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RESUMO

Apresentaremos neste artigo um esbogo

uma maquina dedicada a dinamica

molecular, baseada em uma rede de transputers T800. Numa fase inicial é feita

uma definicao breve do problema,
eficiéncia de alguns algoritmos

seguida de uma analise seqiencial de
para o mesmo. A seguir, os dois algoritmos
sequenciais mais eficientes sao estudados

quanto a paralelizagao. Por fim, é

apresentada a estrutura proposta para a rede de transputers.

ABSTRACT

This paper describes the study of a

dedicated architecture, based on a T800

transputer network, to be used 1in molecular dynamics calculations. After a

brief description of the physical

best optimized algorithms are then

1. INTRODUGAO

0 desenvolvimento de maquinas dedicadas a
problemas especificos tem se constituido em uma
pratica cada vez mais comum quando Sse exige
grande poder computacional em tarefas que apre-
sentam a necessidade de repeticao constante. As
caracteristicas que levam a determinagao da
construgao de uma maquina dedicada podem ser
encontradas delineadas em |1].

Um problema que apresenta a necessidade de
construcao de uma maquina dedicada é o de
TiTémica molecular, como ja foi apresentado em
2]. "k

2. DINAMICA MOLECULAR

Apresentando-se de maneira simplificada, o
problema de dinamica molecular consiste no
calculo da evolugao temporal das posigoes das
particulas de um agregado, que interagem entre
si de acordo com uma fungao potencial definida.
Em cada quadro da simulagao sao calculadas
algumas variaveis do agregado, como por exem-
plo, energia cinética (que correspondera a
temperatura).

problem, some performance analisys for
sequential algorithms are presented. The

parallel implementation of the two

discussed. Finally, a parallel dedicated
transputer based architecture is presented.

Alguns aspectos sao importantes para a
definigao do problema com vistas ao
desenvolvimento do sistema que realizara sua
simulagao:

a)escolhem-se condigGes de contorno periodicas,
de forma que wuma particula, ao sair do
espago por uma de suas faces, imediatamente
entra pela sua oposta;

b)somente necessitamos considerar, ao calcular
a forga sobre uma dada particula, as
particulas que se encontrarem a uma
distancia menor que o chamado "raio
critico".

Um requisito considerado fundamental para o
sistema a ser desenvolvido é a expansibilidade
do mesmo, de forma a permitir que o seu poder
de computagao cresga de acordo com a necessi-
dade do usuario e a disponibilidade de verbas.

3. ALGORITMOS SEQUENCIAIS

Passemos agora ao estudo de diversos algoritmos
para a implementagao sequencial da simulagao de
dinamica molecular.
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3.1 Apresentagao dos algoritmos.

3.1.1. Algoritmo basico.

Um algoritmo que implementasse diretamente o
processo de calculo envolvido na dinamica
molecular seria extremamente ineficiente, mesmo
para quantidades pequenas de particulas. Por
isto, nac estudaremos aqui este algoritmo, que
chamamos de algoritmo basico. 0 estudo do mesmo
pode ser encontrado em |1].

3.1.2. Algoritmo basico modificado.

Algumas pequenas modificagoes no algoritmo
basico podem ser introduzidas de forma a
conseguirmos uma redugao bastante grande no
tempo de execugdo. Essas alteragoes sao:

a)considerar a simetria existente nas forgas de
interagao entre as particulas (a forga que a
particula i exerce sobre a particula j é
igual, porém de sinal contrario a que a
particula j exerce sobre a particula i);

b)considerar a localidade da interacao entre as
particulas, realizando um teste da distancia
entre elas com o valor do raio critico.

