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Resumo

Apresentamos um problema de dindmica molecular e quatro algoritmos seqiienciais paraa
implementacio do mesmo. Em seguida esses algoritmos s3o estudados quanto a0 tempo de
execucdo e possibilidades de paralelizacio. K escolhido entio dentre os quatro o algoritmo
que apresenta melhores caracteristicas para a paralelizacio. Introduzimos a seguir uma
proposfa de implementacic do mesmo em um rede de franspulers, com a defini¢io das
interligagoes entre o8 processadores e da programacio dos mesmos. A seguir é realizado
um estudo da eficiéncia da estrutura proposta quanto a tempo de execucio e caracterfsticas
de expansibilidade do nimero de processadores. Os resultados mostram que conseguem-se
velocidades de execucdo préximas as de supercomputadores para redes com baixos nimeros

de elementos.
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Abstract

In the present work, we describe four sequential algorithms for simulating molecular dy-
| namics. The parallelism and execution times of these algorithms are assessed. Using
- the best suited algorithm for parallelism exploitation a transputer based architecture is
suggested including needed link and software. The evaluation of the eficiency regarding
‘ execution time and number of processors is analyzed. The results show that speeds close

to those of supercomputers can be achieved with a low number of processors.
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Introducao

Ao lado do grande crescimento de velocidade de execucio alcangado pelos computadores
nas dltimas décadas, crescimento este que permitiu a ampliacio da faixa de situagoes
em que o computador se mostra itil, temos um crescimento ainda maior da demanda de

recursos computacionais cada vez mais eficientes por parte dos nsudrios.

Uma das faixas de aplicacio em que isto se faz mais sentir é a rea denominada
processamento numérico, ou number crunching. Mesmo com a introduc3o relativamente
recente de computadores vetoriais com capacidade de pico da ordem de 200 MFlops, muitos
problemas n3o podem ser executados a contento em computadores tradicionais devido ao
enorme tempo de cdlculo exigido, mesmo em computadores com processamento vetorial.
Exemplos tipicos de problemas que se encaixam nesta categoria sio os de meteorologia,
simulac3o de aeronaves e problemas de fisica tedrica, como a cromodinimica quantica e a

dinﬁ.miéa. molecular.

Particularm.nte em dinimica molecular, diversas simulacdes t&m sido execu-
tadas em supercomputadores, explorando sua capacidade de processamento vetorial através
de reorganizacio dos algoritmos puramente seqiienciais. Veja-se por exemplo [l] Ainda
assim as simulagoes tém se restrito a no maximo poucos milhares de particulas.

Além da utilizagio de computadores extremamente rdpidos, podemos também
reduzir os tempos de execugdo pelo emprego de processamento altamente paralelo. Muitas
mdquinas de propdsito geral com utilizacio de processamento paralelo tém sido propostas e
implementadas recentemente, como por exemplo o Aipercabe [2] e a estrutura dataflow [3]. |

15



16 INTRODUGAO
Com raras excegoes (como o dataﬂow) essas arquiteturas exigem o desenvolvimento de
programas especificos para a utilizagio nas mesmas, sendo necessdrio um grande conhec-
imento da mdquina por parte do programador para se conseguir uma execugio eficiente
(veja por exemplo [4]).

.Como alternativa A utilizacdo de supercomputadores, que para estes problemas
implicariam um custo muito elevado, surgiu a técnica de desenvolvimgnto de computadores
chamados mdquinas dedicadas ou computadores de propdsito especifico, cuja principal car-
acterfstica é terem a sua estrutura interna especificamente adaptada i resolucio eficiente
de um tnico problema. Na verdade esta técnica consiste em uma especializacio méxima,
aprofundando-se a técnica de projeto de estruturas de computadores voltadas a algoritmos
(isto ¢, de aplicagdo a uma faixa limitada de problemas). Exemplos de projetos voltados
a algoritmos podem ser encontrados em [5] e nos systolic errays [6]. Para mais detalhes
sugerimos o trabalho de Uhr |7].

A vantagem desta abordagem é que, possuindo-se uma miquina dedicada,
mesmo que sem toda a velocidade de um supercomputador, podem-se executar clculos
de problemas muito mais amplos e realistas, pois a miquina est4 disponivel todo o tempo
para o problema, e nao precisa ter sen tempo compartilhado com outros usu4rios.

A idéia deste trabalho é propor uma tal méquina para um problema especifico
de dindmica molecular, sendo a mesma utilizivel em outros problemas semelhantes. Bakker
[8] j4 apresentou uma arquitetura dedicada 4 dinimica molecular, e outra est4 em desen-
voivimento pela IBM [9]. As razdes para estarmos aprentando uma outra proposta aqui,

podem ser resumidas nos seguintes objetivos:
e a mdquina deve apresentar uma estrutura simples, que permita sua ficil duplicagio
e as expansdes para a inclusdo de novos processadores devem ser ficeis

e k@rdmarc da maquina deve permitir sua utilizagio para problemas diferentes do
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originalmente proposto sem muitas alteragoes

No capitulo 1 apresentamos rapidamente o problema de dinimica molecular a-. _
ser utilizado, seguido de quatro algoritmos seqiienciais para o mesmo.

No capitulo 2 realizamos uma anilise de eficiéncia seqiencial dos quatro algorit-
mos c;m termos de tempo de execu¢io. Em seguida, o capitulo 3 apresenta um estudo das
possibilidades de implementagio paralela dos mesmos a]goritmoé. A§ fim desse capitulo,
realizamos a escolha do algoritmo a utilizar.

No capitulo 4 apresentamos inicialmente, de uma forma breve, o transputer
T800 e a linguagem OCCAM, sugeridos para a implementacio da méquina. Apresentamos
também as razdes dessa escolha. Em seguida apresentamos a proposta de programacio e
interligagao de processadores que julgamos adequada ao problema em questib.

No capitulo 5 apresentamos uma avaliagio da proposta, através do levantamento
de tempos de execugio e eficiéncia de utilizagio de processadores para diversos nimeros de
particulas e processadores, bem como uma comparagio com um tempo de execugao obtido
no Cray X-MP. |
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Capitulo 1

Dinamica Molecular

1.1 Introducao

Chamamos de dinimica molecwler 2 uma técnica que simule a evolugao temporal de um
dado agregado de particulas governadas por snas interacdes mituas.

O experimento é realizado através da simulagio do movimento de cada uma
das particulas de um agregado, determinado pela interagio entre as mesmas, e por um
conjunto de condi¢des iniciais e de condigdes de contorno do espago onde as particulas
estdo distribuidas. Chamaremos de um “quadro” 3 distribui¢do das partfculas pelo espago

em um dado instante da simulagio (conforme fig. 1, para o caso bidimensional).

Devido 3 pequena quantidade de particulas que podem ser utilizadas em um
experimento por computador, em relacdo 3s quantidades presentes em sistemas reais re-
levantes, devem ser impostas algumas condigtes de contorno para o problema, de forma
a que a influéncia desse fator possa ser minimizada. O procedimento comumente adotado
consiste em considerar condigdes de contorno periddicas, fazendo com que o espago no qual
as particulas estio distribuidas seja repetido periodicamente em todas as diregdes. Desta
forma, uma partfcula que sai por uma das faces que limitam esse espaco, entra pela face

oposta (veja fig. 2).

Fornecidas essas condicfes iniciais e de contorno, 0s quadros sucessivos do sis-

FISICA

§GVICO DT BIBLICTECA E INFORMAGAO - IFoscl




CAP{TULO 1. DINAMICA MOLECULAR

Figura 1: Particulas distribuidas no espago de simulagdo

...................................

..................................

Figura 2: Periodicidade do espago de simulacio
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tema de particulas podem ser encontrados através do cdlculo da forca de interacdo entre
as diversas particulas (realizado levando-se em consideragio a fungio de potencial especi-
ficada pelo usudrio) e as equagies de movimento de Newton (mais sobre esse processo de
cdlculo serd apresentado ainda neste capitulo).

Para levar em consideragio condigdes termodinimicas especificas (como por
exemplo: sistema isotérmico ou isobdrico) inclue-se uma fase de remormalizacio a ser
realizada em apenas alguns dos “quadros®. Esta fase corresponde a uma mudanga a ser
introduzida nas coordenadas ou velocidades das particulas de modo a forgar as varidveis ter-
modinimicas ao valor desejado. Como exemplo, para conseguirmos um sistema isotérmico
devemos introduzir uma renormalizacio das velocidades.

Todo o processo é acompanhado pelo usuirio apenas através de um pequeno
nimero de varfaveis referentes ao agregado como um todo. Essas varfaveis sao escolhidas
de acordo com as caracteristicas termodinimicas que o usudrio pretende monitorar no
experimento em andamento. Durante o cdlculo dos quadros sucessivos, o computador
encontra os valores dessas varidveis referentes ao agregado. Elas representam a “safda” do
sistema, e serao utilizadas para o estudo fisico a ser realizado.

Reéumindo, 0 processo de simulacio pode ser indicado como:

1. formar os “quadros” (ou instantes de simulag3o) sucessivos, sendo cada qual calculado
a partir de dois anteriores (esta é uma das formas de especificagio das condicdes

iniciais);

2. para o cdlculo da posicio de uma particula, encontrar todas as forcas de interax;ip
dessa particula com as demais do agregado, e at;rairés da forga total encontrada e das

condicdes iniciais, calcular a nova posigao;
3. em alguns dos quadros, realizar a renormalizacio especificada;

4. durante o processo de cdlculo dos “quadros™ sucessivos, calcular também os valores
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de algumas quantidades referentes ao agregado, e que serao utilizadas para o acom-

panhamento da evolugdo do processo pelo usiario.

O processo de simulagio pode se desenrolar para os casos bi'e tridimensional,
sendo todo’ o processamento basicamente 0 mesmo. Como o problema proposto origi-
nalmente para este trabalho trata do caso bidimensional [10], todas as consideracdes a
serem realizadas a diante se referem a este caso. Entretanto, as alteracdes para o caso

tridimensional sdo triviais, pela simples inclusio da nova coordenada nos cdlculos.

A simulacdo de dinimica molecular pode ser realizada com um tnico ou virios
tipos diferentes de particulas. No trabalho apresentado aqui, consideramos apenas o caso
de um dnico tipo de ﬁartfcnla. Para trabalhar com mais de um tipo de particula, as
alteracdes a serem consideradas se restringem ao c4lculo do potencial interpdrtfculas e aos
pontos onde ¢ importante a massa da mesma, desde que as particulas nio sejé.m sujeitas a
reacdes quimicas entre sf (isto &, a estrutura das particulas permanece inalterada por toda
a simulagio). |

Na proposigio deste trabalho, incluia-se a renormalizacio das velocidades de
forma a se ter um sistema isotérmico. A descrigio dessa renormalizacdo, que serd a inica

considerada daqui por diante, pode ser encontrada i pag. 30.

A seguir descreveremos quatro algoritmos que podem ser utilizados para se e-
xecutar a dindmica molecular. O primeirc algoritmo, que chamamos de algoriimo bdsico,
apresenta baixa eficiéncia (isto é, grande quantidade de cdlculos para um dado nimero
do particulas). A partir do mesmo serdo desenvolvidos os outros trés algoritmos, chama-
dos aqui de algoritmo bdsico modificado, a!gon'tmo de tabels de mznhos e algoritmo de
algoritmos estio baseados nu';na- éxecuqio pﬁfaﬂ;ente seriﬁenéia.l; os estudos de paralelismo

serao realizados no capfiulo 3.
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1.2 Algoritmo bdsico

O algoritmo bisico pode ser descrito como ﬁlqstrado no pseudo-cédigo da fig. 3. Para
a construcao desse algoritmo, partimos do principio de que as quantidades agregadas a
serem calculadas sdo a energia potencial e a energia cinética. Este pode n3o ser o caso em
mujtc;s dos problemas, mas foi escolhido a tftulo de ilustragio e por consistir nas quanti-
dades propostas originalmente para este trabalho. No pseudo-cédigo da fig. 3 utilizamos

a seguinte notacdo:

N é o nimero total de particulas do agregado

N; é o nimero de quadros da simulagio

¢r € o nimero de quadros entre renormalizacdes (veja pag. 28 para maiores detalhes)

além de outros fatores definidos a seguir.

Os vdrios cdlculos envolvidos so operados da seguinte forma:

Interacdo entre partfculas i e j: Este cdlculo ¢ realizado a partir de uma fungio po-
tencial que é fornecida pelo usudrio. Uma fung3o potencial comumente utilizada é a

de Lennard-Jones [9):

onde:

#;; indica o potencial entre as partfculas ¢ e 7,
r; indica a distincia entre as mesmas,
¢ indica a distincia para a qual o potencial interparticulas se anula e

¢ indica a profundidade do minimo do potencial de Lennard-Jones.
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parag=1até N,
{parai=0até N -1
{para j=0até N—-1,j#1
{calcule distincia entre ¢ e j (r))
calcule potencial entre ¢ e 7
calcule forga entre ¢ e §
acumule potencial em potencial total
acumule forca em forga sobre ¢ }
calcule nova posigao de ¢
calcule velocidade de ¢
calcule energia cinética de ¢
acumule em energia cinética total }
atualize valores de posigdes das particulas

se ¢ é multiplo de g,, faga renormalizagio }

Figura 3: Pseudocddigo do algoritmo bdsico

Para o célculo do potencial é necessirio, portanto, conhecer-se a distincia entre as

duas particulas. Essa distincia pode ser calculada conforme férmula abaixo:
i = (@ —2if + (5 — )’ (2)
onde:

(z:, %) indicam as coordenadas da particula .

{5, ¥,) indicam as coordenadas da particula ;.

Veja que a equagao 2 exprime o cdlculo da distincia quadratica. N3o é necessdrio o
cdlcuio da sua raiz quadrada.
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Sendo o potencial varidvel com a distincia entre as particulas, podemos também
descrever a forga interparticulas a partir da distincia entre as mesmas. Isto pode ser
feito levando-se em consideragio a relagio enire o potencial e a forga de interagao,

como mostrado pela equagdo abaixo:

- du Ouy,
= Hp_ g
= 5 Ty
Bu., 6r.-,~ N 31‘;,- ~
Or;; 6z¢z+ ay; ) (3)
onde:
F{,- indica a forca exercida na partfcula ¢ pela particula 7,
# indica a direcdo do eixo de coordenadas z
§ indica a dire¢do do eixo de coordenadas y
Levando em consideragio (2) encontramos:
ar,-,- - Li— Iy
6::; - Tiy
Ori; _ %i—Y
dy; Tiy
¢, portanto:
Fy=—2%% 10 22+ (g - y)i 4
7 Tij 61‘",' ! ! 7

Para o caso do potencial de Lennard-Jones temos:

12 [}
%-_-E[_u(!_) +6(g)]
Br,-,- T,'j ?’,'J- Fiy :

e podemos descrever a forga como fungio da distincia da seguinte forma:

- {12 (_) “6 (—)] (20~ 2% + (34 = g3} 5)

Tis T;j
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 Em termos do processo discreto de simulagdo, e levando em consideragio a possibil-

idade de tabelamento das relagGes de forga e potencial com a distincia, as relages

acima ficam:

u; = Hir,) (6)

Fy = G(ry) (2 — ;)2 + (9 — 95)9] (7)
onde:

H(r;;) é uma funcdo que nos d4 o potencial interpartfculas, para uma dada distincia

e

G(r;) representa o fator comum no cdleulo da forca interparticulas.

Acumulaciio de Energia Potencial: O potencial calculado conforme indicado no ftem

anterior é acumulado num totalizador de energia potencial.

x
L3
=
)

xQ
]
B e
it
g
&

Aa,
[+

i

onde:
U é o totalizador do potencial

Acumulagio da Forga sobre a partfcula i: A forca de interagio exercida por todas
as particulas ; sobre a particula { é acumulada para produzir a forga total agindo
sobre a particula 1 (em cada diregio).

2
L

=
1
¥

(9)

onde;

F, ¢ a forga sobre a particula ¢
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Cilculo da nova posicio da particula i: A nova posicao de uma particula pode ser
calcnlada a partir da forga total que age sobre a mesma e das equagoes de movi-
mento. Utilizando um algoritmo de diferenga central sugerido por Verlet em 1967

[11], podemos escrever a nova posicio como:

nlt+A) = () (- A0+ 228, (10)
wle+A) = 200 -t - a8 + 225, (1)

onde;

At indica o intervalo de tempo entre dois “quadros® sucessivos
m ¢ a massa das particulas

F,, indica a componente z da forca sobre a particula i

F,; indica a componente y da forca sobre a particula §

Acumnlagio da Energia Cinética: A energia cinética da particula é calculada a partir

* da velocidade da mesma, sendo que esta pode ser encontrada pelas férmulas seguintes

(diferenca central):
_ it + Al) ~ z,{t — Ab)
Us = Al (12)
(€ + At) — g, (t - At
onde:
v, é a velocidade da partfeula { na direcio z
vy, ¢ a velocidade da partfcula ¢ na direcio y
Calculamos entio a energia cinéticé.:
m y
Eﬂi : ? (Ui + v’;") » ] (14)
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A energia cinética deve ser acumulada num totalizador da energia cinética do agre-

gado:

E =Y E, (15)

Renormalizagdo: Para o nosso caso especifico, a renormalizagio consiste em reescalonar
todas' as velocidades de forma a que sua média aritmética seja zero (pode deixar
de ser zero devido & precisdo limitada do processo numérico envolvido), e a média
quadrdtica corresponda 4 média requerida para que o sistema se mantenha 3 temper-
atura especificada. Como a velocidade n3o entra no processo de célculos dos quadros,
a mesma deve ser encontrada, ter seu valor renormalizado, e ento ser utilizada para
formar dois quadros sucessivos, que serio as condigfes iniciais para ¢ cdlculo do
proximo. Todo esse processo pode ser visto no pseudo-cédigo da fig. 4. Os passos

apresentados nesse psendo-cédigo podem ser definidos como a seguir:

Acamulacio das velocidades: Corresponde a0 processo de somar as velocidades
de todas as particulas em cada uma das diregoes:

Fu, 9

V., =

=0

N—1 ,
W = ;”m (17)

onde:
V: é o total das velocidades na diregio =
Vy € o total das velocidades na diregio y

Célculo da média aritmética das velocidades: Simplesmente uma divisio dos

totais em cada diregdo pelo nimero de particulas:
v = (18)

L (19)

=zl 7=

- " W7 é a velocidade média na diregdo z
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v, é 4alve19cidade média na direcio y
Fator de renormalizagio das velocidades: K encontrado a partir da tempera-

'turz.x requerida e da média das temperaturas de todos os quadros desde a tltima

renormalizagao:
T,
vr=\/F (20)
T - Ezﬂ—q:r-l-l T;‘ . (21)
onde:

v; é o fator para renormaliiagio das velocidades
T, éa températura requerida
T é a temperatura média dos iiltimos ¢, quadros
g € o mimero do quadro atual
T é a temperatura do k-ésimo quadro
- Nova velocidade: Devemos encontrar a nova velocidade das particulas considerando-

se v, e as velocidades médias:

Yy, = ("36 —U;)v! (22)
v = (v - Ry (23)

Nova posicao: Calculamos qual seria a nova posicio de uma particula considerando

sua nova velocidade e a aceleragio do dltimo quadro calculado:

st =AY — z() (24)
nlt) = ot = A+ v At+ 1, (AP (25)
wult - Al) — () (26)
WO — wl-A)+eAt+laBA (@)

onde:
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parat =0até N—1

{acumule velocidade de ¢ em total de velocidade }
calcule a média aritmética das velocidades
encontre fator para renormalizacio das velocidades
parat=0até N -1

{encontre nova velocidade de ¢

encontre nova posicao a partir dessa velocidade }

Figura 4: Algoritmo para a renormalizacio das velocidades

z;(t — At) é a coordenada anterior da particula { em z
z:(t) ¢ a coordenada atual da particula t em z
as, ¢ a aceleragio da partfcula ¢ na direcio z
¥;(t — At) é a coordenada anterior da particula 1 em y

¥:(t) é a coordenada atual da particula { em y

a,, ¢ a aceleragao da particula ¢ na diregao y

Vé-se que, com o processo numérico utilizado (de diferenga central), a nova
posicdo de uma particulz £ calculada conhecendo-se duas posigoes anteriores (ao invés da
posigao e velocidade anteriores}, désta forma, para o seguimento do processo de cdlculo,
devemos sempre acumular a posi¢ao de todas as particulas em dois quadros consecutivos,
o que possibilita encontrar o quadro seguinte. Devido a esse fato, a0 fim do cdlculo de
um novo quadro e antes de iniciar o cdlculo do préximo, devemos realizar a substitui¢ao
de forma a que, para cada particula, as duas posicoes mais recentes sejam utilizadas como

base para o cdlculo da préxima posicado.
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1.3 Algoritmo bdsico modificado

Na forma em que foi implementado, o algoritmo anterior apresenta diversas ineficiéncias
que podem ser eliminadas sem uma alteragio significativa na estrutura do mesmo.

Uma primeira ineficiéncia que pode ser eliminada com facilidade se refere ao
fato ée que as forgas envolvidas sao simétricas, isto é, a forca que age sobre a particula ¢
devido i partfcula j é igual em médulo, porém de sinal oposto, 4 forga que age sobre a
particula j devido i particula i. Se aproveitamos essa simetria, podemos realizar a metade
dos cilculos de interacido entre particulas.

Outra alteracio que pode resultar em um grande ganho em termos de tempo
de execucdo é o aproveitamento do fato de que, para grande parte dos potenciais inter-
particulas de interesse (por exemplo o de Lennard-Jones), o mimero de particulas que
apresentam uma forga de interagio significativa com uma particula dada é extremamente
baixo com relagio ao total de particulas do agregado. Desta forma, podemos estabelecer
um valor de distancia entre as particulas (que chamaremos de raso de corte e designaremos
por r.), a partir da qual podemos considerar a forga de interagao como zero.

As alteragSes correspondentes aos dois fatos mencionados acima foram incluidas
no algoritmo que denominamos de algoritmo bdsico modificado e estio representadas no
pseudo-cédigo da fig. 5. A e;dsténcia de um raio de corte é aproveitada através de um
teste sobre o valor da distincia quadratica entre as particulas, e a simetria de forgas é
aproveitada criando uma tabela de forgas sobre cada particula, acumulando a interagao
entre duas particulas nos totalizadores de forga das duas, e tomando cuidado de calcular
cada par de particulas apenas uma vez.

As mesmas f6rmulas anteriores sio vilidas, acrescentando-se apenas que:
Fy=-F; (28)

Note que desta vez, cada potencial de interagio entre duas particulas é calculado
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para g =1 até N,
{parat =0até N -2
{para j=1até N-1
{cz}lcule distancia entre i e 5 (r?)
sery; <r;
{calcule potencial entre 1 e 5
calcule forca entre i e §
acumule potencial em potencial total
acumule forga em forca sobre § e sobre 5 } }
calcule nova posicao de ¢ e atualize
calcule velocidade de ¢
calcule energia cinética de ¢

acumule em energia cinética total }

se ¢ é miltiplo de ¢,, faga renormalizacio }

Figura 5: Pseudo-cédigo do algoritmo bésico modificado

apenas uma vez, o que dispensa a necessidade de se dividir o total acumulado por dois.

Isto pode ser resumidc na seguinte {6rmula:

lN-l N-1 N=2 N-1
T L W= )
=0 ;;‘: =0 y=3+41

Com isto completamos a descrigio do algoritmo bésico de dinimica molecular.
Mais adiante, no capitulo 2, realizaremos estudos das va.nt.agens em termos de tempo de

execugao oferecidas pelas alteragoes realizadas acima.
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1.4 Algoritmo de tabela de vizinhos

Este algoritmo, utilizado por Verlet em 1967 no seu experimento em computador de
dindmica molecular {11], e também chamado de algoritmo de tabela de vizinhos com atu-

alizacdo infreqiiente (por razdes que ficaro claras a seguir), é baseado fundamentalmente

nos dois fatos seguintes:

1. o mimero de particulas que efetivamente interagem com uma dada particula é pe-

queno perto do total de particulas;

2. o movimento de cada particula entre dois quadros sucessivos é suficientemente pe-
queno para que o conjunto de particulas interagentes com uma dada particula nio

varie significativamente por um certo nimero de “quadros”.

Tendo em vista esses dados, Verlet implementou um algoritmo que se utiliza
do seguinte método: para cada particula é construida uma tadels de wzinhos, que rela-
ciona todas as particulas que se encontram a uma distincia menor que um dado raso de
wzinhanga, ligeiramente superior ao raio de corte (veja fig. 6), escolhido de forma que se
garanta que nenhuma partfcula que ndo esteja nesse raio de vizinhanca v4 entrar no cfrculo
do raio de corte dentro de um nimero dado de interagdes. Isto permite que a atualizacio
da tabela de vizinhos seja realizada infreqiientemente, espacada do nimero de interagoes
necessdrio a se garantir a condigdo de validade da relagio entre o raio de vizinhanca e o
raio de corte.

As vantagens desse algoritmo com relagio ao anterior, que se tornario mais
ciaras quando4 da realizacao do estudo de tempos de execugao (no capl’tulo 2), provém do
fato de que a busca dé particulas interagentes com uma particula dada deve ser realizada
verificando-se a distancia 'entr'e todos.os pares de particulas do sistema, o que toma muito
tempo quando o miméré de partl'cu[ase grande.. Este algoritmo, fa’.z.eﬁdoxcomvi .qu_e' qife

~ calculo seja rea.hzado com menos freqiéncia, permite gr_é.nd’e ga.xiho de tempo de,'éxecugio'
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Figura 6: Raio de vizinhanc¢a em relacido ao raio de corte
para praticamente qualquer qnantidade de particulas.

