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รนยงนนผลกนรววจจยฉบจบสมบบรณณ

ททนอทดหนทนววจจย มก.ปปงบประมนณ 2552

รหจสโครงกนรววจจย ว-ท(ด)130.52  

 กนรใชช Open-Sources Software สนนหรจบววธธ MD-ONIOM โดยกนรใชช GPGPU เพพพอเพวพม

ประสวทธวภนพกนรโมเดลใหชดธยวพงขขขน

 Use of Open-Sources Software for MD-ONIOM Modelling with Adoption of GPGPU to 

Improve Efficienc

หจวหนชนโครงกนร ผศ.วธรมลลณ ไวลวขวต

หนสวยงนนตชนสจงกจด  ภนคววชนววทยนศนสตรณ คณะศวลปศนสตรณและววทยนศนสตรณ กนนแพงแสน

หนสวยงนนหลจก  ภนคววชนววทยนศนสตรณ คณะศวลปศนสตรณและววทยนศนสตรณ กนนแพงแสน

  

แหลสงทชน : ทชนอชดหนชนววจรย มก.

สถาบรนววจรยและพรฒนาแหสงมหาววทยาลรยเกษตรศาสตรล
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แบบรนยงนนผลกนรววจจยฉบจบสมบบรณณ
โครงกนรววจจย (Project)

โครงกนรววจจยททนอทดหนทนววจจย มก. ปปงบประมนณ 2552

สสวนทธพ 1 ขชอมบลโครงกนรววจจย

1.1  รหรส ว-ท(ด)130.52 ชชทอโครงการววจรย การใชช Open-Sources Software สจาหรรบววธท MD-ONIOM โดยการใชช 

GPGPU เพชทอเพวทมประสวทธวภาพการโมเดลใหชดทยวทงขขขน

1.2  ลรกษณะโครงการ เปปนโครงการววจรยเดททยว

1.3  ชชทอหรวหนชาโครงการ  ผศ.วทรมลลล ไวลวขวต

1.4  หนสวยงานตชนสรงกรด ภาคววชาววทยาศาสตรล คณะศวลปศาสตรลและววทยาศาสตรล กจาแพงแสน

       หนสวยงานหลรก  ภาคววชาววทยาศาสตรล คณะศวลปศาสตรลและววทยาศาสตรล กจาแพงแสน

1.5  ประเภทโครงการ  โครงการววจรย 3 สาขา โครงการววจรยสาขาววทยาศาสตรลและเทคโนโลยท

1.6  ระยะเวลาดจาเนวนงานววจรยตลอดโครงการ 1 ปป    ปปงบประมาณ 2552

1.7  สถานทททดจาเนวนงานววจรย/เกกบขชอมบล 

- คณะศวลปศาสตรลและววทยาศาสตรล ววทยาเขตกจาแพงแสน 

1.8  งบประมาณรวมตลอดโครงการ 210,000.00 บาท ประกอบดชวย 

 ปปงบประมาณ 2552 ไดชรรบ 210,000.00  บาท 

1.9  วรตถชประสงคลโครงการววจรย 

1. เพชทอหา open-source softwares ทททเหมาะสมตสอววธท MD-ONIOM ซขทงเปปนววธททททถบกใชชในการสรชางโมเดล

ของโมเลกชลในตรวทจาละลาย

2. เพชทอพรฒนา software โดยการทจา re-programming เพชทอใหชโปรแกรมมทความเหมาะสมและจจาเพาะตสอ

