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Resumo

Esta monografia trata da simulagdo computacional distribuida de dindmica molecular em
nanoestruturas de carbono. Apresenta os fundamentos fisicos necessarios a compreensao do
problema. Mostra, ainda, o potencial REBO2, que € a funcdo usada neste trabalho para a
avaliagcdo da energia. Um esquema de particionamento e classificagdo para 4tomos em simula-
coes distribuidas € proposto. Foi desenvolvido um sistema completo de simulag¢do, comunicagdo
e visualizacdo cujas interagdes sdo apresentadas. O sistema de computacdo distribuida foi com-
pletamente desenvolvido e, portanto, nenhuma biblioteca cléssica foi utilizada. Por fim, discute-
se o desempenho dessa ferramenta sob algumas configuracoes.

Palavras-chave: Simulacio Computacional, Nanotubos de Carbono, Computagao Distribuida,
Dinadmica Molecular.



1 Introducao

O estudo das propriedades de nanomateriais apresenta um vasto campo para pesquisa e de-
senvolvimento de novos materiais e tecnologias, uteis para diversas aplicacoes, desde a confec-
cao de tecidos super-resistentes até a constru¢cdo de componentes eletronicos de alta eficiéncia.
O interesse em realizar simulagdes computacionais para andlise desses materiais € decorrente

do alto custo relacionado a sua sintese e experimentacgao fisica.

Recentemente, um certo grupo de nanomateriais, os nanotubos de carbono, tem despertado
a atencdo de pesquisadores das mais variadas areas. Ha consideravel foco em estudar a relacdo
de dependéncia das caracteristicas desses materiais a sua geometria, visto que determinadas
propriedades desejaveis podem ser observadas quando os nanotubos de carbono apresentam-se

em formas estruturais especificas.

O uso de uma méquina eficiente de simulacdo computacional de dindmica molecular, asso-
ciada a um modelo computacional que descreva adequadamente essas nanoestruturas, mostra-se
como possivel alternativa a dispendiosa andlise em laboratério das propriedades desses materi-
ais. Ainda, a utilizacdo de computacao gréfica torna as simulagdes mais intuitivas, evidenciando
possiveis falhas de modelagem ou simulagcdo. Tem-se, dessa forma, uma poderosa ferramenta

para experimentacdo virtual de nanotubos de carbono.

1.1 Definicao do Problema

Estruturas moleculares que apresentam propriedades interessantes frequentemente sao for-
madas por dezenas ou até mesmo centenas de milhares de particulas. Como o esfor¢o computa-
cional necessario a realiza¢ao de simulacdes de dindmica molecular € diretamente proporcional
ao numero de particulas em anélise, o estudo de estruturas formadas por muitos atomos pode
tornar-se invidvel. Este trabalho apresenta uma forma de processamento paralelo de um modelo
de simulacdo de dinamica molecular baseado no potencial REBO2 para reduciao do tempo de

solu¢do numérica desse modelo.



1.2 Objetivos

O objetivo primério deste trabalho € o estudo e desenvolvimento de um método para dindmi-
ca molecular baseado no potencial REBO2 que atue de forma paralela e distribuida, utilizando
um esquema de comunicacdo proprio, a fim de reduzir o tempo necessario a solu¢do numérica

do modelo computacional.

Como objetivos secunddrios, serdo definidas estratégias para atingir um balanceamento de
carga e um particionamento espacial adequados, de modo que a troca de mensagens entre as

unidades de processamento tenha baixa influéncia no tempo de simulacao.



2  Dinamica de estruturas de carbono

2.1 Potencial REBO2

A funcdo de energia potencial REBO2, apresentada em (BRENNER et al., 2002), foi cons-
truida de maneira empirica e fornece uma boa aproximag¢do para a energia potencial em estru-

turas moleculares so6lidas formadas por d&tomos de carbono e hidrogénio.

O potencial definido € de curto alcance e considera a quebra e formacao de ligagdes covalen-
tes, com a consequente mudanca de hibridiza¢do dos dtomos envolvidos. Por depender apenas
do primeiro e do segundo dtomos vizinhos mais proximos de cada d&tomo, a computagdo do po-
tencial REBO2 apresenta um reduzido nimero de operacdes, quando comparada a abordagens
baseadas em cdlculos de primeiros principios e fungdes de energia potencial semi-empiricas.

Por esse motivo, € um potencial que tem sido largamente utilizado.

A forma geral da energia potencial total do sistema € definida pela Equacgdo 2.1, conforme
(ABELL, 1985).

Eb = Z (Z’) [VR (rij) —bl'jVA (r,-j)] (21)
Lg>t

Os termos VA(r;;) (Eq. 2.2) e VR(r;;) (Eq. 2.3) representam, respectivamente, a atragdo
entre os elétrons de valéncia e a repulsdo decorrente da interacdo entre niicleos. O valor escalar
rij € a distancia entre dois dtomos vizinhos i e j. A fun¢do b;;, que potencializa a agdo do

componente atrativo V4(r;;), é explicada Secdo 2.1.1.