Com estas alteragoes simples, o novo algoritmo
fica como descrito no pseudo-codigo abaixo:

para n de 1 até NQ faca:

| para i de 1 até N-1 faca:

para j de i até N faga:

| calcule a distancia entre i e j

| se esta for menor que o raio critico:

| | calcule forga entre i e j

| | acumule forga em acumuladores de i e j
| | calcule energia potencial entre i e j
| | acumule energia potencial

para i de 1 até N faga:

calcule nova posigao de i

calcule energia cinética de i

[ acumule enmergia cinética de i

| envie energias cinética e potencial

3.1.3. Algoritmo de tabela de vizinhos com
atualizagao infrequente.

Este algoritmo foi introduzido pela primeira
vez por Verlet em 1967 [3|. O mesmo é sugerido
pelo fato de que, nos algoritmos anteriores a
maior parte do tempo € gasta nas fases de
calculo e teste de distancia entre particulas.
Isto se deve a ser esta fase proporcional ao
quadrado do nimero de particulas, enquanto as
outras fases sao lineares com o mesmo.

Para reduzir o tempo gasto nesta fase,

portanto, Verlet introduziu o expediente de
. 14

realiza-lo apenas em alguns dos quadros de

simulagdo. Isto pode ser feito sem comprometer
os resultados, através do teste das distancias
nao com o raio critico em si, mas com um "raio
de vizinhanga", suficientemente maior que o
raio critico de forma a garantir que nenhuma
particula exterior a esse raio de vizinhanga
cruze a pelicula entre o raio de vizinhanga e o
raio critico antes de um novo ciclo de teste de
distancias. Este algoritmo consiste portanto na
formagao de uma tabela de vizinhos, que possui,
para cada particula uma lista de todas as que
com ela interagem, sendo que a atualizagao
desta tabela e realizada em apenas alguns dos
ciclos de simulagao. Este algoritmo e
apresentado no pseudo-cédigo a seguir:

para n de 1 ate NQ faga:

se (n-1) MODULO txa = 0 :

para i de 1 até N-1 faca:

para j de i até N faga:

| calcule distancia entre i e j

| se distancia < raio de vizinhanga:
| | inclua j na tabela de i

para i de 1 até N faca:

para j de 1 até NV|i| faga:

calcule distancia entre i e TV|i,j]
calcule forga entre particulas

| acumule forgas totais de i e TV|i,j]|
| com distancia calcule energia potencial
| acumule energia potencial

calcule nova posigao de 1

calcule energia cinética de i

acumule energia cinética

| envie energias cinética e potencial

Neste pseudo-codigo incluimos algumas variaveis
que sao:

txa: taxa de atualizagao, representa o numero
de quadros de simulagao que correrao sem
atualizagao da tabela de vizinhos;

NV|i|: numero de vizinhos da particula i,
encontrado durante a formagao da tabela de
vizinhos;

TV|i,j|: j-ésima vizinha da particula i. A
matriz TV é a propria tabela de vizinhos.

3.1.4. Algoritmo de granulagdo grosseira.

Este algoritmo representa uma reestruturagao
significativa do processo de calculo da
dinamica molecular. Para compreender seu
funcionamento, partamos da fig. 1. Nesta figura
vemos o esquema de um espago bidimensional no
qual estdo distribuidas as particulas. Este
espago foi dividido em partes menores, que
chamaremos graos. Notemos que a divisao foi
realizada de forma a que o tamanho de cada grao
corresponde, aproximadamente, ao raio critico.
Esta divisao mnos permite garantir que, se uma
particula se encontra dentro de um dado grao, a
mesma interagira apenas com particulas
presentes em um dos oito vizinhos desse grao
(26 vizinhos para o caso tridimensiomal).
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0 algoritmo que denominamos de granulagao
grosseira utiliza este fato para cooseguir
linearizar o tempo de execugao com o numero de
particulas do agregado |1|. Este algoritmo e
apresentado no seguinte pseudo-codigo:

para n de 1 ateé NQ faga:
para g de 1 até NG faga:
ara i de 1 até NP|g| facga:
T ara v de 1 até NV faga:
ara j de 1 ate NPIVI faga:
calcule dist. entre Plg,i| e P|v,j|
calcule forga de interagao
acumule forga em forga sobre Plg,il
calcule energia potencial
acumule energia potencial
calcule nova posigao de Plg,i|
calcule novo grao de P1g,iT
calcule energia cinética de P|g,i]
acumule energia cinética
envie energias cinética e potencial

Os novos fatores incluidos sao:

NG: numero total de graos no espago;

NP|g|: nimero total de particulas dentro do
grao g;

NV: numero de vizinhos por grao, incluindo-se o
proprio grao entre eles;

Plg,i|: particula i-ésima do grio g.
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fig. 1: Divisao do espago em graos

3.2. Eficiéncia comparativa dos algoritmos
apresentados.

Para um estudo da eficiéncia comparativa dos
algoritmos apresentados anteriormente, nos
basearemos em tempos de execugao apresentados
para o transputer T800 da INMOS em |4| e |5],
sendo que algumas simplificagdes, que nao
comprometem O objetivo de  comparar 0s
algoritmos, serao realizadas.

