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Resumo

Neste trabalho, propomos wm método de paralelizagao de simulagoces de dinamica
molecular para execucio em maquinas de memoria distribuida, trabalhando sob pas-
sagem de mensagens. Nos limitamos 4 analise de implementacao de sistemas com
ensemble microcandnico de particulas de Lennard-Jones. desenvolvendo no entanto
wn sistema que pode ser expandido para incluir outras caracteristicas. Mostramos
que o sistema apresenta bom desempenlio com relagao a paralelizagao, representando
uma alternativa viavel para a simulagao de sistemas com muitas particulas.
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Abstract

A method for parallelization of molecular dynamics simulations in distributed-
memory machines operating under the message-passing paradigm is proposed. Even
though the analysis and implementation presented in this work were primarily re-
stricted 1o the system model known as microcanonical emsemble of Lennard-Jones
particles. the obtained system can easily be adapted for inclusion of other characteris-
tics. It is shown that the developed system is well suited for parallelization, resulting
‘1 a feasible alternative for simulation of many-particle systems.
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Capitulo 1

Introducao

O uso de computadores como ferramentas de estudo em fisica, ¢ como um clemento
de ligagao entre teoria e experimento ja é amplamente difundido [Abr86, ATST7].

Um dos campos de aplicacio é no estudo de dindmica molecular, onde o com-
putador é utilizado para realizar simulagoes a fim de examinar o comportamento e
determinar fatores a nivel molecular em materiais.

As demandas computacionais desse problema sao extremamente elevadas [ADbrS6).
Para citar os pontos principais envolvidos diremos que é simultaneamente requerido
um tempo de processamento relativamente curto para cada simulacao, e wima grande
disponibilidade do sistema computacional. de forma a que o pesquisador possa testar
diversas possibilidades. até encontrar os pardmetros adequados para suas simulagoes.

Essas elevadas demandas levaram a diversas pesquisas, tanto em termos de algo-
ritmo como de processadores, visando & determinagao de formas de execugao eficiente.
Notadamente, podemos citar os métodos de implementagao em supercom putadores
[GDK89], os processadores de propdsito especifico [BGGTI0. APB*87] e as imple-
mentacoes em maquinas paralelas de propésito geral [GKPVSS, PP8Y].

O presente trabalho visa & discussao de uma forma de implementagao de dinamica
molecular em uma rede de transputers, programada em occam, conectada a wm com-
putador pessoal do tipo IBM-PC que serve de hospedeiro.

No capitulo 2 temos uma apresentagao breve dos aspectos de dinamica molecular
relevantes ao presente estudo, juntamente com a delimitagao do problema de dinamica
molecular com o qual lidaremos

O capitulo 3 apresenta um resumo de técnicas de implementagao numerica e repre-
sentacao de dados, dando énfase aos métodos mais utilizados no campo de dinamica
molecular. Sao também discutidos alguns aspectos da implementacao.

O capitulo 4 apresenta e justifica o tipo de algoritmo que sera utilizado e o meétodo
de paralelizacao escolhido, juntamente com uma revisao de métodos propostos de
paralelizagdo. Também é dada a descricao da forma de interligagao dos diversos
transputers.

O capitulo 5 apresenta a validagao (teste de correcao da implementacao). o desen-
volvimento de expressoes para o tempo e o levantamento de tempos de processamento

~1
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sob diversas condi¢oes de mimero de particulas e processadores.



Capitulo 2

Dinamica Molecular

Introduziremos neste capitulo os conceitos basicos de mecanica estatistica e dinamica
molecular que serao necessarios para a compreensao do trabalho realizado e para
discussoes posteriores. Gostariamos de indicar que a introdugao apresentada nao
pretende ser abrangente nem no campo de mecanica estatistica nem de dinamica
molecular, mas apenas servir como base para as apresentagoes dos resultados a seguir.
[1LL58] é uma boa introdugéo aos conceitos de mecanica estatistica, e [AT87] apresenta
um estudo abrangente de técnicas de dinamica molecular e Monte Carlo.

Outro ponto a ser ressaltado é que tratamos apenas de sistemas em equilibrio.
Para estudos de sistemas fora de equilibrio. alguns dos elementos aqui apresentados
podem ser utilizados, mas tomando-se o cuidado com a analise de seu campo de
validade. [AT87] e [Hoo86] apresentam estudos de sistemas fora de equilibrio.

