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В данной работе рассматривается использование технологий параллельного про-

граммирования CUDA и OpenCL в задаче численного моделирования отклонения 

быстрых заряженных частиц изогнутым кристаллом. Разработан алгоритм расчета 

непрерывного потенциала и атомного коэффициента диффузии с помощью графиче-

ского ускорителя. 
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тригонометрический ряд Фурье, суперкомпьютер АПК-5 ФГУП «РФЯЦ-ВНИИЭФ», 
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1. Введение 

Задача исследования процесса отклонения высокоэнергетических частиц с помощью изо-

гнутых кристаллов относится к числу актуальных задач настоящего времени [1-3]. Разработана 

программа TROPICS («Trajectory Of Particle In a Crystal» Simulator) [4] для численного модели-

рования прохождения быстрых заряженных частиц через плоскостные и осевые каналы изогну-

того кристалла. В программе реализовано два подхода для описания многократного рассеяния 

каналированных частиц на электронах и ядрах атомов кристалла [5,6]. Так как на каждом шаге 

решения дифференциальных уравнений вычисляются значения производных от непрерывного 

потенциала и значения коэффициента диффузии, то для ускорения решения ОДУ используется 

процедура аппроксимации. Компьютерное моделирование с ядерным коэффициентом диффу-

зии [7] и электронным [8] не описывает эксперимент [1]. В связи с этим было принято исполь-

зовать коэффициент диффузии, который был получен более 30 лет тому назад, в работах [9-11]. 

И к настоящему времени так и не было возможности его использовать, так как для его расчета 

требуются значительные вычислительные мощности. В последние несколько лет большую по-

пулярность получили вычисления на графических ускорителях [12], так как обладают большей 

вычислительной мощностью по сравнению с центральными процессорами.  В настоящей рабо-

те выполнено численное моделирование отклонения электронов с энергией 855 МэВ изогнуты-

ми плоскостными каналами кристалла кремния с использованием графического ускорителя 

Geforce GTX 660 Ti с поддержкой технологий параллельного программирования CUDA 

(Compute Unified Device Architecture) и OpenCL (Open Computing Language). Показано, что ис-

пользование технологий CUDA и OpenCL дает существенный прирост скорости решения зада-

чи с помощью программы TROPICS. 

2. Краткое описание задачи отклонения быстрых заряженных частиц 

изогнутым кристаллом 

Движение быстрой заряженной частицы через кристалл описывается с помощью системы 

уравнений 

                                                      
* Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ и Правительства Ханты-Мансийского ав-

тономного округа-Югры в рамках научного проекта № 15-41-00048 «р_урал_а». 
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где    tyytxx  ,  − координаты движения частицы вдоль регулярной траектории;
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где )(gV − компонента Фурье изолированного атома; 
222
yx ggg   − модуль вектора обрат-

ной решетки;   ;2 ;2 ;; yyyxxxyx anganggg g yx nn ,  − целые числа; yx aa , − пе-

риодичности расположения атомов кристалла по направлениям осей ОХ, OY, соответственно; 

2
  − средний квадрат флуктуаций тепловых колебаний атомов кристалла; d − постоянная кри-

сталлической решетки;   iyx rr  ;; − координаты атомов кристалла. 

Многократное рассеяние каналированных частиц описывается с помощью дифференциаль-

ного уравнения для скорости изменения среднего квадрата флуктуаций поперечной энергии

E , построенного в [5] или с помощью системы из десяти дифференциальных уравнений для 

средних квадратов флуктуаций координат и скоростей, которые были получены в [6]. 

Важную роль при описании многократного рассеяния играет выбор коэффициента диффу-

зии, который описывается с помощью компонент диффузионной матрицы вида  
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Если суммарный коэффициент диффузии вычисляется в приближениях [7,8], то, как было 

показано в [11, 13],    yxDyxD yyxx ,,  и     0,,  yxDyxD yxxy . Одна из компонент 

атомного коэффициента диффузии каналированных частиц в окрестности изолированной атом-

ной цепочки имеет вид [9-11] 
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 − усреднение по независимым тепловым колебаниям атомов кристал-

ла;  rV  — потенциальная энергия взаимодействия каналированной частицы изолированной 

атомной цепочки. 