การคจานวณบน high-end 3D-graphics cards โดยการใชชววธท GPGPU

3. เพชทอลดคสาใชชจสายของการทจา computer modelling

4. เพชทอสรชาง cluster-like บนเครชทองคอมพววเตอรลแบบ PC เครชทองเดทยว

5. เพชทอสรชาง modelling system ทททมทความยชดหยชสนตสอการเปลททยนแปลงอยสางรวดเรกวของ hardware และ 

software

1.10  เปปาหมายผลงานววจรยตลอดโครงการ  

ปปงบประมาณ เดชอนททท ผลงานววจรยทททคาดวสาจะไดช

2552 1-6 1. ไดชฮารลดแวรล และ open-source softwares ทททเหมาะสมสจาหรรบ N Vidia 

หรชอ ATI graphics cards 2. ทดสอบระบบเพชทอยชนยรงวสาระบบทททสรชางใชชไดช

อยสางมทประสวทธวภาพ 3. รสวมปรขกษากรบผบชเชททยวชาญ เพชทอหาแนวทางทททมท
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ประสวทธวภาพทททสชดตสอการดจาเนวนการดชวยกราฟฟฟค การลด

7-12 1. รสวมปรขกษากรบผบชเชททยวชาญในสาขาตสาง ๆ เพชทอหาแนวทางทททมทประสวทธภาพ

ทททสชดตสอการดจาเนวการดชวยกราฟฟฟค การลด 2. เลชอก software code ทททสนใจททท

จะเปลททยนและพรฒนาในการดจาเนวนการบนกราฟฟฟค การลด โดยเฉพาะอยสาง

ยวทงสสวนทททชชาทททสชดในการคจานวณ 3. พรฒนาระเบทยบววธท MD-ONIOM เพชทอใชชใน

การทจาโมเดลลลวทงสจาหรรบนรกววจรยทรทวไป

1.11  สรชปผลการดจาเนวนงานววจรยตลอดโครงการ

- วรตถชประสงคล (ตามแผน)

    1.1. หา hardware ทททเหมาะสมสจาหรรบเครชทองคอมพววเตอรลแบบ PC รวมถขง CPU,  RAM  และ video 

card

2. หา software ทททเหมาะสมสจาหรรบ N Vidia หรชอ ATI graphics cards

3. เลชอก open-source software ทททเหมาะสมสจาหรรบ MD-ONIOM modelling

4. สรชางระบบและทดสอบโดยใชชโมเดลอยสางงสายเพชทอยชนยรนวสา ระบบทททสรชางใชชไดช

5. เลชอก software code ทททสนใจทททจะเปลททยนและพรฒนาในการดจาเนวนการบน GPC (graphics card) โดย

เฉพาะอยสางยวทงสสวนทททชชาทททสชดในการคจานวณ

6. รสวมปรขกษากรบผบชเชททยวชาญในสาขาตสาง ๆ เชสน คณวตศาสตรล และววทยาศาสตรลคอมพววเตอรล เพชทอหาแนว

ทางทททมทประสวทธวภาพทททสชดตสอการดจาเนวนการดชวย graphics card

7. พรฒนา MD-ONIOM software package  เพชทอใชชในการทจา modelling สจาหรรบนรกววจรยทรทวไป โดยทจา 

benchmark กรบ  open-source software ดรขงเดวม รวมถขงทจาการหาขชอผวดพลาด (debug)

- เปปาหมาย/ผลทททคาด (ตามแผน)

    1.1. ไดช open-source softwares ทททใชชคจานวณบน high-end 3D-graphics cards ทททเหมาะสมตสอววธท 

MD-ONIOM โดยไมสตชองเสทยคสาใชชจสายดชาน softwares

2. ลดคสาใชชจสายในการทจา computer modelling เพราะเปปนการใชชคอมพววเตอรลแบบ PC เพทยงเครชทองเดทยว

ในการทจา modelling system ทททมทประสวทธวภาพสบง เททยบเทส cluster computer และสามารถประยชกตลใชชกรบ

งานววจรยอชทน ๆ 

- ผลการดจาเนวนงาน (ปฏวบรตวไดชจรวง)

   1.1. ไดช hardware ทททเหมาะสมสจาหรรบเครชทองคอมพววเตอรลแบบ PC รวมถขง CPU, RAM และ video card

2. ไดชsoftware ทททเหมาะสมสจาหรรบ N Vidia หรชอ ATI graphics cards

3. เลชอก open-source software ทททเหมาะสมสจาหรรบ MD-ONIOM modelling

4. สรชางระบบและทดสอบโดยใชชโมเดลอยสางงสายเพชทอยชนยรนวสา ระบบทททสรชางใชชไดช
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5. เลชอก software code ทททสนใจทททจะเปลททยนและพรฒนาในการดจาเนวนการบน GPC (graphics card) โดย