2.1 Conceitos basicos

Num estudo de mecanica estatistica, cada sistema pode ser enfocado a partir de dois
pontos de vista distintos, que chamaremos de macroscopico e microscépico, respecti-
vamente.

Do ponto de vista macroscépico, o sistema em equilibrio é completamente deter-
minado por certo numero de variaveis termodinamicas, como o ntimero de particulas
N, a pressao P e a temperatura T. Um conjunto de variaveis desse tipo define o
chamado estado termodinamico do sistema, a partir do qual diversas outras quanti-
dades termodinamicas do sistema podem ser calculadas, como por exemplo, densidade
p, potencial quimico i, capacidade térmica Cy, etc.

Do ponto de vista microscopico, o sistema é determinado pelo estado de todas
as particulas de que é constituido. Assim, num sistema com N particulas em trés
dimensoes, temos 3N valores para as posi¢oes e 3N valores para as velocidades que
caracterizam o estado microscdpico' do sistema.

YOnde nao houver possibilidade de confusao, utilizaremos a palavra estado tanto para o estado
termodinamico como para o estado microscépico do sistema.
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Se considerarmos todos os possiveis estados que un sistema com N particulas
pode assumir, veremos que se forma um espago com 3 dimensoes para cada possivel
posicao e 3 dimensoes para cada possivel velocidade de cada uma das particulas,
totalizando 6N dimensoes. Chamamos esse espago de espago de cstado do sistema.
Portanto, o estado microscépico do sistema em um dado instante sera representado
por um ponto no espago de estado. Chamaremos esse ponto de I, e a funcao I'(¢)
descreve o desenvolvimento do sistema no tempo.

Os valores medidos a nivel macroscépico de variaveis como a temperatura, pressao,
etc., estao relacionados com valores médios de funcées do estado microscopico [LL58].
Assim, seja X uma quantidade que é fungao do estado microscopico do sistema,
X(T(t),eX a correspondente variavel termodinamica. Devemos entao ter:

X = (X), = (X(D(£))) = lim > /0 "X (T(t))dl (2.1)

T—co T

onde (X); indica média da quantidade X no tempo.

Em mecanica estatistica é mais utilizada uma outra forma de realizacao da média
que apresentaremos agora. Ao invés de lidar com apenas um sistema, e seguir toda
a evolugao temporal do mesmo, pressupomos uma grande quantidade de sistemas
semelhantes quanto ao nimero e tipo de particulas e interacio com o ambiente, mas
estando cada qual em um estado microscépico distinto, e cada sistema sendo comple-
tamente independente dos outros. Esse conjunto de sistenias forma o que é chamado
de ensemble.

Obviamente, cada wm dos sistemas serd representado por um ponto distinto no
espago de estado. Associamos entao, a cada ponto do espaco de estado, uma proba-
bilidade de que esse ponto seja ocupado por um sistema, e formamos com isso wna
fungdo distribuicao de probabilidade, p. )

Conforme os sistemas evoluem independentemente, os pontos que os representam
descrevem trajetdrias nesse espago de estado. Desta forma, a funcao distribuicao
de probabilidade é, em geral, uma funcao do tempo. No entanto, para sistemas em
equilibrio, essa fungéo tende a uma distribuigao de equilibrio, sendo que a forma dessa
distribuigao é determinada pelo tipo de interacdo com o ambiente. Desta forma,
temos uma grande quantidade de possiveis ensembles de equilibrio, sendo que os
mais importantes serao indicados abaixo. Nas descri¢oes abaixo, assumirenmos que os
sistemas podem ser descritos por wna hamiltoniana (ver se¢ao 2.4) H = H(I'), k é a
constante de Boltzmann. T' é a temperatura absoluta, N é o mimero de particulas. V'
o volume do sistema, P a pressao, E a energia total, 1 o potencial quimico especifico
e 6 representa o delta de Dirac.

