ ± ·¨±«®¬ ®¤­®¢°¥¬¥­­® ¬®¤¥«¨°³¥¬»µ±¨±²¥¬. �®«¨·¥±²¢® ¢»·¨±«¨²¥«¥© ­  ·¨¯ µ ³¤¢ ¨¢ ¥²±¿ §  £®¤, ¯®½²®¬³ ²®«¼ª® ¬ ±¸² ¡¨°³¥¬»¥ § ¤ ·¨±¯®±®¡­» ¯®«­®±²¼¾ § ¤¥©±²¢®¢ ²¼ °¥±³°±» ¡³¤³¹¨µ GPU.



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10 167�®°®¸¨¬ ¯°¨¬¥°®¬ ² ª¨µ § ¤ · ¿¢«¿¾²±¿ ¯°®¥ª²» ° ±¯°¥¤¥«¥­­»µ ¢»·¨±«¥­¨© ¢ �­²¥°­¥²: Fold-ing@Home [29], SETI@Home ¨ ¤°. �±®¡¥­­®±²¼¾ ¯®¤®¡­»µ ¯°®¥ª²®¢ ¿¢«¿¥²±¿ ­ «¨·¨¥ ®£°®¬­®£® ·¨±« ­¥§ ¢¨±¨¬»µ ¯®¤§ ¤ ·, ª®²®°»¥ ¬®¦­® °¥¸ ²¼ ­  ° §­»µ ª«¨¥­² µ. �±«¨ ¤«¿ § £°³§ª¨ ¢±¥µ ¢»·¨±«¨²¥«¥©ª«¨¥­²  ­¥ µ¢ ² ¥² ®¤­®© ¯®¤§ ¤ ·¨, ²® ±¥°¢¥° ¢±¥£¤  ¬®¦¥² ¯°¥¤®±² ¢¨²¼ ¤®¯®«­¨²¥«¼­»¥ ¯®¤§ ¤ ·¨¤«¿ ¤®±²¨¦¥­¨¿ ¬ ª±¨¬ «¼­®© ½´´¥ª²¨¢­®±²¨.� ¸  § ¤ ·  ¢®±±² ­®¢«¥­¨¿ ½¬¯¨°¨·¥±ª¨µ ¬¥¦· ±²¨·­»µ ¯®²¥­¶¨ «®¢ ±² ­®¢¨²±¿ ­¥®£° ­¨·¥­­®¬ ±¸² ¡¨°³¥¬®© ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ ¨±·¥°¯»¢ ¾¹¥© £«®¡ «¼­®© ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨. �²® ±¢®©±²¢® ¯®§¢®«¨«®° §° ¡®² ²¼ ¯ ª¥² ¯°®£° ¬¬ ¤«¿ ° ±¯°¥¤¥«¥­­»µ ¢»·¨±«¥­¨©, ®¡º¥¤¨­¿¾¹¨© ¤®±²³¯­»¥ ­ ¬ 8 GPU ±±³¬¬ °­®© ¯¨ª®¢®© ¯°®¨§¢®¤¨²¥«¼­®±²¼¾ ¡®«¥¥ 4 TFLOPS.6. �¥ «¨§ ¶¨¿ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ¨ ª®°°¥ª¶¨© ­  GPU. � ¯°®¶¥±±¥ ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ ­ ¸¥© °¥ -«¨§ ¶¨¨ �� ¤«¿ ¬ «»µ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ ±¨±²¥¬ ¨ ½¢®«¾¶¨¨ £° ´¨·¥±ª¨µ ¯°®¶¥±±®°®¢ ­ ±²³¯¨« ¬®¬¥­²,ª®£¤  ®±² ¢¸¨¥±¿ ­¥ ° ±¯ ° ««¥«¥­­»¬¨ ¢»·¨±«¥­¨¿ (¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ³° ¢­¥­¨© ¤¢¨¦¥­¨¿, ª®°°¥ª¶¨¿¨¬¯³«¼± , ²¥°¬®±² ² ¨ ¡ °®±² ²) ±² «¨ § ­¨¬ ²¼ ¤® ¯®«®¢¨­» ®¡¹¥£® ¢°¥¬¥­¨ ° ±·¥²®¢ (±¬. ² ¡«. 2),·²® ­ °³¸ «® ¬ ±¸² ¡¨°³¥¬®±²¼ ¯°®£° ¬¬». � ° ««¥«¼­³¾ °¥ «¨§ ¶¨¾ ½²¨µ ¢»·¨±«¥­¨© ­  CPU (±¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ ¬­®£®¿¤¥°­®±²¨ ¨ ­ ¡®°®¢ ª®¬ ­¤ SIMD) ¬» ¯®±·¨² «¨ ­¥¯¥°±¯¥ª²¨¢­®© ¢ ±¢¿§¨ ± ®¯¥-°¥¦ ¾¹¨¬ ° §¢¨²¨¥¬ GPU (±¬. ²¥­¤¥­¶¨¨ [8]) ¨ ­¥®¡µ®¤¨¬®±²¼¾ ±¨­µ°®­¨§ ¶¨¨ µ ° ª²¥°¨±²¨ª ª ¦¤®©· ±²¨¶» ¢ ¯ ¬¿²¨ CPU ¨ GPU ­  ª ¦¤®¬ ¸ £¥ ��. �²¬¥²¨¬, ·²® ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ½²¨µ ¢»·¨±«¥­¨© ª²³ «¼­® ²®«¼ª® ¤«¿ ¬ «»µ ±¨±²¥¬, ² ª ª ª ¤®«¿ ¢ ®¡¹¥¬ ¢°¥¬¥­¨, ¯°¨µ®¤¿¹ ¿±¿ ­  ° ±·¥² ¯ °­»µ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨©, ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿ ¢¬¥±²¥ ± °®±²®¬ ·¨±«  · ±²¨¶.� ­ ±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ±·¨² ¥²±¿, ·²® ¤«¿ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ³° ¢­¥­¨© ¤¢¨¦¥­¨¿ ­¥¤®±² ²®·­® ®¤¨-­ °­®© (32-¡¨²­®©) ²®·­®±²¨ ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥²¨ª¨ (ª ¯°¨¬¥°³, ¢ ±¯¥¶¨ «¨§¨°®¢ ­­»µ ¢»·¨±«¨²¥«¿µGRAPE [30] ° ±·¥² ¯ °­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¢»¯®«­¿¥²±¿ ± ®¤¨­ °­®© ²®·­®±²¼¾,   ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ | ±¤¢®©­®©). � ­ ¸¥© § ¤ ·¥ ¢®±±² ­®¢«¥­¨¿ ¬¥¦· ±²¨·­»µ ¯®²¥­¶¨ «®¢, ¢ ®²«¨·¨¥ ®²  ±²°®´¨§¨ª¨, ¢ ¦­»­¥ ²° ¥ª²®°¨¨ ®²¤¥«¼­»µ ²¥«,   ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°», ³±°¥¤­¿¥¬»¥ ¯® ¢±¥© ±¨±²¥¬¥. �°¨ ½²®¬ ­ ª®¯«¥­¨¥¯®£°¥¸­®±²¥© ¢ µ®¤¥ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ª®¬¯¥­±¨°³¥²±¿ ®¡­³«¥­¨¥¬ ±¬¥¹¥­¨¿ ¨ ¢° ¹¥­¨¿ ±¨±²¥¬» ¨ ¯°¨¬¥-­¥­¨¥¬ ²¥°¬®±² ²  ¨ ¡ °®±² ²  ­  ª ¦¤®¬ ¸ £¥ ��,   ¤«¨²¥«¼­®±²¼ ½ª±¯¥°¨¬¥­²®¢ ­¥¢¥«¨ª  (¯®°¿¤ª 1000{10000 ¸ £®¢). �®½²®¬³ ¬» °¥¸¨«¨ ¨±±«¥¤®¢ ²¼ ¢®¯°®± ® ¤®±² ²®·­®© ²®·­®±²¨  °¨´¬¥²¨ª¨ ¤«¿¤ ­­®© § ¤ ·¨ ¯³²¥¬ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­®© ¯°®¢¥°ª¨. �®±ª®«¼ª³ ¤«¿ °¥¸¥­¨¿ ¤°³£¨µ § ¤ · (­ ¯°¨¬¥°, ±²°®´¨§¨·¥±ª¨µ, ¢ ª®²®°»µ ° §«¨·­»¥ · ±²¨ ±¨±²¥¬» ¨­²¥£°¨°³¾²±¿ ± ° §­»¬ ¸ £®¬ ¢°¥¬¥­¨ [30])¬®¦¥² ¯®²°¥¡®¢ ²¼±¿ ¤¢®©­ ¿ ²®·­®±²¼, ¬» ° ±±¬®²°¥«¨ ² ª¦¥ ¢¥°±¨¾ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ­  GPU ± 64-¡¨²­®©  °¨´¬¥²¨ª®©.�  ª ¦¤®¬ ¸ £¥ ­ ¸¥£® ��-¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ¢»¯®«­¿¾²±¿ ±«¥¤³¾¹¨¥ ¤¥©±²¢¨¿.1. �³¬¬¨°®¢ ­¨¥ ¬¥²®¤®¬ �¢ «¼¤  ¯ °­»µ ±¨« f(t) ¨ ¯®²¥­¶¨ «¼­®© ª®¬¯®­¥­²» ¢­³²°¥­­¥£® ¤ ¢«¥-­¨¿ Stress(t) ¯® · ±²¨¶ ¬ ± ª®®°¤¨­ ² ¬¨ x(t).2. �­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ±ª®°®±²¥© · ±²¨¶ v(t+1).3. � ±·¥² ²¥¬¯¥° ²³°» T(t+1), ¨¬¯³«¼±  MV(t+1) ¨ ¢­³²°¥­­¥£® ¤ ¢«¥­¨¿ P(t+1) ±¨±²¥¬» (±³¬¬¨-°®¢ ­¨¥¬ ¢ª« ¤®¢ ®²¤¥«¼­»µ · ±²¨¶).4. �¡­³«¥­¨¥ ¨¬¯³«¼±  ±¨±²¥¬» ¨ ¯°¨¬¥­¥­¨¥ ²¥°¬®±² ²  �¥°¥­¤±¥­  v'(t+1).5. �­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ª®®°¤¨­ ² · ±²¨¶ x(t+1).6. � ±·¥² ª®½´´¨¶¨¥­²  ¡ °®±² ²  �¥°¥­¤±¥­  n(t+1), ¬ ±¸² ¡¨°®¢ ­¨¥ «¨­¥©­®£® ° §¬¥°  L(t+1).7. �°¨¬¥­¥­¨¥ ¡ °®±² ²  �¥°¥­¤±¥­  ¨ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ £° ­¨·­»µ ³±«®¢¨© x'(t+1).�«¿ ª° ²ª®±²¨ ¬» ¡³¤¥¬ ­ §»¢ ²¼ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥¬ ¢±¥ ¸ £¨ ª°®¬¥ ¯¥°¢®£® ¨ ¢¢¥¤¥¬ ±«¥¤³¾¹¨¥ ®¡®-§­ ·¥­¨¿ ¤«¿ ° §­»µ °¥ «¨§ ¶¨©: iCPU64 | ¢¥°±¨¿ ± ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥¬ ­  CPU, 64-¡¨²­ ¿  °¨´¬¥²¨ª ;iGPU64 | ¢¥°±¨¿ ± ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥¬ ­  GPU, 64-¡¨²­ ¿  °¨´¬¥²¨ª ; iGPU32 | ¢¥°±¨¿ ± ¨­²¥£°¨°®¢ -­¨¥¬ ­  GPU, 32-¡¨²­ ¿  °¨´¬¥²¨ª . �®¤ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ­  CPU ¯°¨¢¥¤¥­ ¢ ¯°¨«®¦¥­¨¨. �±¥ ¸ £¨,ª°®¬¥ ²°¥²¼¥£® ¨ ¸¥±²®£®, ¯°¨¬¥­¿¾²±¿ ª ª ¦¤®© · ±²¨¶¥ ­¥§ ¢¨±¨¬® ®² ®±² «¼­»µ, ¯®½²®¬³ ¨µ °¥ «¨-§ ¶¨¿ ­  CUDA ²°¨¢¨ «¼­  (ª ¦¤³¾ · ±²¨¶³ ®¡° ¡ ²»¢ ¥¬ ¢ ®²¤¥«¼­®¬ ¯®²®ª¥,   ª ¦¤³¾ ±¨±²¥¬³ |¢ ®²¤¥«¼­®© ±¢¿§ª¥ ¯®²®ª®¢). �°¥²¨© ¸ £ | ½²® °¥¤³ª¶¨¿ ¢ª« ¤®¢ ¢±¥µ · ±²¨¶,   ¸¥±²®© ¸ £ | ±ª «¿°-­»© (° ±±·¨²»¢ ¾²±¿ ±ª «¿°» n(t+1) ¨ L(t+1), § ¢¨±¿¹¨¥ ®² ±ª «¿°®¢ P(t), T(t) ¨ L(t)). �¡  ½²¨µ ¸ £ ²°¥¡³¾² ±¨­µ°®­¨§ ¶¨¨ ¯®²®ª®¢, ª®²®°³¾ ¢ ­ ¸¥¬ ±«³· ¥ ¢»£®¤­¥¥ ¯°®¢®¤¨²¼ ­  ª ¦¤®¬ ¬³«¼²¨¯°®-¶¥±±®°¥ ­¥§ ¢¨±¨¬® (¯°¨ ¯®¬®¹¨ ¢±²°®¥­­®© ´³­ª¶¨¨ __syncthreads). �®¤ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ­  CUDA¯°¨ ®²­®±¨²¥«¼­®© ¯°®±²®²¥ ¯®«³·¨«±¿ ¤®¢®«¼­® £°®¬®§¤ª¨¬, ¯®½²®¬³ ®¯³¹¥­ ­ ¬¨ ¤«¿ ª° ²ª®±²¨.�°¨ ��-¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨ ± ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥¬ ­  GPU ¯¥°¥¤ ·  ¤ ­­»µ ¬¥¦¤³ CPU ¨ GPU ®£° ­¨·¨-¢ ¥²±¿ ª®¯¨°®¢ ­¨¥¬ ­  CPU ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°®¢ ª ¦¤®© ±¨±²¥¬»: ²¥¬¯¥° ²³°», ¢­³²°¥­­¥£® ¤ ¢«¥­¨¿ ¨«¨­¥©­®£® ° §¬¥° . �®¯¨°®¢ ­¨¥ ¯®«­®£® ±®±²®¿­¨¿ (ª®®°¤¨­ ², ±¨« ¨ ±ª®°®±²¥© ¢±¥µ · ±²¨¶) ¯°®¨§¢®-¤¨²±¿ ²®«¼ª® ¢ ±«³· ¥ § ¬¥­» ®¤­®© ¨§ ¬®¤¥«¨°³¥¬»µ ±¨±²¥¬ (­ ¯°¨¬¥°, ¯® ®ª®­· ­¨¨ ±¢¿§ ­­®£® ± ­¥©
