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Аннотация: В данной статье исследуется процесс оптимизации пакета Quantum Espresso 

для эффективного использования графического процессора (GPU) от Nvidia с помощью 

технологии CUDA. Quantum Espresso является мощным инструментом для квантово-

механического моделирования и расчета свойств материалов. Однако, оригинальная 

версия пакета не была разработана для использования на GPU, поэтому требуется 

оптимизация для достижения наилучшей производительности.  
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1. Введение 

В последние десятилетия современная наука и технологии достигли 

значительного прогресса в области квантово-механического моделирования 

и расчета свойств материалов. Одним из важных инструментов для этих 

расчетов является пакет программного обеспечения Quantum Espresso [1]. Он 

предоставляет средства для выполнения сложных квантово-механических 

расчетов, включая электронные структуры, оптические свойства, 

термодинамические характеристики и многое другое. 

С появлением графических процессоров (GPU) и развитием технологии 

параллельных вычислений, возникла возможность эффективно использовать 

GPU для ускорения научных расчетов. Графические процессоры от Nvidia с 

их высокой вычислительной мощностью и параллельными архитектурами 

стали особенно популярными в научном сообществе. 

Quantum Espresso, как и многие другие программные пакеты, 

изначально разрабатывался для выполнения на центральных процессорах 

(CPU) и не был оптимизирован для работы на GPU. Однако, благодаря 

технологии вычислений общего назначения (GPGPU) и инструментарию 

CUDA от Nvidia, стало возможно оптимизировать Quantum Espresso для 

работы на GPU Nvidia и повысить его производительность.  
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2. Установка необходимых инструментов CUDA и Nvidia HPC SDK 

Для начала, требуется установить пакет CUDA от Nvidia, который 

предоставляет средства для разработки программного кода, 

оптимизированного для работы на GPU [2, 3]. 

После успешной установки CUDA Toolkit, необходимо также 

установить Nvidia HPC SDK [4], который предоставляет компиляторы и 

другие инструменты для разработки программного обеспечения, 

оптимизированного для работы на GPU Nvidia [5].  

3. Настройка компиляции Quantum Espresso 

Основная часть исходного кода Quantum Espresso написана на языке 

Fortran, поэтому важно указать путь, по которому система сможет найти 

компилятор Fortran. На рис.1 указаны пути для версии Nvidia HPC 23.1. 

 

Рис. 1. – Путь к компилятору Fortran, пакета Nvidia HPC SDK 

Кроме того, для предотвращения ошибок в сборке необходимо 

изменить файл `.bashrc` пользователя, добавив формулировку, 

представленную на рис.2. 

 

Рис. 2. – Содержимое файла пользователя .bashrc  

4. Указание параметров CUDA и версии библиотек 

Quantum Espresso также требует указания параметров CUDA и версии 

библиотек для корректной работы на GPU Nvidia.  

На рис.3 представлены параметры CUDA в команде конфигурации.  

 

Рис. 3. – Параметры CUDA и версии библиотек 
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5. Использование MPI и интеграция с GPU Nvidia 

Quantum Espresso использует интерфейс MPI для параллельного 

выполнения задач. Для интеграции с GPU Nvidia необходимо явно указать 

используемую версию MPI и использовать реализацию от Nvidia, вместо 

системного MPI [6]. 

Параметры MPI в команде конфигурации показаны на рис.4. Мы 

отключим использование системного MPI и будем использовать реализацию 

от компании Nvidia, которая может работать с GPU. Это позволит Quantum 

Espresso использовать параллельные возможности GPU Nvidia. 

 

Рис. 4. – Подключение MPI от Nvidia 

6. Сборка и результаты 

Итоговая формулировка команды конфигурации представлена на рис.5. 

 

Рис. 5. – Команда конфигурации 

После успешной настройки компиляции Quantum Espresso с 

поддержкой GPU Nvidia, можно перейти к процессу сборки пакета. 

Используя команду `makeall -j4`, можно запустить сборку на 4 потоках 

центрального процессора. 

По завершении сборки, в директории `bin/` будут находиться 

собранные пакеты Quantum Espresso, готовые к использованию на 

вычислительных ресурсах (рис.6). 

 

Рис. 6. – Собранные пакеты Quantum Espresso 
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Данная конфигурация (рис.5) позволила успешно собрать пакет 

Quantum Espresso версии 6.8 для использования на вычислительных ресурсах 

кластера Волгоградского государственного технического университета [7-9].  

7. Тестирование и анализ производительности 

В целях измерения производительности была протестирована задача  

моделирования вещества методом молекулярной динамики [10]. Чтобы 

добиться успешного выполнения, систему требовалось привести к 

равновесному состоянию, из которого начинается моделирование вещества 

со свойствами, приближенными к реальным.  

Из-за того, что метод Кара-Парринелло включает в себя динамику 

волновых функций, не достаточно просто найти оптимальные позиции 

атомов, нужно также минимизировать энергию электронов. 

На самом первом этапе, который не входит в представленные ниже 

результаты, находим основное состояние электронного облака (состояние с 

минимальной энергией функционала Кона-Шема) с неподвижными ионами. 

В дальнейшем на протяжении 7500 шагов симуляции рассматривается 

динамика ионов для нахождения их оптимальных позиций - при таких 

позициях силы воздействия на ионы будут минимальны. Для каждого шага 

динамики ионов один раз вычисляется приближенное значение основного 

состояния электронного облака. 

Последний этап в ходе 5000 шагов включает те же действия, что были в 

предыдущем, но выполняется 10 итераций приближения в расчёте основного 

электронного состояния. 

Результаты тестирования производительности обновленного пакета 

Quantum Espresso с поддержкой вычислений на GPU Nvidia представлены в 

таблице №1.  

Мы запускали нашу тестовую задачу на разных аппаратных 

платформах. 
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Таблица № 1 

Время расчета задачи релаксации ионов + электронов 

Ресурсы время CPU+GPU, мин время Wall, мин 

7500 шагов (1 шаг электронов за 1 шаг ионов) 

Xeon E5-2650v4 (24 п.) 397 425 

Xeon Gold-6130 (16п.) 342 371 

Xeon Gold-6130 (16п.)+Tesla V100 259 289 

5000 шагов (10 шагов электронов за 1 шаг ионов) 

Xeon E5-2650v4 (24 п.) 265 284 

Xeon Gold-6130 (16п.) 225 253 

Xeon Gold-6130 (16п.)+Tesla V100 174 205 

Использование GPU как сопроцессоров на отдельных вычислительных 

узлах дает нам прирост производительности и уменьшает время расчета 

нашей задачи в среднем на 25 процентов. 

Заключение 

Оптимизация Quantum Espresso для работы на GPU Nvidia с помощью 

технологии CUDA открывает новые возможности для ускорения квантово-

механических расчетов, позволяет эффективно использовать возможности 

графических процессоров и повысить производительность расчетов. 
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