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Simulationen auf Grafikkarten:
vom Videospiel zur Materialforschung

Von Martin Oettel und Peter Virnau

Abb. 1: Grafikkarte der aktuellen
Generation (NVIDIA GTX 295).
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Nachwuchswissenschaftler des Instituts fiir Phy-
sik erschlieBen die Rechenleistung von Grafik-
karten, wie sie bei Computerspielen zum Einsatz
kommen, fiir materialwissenschaftliche For-
schungen. Aufwendige numerische Rechnungen
und Simulationen lassen sich auf diese Weise bis
zu hundertfach beschleunigen.

Die Erforschung von Materialeigenschaften ist zuneh-
mend von einem massiven Computereinsatz gepragt.
Mittlerweile werden immer leistungsféhigere Rech-
ner eingesetzt, um das Verstandnis makroskopischer
Materialeigenschaften aus dem Zusammenspiel der
mikroskopischen Bausteine, der Molekiile, zu erho-
hen. Das detaillierte Studium der Eigenschaften und
Wechselwirkungen von Molekiilen kann zwar prin-
zipiell auch mittels quantenchemischer Methoden
prazise durchgefiihrt werden (vgl. den Beitrag von
Gregor Diezemann und Kollegen). Die Beschreibung
eines Ensembles von Molekiilen mit diesen Metho-
den und heute zuganglichen Computern bleibt je-
doch in der Regel auf Phdnomene beschrankt, die
auf sehr kleinen Zeit- und Langenskalen ablaufen.
Skalen, die die Wechselwirkungen zwischen den
Molekilen in einem Material bestimmen, sind hin-
gegen fast immer deutlich von den entsprechenden
quantenmechanischen Skalen getrennt. Hieraus ent-
steht ein , vergrobertes” Bild des Materials, welches
Atome oder gar Molekdile als klassische Newtonsche
Teilchen beschreibt, die durch Kraftfelder miteinander
in Wechselwirkung treten. Die Idee der Vergroberung
kann aber auch zu noch langsameren Zeitskalen und
groBeren Léngenskalen fortgesetzt werden, wenn
die eigentlich wichtigen mikroskopischen Bausteine
eines Materials bereits aus vielen Molekiilen zusam-

mengesetzt sind, wie es zum Beispiel bei Polymeren,
Membranen oder kolloidalen Objekten der Fall ist.
Die Verkniipfung dieser verschiedenen Ebenen fiihrt
zu Multiskalen-Modellen, wie sie in der Theoriegrup-
pe des Max-Planck-Instituts fir Polymerforschung
zum Einsatz kommen (vgl. den Beitrag von Christine
Peter und Kurt Kremer).