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¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10 169��-½ª±¯¥°¨¬¥­² ).�  °¨±. 1 ¨ 2 ¯°¨¢¥¤¥­» °¥§³«¼² ²» ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ± ²°¥¬¿ ¢»¸¥³¯®¬¿­³²»¬¨ °¥ «¨§ ¶¨¿¬¨ ¨­²¥-£°¨°®¢ ­¨¿. H  ¯¥°¢®¬ ¯°¨¢¥¤¥­ £° ´¨ª ®²­®±¨²¥«¼­®© ¯®£°¥¸­®±²¨ ¢»·¨±«¥­¨¿ ¯¥°¨®¤  °¥¸¥²ª¨ ®²¢°¥¬¥­¨ (a'(t) | ½² «®­­»© ¯¥°¨®¤, ¯®«³·¥­­»© ­  CPU-¢¥°±¨¨ ± ¤¢®©­®© ²®·­®±²¼¾  °¨´¬¥²¨ª¨ ¤«¿¢±¥µ ®¯¥° ¶¨©), ¨§ ª®²®°®£® ¢¨¤­®, ·²® ¢¥°±¨¨ iGPU64 ¨ iCPU64 ¤ ¾² ®¤¨­ ª®¢³¾ ¯®£°¥¸­®±²¼,   ®²«¨-·¨¿ ®² ­¨µ ¢¥°±¨¨ iGPU32 ­¥§­ ·¨²¥«¼­». H  ¢²®°®¬ ¯°¨¢¥¤¥­ £° ´¨ª ± ²¥¬¯¥° ²³°­®© § ¢¨±¨¬®±²¼¾¯¥°¨®¤  °¥¸¥²ª¨, ¯®«³·¥­­»© ¢ °¥§³«¼² ²¥ � 300 ��-½ª±¯¥°¨¬¥­²®¢ ¯® 4000 ¸ £®¢ ª ¦¤»©, ¨§ ª®²®°®£®¢¨¤­®, ·²® § ¢¨±¨¬®±²¨ ¤«¿ ° §­»µ ¢¥°±¨© ±®¢¯ ¤ ¾² §  ¨±ª«¾·¥­¨¥¬ ±«³· ©­»µ ª®«¥¡ ­¨© ( ¬¯«¨²³¤ ®²ª«®­¥­¨© ­  ¢±¥µ ª°¨¢»µ ¯°¨¬¥°­® ®¤¨­ ª®¢ , ±¨±²¥¬ ²¨·¥±ª¨µ ®²«¨·¨© ­¥²).� °¥§³«¼² ²¥ ¬®¦­® ±¤¥« ²¼ ¢»¢®¤, ·²® ¤«¿ ­ ¸¥© § ¤ ·¨ ¢®±±² ­®¢«¥­¨¿ ¬¥¦· ±²¨·­»µ ¯®²¥­¶¨- «®¢, ¢ ª®²®°®© ¶¥«¥¢ ¿ ´³­ª¶¨¿ ®¯°¥¤¥«¿¥²±¿ ²¥¬¯¥° ²³°­®© § ¢¨±¨¬®±²¼¾ ¯¥°¨®¤  °¥¸¥²ª¨, ¢¥°±¨¿iGPU32 ¨¬¥¥² ¤®±² ²®·­³¾ ²®·­®±²¼. �®·­®±²¼ ®¡¥¨µ ¢¥°±¨© ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ± 64-¡¨²­®©  °¨´¬¥²¨ª®©¬®¦­® ±·¨² ²¼ ½ª¢¨¢ «¥­²­®©. � ¡«¨¶  1�°¥¬¿ ¢ ±¥ª³­¤ µ ®¤­®£® ¸ £  �� ¯°¨ ��� ¤«¿ ° §­»µ ¢¥°±¨©�§»ª C++ C++1 HLSL CUDA CUDA CUDA�­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ iCPU64 iCPU64 iCPU64 iCPU64 iGPU64 iGPU321�324 3.43E-02 2.43E-02 2.42E-03 4.91E-04 6.05E-04 4.89E-0430�324 | | | 5.92E-05 4.24E-05 3.98E-0560�324 | | | 5.79E-05 4.05E-05 3.86E-05�±ª®°¥­¨¥, ° §» 1.0 1.41 14.2 592 845 8881�768 1.24E-01 1.00E-01 3.67E-03 1.65E-03 1.80E-03 1.62E-0330�768 | | | 2.05E-04 1.64E-04 1.59E-0460�768 | | | 2.09E-04 1.62E-04 1.57E-04�±ª®°¥­¨¥, ° §» 1.0 1.24 33.7 593 761 7877. �° ¢­¥­¨¥ ¡»±²°®¤¥©±²¢¨¿.�±¥ ¨§¬¥°¥­¨¿ ¯°®¢¥¤¥­» ¯°¨ ¯®¬®¹¨ ´³­ª¶¨¨ QueryPerformance-Counter ¨§ Windows API (Application Programming Interface) ­  ±«¥¤³¾¹¥© ¯°®£° ¬¬­®- ¯¯ ° ²­®© ª®­-´¨£³° ¶¨¨: CPU Intel Core2 Quad Q9550 (2833 ��¶), 3 �� DDR3 (1333 ��¶, 128-¡¨²­ ¿ ¸¨­ ); NVIDIAGeForce GTX 280 (1296 ��¶ | · ±²®²  ±ª «¿°­»µ ¯°®¶¥±±®°®¢), 1 �� GDDR3 (2214 ��¶, 512-¡¨²­ ¿¸¨­ ); Microsoft Windows XP Service Pack 3; NVIDIA Forceware 180.48 (11/2008); Microsoft .NET Frame-work 3.5; Microsoft DirectX 9.0c (4.09.0000.0904, 12/2008); NVIDIA CUDA 2.0 (Toolkit + SDK); MicrosoftC/C++ compiler 14.0 (¢ ±®±² ¢¥ Visual Studio 2005 Service Pack 1), ­ ±²°®©ª¨ ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ ¯® ³¬®«· ­¨¾,ª°®¬¥ §­ ·¥­¨¿ \fast" ¢ ¯³­ª²¥ \
oating point model".�¥°±¨¿ ± ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥¬ ¯® ±¨±²¥¬ ¬ ®²¬¥·¥­  ¢ ² ¡«. 1 ¨ 2 ¯°¨±² ¢ª®© \30�", ·²® ±®®²¢¥²-±²¢³¥² ®¤­®¢°¥¬¥­­®¬³ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¾ 30-¨ ±¨±²¥¬ (ª ¦¤ ¿ ¨§ ª®²®°»µ ®¡° ¡ ²»¢ ¥²±¿ ­  ±¢®¥¬ ¬³«¼-²¨¯°®¶¥±±®°¥ GPU GeForce GTX 280). � ª ª ª ¢ CUDA ¢®§¬®¦­® ¢»¯®«­¥­¨¥ ¤¢³µ ±¢¿§®ª ¯®²®ª®¢ ­ ®¤­®¬ ��, ¬» ² ª¦¥ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬ ¢¥°±¨¾ ± ®¤­®¢°¥¬¥­­»¬ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¥¬ 60-¨ ±¨±²¥¬ (¯°¨±² ¢ª \60�"). �°¥¬¿ ¢ ² ¡«. 