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Res umo 

D<•srre\"t'IIIOS n<pti 11111a reformul;~çiio do 111 ~1odo " " paralclizaç;io d(' dimi111irõl 
111ul<••·ular proposlo <'111 [Tra92]. ~lostra noos <JIIl' o no,·o 111t'lodo aJ1n•se11ta llll'lhor 
<l~s~IIIPl'llho. <.' apr<.'s<.'nlalllos rcs11haclos d<• l'X<'C IIçiio e111 1111111 redE' d(' ltYm.•pulr t·.•. 

Abstract 

This work pmpoSl'S SOIIIl' •·hanp;<•s in Ih<• Jmral <"liza liun t<•rhlli<JII<' fnr 1110l<•rular 
dy11alllics usl'd 011 ;o JHE'\"ious p<lper [Tra9:.!]. \\"<.' show I h ai 1 he 11cw llll'1 hod p;i\"<'S 
IJt>llt•r IJf! l' fUrlll t,lln .•. a u c.l p rc.•st>UI ~Ol tll' C!Xt't'U I io ll rc. .. sult s i lt fi ue l work ur ll'fllr $JICII(· r·s. 
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1 Introdução 

Em um 11rtigo anterior [Tra92}, aprt>sent.amos um método de para i .. Jizaçlio dl' clinâmica 
molecular para sistemas que trabalham sob o paradigma de memória di~t rihuída com 
passagf'm de nu•nsagens. como é o caso de uma rede de II'IIIISJIIII crs. 
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Naquele trabalho utilizamos, para a otimização do cálculo das forç<~s r•ttl rr· par<·s. um 
algoritmo conheddo como algoritmo rir cé/ulns [ATSí}. Est(' algoritmo foi utilizado pois 
apresenta as seguintes propriedades: 

• Crescim('nto linear do tempo de proces~an1en to con1 o ttlÍ1nl'l'O d .. p<~rtkulas 

• Facilidade d(' para.Ie lizaçào atravcis da di\·isilo "geomcit rica" do I r11balho <"niH· os 
di,·ersos process11dores 

Ne~t"' artigo propomos a utiliz11ção de nm outro a lgorit1no. <tU(' consisl.t' na <'vmbinar;;io 
do algorit-mo de ccilulas com outro algorit.mo, conhecido como algoritmo dP l~tbrltt tlr r•i:
;,/ros com nlunli:nçào ill/r·~qiinllc. Este tilt imo ci um algoritmo inicia lm('nte utilizado por 
Vedet (Ver6í}. e cuja combinação com o de célu las tem sido proposta na litr•r.,tura (\'er. 
por exemplo [Abr86}). Este algoritmo combinado apresenta ainda as ,·antagpns apresc-n
t.arlas para o algoritmo de <·élulas. mas reduz ~ensi \'Pinwnl <" o ten1po dP pron'ss;unr•nt o. 
espPda lmente no caso de simulações tridim('nsionais [Tra!M}. 

Propomos aqui tamh~muma alteração. en1 rf'laçào a [Trat12}. ela forma como" rJi,·isilO 
geométrica r realizada. entre os processadores. 

2 Descrição do método proposto 

A fim de possibilitar uma análise do método proposto. aprl'se tt1Hr .. n1os init-ialnwttl<' •n11a 
breve dt>snição do problema. ap('nas em seus asp<"clos significati,·os para o as~unto e-m 
questão. Em seguida apresent.a.remos os algorit1llOS ,, n forma de- cl i,·isilo proposta. 

2.1 Breve descrição do problema 

O problema consiste em calcula r a evolução tempora.l de um sist.enHI de N pari ícu las. 
sujeitas à inte ração nnilua por um potencial especifirado. atra\'l?s da int egração d11s 
equaçÔf's de movimento do sistema. 

As interações envolvidas são de cm to alcance, o que signifln1 que-. quando duas 
partículas estão a distânci11 maior que uma dist ãnci11 Pspe<"i ficad~ r ... •·onsidera-sc- que 
não existe intera.ção entre essa.• partículas. Ver figura I. DP forma a <'liminnr Pf<'ilo~ df' 
horda ( ,·er [AT8í }). o espaço onde as partícul11s são dist ribuíd~s ~ ('Onsid<•rlldo rc-rwt i< lo 
pl'riodicamente de forma infinita em toda~ as direções. 