O algoritmo completo pode ser descrito como no pseudo-cédigo da fig. 7, onde

introduzimos os seéuinta fatores:

gy € o numero de quadros entre atualizagoes da tabela de vizinhos
7, € o raio de vizinhanga

a,[t] indica o nimero de vizinhos da particula §

v¢, k] indica qual a E-&ima vizinha da particula ¢

Uma comparagao do tempo de execugao desse algoritmo com relagao ao algo-
ritmo bdsico serd realizada no capitulo 2, junto com a apresentagio de valores possiveis |
para a relagao entre o raio de vizinhanga e o raio de corte e para o nimero de passos sem

atualizacao da tabela de vizinhos.

1.5 Algoritmo de granulagao grosseira

O (dltimo algoritmo de implementa¢io da dinimica molecular em computador que estu-
daremos aqui, o qual denominamos granulagdo grossesra (do inglés: “coarse-grain’) tem

como base para sua utilizagdo o fato de que as forgas de interagao entre as particulas sao
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para ¢ =1 até N,
{se-q ¢ multiplo de g,
{parai=0até N -2
paraj:z'atéN—lx
{calcule distincia entre i e j (r%)
ser? <12
{coloque j na tabela de vizinhos de i
atualize n,[f] } }
parai=0até N -1
para k = 0 até n,|i]
{calcule potencial entre e i, k|
calcule forga entre i e vlt, k]
acumule potencial em potencial total
acumule forga em forga sobre i e sobre v[t, k| } }
calcule nova posicao de ¢ e atualize
calcule velocidade de 4
calcule energia cinética de ¢
acumule em energia cinética total }

se ¢ ¢ multiplo de ¢,, faca renormalizacdo }

Figura 7: Pseudo-cédigo do algoritmo de tabela de vizinhos
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Figura 8: Divis3o do espago em graos.

localizadas, isto ¢, que particulas que interagem entre sf estio préximas no espago. Como
veremos no capitulo 3, este fato é também extremamente importante para a implementacio

paralela do experimento.

O processo utilizado nesse algoritmo para se conseguir uma melhora no tempo
de execugio é o seguinte: o espago de simulagio é dividido em trechos iguais, chamados
grdos, conforme fig. 8 (para o caso bidimcasional). Escolhendo-se convenientemente o
tamanho do grao, é possivel garantir-se que todas as particulas que interagem com uma
dada partfcula de um grio estdo presentes no ﬁmmo grao ou nos graos vizinhos ao que
contém a particula. Particularmente, se o tamanho do grio é maior ou igual a0 raio de
corte (r.), todas as particulas que interagem com as particulas de um dado grio estao
contidas nesse mesmo grao ou em um de seus vizinhos imediatos. Na fig. 9 mostra-se este

fato para o caso de um espago bidimensional.

A diminuig3o do tempo de execugdo pela utilizagio desse algoritmo ¢ devida ao
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LR
.

Figura 9: Raio de corte de uma particula nos grios.

fato de que, se no algoritmo bdsico precisdvamos varrer todas as particulas do agregado
para encontrar quais as que interagiam com uma particula dada, no caso atual devem
ser varridas apenas as particulas de um pequeno nimero de grios. Como veremos no

capftulo 2, isto representa um ganho extremamente elevado quando se trata com grandes

quantidades de particulas.

O algoritmo envolvido pode ser descrito como no pseudo-cédigo ~presentado na
fig. 10. Partiu-se da hipétese de que o tamanho do grao é maior ou igual ao do raio de corte

(as razdes que levam 3 escolha do valor preciso do tamanho do grao serao apresentadas

futuramente neste trabalho, pag. 121).

Algumas explicagbes sdo necessdrias sobre esse algoritmo. Em primeiro lugar,
deve-se dizer que o método utilizado para se implementar o armazenamento das particulas
nos graos correspondentes ndo é o dnico possivel, nem necessiriamente o mais eficiente.

O método utilizado foi escolhido por permitir uma construgao simples do pseudo-cédigo
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explicativo.

A cada particula do agregado se associou um indice, pelo qual ela passa a ser
conhecida durante todo o resto do experimento. O espago foi dividido em N, graos, com
a estrutura de vizinhanga entre os mesmos armazenada em uma matriz g,|g, k], indicando
todos os vizinhos do grio g (k sendo o indice de vizinhanca, variando de 0 ao nimero
total de graos vizinhos menos um, n, — 1}. Para encontrar o indice de uma particula,
utilizamos a matriz pg, {}, onde o primeiro indice indica qual o grao a que a mesma pertence
e o segundo indica o nimero da parti(':ula. dentro do grao (a informagao deste segundo indice
é irrelevante para o processamento, servindo apenas para organizacao do a.rmazehamento_].

Cada grao possui um nimero de particulas indicado por n,|g].

Deve-se notar um fato importante: da forma como esti apresentado, esse al-
goritmo ndo aproveita a simetria de for¢as de agdo e reagao. Desta forma, temos uma
duplicacdo de toda a parte do algoritmo que trata do cdlculo de distancias, potenciais e
forcas. O aproveitamento da simetria nao é, entretanto, impossivel com o presente algo-
ritmo, nao tendo sido apresentado apenas com o intuito de concentrar a atengao sobre os
aspectos pa.rtiéulares desse algoritmo, que se tornaria mais complexo com a indicagao da

forma mais otimizada do mesmo.

Uma outra otimizacao do algoritmo é possivel se realizarmos a atualizagao da
divisio das particulas pelos graos de forma infreqiiente, do mesmo modo como foi feito
com a tabela de vizinhos. No entanto, esta alteragao nan represenia um ganho tao signi-
ficativo quanto o que representou para o caso da tabela de vizinhos, pois o grao ao qual
uma particula pertence pode ser encontrado um'ca.m_énte levando ém consideragao as coor-
denadas da prépria particula, o que indica que o crescimento do tempo dé execugao desse
processo ¢ linear com o nimero de particulas, enquanto que o cdleulo da tabel# de vizinhos;
por levar em éonsideragﬁo a distincia entre pares de particulas, cresce com 6 quadrado do i ‘_

ntmero de particulas.
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para ¢ =1 até N,
{parag=0até N, -1
f{pa.ra I =0 até n,|[g]
{i=plg]
para k = 0 até n,,
para m = 0 até n,[g, [g, k]
{7 =rlg.lg, K], m|
calcule distancia entre i e j (r?)
ser) <rs
{calcule potencial entre i e j
calcule forca entre 1 e §
acumule potencial em potencial total
acumule for¢a em forga sobre ¢ } }
calcule nova posicao dé ¢ e atualize
calcule velocidade de §
calcule energia cinética de ¢
acumule em energia cinética total }
parat=0até N -1
{encontre novo grao de i
coloque i nesse grio
atualize contador de particulas no grao }

se ¢ é miltiplo de ¢,, faga renormalizagio }

Figura 10: Pséudbfédi_éo do algoritmo de granulagio grosseira
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1.6 Conclusio'_ |

Tra.ta.ndo-sev'd‘e um problema intensivo em tempo de computacido, a dinémica molecular
requer um estudo cuidadoso para sua implementacio, de forma a que se possam utilizar os
recursos computacionais disponfveis de uma forma efetiva. Os quatro algoritmos apresen-
tados acima serio utilizados no estudo a ser realizado no capitulo seguinte. Deve-se notar
que, na forma em que foram apresentados, esses algoritmos estio baseados numa execugio
puramente seqiencial. Isto ndo significa que 0s mesmos n3o possam ser utilizados para

uma implementac¢ao paralela. Estudos relativos a isto serao realizados no capitulo 3.



Capitulo 2

Eficiéncia dos algoritmos seqgiienciais

2.1 Introdugao

Este capitulo trata de um aspecto extremamente importante no desenvolvimento de um
sistema computacional para um dado problema, que é o estudo da complexidade do mesmo,
em relagdo a tempo de execugdo. Este estudo serd realizado para os quatro algoritmos
apresentados no capitulo 1, de forma a que seja possivel uma comparag3o entre os mesmos
neste aspecto particular.

Deve-se enfatizar que nos restringiremos, neste capitulo 2 consideragio da exe-
cucdo seqiiencial dos algoritmos apresentados, sendo que as possibilidades de paralelismo

dos mesmos serdo estudadas no capftulo 3.

2.2 Tempos de exzcicao

Os célculos de tempo de execugdo a serem realizados tém o inico objetivo de apresentar
uma comparacdo da eficiéncia dos diversos algoritmos, e nio apresentar o tempo preciso
de execugdo dos mesmos em uma dada mdquina. Tendo isto em vista, procedemos a uma
série de simplificacdes em fatores que nio alterardo significativamente as relacdes entre
0s tempos de execucio de nenhum algoritmo. Citaremos agora as simplificagdes a serem

41
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realizadas:

1. desprezaremos os tempos de administragdo dos leops de repetigdo. Isto inclui tempo
de inicializagio da varidvel de loop, tempo de atualizagio da mesma e tempo de teste
da condicio de parada;

2. desprezaremos tempos de teste de varidveis inteiras;
3. desprezaremos todos os tempos de inicializagao;

4. desprezaremos os tempos gastos no controle do fluxo do programa (saltos chamadas

de subrotinas, bem como inicializagio e finalizacdo de processos);

Para o cdlculo dos tempos de execugio, basearemo-nos em valores dados para o
transputer T800 da INMOS, conforme apresentados em [12] e [13]. Note-se que incluiremos
nos cdlculos apenas os tempos gastos nas operagdes aritméticas envolvidas.

Os tempos do transputer sio calculados como se tanto o programa como os dados
estivessem totalmente contidos na meméria interna do mesmo (para maiores explicagées
sobre o T800, veja capftulo 4).

Antes de calcular os tempos de execugdo dos algoritmos, vamos determinar o
tempo despendido nas renormalizacSes. A renormalizagio, conforme definida no pseudo-

cddigo da fig. 4, ocupa o seguinte tempo: |
i ’= 2Nts, + 2+t + N(2¢,, + 2?,,) , (29)
onde:
t, € o tempo da renormalizagao
ts, é o tempo de soma de uma velocidade no totalizador de velocidades
ty é o tempo para o cdlculo de média da velocidade

t, é o tempo do cdlculo do fator de renormalizagio
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t,, & o tempo de cdlculo da nova velocidade renormalizada
t;, € o tempo de cdlculo da nova posigio a partir da velocidade renormalizada

Podemos avaliar esses tempos da forma seguinte (a0 lado do valor de tempo

apresentamos o trecho de programa OCCAM correspondente ao mesmo):

ts, corresponde ao tempo de acesso em um vetor de velocidades e de acumulagio no
totalizador:
vt := vt + vii]
ts, = 1,4ps
by cooresponde ao tempo de uma divisdo do totalizador pelo ndmero de particulas:
vm = vt/N
tv=1,9us
t; corresponde a uma mu]tipﬁtiat;io, uma divisao e uma raiz quadrada:
vf := sqrt{Tr*qr/Scin)
ty =6,0pus
ty, uma leitura em vetor, uma subtragio, uma multiplicagdo e uma escrita em vetor:
v{i] := vi*(v[i]-vm)
t,, =2,7us
t;, trés acessos em vetor, duas multiplicagdes e duas somas (note que o fator :A#? pode

 ter seu valor resultante utilizado, pois é constante durante toda a simulaco):

x{i]:=x{i]+vx{i]*dt+ax[i]*mdt2
t,, = 4,98

Com esses fatores, podemos calcular £, como segue:

t, = N2-1,4+2-1,94+6,0+N(2-2,7+2-4,9)

t, = 18,0N+9,8 (30)

Yejamos agora os tempos de execucdo dos diversos algorftmos.
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2.2.1 Tempo de execucao do algoritmo bdsico

Este algoritmo consiste basicamente de trés ciclos iterativos “aninhados”. O mais externo
desse ciclos representa a repeticdo dos cdlculos pelos diversos quadros da simulagio. O ciclo
intermedidrio representa a repetigao dos cilculos para as diversas particulas do agregado.
O ciclo mais interno é o que faz com que seja realizado o cilculo da interagio da particula

com todas as outras do agregado.

Considerando o pseudo-cédigo da fig. 3 (cap. 1), podemos escrever:

te = No(N(tyy + (N = 1)(bos +ta+te +t. +1s,) +t, + i, + 20) + %) (31)
onde:
ts é o tempo total da simulagio do algoritmo bisico
N, é o nimero total de quadros da simulagio
N é o mimero total de particulas do agregado
fys ¢ 0 tempo necessdrio para se acessar as coordenadas de uma particula
t4 é o tempo necessdrio para o cdlculo da distancia entre as duas particulas

t. é o tempo necessdrio para o cilculo do potencial interparticulas, conhecida a distincia

entre as mesmas

{e é o tempo necessirio 10 cdiculo dos varios componentes da aceleragio em uma particula

devida a outra

ts, é o tempo necessdrio a acumulacio dos componentes da aceleragio sobre o totalizador
de aceleracio sobre partfcula
t, é o tempo utilizado parao c:ilcixlo da nova poéi'gio da particula (isto é, a que e_lé, ocﬂpa.rz_i |

10 préximo quadro)
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te, é o tempo necessdrio para o cdlculo da energia cinética da particula em questao e sua

acumulagao num fotalizador de energia cinética do agregado

tm € 0 tempo de movimentacio dos dados (para a atualizacio de coordenadas temdo em

vista 0 novo quadro a ser calculado)

¢- é o nimero de quadros entre renormalizacGes

Realizaremos a seguir uma avaliagio dos diversos tempos envolvidos de forma a
possibilitar uma avaliagio aproximada do tempo total de simulacio desse algoritmo, para

comparagao do mesmo com os outros apresentados.

N, suporemos a necessidade de realizagio de 1000 quadros de simulagdo. Note que o

tempo total de simulagdo é linear com o nimero de quadros;

N deixaremos como varidvel o nimero total de partfculas, para analisar a influéncia do

mesmo 1o tempo de simulag3o:;

t,, suporemos que as coordenadas das partfculas serio armazenadas em dois vetores as-
sociados, sendo o fndice do vetor um nimero identificador da partfcula (isto §, z[i] e
y[#] sdo as coordenadas z e y da particula §). Desta forma, tap corresponde ao tempo

desses dois acessos. Portanto:

xi = x|i]
yi = y(i]
ou

tga = 1, 8[18
xj = x[j]
yi = il

| _ t., o cdlculo da distincia entre os mesmos precisa ser feito apenas quadraticamente, de

| }.aco}rdo com (2). Temos ent3o:
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Xij := xi - Xj
b =4, 0us yp=y-y]
rij2 := xij*xij + yij*yij
t. este cdlculo é determinado por (1), somente simplificado pelo fato de que nas simulacio
trabalhamos com unidades de distincia normalizadas em relagio a o e unidades de
energia normalizadas em relagao a ¢. Portanto, o tempo necessdrio é:
inrij2 := 1/rij2
inrij6 := inrij2*inrij2*inrij2
te =6,4us uij := inrij6*(inrij6-1.)
U=U+uj
{. o cdleulo da aceleragio, conforme indicado em (5), pode ser executado em:
a := 48.0*inrij6*(inrij6-0.5) *inrij2
ax := a*xij

t, =6,2us
ay ;= a*yjj

ts, corresponde a uma soma simples:
rax(i] := rax[i]+ax
ts, = 3,8ps rayli] := ray[il+ay
t, Este cdlculo corresponde as férmulas (10) e (11), ocupando:
xni] := 2*x{i]-xali]+rax]i|*dt2
£, =11,4ps yai] := 2*y[i}-yali]+ray(i]*dt2

te, corresponde ao cdlculo das componentes da velocidade e 3 soma de seus quadrados:

Ec := Ec-+vxfi]*vx{i]+vyli*vy[i]
4 B, = 3, 7#8

{m corresponde a duas leituras em vetor seguidas de duas escritas em vetor. Portanto
temos:
x[i] = xnlj]

b = 2,7p8 y{i] = ynli]
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Tabela I: Tempo de execugdo do algoritmo bésico

No. Partfculas | ¢z (em horas)
100 0,06
200 0,25
500 1,54

1000 6,17
2000 24 67
3000 55,50
4000 98,67 |
5000 154,17
10000 616,68
20000 2466,69
50000 15416,72
100000 61666,77 I

g» conforme utilizado em [14], faremos:

q,,=5

Com estes valores, podemos encontrar a relacio entre o nimero de particulas e

0 tempo total de simula¢io (em microssegundos):

ts

tg

= 1000(N(L,8+ (N —1)(1,8+4,0+6,4+6,2+3,8) + 11,4 +

18,0 +9,8
—)

= 22200N + 3700N + 1960 (32)

3,7+2-2,7) +

Os tempos de simulacio para alguns valores de nimero de particulas N sdo

apresentados na tabela L

Para uma melhor visualizagio do crescimento do tempo de simulagio com o
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Figura 11: Evolugdo do tempo de execugio com o nimero de particulas para o algoritmo
basico

ndimero de pariculas apresentamos o mesmo em forma grdfica, na fig. 11.

2.2.2 Tempo de execugao do algoritmo bisico modificado

Para o cdlculo desse tempo nos basearemos no pseudo-cédigo da fig. 5 e realizaremos as
mesmas consideragoes de simplificagdo do algoritmo anterior. Veja que o algoritmo consiste
- de trés ciclos “aninhados®, correspondendo aos mesmos trés ciclos do algoritmo anterior.

No entanto, neste caso, os dois ciclos mais internos sio alterados, da seguinte forma:

1. o ciclo que executa a repeticio dos cileulos para iodas as particulas é realizado N —1

vezes a0 invés de N vezes;

2. o ciclo que varre os pares de particulas percorre apenas os pares que nao foram con-
siderados para cada particula (isto é, procura novos pares apenas entre as particulas
seguintes, pois todos os pares de uma dada particula com suas anteriores j foram

considerados no cdlculo das anteriores).
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Outra diferenca é o fato de que o cdlculo da interacio entre as duas particulas é executado
apenas se as mesmas se encontram a uma distincia inferior a0 raio de corte.

Para considerar essas modificacdes na expressio do tempo total, devemos incluir

alguns novos parimetros, em relagio aos jd apresentados anteriormente.

t é o tempo de teste do raio, corresponde a0 tempo necessirio para se verificar se a

distancia entre as duas particulas é menor que o raio de influéncia;
T; ¢é o nimero médio de particulas interagentes com uma dada particula.
Com esses novos parimetros podemos escrever o tempo total de simulagio deste

algoritmo como:

tw = N(N(ty, + E%l(t,, +t+t)+ %:(t. +t, +2ts )+

¢t
b +te, +2tn) + ) (33)
Para o levantamento dessa férmula foram considerados os seguintes fatos:

1. o cdlculo de distincia entre as particulas e o teste da mesma deve ser realizado para
todos os pares de particulas que, para N partfculas, totalizam N(N —1)/2;

2. o cdlculo de interagio entre as particulas deve ser realizado apenas para os pares de
partfculas cuja distincia seja menor que o raio de corte. Como para cada partfcula,
o ndmero médio de particulas que com ela interage é #;, entio o total de pares

interagenies serd (em média) N15/2.

Avaliaremos agora os novos parimetros inclufdos neste algoritmo, de modo a

podermos realizar o cdlculo do tempo de simulagio do mesmo.

¢, consiste de um teste:

rij2 < rc2
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n; Este valor pode ser avaliado se consideramos uma distribuicdo uniforme de particulas
com a densidade reduzida especificada g, o raio de corte (em coordenadas reduzidas)

r., da seguinte forma:
W = g,

0 que, com 9 =0,6 e r, = 2, 5" nos d4:

;= 11, 8 particulas

Podemos entdo encontrar a relacdo entre o tempo total de simulag3o desse

algoritmo e o nimero de particulas:

by = 1000(N(1,8+#(1,8+4,0+0,7)+%8-(6,4+6,2+2'3,8)+
11,4+3,7+2-2,7)+W)
by = 3250N? + 141830N + 1960 (34)

Na tabela II apresentamos o tempo de simulago do algoritmo bdsico modificado

para alguns valores de nimero de particulas. Na fig. 12 apresentamos a mesma relagio em
forma de gréfico.

Uma comparagao entre os tempos de simulac3o dos dois algoritmos apresentados
serd dada adiante, apds apresentados os tempos de simulagio para os dois outros algoritmos

restantes.

2.2.3 Tempo de execugio do algoritmo de tabela de vizinhos com
atualizacio infreqiiente

Para o cdleulo do tempo de execugio do algoritmo de tabela de vizinhos, considerando-

se as simﬁliﬁ(:agﬁes Ja utilizadas nos c;ilculésrela.tiﬁos aos algoritmos anteriores, devemos

'Valores utilizados numa simulaio realizada por Kalial14]
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Tabela II: Tempo de execugdo do algoritmo bdsico modificado

No. Partfculas | ¢, (em horas)
100 0,013
200 0,044
500 0,245

1000 0,942
2000 3,690
3000 8,243
4000 14,602 |
5000 22,766
10000 90,672 |
20000 361,899 |
50000 2258,914
100000 9031,718

ls;n’wco DE.BIBLICTECA E INFORMACAQ - lFoscl
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Figura 12: Evolugio do tempo de execugio do algoritmo bdsico modificado com o ndmero
de particulas
introduzir alguns fatores préprios deste algoritmo, que podem ser inferidos por uma analise
do pseudo-cédigo da fig. 7

Note que este algoritmo consiste de um ciclo mais externo {que corresponde i
repeticio dos cdlculos para os quadros sucessivos) subdividido em dois ciclos. O primeiro
desses ciclos se encarrega da formagdo de uma tabela de vizinhos para cada particula. O
segundo ciclo realiza o célculo d;a nova posi¢ao de cada particula a partir da interagao da
mesma com todas as particulas presentes em sua tabela de vizinhos.

Notg também que o ciclo de atualizacdo das posi¢des das particulas deve ser
realizado em todos os quadros, enquanto que o ciclo de formac3o de tabelas de vizinhos é
executado, devido 3 utilizac3o da técnica de atualizagio infreqilente, apenas em uma certa
porcentagem dos mesmos.

Introduziremos entio os seguintes fatores:

t; é o tempo de acesso (busca ou escrita) na tabela de vizinhos da partfcula ¢ de uma

particula j sua vizinha
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t» € o tempo de incremento do nimero de vizinhos de uma particula

v € o nimero de quadros entre atualizagdes da tabela de vizinhos

n, € o nimero médio de particulas ; presentes na tabela de vizinhos de uma particula ¢
Avaliamos estes fatores como segue:

t; Suporemos que as tabelas de vizinhos das particulas est3o armazenadas em um vetor
de vetores, sendo que cada um dos vetores menores armazena a tabela de vizinhos

de uma dada particula. Neste caso temos:

=vlilik]

tj = 2, 7}18

t. Corresponde a um acesso de leitura de vetor, uma soma e uma escrita em vetor:

ov(i] := av|i]+1
ta = 1,3us

¢, Utilizando a mesma razio de atualizagdo da simulacio realizada por Kalia[14], que

cousiste na atualizac3o das tabelas de vizinho a cada 15 quadros, temos:

¢ =15

7 Podemos encontrar o nimero médio de particulas na tabela de vizinhos de uma dada
particula a partir do conhecimento do raio de vizinhanga (r,) e da densidade reduzida

de particulas {g):

_ oxr;
=3

obs: o valor ¢ dividido por dois pois consideramos apenas uma vez cada par de

particulas.

Considerando g = 0,6 e r, = 3, 2 temos

7, = 9,7 particulas
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Com a inclusdo desses fatores, e baseando-nos no pseudo-cidigo da fig. 7, pode-
mos calcular o tempo de simulagio empregado pelo algoritmo de tabela de vizinhos como:

b = N.(N(ql(N =Lt 1) 4ty 4 T 00)) H TR + gy + L8

T+ tot2s) +ty + e, + 2a) + %) (35)

Substituindo os valores dos parimetros na equagio (33), podemos encontrar
a relacio entre o tempo de simula¢do do algoritmo de tabela de vizinhos e o nimero de
particulas:

b = 1000(N(1i5(52‘—1(4,0 +0,7)+1,849,7(2,7+1,3) +
9,7(2,7+1,8+4,0+0,7)+22’-§(6’4+612+23’8),+
11,4+3,7+22,7)+m5-+—9’§-)

ty = 160N+ 235060N + 1960 (36)

A apreseniagio da relagio entre niimero de particulas e tempo de simulagao é dada em

forma tabular na tabela IIl e em forma grafica na fig. 13.

2.2.4 Tempo de execugio do algoritmo de granulagdo grosseira

O célculo do tempo de execugdo do algoritmo de granulagio grosseira, conforme definido
a0 pseudo-cidigo da fig. 10, envolve a definigio de um novo conjunto de parimetros, que

citaremos a seguir:

t, é 0 tempo necessario para se encontrar o grao 20 qual a particula pertence

ty, é o tempa de busca ou armazenamento de uma particula em um dado grao

t., é o tempo necessé;io para se encontrar o nimero de partfculas de um dado grao
¢,, é o tempo para encontrar grao vizinho a um dado grao

W, é o niimero médio de particulas dentro de um grao
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Tabela IIl: Tempo de execugio do algoritmo de tabela de vizinhos com atualizacio in-

freqiiente
No. Partfculas | &y (em horas)
100 0,0070
200 0,0148
500 0,0438
1000 0,1097
2000 0,3084
3000 0,5959
4000 0,9723
5000 11,4376
10000 5,0974
20000 19,0837
50000 114,3758
100000 450,9739
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1.4 - 3

tV (hs)

Q.3 4

1 } I

o 1000 2000 3000 4000 5000
Figura 13: Evolugao do tempo de execugao com o niimero de particulas para o algoritmo

de tabela de vizinhos

t;. é o tempo necessdrio para incrementar o nimero de particulas de um dado grao

n,, é o niimero de graos vizinhos a um dado grao

v

Os valores desses parimetros podem ser avaliados como segue:

t, : Para se encontrar o g'rio‘ao qual uma dada i)artfcula pertence, podemos proceder a
cdlculos simples sobre as coordenadas da mesma (como serd mostrado em maiores
detalhes na seqiiéncia deste trabalho), qﬁe compreendem uma divisdo inteira das
coordenadas da particula i)eld nimero total de graos. Além disso devemos contar
o tempo de cdlculo da indexagé'p do vetor e armazenamento da particula no grao.

