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APRESENTAÇÃO 

Enquanto esta obra era produzida, a humanidade via-se diante de uma 
de suas maiores crises recentes: a pandemia do novo coronavírus. Este cenário 
escancarou a importância da ciência como ferramenta e um dos pilares da evolução 
da sociedade. Ao lado da ciência, a engenharia implementa o conhecimento 
desenvolvido na forma de produtos e serviços, tornando real e sustentável o 
conhecimento científico.

Sem dúvida, o que tornou possível verdadeiras revoluções na ciência e na 
engenharia foram os conhecimentos desenvolvidos na interface entre distintas 
áreas do conhecimento. As ciências biológicas e a engenharia ambiental produziram 
equipamentos para tratamento de efluentes empregando microrganismos. A 
computação e a engenharia de processos permitem que um funcionário monitore e 
controle uma fábrica mesmo estando a quilômetros de distância. A medicina, física 
e engenharia elétrica produzem equipamentos que enxergam o interior do corpo 
humano em alta resolução.

Neste sentido, esta obra é uma coletânea de trabalhos de professores 
cientistas e engenheiros, com vasto conhecimento em suas áreas de atuação, que 
destaca como a ciência e a tecnologia são empregadas para resolver problemas 
da sociedade. Em comum, além dos esforços para tornar a sociedade e a indústria 
mais sustentáveis, está o fato de todos os trabalhos terem sido desenvolvidos na 
cidade de Campinas ou em cidades próximas.

A multidisciplinaridade presente nesta obra é reflexo de um trabalho em 
construção no sentido de agregar o conhecimento acumulado e condensá-lo em 
produtos e serviços ou mesmo um fim em si, visando informar a sociedade de que 
temos pesquisa de boa qualidade sendo feita no Brasil.

Com o compromisso de incentivar a pesquisa acadêmica, divulgar e 
disseminar o conhecimento, a Editora Atena, através dessa obra, traz um rico 
material pelo qual será possível atender aos anseios daqueles que buscam ampliar 
seus estudos nas temáticas aqui abordadas. Boa leitura! 

Dilnei Giseli Lorenzi
Pró-Reitor de Ensino Pesquisa e Extensão

Universidade São Francisco 
Filipe Alves Coelho

Iara Lúcia Tescarollo
Vicente Idalberto Becerra Sablón

Organizadores
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RESUMO: A ciência é um motor essencial para 
os avanços de toda a humanidade e a utilização 
dessa poderosa ferramenta  é possível criar 
diversos modelos. Um desses modelos é a 
simulação computacional que permite predizer, 
entender e fazer  a ciência avançar de diversas 
formas. Um dos tipos de simulação computacional 
é a dinâmica molecular, pela qual é possível 
compreender o comportamento de átomos e 
moléculas nos mais diversos cenários. Esse 
entendimento atomístico ajuda na produção de 
novos materiais, fármacos, vacinas e diferentes 
outros alvos. Para que seja possível utilizar 
a dinâmica molecular, é necessário grande 
poder computacional, nesse momento e que a 
dinâmica molecular precisa da computação de 
alto desempenho. A união da dinâmica molecular 
com a computação de alto desempenho é uma 
poderosa ferramenta rumo à novas e promissoras 
descobertas.
PALAVRAS-CHAVE: Dinâmica molecular, 
computação de alto desempenho, fármacos.

HIGH PERFORMANCE COMPUTING AND 
MOLECULAR DYNAMICS

ABSTRACT: Science is an essential engine for 
the advances of all humanity and the use of this 
powerful tool is possible to create several models. 
One of these models is computer simulation 
that allows to predict, understand, and advance 
science in different ways. One of the types of 
computer simulation is molecular dynamics, by 
which it is possible to understand the behavior 
of atoms and molecules in the most diverse 
scenarios. This atomistic understanding helps in 
the production of new materials, drugs, vaccines, 
and different other targets. To be able to use 
molecular dynamics, a larger computational 
power is needed, at that moment when 
molecular dynamics needs the high performance 
computing. The union of molecular dynamics with 
high performance computing is a powerful tool 
towards new and promising discoveries.
KEYWORDS: Molecular dynamics, high-
performance computing, drugs.