O intervalo de tempo til escolhido para a integração nu111Prica rlr·n· srr so1ficir•nl r•
mente p("((Heno. de forma a que os erro~ int-rod uzidos p<'la 11pmxiruaç~u llll llll;rica sl'j~m 
pequenos. Isso faz com que os deslocamentos sofridos pelas pari ícnlas df'nl m rir 11111 l'c-rto 
mimero de passos de integração sej a pequeno. o que, como \'erl'mos a s<"gnir. ri i n1p01t~ni P 
para permit ir uma otimização do cálcu lo de iul<'raçw. 

A parte do processamento que mais demanda recursos compul ll<·iouais.; o níkulo tias 
forças de interação entre as di versas part.Í<"ulas. Em princ-ípio. dl'\'t•nws l'il k01la r ltJtf,_, 
as distâncias entre partículas. d(' forma a permitir Pnconlrar arpwh1s qur• tlist ~1 n lllt'luls 
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Figura I : P~rt i<"nl~s dist rihuídas no c·sp~ço df• si mul~çào 

do <fiU' r, .. qnc• sc•riam a~ <(11<' de•ti1·anwut<· inte•rage'tll. No e•ntantu. isso in1plirarió1 no 
níkulo de• tlistàndas para 0(,\'1 ) par<'s d<.' partículas o qu<.'. para grand<'s <tuantidades d<' 
tmrt ínolas. tlo111in~ria todo o l<'ntpo <1<> t>rocessamt'nto. Vl'rPmos alguns algoritmos para 
lidar •·on1 e·sse• prohll'ma. 

2.2 Algoritmo de tabela de vizinhos 

O all(orit 1110 de• LaiH'la de ,·iziultus t·onl at.u<~lizaçào infr<'qiient.<'. se· baseia no fato de 
que• as pMI kulas do sistema se mo,·enl lentamente. no sentido de que <lent.ro de um 
t'<'rto n1i1ttt'I'O de• inte·n ·a los de in te ~r11çào i\s p11rt ín1las pc>rnutuerem aproxi1uadameute 
uos ni<'SittOs locais. d<> fortttil qu<' " lista dP pari it'ulas qn<' inl<'l'agt•m t·om c~ da part.icul~ 
claelil n111cla muito pou<·o. 

l l t iliz11 11do PSI<' fato. o algoritmo consistc• em montar. para cada part.ínola. uma t alwla 
ro111 todils as part Ínlhts qut' ~<· e•nruut nun dentro dt' u1n11 <'t'I'L<t distànt·iil r,. n111ior que 
r, .. DPsla fon11a. ns int<>rag<'nle's co111 essa partícula s<>rào <' II('Ontra<las Pnt.rt' as qnP l'st. ao 
nPssa I al~t•la. t' <'unto ~s (lilrl Ínolas SI ' lnUI'e'lll " lt>lltante ttlt'". Íslo St'rá I' á lido para ll lll ('f'rlu 
noínu•ro dt• passos de• Íllle•grac;iiu. ,\ dife•n•nc;a e•nl.rt• os l'aluro·s r,. e· 1', . • jnnla111<'11le• nmt 
u 1·a lur <I•· ~I. t l<'i<'I'IIIÍtta o 111Ínt<'l'<l dc· inl<-l'l·alos pe•lo qual f. s<'guru s<' nt ilizar a 111<'SIIHI 
li!IH'Ia. ,\ssiul. a illnillizac;itu ola tillH'Ia uiou pn·t·isa sPr ft•Íiil 1"'111 tuclus us inslantPs, 111~s 
a pc'IHts a n•rlos iul.--rntlos. 

,\ \'illlt a)l;l'nl dt•ssc' all(urit 1110 ,·. 1(111' li111Íl i1 a fiiSt' que P prup01TÍOI1111 i\ 1\'1 a aJW1111S 
alguns inlt'l'l'alus de· IP111po. No t'llta ntu. continua <'Xislindo u111a fas<' proport'Íonill a 
.\''l. <JIIt' puclt• clolliÍIIilr U lo•nl(>tl dt· pr<>C't'SSIIIIH'nln 'tlllllldO O lttÍnu•m tiP partÍculas for 
snlicio•nlt•ltte•nl e· gr;ttu le•. 