As simplificagOes principais envolvidas sao:

a)consideramos que todo o programa, bem como
todos os dados estao presentes na memoria
interna do T800.

b)os tempos de teste e atualizagdo de variaveis
dos diversos ciclos, por se tratarem de
operagoes com numeros  inteiros, s3ao
considerados despreziveis;

c)desprezaremos todos o0s tempos gastos com
inicializagao de variaveis;

d)desprezaremos todos os tempos de controle de
fluxo do programa, bem como de manipulagao
de processos.

Como veremos a seguir, as diferengas entre os
diversos algoritmos sao suficientemente
significativas para permitir  que sejam
desprezadas as possiveis flutuagoes devidas a
esses fatores.
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fig 2: Comparagdo dos algoritmos basico
modificado e de tabela de vizinhos

As analises matematicas de tempos de execugao
dos algoritmos, apresentadas em mais detalhes
em |1/, nos levaram ao levantamento dos
graficos das figuras 2 e 3, onde sao
apresentados os valores de tempo para 1000
quadros de simulagao, de forma comparativa,
sendo que na fig. 2 comparamos os algoritmos
basico modificado e de tabela de vizinhos e na
fig. 3 os de tabela de vizinhos e granulacao
grosseira. A simples leitura desses graficos
nos  permite salientar imediatamente  0s
seguintes fatos:

a)a grande superioridade dos algoritmos de
tabela de vizinhos e de granulagao grosseira
sobre o basico modificado;

b)a superioridade crescente do algoritmo de
granulacao grosseira sobre o de tabela de
vizinhos quando aumentamos o nlmero de
particulas.
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fig. 3: Comparagao dos algoritmos de tabela
de vizinhos e granulagao grosseira

4. ESTUDO DE PARALELISMOS

Até agora estudamos o problema de dinamica
molecular de um ponto de vista exclusivamente
sequencial. Passemos agora a estudar os parale-
lismos, tanto do problema em si como possiveis
nos dois algoritmos mais eficientes apresen-
tados.

4.1. Paralelismos inerentes ao problema.

Podemos notar que o proprio problema de dinami-
ca molecular apresenta certos paralelismos, que
podem vir a ser explorados. Listemos a seguir
0S Mesmos:

a)A interagao entre as particulas é um processo
simultaneo, o que permite a introdugao de
paralelismos no calculo das novas posigoes
das mesmas;

blas forgas e potenciais entre duas particulas
quaisquer podem ser calculados sem levar em
consideragao qualquer fator que ndo as
constantes do problema e as posigoes das
duas particulas selecionadas, o que permite
a realizacao em paralelo desses calculos
para quaisquer pares de particulas;

c)apos calculada a distancia entre duas
particulas, podem ser efetuados em paralelo
os calculos de energia potencial e forga
entre particulas;

d)assim que esteja disponivel a forga que age
sobre determinada particula, é possivel
realizar-se o calculo da sua nova posigao;

e)apos calculada a nova posigao, o calculo da
energia cinética da particula pode ser
realizado;

f)os calculos de distancia, forga, potencial,
nova posigao e energia cinética apresentam
algumas partes independentes (e portanto
paralelizaveis) para cada uma das dimensoes
do problema.

4.2. Paralelismo e o algoritmo de tabela de
vizinhos.

0 algoritmo de tabela de vizinhos constitui-se
de duas fases, que correspondem a fase de
calculo da nova posigao das particulas e a fase
de atualizagao da tabela de vizinhos. Estas
duas fases apresentam caracteristicas distintas
de paralelizagao e, portanto, serao estudadas
separadamente.