1 |  INTRODUÇÃO
Durrant et al. (2011) apresentam a 

citação do vencedor do Prêmio Nobel Richard 
Feynman:

“se nomearmos a suposição 
mais poderosa de todas, o 
que nos leva a tentar entender 
a vida, é que todas as coisas 
são feitas de átomos e que 
tudo o que as coisas vivas 
fazem pode ser entendido 
em termos de os jigglings e 
wigglings dos átomos.”



 
Capítulo 3 27

Para entender o comportamento da matéria, dos seres vivos e todos os 
elementos do universo, é necessário utilizar uma ferramenta muito poderosa, 
chamada ciência. A ciência tem por objetivo, entre outros, investigar e compreender 
mecanismos naturais que poderão servir de base para o desenvolvimento de 
metodologias inovadoras, fármacos , novos materiais e diversos outros avanços. 
Para a prática científica, é possível utilizar uma abordagem teórica, com base 
apenas no conhecimento e modelos estabelecidos ao longo do tempo e, a partir 
deles, produzir  novas descobertas. De outra maneira, pode-se utilizar os métodos 
experimentais, quando técnicas experimentais e equipamentos são elaborados 
sobre uma base teórica e utilizados a investigação de hipóteses e ideias com 
potencial para a produção de  novos conhecimentos. Numa terceira abordagem, são 
as simulações em computador, utilizando uma base teórica, que permitem  a criação 
de um novo ambiente dentro do universo computacional, ampliando a variabilidade 
dos testes experimentais que podem ser utilizados em uma investigação científica 
(Kaufmann e Smarr, 1992). No entanto, essa abordagem técnica-experimental 
utiliza diversos itens e equipamentos consumíveis, muitas vezes com altos custos. 
Porém, já é possível diminuir ou mesmo eliminar os custos experimentais com o uso 
da simulação de dinâmica molecular (DM).

2 |  DINÂMICA MOLECULAR
Simulações de dinâmica molecular são técnicas bastante utilizadas 

para estudar o comportamento dos materiais, determinando o movimento dos 
átomos (Rapaport, 2004). Essas simulações podem prever o comportamento dos 
materiais em diferentes condições de temperatura, pressão e solvatação, sem a 
necessidade da realização de experimentos físicos (Alessandrini, 2015). Para isso 
faz-se necessário o uso de computadores. Atualmente, os computadores têm um 
papel importante na rotina de todos, mesmo quando tarefas simples precisam 
ser executadas. Em se tratando de ciência, além da teoria e dos experimentos as 
simulações por computador são consideradas atualmente o terceiro pilar importante 
do “fazer ciência” e aparecem como ferramentas poderosas, capazes de prever 
resultados de experimentos, principalmente daqueles que precisariam ser realizados 
em condições ambientais extremas, como altas temperaturas ou altas pressões. 
Simulações computacionais podem até mesmo fornecer a perspectiva dos custos 
de realização de um teste real (Hollingsworth e Dror, 2018).

Compreender e simular o comportamento dos átomos é uma tarefa 
importante na ciência dos materiais, fundamental para prever novas propriedades, 
desenvolver novos materiais e novos medicamentos. Por exemplo, enquanto a 
indústria farmacêutica gasta cerca de US $ 50 bilhões anualmente na pesquisa de 
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fármacos, esse investimento resulta apenas em 20 novos medicamentos, em média 
(Munos, 2009). Assim, simulações em computador foram projetadas para acelerar 
o processo de desenvolvimento de medicamentos e outros materiais, visando a 
economia de tempo e dinheiro  (Doshi e Hamelberg, 2015). A aceleração da pesquisa 
científica levou a recentes avanços na compreensão dos mecanismos moleculares 
e celulares da dor. Kasimova et al. 2014, por exemplo, obteve informações sobre a 
modulação do canal de íons dependentes Kv1.2 - canais celulares relacionados às 
vias de sinalização relacionadas à dor. Filizola, 2019 simularam o comportamento 
de alguns receptores e, com base na compreensão da interação receptor-ligante, 
propuseram novas abordagens mais eficientes para o uso de medicamentos opioides 
direcionados alívio de condições dolorosas.