VA(rij) = f(rij) Y, Bue P (2.2)

1<n<3

VR(rij) = f(rij) (1 + Q/rij)Ae” ¥4 (2.3)
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O fator multiplicativo f“(r;;) (Eq. 2.4) define o raio de corte para a agdo do potencial,
garantindo assim que s6 serdo consideradas ligacdes entre dtomos que estejam a uma distancia
de 24 ou menos (14 = 10~ '%m). E interessante observar que essa fungdo varia suavemente de
1,0 (para r;; = 1,7A) até 0,0 (para r;; = 2,04).

;

1,0 I’l'j<1,7
71'(1’,"—1,7)
: 1 cos (FUET))
rij) = 2.4
fe(rij) , 0,3 17< <20 (2.4)
0,0 rij >2,0

\

Os valores para as constantes A, o, By, By, B3, B1, B2, B3 e Q podem ser obtidos em
(BRENNER et al., 2002).

2.1.1 A funcio de ordem de ligacao b;;

A funcio b;; (Eq. 2.5) estd relacionada a ordem da ligacdo entre cada par de dtomos ie je

agrega também a influéncia exercida por &tomos proximos na energia da ligacao.

pO—T 4 pO-T
bij = % + bﬁ,c + bgH 2.5

Os valores b7: ™™ e b3, (Eq. 2.6) dependem do niimero de coordenagdo local e do angulo

de ligacdo respectivamente entre os 4tomos i € j € outros &tomos que ndo participam da ligagdo.

~1/2
07 = (1 K S0 os (0)) 4215 (NN >] -0
k(i,j

onde 6;j; € o angulo entre os vetores 77; e 7. A fungdo G, (cos (Qi jk)) (2.7) representa a

contribui¢do que cada dtomo vizinho a ligagc@o i — j tem a ordem de ligacdo empirica.

gc (cos (6;j)) + O (N}) [ve — gc (cos (6:jx))]  0° < 6;jx < 109,47°

gc (cos (6ijx)) 109,47° < 6, < 180°
2.7)

G, (cos (Gijk)) =

A funcdo g, (cos (Oi jk)) € aproximada pela spline polinomial definida pela Equacgédo 2.8.

Os valores de a, variam conforme o angulo 6 € sdo exibidos na Tabela 2.1.
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Tabela 2.1: Pardmetros utilizados para a spline g, (cos (Gi jk) ) , obtidos em (WANG, 2006).
Regiﬁo ao a an as ag as
0° < 6;x <109,47° | 0,27186 | 0,48922 | -0,43286 | -0,56140 | 1,27111 | -0,03793
109,47° < 6, < 120° | 0,69669 | 5,54440 | 23,4320 | 55,9476 | 69,8760 | 35,3117
120° < 6, < 180° 0,28160 | 1,06200 | 2,13400 | 2,53000 | 1,55200 | 0,38560

Tabela 2.2: Pontos conhecidos para aproximacgao da fungado 7.
0;jx(rad) Ye
0 1

/3 0,416335

/2 0,271856

5
8¢ (cos (Gijk)) R Z ay (cos (Gijk))n (2.8)
n=0

O valor de 7. é aproximada por uma spline cibica que tem os pontos conhecidos obtidos
em (BRENNER et al., 2002) e exibidos na Tabela 2.2.

NiC (Eq. 29) e NlH (Eq. 2.10) sdo os numeros de conjugacao de dtomos de carbono e

hidrogénio, respectivamente, do atomo i.

carbono

N =Y fi(ra) (2.9)
k(#1.j)
hidrogénio

NT= Y fi(ra) (2.10)
1(#4,])

Para estruturas de carbono em estado sélido, os valores de A; jk € da spline bicibica P;; sdo
iguais a zero (BRENNER et al., 2002).

O valor de N! ¢ originalmente definido conforme a Equac@o 2.11. Porém, neste trabalho

nao sao modelados dtomos de hidrogénio e, portanto, o valor de NiH € zero.

N!=Nf +N! 2.11)

A fungdo Q(N!) é definida pela Equacdo 2.12.
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1 N <3,2
t_
o) = 4 1eosRrNi=32)) 35 e s g @.12)
0 N;>3,7

O termo b{i-c (Eq. 2.13) estd relacionado com a existéncia ou ndo de carater radical na
ligacdo entre os d&tomos i e j e se a ligacdo € parte de um sistema conjugado. Seu valor foi calcu-
lado através de uma interpolacdo por spline, com os pontos conhecidos obtidos em (BRENNER
et al., 2002) e (WANG, 20006).

bR =y (NN N ) (2.13)

A fungdo I\Iicjonj ¢ dada por 2.14. A funcdo de corte f¢ seleciona os vizinhos do dtomo i

como 0s atomos k e os vizinhos do 4&tomo j como atomos /.