Comecando pela fase de calculo da nova posigao
temos pronta, neste ponto, a tabela de vizinhos
de cada uma das particulas do sistema, com as
seguintes implicagbes com relagdo a parale-
lismo:

a)Se a tabela de vizinhos for apresentada comn-
forme mostrado em 3.1.3., isto e, como uma
relagdo das particulas que estao a uma dis-
tancia menor que o raio de vizinhanga da
particula considerada, surgiria um grave
problema de concorrencia no acesso de dados
numa implementacao paralela. Isto se deve a
que, como nao podemos estabelecer a priori
quais as particulas que interagem entre si,
entdao € necessario que os dados sobre as
posigoes de todas as particulas estejam
disponiveis a todos os processadores que
realizam os calculos das novas posigoes das
mesmas. Notemos que para complicar ainda
mais a situagdo, esta concorréncia cresceria
proporcionalmente ao numero de particulas do
sistema. Esta dificuldade pode ser
ultrapassada se constarem da tabela de
vizinhos de cada particula, nao  o0s
identificadores de suas particulas viziunhas,
mas sim as coordenadas das mesmas.
Entretanto, a posigao de todas as particulas
se altera apds os calculos de um quadro de
simulagdo, o que faria com que se tornasse
necessario atualizar as novas coordenadas de
todas as particulas em todas as tabelas onde
elas aparecem, envolvendo uma quantidade
muito elevada de comunicagao entre
processadores;

blos calculos de interagio entre a particula
considerada e cada uma de suas vizinhas pode
ser realizado independentemente, sendo que
neste caso ocorre concorrencia pelo acesso
da tabela de vizinhos da particula. Uma boa
estratégia para lidar com esta concorréencia
é o processamento entrelagado |6|;

c)os calculos de energia potencial e energia
cinética totais exigem a comunicagao dos
dados parciais dos diversos processadores.

Na fase de atualizagao da tabela de vizinhos,
podemos assinalar como mais importantes, com
relagao a paralelizagao, os seguintes pontos:

a)Para formar a tabela de vizinhos de cada
particula, o processador responsavel pela
mesma deve ter acesso as posigbes de todas
as outras particulas do sistema, o0 que
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implica numa grande concorrencia de dados em
um sSistema paralelo. Novamente, uma
excelente forma de lidar com esta
concorréncia e o processamento entrelagado;

b)o calculo da tabela de vizinhos é realizado
apenas em alguns dos quadros da simulagao,
portanto ¢ ineficiente deixar-se alocados
para esse calculo processadores especificos,
que estariam ativos apemas raramente. Por
outro lado, a utilizagdo para estes calculos
dos mesmos processadores que realizam a
atualizagao das posicoes das particulas
apresenta o inconveniente de que as
interligagoes entre os processadores tém que
ser previstas para os dois processamentos
diferente e, portanto, nao podem ser
otimizadas para nenhum deles.

Vemos portanto que este algoritmo apresenta
sérios problemas para a sua implementagao em um
sistema paralelo.

4.3. Paralelismo e o algoritmo de granulagao
grosseira.

Veremos agora que este algoritmo apresenta
melhores caracteristicas de paralelizagdo do
que o de tabela de vizinhos com atualizagao
infreqiiente. Vejamos as suas caracteristicas de
paralelizagao:

a)Uma particula de um dado grac necessita
conhecer as coordenadas apenas das
particulas vizinhas do mesmo e de seus vizi-
nhos. Se os vizinhos de um grao estao
localizados no mesmo processador, entdo nao
hé nenhuma concorrféncia por dados. Se alguns
dos graos vizinhos de um dado grao esta
localizado em um processador diferente,
entao o processador do grao precisa se
comunicar apenas com o0 processador desse
grao vizinho (e nao com qualquer processador
arbitrario), portanto e necessaria a
comunicagao apenas entre processadores
vizinhos;

b)Depois de providenciado para que todos os
dados de todos os graos vizinhos a um grao
especifico estejam presentes, o calculo da
nova posigao de todas as particulas desse
grao pode ser realizado, inclusive com todas
as possibilidades de paralelizagao
apresentadas no item 4.1., pelo processador
desse grao, independentemente de todos os
outros;

Devido as vantagens deste algoritmo, o mesmo
foi escolhido para a implementagao da maquina
de dinamica molecular, cuja estrutura
passaremos a descrever.