Выражение (3) при разложении в двойной тригонометрический ряд Фурье и использовании 

усреднений [13] определит одну из компонент атомного коэффициента диффузии каналиро-

ванных частиц 
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где  yx qq ,q ; 
222

yx qqq  ; xxx amq  2 , yyy amq  2 ; mx, my − целые числа; az − 

период кристаллической решетки в направлении оси OZ;      
22 2

x x y y
g q g q    g q . 

3. Численный расчет 

Программный комплекс TROPICS [4] основан на численном решении системы уравнений 

(1) с уравнением, полученного в [5] или системой уравнений [6], что эквивалентно решению 

кинетического уравнения Фоккера−Планка [5,6]. Это позволяет решать задачу отклонения 

быстрых заряженных частиц изогнутыми кристаллами для одной частицы, поэтому если задать 

пучек частиц с заданным размером пучка и расходимостью, то в результате задача легко мас-

штабируется для большого числа частиц в пучке. Для решения системы дифференциальных 

уравнений используется метод Рунге-Кутты 4 порядка, который в программе реализован с ис-

пользованием векторного представления данных и специального класса valarray языка С++ 

библиотеки STL. При интегрировании системы дифференциальных уравнений для одной ча-

стицы необходимо несколько раз вычислять значения выражений (2), (4) в результате, если ис-

пользовать центральный процессор время расчета для электрона с энергией 855 МэВ, который 

отклоняется (111) плоскостным каналом изогнутого кристалла кремния толщиной 30 мкм с ша-

гом 1.8 нм составляет 16  и 28 минут при использовании подходов [5] и [6], соответственно. В 

связи с этим чтобы минимизировать время интегрирования используется аппроксимация для 

производных непрерывного потенциала и коэффициента диффузии. В результате анализа ско-

рости аппроксимации выявлено, что большая часть времени затрачивается на расчет значений 

производных от непрерывного потенциала и коэффициента диффузии. Алгоритм [14] расчета 

непрерывного потенциала и атомного коэффициента диффузии с использованием технологий 

параллельного программирования CUDA и OpenCL был включен в состав программного ком-

плекса TROPICS. Время расчета одного значения непрерывного потенциала и атомного коэф-

фициента диффузии сильно зависят от количества членов разложения ряда Фурье 

,,,, yxyx mmnn а также количества атомов кристалла.  Если 50 yxyx mmnn , то ско-

рость расчета 100 значений одной из компонент атомного коэффициента диффузии составляет 

2062, 180 и 3 секунд на четырех ядерном центральном процессоре Core i5-3450, суперкомпью-

тере АПК-5 ФГУП «РФЯЦ-ВНИИЭФ» и графическом ускорителе Geforce GTX-660Ti, соответ-

ственно.  При разработке алгоритма было применено несколько оптимизаций [15]: одна из ко-

торых понижение точности вычислений за счет использования типа данных float; использова-

ние тригонометрических функций пониженной точности для sin(x), cos(x), exp(x); а также ис-

пользование заранее вычисленных контакт и функций. Применение этих оптимизаций позво-

лило улучшить быстродействие, сэкономить память ускорителя, а также получить относитель-

ную погрешность на уровне 2.65%. Таким образом с помощью реализации алгоритма вычисле-

ния атомного коэффициента диффузии на графическом ускорителе позволило добиться уско-

рения вычислений в 700 раз по сравнению с вычислениями на центральном процессоре. Стоит 

отметить что результат сильно зависит атомного форм-фактора изолированного атома [16]. В 

таблице 1 представлена зависимость времени расчета одного значения от количества членов 

разложения на разных вычислительных устройствах. Видно, что технологии CUDA и OpenCL 

показывают аналогичные результаты, а центральный процессор не позволяет использовать 

атомный коэффициент диффузии в своих расчетах. 
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Таблица 1. Зависимость времени расчета одного значения атомного коэффициента диффузии от количе-

ства членов разложения N. 

N tCUDA, сек tOpenCL, сек tCPU, сек 

50 0.04 0.05 20 

100 1 1.2 333 

200 9 10 5328 

300 41 43 - 

 

Скорость аппроксимации производных непрерывного потенциала в результате использо-

вания вычислительных мощностей видеоускорителя занимает до 3 минут и 10 часов для атом-

ного коэффициента диффузии на сетке 256х256. В итоге время решения задачи отклонения од-

ного электрона с энергией 855 МэВ, который отклоняется (111) плоскостным каналом изогну-

того кристалла кремния толщиной 30 мкм с шагом 1.8 нм составило меньше секунды. 