Usando simulações de DM, um pesquisador pode obter informações sobre 
como um sistema real se comporta dentro do potencial de interação realista, mas 
para executar uma simulação de DM, algumas etapas precisam ser seguidas. A 
figura 1 apresenta esses passos: 1 - Usar um campo de força para o tipo de átomo; 
2 - Calcular a força com base no campo de força; 3 - Integração numérica para 
calcular a velocidade e a posição do átomo.

Figura 1: Dinâmica molecular e seus passos (Gelphi, 2015).

O potencial de interação desempenha um papel crucial nas simulações 
clássicas de DM. Esses potenciais são aproximações ou representações clássicas 
de potenciais quânticos. Como os núcleos são muito mais pesados que os elétrons 
(aproximação de Born-Oppenheimer), o movimento dos núcleos pode ser tratado 
independentemente do movimento dos elétrons. Assim, a trajetória das partículas 
(núcleos) é determinada pela paisagem de energia criada pelos elétrons. Geralmente, 
o cenário energético é descrito por expressões analíticas que dependem do tipo 
de interação. Por exemplo, o potencial de Morse é uma boa aproximação para a 
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interação entre dois átomos.
Em geral, as interações inter e intramoleculares são incorporadas através de 

expressões analíticas no potencial total de interação. O conjunto das expressões 
e de seus parâmetros é conhecido como campo de força. O potencial V a seguir, 
representa um campo de força que descreve o alongamento da ligação, deformações 
angulares e de torção (termos ligados), van der Waals e interações eletrostáticas 
(termos não ligados).

Para resolver o movimento das partículas, são necessários tamanhos de 
intervalo de tempo de 1 femtosegundo. O uso desse pequeno intervalo de tempo 
requer muitas etapas de integração para atingir um tempo realista da ordem de  
microssegundo – milissegundo. Enquanto o aumento da potência computacional 
(operações de memória e fl utuantes por segundo) da escala peta para a exa escala 
(Fig. 2) pode permitir estudar sistemas maiores (1015 átomos) para tempos maiores, 
as abordagens paralelas atuais da DM baseadas em técnicas de computação de 
alto desempenho, como decomposição de domínio, ainda não são capazes de 
simular a escala de tempo  microssegundo – milissegundo, mesmo para sistemas 
relativamente pequenos.

Figura 2: Escala da DM relacionando número de átomos e escala de tempo. (Perez,  
Huang e Voter, 2018).
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O tempo de simulação é uma limitação dos métodos de DM, atualmente, é 
possível simular processos de até picossegundos - nanossegundos usando a DM 
clássica com quantidade limitada de átomos, enquanto as escalas de tempo em 
microssegundos - milissegundos não são atingidas para sistemas maiores (103 até 
106 ) (Perez et al. 2009). A limitação na escala de tempo que pode ser alcançada 
pela DM está relacionada ao movimento muito rápido de átomos com períodos de 
vibração da ordem dos femtosegundos. Assim, para descrever o movimento atômico 
corretamente, são necessários intervalos de tempo de 1 femtosegundo, ou menos, 
para a integração numérica das equações de Newton. Para esse tamanho de 
etapa de tempo, são necessários um bilhão de etapas de integração para simular 
uma escala de tempo mais realista de 1 microssegundo (Uberuaga et al. 2005). A 
simulação de etapas tão grandes de integração é computacionalmente intensiva e 
pode ser proibitiva, mesmo para grandes supercomputadores.