2

Nconj — 1+ +

ij

Y i (ri) H (xir)

2
Y fi(r)H (le)] (2.14)
k(#£i,j)

1(#,])

O valor de x;; é dado pela Equagdo 2.15 e o de H (x;;) é dado pela Equagdo 2.16.

xix = N — f5.(rix) (2.15)
1 Xig < 2

H(x) = § Leos@rba—2)) 5, < 3 (2.16)
0 Xix >3

O valor do termo biDjH (Eq. 2.18) depende do angulo diedral ©;j; formado em ligagdes
duplas entre os dtomos de carbono (Fig. 2.1, obtida em (WANG, 2006)). O cosseno desse

angulo é calculado conforme a Equagao 2.17.

?'kX?" 7'1)(7',’ ?'l'?'k —1
cos®; i = ! g L L cosOy;jcos6; | ————  (2.17)
rikrijsenOy; rjirjisen;j TilTik seny; jsen6;
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DY

Figura 2.1: Angulo diedral formado
pelos atomos p, i, j e k.

Tabela 2.3: Valores para a fun¢io T;;.
N v g g (g

ij
212 1 -0,070280085
2 1212,..,10 -0,00809675

b =Ty (NENG NG [ Y. Y (1=cos® (®iu)) fi (rae) i (rin) (2.18)

k(#i,j) 1(#i.])

Os valores para a fungdo T;;, obtidos em (BRENNER et al., 2002) e (WANG, 2006), sao

dados pela Tabela 2.3. Para valores ndo tabelados de N;, N e 1\/1-‘}0“ o valor de T;; € zero.

2.2 Dinamica molecular

A simulagdo de dindmica molecular € um processo determinista que fornece a evolugdo
temporal do sistema mediante a utilizagcao das leis do movimento de Newton. A forca F; atuante
em cada dtomo i é a soma da influéncia de todas as ligacdes feitas por esse atomo e pode ser
dada pelo negativo do gradiente da energia potencial no dtomo (Eq. 2.19). O calculo desse

gradiente € explicado na secdo seguinte.

F = —V,E, (2.19)

Aplicando operacOes algébricas sobre a equacdo da Segunda Lei de Newton (F; = ma),
obtemos a expressdo para o vetor aceleracdo @; em cada particula, dada pela Equagao 2.20,

onde m é a massa de um dtomo de carbono (aproximadamente 1,99442341 x 10726 kg).

(2.20)
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De posse do vetor aceleracdo € possivel realizar a integracdo das equagdes de movimento.
Neste trabalho foi utilizado o modelo preditor-corretor de Nordsieck para a integracdo. Este
modelo € dividido em duas fases (predi¢do e correcao), exigindo que o gradiente da energia em
cada atomo i seja calculado duas vezes por iteracao. Apesar de demandar um maior esfor¢co
computacional quando comparado com outros integradores (Leapfrog, por exemplo), o modelo
de Nordsieck apresenta uma aproximagdo numérica melhor que a obtida com integradores de

uma fase.

Para controlar a energia do sistema um termostato simples foi desenvolvido: a cada iteragao

o vetor velocidade de todos os atomos € reescalado.

2.3 Gradiente do Potencial REBO2

O gradiente da energia potencial em cada particula, utilizado para calcular a forca resultante

e realizar a dinamica molecular, é obtido pela Equacdo 2.21.
ﬁiEb = Z |:6iVR (rij) - VA (rij) §ibij - bijﬁiVA (r,-j)} (2.21)
J

O termo V;V® (r,;;) é mostrado pela Equagio 2.22.

ViVR (rij) = (14 Q/rij) Ae” V£ (rij) — £ (rij) (a+ aQ/rij + Q/r}y) Ae™ iV

(2.22)
O gradiente do termo atrativo € dado pela Equacao 2.23.
V VA r,] ZB e Briiy . e (,,U) £ ”z] [Z ByBne —PBurij Vrl] (2.23)
n=1 n=1

A funcdo de corte f€ (ri_,-) tem o gradiente dado pela Equacdo 2.24.

0,0 rij < 1,7
Vif€(rij) = { —sen (”(r’fo—g”)) EeVrij 1,7<r;<2,0 (2.24)

0,0 rij > 2,0

O gradiente §rl~ ;j € calculado conforme a Equagao 2.25.



O valor de ﬁ-bi j € dado pela Equagdo 2.26.

B §ib?j_n + ﬁ)ib%_n

= = 1.RC = 1.DH
Vibij_ 2 +Vlblj +Vlblj

Os termos ﬁ'bg*” e ﬁibg*” sdo calculados de acordo com a Equagdo 2.27.

3
) ~(b577) (-
o—T
Vibf = ————{ VP,

5 5
+ Z [ Z an (cos@ijk)nekifkviﬁ; + Z nay (cos@ijk)n*1 e’lifkﬁ;%coseijk
n=1

k() Lm0 -
onde .
- R r_.’k e \Y r_.’k . fi’. r_.’k o r_fk P o
VCOSQ,'jk —V [ i 'l'J} — ( l - J) Tt 2tj Vrik_ l le rij.
Tik¥ij Tiktij (rik) rij (rij) Tik

O gradiente ﬁbgc ¢ dado pela Equagao 2.28.