2.3 Algoritmo de células 

,\ Í111pl<-nH•nlac;ioo du all(orit 111u de· ,.,··lulas se· l,;tsc•ia nu falu <lt• qow as iut.e•r<~<;tH's •·ulr<' 
a!' partíntltts sctu de· narlu akann·. AssinL au ealc:nli•nnus as in1•'1'«\Ôf's run1 tti1Ht dndil 
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Figura:]: Di,·isào das células entn• os processadorl's 

2.5 Divisão homogênea x n ão-homogênea 

A divisão do espAÇO em células permite uma forma de pnrnlelizaçi\o simpl<'s. eJllt' cousi"t c· 
f'nl di1·idir parte das rélulas para cada um dos processadores di"ponÍI'c•is. Oe•l·iclo a 

<tnestóe~ que não abordaremos aqui (1·er [Tra!H]). a forma na.t.ura l de divisão io atra1·és 
de fatias numa mesma direção. conforme representado nil figura :]. 

No f'ntanto. aqui surge 11111 problt•ma: como agir quando o mímero dl' ciollllns e·1n l'ada 
dirf'ção não é nníltiplo elo mÍ mc>ro de procf'ssadorf's a st'r ut,ili?.adn'l 

Existem basicamente duas formas de realizar a di1·isào: 

Divisão não-homogênea ondf' distribuímos ns cf.lulas conforml' rstiio. f'm fatias l'e•r
J.icais. entre os processadores. ficaudo f'ntào alguns processadores com carga maior 
que• outros (fig. 4) 

Divisão homogênea onde recalcnlamos o tamanho da c·élnla. de forma a garaut.ir qtw o 
mímero de células na. direção da divisiio seja nnílt.iplo do mimPro clf' prO('f'ssaclor<'s 
(fig. !}) 

O primeiro método tem n desvantagc•m de int.rodnzir un1 dc•shnlanço dr ra rga eut.r<· 
os pron•ssadores, enquanto <1ue o segundo método tem a desl'<t lll agc'nl de• implicar 1111111 
it.lllll <>nto do tamauho da" c·élnla.~. e·on1 o c·orrt'spouclenlt' ii i iiiWIII u do cuicttc"ro dc> piiC'c•s 
que devem ser conside rados ao buscar os pa res inl erageul e•s. 

No f'utanto, quando é util izado o mélodo cou thinado. a d .. s,·anl 111-(<'llt ela cli,·isào 
homogênea fica bastante reduzida. pois somente sP manifestará nos intPrl·alos (pnnl'o 
freqüen:.es), em que se fizer ne('essário o no1·o cálculo das talwlas ele• ,.i?.inhos. 

Assi m . propomos a utilização da di1·isào homogPnea. ao C'ont.nírio cl<t di1·isà•> uào
homogênea utilizada t'm [Tra!J2]. 

3 Resultados 

A taht>la I apresenta uma ('0111paraçào dos d..,.;t>ntp .. ulios dos ~tlgorillttos ele• ,.,;lula.• e' c'o tu
hinado, t.ant.o para. o caso hidimt'nsiona l como para o c·a~o t.ridinwusiocwl. V•• t11os qtt•· o 
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Figura~: Divisào nào- homogi-nt'a 

Pigma !): !)i d sào homogi-nca 

'l'ill)('la I: ( 'omparaçào f:'nl.rt' o método dt' ('Pinlas ,. o mtilodo ('Omhi nado. ('Oill n·l<~çào ao 
lt•ntpo ti•· pro('cssamcnlo. t.anto pam '2 ('Omo :1 d imensões. 1\' = 20~~- f'= 0.8~~2. 

1't>nq>o 
l\ Ir todo 1 dim. :1 dim. 