เฉพาะอยสางยวทงสสวนทททชชาทททสชดในการคจานวณ

6. รสวมปรขกษากรบผบชเชททยวชาญในสาขาตสาง ๆ เชสน คณวตศาสตรล และววทยาศาสตรลคอมพววเตอรล เพชทอหาแนว

ทางทททมทประสวทธวภาพทททสชดตสอการดจาเนวนการดชวย graphics card

1.12  ผลการดจาเนวนงานววจรยเปปนไปตามแผนหรชอไมส อยสางไร 

- เปลททยนแปลงจากแผนดจาเนวนงานทททเสนอไวช

เนชทองจากการพรฒนาการโปรแกรม GPGPU สจาหรรบการทจาโมเดลลวทงทางเคมทพรฒนาไปอยสางรวดเรกวในระยะ

เวลาระหวสางทททมทการขอรรบ และไดชรรบการสนรบสนนทชนววจรย ทจาใหชวรตถชประสงคลของงานววจรย และความคาด

หวรงแตสเดวมกลายเปปนเรชทองปกตวธรรมดาสจาหรรบการโปรแกรม เพราะกลชสมววจรยอชทนจากตสางประเทศทททเปปนผบช

พรฒนาโปรแกรมคจานวณไดชมทการพรฒนาการโปรแกรม GPGPU สจาหรรบการใชชโปรแกรมคจานวณอยสางตสอ

เนชทอง

1.13  ปปญหา อชปสรรคในการดจาเนวนงาน และแนวทางแกชไข 

มทปปญหาและอชปสรรคดชานปปจจรยการววจรย

- งบประมาณววจรย เนชทองจากการพรฒนาการโปรแกรมสจาหรรบการทจาโมเดลลวทงทางเคมทพรฒนาไปอยสางรวดเรกว

มาก การพวจารณาการไดชรรบทชนววจรยไมสทรนตสอการเปลททยนแปลง ทจาใหชไมสสามารถทจาการพรฒนาการโปรแกรม

ไดชทรนกรบกลชสมววจรยอชทนในตสางประเทศ

แนวทางการแกชไข

- -

1.14   สรชปผลการดจาเนวนงานตามวรตถชประสงคล 

- บรรลชบางสสวน (รชอยละ 80) เหตชผล  วรตถชประสงคลสชดทชายของงานววจรยทททจะพรฒนาระเบทยบววธท การทจา 

benchmark และการหาขชอผวดพลาดไมสสามารถทจาไดชทรนกลชสมนรกววจรยอชทนในตสางประเทศ

1.15  ผลผลวต/สวทงทททไดชจากการววจรย (Outputs) 

- สรชางนรกววจรย/สนรบสนชนนวสวตปรวญญาตรท (ระบชจจานวนคน)

2

1.16  จชดเดสนของผลงานววจรย / ผลผลวต / สวทงทททไดชจากการววจรย (outputs)

- สรชางองคลความรบชใหมส/นวรตกรรมททททรนสมรย

1.17  การนจาผลการววจรยไปใชชประโยชนล (Outcomes) 

1. การนจาผลการววจรยไปเผยแพรส/ถสายทอด 

1.1 วารสารววชาการระดรบชาตว/วารสารววชาการระดรบนานาชาตว  1 เรชทอง

ตทพวมพลในวารสารววชาการระดรบนานาชาตว

- ผบชแตสง : Veeramol VAILIKHIT, Wilhelm HOLZSCHUH, Supa HANNONGBUA

- ชชทอเรชทอง : 1-H-NMR Chemical Shifts of Some DMSO-Solvated Amines Using MD-ONIOM2  
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ชชทอวารสาร : Journal of Molecular Structure: THEOCHEM