Traditionell werden umfangreiche Molekulardyna-
mik-Simulationen, die auf den Newtonschen Bewe-
gungsgleichungen basieren, auf Parallelrechnern
mit Hunderten von Prozessor-Kernen durchgefiihrt.
Die Notwendigkeit zur Parallelisierung der Simula-
tionsmethoden ist auch dadurch bedingt, dass die
Erhéhung der Rechenleistung der Computer im letz-
ten Jahrzehnt eher durch die Entwicklung paralleler
Architekturen auf den Prozessoren (CPUs) erreicht
wurde als durch die Erhéhung der Leistungsfahig-
keit eines einzelnen CPU-Kernes. Dariiber hinaus
ist die Erhéhung der Rechenleistung (iber massive
Parallelisierung im letzten Jahrzehnt auch an einem
anderen Baustein moderner Computer konsequent
vorangetrieben worden: an den Grafikkarten (GPUs
— graphical processing units), wie sie etwa zur Be-
schleunigung von Videospielen zum Einsatz kommen.
Der expandierende Markt fiir Computerspiele fiihrte
dabei zur Entwicklung immer leistungsfahigerer Gra-
fikkarten, die eine immer realistischere Darstellung
in hohen Auflésungen gewahrleisten. Grafikkarten
missen dabei immer wiederkehrende, relativ ein-
fache FlieBkommarechnungen (gemessen in Flop/s
— Rechenoperationen pro Sekunde) in hoher Ge-
schwindigkeit durchfiihren. Dafiir wurde eine paralle-
le Architektur entwickelt, die — zum Beispiel bei einer
modernen Grafikkarte der Firma NVIDIA — aus 30
Multiprozessoren mit jeweils acht einfachen Rechen-
kernen, in der Summe also aus 240 Kernen, besteht
(im Vergleich zu vier Kernen auf modernen QuadCore-
Prozessoren). Abbildung 1 zeigt eine solche Karte, die
zwei der oben beschriebenen GPU-Einheiten umfasst.
Werden diese GPU-Kerne gleichmaBig ausgelastet, so
sind erheblich mehr Rechenoperationen maglich als
auf herkdmmlichen CPUs. Verdeutlicht man sich diese
Leistungsunterschiede von GPU und CPU, so scheint
es naheliegend, sich diese Kapazitdten auch im wis-
senschaftlichen Rechnen zunutze zu machen. Dabei
ist zu beriicksichtigen, dass sich nicht jedes Problem
auf dieser ,Architektur” effizient darstellen lasst.
Lediglich Fragestellungen, bei denen immer gleiche
(voneinander unabhangige) Rechenoperationen auf
unterschiedliche Daten angewendet werden, eignen
sich fiir eine solche Plattform. Bis vor wenigen Jah-
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ren war es auch nicht moglich, Grafikkarten in einer
hoheren Programmiersprache anzusprechen, was aus
Griinden der Portabilitat und Programmierfreund-
lichkeit natlirlich wiinschenswert ist. Seit 2003 gibt
es nun Bestrebungen, Programmierumgebungen fiir
Grafikkarten zu entwickeln, die der weitverbreiteten
Programmiersprache C angepasst sind. Hervorzuhe-
ben ist hier CUDA (Compute Unified Device Architec-
ture) von NVIDIA, welches 2006 eingefiihrt wurde
und sich seitdem steigender Beliebtheit auch fir wis-
senschaftliche Anwendungszwecke erfreut.

Im Rahmen des Schwerpunkts fiir , Rechnergestiitzte
Forschungsmethoden in den Naturwissenschaften”
(SRFN) werden zurzeit in mehreren Mainzer Arbeits-
gruppen facheriibergreifend Anwendungsmaglichkei-
ten von Grafikkarten fiir wissenschaftliche Fragestel-
lungen getestet, beispielsweise bei Packproblemen
in der Informatik (vgl. den Beitrag von Johannes J.
Schneider und Elmar Schomer) oder fiir Berechnun-
gen in der Hochenergiephysik. Unsere Arbeitsgrup-
pen beschaftigen sich hingegen schwerpunktmaBig
mit  materialwissenschaftlichen  Fragestellungen.
Erste Erfahrungen mit dieser neuen Plattform wurden
jedoch auch auf anderen Gebieten gesammelt. So
wurden von Tobias Preis, einem Junior-Mitglied der
Gutenberg-Akademie und Doktoranden unseres Ins-
titutes, Zeitreihenanalysen von Borsendaten auf der
Grafikkarte implementiert." Die enorme Rechenleis-
tung ermdglicht hierbei, eingehende Informationen
auf Millisekundenbasis ohne Einsatz eines Supercom-
puters in Echtzeit zu analysieren. Einer spateren In-
tegration in ein Real-Time-Risikomanagementsystem
ist ebenfalls moglich. Darliber hinaus wurde die Be-
rechnungszeit fir ein klassisches Modell des Magne-
tismus, das sogenannte Ising-Modell, im Vergleich
zu einem einzelnen CPU-Kern um bis auf das Sech-
zigfache herabgesetzt.2 Hierbei kam der sogenannte
Schachbrett-Algorithmus zum Einsatz, der bereits seit
Jahrzehnten bei der Parallelisierung auf gewohnlichen
Supercomputern angewendet wird. Man darf jedoch
nicht vergessen, dass die Ubertragung bekannter und
bewahrter Algorithmen auf die Grafikkarte nicht frei
von Problemen ist. Denn es ist dafiir zu sorgen, dass
alle GPU-Kerne mdglichst gleichmaBig , beschaftigt”
werden, was gelegentlich sehr spezifische Detailar-
beit an einem Programmcode erfordert.

Seit Ende 2008 wird auch vom SRFN ein Dissertati-
onsprojekt mit einer Anschubfinanzierung gefordert,
in dem ein Beitrag zu aktuellen Fragen der Material-
forschung geleistet werden soll.