Portanto podemos estimar:

gx := xlil/ngx
gy := ylil/ngy
t; =9,0pus
. g = gy ngx+gx

t;;_ : O tempo de acesso de grao corresponde ao fempo necessirio para se encontrar uma

i da.da paﬁfcula em um dado grio. Isto pode ser implementado com uma matriz de
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duas dimensdes, o que fornece:

i := plg][k]
b, = 2,7ps

: O mimero de partfculas em um dado grio é determinado por um acesso em vetor:

acesso a npig]
t,, =0,6ps

: O acesso de grio vizinho, que corresponde a encontrar um vizinho de um determinado

grao, pode ser realizado através de uma matriz de dimensio 2. Portanto:

k = gvig]l
ty =2, Tps

: O miimero médio de particulas por grao pode ser estimado considerando-se a densidade

média de particulas, bem como o tamanho por grio, além das seguintes hipéteses:

o distribuigdo espacial homogénea das particulas

o tamanho do grao exatamente igual ao raio de corte

Desta forma encontramos:

&
i

o

Y

ou.

n, = 3, 8 particulas

: Corresponde a um acesso de leitura e um de escrita em um vetor e mais uma soma

com constante:

nplg] = nplg]+1
t., =1,3ps

. Para o caso bidimensional temos

—— n,, =9 graos

considerando um grio como vizinho dele mesmo
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Juntando-se esses novos parimetros aos j4 anteriormente definidos podemos,
seguindo as mesmas simplificacdes utilizadas para os algoritmos anteriores, definir, para o
pseudo-cédigo do algoritmo de granulagdo grosseira, a relacio entre o mimero de particulas
e o tempo de simulacio do mesmo.

,Note que, de forma semelhante a todos os algoritmos anteriores, este também
apresenta um ciclo mais externo que corresponde & repetigdo do processo pelos diversos
quadros. Este ciclo é por sua vez dividido em dois outros, sendo o primeiro um ciclo simples
em que se realiza a distribuicdo das partfculas pelos respectivos graos. O segundo ciclo
corresponde 3 repeticio dos cdlculos pelas diversas particulas, s6 que realizando a varredura
das partfculas por uma forma diferente das anteriores, que passaremos a descrever.

As particulas sao varridas de acordo com a sua distribuicio em graos, isto é, sao
varridas as particulas de um grio, seguidas pelas de outro grio, e assim sucessivamente,
numa ordem pré-estabelecida para os grios.

Para se encontrar as particulas interagentes com as de um determinado grio
sao varridos apenas os graos vizinhos deste.

O ciclo de varredura das particulas corresponde portanto a (acompanhe pelo

pseudo-cédigo da fig. 10):
1. um ciclo externo que pega sucessivamente os diversos graos
2. um ciclo mais interno que varre todas as particulas do grio escolhido
3. um terceiro ciclo que varrs todus os grao vizinhos ao escolhido

4. um dltimo ciclo que varre todas as particulas do determinado grao vizinho

Disto podemos extrair a seguinte relacio emtre o tempo de simulagio deste
algoritmo e o mimero de particulas:

W
ta = 1000(N,(m5(tse + top + g Tltse + sy +1 + 6 + 5

(ts +ta + tS.) +

{
ty+te)) + Nty + 6 +6.)+ E’-) (37)

r
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Tabela IV: Tempo de execugdo do algoritmo de granulagio grosseira

No. Partfculas | {5 (em horas)
100 0,01243
200 0,02487
500 0,06217

1000 0,12434
2000 0,24867
3000 0,37300
4000 0,49733
5000 0,62167
10000 1,24333
20000 2,48667
50000 6,21667
100000 12,43333

Considerando-se (37), os valores de parimetros encontrados acima, e o fato de
que quando multiplicamos o nimero de grios N, pelo ndmero médio de particulas por

grdo M encontramos o mimero total de particulas N, podemos escrever:

g = 1000(%(3,8(2,7+l,8+9°3,8(2,7+1,8+4,0+0,7)+
¥

11,8
—2’—(6,4+6,2+3,8)+11,4+3,7))+N(9,0+2,7+ 1,3)+

18,0N +9,8
)

ts = 44T600N + 1960 | S ()

A partir de (38) construfmos a tabela IV e o grifico da fig. 14 abaixo, que
apresentam a relacio entre o tempo de simulagio' do algoritmo de granwla¢do grossesra e
0 nimero de particulas.
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Figura 14: Evolugao do tempo de execugio com o nimero de particulas para o algoritmo

de granulagao grosseira

2.3 Comparacgao dos algoritmos

Os dados de tempo de execugio apresentados no {tem anterior permitem a realizagdo de

uma comparagio dos algoritmos acima em termos de execugao seqiiencial.

Para facilitar o processo de comparagio, foi organizada uma tabela com os
tempos de execucao de todos os algoritmos aqui discutidos (ta.béla. V), bem como trés
grificos comparativos da relacio entre t>mpo de execucao e nimero de particulas, sendo o
primeiro grifico (ﬁg 15) comparativo dos algoritmos bdsico e bdsico modificado, o segundo
grifico (fig. 16) comparativo dos algorftmos basico modificado e tabela de vizinhos com
atualiza¢do infreqiiente e o terceiro grafico (fig. 17) comparativo dos algoritmos de tabela

. de vizinhos com atualizacao infreqiiente e de granulacao grosseira.

Podemos verificar através do grifico da fig. 15, que 3 diminuicao do tempo de

execucao com a inclusio do teste da distincia com o raio critiqo Tepresenta um grande

incremento na eficiéncia na execugio do algoritmo, para todos os casos praticos de nimero



2.3. COMPARACAO DOS ALGORITMOS

Tabela V: Confrontamento dos tempos de execugdo dos diversos algoritmos

No. Particulas i tu ly le
10| 006] 0013| 00070 001243
200 025| 0044| 00148| 0,02487
500 154 0245 00438] 006217
1000 6,17| 0942 01097 0,12434
2000 24,67 3,600 | 0,3084 | 0,24867
3000 55,50 8,243 | 10,5959 0,37300
4000 98,67 | 14,602 | 09723 | 0,49733
5000 | 154,17 | 22,768 | 14376 | 062167
10000 | 616,68 | 90,672 | 50074 | 1,24333
20000 | 2466,69 | 361,809 | 19,0837 | 248667
50000 | 15416,72 | 2258,914 | 114,3758 | 6,21667
100000 | 61666,77 | 9031,718 | 450,9739 | 12,43333
180
150 -
140 -
130 -
120
110 ~
100 -
- 90 -
2 80
70 ~
80 -
50 -
40 —
30 .
20 + ' i
10 //

;
0 1000
o 8 +

N .
Figura 15: Comparacao dos tempos de execugao dos algoritmos bdsico e basico modificado
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Figura 16: Comparacio dos tempos de execucio dos algoritmos bisico modificado e tabela

de vizinhos com atualizagao infreqiiente
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Figura 17: Comparagao dos tempos de execugdo dos algoritmos de tabela de vizinhos com
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atualizagdo infreqiiente ¢ de granulacdo grosseira
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de particulas. O mimero exato de particulas a partir do qual é va.nta.]osa. a inclusao desse

teste pode ser calculado exatamente encontrando-se o valor de N para o qual:
g >iu
Utilizando-se as expressdes (32) e (34) podemos encontrar:
N, = 8 particulas

Este valor demonstra o que foi afirmado acima a partir da andlise da fig. 15 e
da tabela V, pois qualquer simula¢io que pretenda um mfmimo de realismo dever ser feita
com uma quantidade significativamente superior a 8 partfculas.

A vantagem do algorftmo de tabela de vizinhos com atualiz@ infreqiente
pode ser apreciada através do grifico da fig. 16, onde fica claro que este algoritmo & bastante
superior ao basico modificado. Esta diferenca é cada vez mais acentuada ao aumentarmos
a quantidade de particulas do sistema (isto é, a0 ganharmos realismo na simulagio), mas
ela se apresenta mesmo para quantidades pequenas de particuias. O nimero de particulas
exato a partir do qual o algoritmo de tabela de vizinhos é superior a0 bésico modificado
pode ser encontrado através de:

tu)tv

Utilizando as expressoes (34) e (36) enconiramos:
N; = 31 particulas

Este mimero de particulas também representa uma sinmlacio extremamente
pobre, o que indica que o algoritmo de tabela de vizinhos com atualizacio infregiiente &
superior aos outros dois anteriores para qualquer efeito pritico.

Uma situagdo mais interessante surge na comparagio dos algoritmos de tabela

de vizinhos com atualizacio infreqiente e o de granulagio grosseira. Podemos ver, na

fig. 17, que o primeiro apresenta um melhor tempo de execucao para sistemas com até
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por volta de 2000 partfculas. O valor exato de mimero de particulas a partir do qual o
algoritmo de granulagao grosseira é superior pode ser calculado por:

ty > g
Substituindo as expressoes (36) e (38) encontramos:
N, = 1329 particulas

Este nimero de particulas j4 representa um sistema bastante apropriado para
a simulacio, o que nos coloca frente ao problema de decidir qual dos dois algoritmos
utilizar para uma dada simulagido. Este problema fica ainda mais claro quando pensamos
na implementacio de processamento paralelo para o problema, pois neste caso podemos
dividir um problema com grande nimero de particulas em diversos subproblemas com
quantidades menores de particulas, portanto a escolha entre um dos dois algoritmos para
implementacao dada deve ser bem pensada.

Conforme fica claro nos dados apresentados acima, a escolha do algoritmo para
o problema de dinimica molecular tem profunda importincia, com alteragdes de eficiéncia
altamente significativas, principalmente quando consideramos problemas com quantidades
elevadas de particulas.

A andlise de eficiéncia seqiiencial dos algoritmos apresentada neste capitulo ¢,
entretanto, apenas um dos aspectos de eficiéncia, quando tratamos da implementacao da

sirrnlacic s um sistema paralelo. O préximo capitulo tratard dos aspectos de paralelismo.



Capitulo 3

Paralelismo

3.1 Imtroducao

Nos capitulos anteriores, apresentamos o problema de simulacio da dinimica molecular
em termos de quatro a.lgontmos, sendo as andlises realizadas considerando-se a execucdo
puramente seqnenmaL o

Neste capitulo, iniciaremos a apresentagio dos aspectos da simulacao de dinimica
molecular relevantes 4 implementagio da mesma em um sistema de computagio paralela.

A implementag3o paralela de um algoritmo é fortemente dependente da forma de
paralelismo existente na miquina a ser utilizada, conforme pode ser visto, por exemplo, em
[15]. No entanto, nesie capftulo n3o nos ocuparemos com neﬁhuma arquitetura paralela
especifica, focalizando apenas os paralelismos dos diversos algoritmos que poiierio ser
explorados conforme as possibilidades de r2da implementagio especifica.

Comegaremos com a andlise dos paralelismos inerentes ao préprio problema,
seguindo com a de cada um dos algoritmos apresentados.

Visando uma maior clareza na exposu;ao introduzimos, no apendlce A, uma
simbologia que nos permitird apresentar de forma. dxagra.ma.tlca as relaqow entre os diversos
processos distintos que formam um algoritmo. Passamos entio & anlise dospa.ralehsmos

com a utilizacao desta simbologia.
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3.2 Paralelismos inerentes ao problema

Antes do estudo dos paralelismos, apresentaremos a descrigio dos processos fundamentais
que serdo utilizados para a representacio dos cilculos executados em dinimica molecular.
Estes processos sdo os seguintes (utilizaremos apenas a coordenada- z:para representar
todas as coordenadas do sistema):

1. Célculo da distancia entre duas particulas

Nome do processo: rj,
Dados de entrada: z; e z; {(coordenadas das partfculas { e j) ‘
Dados de safda: r}; (quadrado da distancia entre as partfculas) e (z; — z;)

Entradas de smcromzagao mdlcagao de que um novo quadro pode comegar (atraves
do aviso da dJspombll.lda.de de dados para um novo ca.lcu]o)

Safdas de sincronizacio: nenhuma
Descricao do processamento: calcula os dados de saida

Multiplicidade: (N — 1) para cada particula-
2. Cdleulo do potehéia.l interpa.rtfculaéw M

Nome do processo: u
Dados de enirada: rj;
Dados de safda:’ u;; (potencial entre as particulas)
Entradas de sincronizacio: nenhuma

Saidas de sincronizacdo: nenhuma

| l.)escrigio. §9 processamento: calcula o dado de saida

Multiplicidade: {N — 1) para cada particnla
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3. Acummlacdo do potencial na energia potencial total;

Nome do processo: U
Dados de entrada: u;;
Dados de saida: U (energia potencial total)
’Entradas de sincronizagio: nenl;uma
Saidas de sincronizacio: nenhma
Descricao do processamento: rea.liz; a somatdria das entra.das

Multiplicidade: Um
4. Cilculo da forga entre particulas

Nome do processo: F;
Dados de entrada: r?; e (z; — z;)
Dados de saida: F;; (forca interparticulas)
Entradas de sincronizag¢io: nenhuma
Safdas de sincronizacio: nenhuma
Descrigio do processamento: ca.icula o dado de safda
Maultiplicidade: (N — 1) para cada particula

5. Acummulagio das forgas sobre cada uma das pa:rtxculas, o
Nome do processo: F; | |
Dados-deAentrada: E;
Dados de saida: F; (forca sobre a partfcula {)
Entradaé de sincroniiagio: nenhuma

Saidas de sincronizacdo: nenhuma
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Descricdo do processamento: reaiiza a somatéria das forcas sobre cada particula

Multiplicidade: Um para cada particula
. Cilculo da nova posigio de cada particula e s

Nome do processo: z,,
Dados de e.ntrada:r F, z; e z,, (posi(’;':«'xo} 10 qua.droantenc')r da pa.rtlcula x'j
Dados de safda: z., (nova posigio da particula i) h
Entradas de sincrdniziéio: nenhuma

Saidas de sincroniza¢io: nenhuma

Descrigiio do processamento: calcula o dado de saida

Multiplicidade: Um para cada particula
. Cdlculo da velocidade da particula;

Nome do processo: v;

. .
N TR E IS PR poreod

Dados de entrada: z,, e z,,

Dados de safda: v; (velocidade da particula s)

Entradas de sincronizacio: nenhuma
Safdas de sincronizac¢ao: aviso da liberacdo de z.,
Descrigao do processamento: calcula o dado de saida

R

Muitiplicidade: Um para cada particula
. Célculo da energia cinética

Nome do processo: E,-

Dados de entrada: v; e ¢ {nimero do quadro atual)
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10.

Dados de saida: E, (energia cinética) e SE. (éoma da energia cinética dos quadros
- desde a iiltima renormalizagio)
Entradas de sincronizagio: nenhuma

Saidas de sincronizacio: nenhuma

"Desericdo do processamento: somatdrio das energias cinéticas de cada particula

e acumulag3o do total de cada quadro para utilizagio na renormalizacao
Multiplicidade: Um
Atualizacdo das varidveis para preparar para um novo quadro da simulacio;
Nome do processo: Ati
Dados de entrada: z; e z,,
Dados de safda: z,, e z;
Entradas de sincronizagio: aviso da liberagio de z,, |
Saidas de sincronizacio: nenhuma
Deacrigio do processamento: coloca os valores de z; em z,, e 0s de Z,, €I Z;

Multiplicidade: Um para cada particula
Contagem do mimero de quadros;

Nome do processo: Qds

Dados( de entrada: g, (nimero total de quadros requerido)

Dados de saida: ¢ (mimero do quadro atual)

Entradas ;de sincronizacio: aviso de que o8 z; j4 foram atualizados

Saidas de sincronizacio: q < g, usado para sinalizar o injgiq_ fig um novo quadro
Descricido do processamento: Recebe o valor de g,, e dispara os outros processos.

Apés terminado cada quadro, decrementa o valor de q, verifica se o mesmo

chegou ao valor miximo, e inicia um novo quadro caso contririo.
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Multiplicidade: Um
Renormalizacio
Nome do processo: Ren
Dados de entrada: z,, », F, ge SE,
Dados de safda: z,,
Entradas de sincronizacao: nenhuma
Safdas de sincronizagio: nenhuma

Descrigdo do processamento: verifica se 0 quadro atual requer renormalizagio.
Caso sim, recalcula z,; levando em consideracio o valor de energia cinética

média requerida. Caso n3o, deixa z,, como esté.

Multiplicidade: Um

J4 os elementos de armazenamento requeridos sio os explanados abaixo:
Armazenamento das coordenadas atuais

Nome: z;

Dados de entrada: z,

Dados de safda: z; e z; (com 5 # i)
Entradas de sincronizagio: nenhuma

Safdas de sincronisag3o: aviso de que as coordenadas j4 foram atnalizadas e estio

prontas para o cilculo de um novo quadro

Multiplicidade: Um para cada particula

. Armazenamento das coordenadas anteriores

Nome:. z,, - -
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Dados de entrada: z,,

Dados de saida: z,,

Entradas de sincronizagio: nenhuma
Saidas de sincronizagib: nenhuma

' Muitiplicidade: Um para cada particula

O problema em si de dinimica molecular apresenta diversos graus de paralelismo
que podem ser explorados de forma a se melhorar os tempos de execugao. Passaremos agora

a descrever estes paralelismos.

o O paralelismo mais evidente no problema corresponde 3 existéncia de diversas parti-
culas, sendo que para todas elas os cdlculos para a determinagdo de sua nova posicio

sao semelhantes, podendo ser realizados em paralelo;

® Os cdlculos de distincia entre quaisquer pares de particulas, bem como os cdlculos,
decorrentes unicamente desse dado, de potencial interparticulas e forga de atragio
entre as mesmas, podem ser realizados independentemente para todos os pares de

partfculas existentes;

¢ Os cdlculos, citados no ftem acima, de potencial interparticulas e forga de atracio,

sio independentes entre sf;

* Em diversas partes da simulagio, as diferentes dimensdes tém cdlculos semelhantes

e independentes.

Podemos entio representar o problema de dinimica molecular como apresentado
na fig. 18, onde os cdlculos sio simbolizados por processos e os valores de varidveis do
problema simbolizados por elementos de meméria. Note-se que o acesso as memodrias
é considerado completamente paralelo, com o intuito de simbolizar a independéncia das

particuias do agregado.
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3.3 Paralelismo no algoritmo bdsico

O esquema de méximo paralelismo para o algoritmo basico (veja definicio do algoritmo
na secio 1.2) é o mesmo apresentado na fig. 18. No entanto, devemos fazer algumas
consideracoes sobre a implementagio prética do mesmo, visto que neste caso devemos
tratar com elementos de meméria e processamento reais e portanto em quantidade limitada,

e n3o, como analisado anteriormente, com simbolizades de entidades fisicas:

1. A implementagio de todo o paralelismo descrito no diagrama implica a necessidade
de uma quantidade extremamente alta de elementos de meméria distintos e indepen-
dentes. Por exemplo, suponhamos que as informagdes sobre coordenadas de cada
particula sejam armazenadas em elementos distintos de memdria, com um elemento
para cada particula. Neste caso, em que temos necessidade de uma grande quan-
tidade de elementos de meméria, mesmo para nimeros de particulas relativamente

pequenos {como 1000 particulas), nos defrontariamos com as seguintes limitacGes:

o O cdlculo de cada uma das particulas exige acesso a todas as outras particulas,
o que implicaria numa forte concorréncia pelo acesso dos dados em cada um dos

elementos de memoria

o Independentemente do mimero de processadores alocados para o cdlculo da
distincia entre os pares de partfcnlas, somente tantos pares quantos sio o
nimero de elementos de-memdria (neste caso, tantos quantas sio as particulas)

podem ser calculados simultaneamente

Este problema de concorréncia fica ainda mais grave quando consideramos a necessi-
dade de limitar a quantidade de elementos independentes de meméria a um ndmero

pequeno em comparagio com o nimero de particulas do sistema.

A_ 2. Existe também a necessidade de limitagio do niimero de elementos de processamento

em relag:io a08 apresentados no diagrama. Isto implica na necessidade de serializacdo
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de muitos dos- clculos que 830 apresentados como paralelos, com o conseqiente

aumento do tempo de execugao.

3. As comunicagdes entre os processos que executam os diversos cdlculos também a-
presentarao limitacoes em relagao ao diagrama apresentado, pois a mesma deve ser
realizada através de algum meio fisico, o que limita o nimero de comunicagdes que
podem ser realizadas em paralelo.

As limitacOes apresentadas, principalmente a relativa a concorréncia de acessos
nas memorias, impedem que este algoritmo seja eficiente em uma implementacdo paralela.

Como veremos, as limitacGes podem ser muito menores quando mudamos de algoritmo.

3.4 Paralelismo no algoritmo basico modificado

As diferengas entre este algoritmo e o anterior sao a inclusao de um teste na distincia, e o

cdlculo de cada um dos pares de particulas apenas uma vez (veja secao 1.3). Isto provoca

mudangas nos seguintes ftens:

o multiplicidade dos processos, comunicagoes e entradas e saidas referentes aos pares

de particulas
e inclusao de um processo de teste da distincia entre as particulas com o raio critico

o alteragdo no processo F; para que considere cada entrada F; com representando uma

forca sobre § e sobre j (simetria das forcas)
A descricdo do processo novo e do alterado fica entao:
1. Acumulacio das forgas sobre cada uma das particulas

Nome do processo: F;

Dados de entrada: 7; e —Fj;
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Dados de safda: F; (forca sobre a particula i)

Entradas de sincronizagio: sinais de selegio, para escolher as entradas em que a

particula correspondente a0 processo entra como j em Fy
Safdas de sincromizacdo: nenhuma

"Descrigio do processamento: realiza a somatdria das forgas sobre cada particula,

considerando que cada par de particulas e computado apenas uma vez

Multiplicidade: Um para cada particula
2. Teste da distancia com o raio de corte

Nome do processo: Tst
Dados de entrada: 7, e (z; - z;)

Dados de safda: r?, (z; ~z;) e j

Entradas de sincronizagio: nenhuma
Saidas de sincronizacdo: nenhuma

Descrigio do processamento: seleciona entre os pares de entrada aqueles que a-
presentam distincia menor que o raio de corte. Fornece também, para cada
par de particulas selecionado, o nimero da particula 5 (o valor de ¢ pode ser
abstraido a partir da prépria organizacio dos processos). Note que o diagrama
especifica um certo nimero de interagentes por particula; entretanto, nem to-
das as particulas tém tantos pares quanto especificado. Desta forma, deve-se
preencher as safdas restantes com algum sinal que indique que a mesma nio

estd sendo utilizada.

Multiplicidade: Um para cada particula

Considerando essas alteragdes, o diagrama do algoritmo bésico modificado fica

como na fig. 19.

S.RV:CO DE B'BLI. TECA E INFORMACAOD - lFoscl
FISICA
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Figura 19: Diagrama do algoritmo bésico modificado
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Os mesmos problemas de implemenfagio pratica citados para o algoritmo an-
terior valem para este, sendo que é acrescentado um novo: Apds o processo que realiza o
teste da distincia com o raio de corte, existem processos onde nio é possivel saber a prior
a quantidade de cdlculos que serdo efetuados. Isto propicia o surgimento de desbalancea-
mentos entre os diferentes processos, o que concorre para a dificuldade na distribuicao dos

processos por diferentes processadores de uma forma eficiente.

3.5 Paralelismo no algoritmo de tabela de vizinhos

Notemos inicialmente que este algoritmo (veja segio 1.4} consiste de duas fases distintas
quais sejam: a dos cdlculos propriamente ditos e a de atualizacio da tabela de vizinhos.
Como estas duas fases nao podem ser executadas simultaneamente, nos deparamos com as

seguintes opgoes:

1. Destinagdo de processadores separados para cada uma das fases: isto implica em que
a0 estar qualquer uma das fases ativa, 0s processadores da outra fase estario parados,

0 que provoca desperdicio de recursos computacionais e, portanto, baixa eficiéncia

2. Utilizagio dos mesmos processadores para as duas fases: neste €aso, a estrutura de
interligacdo entre os processadores deve ser otimizada pa.rﬂ uma das duas fases, o

que implica em baixa eficiéncia na execugio da outra fase

O arma7enamento aqui consiste em tabelas de vizinhos que contém nimeros
identificadores das particulas, que serdo utilizados para se acessar os dados das mesmas

em uma tabela de coordenadas (veja fig. 20).
O diagrama para a implementagio deste algoritmo est4 apresentado na fig. 21,
onde incluimos representacdes para o armazenamento da tabela de vizinhos e da tabela de

coordenadas. Incluimos também um novo processo (AtzTV) para cuidar da atualizacio

peri6dica da tabela de vizinhos. Os processos e elementos de memoéria novos e os alterados
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Part L Part 2 Partn Part 3

: : L=

Figura 20: Estrutura de dados para tabela de vizinhos com ponteiros

ficam ent3o da seguinte forma:
1. Armazenamento das coordenadas atuais

Nome: z;
Dados de entrada: z;
Dados de safda: z; e z; (com j pertencente 3 tabela de vizinhos de ¢)

Entradas de sihcronizagio: Sinais para selecdo de quais as partfculas que per-
tencem & tabela de vizinhos da particula armazenada neste elemento (Estes
sinais selecionam com quais elementos de armazenamento deve ser estabele-
cida a comunicagio para termos todos os dados necessirios ao clculo da nova

posigao da particula em questdo)

Saidas de sincronizagio: aviso de que as coordenadas j4 foram atualizadas e estio

prontas para o cilculo de um novo quadro

Multiplicidade: Um para cada particula
2. Armazenamento da tabela de vizinhos

Nome: TV
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Dados de entrada: j (lista das partfculas que pertencem 3 tabela de vizinhos da
particula especificada)

Dados de safda: j

Entradas de sincronizagio: sinal para inicio de um novo quadro (liberacio dos
dados de safda)

Safdas de sincronizaciio: aviso de que as tabelas ji foram atualizadas e estio

prontas para o cilculo de um novo quadro

Multiplicidade: Um para cada partfcula
3. Teéte da distancia com o raio de corte

Nome do proceeéo: Tst

Dados de entrada: rj;, (z: —z;) e j (nimero das particulas que constam na tabela

de vizinhos de 1)
Dados de saida: r}, (z; —z,) e j
Entradas de sincronizagio: nenhuma
Saidas de sincronizaciio: nenhuma

Descrigio do processamento: seleciona entre os pares de entrada aqueles que
apresentam distincia menor que o raio de corte. Fornece também, para cada
par de particulas selecionado, o nimero da particula j (o valor de i pode ser

abstraldo a partir da prépria organizacio dos processos)

Multiplicidade: Um para cada particula
4. Atualizacdo da tabela de vizinhos

Nome do processo: AtzTV

Dados de entrada: z; e g
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Dados de safda: j (particulas pertencentes is tabelas de vizinhos de cada uma das
particulas)

Entradas de sincronizacio: sinal de que é necessdrio o cdlculo de um novo quadro
Saidas de sincronizagao: sinal de que o cdlculo do préximo quadro pode prosseguir

Descricdo do processamento: Quando o quadro ndo necessita recilculo da tabela
de vizinhos, simplesmente dispara novo quadro. Caso o quadro exija a atuali-
zagao, realiza a atualizacao e s6 entao dispara novo quadro

Muitiplicidade: Um

Para a implementagao paralela do mesmo nos deparamos com os seguintes fatos:

. As tabelas de vizinhos das diversas partfculas podem ser distribuidas entre diferentes

processadores. Entretanto, como cada particula pode aparecer em vérias tabelas de
vizinhos, haverd concorréncia pelo acesso dos dados da mesma presentes na tabela

de coordenadas

Ao exposto no {tem anterior agregamos os fato de que, na tabeh de coordenadas, nao
existird um elemento de meméria independente para cada partfcula, o que ampliard

ainda mais a citada concorréncia

Se quisermos aumentar o nimero de particulas, aumentaremos a carga dos pro-
cessadores ou, se também aumentamos o nimero de processadores, crescerd a con-

corréncia no acesso da tabela de coordenadas

3.6 Paralelismo no algoritmo de granuhgio gi'osseira

O algoritmo de granulagio grosseira (secio 1.5) apresenta, como veremos, melhores carac-

teristicas de paralelizacio, por possuir em sua estrutura informacées sobre a distribuicao

fisica das particulas pelo espago. O diagrama do mesmo é apresentado na fig. 22.



