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บทน ำ 

เน่ืองจากงานวจิยัดา้นเคมีคอมพิวเตอร์ (computational chemistry) มีความหลากหลายและขยาย
กวา้งมากข้ึน เช่น งานวิจยัทางดา้นการออกแบบยา (drug design) การพฒันาดา้นซีโอไลต ์ (zeolite) และอ่ืน 
ๆ เพราะเเป็นวธีิท่ีมีประสิทธิภาพและช่วยลดค่าใชจ่้ายจากการท าการทดลอง อยา่งไรก็ตามการใชโ้ปรแกรม
ทางการคา้ (commercial programs) เช่น โปรแกรม Gaussian และโปแกรม Amber รวมถึงการใช ้ cluster 
computer มีราคาแพงและอาจมีความยุง่ยากต่อการใชง้าน นอกจากน้ีการเปล่ียนแปลงท่ีรวดเร็วของฮาร์ดแวร์ 
(hardware) และซอร์ฟแวร์ (software) ท าใหย้ากต่อการลงทุน เน่ืองจากคอมพิวเตอร์จ านวนมากท่ีใชเ้ป็น 
cluster computer จะลา้หลงัภายในไม่ก่ีปี 

การสร้างระบบท่ีประหยดั และมีประสิทธิภาพต่อการท าคอมพิวเตอร์โมเดลล่ิง (computational 
modelling) อีกทั้งมีความยดืหยุน่และคุม้ค่าต่อการเปล่ียนแปลงท่ีรวดเร็วของฮาร์ดแวร์และเทคนิคการ
โปรแกรมใหม่ ๆ จึงมีความจ าเป็น โดยงานวจิยัน้ีจะเก่ียวขอ้งกบัการใช ้ open-source software ท่ีมี source 
code ส าหรับการท าคอมพิวเตอร์โมเดลล่ิง เพื่อเป็นการประหยดัค่าใชจ่้ายในการซ้ือซอร์ฟแวร์ โดยโปรแกรม
เหล่าน้ีจะถูกน าไปใชใ้นการโมเดลหรือค านวณบน high-end 3D-graphics cards ท่ีมีประสิทธิภาพของ
คอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล (PC)  ซ่ึงไม่ก่ีปีท่ีผา่นมาวดีีโอการ์ด (video cards) ไดถู้กพฒันาใหมี้ประสิทธิภาพต่อ
ระบบการด าเนินการแบบ parallel และสามารถประหยดัเวลาในการท าคอมพิวเตอร์โมเดลล่ิง ไดถึ้ง 40%  
โดยคาดวา่มีความเร็วประมาณสิบเท่าของ Intel CPU ท่ีสามารถท าได ้ 

โดยวตัถุประสงคข์องงานวิจยัน้ีคือ   การหา open-source softwares ท่ีเหมาะสมต่อวธีิ MD-ONIOM 
ซ่ึงเป็นวธีิท่ีถูกใชใ้นการสร้างโมเดลของโมเลกุลในตวัท าละลาย และพฒันาซอร์ฟแวร์โดยการท า re-
programming เพื่อให้โปรแกรมมีความเหมาะสมและจ าเพาะต่อการค านวณบน high-end 3D-graphics cards 
โดยการใช ้ GPGPUซ่ึงจะท าใหล้ดค่าใชจ่้ายของการท าคอมพิวเตอร์โมเดลล่ิง เพราะเสมือนเป็นการสร้าง 
cluster-like บนเคร่ืองคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคลเคร่ืองเดียว นอกจากน้ียงัท าให้เกิดความยดืหยุน่ต่อการ
เปล่ียนแปลงอยา่งรวดเร็วของฮาร์ดแวร์ และซอร์ฟแวร์ในทอ้งตลาดดว้ย 

โดยขอบเขตของงานวิจยัคือ การสร้างคอมพิวเตอร์ท่ีมีประสิทธิภาพดว้ยการใช ้ open-source 
softwares โดยการศึกษา source codes ส าหรับ modelling software และ GPU stream programming จากนั้น
น า open-source softwares ไปใชบ้น GPU และน าไปใชก้บัวธีิ MD-ONIOM  ต่อไป 

