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Sumério: Descrevemos brevemente as caracteristicas computacionais
da dindmica molecular, que apontam para a necessidade de construgido
de uma mdquina dedicada, e que indicam os pontos onde se encontram
as possibilidades de constru¢do de uma arquitetura paralela para
realizaglo de seus cdlculos.

1. INTRODUGCXO

Tem-se consumado cada vez mais, em fisica, a utilizagdo de si-
mulagio de fendmenos por meio de computadores. FHAlgumas das razdes
que Llevam & utilizagd3o de simulagdio computacional s3o a possibili-
dade de teste de diversas teorias concorrentes e sua comparagdo com
resultados experimentais, e a inacessibilidade que alguns fen8menos
apresentam a técnica experimental direta (por exemplo, a cromodind-
mica quidntica).

A wutilizag3o de sistemas tradicionais para essas simulagdes
apresenta diversos inconvenientes, ligados 2 necessidade de traba-
Lharmos o mais realisticamente possivel, o que implica num grande
esforgo computacional, e torna invidvel sua uvtilizagdo.

As ” solugdes possiveis sdo a wtilizagdo de supercomputadores,
que sdo0 inacessiveis a muitos pesquisadores e que apresentam gran-
des custos, ‘tanto para a implantagdo de um sistema como para sua
utilizagdo0o, ou a implementagdo de uma midquina dedicada ao problema
a ser estudado.

Para problemas com elevadissima demanda computacional, como a
cromodinmica quintica e simulagdes realistas de dinfimica molecular
parece que apenas a construgdo de mdquinas especificas os viabili-
zard, devido ao extremamente alto tempo de processamento neces-
sdrio.

2. DEMANDARS COMPUTACIONARIS DA DINAMICA MOLECULAR

Em din8mica molecular, descrevemos a evolugdo temporal de um
sistema de N particulas que interagem entre si de acordo com poten-
ciais interparticula especificos. Essas particulas estdo localiza-
das em uma regido do espag¢o sujeita a condigdes de contorno perid-
dicas.

Para o cdlculo da nova posigd3o de wuma particula, devemos
considerar a sua posigldo no instante atual, sua posigdo no instante
imediatamente anterior e a forg¢a resultante da interagdo dessa

particula com todas as outras particulas. Um fator que diminui
sensivelmente a complexidade computacional da simulaglo é o de que
os potenciais envolvidos sd3o de curto alcance, fazendo com que o

cdlculo das forgas interparticulas seja realizado apenas para as
que estdo presentes dentro de um determinado raio de influéncia da
particula sob consideragdo. R utilizagdo deste fato permite a im-
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plementac¥o de técnicas de "coarse-grain®, bem como de tabelas de
vizinhos com atualizag¥o infreqiiente. Estas técnicas fazem com que
se atinja quase uma linearidade no crescimento da demanda computa-
cional com o nimero de particulas do sistema, e representam uma
grande redu¢do nr esforgo computacional dispendido para encontrar-
se a3s-particulas que precisam ser levadas em consideragdo nos cdl-
culos de forgas.

Entretanto, mesmo com a utilizaglo dessas técnicas, a demidnda
computacional da dindmica molecular &€ muito elevada para computado-
res tradicionais, pois procuram-se simulag¥es com dezenas de milha-
res de particulas e por centenas de milhares de intervalos de tem-
po.

Se partimos do principio de que a seleglio das particulas que
efetivamente interagem com uma dada particula ndo envolve gasto
significativo de tempo (mesmo a utilizagdo das técnicas citadas
acima n¥o permite fazer com que esse cédlculos sejam despreziveis, o
que agrava a situagdo descrita a seguir) vemos que, num sistema com
10.000 particulas, cada qual interagindo em média com 30 outras,
deveriamos calcular 300.000 forgas (ou 150:000 caso aproveitédssemos
a simetria das interagdes). Se trabalhamos em duas dimensdes, o
cédlculo de cada forga envolve o cédlculo de wuma distincia (2
subtrag¥es, duas multiplicagdes e uma soma) o acesso em tabela para
encontrar o potencial (possivelmente com interpolagdo para evitar
um crescimento excessivo da meméria necessdria a tabela), e final-
mente o cédlculo de cada uma das dire¢gdes das forgas (fundamental-
mente duas multiplicagdes, desde que as tabelas sejam corretamente
dimensionadas). Apenas esses cdlculos mencionados envolvem, portan-
to, 450.000 somas ou subtragdes e 600.000 multiplicagdes para cada
intervalo de tempo (portanto serd repetido milhares de vezes). sem

levar em consideraglo a necessidade de interpolaglo e os acessos em
tabela.

3. ESBOCD DA PROPOSTA

Para a implementag¥o de uma mdquina dedicada a esses cdlculos
levamos em consideragdo as posibilidades de paralelismo devidas a:

a. Localidade das forgas envolvida“, que permite que os
célculos sejam realizados em diversos "coarse-grains® de forma
paralela;

b. possibilidade de realizag¢3o em série de diversas partes dos
cdlculos, como separagdo de particulas no raio de influéncia e
cdlculo das forgas interparticulas.

A proposta envolve entfo a possibilidade de separagdio tanto
algoritmica como geométrica dos cédlculos.

Uma forma de implementagdo em estudo €6 a de wuma rede de
"transputers®, sendo que o dimensionamento e estruturagdo da rede
devem ser realizados de acordo com consideragdes de balango de
carga e de tempos de comunicagdo interprocessador, de forma a
permitir que a comunicagfo seja o médximo possivel realizada durante
o tempo de cédlculos, para impedir que os processadores estejam
inativos durante periodos significativos de tempo.
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