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Resumo 

Apresentamos neste artigo uma implementação de simulação de dinâmica molecular 
de partículas de Lennard-Jones em um sistema. de processamento paralelo constitufdo 
por uma rede de transputers. Mostramos que o tempo de processamento cresce de 
forma aproximadamente linear com o número de partículas, e decai também de fo rma 
aproximadamente linear com o número de processadores. 

Abstract 

In this work, a new method for molecular dynamics calculations of Lennard-.Jones 
particles in a network of transputers is presented. We show t hat t l1e scaling of simu­
latiou time is approximately linear witb the number of particles. aud the speed-up is 
approximately linear with the number of processors. 
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1 Introdução 

( 'omeçando com as primeiras simulações ue Fermi. Pasta e lllam ( Vf'r (7]). cptt> procu­
riWi\111 desvt'udar o mecanismo de surgimento da irreversibilidade nos sistemas utanoscópil-os 
(determinada pela segunda lei da termodinâmica ) à partir ue equações tle movimento re­
versíveis (equações de Newton). e tomando um forte impulso com as famosas simulações 
de Raluuan [!>)utilizando potenciais contínuos no estudo de argônio líquido. a importância 
da diuãmica molecular no estudo e descrição teórica dos sistemas de muitos corpos vem 
crescendo constantemente. 

Muitas das simulações podem ser levadas a cabo com uma quantidade relativamente 
pequena de partículas [7). e portanto com relativamente pequena demanda computacional. 
sem çomprometer os resultados encontrados. No entanto. em alguns estudos f> fundamental 
o uso de uma maior quant idade de partículas, de forma a aproximar mais ade<tuadamente 
o çaso real [l) , e t ambém pode ser necessária a execução por um tempo simulado maior. de 
forma a possibilitar o estabelecimento do equilíbrio do sistema [2J. 

Desta forma, o uso de um sistema de computação de alto desempenho se toma essencial. 
o que lt.>vou muitos pesquisadores à utilização de supercomputadores [6) ou de máquinas 
especificamente projetadas para o problema (por exemplo, [5) e (4]). 

Neste artigo. procuraremos mostrar que uma solução também viável para <> prohlema 
de escala envolvido uessas simulações pode ser encontrada através do uso de sistemas de 
processamento paralelo. 

Pt·imeiro apresentaremos abreviadamente um dos problemas típiCos de dinâmica mole­
cular. enfatizamlo apenas a. parte mais importante <lo ponto de vista compu ta.donal. Em 
seguida. apresentaremos uma proposta de paralelização. e a análise de seu desempenho. 

2 Dinâmica Molecular 

Lidaremos aqui com o problema da simulação da dinâmica de um coujunto dE! N partículas 
esféricas idênticas tJUe interagem através de um potencial de Lennard-Jones [2): 

( 1) 

onde ,. é a distância entre os centros das partículas, f e fT são constantes que dt>pemlem do 
tipo de partícula. A força de interação será então dada pelo gradiente negativ<? do potencial: 

(2) 

Notemos que a força de interação é sim~trica. isto é. se a força da partícula j sobre a 
t>artícula i é Fij , então a força exercida pela partícula i sobre a partícula j será Fji = -F;i. 
Isso divide pela metade o número de interações que devem ser calculadas. 

As partículas estão distribuídas numa caixa. em geral quadrada (para as simulações hidi­
meusionais) 011 cúbica (para as simulações trid imensionais). de volume V. que é considerada 
como sendo repelida periodicamente em todas as direções (fig. 1). Assim. ao sair por 11m dos 
lados da caixa. a. partícula e ntra pelo lado oposto. o que garante a conservação do ttlÍmero 
de partículas. sem a introdução das distorções c1ue o confinamento das partículas em uma 
caixa fechada pequena poderia gerar1 

I Se int.roJuzimos paredt>S rigiuas delimita nuo o s iste ma ue partículas. isso rPpreseutará 111111\ gra nd~ 
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Figura 1: Condições periódicas de contorno 
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Figura 2: Partículas iuteragentes com uma. partícula dada 

Um pouto importante a ser notado com relação ao potencial utilizado é o de que ele decai 
rapidamente com a distância. Desta forma, para encontrar a força total atuando em uma 
dada partícula, basta calcular a interação desta. partícula com aquelas que se ell(:ontrem 
dentro de um certo raio, chamado t'Clio de cort e, r c dessa partícula. O valor utilizado com 
mais freqüencia. é rc = 2.5u. (fig. 2). 