 

วตัถุประสงค์ของโครงกำรวจิัย 

1. เพื่อหา open-source softwares ท่ีเหมาะสมต่อวธีิ MD-ONIOM ซ่ึงเป็นวธีิท่ีถูกใชใ้นการ
สร้างโมเดลของโมเลกุลในตวัท าละลาย 
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2. เพื่อพฒันาซอร์ฟแวร์โดยการท า re-programming เพื่อใหโ้ปรแกรมมีความเหมาะสมและ
จ าเพาะต่อการค านวณบน high-end 3D-graphics cards โดยการใชว้ธีิ GPGPU 

3. เพื่อลดค่าใชจ่้ายของการท าคอมพิวเตอร์โมเดลล่ิง 

4. เพื่อสร้าง cluster-like บนเคร่ืองคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล เคร่ืองเดียว 

 

ประโยชน์ทีค่ำดว่ำจะได้รับ  

1. พฒันาการใชค้อมพิวเตอร์ส่วนบุคคล เพียงเคร่ืองเดียวในการท าระบบโมเดลล่ิง(modelling 
system) ท่ีมีประสิทธิภาพสูง และสามารถประยกุตใ์ชก้บังานวจิยัอ่ืน ๆ  

2. พฒันาทกัษะการโปรแกรม รวมถึงสร้างประสบการณ์กบัวธีิการล่าสุดของการโปแกรม 
GPC’s (stream programming) 

3. เพิ่มความเขา้ใจความสัมพนัธ์ระหวา่งระบบคอมพิวเตอร์และโมเดลล่ิงทางเคมี (chemistry 
modelling) และความเหมาะสมระหวา่งค่าใชจ่้ายและเวลาท่ีใช ้ ในการสร้างระบบโมเดลล่ิง
ท่ีมีความถูกตอ้ง 

4. พฒันางานวิจยัโดยการใชเ้ทคนิคการโปแกรมล่าสุด เพื่อการด าเนินการขอ้มูลแบบ parallel 
และเพิ่มประสบการณ์ในแง่ของการพฒันางานวจิยัเพื่อไม่ใหล้า้หลงั 

5. ความร่วมมือ และปรึกษาระหวา่งหลายสาขา เช่น คณิตศาสตร์ วทิยาศาสตร์คอมพิวเตอร์ 
เคมี และวทิยาศาสตร์สาขาอ่ืน ๆ และหวงัวา่จะน าไปสู่การเปิดสอนวชิาทางดา้น advanced 
computer programming ส าหรับนิสิตสาขาวทิยาศาสตร์ต่อไป 
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วิธีวิจัย 
ระบบท่ีใชใ้นการศึกษาทางเคมีสมยัใหม่ ไม่ว่าจะเป็นการศึกษาทางดา้นโมเดล หรือการทดลอง 

มกัมีความซับซ้อน และอาจเก่ียวขอ้งกบัโมเลกุลมากมาย รวมถึงข้ึนตอนการท าหลายขั้นตอน โดยเฉพาะ
การท าการทดลองท่ีอาจมีค่าใช้จ่ายสูงมาก แต่เน่ืองจากความกา้วหน้าทางคอมพิวเตอร์ โดยเฉพาะ
คอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล ท าให้เกิดการพฒันาดา้นการท าโมเดลล่ิง และซิมูเลชัน่ (simulations) เป็นอย่าง
มาก [1-2] การเก้ือกูลกนัระหว่างการ ท าโมเดลล่ิง และการท าการทดลอง ท าให้เกิดความเขา้ใจระบบท่ี
ศึกษามากข้ึน ประหยดั และยงัช่วยช้ีน าให้เห็นวา่การทดลองแบบใดท่ีจะน าไปสู่ตามสมมุติฐานท่ีตั้งไว ้
ตวัอย่างท่ีส าคญัของงานวิจยัในประเทศไทย คือ การออกแบบยา ท่ีใช้ โมเดลล่ิงในการศึกษาหา
ประสิทธิภาพการตา้น (inhibition) ของโมเลกุลกบัเอ็นไซน์ท่ีสนใจ โดยสามารถทดสอบกบั
สารประกอบจ านวนมากท่ีมีอยู่ในฐานขอ้มูล ดว้ยเวลาท่ีเร็วกว่าและประหยดักว่าการทดลองใน
ห้องปฏิบติัการเป็นอย่างมาก [3-4] 