- ปปทททตทพวมพล  : 2553 เดชอน: มทนาคม ถขง มทนาคม  เลสมททท : 944  ฉบรบททท : 13  หนชา : 173 ถขง 176

1.2 นจาเสนอในการประชชม/สรมมนาระดรบชาตวและนานาชาตว 

   -

1.3 เผยแพรสผลงานในรบปแบบการจรดนวทรรศการ 

   -

1.4 บทความ 

   -

1.5 จรดอบรมถสายทอด 

   -

1.6 นจาเสนอทางสชทอผสม 

   -

1.7 ภาครรฐนจาไปใชชกจาหนดแผน/นโยบาย

   -

1.9 อชทนๆ

   -

2. เปปาหมายการนจาผลลรพธล / ผลสจาเรกจทททไดช / หรชอคาดวสาจะไดชจากการววจรยไปใชชประโยชนล 

1 . ดชานการศขกษา/เสรวมการเรทยนการสอน

- หวรงวสาจะนจาไปสบสการเปฟดสอนววชาทางดชาน advanced computer programming สจาหรรบนวสวตสาขา

ววทยาศาสตรลตสอไป

2 . ดชานการถสายทอดเทคโนโลยท/ฝฝกอบรมแกสกลชสมเปปาหมาย

- 1. พรฒนา MD-ONIOM software package  เพชทอใชชในการทจา modelling สจาหรรบนรกววจรยทรทวไป โดย

ทจา benchmark กรบ  open-source software ดรขงเดวม รวมถขงทจาการหาขชอผวดพลาด (debug)

2. พรฒนาการใชชคอมพววเตอรลแบบ PC เพทยงเครชทองเดทยวในการทจา modelling system ทททมทประสวทธวภาพ

สบง และสามารถประยชกตลใชชกรบงานววจรยอชทน ๆ

3 . กสอใหชเกวดความรสวมมชอระหวสางหนสวยงาน/การสรชางเครชอขสาย

- ความรสวมมชทอ และปรขกษาระหวสางหลายสาขา เชสน คณวตศาสตรล ววทยาศาสตรลคอมพววเตอรล เคมท และ

ววทยาศาสตรลสาขาอชทน ๆ

4 . นจาความรบชไปววจรย/พรฒนาขรขนตสอไป

- สามารถพรฒนาใหชเปปน โปรแกรมและคอมพววเตอรลทททมทประสวทธวภาพ และประหยรด รวมถขงใชชงานไดชทรทว
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ไป ในขรขนตสอไป

1.18  ผลกระทบ (Impact) ทททเกวดจากการนจาผลการววจรยไปใชช สอดคลชองกรบยชทธศาสตรลดชานใด

- ยชทศาสตรลการบรวหารราชการแผสนดวน (พ.ศ.2548 - 2551)

1 . ยชทธศาสตรลการพรฒนาคชณภาพคนและสรงคมไทยสบสสรงคมแหสงภบมวปปญญาและการเรทยนรบช

 เปปาประสงคล  การพรฒนาคนใหชมทคชณธรรมนจาความรบช เกวดภบมวคชชมกรน

2 . ยชทธศาสตรลการปรรบโครงสรชางเศรษฐกวจใหชสมดชลและยรทงยชน

 เปปาประสงคล  การสรชางภบมวคชชมกรนของระบบเศรษฐกวจ

3 . ยชทธศาสตรลการสรชางความเขชมแขกงของชชมชนและสรงคมใหชเปปนรากฐานทททมรทนคงของประเทศ

 เปปาประสงคล  การสรชางความมรทนคงของเศรษฐกวจชชมชน

4 . ยชทธศาสตรลการพรฒนาบนฐานความหลากหลายทางชทวภาพและการสรชางความมรทนคงของฐาน

ทรรพยากรและสวทงแวดลชอม

 เปปาประสงคล  การรรกษาฐานทรรพยากรและความสมดชลของระบบนวเวศนล

5 . ยชทธศาสตรลการเสรวมสรชางธรรมาภวบาลในการบรวหารจรดการประเทศ มชสงเสรวมสรชางความเปปนธรรมใน