Para resolver o problema do tamanho limitado da etapa em DM, diferentes 
estratégias foram propostas. As estratégias variam desde o uso da computação 
de alto desempenho para acelerar simulações DM até técnicas que tentam 
encontrar maneiras de fazer com que os átomos mudem de um estado para outro 
mais rapidamente, como hyperdynamics e parallel replica (Peng et al. 2018). 
Outra estratégia, proposta por Tewary (2009), utiliza a função de Green (técnica 
para resolver equações diferenciais) para resolver a equação de movimento de 
Newton. Este método de DM baseado na resolução da função de Green do sistema 
- denominada Dinâmica Molecular da Função de Green (GFMD) - foi aplicado 
para simular a propagação de um pulso mecânico em uma rede unidimensional de 
osciladores.

Apesar da grande extensão na escala de tempo das simulações DM obtidas 
pela técnica GFMD, e da promessa de ter resolvido o  “problema de temporização 
na modelagem molecular”, a técnica não foi amplamente disseminada e usada pela 
comunidade científica. Um dos motivos é o custo computacional apresentado pelo 
GFMD, que é mais alto do que as técnicas tradicionais de integração comumente 
usadas nos códigos DM, como os esquemas Verlet ou Leap-frog. GFMD requer a 
diagonalização de uma matriz envolvendo as massas atômicas e os coeficientes de 
Taylor da expansão. 

Existem outras técnicas para lidar com as limitações de tempo da DM. A 
dinâmica molecular acelerada (Voter, 1997; Voter et al. 2002) fornece meios de 
executar etapas de tempo maiores ou até mesmo  “saltos’’ de tempo. Nesse caso, a 
trajetória do sistema é estimulada para encontrar um caminho para escapar de um 
mínimo do energético da configuração atômica mais rapidamente do que em uma 
simulação tradicional de DM (Voter et al. 2002).

No entanto, um sistema atômico com maior quantidade de átomos, que 



 
Capítulo 3 31

está tentando atingir uma escala de tempo mais realista, não poderia ser simulado 
em um tempo de computação aceitável devido à limitação da dinâmica molecular, 
bem como à propagação do erro. Existem algumas limitações de DM implícitas em 
modelos matemáticos (Steinhauser e Hiermaier, 2009): 1-) Condições de contorno 
artificiais: devido a uma limitação de memória do computador, alguns sistemas usam 
um limite periódico, este artifício pode levar a erros de interpretação da simulação. 
2-) Corte para interações de longo alcance: novamente, devido a uma limitação 
do poder computacional, as interações de longo alcance são cortadas, restringindo 
as interações dos átomos. 3-) As simulações são clássicas: os átomos vibram em 
uma frequência muito alta, DM segue o clássico de Newton, forçando a etapa de 
simulação a estar mais próxima da frequência de vibração da matéria. Os elétrons 
estão no estado fundamental e os campos de força aproximados são aditivos de 
pares: não há elétrons explícitos DM, eles estão implícitos nos campos de força, 
isso pode limitar as possibilidades de simulação. 4-) Tempo limitado de simulação: 
as bases DM  estão na equação de movimento de Newton e as simuladas devem 
refletir um sistema real de átomos; portanto, são necessários vários pequenos 
passos de tempo (1fs) para simular um sistema realista.

A DM tem sido grande aliada dos estudos de alvos biológicos. Hanson et al. 
(2015) utilizaram, por exemplo, simulações de DM para entender o comportamento 
da molécula de capsaicina, um componente ativo das pimentas chili responsável 
pela picância. A capsaicina é uma molécula capaz de ativar receptores do tipo 
TRPV1 (Receptores de Potencial Transiente Vanilóide do Tipo 1), canais iônicos 
sensíveis ao calor expressos em fibras neuronais não mielinizadas do tipo C.  Com 
essa simulação, foi possível entender o papel da bicamada lipídica em um sistema 
que imita a membrana celular e, assim, compreender a interação capsaicina-TRPV1. 
Outro estudo investigou  a interação de um receptor de neurônio específico, com 
um poderoso analgésico chamado fentanil, um opioide sintético 80-100 vezes mais 
forte que a morfina (Lipiński et al. 2019). A figura 3 mostra um dos resultados dessa 
pesquisa.
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Figura 3: Simulação de uma molécula analgésica de fentanil interagindo na cavidade 
do receptor μ-opioid (Lipiński et al. 2019).