Molecular Dynamics Simulations (MD) [5] สามารถใช้ในการท าซิมูเลชัน่ (simulate) โมเลกุล
แบบไดนามิกส์ (dynamics) ทั้งในตวัท าละลาย หรือในสภาวะก๊าซ และเหมาะอย่างยิ่งส าหรับระบบท่ีมี
ขนาดใหญ่ เช่น โปรตีน ซ่ึงสามารถแสดงให้เห็น dynamics trajectories หรืออิทธิพลของตวัท าละลายได ้
หากระบบท่ีศึกษามีขนาดไม่ใหญ่มากนกั และตอ้งการความถูกตอ้งท่ีมากข้ึนก็สามารถโมเดลโดยใช้
ทฤษฎีควอนตมั (Quantum Mechanics, QM) [6-7] ในการค านวณโมเดล จากงานท่ีผ่านมาของผูข้อทุน
วิจยัไดเ้สนอระเบียบวิธี MD-ONIOM2 (molecular dynamics simulations and Our own N-layered 
Integrated molecular Orbital and Molecular mechanics approach) [8-9] โดยเป็นการโมเดลสองข้ึนตอน คือ 
MD และ QM เพื่อใชส้ าหรับการค านวณโปรตอนเอ็นเอม็อาร์ (1H-NMR) ของโปรตอนท่ีมีความวอ่งไว 
(acidic proton) ซ่ึงประสบความส าเร็จเพราะสามารถค านวณ 1H-NMR ไดอ้ยา่งถูกตอ้ง และก าลงัถูกพฒันา
ต่อไป 

ปัญหาหลกัของการท าซิมูเลชัน่ คือ ขอ้จ ากดัคอมพิวเตอร์ [10] การท่ีจะไดผ้ลท่ีมีความถูกตอ้ง 
ตอ้งการโมเดลท่ีเหมือนจริง นัน่คืออาจมีจ านวนของอะตอมมากมาย และจะค านวณรายละเอียดของ
อนัตรกิริยาต่าง ๆ ท่ีมีในระบบ ดงันั้นการท าค านวณโดยใช้โมเดลล่ิง จึงตอ้งพิจารณาทั้งในแง่ของความ
ถูกตอ้งของโมเดลท่ีตอ้งการกบัขีดจ ากดัท่ีเราจะสามารถท าได ้ อย่างไรก็ตาม Moore’s Law [11] ช้ีใหเ้ห็น
วา่จ านวนของทรานซิสเตอร์ (transistor) ท่ีมีอยูใ่น CPU ของคอมพิวเตอร์เพิ่มข้ึนเป็น 2 เท่าทุก ๆ 2 ปี ดงันั้น
ประสิทธิภาพของคอมพิวเตอร์จึงเพิ่มมากข้ึนเป็นแบบ exponential rate และนัน่ก็ท  าใหง้านทางดา้น 
คอมพิวเตอร์โมเดิลล่ิง สามารถท าไดก้บัระบบท่ีซบัซอ้น และมีความเหมือนจริงมากข้ึน 

เม่ือ 2-3 ปีท่ีผา่นมา 3D-graphics cards ส าหรับคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคลไดถู้กพฒันาข้ึนอยา่งรวดเร็ว 
โดยเฉพาะอยา่งยิง่ส าหรับเกมส์บนคอมพิวเตอร์ในการแสดงภาพ Graphics Processing Unit (GPU) ส าหรับ 
3D-graphics cards จึงถูกพฒันาข้ึนเร็วกวา่ Central Porcessing Unit (CPU) [12-13] ปัจจุบนั G80 GPU จาก 
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NVIDIA (ตวัอยา่งเช่น GeForce 8800 GTX graphics card, US$570) สามารถปฏิบติัการ 350GFLOPS เม่ือ
เปรียบเทียบกบั 40GFLOPS Intel 3.0GHz Core2Duo CPU (US$266) ดงันั้น graphics card จึงมี
ความสามารถในการค านวณไดป้ระมาณ 10  เท่าของ CPU ของคอมพิวเตอร์ท่ีมีประสิทธิภาพสูง 
$0.95/GFLOPS ต่อ $6.65/GFLOPS และมีประสิทธิสูงเม่ือใชค้  านวณทาง computer modelling บน
คอมพิวเตอร์PC 