В дополнении стоит отметить что расчет траекторий движения каждой частицы происхо-

дит независимо за счет использования технологии OpenMP. Результаты расчета для каждой ча-

стицы записываются сразу в файл тем самым, не требуя большого количества оперативной па-

мяти ЭВМ. Для уменьшения выходного файла было решено сохранять не все данные, а только 

последние несколько точек для координат, скоростей и их флуктуаций, что также позволило 

сократить размер выходного файл с сотен гигабайт до десятков мегабайт. Все выше описанные 

методы и подходы положительно сказываются на общей производительности программы.  

Алгоритм работы программы можно описать следующим образом. Задаются начальные 

условия: 1) параметры пучка частиц, их количество, масса, энергия и заряд частиц; 2) тип кри-

сталла, его температура, толщина, изгиб и кристаллографическое направление; 3) выбирается 

потенциал изолированного атома; 3) выбирают подход для моделирования многократного рас-

сеяния [5] или [6]; 4) задают параметры интегрирования и аппроксимации. После определения 

начальных условий выполняется аппроксимация производных непрерывного потенциала и ко-

эффициента диффузии. Далее выполняется расчет траекторий движения частиц. По заверше-

нию расчета можно построить графики траекторий движения частиц, угловые распределения и 

ионизационные потери энергии.  

Выполнено моделирование отклонения быстрых заряженных частиц изогнутым кристал-

лом с учетом суммарного коэффициента диффузии и атомного коэффициента диффузии с 

начальными условиями [1]. В компьютерном эксперименте использовался структурный и 

атомный форм−факторы, а, также, фактор Дебая−Валлера.  Средний квадрат флуктуаций теп-

ловых колебаний атомов кристалла рассчитывался по алгоритму [17] при температуре 294 ᵒК 

кристалла кремния. Для потенциала изолированного атома использовалось приближение Дой-

ля−Тернера [18].  В плоскости XOZ лежит как радиус изгиба Rx плоскости (111), так и угол вы-

лета частиц θx, которые измерялись относительно первоначального направления пучка. Угол 

разориентации между осью <110> и направлением падения частиц в плоскости (111) был взят 

равным 50 мрад, так как в работе [1] не было указано его значение. Начальные значения точек 

влета были равномерно распределены в следующих пределах ∆x ∙ ∆y = 0.07 мм ∙ 0.2 мм = 0.014 

мм2, а углы влета нормально распределены вокруг среднего значения согласно алгоритму [19]. 

Модельное среднеквадратичное отклонение, которое определяет угловую расходимость пучка 

частиц, было выбрано 𝜎x=30 и 𝜎y=70 мкрад. Толщина кристалла 30.5 мкм. При численном ре-

шении системы дифференциальных уравнений движения шаг интегрирования равнялся 1.8 нм. 

Расчеты были произведены для 100000 частиц. Время расчета каждого распределения состави-

ло около 40 минут на четырех ядерном процессоре с частотой 3 ГГц. На рис. 1 представлены 

экспериментальные [1] и расчетные угловые распределения электронов с энергией 855 МэВ, 

которые отклонялись (111) плоскостным каналом изогнутого кристалла кремния с радиусами 

изгиба Rx=33.5 мм и Ry=0, соответственно.  
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Рис. 1. Угловое распределение пучка электронов с энергией 855 MeV в (111) плоскостном канале 

кремния. На рисунке эксперимент [1] обозначен кружками, результаты компьютерного моделирования: 

сплошная линия с использованием атомного коэффициента диффузии [11] и крестики – расчет с исполь-

зованием суммарного коэффициента диффузии в приближении [7,8].  Разрешение детектирующей систе-

мы равнялось 30 μrad. 

Экспериментальные [1] и расчетные значения были нормированы так, что площадь под 

каждой гистограммой равна единице. Видно, что хорошее согласие между результатами экспе-

римента и моделированием наблюдается при использовании атомного коэффициента диффу-

зии.  

В результате использование параллельных технологий позволяет выполнять решение зада-

чи отклонения пучков быстрых заряженных частиц изогнутым кристаллом с высокой скоро-

стью расчета и количеством частиц в пучке от 100000 и выше используя при этом вычисли-

тельные мощности только одной ЭВМ.  
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