Para que seja possível utilizar a DM, lidar com uma grande quantidade de 
átomos, diversas interações, gravação dos estágios da simulação e diversos outros 
elementos, se torna necessário o uso de computadores de grande porte.

3 |  COMPUTAÇÃO DE ALTO DESEMPENHO
A simulação de sistemas atômicos e moleculares complexos e grandes exige 

o uso de todo o recurso computacional disponível. Supercomputadores com grande 
número de unidades de processamento e memória também foram utilizados para 
resolver o problema de tempo de simulação DM (Fabregat-Travera et al. 2018). 
Muitas técnicas de High Performance Computing (HPC) podem ser aplicadas para 
permitir a utilização da potência computacional fornecida pelos supercomputadores. 
Essas técnicas de HPC são divididas em quatro grupos principais: memória 
compartilhada, memória distribuída, sistemas híbridos e sistemas heterogêneos. 

Em geral, duas abordagens são usadas para obter alta potência computacional: 
1- aumentar o clock do processador, a capacidade da memória etc.; ou 2- dividir 
a tarefa computacional em vários computadores (ou vários núcleos). A primeira 
abordagem requer um pequeno esforço dos programadores, porque as instruções do 
programa serão executadas mais rapidamente, mesmo sem alterações nos códigos 
do computador. No entanto, vários limites (físicos e técnicos) são grandes demais 
para serem transpostos em tempo hábil e alcançarem frequências mais altas. Por 
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esse motivo, a segunda abordagem pode ser mais rápida e barata, embora exija um 
esforço maior dos programadores para analisar as possibilidades de paralelismo, 
design e implementação, testar a correção e encontrar as melhores configurações 
de desempenho (Breshears, 2009).

A programação de memória compartilhada consiste em usar técnicas 
nas quais vários núcleos ou processadores compartilham a mesma memória. A 
comunicação entre os núcleos é feita através da memória do nó computacional e 
quando um dos processadores precisa de alguns dados que estão na memória, ele 
pode acessar isso diretamente. Essa técnica pode ser usada com várias bibliotecas 
e estruturas. Dois deles são a Interface do sistema operacional portátil (POSIX) e 
OpenMP (Gebali, 2011). O POSIX é uma família de padrões especificados pela 
IEEE Computer Society para manter a compatibilidade entre sistemas operacionais. 
Os Threads POSIX - diferentes linhas de processamento no mesmo processo do 
computador - consistem em um API para processos leves, seguindo o padrão 
POSIX (Mitchell et al. 2001).

Uma das bibliotecas que facilita o desenvolvimento de software paralelo é o 
OpenMP. Consiste em um API que facilita a programação de memória compartilhada 
(Chapman et al. 2007). Vários compiladores suportam a marcação que o OpenMP 
fornece, como: GCC, XL da IBM, entre outros. A implementação de códigos paralelos 
com o OpenMP consiste basicamente em áreas de marcação que devem ser 
paralelizadas.Com todas essas funcionalidades, o OpenMP parece ser uma solução 
ideal para a maioria dos casos em que é necessário aumentar o uso computacional 
e reduzir o tempo de processamento. No entanto, é necessário planejar e analisar 
os algoritmos a serem implementados. À primeira vista, OpenMP resolve qualquer 
problema de paralelismo de marca única. Em aplicativos bem projetados, a inserção 
de OpenMP tem a característica de ser bem-sucedida e ainda simples (Chapman et 
al. 2007). No entanto, como a complexidade do paralelismo é entregue à biblioteca, 
pode-se esperar o uso de alguns ciclos para resolver o que deve ser processado e 
onde.