Tendo sido calculada a. força sobre cada partícula. em um dado instaute t, e conhecendo­
se os valores da posição t' ; e da velocidade v; dessa partícula. nesse instante, podemos então 
encontrar a posição no instante t + ut através da integração numérica das suas e·quações de 
movimento: 

,:i =11dm; 

Pi= F; 

onde 71; é o momento associado à partícula.. e mi sua massa. Esse processo é então repetido 
para um certo numero de intervalos de tempo tit. Os métodos de integração mais utilizados 

dist.orçàoem rt'laçi\o aos sistemas reais. pois qualquer sistema real confinado. mesmo que pl'qneno. aprfflPUIA 
um nümero muito maior de partículas do que é posslv~l simular em um computador atual. A introouçào 
da p~riodicidad" menrionnda elimina essa distorção, pois o sis~ma deixa de sf!r confinado. Com relação ;,, 
distorções por sua ' 't'Z introduzidas por essa periodicidade. são de cartiter muito mais suave. O leitor pode 
encontrar estudos refer~ntes a isso em [8). 
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Figura 3: Di\·isão da caixa em células 

são o Jn-rdilor-corrclo1· r/( Gear [2] e o de Verlet [11] em diversas \'ariantes. :'-lo prt>sPute 
trabalho. utilizamos uma rariante do m~todo de Verlet proposta em [:J] . 

Possuindo os valores de r; e p; podemos calcular características do sistema , tanto tf'r­
mocliuãmicas (pressão. temperatura. etc.) como outras (função de distribuição de pares. 
r<>t'ficienles ele l rausport.e. et.c). 

3 Forma de paralelização 

O modo utilizado para a paralelizaçào do processamento tem como basP o falo df' que racla 
partkula somente intcrage com partículas proximas a ela. Isso permite uma cli\'isào do 
processamento, associando a cada processador um conjunto ele partículas ~próximas~. de 
forma \(Ue as comunicações entre os processadores fiquem limitadas. 

Com esse intuito, dividimos a caixa de simulação em diversos elemento~ retangularf'S 
chamados c fi !lias, cada um tendo seus lados de tamanho maior ou igual ao raio ele cod P ,." 
( lig. :J ). Podemos garantir que as partículas inter agente com uma partícula de uma dada 
c~lula Pstào contidas na mesma célula ou em a lgumas das células vizinhas (8 vizinhas no 
caso bidimeusional. 26 no caso tridimensional) , e que portanto somente estas <.levem ser 
levadas em cousideração durante o cálculo das forças. Isto penuite reduzir o tempo de 
processamento de O(N~ ) para O(N) (veja [10)). 

Associamos então. a cada processador. uma fatia da caixa. dh·idida "verticalmente". ele 
acordo com a divisão das células. conforme a fig. ·L As partículas que estão em células de uma 
dada fatia têm os seus dados armazenados localmente no processador associado. Podemos 
ver Pntào que cadél processador somente uecessita se comunicar com os seus vizinhos. o que 
nos dá tlllll\ estrutma em anel ( fig .. ) )2. 

Notemos l\gora então o seguinte: devido à simetria das forças acima referida, não n~>ces­
sitamos calcular as interações das partícull\s de uma dada célula com todos os seus vizinhos. 
llll\5 l\[>Pill\S com metade. Desta forma. supondo que a varredura3 seja feita ~\·erticalmeute. 
de baixo parl\ cima ... podemos considerar apenl\s as célull\s \'izinhas posteriores a uma dada 

2 NoLl'-~~ aq ui que estamo~ impliciLru11~ntt' as."tmim.lo 411e. ao calcular a nova posição ·I~ uma pMticuln. 
•• la 11~0 l!t' r!\ tlif,.reute da p011içiio ante rior t'lll mai~ do que o 1 atnanho de qual4u~r dos lado~ tlr uma r.: luln. 
[),.fato. o~ tlt'~locamtnt.os apr~enL;~dos por c <Ida parl!culn devem s~r muito mtnor~ nindn. poi.',.. uiio fU'I.'lt' 
nMÍ111 . hnvPrÍR d~masiatla Í11Stahilida<l" 118 int.t'graçi\o num"ricl\, o <!Ut' levariR il 11ecf'!!.,ithult' de r .. tluçiio <lo 
.lt ~ntl>rt'gado. 