Ensemble microcanénico : Neste caso, sao considerados constantes N, Ve E. A
funcgao de distribuicao para este ensemble é:

onvE =6(H— F)

,_\
o
ro
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Ensemble canénico : Aqui, consideramos constantes N, Ve T, e a fungao dis-
tribuicao de probabilidade fica:

ONVT = e /T

(2.3)
Ensemble isotérmico-isobarico : Mantém constantes os valores de N, T e P, com
funcao distribui¢ao dada por:

~(H+PV)/kT ‘

ONPT = € (H+PV)/ (2.4)

Ensemble grande canénico : Aqui sao mantidos constantes . Ve T'. A fungao
distribuicao de probabilidades fica:

oy = e~ HHNI/ET (2.5)

Devemos indicar que as expressoes “mantidos constantes” acima nao significam neces-
sariamente que os valores das quantidades fiquem absolutamente invariaveis, mas sim
que as suas médias termodinamicas permanegam constantes, isto é, nao apresentem
tendéncias de longo prazo. Um ponto importante a ressaltar é que os diversos ensem-
bles sao equivalente no limite termodinédmico de nimero muito grande de particulas.
sendo as diferencas entre os valores de propriedades levantadas em todos eles equiva-
lente dentro de um erro da ordem O(1/N) [LL58].

Quanto & questao da equivaléncia entre as médias temporais e a média nos ensen-
bles. ela é abordada nos textos classicos de mecénica estatistica. envolvendo o conceito
de ergodicidade. Somente queremos frisar aqui um ponto importante relativamente a
isso para as simulagoes por computador. Dizemos que um sistema é ergddico quando.
dado tempo suficientemente longo, ele passa arbitrariamente préximo de todos os
pontos no espago de estado onde g ¢ diferente de zero. Seja P a regiao do espaco de
estado onde p é diferente de zero. Se wm sistema parte de condicoes iniciais dadas, e
evolue de acordo com um conjunto fixo de equagdes de movimento, entao é possivel
que ele seja levado ao ponto de partida sem haver passado por toda a regiao P?. Em
tal caso nao-ergddico, os resultados levantados nao seriam representativos do sistema
soly estudo. Além disso. mesmo em sistemas teoricamente ergodicos, o tempo para a
varredura de uma fracao apropriada do espago de estado pode ser extremamente alto,
e portanto os resultados de uma simulacao podem ser parciais. Isso indica o cuidado
que o pesquisador deve ter ao planejar as simulacoes e interpretar seus resullados.

Indiquemos aqui também que o primeiro caso acima. em que o sistema volta para
suas condicoes iniciais, € extremamente improvével, tanto no caso real. como no caso
de simulagao. Dado o carater cadtico do sistema [Hoo86]. por mais particulares que
sejam as condigoes iniciais, as interagoes com o ambiente em um sistema real, que

> B P
2Neste caso. o sistema se encontra num estado metaesidvel.
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representam continuas alteragoes aleatorias no estado microscopico do sistema, garan-
tem a ergodicidade [LL58J3. J4 no caso de simulagao, temos o efeito psendo-aleatério
dos arredondamentos, que possuen agao semelhante. No entanto, esses efeitos nao sao
totalmente aleatodrios?, e portanto, apesar de diminuida, a probabilidade de ocorrer
um ciclo fechado nao é zero.

Além disso, os resultados das simulagoes serao prejudicados nao sé se um estado
totalimente metaestavel for atingido, mas também se um estado “aproximadamente
metaestavel” for atingido. Com isso queremos dizer um estado que apesar de nao se
repetir exatamente, repete-se com pequenas modificagoes, de forma que a maior parte
da amostragem se faz em torno de uma regiao limitada do espago de estado, devido
ao tempo finito de simulacao.

2.2 Simulacgoes de mecanica estatistica

Apresentaremos agora os pontos bésicos relativos as simulagoes para estudos de
necanica estatistica.

Como vimos, existem fundamentalmente dois tipos de realizagao de médias, que
sao as meédias temporais e as médias no espago de estado. Isto gerou duas formas
de simulagao por computador, que sao comumente chamadas dindmica molecular e
método de Monte Carlo.

O método de Monte Carlo, também chamado mélodo de Metropolis, por ter sido
utilizado pela primeira vez nas simulagoes descritas em [MRR*53], parte de uma
tentativa de amostragem direta no espaco de estado. Assim, sao geradas, de acordo
com uma prescrigao estatistica, diversas configuragoes, e os valores das variaveis de
interesse sao calculados para essas diversas configuragoes.

Em dinamica molecular, procura-se executar uma média no tempo, de forma que
um sistema tem uma configuragao inicial gerada, e a partir desse ponto, sua evolucao
temporal é simulada de acordo com as equacdes de movimento. A partir disso se
geram »s dados que podem ser utilizados para o calculo das quantidades de interesse.