VibEC = ViF; (N; ,N;,ij””f>

O termo ﬁibf}H € obtido pela Equagdo 2.29.

Vit (VLN NG

Vil = [ Y Y (1—cos® (®u)) fi (rie) £ (rin)
KAL) I(#5))

+T;; <Nf,N§JV§'0nj> Y ¥ (1—cos (®u)) £ (ra) Vifs (ri)
Lk(#£6,4) L(F#i,j) -

+T; (Nf,Nﬁ-,Nicjonj> Y Y (1—cos (®yu)) £ (ri) Vi (rae)
K(F2.J) 1)) ]

Y X faCri) f5(rir) (—2cos (8u)) Veos (O

+73; (NN NG

k(#i,7) L(#i.)) .

15

(2.25)

(2.26)

(2.27)

(2.28)

(2.29)
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O vetor Vcos (@i jkl) € calculado conforme a Equacao 2.30.

- - [ (P Tk —1
Veos®;j =V + cosOijcosbji | ——————
FilTik senBy; jsen6;
= |V —?ﬂ ik +¢056; 'V cosOyi; + cosOi :Vcos; _—1
Fari ijl ki j ki j ijl sen Gkijsen Oijl (230)
cosO;;; - cosOii =
+c0s®; U Veosy+ ——— L Veos 9kij]
senb;;) (senbyi;)
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3 Modelo Computacional

Uma abordagem frequentemente utilizada para o desenvolvimento de simulac¢des distribui-
das de dinamica molecular € o particionamento espacial da estrutura de interesse em blocos de
particulas e a divisao desses blocos entre as unidades de processamento disponiveis. Torna-se
necessario, portanto, que simulagdes computacionais desse tipo apresentem estratégias para a
manutencdo da comunicacdo entre as unidades de processamento envolvidas, assim como um
esquema de particionamento eficiente do espaco, de forma a promover um bom balanceamento

da carga de trabalho.

Neste capitulo sdo apresentadas as decisoes de projeto adotadas na construg¢ao do simulador
de dinamica molecular no que diz respeito ao controle da simulacdo, a comunicagao entre os

processos participantes da computacdo e ao particionamento espacial da estrutura molecular.

3.1 Sistema de Comunicacao

O objetivo do desenvolvimento de um sistema de comunicagao préprio € prover um meca-
nismo para troca de mensagens pela rede de forma simples e que minimize o overhead associ-
ado a comunicacao. Assim, o sistema de comunicagdo foi desenvolvido utilizando orientagcdo
a objetos, de maneira a encapsular as chamadas de sistema responsaveis pelo estabelecimento,
gerenciamento, utilizacao e finalizacdo de conexdes com multiplos nés de forma independente.

Isso simplifica a implementacdo de sistemas baseados em troca de mensagens.

O sistema desenvolvido segue o paradigma cliente-servidor, sendo dividido em dois médu-

los, que sdo apresentados a seguir.

3.1.1 Modulo Servidor

O médulo servidor possibilita que um né aguarde por conexdes € trate as mensagens re-

cebidas de outros nés. Este mddulo é formado por trés classes, como ilustra a Figura 3.1. A
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gcgServer

port: int
messageProcessor: gcgMessageProcessor*

bbb

gcgServer(port: int, messageProcessor: gcgMessageProcessor*)
attendClients(): void
= asynchronouslyAttendClients(): void

gcgMessageProcessor

= virtual processMessage(clientInterface: gcgClientInterface*): void = 0

gcgClientInterface

= sendToClient(buffer: void*, nbytes: unsigned): void
= receiveFromClient(buffer: void*, nbytes: unsigned): bool
& closeConnection(): void

Figura 3.1: Diagrama de classes para o modulo servidor. Alguns métodos e classes foram
omitidos, por simplificacdo.

classe gcgServer € responsdvel por reservar uma porta junto ao sistema operacional para a co-
nexdo dos clientes e por gerenciar o processo de criacdo e término de conexdes. Para cada
instancia da classe gcgServer sdo associadas uma porta que receberd as conexdes dos clientes e
uma instancia de uma classe que herde de gcgMessageProcessor. Essa classe deve implemen-
tar o método abstrato processMessage com a 16gica necessdria ao tratamento das mensagens

recebidas pelo servidor.

Quando um cliente inicia uma conexao na porta “escutada” pelo servidor, uma instancia
da classe gcgClientlnterface é criada. Esta € fornecida como parametro para o método proces-
sMessage da instancia de gcgMessageProcessor associada ao objeto gcgServer que recebeu a
conexdo. A classe gcgClientInterface expde métodos para a troca de mensagens com o cliente
que realizou a conexao, bem como uma maneira simplificada para provocar a interrup¢ao da

conexao pelo servidor.