81

3.6. PARALELISMO NO ALGORITMO DE GRANULACAO GROSSEIRA

(T)b

Aw

OQVvOII4IQOW 021SY8 OWLIMYOTIVY OV TVNOI 3JANVISIH O

b(r)

wb

fl— o o o

{1}

1

whb b

1| ¥

{t]

S

PO

fi

A

{Awj

{n}

AL

q [Aw) N]
e o f {
lwy N}t - T
** * “TEJN (Ix=tx) || (%1% TAG] N :x:._x_ X (Rugf|ing
X oj_e Zlu N.—_\_ N__.. < N__L (x L ,.
TRRG {Aw) (] X i
TQ je— Aw N
{N) {rw) {n}
9)sa) 04

¥

Figura 21: Di

do a.lgoritmo de tabela de vizinhos

t



82

CAPTULO 3. PARALELISMO

Figura 22: Diagrama do algoritmo de granulacio grosseira
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Os processos e elementos de armazenamento novos e alterados para este algo-

ritmo sio apresentados abaixo:
1. Armazenamento das coordenadas atuais

Nome: Grio

Dados de entrada: z; e i (escrever dados de uma particula corresponde a adicionar

uma particula ao grao com coordenadas e nimero indicados)

Dados de safda: z;, z,, i e § (com j pertencente a graos vizinhos do grio a que ¢
pertence)

Entradas de sincronizacio: Sinais para selegio do grao ao qual uma dada particula

deve ser acrescentada

Saidas de sincronizacdio: aviso de que as coordenadas ja foram atualizadas e estio

prontas para o cdlculo de um novo quadro
Multiplicidade: Um para cada grio
2. Formagao de pares de particulas
Nome do processo: Pares
Dados de entrada: ¢, j, z; e z;
Dados de saida: os mesmos da entrada
Entradas de sincronizagdo: aviso de ane pcde coiuegar um novo quadro
Saidas de sincronizaciio: nenhuma

Descri¢ao do processamento: com os dados de cada particula apresentados na

entrada, monta todos o8 pares de particulas necessdrios

Mulitiplicidade: Um por grio

3. Testg com o raio de corte
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Nome do processo: Tst

Dados de entrada: rf, (z;—z;),1ej

Dados de saida: os mesmos da entrada
Entradas de sincronizagio: nenhuma
Saidas de sincronizac¢io: nenhuma

Descri¢io do processamento: Seleciona entre todos os pares da entrada apenas

o8 que possuem distincia menor que o raio de corte

Multiplicidade: Um por cada particula de cada grao
Cilculo da forga sobre cada particula

Nome do processo: F;
Dados de entrada: F;; e —Fy
Dados de safda: F;

Entradas de sincronizacio: uma entrada para a selecio dos F;; que agem sobre

a particula do processo e outra para a selegao dos —Fj;
Saidas de sincronizacio: nenhuma

Descrigio do processamento: Seleciona as forgas que agem sobre cada particula

¢ soma todas

Multiplicidade: Um para cada particula
Atualiza¢do

Nome do processo: Atz
Dados de entrada: z; e z,,

Dados de safda: z,,, z; e g (ndmero do grio ao qual cada particula pertence)
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Entradas de sincronizacio: sinal de selecio da partfcula correta (isto 6, a que

corresponde ao processo, entre todas as apresentadas por cada um dos graos) e
sinal que indica que z,, pode ser atnalizada

Saidas de sincronizac@io: nenhuma

Descrigio do processamento: Entre todas as particulas apresentadas por cada
grao, seleciona aquela que corresponde a cada um dos processos e escreve-a
como coordenada anterior quando permitido. L& valor de z,,, calcula o novo

grao da particula (g) e envia para armazenamento

Multiplicidade: Um para cada particula

Para uma implementagio paralela deste algoritmo nos deparamos com os seguintes

fatos:

1. Os grios podem ser distribuidos por diferentes processadores

2. Para o cdlculo de um grio, necessitamos apenas o conhecimento dos dados de seus
graos vizinhos, o que limita sensivelmente e de uma forma bem definida as necessi-

dades de acesso por um processador aos dados de outro

3. Num caso real, em que dispomos de menos processadores do que 08 graos Necessarios,
a alocagdo de graos proximos no mesmo processador diminui ainda mais a necessidade

de acesso a dados de outros processadores

4. O sistema pode crescer uniformemente, acrescentanto processadores quando quiser-
mos aumentar o nlimero de particulas processadas, de forma a que o nimero de grios

por processador permaneca constante, o que garante que o tempo de processamento
fique praticamente inalterado
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3.7 Conclusao

Das andlises apresentadas acima, bem como das realizadas no capitulo anterior, podemos
verificar que o algoritmo de granulagdo grosseira é, dentre os estudados neste trabalho,
o que melhor se adapta para a implementagio em um sistema dedicado de computagio

paralela. Resumindo as caracteristicas que o tornam o mais indicado, dizemos:

¢ Crescimento linear do tempo de execugdo com o mimero de particulas (para sistema

com nimero fixo de processadores)

o Acesso a dados de outros processadores é necessdrio apenas entre vizinhos imediatos

e O mimero de particulas pode aumentar sem que exista um aumento no tempo total
de execugdo, desde que a quantidade de processadores do sistema cresca propor-

cionalmente ao nimero de novos graos



Capitulo 4
Definicao da proposta

Escolhido o algoritmo que formar4 a base do sistema dedicado 4 dinimica molecular a ser
proposto, passaremos agora a apresentar os detalhes de uma implementag3o para a mesma.
Comecaremos apresentando as caracteristicas basicas do transputer T800 [16], seguida de
uma apresentacio resumida da linguagem OCCAM [17), adaptada especialmente 3 familia

dos trenspulers. Apds isso, passaremos 2 descrigio da estrutura de processos e da rede de
transputers escolhida.

4.1 O transputer T800

O T800 é um integrado que reune, numa mesma pastilha, os seguintes elementos (veja
fig. 23):

e Um processador inteiro de 32 bits, com amplas facilidades para a multiprogramacio
¢ Um processador de ponto flutuante que trabalha cdm 32 ou 64 bits
¢ Uma unidade de meméria com 4 kilobytes de ca.pa.cidade

* Quatro elementos de comunicagio, cada um com duas ligagdes (links) com taxas de

até 20 Mbits por segundo T

o Interface para mem_éfia externa de até 4 Gbytes ]

87
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Figura 23: Estrutura do transputer T800

Essa estrutura permite a implementagio de sistemas multiprocessador com
muita facilidade, bastando a interligagio dos diferentes processadores através dos links
dos mesmos. Isto garante também facilidade para a expa.nsé.o pois, dado um sistema, se
queremos aumentar o nimero de processadores do mesmo basta incluir novos transputers
e realizar a interconexio adequada dos links, sem a introdugio de nenhum problema de

carga, pois cada link estabelece a comunicagio entre apenas dois transputers.

4.1.1 Estrutura da unidade de processamento inteiro

A unidade de processamento inteiro opera com base nos seguintes registradores, todos de

32 bits:
Iptr que aponta a préxima instrug3o a ser executada

¥ptr que aponta a regiao de trabalho do processo corrente
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Areg topo da pilha de avaliagdo
Breg pilha de avaliagio

Creg pilha de avaliagao

Oreg registrador de operando

O registrador Iptr corresponde a0 contador de programa, presente em todos os computa-
dores de arquitetura de Von-Neuman. O ¥prt representa um ponteiro de referéncia para
todas as varidveis locais do processo corrente. Os registradores Areg, Breg e Creg formam
a pilha de avaliagio. Quando um dado é introduzido na pilha o mesmo entra pelo reg-
istrador Areg, fazendo com que o contetdo anterior de Areg se desloque para Brege o de
Breg para Creg. Quando um dado ¢ retirado de Areg, ocorre o movimento inverso, sendo
o dado anterior de Breg deslocado para Areg e o dado anterior de Creg deslocado para
Breg; o novo conteiido de Creg é indefinido. Desta forma, estes trés registradores operam
como uma pilha, sendo que todas as operagdes do transputer sio executadas sobre essa
pilha, devendo as operagdes sobre os dados ser desenvolvidas em notagao polonesa reversa.

Ao lado desta estrutura, o processador conta com filas para o controle de proces-

s08 concorrentes e com dois temporizadores, um para cada uma das prioridades existentes.

4.1.2 Introducio s instrucdes de miquina

O T800 opera basicamente com um elenco de dezesseis operacoes, sendo que a partir

destas podem-se montar operacdes mais complexas. As dezesseis operacdes bésicas sio as

seguintes:

pfix prefixo

nfix prefixo negativo

opr opere (interpreta Oreg como cédigo de operacio)
lde carregue de constante

SERVICO DE BIBLICTLUA £ 11 ORMACAD - 1TOaseT
FISic A :
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141 carregue de varidvel local

stl armazene em varidvel local
1d1p carregue ponteiro local

adc some com constante

eqc . teste ignaldade com constante
i desvie incondicionalmente

cj desvie condicionalmente

ldnl carregue de varidvel nao local
stnl armazene em variavel nao local

ldnlp carregue ponteiro nio local
call chame subrotina

ajw ajuste regido de trabalho (para subrotina)

Todas essas instrugdes ocupam um dos nsbbles de um byte, sendo que o ntbble restante serd
ocupado por um valor inteiro de 4 bits. As instrugGes de prefixo e prefixo negativo servem
para extender o valor utilizado, quando 4 bits ndo sdo suficientes. A instrugao “opere”
serve para interpretar o conteddo de Oreg como um cédigo de operacdo, que se referird a
uma das outras operagoes, ndo apresentadas acima.

Para uma descri¢io mais completa dessas instrugdes e para conhecimento das

n3o citadas sugerimos uma consulta a [18].

4.2 A linguagem OCCAM

A linguagem OCCAM foi desenvolvida pela INMOS em conjunto com o desenvolvimento
dos fransputers, com o intuito de oferecer uma linguagem de alto nfvel especialmente
adaptada 3 estrutura dos mesmos. A linguagem realiza a implementacao de paralelismo

baseado no conceito de processos segienciais comunicantes, introduzido por Hoare [19].
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Neste conceito, 0s programas consistem em processos seqiienciais rodando em paralelo
e que se comunicam entre si unicamente através de canais unidirecionais. Nio existe
nenhuma outra forma de comunicagao entre os processos.

Passaremos agora a uma descrigdo resumida da linguagem, através da apre-
sentagdo de seus elementos e estruturas bisicas, bem como das caracteristicas que a fazem

bem adaptada a programagio eficiente de redes de transputers.

4.2.1 Processos bdsicos

Sao trés os processos bisicos da lingnagem OCCAM: atribuicoes, entradas de dados por
canais e saldas de dados por canais.

A atribuicio se representa como:

a := (expressao)

e corresponde 3 alteracdo do valor da varidvel a, que passa a ter o valor resultante da
expressao da direita.
A entrada de dados por canal se faz da seguinte forma:

c?T x

que significa que a varidvel = terd seu valor alterado de acordo com o que for recebido

através do canal ¢.

A saida de dados por canal apresenta o seguinte formato:

¢ ! (expressao)

e indica que o resultado da expressio deve ser transmitido pelo canal c.

4.2.2 Estruturas de controle de fluxo

A primeira estrutura a se notar corresponde 3 que indica a necessidade de €Xecugao

sequencial de um certo nimero de processos. A indicacio se faz da seguinte forma:
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proci
proc2

proc3

indicando que os processos proci, proc2, proc3, etc. devem ser executados seqiiencialmente.
Notemos que além dos processos bisicos, citados acima, qualquer estrutura também é con-
siderada um processo. Assim, as estruturas podem ser aninhadas umas dentro de outras.
Um fato importante aqui é o denteamento dos diversos processos em relagio ao SE§. Um
processo, para ser considerado como fazendo parte de uma estrutura, tanto o SEQ como as
que serao apresentadas a seguir, deve ser denteado de dois espagos em relacao ao identifi-

cador da estrutura.

Para indicar a execugdo paralela de um conjunto de processos, procedemos

assim:

PAR
proci
proc2

proc3

que indica que os processos proci, proc2, proc3, etc. devem executar em paralelo. Quando
cada um dos processo que aparecem em um mesmo PAR é alocado a um processador difer-
ente (veremos a forma de alocacio adiante) entio temos verdadeiro paralelismo. Quando
alguns (ou todos) dos processos paralelos sio alocados no mesmo processador, entao os

mesmos sao executados concorrentemente através de técnica de {sme-sharing.
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Outra estrutura ¢ a que permite tomada de decisdes conforme ao valor de dados.
A sua representagio é a seguinte:
IF
cond1
proci
cond2
proc2
cond3

proc3

Neste caso, o processador testa as condigdes cond1, cond2, cond3, etc. na ordem especifi-
cada e executa o processo correspondente i primeira condi¢io verdadeira.

Outra construcao existente permite a escolha de um entre virios processos, de
acordo com qual canal, entre vérios, :ec_ebe primeiro um da.d_o. A representacio é como
segue:

ALT
guardal
proct
guarda2
proc2
guarda3d

proc3

indicando que serd ativado o processo correspondente 2o primeiro guarda atjv:ido, sendo
cada guarda corf@ponde 3 entrada de dados por um canal. Para esclaa‘écei melhor a

operacao, vejamos os seguinte exemplo;
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ALT

ab? b
a:=a-»>b
fg? d
SEQ
a:=a+d
c:=1

(a>0) &xy? e

a =90

O significado deste cdigo é o seguinte: se o primeiro canal (entre os canais ab, 2g e xy) a
receber dados for o canal ab, eﬁtio o dado que veio por este canal deve ser armazenado na
varidvel b, sendo em seguida o valor de b subtraido do valor atual de a. Caso o primeiro
dado chegue por 1g, entio o mesmo deve ser armazenado em d, sendo em seguida o valor
de d somado ao de a e, apéds isto, o valor de ¢ ¢ alterado para 1. No caso do canal xy temos
uma condi¢ao adicional, a de que a > 0. Isto significa que se, no instante em que o ALT for
executado o valor de a for menor ou igual a zero, entdo o canal xy nio serd testado, isto
é, a chegada de dados pelo mesmo serd ignorada.

Para a execugao de ciclos, dispomos da seguinte estrutura:

WHILE condigdo

processo

representando que o processo indicado deve ser repetido enquanto a condigdo apresentada

for verdadeira.

Outra forma de realizar repeticoes é através da replicagio de processos. O modo

de indicar isto é como o apresentado abaixo:

~ SEQ var = ini FOR cont
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proc

significando a existéncia de cont processos semelhantes a proc, sendo que os mesmos
diferem pelo valor de var, e o primeiro processo apresenta var igual a ini. Temos ainda,
neste caso, que o8 diversos processos devem ser executados seqiiencialmente. A replicagio
pode'ser utilizada também para outras estruturas, como a de processos paralelos (PAR) e
de decisdes (IF).

4.2.3 Estruturas de dados e de canais

A lingnagem OCCAM apresenta os seguintes tipos de dados primitivos:

CHAN canal de comunicacio entre processos

TIMER temporizador

BOOL varidvel verdadeira ou falsa

BYTE corresponde a 8 bits

INT inteiro com sinal com implementagio mais eficiente

no transputer em questdo (para o T800, 32 bits)

TE inteiro com sinal de 16 bits
INT32 | inteiro com sinal de 32 bits
INT64 inteiro com sinal de 64 bits
REAL32 ponto flutuante 32 bits, padrao IEEE P754 draft 10.0
REALS4 ponto flutuante 64 bits, padrio IEEE P754 draft 10.0

Para declarar que uma variivel é de um dado tipo, escrevemos:
tp var :
que significa que a varidvel var ¢ do tipo tp, e que a declaragio é vilida para o processo

a seguir. Uma declaracdo semelhante pode ser utilizada para os canais, simplesmente

incluindo o tipo entre paréntesis e precedido de CHAN:
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CHAN (tp) c :

indicando que o canal ¢ transmite dados do tipo tp.

A estrutura de dados bdsica em OCCAM é o vetor. Sua representacio é através
de colchetes, semelhantemente i utilizada na lingnagem C, onde:

vet[ind1] [ind2]... [indn]

indica que o vetor vet possui n indices, sendo o primeiro ind1, o segundo ind2 e assim
sucessivamente.
Se quisermos nos referir apenas a trechos de um vetor, entao podemos utilizar

a seguinte notagio:
[vet FRON ini FOR cont]

que indica que estamos nos referindo ao trecho do vetor vet[ind] que comeca com ind
valendo ini e compreende cont elementos. Nofe-se que vet pode ser tanto um vetor
simples (com apenas um indice) quanto um vetor multiplamente indexado. Neste caso o
indice que sera variado dentro da faixa especificada serd o tltimo. Por exemplo, para um
vetor triplamente indexado, vet[1][j] [k], podemos nos referir a uma faixa de variacio

de k que vai desde 4 até 6 (inclusive os extremos) da seguinte forma:
[vet[1i1[j] FRON 4 FOR 3]

considerando-se os valores de i e j constantes.
Assim como as varidveis, o8 canais também apresentam tipos que no caso sio
‘chamados protocolos, e que incluem, além dos tipos que se aplicam a varidveis, também os

seguintes:

Protocolos seqiienciais: equivalem a uma sequéncia especificada de transmissoes de di-

versos dados, possivelmente com diferentes tipos
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CHAN (INT; REAL32) ci :
INT a :
REAL32 b :

PAR
cl?y 3; 2.1

cl1? a; b

Protocolos de vetor: corresponde 3 transmissio de uma cadeia de dados, sendo em

primeiro lugar enviado o tamanho da cadeia, e entdo enviados os dados do tipo
especificado

CHAN ([INT]INT) c2 :
[4]1INT vi :

[10JINT v2 :

INT a :

PAR
c2 ! 4; vi

c2 ? a; [v2 FROM 0 FOR a]

Protocolos variantes: permitem o envio de dados de diferentes tipos através de um

mesmo canal. Isto ¢ feito através da transmissdo de um tag (identificador do tipo),

seguido pelo dado
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CHAN (1; INT OR 2; REAL32) c3 :

INT a, tag :
REAL32 b :
PAR
c3! 1;3
¢3! 2; 21
c3 ? tag: a
c3 7 tag; b

Entrada conferida: confere o valor de uma entrada no momento em que a mesma chega, -

parando a execugao do processo se o valor recebido ndo for o esperado

CHAN (1; INT OR 2; REAL32) c3 :
INT a, tag :
REAL32 b :

PAR

¢c3 7= 1; a
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c37=2;b

Protocolo de {ag apenas: corresponde a um protocolo variante onde nao existem dados,

mas apenas o {ajg.

CHAN (1 OR 2 OR 3} c4 :

INT t1 :
SEQ
c4 !t 2
c4 7 t1

4.2.4 Outras caracteristicas importantes

Existem, em OCCAM, formas de ser realizar a alocagio de certas estruturas logicas a

elementos fisicos. Passaremos a citi-las:

Alocacio de processadores: a alocagio de determinado processo a determinado pro-

cessador se faz através da estrutura PLACED PAR, com 2 segziziz furma:

PLACED PAR
PROCESSOR 0
proc0O
PROCESSOR 1 .

proci |
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indicando que o processo proc0 deve ser executado no processador 0, o processo

proci no processador 1, etc.

Alocacao de links: se faz com a utilizacao da construcao:
PLACE nm.cnl AT num :

representando que o canal lgico na. cnl deve ser associado ao link fisico representado

pelo mimero nun.

Alocacao de memdria para dados: faz-se da mesma forma que para a alocagio de

links, 36 que citando o endereco de meméria que queremos utilizar:

PLACE var AT loc :

indicando que a varidvel var deve ser colocada no enderego de meméria loc.

Alocacao de memoria para programa: se faz através da alocagao de um vetor com
o tamanho necessdrio para conter as instrugoes de maquina da rotina. Utilizamos

entao as instrugoes:

PLACE v AT e :

PLACEr IN v :

que resulta na alocagdo do vetor v no enderego e e na alocagio da rotina r dentro

do espago reservado ao vetor v.

Para simplificar a leitura e escrita de programas, sao utilizadas constantes e
abreviaturas. Elas apresentam as mesmas regras de escopo das declaracdes de varidveis.

Uma constante é declarada da seguninte forma:
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VAL cte IS vir :

que declara que a constante chamada cte terd um valor de v1r. Esta declaracio também

¢ utilizada para vetores constantes. Uma abreviatura se representa como em:
nme IS elnm

que indica que o nome nme sers uma abreviatura para o elemento elm, onde elm é qua.lque_r
elemento de OCCAM, por exemplo, trecho de um vetor.

As rotinas em OCCAM sdo definidas da seguinte forma:

PROC nme ( lst.prm )

proc.rot

onde nme é o nome pelo qual a rotina serd invocada, 1st.prm é a lista dos parimetros da
rotina e proc.rot é o processo que executa as fungdes da rotina.
Esta apresentagio da linguagem OCCAM foi resumida tendo em vista os obje-

tivos deste trabalho. Para uma descrigdo mais completa sugerimos uma consulta a [17].

4.3 Esquema da implementacio

Descreveremos agora a estrutura proposta para a implementacio de dinimica molecular em
uma rede de {rensputers. Antes, porém, de prosseguir, e com o intuito de evitar confusdes

rom 63 termus, introdugiremos a seguinte notacao:

Processador: corresponde a um fransputer, encarregado de uma tarefa especial no pro-

cessamento total

Unidade de processamento: corresponde a um conjunto de transputers que se encar-
rega do processamento total dos cdlculos de dindmica molecular para uma parte das

particulas
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Isto se refere, em termos ja consagrados na comunidade de processamento paralelo, 3 exis-
téncia de uma divisio geoméirica do processamento total em unidades de processamento,
e de uma dsmsdo algoriimica de cada unidade de processamento em processadores. Para

maior clareza, definimos os termos utilizados:

Divisio Geométrica: Utiliza-se quando um problema, que apresenta processamentos
semelhantes para grande quantidade de dados diferentes tem os dados divididos entre

vérias unidades de processamento, sendo todas elas encarregadas de realizar 0 mesmo

processamento.

Divisao Algoritmica: Quando o algoritmo para o processamento de certos dados apre-
senta diversas fases, sendo que cada uma pode ser realizada em paralelo, podemos
implementar a divisao algoritmica alocando processadores diferentes para as diversas

fases de processamento

Definidos os termos, passemos agora i apresentacio da estrutura proposta.

4.3.1 Divisio geométrica

Devido i grande quantidade de dados semelhantes que devem ser processados, conforme vi-
mos no capitulo 1 e no capitulo 3, temos a sugestao de realizagao de uma divisao geométrica
do problema. Isto implica a divisdo do espago de simulacdo {aonde as particulas se dis-
tribuem) de uma dada forma entre um certo niimerc 4c unidades de processamento. No
entanto esta distribuicao deve obedecer algumas diretrizes basicas do nosso trabalho, quais

sejam:

1. Facilidade de expansao, de acordo com a disponibilidade de recursos computacionais

do usudrio, com baixo comprometimento do desempenho global do sisiema

2. Implementacio a mais simples possivel com uma rede de {ranspufers
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Espago

Simulado
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Unid. Proc.L  Unid.Proc.2 Unid.Proc. 3 Unid.Proc.4
- Figura 24: Divisdo do espago de simulagio em faixas
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3. Capacidade de crescimento do sistema de processamento proporcionalmente a0 cresci-

mento do dimensionamento do problema

Tendo em vista esses objetivos, estudaremos égora alguns tipos de interligacdo possiveis

entre as unidades de processamento.