1 ¨ 2 ¤«¿ ½²¨µ ¢¥°±¨© ­®°¬¨°®¢ ­® ­  ®¤­³ ±¨±²¥¬³. �±¥ ° ±·¥²» ­  CPU ¯°®-¢®¤¨«¨±¼ ®¤­¨¬ ¯°®¶¥±±®°­»¬ ¿¤°®¬ ¨ ¡¥§ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¿ SSE (².¥. ±ª «¿°­ ¿ °¥ «¨§ ¶¨¿), ± ¤¢®©­®©²®·­®±²¼¾ ¯« ¢ ¾¹¥©  °¨´¬¥²¨ª¨, ² ª ª ª ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥ ®¤¨­ °­®© ¢ ­ ¸¥¬ ±«³· ¥ ­¥ ¤ ¢ «® ¯°¨-°®±²  ±ª®°®±²¨. �²±³²±²¢¨¥ ³±ª®°¥­¨¿ ±¢¿§ ­® ± ®±®¡¥­­®±²¿¬¨ ª®¬¯¨«¿²®°  ®² Microsoft, ² ª ª ª ±ª®¬¯¨«¿²®°®¬ Intel C/C++ compiler 11.0 ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥  °¨´¬¥²¨ª¨ ®¤¨­ °­®© ²®·­®±²¨ ®¡¥±¯¥·¨¢ ¥²¯°¨°®±² 25{45%.�¡±³¤¨¬ ±­ · «  ¢¥°±¨¨ ± ¯ ° ««¥«¨§¬®¬ ²®«¼ª® ¯® · ±²¨¶ ¬ (².¥. S=1). � ¸  ¯°¥¤»¤³¹ ¿ GPU-°¥ «¨§ ¶¨¿ [14], ¨±¯®«¼§³¾¹ ¿ ¿§»ª ¸¥©¤¥°®¢ HLSL ¨ ¡¨¡«¨®²¥ª³ DirectX [31], | ­ ¨¡®«¥¥ ¯°®±² ¿, ² ªª ª ¢»·¨±«¥­¨¿  ¢²®¬ ²¨·¥±ª¨ ° ±¯°¥¤¥«¿¾²±¿ ¤° ©¢¥°®¬ ¢¨¤¥®ª °²». �°¨ ½²®¬ ¨§ ² ¡«. 1 ¢¨¤­®, ·²®SSE-°¥ «¨§ ¶¨¿ ­  4-¿¤¥°­®¬ CPU (­ ¯°¨¬¥°, [22]) ¡³¤¥² ±° ¢­¨¬  ± ­¥© ¯® ±ª®°®±²¨ (¤«¿ ®¶¥­ª¨ ¬®¦­®° §¤¥«¨²¼ ¢°¥¬¿ ±ª «¿°­®© CPU-¢¥°±¨¨ ­  16). �¤­ ª® ° §° ¡®²ª  SSE-¢¥°±¨¨ ±³¹¥±²¢¥­­® ±«®¦­¥¥:1�¥ «¨§ ¶¨¿ ± ­ ¸¨¬  «£®°¨²¬®¬ ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥



170 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10� ¡«¨¶  2�°¥¬¿ ¢ ±¥ª³­¤ µ ° §­»µ ½² ¯®¢ ° ±·¥²  ®¤­®£® ¸ £  ���² ¯ / S�N 1�324 30�324 60�324 1�768 30�768 60�768�³¬¬¨°®¢ ­¨¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¬¥²®¤®¬ �¢ «¼¤  ­  GPU, 32 ¡¨² kernel N�N 3.38E-04 2.40E-05 2.34E-05 1.35E-03 1.23E-04 1.23E-04kernel K�N 5.95E-05 5.19E-06 5.06E-06 1.22E-04 1.20E-05 1.19E-05kernel N�K 3.08E-05 7.54E-06 7.45E-06 6.37E-05 1.68E-05 1.66E-05�­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ­  CPU, 64 ¡¨²  (iCPU64)GPU!CPU 2.71E-05 3.31E-06 3.19E-06 3.12E-05 7.50E-06 7.35E-06CPU Integration 2.74E-05 1.50E-05 1.51E-05 6.62E-05 3.62E-05 4.02E-05CPU!GPU 1.92E-05 5.02E-06 4.84E-06 4.47E-05 1.55E-05 1.55E-05�­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ­  GPU, 64 ¡¨²  (iGPU64)kernel Integrate64 1.34E-04 4.17E-06 3.68E-06 1.97E-04 7.81E-06 7.14E-06(64) GPU!CPU 2.56E-05 8.76E-07 4.41E-07 2.55E-05 8.78E-07 4.43E-07�­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ­  GPU, 32 ¡¨²  (iGPU32)kernel Integrate32 4.12E-05 1.61E-06 1.07E-06 6.41E-05 2.69E-06 1.82E-06(32) GPU!CPU 2.55E-05 8.77E-07 4.38E-07 2.55E-05 8.77E-07 4.43E-07 ±±¥¬¡«¥°­»© ª®¤, °³·­®¥ ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥, ²®­ª®±²¨ ½´´¥ª²¨¢­®© ° ¡®²» ± ¯ ¬¿²¼¾ ¨ ¬­®£®³°®¢­¥-¢®© ±¨±²¥¬®© ª½¸¥© (®²«¨· ¾¹¨¥±¿ ¤«¿ ¯°®¶¥±±®°®¢ Intel ¨ AMD). �¥ «¨§ ¶¨¿ ­  CUDA ² ª¦¥ ²°¥¡³¥²³·¨²»¢ ²¼ ¤¥² «¨  ¯¯ ° ²­®©  °µ¨²¥ª²³°», § ²® ¤ ¥² ¤®¯®«­¨²¥«¼­®¥ ³±ª®°¥­¨¥ ¢ 2{5 ° § (ª®²®°®¥³¬¥­¼¸ ¥²±¿ ± °®±²®¬ ·¨±«  · ±²¨¶). � ª®­¥¶, CUDA-°¥ «¨§ ¶¨¿ ± ¯ ° ««¥«¨§¬®¬ ¯® ±¨±²¥¬ ¬ (S=30)®¡¥±¯¥·¨¢ ¥² ¯°¨°®±² ¥¹¥ ¢ 8 ° §, ¯°¨ ½²®¬ ³¤¢®¥­¨¥ ·¨±«  ±¢¿§®ª ¯®²®ª®¢ (S=60) ¤ ¥² «¨¸¼ 2% ±ª®°®±²¨¨ ²®«¼ª® ¯°¨ N=324.