3.1.2 Modulo Cliente

O modulo cliente permite que um né inicie uma conexao em um servidor e as mensagens
sejam trocadas. E formado pelas classes gcgClient e gcgClientGroup (Fig. 3.2). Cada instincia
da classe gcgClient representa uma conexdo com um servidor. A classe implementa rotinas para
a troca de mensagens entre o cliente e o servidor, de forma similar a disponibilizada pela classe

gcgServer.
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gcgClient

= gcgClient(host: const char®, port: int)

= sendToServer(buffer: void*, nbytes: unsigned): void

= receiveFromServer(buffer: void*, nbytes: unsigned): int
= addToGroup(group: gcgClientGroup*): void

= connected(): bool

gcgClientGroup

= gcgClientGroup()
= getClientsToReceive(clientGroup: gcgClientGroup*): void
= getNextClient(): gcgClient*

Figura 3.2: Diagrama de classes para o modulo cliente. Alguns métodos foram omitidos, por
simplificagdo.

Existem situacOes em que € necessario enviar mensagens a diversos servidores e aguardar
a resposta de todos. Porém, é possivel que esses servidores apresentem diferentes tempos de
resposta. Neste caso, realizar o tratamento sequencial das respostas recebidas € invidvel. Torna-
se interessante, entdo, prover a funcionalidade de aguardar simultaneamente pela resposta de
todos os servidores. Os objetos da classe gcgClient podem ser agrupados em colecoes, repre-
sentadas por instancias da classe gcgClientGroup. Dessa forma, é possivel obter conjuntos de
objetos da classe gcgClient que ja receberam as mensagens de resposta e fazer o tratamento

dessas mensagens antes mesmo do recebimento das mensagens de todos os servidores.

3.2 Protocolo de Controle da Simulacao

3.2.1 Tipos de Processo

O sistema foi construido seguindo a hierarquia mestre-escravo. Nessa abordagem ha um
conjunto de processos idénticos e especializados (chamados processos escravos) que tém seu
funcionamento determinado por um processo mestre. Neste trabalho o processo mestre atende
requisicoes de um terceiro tipo de processo, que faz a interface com o usudario. A Figura 3.3
mostra uma visao geral dos componentes do sistema e indica as instancias das classes gcgClient
e gcgServer. Cabe dizer que cada processo pode ter sua execugdo realizada em uma unidade de

processamento diferente.
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—

Escravo 1

-/
_—

Aplicativo gegClient gcgServer

Gréfico - |

gcgServer =

-

Escravo 2

—_
LS, ()
,

Escravo 3

S—

Figura 3.3: Arquitetura do sistema. O sentido das setas indica o sentido do estabelecimento das
conexoes.

3.2.2 Inicializacao do Ambiente de Simulacao

O processo mestre € iniciado de forma ndo automatizada e disponibiliza, no inicio de sua
execucdo, uma porta para que o processo com a interface grafica possa se conectar. De forma
semelhante, cada processo escravo disponibiliza uma porta a qual o processo mestre se conecta
para fazer o controle da simulacdo (isto €, cada processo escravo atual como um servidor de
processamento). A porta a ser associada a cada processo escravo € definida por parametro
durante sua inicializagdo. Para automatizar a inicializac@o dos processos escravos foi criado um
script que inicializa um conjunto de processos escravos em background e define a porta a ser

monitorada por cada processo.

Ao iniciar a aplica¢do grifica o usuario deve indicar o arquivo, no formato PLY, com a
posicdo de cada atomo da estrutura de interesse. O formato PLY é um formato de armazena-
mento de modelos geométricos. A posicao inicial de todas as particulas da estrutura é enviada
para o processo mestre, que estabelece a conexao com os processos escravos e faz o particiona-
mento espacial da estrutura. Cada parti¢do de espaco tem seus dtomos delegados a um processo

escravo. O processo mestre pode, entdo, iniciar a simulacido de dindmica molecular.

3.2.3 Aplicativo Grafico de Acesso e Controle

Durante a execugao da simulac¢io o usudrio pode utilizar a interface grafica para visualizar
a distribui¢do dos dtomos na estrutura. O aplicativo fornece a funcionalidade de atualizacdo da
posicao dos dtomos, que deve ser utilizada com parcimOnia para ndo comprometer 0s recursos
computacionais utilizados pelo processo mestre. E permitido ao usudrio desconectar a aplicagio
de controle do processo mestre durante a simulacdo. Ao se reconectar a0 processo mestre, a

aplicacao obtém a posicao dos dtomos da estrutura utilizada e atualiza a visualizag@o. O usuario



21

pode interromper a simulacdo quando julgar necessario.

3.2.4 Protocolo de Comunicacao

Todas as mensagens seguem um protocolo de comunicacdo que exige que elas sejam for-
madas por um byte que indique o tipo da mensagem, seguido por uma quantidade arbitrdria de
dados. O tratamento das mensagens recebidas por um processo € feito de forma sequencial e
sem acesso concorrente, isto €, somente uma mensagem € lida do buffer por vez. O processo
mestre conduz a simulacdo enviando mensagens a todos os escravos e aguardando a resposta de
cada um deles. Dessa maneira, a comunicagdo entre 0 processo mestre € 0S processos escravos
¢ sincronizada com barreiras a cada passo de simulacao e todos 0s processos escravos realizam
o tratamento da mesma estrutura de dados (definida pelo tipo da mensagem) simultaneamente.
Essa sincronia entre os processos escravos € importante pois algumas etapas da simulacao exi-
gem que acontegam trocas de dados entre os processos escravos, por intermédio do processo

mestre.