Podemos realizar a divisio do 'espa.go de simulagao entre um certo nimero p

de unidades de processamento simplesmente dividindo um trecho do espaco para cada

unidade. Assim, o esquema da divisio seria como apresentado na fig. 24, onde exempli-

ficamos para p ='4. Note que, devido ao fato das particulas estarem em movimento, as

mesmas podem trocar de unidade de processamento, o que significa que:
¢ Deve haver comunicagio entre unidades de processamenio

¢ O nimero de particulas por unidade de processamento é varidvel

Devido ao fato de que o intervalo de tempo deve ser suficientemente pequeno para garan-

tir a corregio da simulagdo, teremos também deslocamentos de particulas pequenos (veja

avaliagdo no cap. 5}, de forma que a comunicacio deve ser apenas entre divisdes de pro-
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Figura 25: Estrutura de interligagao das unidades de processamento

cessamento vizinhas. Ainda quanto 3s interligagoes eﬁtre unidades de processamento, 0
fato de que o espago de simulagao é repetido periodicamente nos indica que a unidade de
processamento mais i esquerda deve ser interligada 4 unidade de processamento mais 2
direita. Estes fatos mostram que a estrutura de interligacao deve ser em anel, conforme

especificado na fig. 25.

Vejamos agora qual o comportamento desse anel com relagdo 3 expansibilidade
do sistema. Podemos notar que a inclusio de uma nova unidade de processamento implica
apenas na reformulacio das ligagGes entre duas outras: necessitamos apenas interromper
uma dessa ligagdes e introduzir nesse intervalo a nova unidade de processamento. Vemos
também que a expansdo pode ser feita de acordo com a disponibilidade de novas unidades
de processamento, sem restrigoes, bastando redividir os dados do espago de simulagao
entre todas as unidades de processamemto. A fig. 26 mostra a expansao de p = 4 para
p = 5. Existe um limite para a possibilidade de expansio mas, como veremos no cap. §, ¢

suficientemente grande.

Quanto 3 implementagio com rede de transpulers, basta utilizarmos para a
comunicagao entre unidades de processamento os hinks, o que garante flexibilidade e sim-

plicidade para alteragdes (como expansao).
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Figura 26: Expansio de um anel com p=4 parap=5

Se 2 quantidade de particulas que o usuirio deseja proceséar aumenta, basta
aumentar proporcionalmente o nimero de unidades de processamento para garantir que o
tempo de processamento permanece aproximadamente constante.

Mais detalhes sobre a avaliagio desta estrutura serdo apresentados no cap. 5.

Outra possibilidade de divis3o corresponderia A associagio da divisio do espago
apresentada acima com uma outra divisio transversal, como na fig. 27. As considerages
quanto & necessidade de comunicagio permanecem as mesmas que para o caso acima,
acrescentando-se apenas que deve haver comunicacio também na outra direcdo, formando
um anel bidimensional, como na fig. 28.

ta estrutura apresenta algumas dificuldades em relagio 3 anterior, que pas-

 saremos a citar:

1. Devido & necessidade de quatm'comunicagﬁes por processador temos um maior com-
prometlmento de links dos tmnsputers que forma.m a unidade de processamento.
Note que se todo o processo de comnmca(;ao fosse a]ocado 20 mesmo procwsadores '

terfamos um comprometxmento de todos os seus Imlrs com a comumcaga.o com as
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Unid. Proc.3 uUnid.Proc. 4
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Figura 28: Anel bidimensional de processadores
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unidades vizinhas, forcando a criar mecanismos externos para a comunicagio com

outros processadores da mesma unidade de processamento ou a utilizagio de apenas

um processador por unidade

2. Ao desejarmos uma expansio necessitamos manter a estrutura do anel bidimensional,

0 que faz com que o crescimento do ndmero de unidades de processamento somente

possa ser realizado em quadrados perfeitos. A fig. 29 mostra a expansio de p=4

para p=9.

Tendo em vista as vantagens e a simplicidade da estrutura em anel unidimen-

sional apresentada, terminaremos aqui a apresentagio de estruturas de interligacao de

unidades de processamento, com a escolha do anel para a nossa proposta.

Como, para o cilculo da nova posigio das particulas de um grio necessitamos

das posigoes das particnlas de todos os grios vizinhos entdo, quando o grao a calcular for

de um dos limites da unidade de processamento serio necessirios dados de particulas da

unidade de processamento vizinha. Isto implicaria na necessidade de parar o processamento

e aguardar que a unidade vizinha transmita os dados necessdrios. Para evitar essa quebra

no processamento, utilizaremos o recurso de duplicar os dados sobre grdo que estio no
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Figura 30: Duplicagdo dos dados de graos dos limites

limite de uma unidade na unidade vizinha. O esquema desta duplica{;io pode ser visto na
fig. 30. O efeito dessa alteragio é possibilitar a transmissio em instantes mais apropriados
pois, durante o processamento dos grios as comunicacGes ndo sdo necessdrias, podendo
as mesmas ser realizadas em qualquer instante disponivel, desde que antes de iniciado o

calculo de um novo quadro.

4.3.2 Divisao algoritmica

Dentro de uma unidade de processamento, procuraremos repartir as taiefas entre um certo
ntmero de processadores, de forma a alcangar um bom balango de carga entre os diferentes
processadores. Quando falamos em balango de carga, nos referimos i distribuigao da carga
computacional pelos diferentes processadores de forma a evitar que algum processador
permaneca longos periodos desocupado enquanto existem outros ocupados.

Devido 3 inexisténcia de uma rede de ¢ransputers ou de um simulador para ela
em nosso laboratério, realizaremos o estudo de cargas baseado nos dados de desempenho

apresentados em [12} e em {18].
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Antes de passar a andlise da utilizagdo de recursos pelos diversos processos,
devemos apresentar a estrutura de dados utilizada para o armazenamento das coordenadas
das particulas. Se alocdssemos um vetor para cada grao, deveriamos prever, dentro do
espago reservado a cada grio, uma capacidade de armazenamento que pudesse conter o
maximo de particulas que um grio pode ter durante uma simulagio. Isto significaria que
deverfamos superestimar o espaco para cada grao, e, por conseguinte utilizar uma grande
quantidade de meméria com espago reservado apenas 4 margem de seguranga. Para evitar
isto, realizamos o armazenamento dos dados dos grdos em listas, onde para cada grio
temos um ponteiro para uma lista ligada que apresenta os nimeros de suas particulas.
Para cada partfcula temos, ent3o, um espaco reservado para suas coordenadas, seguido de
um ponteiro para a préxima particula do mesmo grio. A estrutura pode ser representada

como indicado na fig. 31.

Devido a0 fato de que o nimero de particulas em cada grao é flutuante, devemos
estabelecer uma estratégia para lidar com as constantes entradas e saidas de particulas.
O método escothido foi 0 de manter uma lista de nimeros de particulas disponiveis, isto
é, que nao estdo associados a nenhuma particala dentro desta unidade de processamento.
Quando uma particula entra na unidade de processamento a mesma recebe um ndimero
que provém desta lista. Ao sair da unidade de processamento, a particula envia o nimero
qﬁe ela estava utilizando para esta lista de nfimeros disponiveis. Isto permite a entrada e
saida de qualquer nimero de particulas, desde que o total de particulas dentro da unidade
de processamento ndo exceda a capacidade méxima estipulada para a mesma {que deve

ser escolhida tendo em vista a quantidade de memdéria disponivel).

Para que possamos sugerir uma distribuicio de processamento, devemos ini-
cialmente estabelecer quais os processos bésicos, seus tempos médios de execucio e sua
ocupagdo de memdria. A ocupagio de memdria neste caso é importante pois se con-

seguirmos distribuir foda a programagdo de cada processador dentro da meméria interna
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Figura 31: Estrutura para o armazenamento de dados dos graos
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do mesmo teremos uma grande vantagem em termos de tempo de execucio, devido
diferenga de tempos de acesso entre a memdria interna e a externa em transputers.

Além dos processos jd descritos no cap. 3 para o algoritmo de granulagio gros-
seira, devemos incluir mais alguns processos para garantir a comunicagao entre as diversas
unidades de processamento, além de alteracdes nos processos ja apresentados de forma a
adapté-los as caracteristicas das redes de transputers.

Uma outra alteracio que introduziremos se refere ao cslculo de renormalizacio.
Como apresentado nos capitulos anteriores, a renormalizagdo se realizava por um recdlculo
do valor da nova posigio de cada particula em certos quadros. Isto era feito para garan-
tir que a energia cinética das particulas se mantinha préxima de um valor especificado.
O problema com isto é que, quando um quadro necessita renormalizagio, precisarfamos
cdlcular as novas posigoes e as velocidades de todas as particulas para, com estes dados,
encontrar o fator a ser utilizado, e s6 entio é que poderiamos iniciar a renormalizacio, de

forma que terfamos os seguintes problemas:

o Necessidade de término dos cdlculos de todas as unidades de processamento para

iniciar a renormalizagio

* Se a renormalizacio é associada com um processador, todos os demais processadores
da unidade de processamento devem permanecer parados enquanto a mesma se pro-

CEssa

Podemos contornar essas dificuldades através do seguinte método: manter o
valor das novas coordenadas como estd e alterar o valor da coordenada anterior para se
conformar 3 energia cinética requerida. Isto faz com que o cdlculo do novo quadro possa
comegar imediatamentg apds o término do anterior, pois os dados _;tenormaﬁzados somente

- Serao nec%éﬁrios qﬂa;ndo fbr ca.lcu]ﬁ.da. a noya poSigS_O’de uma partfcu]a, e portanio somente

-neste momento precisa ser requisitado o cilculo da ‘renormaﬁzagéo da posicdo anterior.
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Para tornar mais claro os dois processos de renormaiizacao, representaremos os mesmos

utilizando a seguinte notag3o:

T.,: posicio anterior da partféula i 30 té_ﬁnino do _qua.dro q
z;: posicdo atual da particula ¢ ao término do quadro ¢

v velocid;lde calculada para a particula ¢ no quadro ¢

F;: forga sobre a particula ¢ calculada no quadro ¢

£): posigao da particula apds a renormalizagao

Ty,: posi¢ao anterior da particula apds a renormalizacao

Utilizando esta notag3o, podemos dizer que a renormalizacao utilizada nos capitulos ante-

riores corresponde 3 inclusio do cdlculo:

I:h. = T (39)
v = (u-Ty (40)

no quadro ¢, enquanto que o novo método corresponde i inclusao de:

v = (u-7y (42)
F;

7, = n-uAt- o LAP (43)

r, = (44)

no quadro ¢ + 1, onde:
g: é o nimero de qualquer quadro que necessite de renormalizacao.
#: é a velocidade da particula ¢ antes da renormalizagao

vi: é a velocidade renormalizada da particula ¢
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7: ¢ a velocidade média das particulas antes da renormalizacio
s € o fator de renormalizacio das velocidades
At: ¢ o intervalo de tempo entre dois quadros sucessivos
m: é.a massa das particulas
O novo elenco de processos fica entdo o seguinte:

cont.list.arm: responsivel pelo armazenamento das coordenadas atuais das particulas e

pelo controle das listas de particulas de cada grio

cont.aux: o mesmo que o anterior, ¢ que para os grios duplicados, isto é, os grios das
unidades de processamento vizinhas que aparecem repetidos dentro desta unidade

de processamento

cale.grao: calcula o grao a que uma particula (j4 selecionada como sendo desta unidade

de processamento) pertence
cale.g.aux: calcula a qual grio duplicado uma particula pertence

quadros: controla a execucdo de todos os quadros requisitados; para cada quadro, fornece

a seqiiéncia de varredura dos graos
vizinhos: dado um grdo, encontra todos os vizinhos do mesmo que devem ser varridos

pares: fornecidas as particulas de um grio e de seus vizinhos, este processo gera todos
08 pares necessdrios ao cdlculo das particulas do grao central. Inclui também o teste

com o raio de corte (veja no préximo item)

teste.dis: é apenas uma rotina auxiliar ao processo pares. Testa se a distincia entre as
particulas de um par é menor que o raio de corte e envia o par para processamento

¢aso positivo
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acel: calcula o fator comum entre. as aceleragoes em cada diregdo para cada. par de
particulas

BRI 09S 0 1610 TR MRS A N RS
poten: calcula e acumula a energia potencial de um pa.r de partfculas
B IEer 0 T3 ERRRRRAN £ BT I . ! AT

ac.coord: calcula a aceleragao em cada uma das dn‘egoes
’ LS LAV Al A PR FOrEY B TS

calc.coord: calcula as novas coordenadas de uma particula

DTSR o L B L £ ERET N AR AT R TER SN AT B
veloc: calcula a velocidade de uma parhcula
CLHTR TRE e R TR R £ R A T LR T I TR ST LY PR
cmet. calcula e acumula energla cmétlca das pa.rtfcula.s
N I N 5'.z:i. T I S T O R R ELT RIS

renorm: realiza a renormalizacio quando necwsd.rio; armazena as coordenadas anteriores

ey . . e Do ‘o A R S T
AR N AR S A A | -»,‘u C et B RN T R ] 1 B £ I OIS T

das particulas
energias: junta os valores de energia das diversas unidades de processamento e os envia

envia: venﬁca. se a pa.rtxcula pertence a esta unidade de procasamento envia os dados
: D NS UL P 1 TEA it B VE S JPPRPRYIGER FEN LA DTN I RS S S S F A TS R S AR IEE DD

da mesma para uma das umdades viginhas, caso necessdrio

T P T PV T ¥ s T SR i

envio.dados: quando os dados de uma pa.mcu]a devem ser comunicados a uma unidade

. ) - e s
e R LG LSt T DI I

de processamento vmmﬁa, este procwso se encarrega da tarefa

S S A IS
cont. ﬂla reahza o controle da lista de 1 nimeros de partfcula dxsponfvexs
ot "'r-" ERTE BT L% 12 M1 ! i_‘ SIS

recep: recebe os diferentes dados virdos pelos Iml.-a que ligam esta. unidade de processa-

e ten qraraly @i nl MWL OB sod a9y o sohod Traranan e e obed sQedqgiviy
ETRITEI RN

mento a Suas vizinhas e os envia para os processos que os requerem -

,,,,,,,,

- . B hd
ceahicdieal Tonins o b sed ."H‘v wiv et o

A mterhgai;ao entre 0s processos pode ser apresentada como na ﬁg 32 ‘utilizando a mesma
notagao do cap. 3 CHIS DD LA L S ERIY S D et i
-4 o1tis > Parabuma avaliagdo;: apresentamos: a: codificacio. em: QCCAM. dos. processos
-acima e realizamos uma estimativa:de seus tempos de.execucio..O cédigo.desses.processos

pode ser encontrado no apéndice B. RTINS

il




LLLLLL

-t

.
i
1
‘Lt
il
!
I
]
T

chchch

::::::::

[ v )
- Pwbamay
1 —
— | Eﬂ : ) u —
e le- ol | T _ |
U = = = =
— — -— i |
- e T iy > rinae . o uod | o~ b o qu)
—| v TV ) W | [ i
b 30 ™ Sown -!Iu 400230 ﬁl mmmmm “; oooooo !
| :
osDenne




43. ESQUEMA DA IMPLEMENTACAO 115

Figura 32: Estrutura do programa incluindo Processos para comunicacio entre as unidades

de processamento
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Um fato adicional que deve ser levado em consideracio antes e decidirmos a
distribuigao dos processos é o da grande quantidade de dados que circula entre os processos
de formagao de pares e o de teste da distincia com o raio de corte. Para reduzir o tempo de
execugao, reunimos esses dois processos em um s, de forma que eliminamos a necessidade
de transmissio desses dados por canais.

Os tempos de execugio dos diversos processos é varidvel fundamentalmente com

08 seguintes parimetros:
1. Niimero total de particulas no sistema
2. Densidade de distribui¢io das particulas
3. Nimero de unidades de processamento

Como se tornaria inconveniente realizar uma distribuigio de processos para cada varia¢ao
em alguns desses pardmetros, realizaremos os cilculos apenas para um caso tipico onde
a densidade reduzida de particulas é ¢ = 0,6 (reduzida pois est4 expressa em unidades
de comprimenio onde o = 1, veja cap. 1), com distribui¢io em uma rede triangular,
e 8064 particulas, considerando a existéncia de apenas uma unidade de processamento.
Consideraremos ainda que a renormalizacio é necessdria a cada cinco quadros, e calcu-
laremos os tempos para uma simulagio englobando 1000 quadros. Partindo destés valores,
podemos encontrar os tempos de execugio apresentados na tabela VI, onde sio apresen-
tados, além dos tempos em segundos também a porcentagem de cada processo no tempo
total. Uma descricdo mais completa do método utilizado para encontrar estes valores de
tempdkseré- a.presentadé. ﬁa 8ecao 5.2. |

Com relag?mv 3 ocupagao de meméria, uma avaliacdo nos leva i tabela VII,
onde expressa.mos o nimero de bytes ocupados por cada processo na memdria interna. E
claro que o nimero de bytes efetxvamente ocupa.do 86 pode ser um valor mtelro porem

- como estamos utilizando os valores medlos apresentados pelo fabngante, estes apresentam .
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Tabela VI: Tempos de execugdo dos processos

Processo | Tempo (hs) | Porcentagem do tempo
cont.list.arm | 0,1185471 7,128
cont.aux 0,0034130 0,205
calc.grao | 0,0769328 4,626
calc.g.aux 0,0021036 0,126
quadros 0,0013305 0,080
vizinhos 0,0486294 2,924
pares 0,3297801 19,828
teste.dis 0,3178957 19,119
acel 0,1477145 8,881
poten 0,0936841 5,633
ac.coord 0,3644220 21,911
calc.coord 0,0346864 2,085
veloc 0,0380336 2,287
cinet 0,0234329 1,409
Tenorm 0,0685747 3,522
energias 0,0000035 0,000
envia 0,0009875 0,059
envio.dados 0,0015989 0,096
cont.fila 0,0000321 0,002
recep | 0,0012644 0,076

| jintaext | 00000451 0,003

117
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a precisao de uma casa decimal, como mostrado na tabela. O espaco ocupado em memoria
' -exte’rna. n3o foi apeéiﬁcado.

Devido 3 grande porcentagem de tempo necessdria ao processo que gera os pares
e testa a distancia, percebemos que a melhor divisao é a realizada em dois processadores

apenas. Dividiremos ent3o os processos em dois processadores da seguinte forma:

Processador 1: cont.list.arm, cont.aux, calc.g.aux, quadros, vizinhos, pares, teste.dis,

envio.dados

Processador 2: calc.grao, acel, poten, ac.coord, calc.coord, veloc, cinet, renorm, ener-

gias, envia, cont.fila, recep, junta.ext
O que nos di a seguinte divisao de tempo de processamento:
Processador 1: 0,840 horas (50,5 % da carga)
Processador 2: 0,823 horas (49,5 % da carga)
e de ocupagao de memoria interna:

Processador 1: 3373,5 bytes

Processador 2: 3740,1 bytes

Apesar dos dados apresentados acima tratarem de um caso especifico, veremos,

no capitulo 5 que a distribuigio escolhida apresenta bons resultados mesmo para outros

valores.

4.4 Escolha dos parimetros

Desenvolveremos agora a forma de encontrar, dado um problema de dindmica molecular
e o nimero de divisdes de processamento disponiveis, os parimetros para a realizacdo da
divisao do processamento entre os processadores.

Os parametros a serem definidos sdo 0s seguintes:
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Tabela VII: Ocupagio de memoéria pelos vérios processos

Processo | Memdria Interna (bytes)
cont.list.arm 229,7
cont.aux 267,7
calc.grao 422.5
calc.g.aux 163,5
quadros 108,8
vizinhos 232,2
pares 1421,8
teste.dis 134,8
acel 107,9
poten 114,1
ac.coord 335,4
calc.coord 1324
veloc 1758
cinet 197,5
renorm 1005,5
energias 106,3
envia 343,1
-envio.dados 815,0
cont.fila 137,9
recep 456,6
junta.ext 205,1
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Figura 33: Distribuicio inicial das particulas em rede

1. Dimensoes do grio
2. Nimero de grios por unidade de processamento

Definidos esses pardmetros, podemos determinar quais partfculas pertencem a quais grios
e quais graos a quais unidades de processamento.

Um outro fator de que precisamos para determinar os parimetros acima é o tipo
de distribui¢do inicial das particulas. Normalmente isto é feito através de uma estrutura
regu'ar tipo rede. Precisamos conhecer ent3o o comprimento do perfodo de repeticio
deste padrio em cada uma das direcGes, que chamaremos de I, e [,. Notemos que o
comprimento total do espago de simulagdo em cada uma das direg6es deve ser um miiltiplo
do correspondente periodo, para garantir a exatiddo da.periodicidade do espaco. Veja um
exemplo disso na fig. 33, onde utilizamos uma rede retangular.

Um outro fator a ser fornecido para definirmos os parimetros necessirios é o
nimero de repetigoes do padrao basico da rede em cada uma das diregdes (chamamos de

padrao bdsico da rede o elemento que se apresenta repetidamente na mesma). Isto também
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pode ser visto na fig. 33. Temos entio:

b=k (45)

b= (46)
)4

N = kkn (47)

onde;

N ¢ o ntimero total de particulas

k: é o nimero de repeticdes do padrio da rede na direcdo z

ky é o ntimero de repeticdes do padrio da rede na direcdo y

L, é o comprimento do espago na direcio z

Ly é o comprimento do espago na direcio y

n € o nimero de partfculas em cada repeticio do padrio da rede

Suporemos que o usudrio apresenta um problema onde Ja estd definida a con-
figuragdo inicial de particulas, isto ¢, sio dados os valores de Iz, by, ks, ky € n (sendo estes
escolhidos compativel com o tipo de rede utilizada). Com estes dados, podemos encontrar

o nimero de grios em cada direcdo, que chamaremos de n, e ny, da seguinte forma:

Ls
u; = | ;c;;] (48)
Ny = U,p (49)
n, = [ (50)

onde:
r. é o valor do raio de corte

#, é o nimero de grio da direcio z em cada unidade de processamento
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p é o nimero de unidades de processamenio

Na eq. 48, dividimos também por p para repartir, inicialmente, o espaco de simulacio entre
as unidades de processamento, de forma a que cada uma receba em média uma carga igual.
Veja que a eq. 49 temos a garantia de que n, é miltiplo de p, de forma que os grao podem
ser divididos igualmente entre as unidades de processamento.

Com estes valores calculados, podemos encontrar as dimensoes dos graos em

cada diregao:
L,
_ L
o= (62)
onde:
g:: € o tamanho do graos na diregio
gy é o tamanho do graos na direcio y
Como exemplo, calculemos estes fatores para o seguinte caso:
o Rede triangular, com p=0,6,n=1e:
, = [— 53
Vg (53)
= 1,387 (54)
_ |3
l! - 2—2 (55)
= 1,201 (56)
o Repeticoes de k, =84 e k;, =96
o Trés unidades de processamento (p = 3)
Com estes valores encontramos: |
84.1,387.

= 55
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= 15 (57)
n, = 15-3
= 45 ~ (58)

%- 1,201
n, = f—‘2,—5-—1

= 46 (59)

Portanto, a simulagio consistiria em um arranjo de 45 x 46 graos, sendo que a

cada unidade de processamento corresponde um arranjo de 15 X 46 grios.
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Capitulo 5

Avaliacao da proposta

5.1 Introdugio

Apresentaremos neste capitulo uma avaliagio da arquitetura proposta, sendo mantido o
método adotado no cap. 4.

Realizaremos a avaliagio através do estudo do comportamento do sistema pro-
posto com relacdo & variagio de trés de seus parimetros: nimero de particulas (N),
densidade reduzida de particulas (g) e nimero de unidades de processamento (p). Uti-
lizaremos, em todos os cdlculos, uma rede triangular de particulas. Os seguintes fatores

foram mantidos constantes em todos os célculos:
¢ 1000 quadros de simulagao
. renormaliza@ a cada 5 quadros |
Com vistas a facilitar a interpretagio dos dados, introduziremos alguns indices:
Tempo de execugio representado por T e definido por:
T = max(T}, T3)
onde:

Ty é o tempo de processamento do processador 1

125
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T: é o tempo de processamento do processador 2

Distribuicao de carga representada por d e definida pela expressao:

4 min(T,, T,
Tl

Veja que o valor ideal para este indice é 1

Aceleragio indicando o ganho de velocidade de execugao quando acrescentamos mais

unidades de processamento, e representado por a;:

onde:

ax é a aceleragao com k unidades de processamento
Ty=1 éovalorde T quandop=1

Te=s é o valorde T quando p =k
O valor ideal para este indice é k.

Eficiéncia designada e e definida por:
e=22
e 4
que Tepresenta a taxa de utilizagdo dos recursos extras (em rela¢do a uma dnica

unidade de processamento)

5.2 Descrigao da metodologia

Para o levantamento dos valores de tempo de execugao utilizados neste capitulo e no
capitulo 4, realizaremos uma estimativa baseada em dados de nimero de ciclos de ex-
ecugao médios da programacio em OCCAM apresentados pelo fabricante dos transputers

na referéncia {12}, complementados por dados especificos do T800 apresentados em [18]. A
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estimativa foi realizada avaliando, para cada uma das linhas de codigo OCCAM de.cada
processo o tempo de execucio das mesmas, em nimero de ciclos de miquina, bem como
o mimero médio de execugées que ocorrerio durante uma simulagao, em fungio de alguns

parametros da simulagio como nimero de particulas, densidade e ntimero de unidades de

processamento.