Assim, para a execugao de uma simulacao de dindmica molecular, devemos esta-
belecer alguns pontos:

Tipo de particulas : Quais caracteristicas das particulas devem ser introduzidas
na simulagao? Qual seu formato? Quais os potencias de interacao? Existem
algumas restri¢oes a serem aplicadas?

3Dito de outra forma: a probabilidade de o sistema ficar preso num ciclo sem percorrer alguma
regiao do espago de estado é muito menor que a de passar arbitrariamente préximo de todos os
pontos da regiao P.

*0 erro de arredondamento age de forma aleatéria apenas na medida em que ele é um fator
erferno ao problema que esta sendo simulado. Entretanto, como os calculos e arredondamentos sao
deterministicos, se o sistema por alguma razao voltar para o estado inicial, entao ele prosseguira da
mesma forma que anteriormente, isto é, entrard num estado metaestavel.
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Equacdes de movimento : Quais as equagoes que determinam a forma de movi-
mento das particulas?

Levantamento de valores : Como se fazem os calculos das quantidades termodi-
namicas ou outras de interesse?

Condigdes de contorno : Devem ser efetivamente estabelecidas condigoes de con-
torno para a integracao das equagdes de movimento das particulas.

Passaremos agora a abordar essas questoes, e mais algumas de carater prafico,
nas proximas segoes.

2.3 Tipos de particulas

Podemos classificar os principais tipos de particulas utilizadas em simulagoes de
dinamica molecular da seguinte formas:

Esferas rigidas : Uma das formas mais simples de introduzir as interacoes entre as
particulas é considera-las esféricas e rigidas, movendo-se retilineamente entre
colisoes e sofrendo de tempos em tempos colisdes perfeitamente elasticas com
outras particulas. Exemplos de simulagoes com esferas rigidas sao apresentados

numa série de artigos de Alder e Wainwright ([AW59], [AWT70]).

Potenciais suaves : Outra forma de introduzir as interagoes entre as particulas em
uma simulacio é considerando que essas interacbes sejam descritas por uma
funcao potencial continua. Entre os diversos tipos de potenciais utilizados.
citemos o Lennard-Jones, dado pela {6rmula abaixo [AT87]:

12 6
o o

V,»J- = 4e¢ - - — (26)

ri 7 r, 7

onde o é a distancia para a qual o polencial se anula, e ¢ é o valor minimo do
potencial, e o de Stillinger-Weber [SW85]. Absteremo-nos de apresentar aqui a
expressao do potencial de Stillinger-Weber, mas notaremos apenas os seguintes
pontos: é um potencial que considera, além dos pares de particulas, também as
triplas de particulas; e envolve o célculo de exponenciais.

Exemplos de simulacées com o potencial de Lennard-Jones sao as de [Ver67].
O potencial de Stillinger-Weber é utilizado frequentemente em simulagoes em
silicio, onde os potenciais de pares nao atingem bons resultados [BGGTY0].

Sistemas moleculares : Em sistemas que consistem de moléculas com atomos li-
gados quimicamente, a simulagao quantica das ligagoes seria muito dispendiosa
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Figura 2.1: Interacoes de particulas dentro de um raio de corte r,
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computacionalmente, de forma que em geral simulam-se as ligagoes quimicas
como ligagdes rigidas entre os atomos componentes da molécula. Exemplos
podem ser encontrados em [BLQT73] e [STST77].

Um fator de extrema importancia para a organizagdo da simulagao relativo ao
potencial utilizado é a sua distancia de atuagao. Diremos que wum potencial é de curfa
distdncia se ele decai com rapidez suficiente para que as interacoes entre particulas
precisem ser calculadas apenas dentro de um distancia r., chamada raio de corte.
Podemos portanto considerar, no calculo da forga sobre dada particula, apenas as
interacoes dessa particula com aquelas que se encontram a uma distancia menor ou
igual a 7. (fig. 2.1).

O truncamento do potencial em r. apresenta diversos efeitos na simulagao, por
transformar o potencial numa fungao nao-continua. Um dos mais marcantes ¢ a flu-
tuacéo da energia total quando da saida ou entrada de particulas do raio de influéncia
de outras. Estes fatores devem ser levados em consideracio na analise dos resultados
(ver pagina 26).