3 \'nrrTrlum Je~ig11a aqui o m~todo pelo tlunl con~itleramos C<ltla célula por \ '('Z tlt> forma a calcular roda, 
M i ntl'raç~., de todas M partícula, associadas a um dado processador 
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Figma -l: Divisão da caixa de simulação em fatias 

Figun\ .): .-\nel de processadores 

célula ( fig. 6 ). 
Utilizando-nos deste fato. podemos reduzir ainda mais a necessidade de comunicação 

entre processadores durante o cálculo através da repetição da primeira faixa "vertical~ de 
células de cada processador como última. faixa. do processador anterior (no a.n.el). Assim. 
durante todo o processamento de cálculo de interações. cada processador é auto-sufidentf'!. 
necessitando interagir com os vizinhos apenas em duas ocasiões: na comunicaçilo das forças 
calculadas por ele sobre as partículas repetidas (cujos dados estão associados ao próximo 
processador), e depois de calcular as proximas posições das partículas. quando elas devem 
ser redistrihuídas pelas células. 

Este método de pa.ra.lcliza.çào foi implementado numa rede de fl'ansp!lte1·s. ligada. a um 
computador pessoal tipo IBM-XT. 

4 Análise da proposta 

Analisaremos agora. o desempenho da. forma proposta. de pa.ra.leliza.çào. leYaudo em ronside­
raçilo o tempo de processamento. primeiro através do desenvolvimento de algumas fórmulas 
aproximativas. e em seguida. pela apresentação de resultados de levantamento~ pfetuados. 
Levantaremos primeiro a. dependência com relação ao número de partículas. e P.lll seguida 
com o 11 úmero de processadores. 

4.1 Dependência com o número de partículas 

ll tilizaremos à partir de agora. para simplicidade. as unidades reduzidas de Lennard-.Jones. 
onde a massa da partícula é unitária. e as distâncias são medidas em unidades de a . Faremos 
um levantamento considerando apenas o t.empo necessário para o cálculo das i ulerações. que 
é o fator dominante. Os levantamentos feitos aqui são para o caso bidimensional. ruas podem 
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Figura 6: Celulas vizinhas a considerar 

f11dlment.e ser P.Xtendidos para o Cl\80 tridimensional. 
:;ejam dados o número de partfculas N e a densidade p, e suponhamos que 11 caixa de 

si111ulação é <tnadrada. isto é: l' = L2 , onde L é o lado da caixa. Devemos ler l:'ntão: (I = f!y. 
f' portanto: 

L=~ (!:;) 

Cada célula será quadrada. de lado À ;::: I' e· O número total de células será então Jll = 111 2• 

oml<.>: 

r:rl denot.a o maior inteiro menor que :r. 

L 
111 = f-1 

r e 
((i) 

Considerando as partíc\llas distribuídas, em média, iguahnente em cada célul11, o núuH~ro 
de p;u'l.kul11s por célula ser ri 11 = N f M. O ntimero médio de interações entre as partículas 
de cada célula será. então: 

11(11- 1) 11
2 

2 :::,:2 
<.> da célula com cada uma de suas vizinhas será 11

2
• 

(i) 

( ~omo devP.mos usar 11penas apenas a met11de de seus vizinhos ao verific11r os parP.S quP 
podem interagir, os valores aproximados de tempo de cálculo de distância de pares serão: 

(8) 

onde lr1 i> uma constante. 
As interações que precisam efetivamente ser calculadas são metade das p11rtknlas que 

Re Pnconlrlllll dentro de um círculo de raio ,., em relação a uma partf.c~,tla dada. lltilizat11os 
11Jwnas a metade pois c11da par precisa ser considerado apenas uma vez. Portanto. dentro 
da :;uposição de partículas distribuídas uniformemente: 

(!J) 

onde 1.·1 é uma constante. 
O t.empu tot11l pam um passo de simulação (de I 11 I+ Ll.t) será então: 

( lO ) 
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Tabela 1: Valores Je tempo de cálculos 

.V I .1/ I 11 I TI 
Y8 lG 6.13 O.OG 

.)12 81 6.32 0.31 
1058 196 :).-!0 0.60 
:!0-!8 :361 .).67 1.19 
5000 900 5.56 2.88 

10082 184!) i),-!.j :J.T=> 

<.'oll\·ém salientar que 11 é afetado principalmente pela densidade p. e so1nente de forma 
senmdária pelo niunero de partículas. e mesmo 11ssim. sem um crescimento conl íuuo . .Já 
.\1 é afPtado principalmente pelo número de partículas. Podemos concluir. t'utão. que o 
tempo de proressamento cresce linellrntente com o número de partículas. O ünko fator que 
determina a quebra da li nearidade é a necessidade de arredondar L/ 1·< para um nüutrro 
inteiro no cálculo de m. 