3.3 Particionamento de Espaco e Balanceamento de Carga

O particionamento da estrutura € feito por planos perpendiculares ao eixo de maior varia-
cdo da posi¢do dos atomos. Esses planos definem tantas particdes de espaco quantos forem os
processos escravos disponiveis para computacao. As particoes de espaco t€ém aproximadamente

as mesmas dimensoes.

O particionamento da estrutura e a classificacdo das particulas (Secao 3.3.1) sdo recal-
culados a cada duas iteragdes de dindmica molecular para diminuir os erros causados por

vizinhancas atdmicas desatualizadas.

Esta é uma solucio de implementagdo simplificada pois estd fora do escopo deste trabalho
o desenvolvimento de um particionamento espacial que forneca um balanceamento de carga
6timo. Entretanto, esse modelo fornece um balanceamento de carga aceitdvel nos casos em que
as unidades de processamento utilizadas pelos processos escravos sao semelhantes e o niimero

de dtomos estd igualmente distribuido entre os processos.

3.3.1 Classificacao de particulas

O célculo da fun¢do de energia potencial REBO2 em um dtomo depende da posicdo dos

seus vizinhos de primeiro e segundo niveis. Sao considerados vizinhos de primeiro nivel (ou
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primeiros vizinhos) os dtomos n (i) localizados a uma distancia de 24 ou menos do dtomo i.
Os vizinhos de segundo nivel ny(i) de um atomo i sdo os vizinhos de primeiro nivel n;(j) de
pelo menos um atomo j que seja vizinho de primeiro nivel de i: j € n;(i)/i. Desse modo, para
calcular a energia potencial de um dtomo € importante conhecer a posicao de todos os atomos
que estejam a uma distancia de 44 ou menos desse dtomo. Mostra-se necessario, assim, que
cada processo escravo tenha acesso nao sé a posicao dos dtomos que tém a dindmica sob sua
responsabilidade, mas também a posi¢ao de todos os dtomos que estejam a uma distancia de até

44 dos limites do volume de dtomos a ele designado.

A seguinte classificacdo define a relagcdo entre um 4tomo e um processo escravo:

e Classe 0: 4tomos que estdo fora da drea de atuagdo do processo;

e Classe 1: dtomos delegados ao processo e localizados a uma distancia de mais de 44 das

fronteiras do volume. Visiveis somente pelo processo corrente;

e Classe 2: dtomos delegados ao processo e localizados a uma distincia de 44 ou menos

das fronteiras do volume. Visiveis por outros processos;

e (lasse 3: 4tomos vistos pelo processo corrente mas delegados a outro processo.

E fécil notar que, com essa classificagdo, garante-se que, para cada dtomo, independente do

tipo de particionamento, acontece uma das duas situacoes:

e O atomo € da classe 1 para algum processo escravo e € da classe 0 para todos os outros

ou

e O atomo € da classe 2 para algum processo escravo e é da classe 3 para pelo menos um

outro processo escravo.

A Figura 3.4 ilustra uma regido de fronteira entre dois processos escravos. Os atomos
nas regides “A” e “B” t€m sua funcdo de energia avaliada pelo processo escravo P e sofrem
dindmica molecular por acdo desse processo. Ja os dtomos nas regides “C” e “D” t€m sua
func¢do de energia avaliada pelo processo escravo P, e sofrem dindmica molecular por acao desse
processo. Os dtomos na regido “A” sao classificados como dtomos de classe 1 pelo processo Py
e ndo tém copia no processo P>. De maneira analoga, os 4tomos na regido “D” sdo classificados
como atomos de classe 1 pelo processo P> e ndo t€m cdpia no processo P;. Os dtomos na
regido “B” sdo classificados como dtomos de classe 2 pelo processo P e como atomos de classe

3 pelo processo P». O processo P; € responsavel pela avaliagdo da energia e pela dinamica



23

molecular desses dtomos, notificando as alteracdes de posi¢do ao processo mestre, que por sua
vez notifica o processo P». Os dtomos na regidao “C” sdo classificados como dtomos de classe
2 pelo processo P, e como dtomos de classe 3 pelo processo P;. O processo P é responsavel
pela avaliacdo da energia e pela dindmica molecular desses dtomos, notificando as altera¢des de

posicdo ao processo mestre, que por sua vez notifica o processo Pj.

Processo P, Processo P,

Figura 3.4: Exemplo da regido de fronteira entre dois processos escravos, mostrando os volumes
que definem diferentes classificacdes para os &tomos em cada processo escravo.