Dado esse fato, é de se esperar uma pequena variação no desempenho, 
dependendo do tipo de problema e do número de threads para resolvê-lo. De 
qualquer forma, todas as funcionalidades do OpenMP têm grande valor em um 
contexto fechado de um computador (com a possibilidade de múltiplos núcleos). 
Para cenários em que não é possível adicionar mais núcleos de processamento a 
um computador, a solução OpenMP é limitada. Para resolver a limitação, existem 
outros modelos de programação para distribuir a carga computacional. No entanto, 
essa carga será distribuída entre vários computadores. Com as configurações 
feitas consistentemente no ambiente usado e o problema em foco, os modelos 
de programação diminuem o tempo total de execução. Portanto, as técnicas de 
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computação de alto desempenho dependem totalmente do domínio do aplicativo e, 
se aplicadas erroneamente, podem aumentar o tempo de execução.

No modelo distribuído, os computadores não trocam dados através do sistema 
de memória, mas através de um barramento específico da comunicação. Para 
possibilitar a comunicação, é necessário um protocolo para definir como as mensagens 
serão. Além do protocolo, é necessário usar uma tecnologia de comunicação. 
Portanto, o cenário se repete como no caso do POSIX Thread versus OpenMP. No 
entanto, neste caso, a competição é entre Sockets e MPI. O MPI consiste em um 
protocolo de comunicação padronizado específico para processamento distribuído 
com várias implementações (Hager e Wellein, 2010). Usando o MPI, é possível 
que vários computadores troquem mensagens. Entre as várias implementações 
estão o OpenMPI e o mvapich. Todas as implementações seguem um protocolo 
que estabelece o formato das mensagens. A troca de mensagens relata vários itens 
relevantes para a tarefa, como qual processo está enviando a mensagem e que 
tipo de dados serão processados. Toda essa informação estabelece que cada nó 
que recebe as mensagens saberá como proceder. No entanto, os computadores 
interconectados ainda podem conter vários processadores (ou vários núcleos). 
Nesse novo cenário, é necessária uma abordagem diferente para usar totalmente a 
capacidade computacional. Em um cenário em que existem vários computadores e 
em que cada computador possui vários processadores ou núcleos, é necessário um 
cuidado especial para distribuir as tarefas para cada nó.

Cada nó tem vários processadores conectados por uma rede. Dessa forma, 
cada nó pode receber tarefas e segmentá-las para que cada processador receba 
parte dessa carga de processamento (Hager e Wellein, 2010). Nesse modelo 
híbrido, é necessário explorar o máximo de cada nó e até dividir a tarefa entre 
diferentes máquinas. O MPI fornece a forma de comunicação entre os processos 
(que estarão em máquinas diferentes) e o OpenMP fornece as características 
para que vários núcleos de processamento recebam partes dessa tarefa. Essa 
abordagem é pertinente porque o número de núcleos por máquina está aumentando 
e ainda existem várias limitações para criar um computador com muitos núcleos. 
A abordagem híbrida é mais comumente aplicada em pacotes de simulação de 
dinâmica molecular como LAMMPS (in ‘t Veld et al. 2008) e softwares de mecânica 
quântica como Quantum ESPRESSO (Giannozzi et al. 2009) e VASP (Sun et al. 
2003).

