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Resumo

Descrevemos aqui uma reformulagao do método de paralelizagio de dinamica
molecular proposto em [Tra92]. Mostramos que o novo método apresenta melhor
desempenho. e apresentamos resultados de execugao em uma rede de fransputers,

Abstract

This work proposes some changes in the paralelization technigue for molecular
dynamics used on a previous paper [Tra92]. We show that the new method gives
better performance. and present some execution results in a network of (ranspufers,
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1 Introdugao

Em um artigo anterior [Tra92], apresentamos um método de paralelizacao de dinamica
molecular para sistemas que trabalham sob o paradigma de memoria distribuida com
passagem de mensagens, como é o caso de uma rede de {ransputers.

Naquele trabalho utilizamos, para a otimizagao do célculo das forgas entre paves. um
algoritmo conhecido como algoritmo de celulas [ATST]. Este algoritmo [oi utilizado pois
apresenta as seguintes propriedacles:

e (‘rescimento linear do tempo de processamento com o nimero de particulas

e Facilidade de paralelizagao através da divisao “geométrica™ do trabalho entre os
diversos processadores

Nesle artigo propomos a utilizagao de um outro algoritmo. que consiste na combinagao
do algoritmo de células com outro algoritmo, conhecido como algoritmo de fabela de piz-
inhos com atualizagdo infreqiente. Este tltimo é win algoritmo inicialmente utilizado por
Verlet [Ver67], e cuja combinagao com o de células tem sido proposta na literatura (ver.
por exemplo [Abr86]). Este algoritmo combinado apresenta ainda as vantagens apresen-
tadas para o algoritmo de células. mas reduz sensivelmente o tempo de processamento.
especialmente no caso de simulagoes tridimensionais [Tra¥3].

Propomos aqui também uma alteragao, em relagao a [Tra92], da forma como a divisao
geométrica ¢ realizada entre os processacores.

2 Descrigao do método proposto

A fim de possibilitar uma analise do método proposto. apresentaremos inicialinente nma
breve descrigiao do problema. apenas em seus aspectos significativos para o assunto em
questao. Em seguida apresentaremos os algoritmos e a forma de divisio proposta,

2.1 Breve descrigao do problema

O problema consiste em calcular a evolugao temporal de um sistema de N particulas,
sujeitas a interacao muitua por um potencial especificado, através da integragao das
equacoes de movimento do sistema.

As interagoes envolvidas sao de curto alcance, o que significa que. quando duas
particulas estio a distincia maior que uma distancia especificada r.. considera-se que
nao existe interacao entre essas particulas. Ver figura 1. De forma a eliminar efeitos de
borda (ver [AT87]), o espago onde as particulas sao distribuidas ¢ considerado repetido
periodicamente de forma infinita em todas as direcoes.

O intervalo de tempo At escolhido para a integracao numérica deve ser suficiente-
mente pequeno, de forma a que os erros introduzidos pela aproximagio numérica sejam
pequenos. Isso faz com que os deslocamentos sofriclos pelas particulas dentro de i certo
mimero de passos de integragao seja pequeno, o que, conmo veremos a seguir, é importante
para permitir uma otimizacao do caleulo de interacoes.

A parte do processamento que mais demanda recursos computacionais ¢ o caleulo das
forgas de interagao entre as diversas particulas. Em principio. devemos calenlar fodus
as distancias entre particulas, de forma a permitir encontrar aquelas que distam menos



588 XIII Congresso da Sociedade Brasileira de Computagiio

O
O

0 00059 '
o 03 E ocgocp

Fignra 1: Particulas distribuidas no espaco de simulacao

do que ro. que seriam as que eletivamente interagem. No entanto, isso implicaria no
cilenlo de distancias para Q(N?) pares de particulas o que. para grandes quantidades de
particulas. dominaria todo o tempo de processamento. Veremos alguns algoritmos para
lidar com esse problema.

2.2 Algoritmo de tabela de vizinhos

O algoritmo de tabela de vizinhos com atualizagao infregiiente, se baseia no fato de
que as particulas do sistema se movem lentamente. no sentido de que dentro de wm
certo nimero de intervalos de integragao as particulas permanecem aproximadamente
nos mesmos locais, de forma que a lista de particulas que interagem com cada particula
dada muda muito pouco.