ในระยะเวลา 10 ปีท่ีผา่นมา GPU ไดถู้กพฒันาจากเคร่ืองมือท่ีใชป้ระโยชน์เฉพาะทางส าหรับภาพ
บนจอคอมพิวเตอร์ ไปสู่เคร่ืองมือท่ีสามารถถูกโปรแกรมไดส้ าหรับใชง้านดา้นอ่ืน ๆ ท่ีบรรจุไปดว้ยมากกวา่ 
128 processing units ในการปฏิบติัการแบบ parallel data processing อยา่งมีประสิทธิภาพ [10]  และใน 2-3 
ปีท่ีผา่นมา GPU ถูกใชก้วา้งขวางข้ึน รวมทั้งในดา้นการค านวณทางวทิยาศาสตร์ ปัจจุบนั โปรแกรมชั้นสูง
ต่าง ๆ ประเภท C-like languages ( ตวัอยา่งเช่น Cg, BrookGPU, Sh) [14-16] ก็เอ้ืออ านวยต่อการน า 
algorithms ไปใชแ้บบ parallel processing และใชป้ระโยชน์ไดห้ลากหลายรวมถึงการท า MD simulations ท่ี
แสดงใหเ้ห็นวา่สามารถซิมูเลตไดเ้ร็วกวา่ 10 ถึง 100 เท่า จากการใช ้GPU [10, 17] 

ในโครงการวจิยัน้ีจะเป็นการพฒันาแนวคิดและประสบการณ์ ในงานดา้นดงักล่าวและจะน าไป
ประยกุตใ์ชก้บัวธีิ MD-ONIOM โดยการด าเนินการบน GPU เพื่อท่ีจะพฒันาการค านวณใหเ้ร็วข้ึน จะเป็น
ประโยชน์ใหก้บักลุ่มนกัวจิยัในประเทศไทยไดใ้ชเ้ทคโนโลยท่ีีราคาประหยดัข้ึน ส าหรับการฝึก การสอน 
และการท าวจิยั 
 

วธิีกำรด ำเนินกำรวจิัย 
1. หาฮาร์ดแวร์ท่ีเหมาะสมส าหรับเคร่ืองคอมพิวเตอร์แบบ PC รวมถึง CPU,  RAM  และ

กราฟฟิคการ์ด (graphics card) 
2. หาซอร์ฟแวร์ท่ีเหมาะสมส าหรับ N Vidia และ ATI graphics cards 
3. เลือก open-source software ท่ีเหมาะสมส าหรับ MD-ONIOM modelling 
4. สร้างระบบและทดสอบโดยใชโ้มเดลอยา่งง่ายเพื่อยนืยนัวา่ ระบบท่ีสร้างใชไ้ด ้
5. เลือก software code ท่ีสนใจท่ีจะเปล่ียนและพฒันาในการด าเนินการบน GPC โดยเฉพาะ

อยา่งยิง่ส่วนท่ีชา้ท่ีสุดในการค านวณ 
6. ร่วมปรึกษากบัผูเ้ช่ียวชาญในสาขาต่าง ๆ เช่น คณิตศาสตร์ และวทิยาศาสตร์คอมพิวเตอร์ 

เพื่อหาแนวทางท่ีมีประสิทธิภาพท่ีสุดต่อการด าเนินการดว้ย กราฟฟิคการ์ด  
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ผลกำรวิจัย 
 

ผลงานวิจยัตามแผนการด าเนินงานท่ีไดน้ าเสนอในแบบเสนอโครงการวิจยั (research project) 
รายงานผลการวิจยัเป็นส่วน ๆ ดงัน้ี  
 