�­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ­  GPU ± 32-¡¨²­®©  °¨´¬¥²¨ª®© ¡»±²°¥¥ CPU-¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ¢ 9{17 ° § ¯°¨S=30 ¨ ¢ 15{28 ° § ¯°¨ S=60. �°¨ ½²®¬ ®¡¹¥¥ ¢°¥¬¿ ° ±·¥²®¢ ³¬¥­¼¸ ¥²±¿ ­  50% ¤«¿ N=324 ¨ ­ 33% ¤«¿ N=768. �±¯®«¼§®¢ ­¨¥ 64-¡¨²­®©  °¨´¬¥²¨ª¨ § ¬¥¤«¿¥² GPU-¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ¢ 2.6{2.9 ° § ¯°¨ S=30 ¨ ¢ 3.5{3.9 ° §  ¯°¨ S=60, ®¤­ ª® ®¡¹¥¥ ¢°¥¬¿ ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿ «¨¸¼ ­  6% ¤«¿ N=324 ¨ ­  3%¤«¿ N=768. �°¨ ½²®¬ ¬®¦­® °¥ «¨§®¢ ²¼ ±¬¥¸ ­­»© ¢ °¨ ­² ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿, ¯® ²®·­®±²¨ ¡«¨§ª¨© ª¢¥°±¨¨ iGPU64,   ¯® ±ª®°®±²¨ | ª iGPU32.�°¨ ®¤­®¢°¥¬¥­­®¬ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨ S ±¨±²¥¬ (30-¨ ¨ 60-¨ ¢ ­ ¸¥¬ ±«³· ¥, ª®£¤  ­  GPU GeForce 280GTX ª ¦¤»© �� ®¡° ¡ ²»¢ ¥² ¯® ®¤­®© ¨«¨ ¤¢¥ ±¢¿§ª¨ ¯®²®ª®¢) ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿ ¯«®²­®±²¼ ¢»·¨±«¥­¨©¯® ®²­®¸¥­¨¾ ª ®¯¥° ¶¨¿¬ ¢¢®¤ -¢»¢®¤  ¨ ¤¥ª®¤¨°®¢ ­¨¾ ¨­±²°³ª¶¨©, ¢ · ±²­®±²¨, ¯® °¥§³«¼² ² ¬² ¡«. 2 ¬®¦­® ®²¬¥²¨²¼ ±«¥¤³¾¹¨¥ ¬®¬¥­²». �¤°  kernel NxN ¨ kernel KxN ³±ª®°¿¾²±¿ ¢ 10{14 ° §,  ¿¤°® kernel NxK | ¢ 4 ° § , ² ª ª ª ¯ ° ««¥«¼­ ¿ ®¡° ¡®²ª  ¬­®¦¥±²¢  ±¨±²¥¬ ¯®§¢®«¿¥² § ¤¥©±²¢®¢ ²¼¢±¥ �� (± ¤®±² ²®·­»¬ ·¨±«®¬ ¯®²®ª®¢) «¾¡®£® GPU. �¤°® kernel Integrate32 ³±ª®°¿¥²±¿ ¢ 24{39 ° §,  kernel Integrate64 ¢ 25{36, ² ª ª ª ®¤­³ ±¨±²¥¬³ ­ ¨¡®«¥¥ ¢»£®¤­® ¨­²¥£°¨°®¢ ²¼ ­  ®¤­®¬ �� ¨§-§  ­¥-®¡µ®¤¨¬®±²¨ ±¨­µ°®­¨§ ¶¨¨ ¯®²®ª®¢ (±¬. ° §¤¥« 6) ¨, ±«¥¤®¢ ²¥«¼­®, ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥ ¯® ±¨±²¥¬ ¬ |¥¤¨­±²¢¥­­»© ±¯®±®¡ ³±ª®°¥­¨¿ ½²®£® ½² ¯ ; ¢ ±«³· ¥ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ­  CPU ² ª¦¥ ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ³±ª®-°¥­¨¥ ­  � 80% §  ±·¥² ª½¸¨°®¢ ­¨¿ ¨­±²°³ª¶¨© ¨ ¤ ­­»µ. � ¨¡®«¼¸¥¥ ³±ª®°¥­¨¥ ¤®±²¨£ ¥²±¿ ­  ½² ¯¥ª®¯¨°®¢ ­¨¿ ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°®¢ ­  CPU (¯®±«¥ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ­  GPU), ª®²®°®¥ ¯®·²¨ «¨­¥©­® ¬ ±¸² -¡¨°³¥²±¿ ®² ·¨±«  ±¨±²¥¬ (� 58 ° § ¤«¿ 60 ±¨±²¥¬), ² ª ª ª ¤ ­­»µ ¯¥°¥¤ ¥²±¿ ¬ «® ¨ ¡®«¼¸ ¿ · ±²¼¢°¥¬¥­¨ ¯°¨ S=1 ³µ®¤¨² ­  ®¦¨¤ ­¨¥, ±¢¿§ ­­®¥ ± « ²¥­²­®±²¼¾ ¸¨­» PCI-Express. �±ª®°¥­¨¥ ½² ¯®¢ ª®-¯¨°®¢ ­¨¿ ¢ ±«³· ¥ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ­  CPU | ¢±¥£® «¨¸¼ 3{8.5 ° § ¨§-§  ¡®«¼¸¥£® ®¡º¥¬  ¯¥°¥¤ ¢ ¥¬»µ¤ ­­»µ (¢¬¥±²® ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°®¢ ª ¦¤®© ±¨±²¥¬» | ª®®°¤¨­ ²» ¨ ±¨«» ª ¦¤®© · ±²¨¶»).�®«¿ ¢°¥¬¥­¨, ¯°¨µ®¤¿¹ ¿±¿ ­  ½² ¯ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ­  CPU (± ³·¥²®¬ ª®¯¨°®¢ ­¨¿), ° ±²¥² ± ³¢¥-«¨·¥­¨¥¬ ·¨±«  ±¨±²¥¬: ®² 15% ¯°¨ S=1 ¤® 40% ¯°¨ S=30 ¨«¨ S=60 ¢ ±«³· ¥ N=324. � ¤ «¼­¥©¸¨¬



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10 171³¢¥«¨·¥­¨¥¬ ª®«¨·¥±²¢  ¬³«¼²¨¯°®¶¥±±®°®¢ ­  GPU ¨, ±®®²¢¥²±²¢¥­­®, ·¨±«  ®¤­®¢°¥¬¥­­® ¬®¤¥«¨°³¥-¬»µ ±¨±²¥¬ ½²  ¤®«¿ ±² ­¥² ¤®¬¨­¨°³¾¹¥© ¢ ®¡¹¥¬ ¢°¥¬¥­¨ ° ±·¥²®¢, ·²® ¯®¤²¢¥°¦¤ ¥² ­¥®¡µ®¤¨¬®±²¼¯ ° ««¥«¼­®© °¥ «¨§ ¶¨¨ ¤ ­­®£® ½² ¯  ­  GPU.�¡±³¤¨¬ ¤®«¨ ° §­»µ ½² ¯®¢ ¢ ®¡¹¥¬ ¢°¥¬¥­¨ ° ±·¥²®¢ ¯°¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨ 60-¨ ±¨±²¥¬ ¨±ª«¾·¨-²¥«¼­® ­  GPU (².¥. ¢¥°±¨¨ ± ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥¬ iGPU32 ¨ iGPU64) ¯® °¥§³«¼² ² ¬ ² ¡«. 