Realizando um levantamento minucioso encontramos os seguintes resultados

para os tempos dos diversos processos:
cont.list.arm: chamando de ¢, a0 seu tempo de execugio, temos:
t, = 218936, 7 + (798127, 6 + 849000, M) u,n, (60)
. cont.aux: chamando de ¢; a0 seu tempo de execugio, temos:
ty = 150146, 1 + (810278, 2 + 1188294, 6m)n, (61)
calc.grao: chamando de ¢; ao seu tempo de execucao, temos:
ts = 379527, 6 + ((684200, Ox, + 102600, 0)71; + 988400, Om5)n, (62)
calc.g.aux: chamando de ¢, 20 sen tempo de execucio, temos:
t, = 30537, 0 + 863800, On, 7; (63)
quadros: chamando de {5 a0 sen tempo de execucdo, temos:
ts = 153029, 5 + 45200, Ou,n, (64)
vizinhos: chamando de {5 a0 sen tempo de execngio, temos:
s = 96147,0 + (1666300, On, — 32400, 0)u, — 503900, On,, (65)

pares: chamando de {; a0 seu tempo de execugio, temos:

t; = 255508,0 + (687600, 0 + 903800, 0; + 480800, 07;%)u, n, +

+(363000, 0 + 244300, 0F; + 248400, 075;)n, (66) -



128 CAPITULO 5. AVALIACAO DA PROPOSTA

teste.dis: chamando de {5 a0 seu tempo de execugao, temos:
ts = (133700, On: + 87100, 077 ) u. n, 75
acel: chamando de {, a0 seu tempo de execugao, temos:
t; = 58, 8 + 223900, Ou,n, i 70;
poten: chamando de ,o 20 seu tempo de execugao, temos:
to = 131803, 7 + 142000, Ou,n, T5m;
ac.coord: chamando de {;, a0 seu tempo de execugao, temos:
t,; = 86761028, 0 + (234260, 0 + 481700, 07 )u,n,7;
cale.coord: chamando de i,, ao seu tempo de execugio, temos:
ti2 = 127,7 + 309700, Ou,n, 7,
veloc: chamando de £,3 a0 seu tempo de execugio, temos:
"ty = 47219, 8 + 339580, Ou,n,
cinet: chamando de {,, ao sen témpo de execugao, temos:
t,, = 181084,9 + 209200, Ou,n,m;
renorm: chamando de {5 a0 seu tempo de execugao, temos:
ts = 18903489, 0 + 883720, On,F; + 485980, Ou.n, 7y
energias: ;hamandq ',de'.'tml a0 seu fémpo~.de execu¢ao, temos:

'ty = 253920,7

(68)

(69)

(71)

(73)

(74)

(75)
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envia: chamando de ¢,; ao seu tempo de execugdo, temos:
ti7 = 166360, 4 + (388600, Om; + 813880, 0m;)n,
envio.dados: chamando de ¢,5 a0 seu tempo de execn¢ao, temos:
ts = 631428, 9 + (818120, Om; + 637000, Om;)n,,
cont.fila: chamando de ¢, a0 sen témpo de execugdo, temos:
te = 30569, 7 + 528200, On,7;
recep: chamando de 5 a0 seu tempo de execugio, temos:
t = 441199, 6 + (503800, O7r; + 660080, 07F;)n,,
Jjunta.ext: chamando de ¢,, a0 sen tempo de execugao, temos:
t2y = 271010, 9 + 878000, Omzn,

onde:

129

(76)

(77)

(78)

(79)

(80)

T, nimero médio de partfculas por grio, avaliado em termos da densidade reduzida de

particulas:
n; = glg’g
45 j4 definido no cap. 4 (veja eq. 48)

n,: definido juntamente com u,

(81)

M.t é o valor de quantas particulas em média serio testadas para verificar se interagem

com cada particula. Pode ser avaliado considerando-se o nimero médio de particulas

por grao (1), o nimero médio de graos vizinhos de cada grio (4,5) e o fato de que

08 graos das bordas devem realizar interagdes com os grio duplicados (isto é, aqueles

copiados de uma unidade de processamento vizinha). A expressio fica:

m=(45+ ;3—)7!;

3

(82)
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7, é um valor avali#do para o nimero médio de particulas, por grao, que cruzarao deste
grao para um vizinho a esquerda (ou a direita). Utilizado para avaliar a quantidade
de comunicagoes entre unidades de processamento. Este parimetro é dependente da

densidade
7;: mimero médio de particulas cuja interagio com uma dada particula precisa ser calcu-
lada. Avaliamos este parimetro pela seguinte equacio:

rrl
%=t (83)

Consideramos também os seguintes parimetros fixos:
e 1000 quadros de simulagdo
e 16384 particulas no maximo por unidade de processamento
e 1024 particulas no miximo nos graos repetidos
e renormalizacao a cada cinco qua.dros

Os valores méximos de nimeros de particulas sio importantes devido aos processos de
inicializagdo de ireas de memdria.

Seguimos agora com a apresentagao dos resultados.

5.3 Variacaode N, fixos gep

Como este estudo ji foi realizado pa.ra-a. operagao sequencial, restringiremos a apresentagio
aqui a um caso altamente paralelo, com p = 8. A tabela VIII apresenta o efeito da variacio
no nimero de particulas assumindo-se os valores de g = 0,6 e p = 8. Sio apresentados
os valores de T}, T3, T‘ (todos em horas) e d. Desta tabela extraimos o grifico da fig. 34,
onde apresentamos os valores de T'.

Na tabela IX e no grifico da fig. 35 temos o mesmo estudo com g = 0, 82.
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Tabela VIII: Variacoes em ¥ com p=0,6ep=38
d

| Tl T

0,052

0,078
0,104

0,129

0,155

0,81
0,94
0,97

0,042
0,073
0,101
0,125
0,150

0,052
0,078

6048 | 0,
8064 | 0,

2

29
0,155

0,97

[u—y

g.16
0.158 +
C.14 —

0.13 -
0.12

Q.11 ~
0.1 —
0.08 -

0.08
0.07 —

0.06
0.08 -~
0.04 ~
0.03 -+
0.02
0.01 -
4032 5048 8064
N
=Y

o
2016
Figura 34: Grificode T x N para p=0,6ep=38

T (hs)

AN\

AN

10080

\\\\




132

T (hs)

0.19
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Tabela IX: Variacio de N com g =0,82ep=38

N

T

=

N

T;

8

16

g
2

2

g

8

g

1

=

80

0,058
0,091
0,123
0,155

0,187

0,048 | 0,058 | 0,83

o

0

2

0,081 | O, 89

-~

0,113 | 0,123 | 0,92

-

0,165 { 0,165 | O

®

0,188 1 0,188 | 0

8

Q.18 —
0.17 ~
Q.16 -
Q.15
0.14 —
0.13
0.12 —
Q.11 +
0.1 ~
0.08
0.08
Q.07 -
Q.06 -

0.05
0.04 -
0.03 -
Q.02
g.01 A

4032

i 1
5048 8064 10080
N

Figura 35: Graficode T x N para p=0,82ep=38
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Como podemos notar pelos dados acima, o crescimento de T com N para o
caso de p = 8 é menor que linear. Por exemplo, para g = 0,6, quando N = 2016 temos
T = 0,052 e multiplicando N por quatro {para N = 8064), temos T = 0, 129, isto ¢, um
crescimento de 2,48. A explicacio para este fato é a relativa diminui¢3o na duplicacio de
calculos e dados pelas diversas unidades de processamento. De fato, no caso de p = 8,
a duplicagio de dados para N = 2016 é de 100%, pois encontraremos o valor k: =20
que implica que todos os grio apareceram tanto na sua unidade de processamento prépria
quanto na da esquerda ou da direita (pois todos os grios estio nos limites, ndo existem
graos centrais). K claro que, com o crescimento de V teremos um crescimento de &,, o que

implica em uma menor duplicacio de dados.

5.4 Variagao de p, fixos N e g

Estudaremos agora o efeito da variacio do nimero de unidades de processamento, dados
o ndmero de particulas e a densidade da distribuicio das mesmas. Veremos entio o efeito

da inclusdo de mais processadores para um problema fixo.

Na tabela X apresentamos os resultados para T}, T3, T, d e a, quando N = 2016

e ¢ =0,6. Na tabela XI apresentamos o caso de g = 0, 82.

Gs mesmos cdlculos realizados para 2016 particulas foram realizados também
para 8064 (tabelas XII e XIII) e 32256 (tabelas XIV e XV) partfculas. No caso das tabelas
com 32256 particulas, nio foram realizados os cilculos para p = 1 pois isto implicaria em
uma qﬁantidade muito gr‘énde de particulas em uma tnica unidade de processamento. Para

o calculo dos valores ay e ¢, onde necessitamos o valor de T}=,, supusemos T}z, = 9=2-

Para facilitar a ané]ise apresentamos também gréﬁcos dos valores de T' com
relagao 4 variagdo de p. Nas figuras 36 e 37 a,pr&sentamos o caso de N = 2016 nas

" figuras 38 e 39 temos o de N = 8064 ¢ nas figuras 40 edl o de N 32256
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Tabela X: Efeitos da variagao de p com N = 2016 e p=0,6

P T T, T d| a e

10,229 | 0,208 | 0,220 | 0,01 | 1,00 | 1,00
20,127 | 0,109 | 0,127 | 0,86 | 1,80 | 0,90
3| 0,004 | 0,077 | 0,004 { 0,82 | 2,44 | 0,81
40,077 | 0,061 | 0,077 | 0,79 | 2,97 | 0,74

8 | 0,052 | 0,039 | 0,052 | 0,75 | 4,40 | 0,55

16 | 0,039 | 0,024 | 0,039 | 0,62 | 5,87 | 0,37

Tabela XI: Efeitos da variagao de p com N = 2016 ¢ ¢ =0, 82

p Tl Tz T d 1 €

10,280 | 0,261 | 0,280 | 0,93 | 1,00 | 1,00
210,153 | 0,139 | 0,153 | 0,91 | 1,83 | 0,92
3|0,111 | 0,005 | 0,111 | 0,86 | 2,52 | 0,84
40,000 | 0,080 | 0,090 | 0,89 | 3,11 | 0,78

8 | 0,058 | 0,044 | 0,058 | 0,76 | 4,83 | 0,61

sl
E

0,042 | 0,027 | 0,042 | 0,64 | 6,67 | 0,42
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Tabela XTI: Efeitos da variacio de p com N = 8064 e 2=0,6

p T T, T d| a e

10,840 | 0,823 | 0,840 | 0,98 | 1,00 | 1,00
20,433 | 0,419 | 0,433 { 0,96 | 1,94 | 0,97
310,208 | 0,287 | 0,208 | 0,96 | 2,82 | 0,94
40,230 | 0,221 | 0,230 | 0,96 | 3,65 | 0,91

80,129 | 0,125 | 0,129 | 0,97 | 6,51 | 0,81

16 [ 0,079 | 0,085 | 0,085 | 0,93 | 9,88 | 0,62

Tabela XTII: Efeitos da variacio de p com N = 8064 e 2=0,82

aat—

Pl T'l . Tg T d ax [

1]1,045 | 1,003 | 1,045 | 0,96 | 1,00 | 1,00
210,587 | 0,519 | 0,637 | 0,07 | 195|098
310,367 | 0,347 | 0,367 | 0,95 | 2,85 | 0,95
410,282 | 0,280 | 0,282 | 0,99 | 3,71 | 0,93

810,155 | 0,165 | 0,165 .0,94 6,33 | 0,79

16 | 0,092 | 0,095 | 0,095 | 0,97 | 11,00 | 0,69

|
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Tabela XIV: Efeitos da variagao de p com N = 32256 ¢ 0 =0,6

P T T, T d O e

1{ nr.| nr
21165511647 {1,655 1,001 2,00} 1,00
3|1,113)1,101 1,113 {0,99 | 2,97 0,99
410,842 | 0,837 | 0,842 { 0,99 | 3,93 | 0,98

810436 | 0,442 | 0,442 | 0,99 | 7,49 | 0,94

16 | 0,234 | 0,250 | 0,250 | 0,94 | 13,24 | 0,83

Tabela XV: Efeitos da variacdo de p com N = 32256 e g = 0,82

p T T: T d 8 e

1| nor.} nr.| or
2 {2,066 {2,008 | 2,066 | 0,97 | 2,00 1,00
31,38 1,.351 1,388 | 0,97 | 2,98 | 0,99
411,049 11,039 {1,049 0,99 | 3,94 0,99

810,640 | 0,559 | 0,559 { 0,97 | 7.39 | 0,92

16 | 0,286 | 0,329 | 0,329 | 0,87 | 12,56 | 0,79
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Tabela XVI: Tempos de simnlagio no Cray X-MP

Fase do programa | Tempo para N = 2016 | Tempo para N = 8064

" (seg) | (seg)
At. da Tab. Viz. 0,95 15,00
Tempo total 1,00 15,32

Estes resultados nos permitem chegar is seguintes conclusdes:

1. Descréscimo aprozimadamente linear de T com p, isto desde que se esteja trabalhan-

do com uma simulagéo suficientemente grande;

2. Alle eficiéncia de ulilizacdo de processadores assegurada desde que o nimero de

partfculas por unidade de processamento seja maior que algo em torno de 1000;

3. Pequena influéncia de g sobre a distribuigdo do processamento, como podemos ver

pelo fato de que d variou muito pouco com a mudanga de 0,6 para 0,82 em g.

5.5 Tempos no Cray X-MP

Forneceremos aqui alguns tempos de simulagio que nos foram fornecidos por Kalia [14],
para o caso de ¢ = 0,6 e demais parimetros como utilizados em nossos cilculos.

Suas simulacGes englobaram os casos de N = 2016 e N = 8064, utilizando um
algoritmo de tabela de vizinhos com atualizacio a cada 15 quadros. Os resultados obtidos
aparecem na tabela XV1, sendo que os mesmos se referem a apenas um quadro, que contém
atualizacido da tabela de vizinhos.

Como a atualizacio da tabela de vizinhos e realizada apenas a cada 15 quadros,
devemos alterar os valores de tempo total se quisermos que o mesmo represente tempo
médio gasto em cada quadro. Assim, o tempo médio gasto com a atualizacio da tabela

de vizinhos por quadro corresponde a 1/15 do tempo de uma atualizacao. Assim, se
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somamos 08 tempos médios de atualizagdo da tabela de vizinhos com o tempo do restante

do algoritmo, encontramos o tempo médio total para um quadro:

0,95

{v=2016 = —1"5—+0,05

= 0,113 (84)
15,00

{n=soss = —1‘5—"!‘0,32

= 1,328 (85)
o que, para 1000 quadros corresponde a:

TN=201Q = 0,031’! (86)
Tn=t00s = 0,367h (87)

Comparando estes valores com os apresentados acima, vemos que para o caso
de N = 2016 precisamos de p > 16 para conseguir o mesmo tempo de simulacio do Cray
X-MP. Ji para o caso de N = 8064, um sistema com p = 3 serd mais rdpido que o Cray.
Note que isto corresponde a 6 transputers.

Podemos realizar uma projecio ‘do tempo de execi;géo do Cray X-MP para

N = 32256 procedendo da seguinte forma: ajustamos uma curva do tipo:
Ty =aN?+bN

(as razoés para isto podem ser encontradas referindo-nos i forma de crescimento do tempo
de exeﬁﬁgéo com N pa.fa o algoritmo de tabela de vizinhos, como apresentado no cap. 2
e lembrando que os altos valores de N aqui utilizados permitem-nos deﬁprezar o fator
constante)

Encontramos os seguintes valores:

¢ = 50-10 DT (88)

b = 53-10°* (89)
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para a avaliacao do tempo de execugio em horas:
Ty =5,0-10"°N2 +5,3- 107N
Substituindo N = 32256 encontramos:

TN=32256 = 5, 373h

e vemos que neste caso, duas unidades de processamento j4 sio suficientes para alcancar
um tempo bem inferior ao do Cray.

Devemos ressaltar aqui que ji foi mostrade no capitulo 2 que, para grandes
quantidades de particulas o algoritmo de granulacio grosseira apresenta eficiéncia bem
maior que o de tabela de vizinhos. E portanto de se esperar que, desenvolvido um programa
de dinidmica molecular com o algoritmo de granulagio grosseira para o Cray X-MP, o

mesmo fosse capaz de rivalizar com quantidades maiores de unidades de processamento.

5.6 Conclusao

Do estudo realizado, podemos ver que o sistema proposto comporta-se muito bem com
relagio a capédi&ade de expansio, eficiéncia de utilizagdo de recursos ‘comput;aciona.is e
crescimento do tempoA de eXeéugio com o nuimero de particulas. |
Devemos lembrar que os cdlculos foram realizados tendo em conta unicamente
valores médios apresentados pelo fabricante do iranspufer, sendo que para uma simulagio
real teremos uma degradagio dos tempos apreseniados devido aos problemas de variagdes
estatisticas nas quantidades de dados a processar e de existéncia de laténcia de estabele-
cimento e terminaco de um conjunto de processos encadeados, isto ¢, quando o processo
B utiliza dados fornecidos pelo processo A e por sua vez fornece dados para o processo
C, entao, o processo B necessita esperar o primeiro ciclo de processamento de A antes de
possuir dados. Da mesma forma, o processo C aguarda os ciclos iniciais de A e B. Vemos

ent3o que isto implica em ciclos mortos e, portanto, desperdicio de tempo de computacio.



5.6. CONCLUSAO ‘ 143

No entanto, os efeitos desses fatores nio podem ser corretamente avaliados sem possuir

sistemas de simulagio ou execugio dos processos.
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CAPfTULO 5. AVALIAGCAO DA PROPOSTA



Capitulo 6

Conclusoes

6.1 Consideragoes gerais

Como pudemos perceber pelas avaliagdes realizadas no capitulo 5, a estrutura proposta
apresenta boas caracteristicas de expansibilidade, eficiéncia de utilizagao de recursos com-
putacionais e tempo de execucaio.

No entanto, a estrutura como apresentada neste trabalho nio representa a tota-

lidade da proposta de dinimica molecular. Restam ainda os seguintes fatores nio definidos:

1. Comunicagdo com um computador hospedeiro, que deve realizar a interface com o

usuirio

2. Inicializacio dos dados sobre as partfculas em cada né antes do infcio dos clculos
3. Estrutura fisica dos nds (processadores e suas inteﬂigagc";es com memdrias e demais
dispositivos externos)
Estes fatores nao foram definidos no presente trabalho pelas seguintes razoes:

1. O método de comunicacdo com o hospedeiro é fortemente dependente tanto do hos-
pedeiro disponivel como da forma de implementacio dos nés de processamento

2.0 processo de lmclahzagéo é realizado apenas uma vez para cada simulagdo, o que sig-
nifica que o mainé nio representara grande esforgo computacional frente ao restante
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da éimu]a.gio. Desta forma, esta pé'rte do processamento nio requer cuidados espe-
ciais. Além disto, esta inicializacio também é dependente dos recursos disponiveis

no sistema em que a miquina for implementada

3. A estrutura dos nés é fortemente dependente da forma de xmplementagﬁo escolhida.
Pode-se realizar a implementag3o tanto pelo projeto especifico dos nés para o nosso

problema como através da aquisicio de nés prontos e da interligagio des mesmos

Sugerimos entdo que essas fases restantes sejam cuidadas unicamente quando

for definida a forma de implementacio da proposta. §

6.2 Futuros trabalhos
Para a continuagao deste trabalho, propomos as seguintes linhas de pesquisa:

1. Implementacdo da proposta em um sistema com quatro fransputers, interligado a
um computador pessoal, e teste final das suas caracteristicas. Utilizag3o do sistema

assim formado para c4lculos reais de dinamica molecular

2. Dev1do aos gra.ndm tempos de execugao envolvidos, exzste a.lto nsco de ocorrencxa. de
| fa.lhas (como por exemplo queda da forga) durante uma snmula@ao Pode-se evxtar
as perdas de muitos dos cdlculos realizados através do seguinte artificio: a cada
certo intervalo de tempo, os processadores param os cdlculos q'ué atio :éx'eéiﬁ‘tando

e enviam a0 hospedeiro todas as informages sobre as particulas naquele instante,
para armazenamento em unidades de disco, de forma que, a0 ocorrer uma falha, o

cdlculo s6 precisa ser retomado desde o dltimo instante gravado -

3. Realizacdo da anilise do desempenho para algumas extensdes simplés do problema

considerado como, por exemplo, o caso tridimensional
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4. Desenvolvimento da programacio para permitir a realizacio de cdlculos envolvendo
diversos tipos de particulas

Também sugerimos um trabalho nio diretamente relacionado com o trabalho
aqui realizado, mas indicada pelo mesmo e que consiste no desenvolvimento de ferramen-
tal automdtico para o auxilio no desenvolvimento de maquinas semelhantes para outros

problemas. Poderiam ser incluidas ferramentas como:

1. Simulador de redes de processadores, para permitir um estudo acurado de uma dada

proposta de implementacio

2. Sistema para estudar a alocagio de processos em processadores de uma forma efi-
ciente, isto €, um programa que, dado um conjunto de Pprocessos, apresenta ou analisa
alternativas para a implementagio eficiente dos mesmos em uma dada rede de pro-
cessadores. Isto pode ser realizado através da anilise dos tempos de execucao dos

processos e dos comunicacdes entre o8 mesmos.

3. Desenvolvimento de uma linguagem de especificacio de paralelismo, baseada na sim-
bologia adotada neste trabalho, que permita o estudo de utilizag3o dos paralelismos
do problema por uma dada proposta de implementacio

4. Desenvolvimento de uma linguagem de especificagdo de problemas que permita o
cdlculo da complexidade do mesmo sem a necessidade de se chegar ao nfvel de es-

pecificagdo de algoritmos
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Apéndice A

Esquematizagao do Paralelismo

A.1 Introducao

Tendo em vista uma representagdo sintética e de fécil visualizagio de processos paralelos,
desenvolveremos uma notagio que indica as dependéncias entre os diversos processos en-
volvidos' de uma fonha grafica. Foi nosso intuito o de que esta notagdo possibilitasse a
mostra de muitos dos puﬂeﬁsmos préprios do algoritmo envolvido, sendo que as restrigoes
impostas pela implementacio especifica do mesmo em um sistema éomputacional seriam
indicadas independentemente. Enfatizemos tambélﬁ éue 5 reducao do pé.ra;leﬁsmo apresen-
tado, por restricoes do sistema real a ser utilizado, pbdem em grande parte ser deduzidas
a partir do diagrama apresentado utilizando-se técnicas de compartilhamento de tempo e

de realizacio em série.

A.2 Elementos bdsicos

Passaremos agora a descrigao da forma de representacio que utilizaremos para os elementos
bésicos de um processamento paralelo, quais sejam: os processos, as comunicagdes entre

0s mesmos ¢ os elementos de armazenamento (memdria).
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Nome
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Figura 42: Representacio de processos

A.2.1 Representagio de processos

Os processos serdo indicados por retingulos, divididos por linhas horizontais em 3 partes
(sendo uma opcional). A parte inferior indica os dados de entrada e dados de saida do
processo. A parte central, que pode ser omitida quando julgado conveniente, repmehta
sinais para sincronizagio deste processo com os demais e com os elementos de memdria.
Na parte superior do reta.ngulo encontra.mos indicagoes referentes a mu]tlphcldade deste
processo, isto é, quantos processos 1dent1cos, porém operando em dados dxstmtos, exxstem:
em paralelo. Veja a figura 42 onde é apresentada graficamente esta notagao.

| Tanto sinais de sicronizagio como dados que se apresentam ligados ao retingulo
do procestd pelé lado esquerdo sao considerados entradas do mesmo, enquanto que os que
aparecem a direita sdo considerados saidas.

Os nomes dos sinais de sincronizagio e dos dados sdo colocados na parte interna
do retingulo. O nome do processo representado é colgp;.dp externamente ao retingulo, em
sua face superior

Como exemplo mlcxa.l, na fig. 43 encontra.mos a repmentaga.o de um processo :
que executa a soma a= b+ <, sendo 0 mesmo um processo tinico (multxphcxdade 1). Note

que o mimero que indica a multxphcxdade ¢ indicado. entre cha.ves A repreeentagao dos
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Soma

(1]

Figura 43: Processo de somaa = b+ ¢

sinais de sincronizag3o foi considerada desnecessiria neste caso, de forma que o retangulo
estd dividido apenas em duas partes.

Suponha que dispomos de duas matrizes 4 x 5. qﬁe devem ser multiplicadas
elemento a elemento. Alocando-se um processo para cada multiplicagio, podemos indicar
todos por um tnico retingulo (pois todos sio idénticos), sendo que a multiplicidade seria
20. No entanto, é mais instrutivo indicarmos que dispomos de um arranjo 4x 5 de processos.
Isto é indipa.do em nossa notagio_ através de uma seqiiéncia de elementos entre chaves,
neste caso {4}{5}, que indica que dispomos de quatro conjuntos, cada qual com cinco
processos i&enticos a0 indicado. Esta notagio pode ser extendida para um nimero maior
de elementos.

Muitas vezes é conveniente indicar-se qual a alocacio dos processos pelos pro-
cessadores, isto é, para cada processo, qual processador em que 0 mesmo sers executado.
Isto & feito‘_at_:raye’s de um nimero ou simbolo entre colchetes na parte do retingulo de-
dicada & multiplicidade. Na fig. 44 vemos a representacio de um conjunto de processos
destinados a realizar a multiplicacio elemento a elemento de duas matrizes 2 x 3, sendo

que todos o8 processos estio alocados ao processador nimero 7.

Mais adiante veremos extensdes da notacio apresentada até aqui.
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Figura 44: Multiplicagio elemento a elemento de duas matrizes

A.2.2 Representagio de comunicacoes entre processos

As comunicagoes de dados entre os processos serdo representadas por linhas ligando os
mesmos. No caso das comunicagoes serem miltiplas, a multiplicidade é anotada, seguindo
a Inesma CORVengao que para os processos, acima da linha. Quando ndo existe anotagio

de multiplicidade, o valor assumido é 1.

Na fig. 45 temos a representacio das comunicagoes que fornecem os dados para
um processo de multiplicagao de um vetor de 20 elementos por um escalar. Note que tanto
0 processo quanto as comunicacoes apresentam multiplicidade 20. O local de onde provém

o vetor nao foi apeciﬁcado, bem como o locz:l de destino.