Existem várias maneiras de aplicar essas técnicas de computação nas 
simulações de DM. Na decomposição de domínio, os átomos e suas contrapartes 
não conectados são distribuídos entre os processadores. Todas as coordenadas 
atômicas são distribuídas antes de calcular as interações e, após o cálculo das 
forças, suas novas posições também são distribuídas (transmissão). Essa técnica é 
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caracterizada pela grande comunicação entre processos e threads. Nesse cenário, 
o uso de arquiteturas com muitos núcleos ou sistemas híbridos pode ser de grande 
valor devido ao número de processadores disponíveis. Como a comunicação entre 
processadores é baseada em barramentos e não em redes, o tempo de comunicação 
é defi nido por O(N). Na decomposição por força, é feita uma divisão de blocos da 
matriz que representa todas as combinações de pares de átomos. Dessa maneira, a 
comunicação na transmissão anterior é evitada por uma comunicação mais seletiva. 
No entanto, a geração de tais blocos tem um custo computacional. Nesta etapa, os 
sistemas heterogêneos têm mais vantagens porque usam dois tipos de arquitetura, 
muitos núcleos e múltiplos núcleos. Assim, os cálculos de separação da matriz e 
o cálculo da simulação podem ser feitos na arquitetura mais conveniente, com um 
tempo de comunicação de O , onde  p é o número de processadores. Na 
decomposição espacial, a região geométrica da simulação é dividida e processada 
em um nó. Em certos casos, é necessária a migração entre as regiões, o que requer 
comunicação entre os nós. Portanto, em sistemas heterogêneos, essa abordagem 
tem ganho computacional devido à diversidade de tipos de processadores com um 
tempo de comunicação  O (N/ p).

Cada uma das três técnicas tem custos de comunicação diferentes. O custo 
computacional da comunicação entre os nós de processamento e cores deve ser 
proporcional ao custo computacional do processamento. Portanto, o tempo usado 
para dividir e executar a comunicação da tarefa nas três abordagens acima deve 
sempre ser menor que o tempo de processamento das forças, posições etc. Essas 
três maneiras aceleram o DM globalmente, ou seja, o algoritmo paralelo consiste em 
dividir as etapas da DM em vários threads, processos ou computadores. No entanto, 
em cada etapa, existem algoritmos que podem acelerar a simulação.

Outra maneira de fornecer uma simulação de DM mais rápida é usando 
hardware com arquiteturas diferentes da CPU comum. Hardware com muitos 
núcleos pode ser usado para alcançar tempos mais realistas (Stone et al. 2017). 
As arquiteturas atuais de vários núcleos possuem muitos processadores, como o 
Nvidia Tesla C1060 com 240 núcleos e o Intel Xeon Phi Coprocessor 7120X com 61 
núcleos com 4 threads cada. Na arquitetura GPU, é possível notar que há uma grande 
especialização no aspecto da computação intensiva (vínculo de CPU). No caso do 
Xeon Phi, que mostra características semelhantes às da GPU, os processadores 
são dedicados ao processamento de vetores e à baixa troca de dados pela memória 
externa do Xeon Phi.

O acesso a GPU e ao Xeon Phi é feito de maneira semelhante ao OpenMP.
Certas áreas dos códigos estão marcadas para serem executadas nesses 
dispositivos. Existem vários estudos sobre quais partes dos códigos devem ser 
executadas nas arquiteturas many-core e multicore. Zhu et al. (2013), Shkurti 
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et al. (2013) e  Hou e Ge (2012) apresentam um conjunto de algoritmos de DM 
adaptados ao sistema GPU, além de mostrar um sistema de separação dos átomos 
para maximizar o uso como GPU, cada trabalho descreve os meandros necessários 
para o problema de destino. Com isso, os sistemas heterogêneos devem poder 
determinar qual opção de arquitetura é melhor para cada parte do código. O trabalho 
de (Kutzner et al. 2015) demonstra que o GPU possui ganhos quando comparado 
com as CPUs em vários cenários. Isso demonstra a necessidade de usar a arquitetura 
many-core. Dessa maneira, o uso computacional aumenta e o tempo computacional 
diminui nas arquiteturas corretas. Todos esses modelos computacionais, junto à 
dinâmica molecular, se apresentam como uma ferramenta muito poderosa para 
a entendimento e descoberta de novos fármacos potenciais, materiais e mesmo 
vacinas. Essas técnicas podem ser utilizadas para que seja possível obter avanços 
em diversas áreas.
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