Utilizando este fato. o algoritmo consiste em montar. para cacda particula. uma tabela
com todas as particulas que se encontram dentro de uma certa distancia r, maior que
re. Desta forma. as interagentes com essa particula serio encontradas entre as que est ao
nessa Labela, e como as particulas se movem “lentamente”, isto sera valido para um certo
mimero de passos de integragio. A diferenca entre os valores . e . juntamente com
o valor de AL determina o mimero de intervalos pelo qual é seguro se ntilizar a mesma
tabela. Assim, a atualizacao da tabela nio precisa ser feita em lodos os instantes, mas
apenas a certos intervalos.

A vantagenm desse algoritino ¢ que limita a [ase que é proporcional a N a apenas
alguns intervalos de tempo. No entanto. continua existindo uma fase proporcional a
N2 que pode dominar o tempo de processamento quando o mimero de particnlas for
sulicientemente grande.

2.3 Algoritmo de células

A implementacio do algoritmo de ec¢lulas se bascia no fato de gue as interagoes entre

as particulas sao de curto aleance. Assim. ao calenlarmos as interagoes com uma dada
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Figura 2: Divisao do espaco em células
N

célula, nao necessitamos considerar todas as particulas, mas apenas as que se encontram
espacialimente préximas da particula dada. O modo de determinar qnais sao espacial-
mente proximas é através da divisao do espago em um certo nimero de células. cada uma
com um igual ou maior que r.. conforme indicacdo na fig. 2. Assim. ao determinarmos as
interagente com uma dada particula. precisamos considerar apenas as particulas que se
encontram na mesma célula ou em alguma das células vizinhas imediatas dessa célula.

Este método apresenta a vantagem de que elimina a fase proporcional a N2, pois em
nenhwm instante necessitamos considerar lodos os pares possiveis de particulas.

A desvantagem é que o ntiimero de particulas para as quais necessitamos calcular a
distancia com cada particula ¢ maior do que no caso do algoritmo de tabela de vizinhos
com atualizagao infreqiiente.

2.4 Algoritmo combinado

Podemos utilizar uma combinacao dos dois algoritmos acima. da seguinte forma:
I. montamos uma estrutura de células com lado igual on maior que r,.. ao invés de r.
2. a partir dessa estrutura de células, construimos a tabela de vizinhos:
3. realizamos os calculos utilizando a tabela de vizinhos:

1. aatualizagao tanto da tabela de vizinhos como da estrutura de eélnlas é realizada in-
freqiientemente, a intervalos determinados pelos mesmos fatores que determinavam
os intervalos no caso do algoritmo de tabela de vizinhos.

ste esquema combina as vantagens dos dois meétodos anteriores: o mimero de particulas
que precisam ter suas distancias calculadas ¢ determinado velo tamanho da tabela de
vizinhos (que é menor que a quantidade de particulas nas eélulas vizinhas). ¢ a montagem
da tabela de vizinhos nao apresenta uma fase proporcional a N2, pois ufiliza a estrnlura
de células.

Propomos portanto a utilizagao desse algoritmo combinado. em lngar do algoritmo
de células proposto em [Tra92].
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Figura 3: Divisao das células entre os processadores

2.5 Divisao homogénea x nio-homogénea

A divisdo do espago em células permite uma forma de paralelizagao simples. que consiste
em dividir parte das células para cada um dos processadores disponiveis. Devido a
questoes que nao abordaremos aqui (ver [1ra93]), a forma natural de divisao é através
de fatias numa mesma diregao, conforme rvepresentacdo na figura 3.

No entanto, aqui surge um problema: como agir quando o niimero de células em cada
dire¢ao nao é miiltiplo do mimero de processadores a ser utilizado?

Existem basicamente duas formas de realizar a divisao:

Divisao nao-homogénea onde distribuimos as células conforme estao. em fatias ver-
ticais, entre os processadores, ficando entao alguns processacdores com carga maior
que outros (fig. 4)

Divisao homogénea onde recalculamos o tamanho da célula. de forma a garantir que o
nimero de células na direcao da divisao seja nuiltiplo do mimero de processadores

(fig. 5)

O primeiro método tem a desvantagem de introduzir um desbalango de carga entre
os processadores, enquanto que o segundo método tem a desvantagem de implicar mun
aumento do tamanho das células, com o correspondente ammento do niimero de pares
que devem ser considerados ao buscar os pares interagentes.