สรงคมอยสางยรทงยชน

 เปปาประสงคล  เสรวมสรชางความเขชมแขกงของภาคประชาชน ใหชสามารถเขชารสวมในการบรวหารจรดการประเทศ

- นโยบายและยชทธศาสตรลการววจรยของชาตว(พ.ศ.2551 - 2553)

ยชทธศาสตรลการววจรยททท 5  การบรวหารจรดการความรบช ผลงานววจรย ทรรพยากร และภบมวปปญญาของประเทศสบสการ

ใชชประโยชนลดชวยยชทธววธททททเหมาะสม

กลยชทธลการววจรยททท 2 การววเคราะหลและประเมวนผลเพชทอการพรฒนาศรกยภาพและความสามารถดชานการววจรย

ของประเทศทททมทประสวทธวภาพ

แผนงานววจรยททท 1 การววจรยเกททยวกรบระบบการววเคราะหลและประเมวนผลเพชทอการพรฒนาศรกยภาพและความ

สามารถดชานการววจรยของประเทศทททมทประสวทธวภาพ

1.19  การรรบความคชชมครองทรรพยลสวนทางปปญญา

-

1.20  การไดชรรบรางวรล  

-

1.21  งานทททจะทจาตสอไป  

- -

1.22  คจาชทขแจงแพวทมเตวม

- ไดชแนบรายงานความกชาวหนชาการดจาเนวนงานโครงการววจรย (Project) ตามหรวขชอในสสวนททท 2 มาดชวยโดย
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ลงชชทอ..........................................................................หรวหนชาโครงการ

(ผศ.วทรมลลล ไวลวขวต)

16 ก.ย. 2558

1.23  ไดชแนบรายงานผลการววจรยฉบรบสมบบรณลของโครงการ (Project) ตามหรวขชอในสสวนททท 2 มาดชวยแลชว
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สสวนทธพ 2 รนยงนนผลกนรววจจยฉบจบสมบบรณณ
โครงกนรววจจยททนอทดหนทนววจจย มก. ปปงบประมนณ 2552

โครงการววจรยรหรส ว-ท(ด)130.52

การใชช Open-Sources Software สจาหรรบววธท MD-ONIOM โดยการใชช GPGPU เพชทอเพวทมประสวทธวภาพการ

โมเดลใหชดทยวทงขขขน

(1)ววรมลลล ไวลลขลต, 

(1)Veeramol VAILIKHIT,

                                                                   บทครดยสอ

การพรฒนาการใชช GPGPU (General-Purpose computation on Graphics Processing Units) 

ในตอนแรกเปปนสวทงใหมสเพชทอทททจะสรชางใหชการทจางานเปปนแบบ  cluster -like บนคอมพววเตอรลสสวนบชคคล

เพทยงเครชทองเดทยว  โดยผบชววจรยไดชสามารถเลชอกฮารลดแวรล และซอฟแวรลทททเหมาะสม รวมถขงไดชพรฒนาการ

โปรแกรมจนสามารถสรชาง cluster-like บนเครชทองคอมพววเตอรลสจาเรกจ การพรฒนาทางดชานการโปรแกรม

เปปนไปอยสางรวดเรกวมาก กลชสมนรกววจรยอชทนจากตสางประเทศไดชมทการใชช GPU สจาหรรบการทจาโมเดลลวทงทาง

เคมทบนโปรแกรมคจานวนไดชสจาเรกจเชสนกรน

คจาสจาครญ : 

                                                               ABSTRACT

When the application for the KURDI grant was first made, GPGPU (General-Purpose 

computation on Graphics Processing Units) was a new and emergent field, which allowed 

cluster-like performance from a single desk-top PC. By the of the grant period, appropriate 

hardware had been assembled and the CUDA package from Nvidia installed which allowed 

access to GPU calculations from C++ programs. Constant review of the literature showed 

what other researchers were doing and help build understanding of what changes were 

needed to optimise modelling programs to use the GPU.

Key words : GPGPU cluster-like , GPGPU cluster-like
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