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Программная система для моделирования про-

цессов коллективной магнитной релаксации в 

наноструктурах на мультиядерных процессорах 

с многоядерными ускорителями1 

АННОТАЦИЯ. Работа направлена на создание высокопроизводительной и 

надежной системы компьютерного моделирования спиновой динамики маг-

нитных наноструктур на мультиядерных процессорах с многоядерными уско-

рителями. 

Вычислительный эксперимент используется при разработке представле-

ний о процессах коллективной магнитной релаксации, происходящих в раз-

личных типах синтезируемых лабораторно наноструктур. Используются реа-

листичные модели магнитных межчастичных взаимодействий. Показано, что 

применение суперкомпьютерных технологий при решении указанных задач 

спиновой динамики позволяет моделировать системы состоящие из тысяч 

магнитных наночастиц. Авторами создан параллельный код, эффективно ис-

пользующий мультиядерные процессоры с многоядерными ускорителями. По-

лучены оценки эффективности и масштабируемости реализованных парал-

лельных алгоритмов. Показаны преимущества использования многоядерных 

графических ускорителей в дополнении к мультиядерным процессорам. 

Ключевые слова и фразы: высокопроизводительные вычисления, параллельные алго-

ритмы, OpenMP, OpenACC, математическое моделирование, когерентные эффекты, 

магнитные наноструктуры,  

Введение 

Данная работа посвящена проблеме с созданием высокопроиз-

водительных и надежных программных систем и компьютерных 

технологий моделирования спиновой динамики магнитных нано-
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 Работа выполнена при частичной финансовой поддержке Российского фонда 
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структур. Элементами таких структур могут быть наномолекулы, 

нано-кластеры, молекулярные кристаллы и т.д. Рассматриваемые 

системы похожи тем, что элементарные составляющие структуры 

имеют магнитные моменты («спины»; в физике магнитных явлений 

понятие «спин» по существу отождествляется с понятием «магнит-

ный момент»).  

Основные трудности описания коллективного поведения мно-

госпиновых систем коренятся в необходимости учета дальнодей-

ствующих межчастичных взаимодействий. Однако для адекватного 

отражения реальных процессов спиновой динамики необходимо 

моделирование систем состоящих из тысяч частиц, и проблема не-

хватки вычислительных мощностей продолжает существовать. 

Распараллеливание алгоритмов и использование суперкомпьютеров 

потенциально сулит возможность значительного увеличения числа 

структурных элементов моделирования и диапазона времен эволю-

ции исследуемых систем, доступных для изучения. Однако при 

этом приходится учитывать, что параллельные вычислительные 

методы требуют специальных исследований на предмет обеспече-

ния корректности результатов и эффективности отображения па-

раллельных вычислительных алгоритмов на современные компью-

терные архитектуры. Для систем, состоящих из большого числа 

(тысяч) частиц, нахождение спектра собственных значений (диаго-

нализация) квантового гамильтониана невозможна, т.к. вычисли-

тельная сложность решения задачи растет экспоненциально с чис-

лом частиц. Сформулирован принцип соответствия, являющийся 

аналогом теоремы Эренфеста, и показали, что классические урав-

нения движения для системы взаимодействующих спинов имеют 

форму идентичную с квантовыми уравнениями. С практической 

точки зрения это позволяет заменить квантовые операторы на их 

классические средние значения и свести рост сложности вычисли-

тельной задачи от экспоненциального к полиномиальному по от-

ношению к числу структурных элементов и времени наблюдения за 

системой. 
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(БУДЕТ текст) 

 

1. Теория и метод 

1.1. Предметная область моделирования 

Когерентизация эволюции намагниченности чрезвычайно важ-

на для экспериментального обнаружения магнетизма системы и его 

исследования. На ее основе мы изучаем магнетизм в наномолеку-

лах и нанокластерах. Наноразмеры таких объектов позволят созда-

вать очень компактные устройства, для которых когерентная ре-

лаксация является главным механизмом. Когерентное переключе-

ние намагниченности в молекулярных магнитах и магнитных на-

нокластерах с большим спином может произойти за время всего 

лишь нескольких ларморовских прецессий в сильном внешнем маг-

нитном поле. 