ส่วนประกอบฮำร์ดแวร์ 
ระบบของคอมพิวเตอร์ท่ีจะสร้างข้ึนส าหรับโครงการน้ี จะตอ้งประกอบไปดว้ยฮาร์ดแวร์ท่ีมี

ประสิทธิภาพสูงท่ีสามารถใช้ในการค านวนไดอ้ย่างมีประสิทธิภาพ อยา่งไรก็ตามประสิทธิภาพนั้น
จะตอ้งมีความเหมาะสมกบัราคาของฮาร์ดแวร์ดว้ย ดงันั้นฮาร์ดแวร์ท่ีเลือกใช้จึงไม่ใช่ฮาร์ดแวร์ท่ีมี
ประสิทธิภาพสูงท่ีสุด แต่เป็นฮาร์ดแวร์ท่ีมีประสิทธิภาพสูงในระดบัท่ีเพียงพอท่ีจะท างานวิจยัไดดี้ และมี
แตกต่างของราคาและประสิทธิภาพท่ียอมรับไดเ้ม่ือเทียบกบัฮาร์ดแวร์ท่ีมีประสิทธิภาพสูงสุด ณ เวลาท่ี
ท าการวิจยั โดยส่วนประกอบฮาร์ดแวร์ท่ีส าคญัท่ีสุดมีดงัน้ี 

1. CPU โดย CPU ท่ีถูกเลือกส าหรับงานวิจยัน้ีคือ Intel Q9450 Core 2 Quad ซ่ึงประกอบ
ไปดว้ย 4 cores ท่ีสามารถท างาน หรือค านวณโดยทัว่ไปแบบ  parallelism บน CPU และมีประสิทธิภาพ
สูงเกือบเทียบเท่ากบัความสามารถท่ีเราคาดหวงัว่าคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคลจะท าได ้

2. Nvidia GTX260 graphics card ไดถู้กเลือกมาใช้ในงานวิจยัน้ี เน่ืองจากเป็น GPU รุ่น
ล่าสุดของ “Nvidia” ณ ขณะท่ีท างานวิจยั แต่อย่างไรก็ตามองคป์ระกอบของระบบคอมพิวเตอร์อ่ืน ๆ 
ก าลงัอยู่ในช่วงท่ีก าลงัพิจารณาว่าจะตอ้งเป็นอยา่งไรเพื่อมารองรับ GPU รุ่นน้ี ทางโครงการวิจยัฯ
จ าเป็นตอ้งรอจนสามารถสั่งซ้ือ Nvidia GTX260 graphics card ไดใ้นประเทศไทย เน่ืองจากการน าเขา้
ของ Nvidia GTX260 graphics card ค่อนขา้งจะช้ากว่าในต่างประเทศ จากนั้นจึงไดอ้อกแบบ
องค์ประกอบของระบบคอมพิวเตอร์อ่ืน ๆ เพื่อมาใช้งานต่อไป 

3. Motherboard ท่ีเลือกใชใ้นงานวิจยัเป็นรุ่นเฉพาะล่าสุด คือ PCle2.0 เป็น High-
performance bus system ส าหรับบตัร (cards) ท่ีสามาถใส่เขา้ไปในระบบคอมพิวเตอร์ โดยเฉพาะอย่าง
ยิ่ง motherboard รุ่นน้ีสามารถถ่ายเทขอ้มูลระหว่างกราฟิค การ์ด กบั CPU/RAM ไดร้วดเร็วมาก 
เน่ืองจากการถ่ายเทขอ้มูลจะเป็นส่วนท่ีช้าท่ีสุดส าหรับการค านวณโดย GPU จึงท าให้การเลือก 
motherboard ท่ีเหมาะสมและมีประสิทธิภาพมีความส าคญัอย่างมากในงานวิจยันน้ี 