Os potenciais de Lennard-Jones e Stillinger-Weber sao potencias de curta distancia.
No entanto, as forcas eletrostaticas sao de longa distancia. Se é necesséria a inclusao
de forcas eletrostaticas na simulagao, entao precisam-se considerar as interagoes entre
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todas as particulas simuladas, e ainda, no caso de condigoes de contorno periddicas
(veja se¢ao 2.7), é necessaria também a utilizacdo da soma de Ewald [AT87] para
levar em conta os efeitos das diversas imagens periédicas de cada particula.

Para o potencial de Lennard-Jones costumam ser utilizadas unidades reduzidas,
onde a unidade para energias é de forma que € = 1, a de distancias de forma que
o = 1, e as massas das particulas sao unitarias, m = L. Normalmente, para indicar
que uma quantidade esta expressa em unidades reduzidas, indicamo-la com um aste-
risco. Por exemplo: p*, T*, etc. No entanto, neste trabalho, como lidaremos apenas
com quantidades reduzidas, estas serao expressas sem 0 asterico e, a partir deste
ponto, assumimos que todas as quantidades apresentadas sao reduzidas (a menos que
expressamente indicado em contrario).

Neste trabalho, consideraremos apenas potenciais continuos de curta distancia,
particularmente o de Lennard-Jones, e trabalharemos com sistemas de particulas
idénticas.

2.4 Equagoes de movimento

Para a descrigao do movimento de um sistema de particulas, dispomos de diversos
conjuntos de equagoes. Em primeiro lugar, temos as equacoes de Newton. que em
coordenadas cartesianas ficam:

m,-i"l- = fi (27)

onde o indice i se extende por todas as N particulas do sistema, m; é a massa da
particula 7. r; o vetor que indica sua posicao, e f; a forca que age sobre essa particula.
A forca pode ser calculada por:

o8

f;=-VV (2.8)

onde V é a energia potencial do sistema.

Uma outra formulacao é a de Lagrange. Neste caso, definimos um conjunto de &
coordenadas generalizadas gx, onde G é o nimero de graus de liberdade do sistema, e
uma funcao £ chamada lagrangeana que depende das coordenadas generalizadas e das
velocidades generalizadas que lhe correspondem, g, além do tempo: £ = L£(¢.¢,1).".
Para o presente trabalho, tém interesse apenas lagrangeanas independente do tempo.
As equagoes de movimento ficam, entao:

doc _or_
dt 0q.  Ogr

(C'onstituem-se portanto num sistema de G equagdes diferenciais.

5¢ indica o conjunto de todas as gx. O mesmo vale para ¢.
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A lagrangeana £ pode ser decomposta em duas fungoes, mina dependente unica-
mente das velocidades generalizadas, e outra dependente unicamente das coordenadas
generalizadas:

L(q,q) = K(¢) — V(q) (2.10)
K representa a energia cinélica do sistema, e V sua energia polencial.

Se consideramos um sistema simples de particulas livres, e utilizamos coorde-
nadas cartesianas, entao as equacoes (2.9) se reduzem as equacgoes (2.7). A vantagem
na utilizacdo das equacdes de Lagrange surge quando desejamos impor restrigoes
holondmicas ao movimento de algumas ou todas as particulas. Restri¢oes holonomicas
sao aquelas que estao relacionadas apenas com a geometria do sistema. Este € o caso,
por exemplo, na simulagao de sistemas moleculares com ligagoes rigidas.

Na formulacio de Ilamilton, utilizamos coordenadas generalizadas g, e os momen-
fos associados com elas py, definidos por:

oL
pr = o (2.11)
O
A hamiltoniana H é entao definida por:
Hig,p) =D gxpr — L£(g.4) (2.12)
}\.

sendo que a somatéria se extende por todos os graus de liberdade. As equagoes de
movimento ficam:

aH
— 2.13
gk I (2.13)
g = -8 - (2.14)
aqk

A hamiltoniana definida pela equagao (2.12) normalmente se reduz a energia total
do sistema:

H(g.p) = K(p) + V(q)

Para sistemas sem restricao e utilizando coordenadas cartesianas as equacoes fi-
cam:

[N

ro= pi/m (2.15)
.16)

pi = [i (

o)

Gostariamos de salientar dois aspectos da formulacao das equagoes de movimento
de Hamilton:

e Sao equacdes de primeira ordem no tempo, ao contrario das equagoes de Newton
e Lagrange, que sao de segunda ordem
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e Os papéis desempenhados pelas coordenadas ¢ e momentos p sao simétricos, e
independentes. lsto facilita generalizagoes que serao apresentadas adiante, pois
a derivada de ¢ nao precisa ser necessariamnente i gual a p/m.

