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Предсказание структуры вещества является важным направлением в химии и в физике. На на-

стоящий момент существует много реализаций программного обеспечения для решения задач в данной 

области. Работа содержит обзор основных пакетов ПО. Главный акцент в статье сделан на адаптацию 

пакета GULP (General Utility for Lattice  Program) к системам добровольных вычислений. 

Программа GULP предназначена для решения широкого спектра задач моделирования структур, 

состоящих из множества частиц, методом силового поля. Работа содержит описание технических аспек-

тов функционирования данной программы и различных подходов её адаптации для запуска в рамках ин-

фраструктуры BOINC. Статья также содержит описание проведённых вычислительных экспериментов, 

автоматизации анализа результатов вычислений и генерации новых порций вычислительных заданий на 

основе проведённого анализа. В заключении приводятся рекомендации по организации вычислений с 

системами подобного рода. 
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Введение
1 

 Кристаллическая структура вещества является наиболее важным носителем информации о 

нём – зная структуру, можно предсказать широкий набор его свойств. Это позволяет создавать 

материалы с нужными характеристиками путём подбора нужной конфигурации атомов. С точ- 
ки  зрения  математики  это  является  задачей  глобальной  многопараметрической  оптимизации, 

численное решение которой требует разработки надёжного и эффективного метода. 

 Рассмотрим в качестве примера задачу предсказания кристаллической структуры. Из про- 
стых  соображений  комбинаторики [2]  легко  получить  оценку  числа  потенциально  возможных 

кристаллический структур: 
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 где N - это полное число атомов в элементарной ячейке объёмом V, β – разумный параметр 

дискретизации (например, 1 ангстрем) и ni число атомов типа i в элементарной ячейке. 

 Даже для небольших систем (N ≈ 10-20), параметр C принимает астрономическое значение 

(приблизительно 10N). 

 Используя  особенности  изучаемых  систем  (кристаллов,  полимеров,  наночастиц),  реально 

понизить размерность решаемой задачи на несколько порядков. Тем не менее, даже в этом слу- 
чае  нужны  большие  масштабные  вычислительные  ресурсы.  Поэтому  актуальна  проблема  соз- 
дания вычислительных систем нового поколения, адаптированных для компьютерного дизайна 

материалов. 

Эволюционный алгоритм 

USPEX - это эволюционный алгоритм [2], первоначально разработанный для предсказания кри- 
сталлических структур. В настоящее время он также адаптирован для предсказания нанокла- 
стеров [4] и полимеров [5]. Его эффективность обусловлена сочетанием глобальной и локаль- 
ной оптимизации, что позволяет эффективно исследовать пространство поиска и избегать "за- 
липания" в локальных минимумах. 
Общая схема работы алгоритма представлена на рис. 1. Ниже приводится краткое описание его 

работы.

 

                                                      
1
 Работа была выполнена при финансовой поддержке Российского Научного Фонда (грант № 16-11-

10352). 
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Рис.1. Схема работы алгоритма USPEX 

 

Весь расчёт разбит на поколения, состоящие из структур. Первое поколение генерируется 

случайным образом с помощью операторов симметрии, характерных для изучаемой системы 

(например, пространственных групп симметрии для кристаллов). Затем все структуры релакси-

руются в несколько этапов для приведения их к локальным минимумам. Для этого используют-

ся сторонние программы для квантово-химических расчётов (например, VASP - Vienna Ab-

initio Simulation Package) или для классических расчётов методами потенциалов силового поля 

(например, GULP – General Utility for Lattice  Program). В данной работе применялась програм-

ма GULP [8]. Это свободное ПО, позволяющее проводить расчёты с помощью различных по-

тенциалов силового поля. 

