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Аннотация: В данной работе рассматривается векторизация и распараллеливание метода 

«частица-частица», применяемого для учета взаимодействий между объектами при 

математическом моделировании физических процессов, на примере учета 

пространственного заряда при расчете динамики заряженных частиц. Проведено 

сравнение и оценка временных затрат (в качестве тестовой задачи рассматривался разлет 

многокомпонентного ионного пучка в течение одной наносекунды с шагом Δt= 10-12 с.) с 

учетом ускорения за счет векторизации и распараллеливания между ядрами процессора. 

Сделан вывод, что результаты работы наглядно демонстрируют, что векторизация 

вычислений позволяет существенно ускорить время расчета, причем явная замена 

скалярных операций на векторные делает возможным получить дополнительное 

ускорение по сравнению с использованием автоматической оптимизации кода программы. 
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1. Введение 

Метод «частица-частица» является одним из классических методов 

учета взаимодействий между объектами. Несмотря на то, что он появился 

довольно давно, он используется для высокоточных расчетов влияния 

пространственного заряда в задачах численного моделирования динамики 

заряженных частиц, а также в астрофизике – в задачах, в которых необходим 

учет дальнодействующих сил. 

Реальные физические модели динамики заряженных частиц включают 

огромное количество взаимодействующих друг с другом элементов, поэтому 

актуальной остается проблема повышения производительности вычислений. 

В соответствии с названием, в методе «частица-частица» 

взаимодействующие объекты представляются в виде отдельных частиц, при 

этом учитываются воздействия со стороны каждой частицы на исследуемую.  

Метод обычно включает в себя следующие этапы:  
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вычисление сил; 

интегрирование уравнения движения;  

изменение значения счетчика времени. 

Основным недостатком метода является большая вычислительная 

сложность, так как необходимо учесть взаимодействия между каждой парой 

частиц, сложность алгоритма получается квадратичной. Однако, чтобы 

снизить сложность расчетов и увеличить производительность, зачастую 

метод модифицируется для каждой отдельной задачи и/или используются 

программные методы ускорения вычислений [1,2]. Важной и часто 

используемой модификацией метода частица-частица, особенно для 

физической электроники, является введение константы расстояния учета 

взаимодействия между частицами [3,4]. Воздействие частиц, находящихся на 

расстоянии большем заданного, считается нулевым и не учитывается в 

расчетах. В физической электронике, как правило, в качестве константы 

используется радиус экранирования Дебая. 

В силу того, что расчет кулоновских взаимодействий и интегрирование 

уравнений движения для отдельных частиц проходит независимо друг от 

друга, их можно провести в различных потоках или процессах, что позволяет 

не только использовать многоядерность современных процессоров, но и 

использовать векторные операции. В данной работе рассматривается 

уменьшение временных затрат на учет кулоновских взаимодействий при 

векторизации метода «частица-частица». 

 

2. Постановка задачи и математическая модель  

Одним из методов построения математической модели системы многих 

частиц, который позволяет экономить ресурсы ЭВМ, является замена 

реальной системы, системой с меньшим количеством частиц, но имеющей 

такие же свойства. Таким образом, математическая модель движения 
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ионного пучка построена на методе «крупных частиц», заключающемся в 

последовательном применении Лагранжевого и Эйлерового подходов. 

Начальный объем ансамбля частиц разбивается на некоторое количество не 

пересекающихся элементарных объемов, частицы каждого из которых 

заменяются одной крупной частицей с суммарными зарядом и массой частиц, 

входящих в начальный элементарный объем. 

Для качественного соответствия модели реальности, при расчетах 

сложных физических систем, необходимо учитывать взаимодействия между 

объектами. В данной модели для этого используется метод «частица-

частица», векторизация которого рассматривается в данной работе. 

Для сравнения временных затрат будем рассматривать в качестве 

тестовой задачи разлет многокомпонентного ионного пучка в течение одной 

наносекунды с шагом Δt= 10
-12 

с.  

Уравнение движения имеет следующий вид:  

  ,                                         

где F – силы кулоновского взаимодействия между частицами. 

 

3. Численная реализация и результаты 

Для численного решения дифференциального уравнения движения 

ионного пучка используется классический для данного рода задач метод 

Рунге-Кутты четвертого порядка [5,6]. Генерация псевдослучайных чисел, 

использующихся для задания первоначальных параметров пучка, 

осуществляется с помощью алгоритма MT19937 [7]. 

Отметим, что однопоточное исполнение задач данного типа приводит к 

большим временным затратам, поэтому всегда используются способы 

распараллеливания вычислений на ядра процессора и графического 
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ускорителя с помощью технологий: OpenMP, MPI, CUDA, а также 

векторизации. 

Векторизация может быть организована различными способами [8]: 

ассемблерные вставки; 

векторные операции и типы данных в языке программирования 

(intrinsics); 

директивы компилятора; 

автовекторизация; 

векторизованные библиотеки; 

Новейшие CPU имеют 256- и 512-битные регистры (набор инструкций 

AVX, AVX2 и AVX-512), в каждый из которых можно разместить, 

соответственно, 8 или 16 чисел c плавающей запятой или 4 и 8 чисел с 

двойной точностью. Однако, отметим, что каким бы способом реализации 

расчет не производился, ускорение будет, конечно, не кратным из-за того, 

что в векторные регистры данные нужно сначала загрузить, а после расчета 

выгрузить [9,10]. 