Теория формулируется на языке квантовых уравнений движе-

ния для индивидуальных спинов, затем, с использованием принци-

па соответствия, получается система микроскопических (не фено-

менологических) уравнений для взаимосвязанных классических 

магнитных моментов. Полученные и протестированные уравнения 

спиновой динамики позволяют моделировать магнитные свойства 

синтезируемых структур с учетом обменных и дипольных взаимо-

действий.  

В части, касающейся теоретических исследований, основное 

внимание уделялось разработке представлений о процессах коллек-

тивной магнитной релаксации, происходящих в различных типах 

наноструктур, синтезируемых в экспериментах. Численное модели-

рование c параллельными алгоритмами применялось для исследо-

вания многомасштабной молекулярной динамики систем наномаг-

нитов.  В области теории должно было быть изучено соответствие 

между квантовыми и классическими уравнениями спиновой дина-

мики, продолжено изучение процессов коллективной магнитной 

релаксации, происходящих в различных типах наноструктур, син-
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тезируемых в экспериментах, проведено численное моделирование 

когерентного излучения от систем магнитных наномолекул и нано-

кластеров. Полученные и протестированные уравнения спиновой 

динамики позволяют моделировать магнитные свойства синтезиру-

емых структур с учетом обменных и дипольных взаимодействий. 

Динамику частиц, составляющих ансамбль, можно описать с по-

мощью системы уравнений для магнитного момента каждой части-

цы
( )k : 

    
( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( )
k

sk k k k k

s

d

dt

 



     


  

                             
(1) 

Здесь   – безразмерный параметр спин-решеточной релакса-

ции, s  – гиромагнитное отношение для электронов. Поле 
( )k

 в 

уравнении (1) – это магнитное поле, действующее на k -ый спин; в 

рассматриваемом случае оно включает: (1) постоянное внешнее по-

ле 0 OzH
; (2) одноосное анизотропное поле 

   /  ,          2 /A A A AH H E  H n n
,   где n  – единичный 

вектор оси легкого намагничивания, AE
 – энергия анизотропии; (3) 

поле обратной связи 
( ,0,0)HH

, наведенное в резонансной ка-

тушке, ось которой направлена по оси Ox; (4) дипольное магнитное 

поле 
( )k
dH

 индуцируемое парными диполь-дипольными взаимодей-

ствиями k-ой частицы со всеми остальными. 

 

1.2. Версии программного кода 

Имеется  последовательный код и параллельные версии, со-

зданные авторским коллективом: векторизованная многопоточная 

OpenMP-версия кода для мультиядерных процессоров Intel, 

OpenACC-версия для графических ускорителей. Достоинство ново-

го стандарта OpenACC в том, что для автоматизированного распа-

раллеливания на многоядерных ускорителях требуется минималь-
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ное количество директив, как и для OpenMP для мультиядерных 

процессоров. Использовался компилятор PGI Аccelerator, поддер-

живающий стандарты OpenACC и OpenMP. Уравнения движения 

для магнитных моментов частиц наноструктуры решаются числен-

но. При постоянном шаге вычислительная сложность задачи растет 

квадратично. Основные вычислительные затраты в программе 

Magnetodynamics-F, моделирующей когерентные процессы в нано-

магнитных структурах, написанной на языке Fortran-90, приходят-

ся на расчёт методом, в котором магнитные моменты частиц рас-

сматриваются как классические спины. 

1.3. Априорные оценки 

1.3.1. Априорные оценки ускорения и эффективности 

При анализе потенциала распараллеливания исходных кодов 

программного обеспечения MagnetoDynamics, были использованы 

методы анализа информационной структуры алгоритмов  и асимп-

тотического анализа вычислительной сложности.  