('élulils J.l :l s.:l6 
Com h i nado 0.77 :l.!i6 
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Tal>t'la 2: Tempos de simulação (em segundos) pal'il o caso hidimensional 

llomogênea Nào-homogi•nf'A 
i\ ' I'= I 1'=2 p = :} p = ~ 1'=2 p = :j p = 4 

!,12 0. 1-l:J 0.07~ 0.0!,1 0.0~1 0.07~ o.o:,7 0.0~6 

\J(i8 0.268 O. ):J8 0.0\1-1 o.on 0.1:38 0.0\1!) 0.082 
1-1!,8 OAOI 0.20\1 0.140 0.108 0.21 I O.J~:, 0.118 
20-18 0.!,66 0.287 0.194 0.148 0.287 0.200 0.1-18 
2-1!,0 0.671 0.:1-12 0.2:31 0.178 o.:1-12 0.2:,0 0. 192 
2$~8 0.7\J!j 0.-101 0.268 0.20!j OAOI 0.268 0.20!j 

Tabela :J: Tempos de simulação (em segundos) para o caso t ridimenMional 

Homogênea Não- homogênea 
N P=l p = 2 p = :j p =~ P=2 p = :j P=-l 

86 1 1.0 li o::,:n o.:J84 0.290 o.:,:J8 Q.!j ):J 0.2\11 
1:112 1.727 0.881 0.6:30 0.478 0.882 0.867 o.~7!l 

20-18 2.!j08 1.:30\1 0.917 0.681 l.!jQ7 1.022 1.02!j 
2!!16 :J,!j0-1 1.807 1.20:.! 0.\170 1.807 1.212 1. 176 
-1000 4.9:Jo 2.-1!16 1.68 1 1.:176 2.-1!!9 1.6% 1.68:) 

111étodo t'Oinhinado apresenta ,·antagens significati,·as, especialmente no caso l ridimen
sionill. 

Pal'il comparar a di,·is~o homogênea com a não-homogê nea, \'eja-se as tabelas 2 e:}. 

<'omo n·n•os, a di\'isão homogênea aprest>nta-st• t>m lodos os casos \'antajosil sohr<' a 
di,·isào nào-homogi-1wa (a menos dos casos onde o mimero dt> células já é nnilt.iplo do 
mimero de processasores. caso em qut> as tluas varianl<'S são iguais). 

<'onw compl<'ment o. aJH'esentamos as figuras (i o: 7 que apresentam ;opudupl'. pam até 
-I pron•ssadorPs. t anlo pa.ra u raso bi<limensional <·omo para u caso t ridimensional. do 

sisl<'lllil d<' prot·t·ssanl<'nlo paralf'lo com a inclusão das a lle raçõc:s propostas. Vt•mos que 
o sistr-ma apresenta um sprnluJ' próximo de linear dentro do mímero de processadores 
utilizados. Em [Tra!J:l] apr!'sentamos uma ext •·apolac;ão dt>sS<'S rPsultados para maior 
IIIÍillf'I'O de p i'O('f'SSadOI'<'S. 

4 Conclusão 

( 'om r<'laçào il um t rahalho a ntc•rionnPllt P apn•s••nlado. propus<•mos alt t>raçÕ<•s que con
sislt'lll «'In : 

• Jltili7.açào dt• um a lgoritmo qu<' combina os algoritmos d<' t;~l,..Ja d<' ,·iz inhos co1n 
a lnalizaç;io infrt·qiit•ntt• t' o alguritn1u tlt' r.;l ulas: 
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8 X p . 2 ditnt'II$Ót'S 

Lin~nr-

3.!) !)12 <> 
1)68 + 

3 
14~~ o 
2048 X 
2450 /::,. 

s 2.5 2888 * 
2 

1.5 

p 

Figura 6: Speedup para. o caso bidimensional 

S x P. 3 d imensõ..>t> 
4 

Linear-

3.5 864 <> 
1372 + 

3 
2048 o 
2916 X 
4000 /::,. 

s 2.5 

2 

1.!) 

2 3 
p 

Figma 7: Spcedup para o caso tridimensional 
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Mostrnmos quP essns nlterações introduzem umn mPihor de desPmpPnho do si~lc>mn 

pnrnldo, que apresentou specdup aprox imndamcnte line<1r. 
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