A classificacdo inicial de todos os dtomos é realizada pelo processo mestre, quando a
aplicacdo gréfica envia a esse processo as informacdes de posi¢do inicial dos d&tomos. O pro-
cesso mestre envia a cada processo escravo apenas as informacdes dos dtomos classificados
como de classe 1, 2 ou 3 para o processo escravo. A cada passo de iteracdo o processo mestre
obtém dos processos escravos os novos limites espaciais para a estrutura e refaz o particiona-
mento, redefinindo para cada processo escravo as regides que contém atomos de classe 1, 2 e 3.
Cada processo escravo reclassifica todos os dtomos antes classificados como de classe 1 ou 2 e
notifica (somente para &tomos que sofreram mudancga de classe) essas modificacdes ao processo
mestre. As notificagdes dos processos escravos e a rea¢ao do processo mestre a cada notificagao

sdo exibidas pelas Figuras 3.5 a 3.10.

Todas as alteragdes nos dtomos de classe 2 de cada processo escravo sao notificadas ao
processo mestre. O processo mestre se encarrega de notificar os processos nos quais o dtomo é

de classe 3 seu novo estado. A Figura 3.11 ilustra esse caso.
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Figura 3.6: Reclassificacdo de um dtomo da classe 1 para a classe 2 em um processo
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Esta classificacdo tornou-se efetiva e ¢ uma contribuicao desta monografia.
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Figura 3.7: Reclassificagdao de um dtomo da classe 1 para a classe 3 em um processo escravo
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Figura 3.8: Reclassificagdo de um dtomo da classe 2 para a classe 0 em um processo escravo
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Figura 3.9: Reclassificacdo de um atomo da classe 2 para a classe 1 em um

Processo escravo.
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escravo.

Mestre ordena que

Um escravo nofifica
re{:l::sﬁiﬁgr:n:uas a movimentagao de Mestre reclassifica
particulas de uma particula de a particula.

classe 1e 2. Gamsal
Mestre notifica a mudancal Mestre ordena a Mesire ordena a
de posicao da particula remogac da particula dos adicao da particula
Aa0s esCravos nos quais a escravos que a tinham a0s esCravos que nao
particula foi mantida na na classe 3 e agora nao tinham a particula e
classe 3. tem a particula. agora a tem na classe 3.
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4  Resultados Experimentais

Neste capitulo sd@o apresentados os resultados obtidos com o programa desenvolvido du-
rante este trabalho. A Figura 4.1 mostra a interface gréfica da aplica¢do durante uma simulagdo

de dinamica molecular de um nanotubo com 100.100 dtomos utilizando 16 processos escravos.

UFIF/DCC/GCG - Grupo de Computacao Grafica, Imagem e Visao ®®®@ Control windo g::;::s’ ﬁ:":“;"e"':[ﬁsi“
Qps: 0.91

Vertex count: 100100 Communication Options
Iteration: 3 oot [gauss
Fort[zot0
Disconnect

Simulation

FLLY File: Icmp\y
Stop
Update

Graphic options
i Energy
= {HTOCesErs |

Figura 4.1: Interface grafica do simulador. A estrutura exibida tem 100.100 atomos. As cores
indicam o particionamento espacial que divide a estrutura entre 16 processos escravos.

Para a andlise de desempenho foram utilizados quatro computadores com especificagdes
técnicas diferentes (Tabela 4.1). A versdo do sistema operacional utilizado em todos os compu-
tadores € Ubuntu Desktop Edition 10.04 64bits.

Tabela 4.1: Comparacao entre os computadores utilizados para andlise de desempenho.
Computador Processador Memoria RAM

1 2 x Intel Xeon Quad Core E5410 Ativo | 4GiB/DDR2/1.066MHz
2.33GHz 12MiB 1.333MHz

2 Intel Core 17-940 4GiB/DDR3/1.600MHz
2.93GHz 8MiB 1.333MHz

3 Intel Core2 Quad Q8200 4GiB/DDR2/1.066MHz
2.33GHz 4MiB 1.333MHz

4 Intel Core2 Quad Q6600 4GiB/DDR2/667MHz
2.40GHz 8MiB 1.066MHz
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Tabela 4.2: Numero de processos escravos utilizados em cada computador, para cada cendrio,
no caso de processamento distribuido.
Cenario H Computador 1 | Computador 2 | Computador 3 | Computador 4 H Total ‘

1 8 0 0 0 8
2 8 8 0 0 16
3 8 8 4 0 20
4 8 8 4 4 24

Tabela 4.3: Tempo médio de execug¢dao de uma iteragdo de simulagdo para um nanotubo de
100.000 4tomos (em segundos).
’ H Cenario 1 \ Cenario 2 \ Cenaério 3 | Cenario 4

Tempo 31,16 16,15 13,51 13,86
Speedup 15,05 29,03 34,70 33,83

4.1 Estudo de Caso

Um conjunto de cendrios foi definido com o objetivo de observar o desempenho do sistema
sob diferentes condi¢Oes. A andlise € baseada no tempo médio de execucdo de uma iteragdo de
din@mica molecular. No caso sequencial foram computadas 15 iteracdes, enquanto nos casos
em que ha processamento distribuido foram usadas 100 iteracdes. O particionamento espacial
e a classificacdo das particulas, para os casos com processamento distribuido, sdo recalculados
a cada duas iteracoes. Em todos os casos a vizinhanca de cada dtomo foi recalculada a cada
iteracdo. A métrica utilizada para avaliar o desempenho € o speedup em relagdo a execugao
sequencial, que aconteceu utilizando o computador 2. Em todos os cendrios de computacao
distribuida a execucao do processo mestre foi realizada pelo computador 1. A Tabela 4.2 mostra
o numero de processos escravos utilizados no processamento distribuido em cada computador

para os cendrios avaliados.