 
ในส่วนขององค์ประกอบอ่ืน ๆ ของระบบคอมพิวเตอร์ท่ีเลือกใช ้ เช่น RAM hard-drive และ 

DVD-ROM ไดเ้ลือกใชแ้บบมาตรฐานทัว่ไป เน่ืองจากองคป์ระกอบเหล่าน้ีไม่มีผลกระทบอยา่งมี
นยัส าคญัต่อการค านวณ 
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ส่วนประกอบซอร์ฟแวร์ 
ระบบของคอมพิวเตอร์ท่ีทางโครงการวิจยัฯ ไดส้ร้างข้ึนสามารถด าเนินการไดท้ั้งระบบ ไม

โครซอร์ฟ วินโดวส์ (MS Windows) และระบบปฏิบติัการแบบลีนุกซ์ (Linux operation system) ทาง
โครงการวิจยัฯไดด้าวน์โหลด CUDA2 จาก Nvidia website และท าการติดตั้ง CUDA2 บนคอมพิวเตอร์ 
เน่ืองจาก CUDA2 มีเคร่ืองมือ (tools) ที่จ  าเป็นในการควบคุมการเขียนโปรแกรมบนกราฟฟิค การ์ด ซ่ึง
เป็นการต่อยอดของโปรแกรมมาตรฐานภาษา C++ นัน่คือเราสามารถเขียนโปรแกรมภาษา C++ ดว้ย
ค าสั่ง และโครงสร้างทางขอ้มูลไดพิ้เศษข้ึนในการท าโปรแกรม และยงัสามารถถูก complied ไดใ้น
แบบปกติ 

โปรแกรมท่ีเขียนดว้ยโปรแกรมภาษา C++ ไดถู้ก complied และทดสอบโดยการด าเนินการ
บนระบบคอมพิวเตอร์ท่ีโครงการวิจยัฯ ไดส้ร้างข้ึน เพื่อท าการทดสอบกราฟฟิค การ์ด ว่าสามารถ
ท างานไดต้ามค าสั่ง ซ่ึงพบว่าการทดลองน้ีเป็นผลส าเร็จ ให้ผลการทดลองท่ีถูกตอ้งเรียบร้อยแลว้บน
คอมพิวเตอร์ แสดงให้เห็นวา่ระบบคอมพิวเตอร์ท่ีไดส้ร้างข้ึนน้ีสามารถด าเนินการไดต้ามท่ีคาดหวงัไว ้

 

กำรโปรแกรม 
เน่ืองจาก General-Purpose computation on Graphics Processing Units (GPGPU)  มีการพฒันาข้ึน

อยา่งรวดเร็ว โดยในเดือนสิงหาคม พ.ศ. 2551 Intel GPU system ช่ือ “Larrabee” ไดถู้กน าเสนอ และไดถู้ก
ยกเลิกไปในเดือนพฤษภาคม พ.ศ. 2553   จึงท าใหเ้ฉพาะ Nvidia และ AMD/ATI graphics cards เท่านั้นท่ี
สามารถใช้ไดก้บั GPGPU  

ในเดือน สิงหาคม พ.ศ. 2552 OpenCL (programming language) ไดถู้กน าเสนอข้ึนมาเพื่อสามารถ
โปรแกรม Nvidia และ AMD/ATI graphics cards และไดมี้การพฒันาข้ึนอีกในนเดือนมิถุนายน พ.ศ. 
2553 ไดมี้การถกเถียงในสังคม GPGPU ออนไลน์เร่ือยมา ในเร่ืองของการเรียนรู้และการใช้ OpenCL 
ส าหรับ GPU หรือ CUDA ส าหรับ Nvidia เท่านั้น วา่ส่ิงไหนดีกวา่กนั 

