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Сочетание теории функционала плотности (DFT) в задачах квантовой химии с воз-

можностью применения мощных графических ускорителей NVIDIA и программно-

аппаратной архитектуры CUDA может обеспечить беспрецедентную производитель-

ность и точность в расчетах сложных молекулярных систем. 

 

Введение 

Современные квантовохимические задачи предъявляют все большие требования к 

вычислительным возможностям центральных процессоров (Central Processing Unit, 

CPU). С развитием индустрии видеоигр произошел большой скачок в технологиях про-

изводства мощных графических ускорителей NVIDIA. В связи с этим, стало возмож-

ным их применение в высокопроизводительных вычислениях (High Performance Com-

puting, HPC). 

Графические ускорители, такие как nVidia GeForce 8800GTX, могут быть охаракте-

ризованы как потоковые процессоры [1]. Потоковая обработка – это обобщение архи-

тектуры SIMD (Single Instruction Multiple Data, «одна инструкция – много данных») [2], 

которая впервые была реализована в суперкомпьютере Cray-1 [3]. Принцип SIMD-

архитектуры заключается в том, что приложения объединяются в потоки (streams) и яд-

ра (kernels), представляя собой блоки данных и преобразования кода соответственно. 

Потоки данных обрабатываются параллельно на нескольких процессорах, используя 

небольшое количество ядер (порядка 1-2). 

В данном примере nVidia 8800GTX имеет 128 потоковых процессоров, объединен-

ных в 16 мультипроцессорных единиц, каждый из которых включает в себе 8 устройств 

обработки данных. Тактовая частота 1 потокового процессора 1.35 ГГц. Таким образом, 

суммарная мощность потоковых процессоров nVidia 8800GTX составляет 172.8 ГГц, 

что сравнимо с традиционными научными расчетными кластерами, в которых исполь-

зуются CPU, например, серверные процессоры AMD Opteron. 

На сегодняшний день стоимость графической карты NVIDIA значительно ниже 

стоимости одного CPU, который используется в научных расчетных кластерах. Это 

обуславливает экономическую выгоду использования графических ускорителей в кван-

товохимических расчетах. 

Результаты и обсуждение 

Ранние попытки использования графических процессоров для «неграфических» 

вычислений [4-6] были ограничены точностью и сложностью их программирования. 

Эти проблемы были решены в более современных графических ускорителях, так как 

они стали поддерживать арифметические операции с 32-битными числами с плаваю-

щей точкой (10
−38  10

38
, числа с одинарной точностью). Следующие поколения гра-

фических ускорителей и потоковых процессоров NVIDIA и AMD расширили эту под-
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держку до арифметики 64-битных чисел с плавающей точкой (10
−308  10

308
, числа с 

двойной точностью). 

Проблему сложности программирования графических процессоров (GPU, Graphical 

Processing Unit) решила корпорация NVIDIA, представив программно-аппаратную ар-

хитектуру CUDA (Compute Unified Device Architecture). Эта архитектура предоставила 

разработчикам простой программируемый интерфейс для написания исходного кода на 

языке «Си» (С). С развитием CUDA многие другие языки программирования (такие как 

Fortran, C#, C++, и т.д.) получили поддержку данной архитектуры. 

Результаты расчетов на модельных соединениях (кофеин, холестерол, фуллерен C60, 

таксол, ваниломицин, CLN025 – «искусственный протеин» [7], олестра) наглядно пред-

ставлены в работах [3, 8]. В качестве сравнения приводились результаты, полученные в 

программе GAMESS v11 Apr 2008 (R1) на одноядерном CPU Intel Pentium D 3 ГГц. 

В расчетах с использованием итеративного алгоритма прямого метода самосогла-

сованного поля (прямой SCF-метод, базис 6-31G) на видеокарте nVidia GeForce 

280GTX, nVidia G80 и трех видеокартах nVidia GeForce 280GTX получены впечатляю-

щие результаты [8] (табл. 1). 

Таблица 1. Результаты квантовохимического бенчмарка формирования  

матрицы Фока 

 Коэффициент ускорения GPU по сравнению с CPU 

Модельное со-

единение 

Процессорное 

время GAMESS, 

с 

nVidia G80 nVidia 280GTX 
3 x nVidia 

280GTX 

кофеин 

(C8N4H10O2) 
7.6 19 28 42 

холестерол 

(C27H46O) 
113.9 40 56 120 

фуллерен 

(C60) 
589.9 37 57 155 

таксол 

(C45NH49O15) 
476.8 46 64 145 

ваниломицин 

(C54N6H90O18) 
1226.3 67 90 222 

CLN025, «искус-

ственный проте-

ин» 

(C62N11H97O32) 

2274.7  92 225 

олестра 

(C156H278O19) 
14079.2 199 352 696 

 

Результаты приведены для первой, наиболее затратной по времени итерации алго-

ритма прямого SCF-метода. На GPU использована арифметика 32-битных чисел с оди-

нарной точностью. 

Из табл. 1 видно, что при использовании GPU в квантовохимических расчетах дает 

более чем 100-кратный прирост производительности. 

В настоящее время в квантовой химии широкое распространение получила теория 

функционала плотности (Density Functional Theory, DFT). На данный момент DFT при-

меняется для расчетов энергий связи в молекулах, их минимальной энергии, а так же в 

физике твердого тела. 

Сверхпроводимость, релятивистские эффекты в тяжелых элементах и атомных яд-

рах, классические жидкости, магнитные свойства сплавов – все это было изучено с по-

мощью теории функционала плотности [9]. 
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Популярность данного подхода обуславливается меньшим временем расчетов (по 

сравнению с другими квантовохимическими методиками: SCF, MP2, MP3, и т.д.) с не-

значительным увеличением погрешности вычислений. Следовательно, DFT в сочета-

нии с программно-аппаратной архитектурой CUDA обеспечит беспрецедентную произ-

водительность и точность. 

Таким образом, на данный момент CUDA представляет собой простую, удобную, 

быструю и экономически выгодную архитектуру программирования для квантовохи-

мических DFT-вычислений сложных молекулярных систем. 
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