где f – доля последовательных вычислений, p – число используе-

мых процессорных ядер. Соответствующие полуэмпирические 

оценки таковы (  – удельная доля накладных расходов на под-

держку многопоточности на каждое ядро мультиядерных процес-

соров):  

1
( )

1( ) /
MTS p

p f f p


   
, 

 
2

1
( )

1( )
MTE p

p pf f


   
.   

 

Максимум ускорения получается при 
max (1 )p f   . Век-

торное ускорение 
vecS

рассматриваемого алгоритма с долей векто-

ризованных операций равной 
vecf

 при L операндов в векторном 

регистре можно примерно оценить по формуле 
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1

(1 ) /

vec
L vec vec

S
f f L


  .                                                 

Поскольку внешние циклы алгоритма целесообразно распарал-

леливать, а внутренние циклы могут быть векторизованы, то пол-

ное ускорение можно оценивать по формуле: 

( ) ( )vec MT
LS p S S p 

.                                                      

(БУДЕТ текст и рисунки) 

 

1.3.2. Априорные оценки масштабируемостиости 

Оценку масштабируемости алгоритма даёт функция изоэффек-

тивности – такая зависимость ( )W W p  между размером задачи 

W и числом ядер p процессора, при которой эффективность посто-

янна ( constE  ). Было показано, что если полные накладные рас-

ходы многопоточного распараллеливания с ростом N (числа моде-

лируемых частиц) асимптотически растут так же, как требования 

к оперативной памяти в программе MagnetoDynamics, то удельная 

доля накладных расходов падает. 

(БУДЕТ текст и рисунки) 

2. Вычислительный эксперимент 

2.1.  Архитектуры используемых многоядерных ускорителей   

(БУДЕТ текст и рисунки) 

 

2.2. Пример вычислительного эксперимента 

Проведено исследование многомасштабной молекулярной ди-

намики систем наномагнитов с помощью численного моделирова-

ния c созданными нами параллельными алгоритмами для много-

ядерных компьютеров. 
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2.2.1. Вычислительный эксперимент на мультиядерных процессорах 

(БУДЕТ текст и рисунки) 

 

2.2.2. Вычислительный эксперимент на многоядерных процессорах 

 

(БУДЕТ текст и рисунки) 

 

2.2.3. Экспериментальные оценки ускорения и эффективности 

Мы наблюдаем, что GPU-ускоренное моделирование когерент-

ных процессов в магнитной наноструктуре заметно лучше, чем на 

CPU. Например, мы получили  оценки ускорения и эффективности 

OpenMP-версии на двух 16-ядерных  Intel Xeon Xeon E5-2680 and 

OpenACC-версии MagnetoDynamics-F на 2496 CUDA-ядерном 

NVIDIA Tesla K20 в задаче с пятью тысячами частиц. 

 

 

  

 

 

РИС. 1. Оценки ускорения моделирования на мультиядерных и 

многоядерных ускорителях (БУДЕТ перерисовано) 

(БУДЕТ текст и рисунки) 
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3. Прогноз эффективности и масштабируемости  

3.1. Архитектуры целевых многоядерных ускорителей   

(БУДЕТ текст и рисунки) 

 

3.2. Апостериорные оценки   

3.2.1. Апостериорные оценки ускорения и эффективности 

 

(БУДЕТ текст и рисунки) 

 

3.2.2. Апостериорные оценки масштабируемости 

 

(БУДЕТ текст и рисунки) 

 

Заключение 

Применение суперкомпьютерных технологий позволило прово-

дить моделирование систем, состоящих из тысяч магнитных нано-

частиц. Среднее время выполнения расчетов на компьютерах с 

мультиядерными процессорами сократилось на порядок. Вычисли-

тельный эксперимент показывает, что многоядерные ускорители 

дополнительно дают возможность ускорить расчёты ещё в не-

сколько раз. Апостериорные оценки масштабируемости показыва-

ют, что при дальнейшем увеличении числа моделируемых частиц 

преимущество в ускорении при расчетах на многоядерном GPU 

перед использованием мультиядерного CPU должно расти. 

(БУДЕТ текст) 
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