 

После релаксации заданный процент лучших структур в поколении отбирается для созда-

ния следующего поколения с помощью эволюционных операторов. В коде USPEX реализовано 

несколько функций соответствия, использование конкретной из них определяется при инициа-

лизации расчёта. Детали работы эволюционных операторов описаны ранее [2, 9]. Для сохране-

ния разнообразия в популяции, критично важного для эффективной работы эволюционного ал-

горитма, также добавляется некоторое количество случайных структур. После чего все итера-

ции повторяются ещё раз, пока не выполняются критерий остановки расчёта (по умолчанию это 

неизменность лучшей структуры в течение фиксированного числа поколений). 

Наиболее затратным с точки зрения вычислительных ресурсов является этап релаксации 

структур. Использование системы добровольных вычислений позволяет ускорить расчёты в 

несколько раз. Далее мы подробно опишем принципы работы разработанной системы. 

Системы добровольных вычислений 

 Если  сравнивать  принцип  функционирования грид-систем  из  персональных  компьютеров 

(далее ГСПК) с сервисными грид-системами и кластерами, то можно выделить основные отли- 
чия:
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1. Большинство кластерных систем предоставляют возможность обмена данными 

между различными нитями распределённого приложения. А в ГСПК обмен 

данными осуществляется только между программным обеспечением 

промежуточного уровня, установленного на вычислительном узле, и сервером 

проекта, прямого обмена данными между вычислительными узлами нет.  

2. Вычислительные кластеры предполагают безотказное функционирование 

вычислительных узлов в режиме.В ГСПК требуется относительно большое 

время на инициализацию задания, включающее в себя подготовку, копирование 

данных на вычислительный узел и получение результатов обратно. Время на 

инициализацию скачанного задания составляет от 10-ти до 20-ти секунд 

(зависит от состояния вычислительного узла). 

3. Вычислительные кластеры предполагают постоянное безотказное 

функционирование вычислительных узлов. В ГСПК любой узел может в любой 

момент на неопределённое время прекратить выполнять расчёты. Это приводит 

к очень существенной разнице во времени обработки заданий одинаковой 

сложности различными вычислительными узлами. 

 

Для исследования влияния перечисленных факторов на производительность распределен-

ной реализации метода USPEX и выработки оптимальной стратегии такой реализации был раз-

работан программный прототип для платформы BOINC. BOINC (Berkeley Open Infrastructure 

for Network Computing) представляет собой платформу с открытым кодом для организации 

проектов добровольных вычислений. Разработка системы ведется в U.C. Berkeley Spaces 

Sciences Laboratory (США) исследовательской группой, которая также разрабатывала проект 

SETI@home. Работа над BOINC была начата в 2002 году с целью создания универсальной про-

граммной платформы для проектов добровольных вычислений и интеграции вычислительных 

ресурсов внутри предприятия. Использование технологии BOINC позволяет упростить процесс 

развертывания необходимой инфраструктуры и разработки приложений. Первый проект добро-

вольных вычислений на основе BOINC был запущен в 2004 году. В настоящее насчитывается 

более 80 публичных проектов на основе BOINC, делая платформу фактическим отраслевым 

стандартом в данной области. 

Все программное обеспечение BOINC можно разделить на две основные компоненты: 

клиентскую и серверную части программного обеспечения. Клиентская часть устанавливается 

на вычислительном узле. В её задачи входит: 

1. Подключиться к одному из проектов, к какому именно указывает владелец 

машины. 

2. Запрашивать задания у центрального сервера. 

3. Скачивать задания с сервера, если они там есть. 

4. Запускать у себя скачанные задания. 

5. Результаты работы заданий отсылать обратно на сервер. 

 

Серверная часть программного обеспечения BOINC выполняет следующие действия: 

1. Создает задания для пересылки на вычислительные узлы. 

2. Отвечает на клиентские запросы, отправляет задания на вычислительные узлы. 

3. Получает результаты работы задания и передает их для дальнейшей обработки. 

4. Содержит в себе web-сервер для получения информации о проекте через web-

интерфейс. 