N11 tabela l. apresentamos os valores calculados de ,\[ e n para din•rsos valorPS de .V. 
com p = 0.8-!-tl. juutamente com o tempo de exentçào (em segundos) le\'aut.ado para um 
pa.~so de simulação em um tmns ptttn·. 

Um cálculo pelo método dos míuimos quadrados nos dá k1 = 1.06 ·I o-·; e k-l = :1.72 · JO-·'. 

4.2 Dependência com o número de processadores 

AnalisPmos agora a dependência do tempo de processamento com o número de proce!l~adorPs 
utilizados. A primeira coisa a notar é que a análise anterior se aplica a cada um dos proces­
sadores se, ao invés dos 1\1 e N totais , utilizarmos o número de células e dP partículas desse 
1lndo tn-ocfssnd01·. Observe-se também que. como os cálculos de força são feitos indepen­
dPutemente pelos processadores. o tempo total será determinado pt>lo tempo do processador 
que tiver a maior carga. 

Como já vimos. as ,\[ célula.'! são divididas em fatias "verticais" para cada proces!lador. 
D~C"sta forma. ca<.la processador ficará com uma parte Jas m colunas de células. No entanto. 
a di visão nem sempre pod~C"rá ser igua l. mas apenas quando m for múltiplo de 11 (número de 
processadores)~ . Assim, o número de colunas máximo em um processador será: 

1h = Lm/pJ ( 11 ) 

onde l-r J indica o menor inteiro maior que :t·. Teremos. para o maior número de célulM rm 
um processador. i·I = nuh. O número de partículas nesse mesmo processador ser á iV ~ tÚ 11. 

Podemos entã.o utilizar a expressão ( 10) com i\ i no lugar de M e "V no lugar de .V. 
Portanto. o tempo de processamento decai de forma aproximadamente linear com o 

número de processadores. sendo que a quebra da linearidade só ocorre devido à necessidade 
de arredondamento de m/ p para um valor inteiro no cálculo tle 1il. No eu tanto. este fator 
uào apri!Senta nenhuma tend~ncia dominante de crescimento. seja com .V seja com p. 

Na tabela 2 apresentamos o cálculo de tempo de processam~C"uto uo caso .V = 1008:!. 
p = O.SH:.!. para l. 'l e :3 processa<.lores. utilizando os valores de 1.·1 e /.·.l encout.rados autrri­
ormente. Apresentamos também. na última coluna. o t!C'mpo efeti,·amente leva ntado. VPmos 

1tltnn OUHII rorma ~eria :.Iterar o tamanho <las células. ue rornlll .,ue tÍ\'essemos 111 tnultiplo ,(e I'· Esse 
mt'louo não ~rã estudado aqui. 
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Tabela ~: Tempos ele processamento em função do número de processadore~ 

j p I 1i1 I .\1 I T(rakul11do) I T(rPal) I 
I -!:3 18-!\J :3.7:1 .). ;.; 
:1 22 \14G 2.\):l 2.8-! 
:l 1-3 6-\.j 2.00 UI-i 

qut> os ,·atores rakulados silo bastante próximos do~ ,·a.lores encontrados nas s imulaçóPS. 

5 Conclusão 

.-\prPSentamos uma forma de implementação em paralelo de simulações de d inâmica. mole­
rula.r. As análises apresentadas mostram principalmente dois fatos: 

• O crescimento do tPmpo de processamento é aproximadamente linear com o mÍmt>ro 
de partículas envoh·ido. a menos de algumas descontinuidades determinadas por a.pro­
xituaçào para. inteiro no cálculo do nümero tota l de rélulas: 

• A queda. do tempo de processamento com o uúmt>ro de processadores é ta.1nbém aproxi­
madamente linear. com algumas descontinuidades devidas a aproximação pam inteiro 
no níkulo do níunero de colunas de células por processador. 

Com rt-lação às descont-inuidades apresentadas. devemos notar que Pias se tornam cada 
,.ez lllt'UOII importantes à medida. que cresce o número lotai de part.ícu las. Desta fonna. o 
lllt:lodo apresentado é adequado para. a simulação de sistemas grandes por dinâmica. mole­
cular . 
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