6. Matematika és Informatika Alkalmazasokkal Konferencia, November 13-15, 2015, Csikszereda 1

Aktiv anyag szimulaci6janak parhuzamositasa grafikus kartyan
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A molekuléris dinamika (vagy hasonl6 tipust) szimuldcidkban egyik nagy kihivas a hatékony parhuza-
mositas. Az allandoan mozgd rendszerben tjra és djra meg kell hatdrozni a molekuldk vagy részecskék
szomszédait, beolvasni azok adatait, és kiszamolni a rajuk hat6é paronkénti erdket. Parhuzamos prog-
ramozés esetén azonban ez nehézségeket von maga utan: részben a szomszédokat tarolo adatszerkezet
hatékony felépitésénél, részben a random olvasas csOkkentésénél.

Az altalunk készitett szimulacié — mely miikddése hasonldé a molekularis dinamika szimulaciokhoz —
az Aktiv anyag rendszereket modellezi. Ezt a szimulaciot CUDA programozasi nyelven irtuk és teljes
mértékben NVIDIA grafikus kirtyan fut. A szimulaciohoz felhasznaltunk olyan algoritmusokat és adat-
szerkezeteket, mellyel nagy mértékben csokkentettiik a random memoria olvasast, ezaltal a szimulacié
futasi idejét. Az felhasznalt modszereket és az ezekkel elért eredményeket bemutatjuk, dsszehasonlitva a
CPU-n és GPU-n futé kod futéasi idejét.