A.2.3 Representagio de elementos de armazenamento

Os elementos de armazenamento sio representados por uma notagio semelhante 3 dos

processos. As diferencas sao as seguintes:

1. As bordas do retingulo sao desenhadas com linhas duplas, para haver uma diferen-

ciacao visual imediata
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Figura 45: Diagrama para o produto de um vetor de 20 componentes por um escalar

{4l

M[] |—

Figura 46: Répmsentagéo do a.rmizenamento de uma matriz duplamente indexada

2. Nas memdrias existe, além da entrada de dados, um outro tipo de entrada que
corresponde ao enderego de armazenamento (Qu indice de um vetor). Para diferenciar
o8 dois vtipos dg gntrada, as que formam enderegos para acessos sao marcadas por um I
(abreviagio de indice) seguido de um nimero. Este nimero aparecerd entre colchetes
na entrada ou safda de dados i qual se refere o fndice. Caso uma entrada ou safda
possua dois ou mais {ndices, estes aparecerdo em pares de colchetes justapostos. Na
fig. 46 mostramos o diagrama de um elemento que armazena uma matriz duplamente

indexada. Existem casos em que algum dado pode ser indexado alternativamente por
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Figura 47: Representagdo de indices alternativos
uma ou outra entrada. Para indicar indexagoes alternativas, colocamos os nimeros
dos dois indices dentro de um mesmo par de colchetes, separados por virgulas. Na
fig. 47 temos um exemplo de um vetor indexado alternativamente por um de dois

indices. Vale como indice aquele que estiver ativo no momento em que o dado for

acessado.

Para indicar que dois ou mais acessos a0 mesmo elemento de armazenamento sio
independentes (isto é, sem concorréncia), englobamos cada um deles em retingulos
distintos, sendo que 08 que apresentam concorréncia entre sf aparecem dentro do
mesmo retingulo. Na ﬁg; 48 vemos a representagéo de um elemeﬁfo .;iue Mna as
varidveis A, B e C, sendu que, na leitura os acessos a A e B apresentam concorréncia
entre sf, enquanto que o8 acessos a C sao independentes aos de A e B. Da mesma
forma na escrita témos concorréncia nos acessos de B e C, enquanto que o acesso a
A é independente dos mesmos. Note que foram utilizados nimeros nos cantos dos
retingulos. Este nimeros servem para relacionar retingulos da leitura com outros
da escrita, indicando que s3o 0s mesmos, isto é, se um retingulo de leitura e um
de escrita apresentam o mesmo nimero isto indica que os correspondentes acesso

de escrita e de leitura sio concorrentes. Desta forma, na figura indicada temos
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Figura 48: Representacdo de acessos independentes a0 mesmo elemento de armazenamento

concorréncia nos acessos de escrita de A e de leitura de A e B.

A.3 Algumas convencgodes auxiliares

Descreveremos a seguir algumas convengdes importantes, ainda nio descritas em nenhum

dos ftens acima:

1. Em alguns casos ocorre de termos uma certa quantidade de dados de entrada ou de
sa.fda. que executam exatamente a mesma fun¢io em um elemento de armazenamento
Ou em um processo. Para representar esse tipo de dados, introduzimos o conceito
de entradas e saidas mli]tiplas; que sao representadas através de retingulos como
o8 que indicam dados de acesso indebehdente, discutidos acima, com a inclusio
de um nivel determinador da miltiplicidade, como na fig. 49, onde representamos
um processo que realiza a somatéria dos 30 valores apresentados em sua entrada.
Esta notacio se extende nio apenas a dados mas também a sinais de sincronizagao.
Para simplificar a notagdo, diversas saidas ou diversas entradas de um processo que
possuam a mesma multiplicidade podem ser ligadas dentro de um mesmo retingulo,

sem que isso represente concorréncia na conmmicagio desses dados.
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Figura 49: Entradas e saidas milfiplas

2. Mostraremos agora algumas regras de ampliagao e redugao de multiplicidade, isto é,
qual as interligacoes a serem realizadas quando um elemento de dada multiplicidade
é ligado a um de multiplicidade maior ou a um de multiplicidade menor. Designando
por m a multiplicidade do elemento que fornece os dados e por n a do que os capta,

estudaremos os seguintes casos:

m < n, n miltiplo de m : neste caso repetimos cada um dos dados n/m vezes,
sendo que cada dado é apresentado todas a3 vezes antes que o préximo dado

seja apresentado. Veja fig. 50 pafa um exemplo com n=6em=2.

m > n, m miltiplo de n : aqui tomamos apenas alguns dos dados fornecidos, a
uma razio de m/n, isto é, tomamos um dado, ignoramos m/r — 1, tomamos
outro dado, ignoramos outros m/n — 1 dados e assim sucessivamente. Veja

fig. 51

m < n, m e n primos entre sf: seguimos 0 mesmo procedimento que para o caso
em que n é miliplo de m, s6 que utilizando para o nidmero de repeticoes o
~. resultado da:’di_vis.io‘ihteira de n por m. Os restantes componentes de captagao

sa0 ligadoé ao pritne'i‘ri.)- dos da.dos Veja fig. 52
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Figura 50: Exemplo de expansio de multiplicidade com n miiltiplo de m

Figura 51: Exemplo de redugio de multiplicida;ie com m miltiplo de n
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Figura 53: Exemplo de redugio de multiplicidade com m e n primos entre sf

m > n, m e n primos entre sf: o procedimento é igual ao do caso em que m é
miliplo de n, utilizando-se para a separagio entre os dados considerados o

resultado da divisao inteira entre m e n. Veja fig. 53.

m do tipo {m,}{m,} e n do tipo {m,}: Neste caso, associamos a cada um dos
elementos captadores a linha inicial de cada um dos m; blocos indicados pela
multipliéidéde dos elementos forne‘cedores. Para o caso em que m, é constante
esta regra nao passa de um caso de m > n com m miltiplo de n, no entanto a

regra apresentada neste ftem continua vilida mesmo para os casos de multipli-
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cidades variantes a serem apresentadas a seguir.

m do tipo {m;} e n do tipo {m,}{m;}: Quando isto ocorre, realizamos m, blo-
cos, cada um consistindo de m, elementos iguais. Vale para esta regra a mesma

observagao feita para a anterior.

Nota: as regras dos dois ftens anteriores aplicam-se também quando {m,} é uma

multiplicidade do tipo {ms}{m,}...[m:}.

Consideremos agora a utilizacio de indices de multiplicidade para multiplicidade vari-
ante. Como vimos, a multiplicidade pode ser expressa por um conjunto de nimeros,
cada um deles entre chaves, representando grupos sucessivos de repeticoes. A notagdo
apresentada até o momento permite apenas a representagio de conjuntos formados
por repeticoes constantes, por exemplo, uma multiplicidade de {2}{3} representa
duas repeticoes de um conjunto de trés elementos. Para permitir a representacio de

multiplicidades variantes, introduziremos a representacio seguinte:
o Aletra a repr&senta; o indice associado a0 primeiro conjunto de éha;res 3 es-
querda
o A letra J representa o fndicé associado a.o segundo conjunto de chaves da es-
querda para a direita
e Assim sucessivamente, na ordem do a.lfabeto‘ grego, com um ;'ndic;; ass;)ciado a

cada conjunto de chaves Ga multiplicidade.

Assumimos que os indices iniciam de 1, crescendo até o nimero miximo. Com
esta convénqio, um conjuhto de linhas de Eomunicagéo com multiplicidade {2}{3}
corresponde a seis linhas com indices associados da seguinte forma:

primeira linha : a=1,8=1

segunda linha : a=1, § =2
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terceira linha : a=1,8=3 |
quarta linha : a=2, =1
quinta linha : 0 =2, =2
sexta linha : a=2,3=3
Pode1;108 ent3o utilizar estes indices para indicar multiplicidades. Por exemplo, uma
multiplicidade {3}{a} corresponde a elementos representados como a seguir:
primeiro elemento : a=1, =1
segundo elemento : a=2, =1
terceiro elemento : a=2, =2
quarto elemento : a =3, =1
quinto elemento : a =3, § =2

sexto elemento : =3, =3

Isto pois o a dentro do segundo par de chaves indica que para cada um dos trés
conjuntos de elementos indicados pelo primeiro .pa.r de chaves temos tantos elementos
quanto for o fndice a. Como iltimo exemplo, descrevemos abaixo o significado da
multiplicida.de representada por {3}{3 - a}: |

primeiro elemento : o =1, =1

segundo elemento : a=1 f=2

terceiro elemento : a=2, =1

Como vemos, s3o apenas trés elementos, pois para @ = 3 nio teremos nenhum

elemento.

Outra utilizagao dos indices é com a introdugao de critérios de selegao no indicador de
multiplicidade. Assim, uma multiplicidade indicada por {3}{8 > a} corresponderia

ao seguinte:
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primeiro elemento : a=1,5=2
segundo elemento : a=1,5=3

terceiro elemento : =2, 5=3

Que sdo as unicas condi¢des onde § > @. Da mesma forma podem ser utilizados

quaisquer outros critérios de selegio.

4. As vezes, um sinal de sincronizagao deve ser gerado por uma combinagio légica de
diversos sinais externos. Nos casos em que isto ocorTe, utilizaremos uma notacio
igual 3 empregada na notacio de dependéncia do padrio IEEE Std 91/ANSI Y32.14
(para légica digital). Desta forma, por exemplo, um OU Ilégico seri indicado por

um retangulo marcado com > 1.

5. Quando queremos que um sinal de sincronizacio seja gerado de acorde com o valor
de um dado de entrada, ligamos este dado a uma entrada de sincronizacio mar-
cada por uma condicdo que o dado deve satisfazer, indicada entre paréntesis, seguida
do indicador de tipo de sinal de sincronizagio. Por exemplo, uma entrada de sin-
cronizagio marcada com (= a)S1 significa que o dado de entrada marcado com (1)
serd selecionado apenas se o valor de dado de entrada ligado ao sinal de sincronizagio

apresentar um valor igual ao do indice de multiplicidade do processo correspondente.

6. Quando existem comunicagies entre diversos elementos (de processamento ou ar-
mazenamento) representados por um dnico elemento miltiplo, indicamos esta comu-

nicagao da seguinte forma:

o Colocamos, incrustado no elemento principal, um representante de um outro
elemento através de um retingulo (com ou sem indicador de multiplicida.de,

conforme o caso)
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e Marcamos este retingulo com um trago curto horizontal, que representari a

comunicagao entre os elementos

¢ Indicamos préximo ao trago horizontal uma condi¢do de selecio do elemento

com o qual se estabelecerd a comunicacio

e Para representar o indice do outro elemento utilizamos um apéstrofe apés o
indice de multiplicidade. Assim, o’ representa um outro elemento para o qual

a satisfaz a condi¢ao apresentada para o’.

Esta simbolizacao pode ser vista no exemplo da fig. 54, onde representamos um
processo de multiplicidade 10, em que cada elemento se comunica com o seu anterior

e o posterior.

Para esclarecer melhor a utilizag3o de indices de multiplicidade associado com redugdes
e ampliacoes da mesma, apresentamos na fig.55 um exemplo que associa os dois fatos.
Neste caso dois processos com multiplicidade 3 sdo ligados através de um conjunto de 6
elementos de comunicagio distribuidos numa multiplicidade {3}{4—a}. S3o apresentados
o diagrama resumido e a expansio do mesmo de acordo com as convengdes apresentadas.
Note como as mesmas propiciam uma ligag3o correta de elemento a elemento.

Além de na prépria indicagio de multiplicidade, os simbolos @ e § podem ser
utilizados em qualquer outra parte dentro dos processos, sempre indicando os nimeros

indicadores daquele processo dentre todos 0s processos miltiplos semelhantes.

A.4 Exemplos de representacoes

Vejamos agora como esses elementos se interrelacionam para formar a representacio de
. um processo paralelo. Conforme forem necessdrias serio apresentadas algumas extensoes
- 4 notagdo apresentada até aqui.

Um exemplo simples ¢ o de um processo para realizar a operacio g = (b+c)a+
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- Figura 54: Comunicagio enire diferentes elementos do mesmo sfmbolo

163

SckViCO DE B'BLILTECA E INFORMAGAQO - IFQSC
' FISICA




164

Processol

{3}

(3} (- aj

APENDICE A. ESQUEMATIZAGAO DO PARALELISMO

Processo 2

(3}

Figura 55: Exemplo de multiplicidade variante com ampliagio e redugao de muitiplicidade

a=1 =1

a=1 B-2

a:=L B:=3

az=2 =L
/ \

a=2_ B>
/ az=3 B-=L
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Figura 56: Processo para realizacio da operagio ¢ = (b + ¢)(d + ¢)
e}, constituido de dois processo de soma e um de multiplicagio, além de 5 elementos de
memoria, um para cada varidvel. Este processo é apresentado na fig. 56, ogde partimos
do princfpio de que os processos possuem um sistema de sincronizacio da transmissio
dos dados em que quando um processo necessita de dados de um outro ele fica parado
aguardando a chegada dos mesmos, e prossegue seu processamento quando dispoe de todos
08 dados necessdrios. Este tipo de-sincronizacio serd assurnido sempre que nio houver
sincronizagoes explicitamente indicadas.

Na fig. 57 apresentamos um processo mais complexo, onde se apresenta a uti-
lizagdo de multiplicidade. Nessa figura temos um processo para realizar o produto escalar
de dois vetores A e B de ordem 5, sendo que o restltado é armazenado na varidvel e. Os

pontos importantes a considerar nesta figura sdo:

o Assumimos que ambos os vetores estio armazenados de forma a que tanto o acesso

aos dois vetores como o acesso a cada elemento dos mesmos é independente
¢ Assumimos que o0 acesso 3 varidvel de saida e é independente do acesso a0s vetores

e Assumimos que todos os processos de multiplicacio de elementos sio realizados em

paralelo -
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A
(s}
Prod. Somatéria e
(s} {1} (1)
B ! ai 8 |15t (5] e e
ol [s] Ai Bi
(S

Figura 57: Processo para produto escalar de dois vetores
o Note como os resultados das diversas multiplicagGes sao levados a um tinico processo

de soma

Na fig. 58 temos também a realizacao do mesmo produto escalar da figura ante-
rior, 86 que partindo do principio de que existe um inico elemento fisico de armazenamento,
de forma que o8 componentes dos vetores devem ser acessados um por veg, assim como os

dois vetores diferentes. Nessa figura consideramos que:

¢ Existe um novo processo encarregado de ler os componentes corretos dos vetores na

memoria e enviar os dados a0s processos que realizam o produto dos mesmos

e Os componentes dos veicres A e B sao diferenciados a partir de indices. Vemos
portanto no elemento de armazenamento um fndice, que dirige o acesso ao vetor A

e ao vetor B’
e O produto escalar e é armazenado no mesmo elemento fisico de memdéria que os
vetores (note a indicagio no campo de multiplicidade)

e O processo que realiza o produto ¢ suficientemente lento em relagao ao acesso na
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| I

Figura 58: Produto escalar com memdria dnica

memoria para justificar a existéncia de virios do mesmo enquanto existe apenas um

elemento fisico de memdria

Na fig. 59 temos um processo que realiza a operagio A +— A+ B, ondé Ae Bsio
matrizes 3 X 7. Supomos que todos os elementos de ambas matrizes podem ser acessados
independentemente. Note que os elementos da matriz A devem ser lidos e escritos. No
entanto nao existe confusio quanto a isso pois antes de se escrever um elemento de 4 o
mesmo j4 deve ter tido seu valor lido, pois é necessdrio para a producio do valor que serd
escrito. Nao existe portanto neste caso a possibilidade de desvirtuamento dos &ados, o que
faz com que nao seja necessdria a indicag3o das sincronizagdes.

Em certos momentos se deseja que dois processos executem estritamente de
modo seqiiencial, isto é, um n3o inicia a execntar enquanto o outro nio tiver terminado,
independentemente de dispor ou nao dos dados necessdrios. Isto nio podé ser descrito
em nossa notacao sem a utilizacao de sinais de sincronizagao. Para isto introduzimos dois
sinais de sincronizagao: STR {(de start), entrada de sincronizacio que indica ao processo que

o mesmo pode comegar, e END, saida de sincronizagio que indica que o processo terminou.
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Bl (7]
A A {32 {7} ) {7]
A
A
Bl {7} °
s 131 (77

Figura 59: Processo para A— A+ B

Utilizando estes dois sinais podemos desenhar o diagrama da fig. 60 que representa um
processo que incrementa uma varidvel a de 1 e em seguida utiliza seu novo valor para gerar
0 de uma varidvel b +— 2a. Note que da forma como o8 blocos estio interligados, sem os
sinais de sincronizacio poderia ocorrer do processo que multiplica @ por 2 acessar a antes

da mesma ser incrementada.

O diagrama da fig. 61 representa um processo para o cdlculo do fatorial de um
nimero previamente armazenado em um elemento de meméria. Este diagrama utiliza um
novo tipo de sinal de sincronizacio, que se ativa de acordo com o valor de certos dados.
Neste caso temos um processo que compara o valor de sua entrada com #m. Se a entrada
é diferente de um, o dado de entrada é enviado para um novo ciclo, enquanto que se for

igual a um ¢ disparado um processo que armazena o valor calculado no local de destino do
fatorial.

Na fig. 62 temos um outro exemplo de utilizacio de sinais de sincronizagio
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Figura 60: Diagrama para a «— a + 1 seguido de b +~ 2a
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Fjgura 61: Exemplo de sincronizagdo com valor de dados: cilculo do fatorial
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o 0
Vi . (10} Y Vi f——a
vi Vil

Figura 62: Sincronizagio por valor de dados: Soma de elementos positivos de um vetor

vinculados a valores dos dados, desta vez utilizado em conjunto com processos multiplos.
Este processo executa a soma dos valores dos componentes de um vetor armazenados em
elementos miltiplos de memoéria, considerando apenas os componentes positivos. Para
cada um dos componente do vetor temos um processo que testa se 0 mesmo é maior que
zero, sendo que neste caso o mesmo ¢é enviado para um processo que realiza a soma. O
processo de soma se utiliza dos sinais gerados pelo processo de comparagio para saber
quais de todos os dados possiveis serio somados. Para indicar isso, a entrada do sinal de
sincronizagio é marcada com S (de Selegdo) seguido de um mimero. Este nimero aparece

entre parentesis ao lado do dado que ser3 selecionado pela entrada S correspondente.
Um outro tipo de sinal de sincronizagao determinado por dados é apresentado no
exemplo da fig. 63, que exemplifica um processo de decisio de caminhos de processangento.

No diagrama da figura, um nimero (presente na varidvel zJ é multiplicado por ele mesmo

tantas vezes quanto.indicado por uma varidvel n.

bilidade e liberagdo de dados. Dizemos que um dado estd disponivel quando ele estd pronto
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»
@) (s}

[ (s}

Figura 63: Exemplo de utilizagio de decisio sobre dados

para ser comunicado entre os processos. Assim, um sinal de sincronizagio de entrada indi-
cador de diponibilidade, marcado como D segujdb de um nimero, que ser3 associado a um
dado de entrada (colocado entre paréntesis apés o dado), representars um sinal que serd
ativo quéndo o dado indicado estiver disponivel para a leitura. Da mesma forma, uma
indicagao igual como sincronizagio de saida representar um sinal que serd ativo quando o
dado de saida indicado estiver pronto para a comunicagio. Utilizamos a mesma notagao,
36 que indicando com um L, para indicar a liberagéo de um dado. S6 que neste caso uma
gafda de sincronizagio corresponde a um dado d2 enireds, indicando um sinal que serd
ativo quando o presente processo ji o leu e, portanto, o seu valor pode ser alterado sem
prejuizo de‘ seu funcionamento. Da mesma forma, um sinal de sincronizacio de entrada
corresponde a umo dado de saida que j3 foi liberado pelo processo qué o leu, e portanto o
seu valor ji pode ser alterado. Essas sincronizagdes sio utilizadas no diagrama da fig.64,
onde a comunicagdo dos dados entre o processo que envia o valor de b e o que o 18 foi

apresentada explicitamente com a utilizagio dos sinais de sincronizagio discutidos acima.
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Gerab Lib
{1} {L}
(2)(L)b b (1)(2)

Figura 64: Exemplo da utilizagio dos sinaisD e L

Na fig.65 temos a rgpresentagio de um processo que ‘uti]iz? entradas e saidas
miiltiplas, bem como ampliagdo de multiplicidade. Cofmponde a multiplicacao de uma
matriz 3 x 3 por um vetor de trés elementos. O vetor é representado por um elemento de
meméria com saida de multiplicidade 3. A matriz é representada por nove elementos de
memdria independentes. Como a saida do vetor é ligada a um elemento de comunicagio de
multiplicidade nove, h4 uma ampliagio de multiplicidade interessante de ser estudada com
detalhes pois apresenta um novo fator ainda nio introduzido. Neste caso, como o elemento
de armazenamento do vetor possui trés saidas, consideramos que as mesmas devem ser
todas ligadas a elementos de comunicacio antes que comegemos a realizar repeticoes, isto
é, inicialmente ligamos o primeiro elemento do vetor ao primeiro elemento de comunicagio,
o segundo elemento do vetor ao segundo da comunicacio, o terceiro do vetor ao terceiro
da comunicagio, e 36 entdo comegamos a repeticdo, ligando o primeiro elemento do vetor
a0 quarto elemento de comunicagio, o segundo do vetor a0 quinto de comunicagio e assim
sucessivamente. No caso dos elementos da matriz as ligagGes sdo na relacio de um para um,
bem como na entrada dos elementos dé processamento. Veja que temos trés elementos de
processamento, cada um com entradas de multiplicidade trés. Na fig. 66 temos o diagrama

do mesmo processo com a multiplicidade explicitamente mostrada.
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Figura 65: Produto de matriz por vetor

| e
M2
M3
{4
MiL
")
21 Mi2
M3
vi
Mz2 V2
vs
M23
{3
M3,
—{ M2
— Ma2
Myo - R M23
My3 | R
Lo
5 ;
l } {4} I
i
s M3
e —iM32
! | | M33
[ . } | Vi
!Vl — f — L ve
N ) ] l f V3

1‘

IRERRRE

I .
Figura 66: Produto de matriz por vetor com a multiplicidade explicitada
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B>qi
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fo}

Figura 67: Combinacio de 10 elementos dois a dois e soma dos 10 elementos

Como exemplo final, temos na fig. 67 o diagrama de um processo que fornece

simultaneamente todas as combinacdes dois a dois de 10 elementos dados e a soma desses

elementos. Note a utilizagio de entradas e safdas miltiplas, a utilizagio de multiplicidade

com critério de selegdo, e a redugio de multiplicidade na ligagio entre um conjunto de

elementos de comunicacdo (o que vai fornecer as combinagdes) e outro {0 que vai fornecer

a soma dos elementos).



Apéndice B

Descricao em OCCAM dos processos

avaliados

Apresentamos nas paginas seguintes os cédigos OCCAM para os processos que foram

utilizados na apresentacao e avaliagio da proposta (cap. 4 e cap. 5).

15
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-- Descricao OCCAM para processos de dinamica molecular (granulacao arosseiral

== NOTA: comstantes marcedss com 777 sao as que deven ser adaptadas ao problema
- especifico do usuario ou a estrutura dos elementos fisicos wtilizados

- para o processamenio.

-~ Constantes uteis para diversos processos!

YAL Num.Graos IS 777 == Mumero total de graoes

UAL ncoord IS 2 == ¢aso bidimensional

VaL nax IS 777 : == numerc Je graos na Jirecac x

VAL ngy IS 777 : == numerc de graos ha Jdirecao y

VAL ng IS [nex, ngyl ¢ =~ vetor com numeros de graos

VAL Num.Div.Froc [5 777 == numero Jde Jivisoes Jde processamento
VAL Num.max.Part IS 18#1024 ¢ -- Numero maximo de particulas por D.P.
VAL Mum.Braocs.Div IS Num.Graos/Num.Div.Prac @

VAL NG IS 777 : -= Numero de guadros

VAl Nuio IS -1 -- particula mula

VAL Grao.Nule IS

G -1 ~= grao milo
VAL Grao.ters I5 -2

== grac indicador de itermino

-- Definicao Jdos canais

PROTOCOL grao IS INT ¢

PROTOCOL particula IS INT :

PROTOCOL coordenadas IS [ncoord]INT

PROTOCOL coordenadas,auxiliar IS INT; [ncoordlINT @

PROTOCOL saida.pric IS 15 Cncoord]INT: [mcoord]INT OR
27 [ncoord]INT: [ncoordIREAL3Z; [ncoordIREALIZ OR
37 [ncoord]INT OR

.a Y
e ]

Ly B 2

PROTOCOL

~*
[ T e ]

a.saida IS5 17 [ncoord]INT} C[ncoord]INT OR
[ncoord]INT: [mcoordlINT; [ncoordlINT OR
{ncoord1INT OR
OR
4

PROTOCOL estado IS 1; [ncoord]INT OR

27 [ncoordIREAL32; [ncoord]REALIZ :
PROTOCOL entrada.pric IS 1; [ncoord]INT; [ncoord]INT OR

2i [ncoordlINT; [ncoordIREAL3Z: [ncoordIREALZZ :
CHAN {garao) nova.gra; 3rac.viZ: NOVA.aux.3rad, grao.aux, Jrad.cent |
CHAN (INT; [ncoord]INT) nova.pric, coord.ie: nova.paux |
CHAN (BOOL) fim.quad, fim.grac, fim.awo fimtst, pade,pric, fim.junta :
CHAN {(BOOL) pot.fim.quad: cin.fin.quad, fim.ren, pot.fim.prog, cin.fim.prog §
CHAN (BOOL) outro.grac, terminou. fim.varr.quad, fim.varr.arao, outro.i
CHAN (BOOL) fim.varr, fim.ac, fim.coord, fim.vel, pede.scin !
CHAN (coordenadas) caux.le, ant.le.coord, ant.esc.coord: nova.coord, coord.ext
CHAN (coordenadas) coord.cnt, coord.perif, coords, xnovo, xanter &
CHAN (particula) paux.dis, ant.le,pric, ant.esc.pric, icalc, pric.ext !
CHAN {particula) pric.fora, pric.lb. pric.sai, pric.dis, pric.cnts pric.perif :
CHAN (particula) pric.ent :
CHAN (coordenadas.auxiliar) aux.ent &
CHAN (INT; CncoordlINT) coord.fora, xatual :
CHAN (INT) tipo.quad, a.tipo.quad, v.iipo.quad !
CHAN {saida.pric] xsai.esq, xsai.dir !
CHAN (estado) est.pric.sai, esi.pric.ent !
CHAN (entrada.pric) xent @ ) ‘
LtamfilatlICHAN (fila,saida) fila.esqs fila.dir :
CHAN (fila.saida) xsai.l8, xsai,l4, xent.i3, xent.17 :
CHAM (REALI2) dist.quad. ac. iré, Epot, Ecin, Scin ¢
CHAN ([ncoord]REALIZ) dist.coord, ac.prtc, ac.rem, vel, vel.ren !
CHAM (INT; REAL32) svel.esq, svel.dir !
CHAN {fncoordIREALI2) media.esq, media.dir !
CHAN (REAL32; REAL32) Emer.eni, Ener.sai :

e —t
a

a4+

-- Rotina para o controle das listas de armazenamento atual
FROC comt.liet. arml}

INT gy rdy wrs |3

[Num.max.Partlincoord]INT % !