5. ESTRUTURA GERAL DA MAQUINA PROPOSTA

No desenvolvimento de processadores dedicados a
um dado problema, o ponto fundamental, que deve
ser considerado durante todo o andamento do
projeto, é o de alocar os recursos da maquina
da forma mais eficiente possivel ao problema em
questao.

No nosso caso, escolhemos para a implementagao
fisica da maquina uma rede de transputers T800.
A escolha destes se baseou principalmente nos
seguintes fatos:

a)flexibilidade apresentada por uma rede de
transputers, que pode ser facilmente
alterada de forma a se adaptar a pequenas
alteragoes do problema. Este fator nao &
fundamental numa maquina dedicada, mas se
torna importante se considerarmos a
necessidade de diluigao dos custos da mesma
por um certo numero de pesquisadores;

b)representam uma alternativa de processamento
paralelo de relativamente facil implementa-
gdo, devido a sua propria estrutura, a
linguagem (OCCAM) que o acompanha, e as
ferramentas de desenvolvimento fornecidas
pelo fabricante, o que permite concentrar a
maior parte do esfogo de projeto nas fases
de processamento paralelo propriamente dito.

A partir desta escolha, a tarefa de projeto se
fundamenta na estruturagdo das interligagoes
entre os processadores e na programagao dos
mesmos de modo que a execugao seja o mais
eficiente possivel. Para se atingir este
objetivo, devemos realizar o balanceamento de
cargas entre os diversos elementos de
processamento. As cargas de dois processadores
sao ditas balanceadas em um sistema de
processamento paralelo quando as tarefas
alocadas a estes dois processadores se cumprem
no mesmo periodo de tempo. Isto corresponde a
situagdo em que se verificam as duas seguintes
condigoes:

1)nenhum processador suspende seu processamento
por necessitar de dados de um outro
processador;

2)nao existem tempos inativos entre o término
de uma tarefa e o inicio de outra para
qualquer processador.

E intuitivo que quando as duas condigOes acima
sao simultaneamente satisfeitas tem-se
eficiéncia maxima na utilizagao de todos os
processadores do sistema. Note-se que o
balanceamento perfeito de cargas & uma situagao
ideal que raramente €& possivel na pratica,
principalmente quando consideramos
processamentos que possuem tempos de execugao
dependentes dos dados, como €& o caso da
dinamica molecular.
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Para tentarmos atingir um bom balanceamento de
cargas e ao mesmo tempo providenciar a
expansibilidade requerida para o sistema,
propomos a sua execugao em uma rede em forma de
anel, sendo que cada no do anmel (que chamaremos
de divisae de processamento), realizara o
calculo completo de dindmica molecular sobre
uma parte das particulas do agregado. A cada
divisao de processamento serao associadas as
particulas que se encontrem dentro de uma certa
faixa do espago de simulagao, de forma que no
seu conjunto as divisdes de processamento
cubram todo este espago (e, portanto, todas as
particulas).

Neste esquema, um excelente balanceamento de
carga entre as diversas divisoes de
processamento pode ser conseguido facilmente
simplesmente distribuinde a todas elas 1igual
numero de particulas.

A comunicagao entre as divisdes de processa-
mento vizinhas precisa existir por dois
fatores: em primeiro lugar, as particulas estao
em movimento, o que faz com que elas conti-
nuamente troquem de divisao; em segundo lugar,
para o calculo das novas posigoes das parti-
culas proximas ao limite de uma divisdo neces-
sitam dados sobre as particulas da divisao
vizinha.