2 (±²®«¡¶» 60�324¨ 60�768). �°¨ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¨ ­  GPU §  ª ¦¤»© ¸ £ �� ¯¥°¥¤ ¾²±¿ ­  CPU ²®«¼ª® ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°»±¨±²¥¬, ·²® § ­¨¬ ¥² «¨¸¼ � 1% ¢°¥¬¥­¨. �®§¬®¦­  ² ª¦¥ °¥ «¨§ ¶¨¿, ¢ ª®²®°®© ®­¨ ­ ª ¯«¨¢ ¾²±¿¢ ¯ ¬¿²¨ GPU §  ­¥±ª®«¼ª® ¸ £®¢ �� ¨ § ²¥¬ ¯¥°¥¤ ¾²±¿ ­  CPU ¯ ª¥²­®. � ¬® ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ­ GPU ± 32-¡¨²­®©  °¨´¬¥²¨ª®© § ­¨¬ ¥² 1{3% ¢°¥¬¥­¨,   ± 64-¡¨²­®©  °¨´¬¥²¨ª®© | 4{9% ¯°¨ N=768¨ N=324 ±®®²¢¥²±²¢¥­­®. � ±«³· ¥ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¿ ­  GPU ± 32-¡¨²­®©  °¨´¬¥²¨ª®© ¢ ¶¥«®¬ ­  ²°¨¿¤°  ¬¥²®¤  �¢ «¼¤  ¯°¨µ®¤¨²±¿ � 95% ®¡¹¥£® ¢°¥¬¥­¨. � ¨¡®«¥¥ ¤«¨²¥«¼­»© ½² ¯ ° ±·¥²®¢ | ¿¤°®kernel NxN, ª®²®°®¥ § ­¨¬ ¥² 61% ¯°¨ N=324 ¨ 78% ¯°¨ N=768 (¥£® ¤®«¿ ° ±²¥² ± ·¨±«®¬ · ±²¨¶ ¨§-§ ª¢ ¤° ²¨·­®© ¢»·¨±«¨²¥«¼­®© ±«®¦­®±²¨). �°¨ ½²®¬ ¤¢®©­®© ¶¨ª« ¯® · ±²¨¶ ¬ ­  GPU ­¥ ¿¢«¿¥²±¿\²°¥³£®«¼­»¬", ²® ¥±²¼ ¢»¯®«­¿¥²±¿ ¢ 2 ° §  ¡®«¼¸¥ ¢»·¨±«¥­¨©, ·¥¬ ­  CPU (±¬. ¤¥² «¼­®¥ ®¡±³¦¤¥-­¨¥ ½²®£® ¢®¯°®±  ¢ ° ¡®²¥ [8]). �³¬¬¨°®¢ ­¨¥ ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥ (¿¤°  kernel KxN ¨ kernel NxK)§ ­¨¬ ¥² 32% ¢°¥¬¥­¨ ¯°¨ N=324 ¨ 18% ¯°¨ N=768.� ª¨¬ ®¡° §®¬, ¬» °¥ «¨§®¢ «¨ ¯®«­»© ¶¨ª« ¢»·¨±«¥­¨© ®¤­®£® ¸ £  �� ­  GPU, ®±² ¢¨¢ ­  CPU²®«¼ª® ¢¢®¤ ¯ ° ¬¥²°®¢, ¢»§®¢ ­¥±ª®«¼ª¨µ ¿¤¥° CUDA ¨ ¢»¢®¤ °¥§³«¼² ²®¢. �°¨ ½²®¬ ¤®«¿ ¢°¥¬¥­¨ ­ ®¯¥° ¶¨¨, ­¥ ±¢¿§ ­­»¥ ± ¬¥²®¤®¬ �¢ «¼¤ , ±®ª° ²¨« ±¼ ± 40% ¤® � 5%. � ¯°¨­¶¨¯¥, ¢®§¬®¦­  °¥ «¨-§ ¶¨¿, ¢»¯®«­¿¾¹ ¿ ¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼­®±²¼ ¨§ ­¥±ª®«¼ª¨µ ��-¸ £®¢ (¢®§¬®¦­®, ¢¥±¼ ��-½ª±¯¥°¨¬¥­²) § ®¤¨­ ¢»§®¢ CUDA. �¤­ ª® ¢ ­ ¸¥¬ ±«³· ¥ ³±ª®°¥­¨¥ ®² ¡®«¥¥ °¥¤ª®£® ª®¯¨°®¢ ­¨¿ ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°®¢ ±GPU ­  CPU ¡³¤¥² ­¥¢¥«¨ª® (±¬. ­  ¤¢   ¡§ ¶  ¢»¸¥),   ª®¤ §­ ·¨²¥«¼­® ³±«®¦­¨²±¿ §  ±·¥² ®¡º¥¤¨­¥­¨¿¢±¥µ ¿¤¥° ¢ ®¤­®. � ª ª ª ¤®«¿ ¢°¥¬¥­¨, ¯°¨µ®¤¿¹ ¿±¿ ­  ±³¬¬¨°®¢ ­¨¥ ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥, |18{32% (¨ ³¬¥­¼¸ ¥²±¿ ± °®±²®¬ ·¨±«  · ±²¨¶), ²® ¥£® ³±ª®°¥­¨¥ ¢ ¤¢  ° §  §  ±·¥² ª½¸¨°®¢ ­¨¿ ²°¨-£®­®¬¥²°¨·¥±ª¨µ ®¯¥° ¶¨© ®¡¥±¯¥·¨² ­¥ ¡®«¥¥ 10{15% ¯°¨°®±²  ®¡¹¥£® ¡»±²°®¤¥©±²¢¨¿. �®½²®¬³ ¬»±·¨² ¥¬ ¡®«¥¥ ¯¥°±¯¥ª²¨¢­®© ®¯²¨¬¨§ ¶¨¾ ¿¤°  kernel NxN (¤®«¿ ª®²®°®£® 61{78% ¨ ° ±²¥² ± ·¨±«®¬· ±²¨¶), ¢ · ±²­®±²¨ ½´´¥ª²¨¢­³¾ °¥ «¨§ ¶¨¾ \²°¥³£®«¼­®£® ¶¨ª« " (±¬. ®¡±³¦¤¥­¨¥ ¢ [8]).8. � ª«¾·¥­¨¥. � ¤ ·¨ ¬®«¥ª³«¿°­®© ¤¨­ ¬¨ª¨ (��) ²°¥¡³¾² ®£°®¬­»µ ¢»·¨±«¨²¥«¼­»µ °¥±³°-±®¢, ª®²®°»¥ ­ ¨¡®«¥¥ ¢»£®¤­® ¨§¢«¥ª ²¼ ¨§ £° ´¨·¥±ª¨µ ¯°®¶¥±±®°®¢ (GPU), ¨¬¥¾¹¨µ ­ ¨«³·¸¥¥ ±®-®²­®¸¥­¨¥ ¶¥­ {¯°®¨§¢®¤¨²¥«¼­®±²¼ ±°¥¤¨ ¤®±²³¯­»µ ¯ ° ««¥«¼­»µ  °µ¨²¥ª²³° ± ®¡¹¥© ¯ ¬¿²¼¾ (±¬.¢¢¥¤¥­¨¥). � ¯°¥¤»¤³¹¥© ±² ²¼¥ [8] ¬» ®¡±³¤¨«¨ ¤¥² «¨ ¯ ° ««¥«¼­®© °¥ «¨§ ¶¨¨ ¯°¿¬®£® ±³¬¬¨°®¢ ­¨¿¯ °­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¤«¿ ��-¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ¡®«¼¸¨µ ®²ª°»²»µ ±¨±²¥¬ (104{108 · ±²¨¶) ­  GPU ±¯®¤¤¥°¦ª®© ²¥µ­®«®£¨¨ NVIDIA CUDA [9]. � ¤ ­­®© ° ¡®²¥ ¬» ¨±±«¥¤®¢ «¨ ®±®¡¥­­®±²¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿¬ «»µ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ ±¨±²¥¬ (102{104 · ±²¨¶) ¨ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥£® ¬¥²®¤  ° ±·¥²  ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© |±³¬¬¨°®¢ ­¨¿ �¢ «¼¤  [12].