 
กำรเลอืกใช้ open-source modelling software 
 ทางโครงการวจิยัฯสามารถถูกประยกุตใ์ช ้ GPU programming ส าหรับการท าโปรแกรมโมเดล       
ล่ิงทางเคมีเรียบร้อยแลว้ และไดพ้ิจารณาถึงโปรแกรมทางเคมีท่ีจะน ามาประยุกตใ์ช ้ และผูว้จิยัก็ไดเ้ขา้ร่วม
การสัมมนาเร่ือง General-Purpose computation on Graphics Processing Units (GPGPU) ณ ห้องประชุม 
110 (Theatre) อาคารส่วนงานกลาง ส านกังานพฒันาวทิยาศาสตร์และเทคโนโลยแีห่งชาติ เพื่อแลกเปลียน
ความรู้ ความคิดเห็นกบันกัวิจยัท่านอ่ืน ๆ ท่ีท างานอยูใ่นดา้นน้ี และไดข้อ้มูลวา่จะมีโปรเจคช่ือ “OpenMM” 
(https://simtk.org/home/openmm/) [18]  ออกมา ซ่ึง “OpenMM” น้ีจะมีเคร่ืองมือมากมาย (a free library of 

https://simtk.org/home/openmm/
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tools) ท่ีจะสามารถใชก้บัโปรแกรมทางโมเดลล่ิงอ่ืน ๆ ได ้ เช่น GROMACS ท่ีเป็น open-source modelling 
software ท่ีจะใช ้GPU ในการเร่งการค านวณใหมี้ความรวดเร็วข้ึน 
 เม่ือไม่นานมาน้ีไดมี้การทดสอบโปรแกรมทางโมเดลล่ิง เพื่อท่ีจะคน้หาวา่มี open source package 
ใดท่ีเหมาะสม เน่ืองจาก open source น้ีมีความส าคญัมากเน่ืองจากเราสามารถท่ีจะปรับปรุงโคด้ของ
โปรแกรม (program code) ดั้งเดิมในการท าการทดลอง และสามารถน ามาใชไ้ดโ้ดยไม่ตอ้งซ้ือลิขสิทธิทธ์ิ 
หรือมีค่าใชจ่้ายใด ๆ โปรแกรม GROMACS และ NAMD เป็น open-source modelling software ท่ีน่าสนใจ
ท่ีทางโครงการวจิยัฯ จะด าเนินงานวจิยัต่อไป 

“OpenMM” ท่ีสามารถใชใ้นโปรแกรม GROMACS ร่วมดว้ย GPU ท่ีสนบัสนุนไดถู้กน าเสนอข้ึน
ในเดือนมกราคม พ.ศ. 2552 จากนั้น Beta 1.0 ไดถู้กน าเสนอข้ึนในเดือนตุลาคม พ.ศ. 2553 เพื่อเป็นการ
ทดลอง และยงัคงมีการปรับปรุงการใชง้านอยา่งตลอดเวลา  

ส าหรับการพฒันาของโปรแกรม NAMD พบวา่ในเวอร์ชัน่ 2.6 ท่ีไดถู้กน าเสนอในเดือนมีนาคม 
พ.ศ. 2551 ยงัคงไม่มี GPU แต่ต่อมาในเวอร์ชัน่ 2.7 ท่ีถูกน าเสนอออกมาในเดือนมกราคม พ.ศ. 2553 ไดมี้
การพฒันาโดยมี CUDA/Nvidia GPU ในโปรแกรมดว้ย และยงัคงมีการปรับปรุงการใชง้านอยา่งตลอดเวลา  
 นอกจากน้ีกลุ่มนกัวจิยัดั้งเดิมท่ีพฒันาดา้นโปรแกรม และโมเดลล่ิงทางเคมีไดเ้ร่ิมท่ีจะใช ้ GPGPU 
และท าใหส้ามารถท าใหเ้ราใชง้านไดใ้นโปรแกรม GROMACS และ NAMD ดงันั้นการโปรแกรม GPU จึง
เร่ิมเป็นมาตรฐานส าหรับการท าโมเดลล่ิงทางเคมี โดยเฉพาะ graphics cards แต่ละชนิดตอ้งการการแกไ้ข
พารามิเตอร์ (tuning) เน่ืองจากแต่ละชนิดมีขนาดความจ า และจ านวน cores ต่างกนั  
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สรุป วจิำรณ์ และข้อเสนอแนะ 
 