Finalmente, citemos a formulagao das equagoes de movimento de acordo com o
principio de Gauss [0086). O principio de Gauss é utilizado quando desejamos a in-
troducéao de restrigdes ao movimento das particulas. Como vimos, as equagoces de La-
grange, e portanto também as de Hamilton, podem lidar com restri¢oes holonomicas
aos movimentos das particulas. Quando queremos lidar com restri¢oes ndo-holonomi-
cas, podemos aplicar o principio de Gauss, que consiste em estabelecer que as forgas
[. necesséarias para garantir as restricoes indicadas devem ser minimas no sentido de
minimos quadrados. Assim, alteramos as equagoes de Newton:

mit; = f; + £, (2.17)

e exigimos que a soma:
2
fci

2m;

>

seja minima.

2.5 Simulacoes dos diferentes ensembles

Clomo veremos adiante, as simulagoes de dinamica molecular lidam, em geral, com
sistemas isolados, sem interacio com o ambiente. As equagoes de movimento de
Newton (2.7). apresentadas acima. sao capazes de gerar, para um sistema isolado.
apenas o ensemble microcandnico. Isto fica patente pelo fato de que a energia total é
conservada pelas equagdes de Newton, e de que o nimero de particulas N e o volume
V sao mantidos constantes durante a simulagao.

Se desejarmos realizar simulagdes sob condigoes de temperatura constante, pressao
constante, etc., devemos introduzir esquemas artificiais nas equagoes de movimento,
de forma a garantir as conservagoes desejadas. Veremos alguns métodos emprega-
dos com esse fim. Apresentaremos apenas métodos para temperatura constante, e
forneceremos indicacdes da literatura sobre métodos para pressao constante.

Re-escalamento de velocidades Neste método, as velocidades sao re-escaladas
apos cada movimento por um fator de (T/T)V/?, onde T é a temperatura desejada.
e T é a temperatura instantanea, calculada de acordo com a equacao (2.29). Esse
método é utilizado freqiientemente durante a termalizagao (ver pagina 25). No en-
tanto. seu uso para dindmica molecular isotérmica nao é adequado devido as con-
stantes e macicas intervencoes no equilibrio do sistema [AT8T].
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O método similar para pressao constante seria o continuo re-cscalamento do voln-
me ocupado pelo sistema (e consequentemente das posicoes das particulas) de modo
a garantir a constancia do valor da pressao.

Método estocdstico Este método pretende simular as interagoes entre as particulas
do sistema e o ambiente. A certos intervalos, é introduzida uma “colisdo™ com o reser-
vatorio. através da sclecao da velocidade de uma molécula aleatoriamente de acordo
com a distribuicao de Maxwell-Boltzmann na temperatura descjada [And80]. A den-
sidade de probabilidade no limite para um grande ntimero de passos de simulacao ¢
a do ensemble canonico [And80].

O problema com este método ¢ na escolha do intervalo médio entre colisoes. Se
esse intervalo for alto, as flutuagoes de energia serdao suaves, mas a dindmica da
temperatura sera dominada pelas caracteristicas préprias das equagoes de movimento.
resultando em uma amostragem que nao difere significativamente daquela realizada
por essas equagoes. (ue resultam no ensemble microcanonico. Por outro lado. se
tornamos as colisdes mais freqlientes, a dinamica da temperatura e do sistema sera
dominada pelas colisoes, e nao pelas interagoes entre as particulas [AT8T].

Para atingir pressao constante, o método consistiria em realizar mudancas es-
{ocasticas no volume do sistema a certos intervalos. Nao temos conhecimento de
nenhuma simulacao que utilize esse método.

Método da restricao Um método de dindmica molecular isotérmica baseado nas
equacoes de movimento de Gauss (2.17) é apresentado em [HLMS2]. e resulta nas
equacoes de movimento:

I",' = p,'/ﬂli (218)
p; = fi—&(r,pp (2.19)

£(r,p) representa o papel de um “coeficiente de friccao”. que é calculado de modo a
manter o valor da temperatura instantanea 7 num valor constante. O valor de £ de
acordo com o principio de Gauss sera:

_ P f;
i IPiP

[EMS3] mostram que estas equagoes amostram um ensemble N1'T -constante. cuja
distribuicao configuracional, isto é. das coordenadas das particulas. é identica as do
ensemble canonico. A diferencas na distribuicao de momentos sao da ordem O(L/N).
devido & equivaléncia entre ensembles.