� ±±¬®²°¥­» ¤¢  ±¯®±®¡  ª½¸¨°®¢ ­¨¿ °¥±³°±®¥¬ª¨µ ²°¨£®­®¬¥²°¨·¥±ª¨µ ®¯¥° ¶¨© ­  ½² ¯¥ ±³¬-¬¨°®¢ ­¨¿ ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥ (�³°¼¥). �  CPU ¯°¥¤«®¦¥­­ ¿ ­ ¬¨ °¥ «¨§ ¶¨¿ ­¥§­ ·¨²¥«¼­®³¢¥«¨·¨¢ ¥² ®¡º¥¬ ¨±¯®«¼§³¥¬®© ¯ ¬¿²¨ (8�N ¡ ©²) ¨ ¤ ¥² ¤¢³ª° ²­®¥ ³±ª®°¥­¨¥ ¤ ­­®£® ½² ¯ , ²®£¤ ª ª ¡®«¥¥ ±«®¦­ ¿ °¥ «¨§ ¶¨¿ [22] ³±ª®°¿¥² ¥£® ¥¹¥ ¢ 2.5 ° § , ­® ²°¥¡³¥² ­ ¬­®£® ¡®«¼¸¥£® ®¡º¥¬ ¯ ¬¿²¨ ¤«¿ ¤®¯®«­¨²¥«¼­»µ ¬ ±±¨¢®¢ (184�N ¡ ©²). � ° ««¥«¼­»¥ °¥ «¨§ ¶¨¨ ­  GPU ®¡®¨µ ¢ °¨ ­²®¢ª½¸¨°®¢ ­¨¿ ®ª § «¨±¼ ­¥½´´¥ª²¨¢­»¬¨ ¨§-§  ­¥¤®±² ²®·­®£® ®¡º¥¬  ¡»±²°®© (° §¤¥«¿¥¬®©) ¯ ¬¿²¨,®¤­ ª® ­ ¸ ¢ °¨ ­² ¬®¦¥² ±² ²¼  ª²³ «¼­»¬ ¢ ¡«¨¦ ©¸¥© ¯¥°±¯¥ª²¨¢¥ (±¬. ®¡±³¦¤¥­¨¥ ¢ ° §¤¥«¥ 5.1).� ° ««¥«¼­»© ° ±·¥² ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ®¤­®© ¬ «®© ¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ±¨±²¥¬» (¯® · ±²¿¬) ­¥ ¬ ±¸² -¡¨°³¥²±¿, ¨ ¯°¨ ¡®«¼¸®¬ ª®«¨·¥±²¢¥ ¢»·¨±«¨²¥«¥© (ª®²®°®¥ ­  GPU ³¤¢ ¨¢ ¥²±¿ §  £®¤ [4])  ¯¯ ° ²­»¥°¥±³°±» ¡³¤³² § ¤¥©±²¢®¢ ­» ­¥½´´¥ª²¨¢­®. � ¯°®²¨¢, ¯°¥¤«®¦¥­­»© ¢ ¤ ­­®© ° ¡®²¥ ¯®¤µ®¤ ± ®¤­®-¢°¥¬¥­­»¬ ° ±·¥²®¬ ¬­®¦¥±²¢  ² ª¨µ ±¨±²¥¬ ¬ ±¸² ¡¨°³¥²±¿ «¨­¥©­® (¯® § ª®­³ �³±² ´±®­  [28]). �­ ¸¥¬ ±«³· ¥ ®­ ®¡¥±¯¥·¨¢ ¥² ³±ª®°¥­¨¥ ¯®·²¨ ­  ¯®°¿¤®ª (¢ 8 ° §) ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ± ­ ¨¡®«¥¥ ¡»±²°®©°¥ «¨§ ¶¨¥© ¯¥°¢®£® ¯®¤µ®¤ . �®°®¸¨¬ ¯°¨¬¥°®¬ ¯° ª²¨·¥±ª®© § ¤ ·¨, £¤¥ ¯ ° ««¥«¨§¬ ¯® ±¨±²¥¬ ¬¯°¨¢®¤¨² ª ­ ¨¡®«¼¸¥¬³ ½´´¥ª²³, ¿¢«¿¥²±¿ § ¤ ·  £«®¡ «¼­®© ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨, ¢ ª®²®°®© °¥±³°±®¥¬ª ¿¶¥«¥¢ ¿ ´³­ª¶¨¿ ¢»·¨±«¿¥²±¿ ­  GPU.� «¾¡»µ ¯ ° ««¥«¼­»µ °¥ «¨§ ¶¨¿µ �� ¢ ¯¥°¢³¾ ®·¥°¥¤¼ ±²°¥¬¿²±¿ ° ±¯°¥¤¥«¨²¼ ° ±·¥² ¯ °­»µ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¨§-§  ¥£® ª¢ ¤° ²¨·­®© O(N2) ¢»·¨±«¨²¥«¼­®© ±«®¦­®±²¨,   «¨­¥©­»¬¨ O(N ) ½² ¯ ¬¨(¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥¬ ¤¨­ ¬¨ª¨, ª®°°¥ª¶¨¿¬¨, ° ±·¥²®¬ ¬¨ª°®- ¨ ¬ ª°®¯ ° ¬¥²°®¢ ¨ ¤°.), ª®²®°»¥ ­  ±¨-±²¥¬ µ ¯®°¿¤ª  10000 · ±²¨¶ ¨ ¢»¸¥ § ­¨¬ ¾² ¬¥­¥¥ 1% ®¡¹¥£® ¢°¥¬¥­¨, · ±²® ¯°¥­¥¡°¥£ ¾². �¥¬ ­¥¬¥­¥¥, ­  ±¨±²¥¬ µ ¯®°¿¤ª  1000 · ±²¨¶ ®­¨ § ­¨¬ ¾² ¤® 40% ¢°¥¬¥­¨ (±¬. ° §¤¥« 7) ¨, ®±² ¢ ¿±¼ ­¥° ±-¯°¥¤¥«¥­­»¬¨, ­ °³¸ ¾² ¬ ±¸² ¡¨°³¥¬®±²¼ ¯°®£° ¬¬» (¯® § ª®­³ �¬¤ «  [27]). �µ ° ±¯ ° ««¥«¨¢ ­¨¥
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174 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10__shared__ float4 pos_j[N];for (int m = 0; m < min(memThreadRatio, N - j); m++) pos_j[j + m] = pos[j + m];__syncthreads();#pragma unroll 108for (int j = 0; j < N; j++){ KR = dot3(k_i, pos_j[j]);QCos += pos_j[j].w * cosf(KR);QSin += pos_j[j].w * sinf(KR);}factor = KePi8_LLL * expf(-k_i.w * _4WW) / k_i.w;force[i].w += factor * (1 - 2 * k_i.w * _4WW) * (QCos * QCos + QSin * QSin);QExp[i].x = factor * QCos;QExp[i].y = factor * QSin;}__global__ void kernel_NxK(float4 force[], float2 QExp[], float4 k[], float4 pos[],float Pi2_L){ const int memThreadRatio = 9; // ceiling(462 * 6 / 324) = 9int i = threadIdx.x + blockIdx.x * blockDim.x;int j = threadIdx.x * memThreadRatio;float4 pos_i = pos[i], force_i = { 0, 0, 0, 0 };__shared__ float3 k_j[K];__shared__ float2 QExp_j[K];for (int m = 0; m < min(memThreadRatio, K - j); m++){ k_j[j + m] = make_float3(k[j + m].x, k[j + m].y, k[j + m].z) * Pi2_L;QExp_j[j + m] = QExp[j + m];}__syncthreads();#pragma unroll 77for (j = 0; j < K; j++){ float KR = dot3(k_j[j], pos_i);mad3(force_i,k_j[j], pos_i.w * (sinf(KR) * QExp_j[j].x - cosf(KR) * QExp_j[j].y));}force[i] += force_i;}__global__ void kernel_sum(float4 force[]){ int i = threadIdx.x + blockIdx.x * blockDim.x;float4 sum = { 0, 0, 0, 0 };for (int j = 0; j < BJ; j++) sum += force[i + j * N];force[i] = sum;}// �®¤ ° ±·¥²  ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¢ ��� ¬¥²®¤®¬ �¢ «¼¤  ± ¢»§®¢®¬ CUDA-¿¤¥°.void Ewald(double3 pos[], int type[], double charge[], double **coefs[], double L,double3 force[], double *Stress){ float Pi2_L = (float)(M_PI * 2 / L), W = Pi2_L, _4WW = 1 / (4 * W * W);float KePi8_LLL = (float)(Ke * M_PI * 8 / (L * L * L)); // Ke - ª®­±² ­²  �³«®­ 



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2009. �. 10 175CopyToGPU(pos, type, charge, coefs);// �»·¨±«¥­¨¿ ¢ ¯°¿¬®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥.kernel_NxN<<< dim3(BI, BJ), N / BI >>>(force_gpu, pos_gpu, type_gpu, coefs_gpu, L/2, W);// �»·¨±«¥­¨¿ ¢ ®¡° ²­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥.kernel_KxN<<< KxN_BLOCKS, K / KxN_BLOCKS >>>(force_gpu, QExp_gpu, k_gpu,pos_gpu, Pi2_L, KePi8_LLL, _4WW);kernel_NxK<<< NxK_BLOCKS, N / NxK_BLOCKS >>>(force_gpu, QExp_gpu, k_gpu,pos_gpu, Pi2_L);// �¥¤³ª¶¨¿ ½«¥¬¥­²®¢ ¬ ±±¨¢  force_gpukernel_sum<<< BI, N / BI >>>(force_gpu);*Stress = 0.5 * CopyFromGPU(force); // Stress ³¤¢®¥­­»©, ¢ ®²«¨·¨¥ ®² CPU.}// �®¤ ��-¸ £  ¢ ��� ± ª®°°¥ª¶¨¥© ¨¬¯³«¼± , ²¥°¬®±² ²®¬ ¨ ¡ °®±² ²®¬ �¥°¥­¤±¥­ .void UpdatePBC(){ Ewald(pos, type, charge, coefs, L, force, &Stress); // Stress = 3*P*V - 2*Ekinfor (int i = 0; i < N; i++) vel[i] += force[i] * (dt / mass[type[i]]);// �»·¨±«¿¥¬ ¬ ±±³, ²¥¬¯¥° ²³°³, ³¤¢®¥­­³¾ ª¨­. ½­¥°£¨¾ ¨ ¨¬¯³«¼± ±¨±²¥¬».double Mass = 0, T_system = 0, Ekin2 = 0;double3 Impulse = double3::Empty;for (int i = 0; i < N; i++){ double mi = mass[type[i]];Mass += mi; Impulse += mi * vel[i]; Ekin2 += mi * (vel[i] * vel[i]);}Impulse /= Mass; T_system = Ekin2 / 3 * Kb * N; // Kb - ª®­±² ­²  �®«¼¶¬ ­ .for (int i = 0; i < N; i++) vel[i] -= Impulse; // �®°°¥ª²¨°³¥¬ ¨¬¯³«¼±.// �°¨¬¥­¿¥¬ ²¥°¬®±² ², ¨­²¥£°¨°³¥¬ ¯®§¨¶¨¨, ¯°¨¬¥­¿¥¬ ¡ °®±² ² ¨ ���.double P_system = (Stress + Ekin2) / (L * L * L * 3);double n = pow(1 + (P_system - P_stat) / tau_in_steps, 1 / 3.0);L *= n;for (int i = 0; i < N; i++){ vel[i] *= sqrt(1 + (T_stat / T_system - 1) / tau_in_steps);pos[i] = (pos[i] + vel[i] * dt) * n;if (pos[i].x > L/2) pos[i].x -= L; else if (pos[i].x < -L/2) pos[i].x += L;if (pos[i].y > L/2) pos[i].y -= L; else if (pos[i].y < -L/2) pos[i].y += L;if (pos[i].z > L/2) pos[i].z -= L; else if (pos[i].z < -L/2) pos[i].z += L;}} �®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾20.02.2009


