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Введение


В последнее время широкое распространение получают методы численного эксперимента. Вычислительные методы, требующие раньше больших вычислительных мощностей, с развитием компьютерной техники стали более широко применятся для моделирования научных экспериментов в физике, химии и биологии. 


Одним из таких методов является метод молекулярной динамики. С помощью него исследуются локальные параметры модельных систем, недоступные другими методами. Эти системы дают возможность более детально изучить различные аспекты теоретических моделей и экспериментальных данных.


Нами начата разработка комплекта программ для изучения реакций переноса электрона. Эти реакции представляют собой один из важных классов реакций, протекающих в биологических, физических и химических (как органических, так и неорганических) системах. Понимание механизма и возможность управления этими процессами составляет широкую и наиболее активную область исследования современной физической химии.


 Программа MDS является первой программой из этого комплекса он предназначена для моделирования молекулярной динамики больших биологических и химических систем. Она написана на базе программы PUMA[1,2] и предназначена для выполнения численных экспериментов динамического типа на многопроцессорных компьютерах и кластерах на базе локальных компьютерных сетей.





Описание программы
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Метод молекулярной динамики состоит в решении уравнения движения классической механики системы взаимодействующих частиц:





где xi( - координаты атомов ( i - номер атома, (- компоненты вектора координат), m -массы атомов, F( xi(  ) -силы действующие на атом.
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v i((tn+1)  =  v i((tn)+ (t * F(xi()


В решение было выбрано в виде:





где xi(    v i( - координаты и скорости атомов.


Основные вычисления производятся в два этапа, на первом этапе по известным  координатам мы вычисляем силы действующие на атом, а на втором этапе по полученным значениям сил находим новые значения координат и скоростей. Силы вычисляются по заданным потенциалам.


Основными потенциалы используемые при проведении вычислений являются:�Потенциал Леннарда-Джонсона;


Кулоновский потенциал;


Потенциал валентных связей и валентных углов которые моделируются квадратичной зависимостью;





В программе существует возможность решения задач в периодических граничных условиях.


Начальные данные скоростей атомов системы задаются случайным образом так, чтобы суммарный импульс и момент импульса были равны нулю, а кинетическая энергия системы соответствовала заданной температуре.


Метод достаточно прост в реализации и позволяет эффективно использовать компьютерные ресурсы.


Программа написана с использованием интерфейса передачи сообщений MPI. 





Результаты


Программа была протестирована в локальной компьютерной сети с использованием WMPI v1.3 основанном на MPICH 1.1.2. Для проверки использовались два компьютера (466 Мгц и 333 Мгц). Вычислялась система состоящая из 4096 молекул воды в периодических граничных условия с шагом интегрирования 0.001ps. На одном компьютере на 1000 шагов интегрирования потребовалось 102200,5 с, а на двух – 66623.5 с. Ускорение составило 1.534. Хорошие результаты позволяют активно использовать программу для решения больших молекулярно динамических систем на суперкомпьютерной техники и в локальных компьютерных сетях.
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