No entanto, quando é utilizado o métode combinado. a desvantagem da divisao
homogénea fica hastante reduzida. pois somente se manifestara nos intervalos (pouco
freqiientes), em que se fizer necessario o novo calculo das tabelas de vizinhos.

Assim, propomos a utilizagio da divisio homogénea, ao contririo da divisio nao-
homogénea utilizada em [Tra92].

3 Resultados

A tabela 1 apresenta uma comparagao dos desempenhos dos algoritmos de eélulas ¢ com-
binado, tanto para o caso bidimensional como para o caso tridimensional. Vemos que o



V Simpbsio Brasileiro de Arquitetura de Computadores - Processamento de Alto Desempenho 591

| I
Il
L B
1
-l
1
1 }
e el
1o 1 |
1__1 ! |
g e i e e ]
[ 1 |
Y (SR R I P S DO
[} ] [} [}
I 1 i 1
it Lt el Lo badts coted oty
E f |
g | 1
S Latat dode mika b ot iy
[ | 1
L1 I 1
I i

P1 H P2 | P3

Figura 4: Divisao nao-homogenea
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Figura 5: Divisao homogénea

Tabela 1: Comparagao entre o método de células e o método combinado. com relagao ao
tempo de processamento. tanto para 2 como 3 dimensoes. N = 2043, p = 0.8442.

Tempo
Meétodo 2 dim. | 3 dim.
Células 1.13 3,36
(‘ombinado 0.77 3.56
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Tabela 2: Tempos de simulagao (em segundos) para o caso bidimensional

Homogénea Nao-homogénea
N |p=1|P=2|P=3|P=a|P=2]|P=3|P=4
512 [ 0.143 | 0.074 | 0.051 [ 0.041 [ 0.074 | 0.057 [ 0.046
968 | 0.268 | 0.138 | 0.094 [ 0.073 [ 0.138 | 0.099 | 0.082
1458 | 0404 [ 0.209 [ 0.140 | 0.108 | 0.211 | 0.145 | 0.118
2048 | 0566 | 0.287 | 0.194 | 0.148 | 0.287 | 0.200 | 0.143
2150 | 0.677 | 0.342 | 0.231 ) 0.178 | 0342 | 0.250 | 0.192
2888 | 0.795 | 0.401 ] 0.268 [ 0.205 [ 0.401 [ 0.268 [ 0.205

Tabela 3: Tempos de simulagao (em segundos) para o caso tridimensional

Homogeénea Nao-homogénea
N |P=1|P=2|P=3|P=d|P=2|P=3|P=dl
S61 | LOML| 0537 | 0384 [ 0.290 | 0.538 | 0.513 | 0.291
1372 ) L727 | 0.881 | 0.630 | 0.478 | 0.882 | 0.867 | 0.479
2048 [ 2508 | 1.309 | 0.917 | 0.681 | 1.507 | 1.022 | 1.025
2016 | 3.504 | 1807 | 1.203 [ 0970 | 1L.807 | 1.212 ] L.176
1000 | 4.930 | 2496 [ 1681 [ 1.376 [ 2.499 | 1.69G | 1.683

método combinado apresenta vantagens significativas, especialmeute no caso tridimen-
sional.
Para comparar a divisao homogénea com a nao-homogénea, veja-se as tabelas 2 e 3.
(‘omo vemos, a divisao homogénea apresenta-se em todos os casos vantajosa sobre a
divisao nao-homogenea (a menos dos casos onde o nimero de células ja é miltiplo do
nimero de processasores, caso em que as duas variantes sio iguais).
C'omo complemento, apresentamos as figuras 6 e 7 que apresentam speedups, para até
1 processadores, tanto para o caso bidimensional como para o caso tridimensional. do
sistema de processamento paralelo com a inclusao das alteragoes propostas.  Vemos que
o sistema apresenta um specdup proximo de linear dentro do mimero de processacdores

utilizados.  Em [1Tra%3] apresentamos uma extrapolagiao desses vesultados para maior
nimero de processadores.

4 Conclusao

Com relagao a wm trabalho anteriormente apresentado, propusemos alteragoes que con-
sistem em:

o Ultilizagao de um algoritmo que combina os algoritmos de tabela de vizinhos com
atualizagao infreqiiente e o algoritimo de eélulas;

o Introdugio da divisao geométrica homogénea entre os processadores.
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Mostramos que essas alteracoes introduzem uma melhor de desempenho do sistema
paralelo, que apresentou speedup aproximadamente linear.
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