PLACE x AT 77777 ¢

CNum, max.PartIINT proxpart !

[21{Num.Graos . DivlINT primpart :

PLACE proxpart AT 777

PLACE primpart AT 777 :

SEQ.

rii=0
wri=1 ,
prim.esc IS primpartliwrl @
SEQ g=0 FOR WNum.Graos.Div
prim.esclgli=hulg
WHILE g>Grao.term
-ALT .

- nova.grao ?-g
IF

ak : : ’ .
rémpart.grao IS primpartlwriled :

oI N
oS <

nova.prtc 7 iy ox[il



proxpartlili=primpari.grao
primpart,araoi=i
=5rao.Nulo
SEQ o
W i=wr sl
rdr=dil
prim.esc IS prtmpart[wrl
oEQ k=0 FOR Num,Graos. Div

prim. esctk] =iulo
fim.quad !

RUE
SKIP
grao.viz T 4
S

i rsprinpartirdifel

WHILE i:=0
SEQ
, coord.le | i xLil

it=proxpartlil
{im.grao ! TRUE

—- fontrole das listas de armazenamento das particulas externas
PROC cont.,aux(}
VAL Num.Graos. huw IS 2%ngy
INT R rd: wrs
[ Nuim . max. Part][ncoordJINT Haux :
[Num.max,PartJINT proxpart
[210Num. Graos.AuwlINT primpdrt H
[Num.Gracs. Au>]INT contvez &
PLACE xaux AT 797 @
PLACE proxpart nT 77 1
PLACE primpart AT 277 :
gégCE contvez AT 777 :

rii=0
wri=1
prim.esc 15 primpartlwr] |
SEQ g=0 FOR Num.Graos.Aux
SER
prim.esclall ‘Nuxu
contvez[3]:=3
WHILE giGrao.ters
ALT

-

NovVa.aux.grao 7 g
IF
9/ -=()
ggampart .grao IS primpartlurifql @

nova.paux 7 i3 xaux[il
pro:parttll"prxmpart qrao
primpart.aracisi
g=Grao.Nulo
SEG

wrtswr <l
rdiEril
prin.esc IS primpartlwr] |
SEQ k=0 FOR Num.Graos.Aux
SEQ
prim.esclk]i=Nulo
contvezfkli=3
TRUE
SKip
grac.aux 7 g
comta IS comtvez{3l .
SER

conta =conta-i
prtmparter][g]
NHILr =0
SEG
caux.le | xaux[il
IF
contais

TRUE
paud.dis ! i
i rzproxpartlil
fimoaux | TRUE

-- Rotina para encontrar gual grao auxiliar a que a particula pertence
PROC calc.g.aux()
VAL max.aux IS 777 & -- Numero maximo de particulas auxiliares
BOOL fim
[ﬁ%x,aux]INT filaun @
Encoé?gﬁlﬁT Wk
PLACE filawx af 777 @




o

Ed
fim

1=FALSE

SEQ k=0 FOR mase.aux
filauxlkli=k

ind:=0

WHILE NOT fim
aLT

{ind<{max.aux) ¥ aux.ent

T lados #

g:=x{11/ngy + lado*ngy
| 1= Jauxl imil
lnd'
nova.aux.grao ! g

MOV, Paux !

pawi.dis 7
IF

ir=0

SEQ

ind+1

i %
i

indi=ind-1

filauxLindli=i

fim:=TRUE

-- Rotina para encontrar 0 grao a0 qual uma particula pertence
PROC calc.araol)

VAL Num.Col. va 18 ngx JNum. Div.Proc |
YaL conv

IS [nay,

== tum.
11

BOOL fim, inter. exter .

INT

[ncoordIINT %, 9a
{Num.Div. Proc] ncoord]INT gb :

PLACE
SEQ

gb AT 7

fim:=FALSE

5EQ n=0 FOR Num.Div.Prac
gbdiv IS gbinl ¢
:E?Fk—o FOR ncoord

k=0

i» k» @& 1

- gbdivCkJi=n#ium.Col.Div

TRUE

abdivikli=0
WHILE NOT finm

SEQ
inter:=TRUE
exter:=TRUE

WHILE
SEQ
AL

IF

(i

T
{i

{exter}) &
IF

. i

{ik=

nter OR extern) AND NOT fim

~

nter) ¥ icalc 7
IF

{1=0)
nova.coord 7 X

xnter"FALSE
pric.ext 7

{ir=0} _
coord.ext 7

U

exter =FALSE
m.tst T fim
i 1=Nulo

0}

SEQ

gbdesta IS gbldpl !

SE@ k=0 FOR ncoord
galkli=xCk1/nglkl-gbdestalk]

{9al01>=0) AND
SED

. gi=0
SEQ@ k=0 FOR ncoord
gi=a+galkIsconvikl
nova.arao ! 3
nova.pric ! 17 X
IF
qal0]=0
coord.fora ! 3§ x
gal0J=Num.Col.Div-1
ﬁgord.?ora [

SKIP

4y

pric.fora | i

-- fatores para calculo de nui .

de graos em x por divisao
do grao

{2al03<Num.Col.Div)




coord.fora ! 1;
TRUE
SEQ
pric.fora | i
coord.fora ! 25
TRUE
SKIP
IF

NOT fim
SEQ
nova, arac | Grac.Nulo
pric.fora | Nule
TRUE
SKIP
nova.grao ! Graoc.term
pric.fora ! Nulo

-~ Rotina que envia uma particula se a mesma sair da divicao de processanenio
PROC envial)
BOOL fim :
INT i, tag, tauad :
[ncoordIINT sy xa @
{hcoordIREALI2 &, v @
SEQ
fims =FALSE
tipo.quad 7 tquad
HHI%% NOT fim

pric.fora 7 i
IF

{i=0} .
coord.fora 7 tipol ¥
IF
tipo=d
Xsai.esq ! 3 ;7
tipo=4
xsab.udir 135 ox
tipo=i
SEQ
pric.lb | i
pric.sai ! i
IF
tquad<>0
SEQ
est.prtc sai T tag) xa
#sai.esq ! 1§ oH Ha
TRUE'
SEQ
ast.pric.sai 7 tag; ai v
xsai.esq ! 27 % ai
tipo=2
SEG
pric.lb 1§
pric.sal | |
IF
tquad>0
SEG
est.pric.sai ? tag; xa
wsabodir 11 7w xa
SEQ
est.pric.sal 7 tag; as v
®sai.dir 1 23 % oar v
TRUE
SEQ
tipo.quad 7 {quad
xsai.esq | 4
xsai.dir | 4
IF
tquaidd
PAR.
fim.tst ! TRUE
fim:=TRUE
pric.ib !
#sai.esq | 3
xsaidir 15
SKIP

== Rotina para o controle da fl]a de numeros dé particulas dishoniveis
PROC cont.filal) i T

INT ks i inds ANY

CNu, max.Part]TNT f:lu :
P ACE fila AT 7

S5EQ k=0 FOR Num.max.Part




filatkIi=k
ingd=0
ii=0
WHILE i>=0
ALT :
(iggéNum.max.Part) ¥ pade.pric 7 ANY

pric.dis | filalind]
indisind+l
Cprtc.lb 7
SEQ -
filalindli=i
indi=ind-1
fim.junta ! TRUE

-~ Rotina para juntas as particulas que vees da direita e da esquerda
PROC junta.ext!) -

BOOL fim, cont.esq. comt.dir :

INT tag, i ¢

Lrncoord]INT . xa ¢

{ncoordIREALIZ &, v ¢

S

fimi=FALSE

cont.esqi=TRUE

cont.diri=TRUE

WHILE NOT fim
3EQ

ALT
xent 7 tag
IF
tag=t
xent 7 x5 xa.

pede.pric ! TRUE
pric.dis 7 |
pric.ext | i
coord.ext | x

IF

tag=1
SEG ]
pric.ent ! i
Eest.prtc.ent Pl oxa

SEB
pric.ent | i
est.pric.emt ! 27 a3 v

pric.ext | Nulo
cont:=TRUE

-= Rotina para conversao e envio dos dados das particulas pelos links
PROC envio.dados()

VAL Tam.Fila IS 77777

VAL Lim.Ind IS Tam.Fila-1-2#ncoord : '

L fim» fim.esq, fim.dir, cont.esq, cont.dir :

INT ind.esq, ind.dir, tag :

Chcoord]INT X, xa» na, ny @

[IREALI2 1 RETYPES na

CJREAL32 v RETYPES nv @

EE&m.FtlaJINT fila.esqs fila.dir @

S

fimi=FALSE
cont.esq:=TRUE
cont.diri=TRUE
ind,esqi=0
ind.odiri=g
fim.esqi=FALS
fim.diri=FALS
WHILE NOT fim




PRI ALT o ' o
(cgpt.esq AND (ind.esatlim.Ind)} & wxsai.esq 7 tag
s

tag=3
SEQ
xsal.esq 7 x
frld.esqtlnd esqli=tag
ind.esqi=ind,esq+l
[fila.esq FROM ind.esq FOR ncoord]:=x
ind,esqi=ind. esqtncoord
tag=l
oEQ
xsai.esq 7 %i xa
fila,esqlind.esqli=tag
ind.esqi=ind.esq+l
[fila.esq FROM ind.esq FOR ncoordl:=
ind,esqi=ind.esqtncoord
[fila. esq FROM ind.esq FOR ncoordl:
ind.esqi=ind, esq+ncoord
tag=2
SEQ
xsai.esq 7 ¥ aj v
fila, esq[:nd esqli=tag
ind.esqi=ind.esqt+]
(fila.esq FROM ind.esq FOR ncoord]i=x
ind.esqi=ind.esq+ncoord
[fila.esq FROM ind.esq FOR ncoordl:=na
ind,esqi=ind.esqtncoord
[fila. esq FROM ind.esq FOR ncoordl:i=nv
ind.esqi=ind.esqgtncoord
TRUE
SEQ
fila.esqlind.esqli=tag
ind.esqi=ind.esq+l
cgnt 25qi=FALSE
i

tag=5
fim.esqi=TRUE
TRUE

=Xa

SKIP
(c?pt.dir AND {ind.dir<Lin.Ind)) & xsai.dir 7 tag

tag=3
SEQ
xsai.dir T u
+|I¢.d|r[1nd dirli=tag
imd.dirizing,dir+t
[fila.dir FROA ind.dir FOR ncoord]:@=x
ind,diri=ind.dir+ncoord

tagEQ

¥sai.dir 7 %) xa
flla.dxrtxnd dirli=stag
ind, dirizind.dir+l
[fila.dir FROM ind.dir FOR ncoordl:
ind.diri=ind.dir+ncoord
[fl]d.dlr FROM ind.dir FOR ncoordl:
inmd.diri=ind. dir+ncoord

tag=2

SEQ

xsaidir 745 ar v
fila.dirlind.dir]i=tag
ind.dirizind, dir+l
(fila.dir FROM ind.dir FOR ncoord]:
ind.diri=ind.dir+ncoord
(fila.dir FROM ind.dir FOR ncoordl:
imi.diri=ind. dir+ncoord
[filaodir FROM imd.dir FOR ncoordl:
ind.diri=ind. dir+ncoord

ll
p2d

Ka

II
>

=na

"

ny

fila.dirlind.dirlistag
ind.dirizind, dir+l
cont.dir:=FALSE
IF
tagsd
fim.diri=TRUE

TRUE

) SKIP

(ind.esq > Q) & SKIP
SEQ )
¥§ax.1& ! ind.esq; [fila.esq FROM O FOR ind.esq]
NUTFcont 859

91$’esq RBE fimedir

MOT fim.esg




6ont.esq:=TRUE

ind.esqi=0
{imd.dir > 0) ¥ SKIP
SEQ

?gai.l4 Iind.dirs [fila.dir FRON O FOR ind.dirl
MOT cont.dir
IF

fim.esq 4ND fim.dir
fimi=TRUE

NOT fim.dir
cont.diri=TRUE
RUE

, SK1Ip
TRUE

SKIP

ind.diri=0

-~ Rotina para a recepcac de dados pelos links
PROC recep()
INT total.dir, total,esq :
(Tam . FilalINT fila.dir, fila.esq ¢ )
PROC esvazialINT total.lado, CIINT fila.lado, BOOL fis.lado)
INT ind, tag :
[hcoord]INT %, xa, nac, nv
CIREALI2 a RETYPES na
%Q%EALSE v RETYPES nv !

indi=0
WHILE ind{total.lado
SEQ

tagi=filalindl
}gd:=ind+1
-

€i={fila.lado FROM ind FOR ncoordl
indi=indtncoord
aux.ent | 17 x

xi={fila.lado FROM ind FOR ncoord]
indi=ind+ncoord

xai={fila.lado FROM imd FOR ncoord]
ind:=ind+ncoord

xent ! 17 x5 xa

#xsslfila.lado FROM ind FOR ncoord]
indi=ind+tncoord
nai={fila,lado FROM ind FOR ncoord]
ind:=imdtncoord
nvi={fila.lado FROM ind FOR ncoordl
ind:=ind+ncoord
xent | 25 % & v
tag=4
xent | 3
TRUE
fim.lado:=TRUE

SEQ
fim.dir:=FALSE
fim.esqi=FALSE
ngt§ MOT (fim.dir AND fim.esq)

{total.dir=0) & xent.13 7 total.diri [fila.dir FROM O FOR total.dirl
esvazialtotal.dir, fila.dir, fim.dir) - ‘
{total.esq=0) ¥ xent.17 ? total.esqi [fila.esq FROM O FOR total.esq)

esvazialtotal.esg, fila.esq, fim.esq)

-~ Rotina que comtrola a execucas dos diversos quadros

PROC quadros{}
VAL Max0 IS nay : == Num, de graos em uma lateral
|

q:=0
WHILE g<N@
SED

SEQ g=0 FOR Hum.Graos.Div
Fimnauad 3= rie
3i=q+1




SEQ
pot.fim.quad | TRUE
cin.fim.quad | TRUE
graoc.cnt | Grao.Nulc
PA&R
graoc.cnt ! Grao.term
pot.fim.prog | TRUE
cin.fim.prog ! TRUE
fim.ren ! TRUE

== Rotina para encontrar os vizinhos de um dados grao
PROC viz IﬂhOSl)

BOOL fim _ .
INT 9, 1, ¢: lins col, gviz @
SER
fimi=FALSE
» WHILE MNOT fim
SEQ
grag.cent 7 g
IF
9r=0
3EQ .
grao,viz I g
q!ngl
=3 REft n

SEO lin=l 1 FOR 3
5EQ col=c-t FOR 3
SEQ

IF
lin=-1
lini=ngy-1i
linzngy
lin:i={

outro.grao ¥= TRUE
terminou I FALSE
grag.aux | lin
col=ngx
SEQ
outro.grac 7= TRUE
termninou ! FALSE
grac.aux | lintngy
TRUE
SEQ
gvizi=lin#nge+col
IF

gvizrg
SEQ

outro.grac 7= TRUE
terminou ! FALSE
grac.viz | aviz

RUE
SKIP
outro.grao 7= TRUE
terminou ! TRUE
g=Grac.Nulo
6ém.varr.quad I TRUE

SEQ
fim:=TRUE
fim.varr.grao | TRUE

-- Rotina que gera todos os pares de particulas para todaz as particulas de um
-- grac
PROC parest)
BOOL fim» fim.viz, grao. cnt
[Max.Part.Vizlincoord]INT
[Max.Part. VizlINT pric
INT i, ult.ent, ultima, cent, k
-- Rotina que testa distancia {se wenos que g raio de Lorte)
PROC teste dls([ncoordJINT %15 LncoorddINT wj, VAL INT j)
VAL rc2 15 7 -- Quadrado Jo rajo de corte
YAL rc2, sxgma IS : -- Quadrado do raio de corte em coord. siama
VAl cnvsiama2 IS [??? 77?] 1 ~- fatores de conversao quadratico para coordemadas de siama
Eﬁ%ogrdJREﬁL3? Xij @

REAL3° rij2
ﬁ?&"‘REALéj,,, } AINUS «jL01N)

da3XLJL




%ij20014rc2
SEQ

xijL1Ji={REAL32 (xill
?EJ2[1]:=xiJC1J§x|J£1

%ij20134re2
SEQ

% MINUS »jCiIn)

géj2:=xij2E0]*cnvsigmaQ[O]+xiJ2[1]*cnvsigmaQ[lJ

rijairc2.signa
SEQ

pric.perif ! j
dist.quad ! rij2
Edlst.coord PRt

SEQ
fimi=FALSE
WHILE NOT fim
ALT

coord.le 7 pricldl; x=[02
SEQ

pric.cnt | pricl(]

xatual | oprtcl01; «[03

icalc | priclil

indi=1

fim.vizi=FALSE

grao.cnti=TRUE

WHILE NOT fim.viz
ALT

coord.le 7 priclindl: xLind]
SEG

indising+l

teste,dis(x[01, xLindl, priclind])

caux.le 7 xlindl

SEQ

teste,dis(x[01, x[indl, Hum.max.Part+l)
priclindl:=Num.max.Part+l

indi=ind+l

fim.arao ?= TRUE
SEG

IF

NOT graoc.cnt
ip

ult.cnti=ind

graad.

outro.grao

ternitou 7

fim.aux 7= TRU
SED

outro.grag
_ terninou 7
ultimai=ind

SEQ cent=! FOR ult.

cnti=FALSE
! TRUE
fim.viz

! TRUE
fim.viz

cnt~-1

%.cent IS xicentl :
ggac.cent IS priclcentl :

pric.perif | Nule

pric.cnt | pric.cent

gatual | pric.oonti x.cent

iwalc | opric.cent

SEQ k=cemt+! FOR ultima-cent-1
teste.dis{x.cent, xfkl, prtcik])

pric.perif | Nulo

fim.varr.quad 7 fim.quad
SER

pric.cnt | Nulo
icalc ! Nulo

xatual ! Nuloj x{ind]

fim,varr.grac ? fim
dist.quad | -1,

-- Rotina para o calculo do fator comum da aceleracao

PROC acell)
VAL kac IS 777 ¢
REAL3Z rij2y inrij2s inrijo &
i3l Jquad Corigd
Il s
SEQ

-- constante para o calculo da aceleracao
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inrij2i=l./rij2 o
inrijé:=(inrijﬁ*inrlJE*\nrlJE)
iré 1 inrijé o
ac ! inriJé*(inriJé-l.)*tnrnJEikac
dist.quad 7 rij2

fim.ac ! TRUE

- Rotina para o calcula da energla potencial
PROC potent)

BOOL fim ¢

REAL32 u, inrijé i

SEQ
fimi=FALSE

W=,
WHILE NOT fim
alT
, irg 7 inrijé
wisutinet joslineijé-1.)
pot.fim.quad 7= TRUE
SEQ

Epot ! u
ui=0, '
pot.fim.prog 7 fim
SK1P

-- Rotina para o calculo da aceleracao e cada direcao
PROC ac.coordl)

BOOL fim

INT i, j» ks 12 2%

[ncoord1INT dx @

REAL32 aclr

[Num.max.Part+11incoordIREAL3Z acx &

REAL32 act !

PLACE acx AT 77777 ¢

SEQ
+im:=FALSE
. WHILE NOT fim
ALT .
pric.cnt 7 i
SEQ
SEQ 1=0 FOR Num.max.Part
acx.pric IS acxl1d @
SER k=0 FOR ncoord
“acx.priclkli=0.
a.tipo.quad T tg
WHILE ix=0 .
SEQ X e
pric.perif 7
WHILE j=0
SEQ
PAR
dist.coord T dx
ac 7 acle
aci 18 acxCil ¢
acj IS acxljl @
SE@ k=0 FOR ncoord
acik IS acilk] s
ac&k 18 acjfkl @
SE
acti=aclr#dxlk]
aciki=acik+act
acjki=acjk-act
pric.perif 7§

ac.prtc | acxlil
IF

0
SKIP
TRUE
ac.ren | oacxiil
. pric.ent 7 i
fimeac 7 fim
fim.coord | TRUE

-- Rotina para o calculo das novas coordenadas
PROC calc.coord()
in
{ncoordIREALI2 ac @
Incoord]INT dx, xn 3
SEQ
fimi=FaLSE
HH%LE NOT fim

LT
ac.Ertc 7 ac
SEQ




fim.
fi

gords 7 dx

bEU k=0 FOR ncoord
wnlkIt=dxlik] FLUS (INT ROUND aclkl)

®hOVO ! ]
coord T fim
m.vel | TRUE

-~ Rotina para o calculo da velocidade da particula

PROC veloct)

VaL kvel IS

goOL fim i

77

[heoord]INT %, xar» v &
TheoordJREALIZ v &

INT k
SEQ

fimi=FALSE
sy tipo.quad T tg
WHILE NOT fim

ALT

xnovo T X
SEQ

voti
SK

fim.
SK

xanter T xa

SE@ k=0 FOR ncoord

wLk1i={REAL32

vel.ren ! v
nova.coogd b oxn
gg.quad Tt

1
vel 7 fim
Ip

-~ constante para calculo de velocidade

{unlk] NINUS xalkd)}skvel

-~ Rotina para calculo da emergia cinetica

PROC cinet()
REALI2 5SEc
BOOL fim,

’ EC H
fim.quadre @

INT k
incoordJINT Yo

NHILE NOT fim

ALT

vel T v
SEQ k=0 FOR ncoord
cin.fim.quad 7= TRUE
SEQ

pede,
SEQ

cin,
£c

Eci=Ec+vlkIxvik]

:Ec.—bEc+Ec
Ecin | Ec

c:
scin 7= TRUE

Scin | SEc
SEeci=. _
fim.prog 7 fim
in t -1,

== Rotina de renormalizacao das

PROC renormi
VAL 44 IS
VAL m.dt2
VAL t\rnm
VAL Trq IS
INT tq; KJ
BOOL fim
fncoordJRE
{ncoordlIN

lnn
15 797 1
IS 777 ¢

e

i hps, rpes k&

ALI2 vmed, velf,
T %, difs xat @

velocidades

delta 1

meic delia t 20 quadrado

numero de quadros para renormalizacaoc
temperatura requerida

sVt .

[Num.max.Partl{ncoord]REéL32 vy a b
[Num.max.PartIilncoord]INT xa @

(ncoordIRE
PLACE v AT
-PLACE & AT

AL32 med
o

anas :

PLACE xa AT 7777 :

REAL32 5 @
SEQ
tq:=0
fimi=FaL

SEN k=0 éER ncoord
vmedlk1:=0.




WHILE NOT fim
PRI ALT

vi IS vlil :
SE k=0 FOR ncoord ' .
¥atlk D i=ulk I-(INT (vilkI-medlk1)#dtsvelf)~{INT ailkJ*m.dt2)
xanter ! xat
SEQ k=0 FOR ncoord
JiflkIi=ulk 341 MINUS watlk]
coords [ dif

|

ac.ren T alil
vi I8 v[il
SEQ )
vel,ren 7 vi
SEG k=0 FOR ncoord
vmedlk 1 i=vmedlkI+vilk]
npei=np+i
TRUE
SEQ
tqi=ta+l
IF
{tqixl) AND (LqO-txrnm)
SKIP

dps0
svel.esq 7 npe; svm
TRUE

SEG
SEQ k=0 FOR ncoord
svalkli=0.

npe.=0
SEQ k=0 FOR ncoord
svmk IS svmlk] @
svik | =svmk +vmed [k ]
?ge:=npe+np

dp<iNum.Div.Proc
agel.dir I npe; svm

SEG
SE@ k=0 FOR ncoord
wedlkIi=svmlk I1/npe
F media.esq | med
{dp<+0) AND {dp-C:Num.Div.Proc)
SED

mnedia.dir 7 med
nedja.esqg | med
p=0
nedia.dir 7 med
TRUE

l
SKIP
pede.scin ! TRUE

Scin 7 s .
Evel?:=sqrt(Trq*txrnm/s)

SEQ
tgi=0
SED =0 FOR Num.max.Part
vi I8 v[il :
SEB k=0 FOR ncoord
vilkli=0,
PAR

tipo.quad ! tgq
v.tipo.quad ! tg
a.tipo.quad ! tgq
pric.ent 7 i
SEQ

?gt.prtc.ent 7 tag
r
tag=l

SEQ .
est.pric.ent ? xalil




.4‘\,‘/v

TRUE
SER
est.pric.ent ? 17 alili vlil
vi I8 vlil
SEQ k=0 FOR ncoord
vk IS vmedlk] @
vk d=vmk+vilk]
npisnp+l
i

pric.sai 7
IF
190
est.prtc.sai | 15 xatlil

UE

SEQ ) . .
est.pric.sai ! 23 alil; viil
npi=np-1.

vi IS vLil
, SEQ k=0 FOR ncoord
vak IS vmedlk]
vk s =vmik-vilk]
fim.ren 7 fim
tipo.quad ! -1

*
z

-- Rotina de totalizacao e comunicacao das energias
PROC eneragias(!}
553L32 ecint, ec7, u7, uint, u, ec
o)
Ecin 7 ecint
WHILE ecint »= 0,
SEQ

u:= L]

ec:=0,

Ener.ent 7 ec7i u7
Epot 7 uint
ecizec+ecint
ui=u7+uint
Ener.sai ! eci u
Ecin 7 ecint