 

Клиентская часть распределённого приложения и есть исполняемый файл, запускаемый на 

вычислительном узле. Она выполняет основную вычислительную нагрузку. Серверная часть 

распределённого приложения создает задания (расчётные блоки) для вычислительных узлов. 
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Как правило, расчётный блок состоит из исполняемого файла клиенткой части, объединённый 

со специфическим для конкретного задания входным файлом с данными. После отправки зада-

ния в вычислительную инфраструктуру серверная часть распределённого приложения ждёт ре-

зультатов задания. Получив из инфраструктуры все результаты заданий, серверная часть про-

изводит их обработку, и создает единый результат работы распределённого приложения. 

Интеграция алгоритма USPEX и систем добровольных вычислений 

 Принцип взаимодействия алгоритма USPEX с вычислительными ресурсами хорошо соче- 
тается  с  системами  добровольных  вычислений.  Система  USPEX предоставляет  возможность 

добавлять интерфейсы для интеграции с различными системами параллельных и распределён- 
ных вычислений. Таким образом, можно осуществить интеграцию систем, использую встроен- 
ные возможности алгоритма USPEX. 

 Одной из основных проблем интеграции является балансировка нагрузки между вычисли- 
тельными  узлами.  Время  выполнения  отдельного  USPEX-задания  может  варьироваться  от  10- 

ти  секунд до  нескольких  часов.  Таким  образом,  получается,  что  генерация  одного  задания 

BOINC на  основе  одного  задания  USPEX неэффективна  для  малых  заданий,  т.к.  издержки  на 

инициализацию превышают полезную работу. По этой причине при интеграции систем исполь- 
зовался подход на основе агрегации нескольких заданий USPEX в одно задание BOINC. Такой 

подход позволяет снизить издержки на инициализацию одного задания. Параметры для агрега- 
ции подбирались эмпирическим способом. 

 Для осуществления интеграции был разработан набор программных компонентов, осуще- 
ствляющий взаимодействие между USPEX и BOINC-сервером. На стороне USPEX запускаются 

скрипты,  осуществляющие  отправку  заданий  в  инфраструктуру  BOINC,  а  на  стороне  BOINC- 

сервера были реализованы скрипты, обрабатывающие запросы системы USPEX. 

Заключение 

 Для тестирования стабильности разработанной системы было проведено несколько серий 

экспериментальных расчётов. Использовалось две задачи. Первая задача является стандартным 

примером USPEX  по  предсказанию  кристаллической  структуры  MgAl2O4 при  давлении 

100ГПа. Это вычисление с переменными параметрами ячейки с помощью потенциала Букинге- 
ма, реализованного в коде GULP. Вторая задача состояла в моделировании кластера, состояще- 
го из 150-ти молекул, взаимодействие между молекулами описывается потенциалом Морзе. 

 Полученные  результаты позволяют  заключить,  что  разработанная  система успешно  рабо- 
тает.  Практика  проведения  расчётов  выявила  направления  для  дальнейшей  модернизации  су- 
ществующего вычислительного комплекса. 

 Во-первых, необходима дальнейшая адаптация самого алгоритма USPEX к работе с неста- 
бильными  вычислительными  узлами.  USPEX изначально  разрабатывался для  проведения  рас- 
чётов на ПК и суперкомпьютерных кластерах. Данные системы имеют стабильную архитектуру 

и обеспечивают высокую скорость передачи данных, что важно для работы эволюционного ал- 
горитма, который не может перейти к генерации нового поколения без полного завершения те- 
кущего. 

 Во-вторых,  необходимо  портирование  решателей  на  наиболее  часто  используемые  плат- 
формы. Данный подход позволит существенно повысить потенциал имеющейся инфраструкту- 
ры. Одним из способов портирования является использование технологий виртуализации. 

 Также  для  дальнейших  исследований  в  данной  области необходима  разработка  BOINC- 

интерфейса для более широкого спектра ПО, связанного с квантово-химическими расчётами.
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