Se numerarmos o0s nos do anel sequencialmente,
de forma que os nos 1 e 2 sejao vizinhos,
notamos que para calcularmos as novas posigoes
das particulas que se encontram no grao mais a
direita da divisao 1 devemos conhecer as
posigoes das particulas do grao mais a esquerda
da divisdo 2 (pois estes graos sao vizinhos).
Para evitar que a divisao 1 tenha que recorrer

a dados existentes apemas na divisao 2 durante

o processamento das novas posigoes (o que
acarretaria a necessidade de constantes
interrupgoes dos calculos em uma divis3o para a
comunicagao de dados, bem como constantes
paradas na execucao a espera de dados de
divisGes vizinhas), realizamos uma duplicacio
dos grao a esquerda da divisao 2 na 1, bem como
dos mais & direita da divisdo 1 na 2 (isto se
repete para todas as divisoes vizinhas). Com
este expediente fazemos com que os dados
precisem ser comunicados entre divisoes
vizinhas apenas apos os calculos das posigoes,
o que impede que uma divisao necessite parar
seus calculos para esperar a comunicagao de
dados de uma vizinha.

Notemos que o processamento entre as diferentes
divisces deve apresentar uma sincromnizagao que
impega que, para o caso de existir diferenga
entre os tempos de simulagao de um quadro entre
as divisdes, as mesmas nao entrem em um estado
em que as comunicagées de dados entre elas
percam o sentido por se referir a quadros
distintos. Uma forma de sincromizagao que

permite que algumas divisGes se apresentem em
um novo quadro enquanto outras se mantém no
antigo pode ser realizado, e sera apresentado
em detalhes em [1|.

Para expandirmos o sistema, basta, na estrutura
proposta acima, a inclusao de novos nds no
anel, o que pode operar de duas formas
distintas para o usuario: permitir a simulagao
com um numero maior de particulas sem aumento
de tempo de simulagao ou permitir uma
diminuicao do tempo de simulagao para um dado
numero de particulas.

Outro fator que também implica uma
sincronizagao entre as diversas divisdes de
processamento é a necessidade de se calcular as
energias cinetica e potencial totais do
agregado, o que implica a necessidade de dados
de todas as divisoes.

Ao lado desta divisao geometrica da simulagao
em divisoes de processamento interligadas em
anel, realizaremos uma divisao algoritmica
dentro de cada uma das divisces de
processamento. Isto € o que passaremos a tratar
a seguir.

6. ESTRUTURA DAS DIVISOES DE PROCESSAMENTO

Por ser um algoritmo suficientemente complexo,
¢ Gtil que a simulagao de dinamica molecular
com granulagao grosseira seja dividida
algoritmicamente (isto é, cada processador se
incumbindo de uma fase do programa) entre um
conjunto de processadores convenientemente
interligados.

E claro que para este caso, o processo de
balanceamento de cargas se torna mais complexo
pois devemos seccionar o algoritmo e distribuir
suas partes por processadores de tal forma que
seja satisfeito o balanceamento de carga dos
processadores e das linhas de comunicagao entre
0S mesmos.

Considerando os calculos envolvidos no
algoritmo de granulagao grosseira em conjunto
com uma estimativa dos tempos de execugao dos
mesmos em um transputer T800, realizada a
partir de dados de |4] e |5|, bem como
estimativas médias do nldmero de execugdes de
cada um dos calculos, pudemos chegar a uma
distribuigdo de calculos pelos processadores e
interligagao entre os mesmos, como apresentada
na fig. 4. Esta figura tambeém indica os dados
que circulam pelos "links" entre os diversos
transputers.
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7. PROGRAMAGXO

A programagao da maquina proposta sera
realizada diretamente no conjuto de instrugoes
do TB0O, para permitir uma melhor otimizagao
dos tempos de execugao, bem como uma melhor
utilizagao dos recursos do mesmo. Esta progra-
macao sera formada de um conjunto de processos,
distribuidos pelos transputers da fig. 4, de
acordo com as consideragoes de balango de carga
dos processadores e das linhas de comunicagao
entre os mesmos, conforme definido acima.

8. CONCLUSAO

Apresentamos um projeto para uma maquina
dedicada a um problema simplificado de dinamica
molecular, delineando os passos fundamentais
envolvidos em um trabalho deste tipo. Devemos
acrescentar que o desenvolvimento apresentado
aqui corresponde a uma simplificagao de um
trabalho atualmente em andamento e que sera
apresentado com detalhes em [1].
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