Fiir weiche oder biologische Materialien ist eine pra-
zise Behandlung mit Multiskalen-Modellen in der
Simulation, wie sie anfangs skizziert wurden, nicht
unbedingt einfach. Zudem ist ein generisches Ver-
standnis dieser Materialien oft noch sehr rudimentar.
Das heiBt, es ist letztlich unklar, welche Art von mi-
kroskopischen Korrelationen zu den oft ungewohn-
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lichen makroskopischen Eigenschaften solcher Ma-
terialien fiihrt. Beispiele fiir solche ungewohnlichen
Eigenschaften sind Phasentrennungsphanomene,
nicht-monotones Verhalten unter Scherung sowie
Ubergénge zu gel- und glasartigen Zustanden mit
extrem verlangsamter Dynamik, deren charakteristi-
sche Zeitskala um viele GroBenordnungen iiber der
Zeitskala der molekularen Dynamik liegt. Kolloidale
Fliissigkeiten, die aus mikroskopischen Bausteinen
verschiedener GroBe bestehen, sind typische wei-
che Materialien, die ein derart komplexes Verhalten
zeigen. Die Modellierung solcher Systeme mit ein-
fachen, ,generischen” Wechselwirkungspotentialen
erlaubt sowohl eine Behandlung mit den dblichen
molekulardynamischen  Simulationsmethoden als
auch mit Methoden der klassischen Dichtefunktio-
naltheorie. Konkret geht es in einem ersten Schritt
darum, an einem einfachen Modell fiir eine kolloidale
Fliissigkeit (Kugeln in einer Suspension) die mikros-
kopische Dynamik eines Testteilchens zu studieren.
Im Nichtgleichgewicht enthalten diese dynamischen
Korrelationen — als Funktion einer duBeren treiben-
den Kraft und der Zeit - Informationen Uber die FlieB-
eigenschaften der Flissigkeit und kénnen auch das
Auftreten von Ubergangen zu glas- oder gelartigen
Zustanden signalisieren. Dies ist ein Beispiel fiir den
bereits erwahnten Zusammenhang zwischen mikros-
kopischen Korrelationen und makroskopischen Eigen-
schaften des Materials.
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Abb. 2: Keimbildungssimulation mit
HOOMD (Highly Optimized Object-

oriented Molecular Dynamics);

Endkonfiguration eines nukleierten
Trépfchens. In dieser Darstellung

sind nahe beieinanderliegende
Teilchen durch zylinderférmige
Brticken verbunden.

Abb. 3: Vergleich der theoretisch
erreichbaren Rechenleistung von

GPU und CPU in GFlopls (engl.:

Giga-floating-point-operations per
second = Milliarden Rechenopera-

tionen pro Sekunde).

2/2009

9



RECHNERGESTUTZTE FORSCHUNG - MATERIALSIMULATIONEN

10

sowssizs GUTENBERG
UNIVERSITAT M

Erste Testrechnungen mittels klassischer Dichtefunk-
tionaltheorie auf Grafikkarten signalisieren auch hier
Geschwindigkeitszuwachse, wie sie schon in den vor-
hergehenden Studien erzielt worden sind. Dariiber
hinaus haben wir auch erste Testsimulationen zur
Phasenseparationskinetik und Keimbildung (Abb. 2)
mit bereits bestehenden Molekulardynamikpaketen
auf Grafikkarten unternommen.?

Die hier beschriebenen Ansatze stellen lediglich einen
ersten Schritt zu einer weiterfihrenden Nutzung die-
ser neuen Technologie im wissenschaftlichen Rechnen
dar. Das enorme Potential der Grafikkarten lasst sich
nicht zuletzt an der Entwicklung der Rechenleistung
im Vergleich zu herkémmlichen CPUs in den letzten
Jahren veranschaulichen (Abb. 3). Diese Entwicklung
er6ffnet fiir die Zukunft die Perspektive, neuartige, an
groBe Systeme und lange Simulationszeiten gekniipf-
te Fragestellungen anzugehen.

B Summary

Young scientists from the department of physics
utilize the computing power of modern graphic cards,
which are primarily used to accelerate video games,
for research in Materials Science. Acceleration factors
of up to 100 are achieved for complex numerical
calculations and simulations. In the near future a new
class of problems can be tackled which require large
systems and long simulation times.
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