 โครงการวิจยั การใช้ Open-Sources Software ส าหรับวิธี MD-ONIOM โดยการใช้ GPGPU เพื่อ
เพิ่มประสิทธิภาพการโมเดลให้ดียิ่งข้ึน ไดด้ าเนินงานเป็นไปตามแผน โดยไดมี้การเลือกฮาร์ดแวร์ท่ีใช้
เป็นองค์ประกอบส าคญัในการประกอบเป็นคอมพิวเตอร์ท่ีมีประสิทธิภาพสูง และเหมาะสมกบัการท า
การวิจยั รวมถึงไดซ้อร์ฟแวร์ท่ีมีประสิทธิภาพในการใชง้านเรียบร้อยแลว้ โดยค านึงถึงการประหยดัและ
ความคุม้ค่า นอกจากน้ียงัไดท้  าการทดสอบระบบเพื่อยืนยนัวา่ระบบคอมพิวเตอร์ท่ีไดส้ร้างมาสามารถ

ท างานตามค าสั่งเป็นผลส าเร็จไดจ้ริงตามความคาดหมาย เพื่อท่ีท่ีจะไดด้ าเนินงานวิจยักบั open-source 
modelling software ท่ีเหมาะสมในล าดบัต่อไป  

โดยผูว้จิยัในโครงการวจิยัฯ พยายามท่ีจะร่วมปรึกษากบัผูเ้ช่ียวชาญทั้งในทางสาขาคอมพิวเตอร์ 
และสาขาอ่ืน ๆ ท่ีเก่ียวขอ้ง อยา่งท่ีผา่นมาผูท้  าวิจยัในโครงการวิจยัฯ น้ีไดเ้ขา้ร่วมสัมมนาเร่ือง “General-
Purpose computation on Graphics Processing Units (GPGPU)” เพื่อท่ีจะพฒันางานวิจยัช้ินน้ีใหมี้ประโยชน์
สูงสุด และประยกุตใ์ชไ้ดห้ลากหลายอยา่งมีประสิทธิภาพ อยา่งไรก็ตามพบวา่นกัวิจยัในประเทศไทยส่วน
นอ้ยท่ีท างานวจิยัทางดา้นน้ี ทั้ง ๆ ท่ีในต่างประเทศใหค้วามส าคญั และมีผลงานวจิยัออกมาอยา่งต่อเน่ือง 
เน่ืองจากผลงานท่ีไดส้ามารถช่วยลดค่าใชจ่้ายในการค านวณ และยงัเป็นผลงานตีพิมพไ์ดอ้ยา่งดี 

อยา่งไรก็ตามทางโครงการวิจยัฯ จะหาแนวทางท่ีท าให้ GPGPU สามารถใชส้ าหรับการท าการ
ค านวณโดยไม่ซ ้ ากบังานในกลุ่มงานวจิยัอ่ืน ๆ ซ่ึงจะเป็นแนวท่ีเก่ียวขอ้งกบัการท าใหง่้ายข้ึนต่อการ
โปรแกรม ท าใหง้านวิจยัต่าง ๆ สามารถเร่ิมค านวณไดร้วดเร็วข้ึนโดยไม่ตอ้งเสียเวลามากกบัการเตรียม
ขอ้มูลส าหรับการค านวณ หรือแนวทางท่ีเก่ียวขอ้งกบัการประยกุตก์ารค านวณทางทฤษฎีควอนตมับน GPU 
และการค านวณของ Molecular Dynamics Simulation (MD) และ Molecular Mechanic Simulation (MM)  
 ทั้งน้ีเน่ืองจากกลุ่มนกัวจิยัดั้งเดิมท่ีพฒันาดา้นโปรแกรม และโมเดลล่ิงทางเคมีไดเ้ร่ิมท่ีจะใช ้
GPGPU และท าใหส้ามารถท าใหเ้ราใชง้านไดใ้นโปรแกรม GROMACS และ NAMD ดงันั้นการโปรแกรม 
GPU จึงเร่ิมเป็นมาตรฐานส าหรับการท าโมเดลล่ิงทางเคมี โดยเฉพาะ graphics cards แต่ละชนิดตอ้งการ
การแกไ้ขพารามิเตอร์ (tuning) เน่ืองจากแต่ละชนิดมีขนาดความจ า และจ านวน cores ต่างกนั  
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