В силу того, что целью работы является сравнение уменьшения 

временных затрат на учет кулоновских взаимодействий именно за счет 

программных методов ускорения вычислений, то главное требование, 

предъявляемое к используемому аппаратному обеспечению, заключается 

лишь в возможности векторизации и распараллеливания задачи на ядра 

процессора. При проведении расчетов данной работы использовался 

процессор Intel® Core™ i5-8250U CPU @ 1.60GHz × 8, который позволяет 

производить векторные операции с использованием технологии AVX2, то 

есть с помощью 256 битных регистров. 

Для сравнения и оценки временных затрат решения задачи с помощью 

различных программных методов ускорения вычислений будем 

рассматривать три типа реализации с использованием технологий: 1) 
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OpenMP; 2) OpenMP + автовекторизация; 3) OpenMP + автовекторизация + 

векторные операции (intrinsics) для блоков, которые не удалось 

векторизовать автоматически с помощью компилятора. 

Наибольшее время при выполнении программы затрачивается при 

вычислении кулоновских взаимодействий, а также при интегрировании 

уравнений движения, поэтому в силу того, что эти процессы проходят для 

отдельных частиц независимо друг от друга, будем производить 

распараллеливание именно этого блока программы.  

В первом типе реализации перед циклом по частицам установим 

директиву для распараллеливания: 

omp_set_num_threads(Threads); 

#pragma omp parallel for 

for (int i = 0; i <= MAX; i++) 

{ 

double FFx=0,FFy=0,FFz=0,VX,VY,VZ; 

for (int j = 0; j <=MAX; j++) 

{ 

double dFFx=0,dFFy=0,dFFz=0; 

if (i!=j) 

{ 

Kulon(ion[i].X,ion[j].X,ion[i].Y,ion[j].Y,ion[i].Z,ion[j].Z,ion[

i].qi,ion[j].qi,dFFx,dFFy,dFFz); 

} 

 

 

Во втором варианте реализации добавим в начале программы 

директивы для использования автоматической оптимизации: 

#pragma GCC target("avx2") 

#pragma GCC optimize("O3") 
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В третьем варианте реализации заменим скалярные операции, 

применяемые при вычислении кулоновских взаимодействий, на векторные: 

  omp_set_num_threads(Threads); 

  #pragma omp parallel for 

  for (int i = 0; i < MAX; i++) 

  { 

   double 

FFx=0,FFy=0,FFz=0,dFFx[MAX]={0},dFFy[MAX]={0},dFFz[MAX]={0},VX,V

Y,VZ; 

   double X,Y,Z; 

            __m256d x = _mm256_set1_pd(ion[i].X); 

            __m256d y = _mm256_set1_pd(ion[i].Y); 

            __m256d z = _mm256_set1_pd(ion[i].Z); 

            __m256d q = _mm256_set1_pd(ion[i].qi);      

  __m256d KKK = _mm256_set1_pd(K); 

            q = _mm256_mul_pd(q,KKK); 

            for (int j = 0; j <MAX/4; j++) 

   { 

                __m256d x1 = _mm256_loadu_pd(&ion[j].X); 

                __m256d y1 = _mm256_loadu_pd(&ion[j].Y); 

                __m256d z1 = _mm256_loadu_pd(&ion[j].Z); 

                __m256d qq =_mm256_loadu_pd(&ion[j].qi); 

                x = _mm256_sub_pd(x, x1); 

                y = _mm256_sub_pd(y, y1); 

                z = _mm256_sub_pd(z, z1); 

                __m256d x2 = _mm256_mul_pd(x, x); 

                __m256d y2 = _mm256_mul_pd(y, y); 

                __m256d z2 = _mm256_mul_pd(z, z); 

                __m256d r2 = _mm256_add_pd(x2, y2); 

                r2 = _mm256_add_pd(r2, z2); 

                q = _mm256_mul_pd(q, qq); 

                q = _mm256_div_pd(q, r2); 

                r2 = _mm256_sqrt_pd(r2); 
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                x = _mm256_mul_pd(x, q); 

                y = _mm256_mul_pd(y, q); 

                z = _mm256_mul_pd(z, q); 

                x = _mm256_div_pd(x, r2); 

                y = _mm256_div_pd(y, r2); 

                z = _mm256_div_pd(z, r2); 

              _mm256_storeu_pd(&dFFx[j], x); 

                _mm256_storeu_pd(&dFFy[j], y); 

              _mm256_storeu_pd(&dFFz[j], z); 

На рис. 1 представлены временные затраты в зависимости от 

количества обсчитываемых крупных частиц при трех вариантах реализации 

программы с использованием технологий: 1) OpenMP; 2) OpenMP + 

автовекторизация; 3) OpenMP + автовекторизация + векторные операции 

(intrinsics) для блоков, которые не удалось векторизовать автоматически с 

помощью компилятора.  

 

 

Рис. 1. – Сравнение временных затрат решения задачи о разлете ионного 

пучка с учетом ускорения за счет использования: а) OpenMP; б) OpenMP + 

автовекторизация; в) OpenMP + автовекторизация + intrinsics. 
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Заключение 

В ходе данной работы была проведена векторизация и 

распараллеливание на ядра процессора метода «частица-частица», 

применяемого для учета взаимодействий между объектами при 

математическом моделировании физических процессов. Проведено 

сравнение и оценка временных затрат с учетом ускорения за счет 

использования программных методов ускорения вычислений. Результаты 

работы наглядно демонстрируют, что векторизация вычислений позволяет 

существенно (в данном случае около 3.3 раза) ускорить время расчета, 

причем явная замена скалярных операций на векторные позволяет получить 

дополнительное ускорение по сравнению с использованием автоматической 

оптимизации кода программы. 
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