A estrutura utilizada conta com 100.100 4tomos de carbono e comprimento de 1.5004. O
processamento sequencial teve média de 468,9 segundos por iteragdo. A Tabela 4.3 compara o

tempo médio por iteracdo e o speedup alcangado para os 4 cendrios definidos.

E importante ressaltar que os resultados apresentados sdo resultados instantaneos, obtidos

com uma execug¢ao de cada cendrio.

Os resultados mostram que o speedup alcangado no cendrio 4 (24 processos escravos) foi
menor que o speedup no cendrio 3 (20 processos escravos). Para esses dois cendrios foram
realizadas mais duas execugdes com 100 iteracdes cada. Os resultados sdao exibidos na Tabela
4.4.
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Tabela 4.4: Tempo médio de execu¢do de uma iteracdo de simulagdo para um nanotubo de
100.000 atomos (em segundos) — execucdes extras para os cendrios 3 e 4.
H Cenario 3 \ Cendrio 4 ‘

Execucao 1 13,51 13,86
Execucao 2 13,54 13,88
Execucdo 3 13,54 13,66
Média 13,53 13,80
Desvio padrao 0,02 0,12

| Speedup | 3466 | 3398 |

Algumas hipéteses podem ser consideradas para tentar explicar esse comportamento: in-
fluéncia do nimero de mensagens trocadas, balanceamento de carga irregular ou, ainda, sobre-
carga de trabalho no processo mestre. Entretanto, como ndo foram realizadas muitas execugoes
com esses cendrios, ndo se pode afirmar que as amostras analisadas fornecem o comportamento

médio do sistema.
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5 Conclusao

Este trabalho apresenta uma estratégia para computagdo distribuida de simulag¢do de dina-
mica molecular em nanoestruturas de carbono usando a fun¢do de energia potencial REBO2.
Todos os moédulos necessarios ao funcionamento do sistema (visualizagdo, comunicagdo e

simulacao) foram implementados.

O modelo computacional elaborado € baseado na hierarquia mestre-escravo. Uma aplicacao
gréfica fornece a posicao dos dtomos da estrutura ao processo mestre. A divisao do trabalho en-
tre 0s processos escravos ocorre por meio de particionamento espacial da estrutura de interesse.
A simulacdo de dindmica molecular acontece de forma sincronizada entre os processos escra-

vos, sendo coordenada pelo processo mestre.

O esquema utilizado para particionamento espacial € o de corte simples por planos. A cada
processo escravo € atribuido um conjunto de 4tomos e cada dtomo tem sua dinamica molecular
computada por somente um processo escravo, a cada iteracdo. Como o potencial utilizado é de
curto alcance e depende de informacdes de vizinhanga atbmica, é necessario manter uma cépia
das informacdes dos atomos localizados préximo a fronteira entre o volume de dois processos

escravos vizinhos.

Uma classificagdo de atomos para simulagdes distribuidas de dindmica molecular foi pro-
posta por este trabalho e tornou-se efetiva. As alteragdes da classe dos dtomos sdo propagadas
para os processos escravos que dependem das informacdes dessas particulas. A classificagdo
proposta pode ser aplicada em outros sistemas que utilizem fun¢do de energia de curto alcance.

Esta é uma contribuicao desta monografia.

Foram realizados experimentos para andlise de desempenho do simulador. Tais experimen-
tos mostraram que o uso da estratégia de computagao distribuida causou redugdo significativa
no tempo de simulagdo. O aumento do nimero de processos escravos, entretanto, a partir de
um certo limite, causa reducdo do speedup. Algumas hipéteses que poderiam explicar esse fato
sd0 o tempo gasto com comunicagdo, o balanceamento de carga utilizado ou a necessidade de

trocar informacgdes de particulas de classe 2 entre processos escravos. Uma explicacdo mais



31

precisa exigiria uma investigagdo maior, que ndo pode ser feita por conta do tempo exiguo.

Para trabalhos futuros pretende-se modelar o comportamento de estruturas de carbono com
adi¢do de outros tipos de atomos, tais como hidrogénio e oxigénio. Observar o efeito do uso
de uma fun¢do de energia potencial de longo alcance também seria interessante. Podem ainda
ser implementados mecanismos mais bem-elaborados para promover o equilibrio da energia.
Outra proposta € a realizacdo de estimativas do trafego na rede de maneira a verificar qual a
influéncia da troca de mensagens entre os processos no tempo necessario a simulacdo. Pretende-
se, ainda, elaborar estratégias mais complexas de particionamento espacial para tentar promover

um melhor balanceamento de carga entre 0s processos escravos.
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