Também em [EMS3] encontramos uma aplicagao do principio de Gauss para
dinamica molecular com pressao constante.

¢
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Método de Sistema extendido  Um outro método foi introduzido por Nosé [Nos84],
onde as interacdes com um reservatério térmico sao simuladas através da introdugao
de um outro grau de liberdade s, que representa o reservatério. Associada ao reser-
vatorio também existe uma “inércia térmica”, @, que controla a taxa de flutuagao
da temperatura. Associado ao grau de liberdade s devemos introduzir também uwm
“momento” p,. As velocidades das particulas serao relacionadas com as derivadas
temporais e momentos por:

v; = sI; = pi/mis (2.21)

O potencial associado a s sera:
V= (f+1)kgTIns (2.22)

onde [ é o mimero de graus de liberdade e T é a temperatura especificada. O termo
de energia cinética é:

. . )
Ko = 508 =1}/2Q (2.23)

As equagoes de movimento para as particulas ficam:
;= f;/ms® — 231;/s (2.24)

e para o parametro s:

Qi =S mitls — (f + V)kgT/s (2.25)

A Damiltoniana do sistema: H, = K + K, +V + Vs € conservada, o que € util
na verificacao do algoritmo (pag. 26). Em [Nos84], é demonstrado que o sistema
apresenta distribui¢ao candnica nas variaveis r e p/s.

O ajuste do valor do pardmetro @ deve ser cuidadoso. Um valor muito alto tende
a levar o sistema de volta ao ensemble microcanonico, enquanto que uin valor muito
baixo gera fortes oscilagoes de energia, acarretando problemas na termalizagao.

Um método similar para pressao constante foi proposto em [And80], através da
inclusao de uma variavel externa V, que representa o volume. Associada a essa
variavel existe uma “massa” Q. A energia cinética dessa nova variavel é dada por:

- | R
Ky = 5@\/2 (2.26)
e a energia potencial:
Vv = PV (2.27)

Uma generalizagao desse método é o apresentado em [PR80]. que possibilita uma
variacao do tamanho de cada um dos Jados do espaco de simulagao. sendo adequado
para o estudo de mudangas estruturais em solidos.



20 CAPITULO 2. DINAMICA MOLECULAR
2.6 Levantamento de valores

Abordaremos brevemente o método utilizado para o levantamento de caracteristicas
macroscépicas ou estruturais do sistema a partir dos dados produzidos durante a
simulagao. Abordaremos também as correcoes que podem ser aplicadas para melhora
dos valores encontrados. Nao serao citados aqui os métodos de calculo de guantidades
que envolvem flutuagdes ou fungdes de correlagao temporal (veja-se [AT87]).

2.6.1 Quantidades termodinamicas

(lom excecao da energia total, o problema principal para o levantamento de valores
termodinamicos é que eles correspondem a valores médios sobre intervalos grandes de
tempo do ponto de vista microscépico. Assim, é necesséaria a introdugao de definigoes
de valores instantaneos, que possam ser calculados em termos do estado microscépico
do sistema, e que sejam coerentes com a definicao macroscépica das quantidades.
Apresentaremos, a seguir, as férmulas mais utilizadas (ver, por exemplo, [Abr86],

[lloo86) e [ATS8T]):

Energia total

A energia total é simplesimente a soma da energia cinética com a energia potencial:

E=K+V (2.28)

Temperatura Instantanea

A temperatura instantanea é normalmente definida por:

| AR
T = m; Ip:l*/mi (2.29)

onde D é o nimero de dimensdes (2 ou 3), e kg a constante de Boltzmann. Pode-se
mostrar que a temperatura termodinadmica T é a média (temporal ou no espaco de
estado) da temperatura instantanea 7 dentro de um erro da ordem O(1/N).

O termo DN utilizado acima corresponderia mais precisamente ao ntmero de
graus de liberdade do sistema. Assim, para sistemas com restrigoes. devemos alterar
adequadamente a equagao acima.

Pressao Instantanea

Para o calculo da pressao. costuma ser utilizada a expressado da pressao instantanea
P dada por:

P = pkT + W/V (2.30)
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onde V 'e o volume, p 'e a densidade N/V e W é o “virial interno”, dado por [AT87]:

W= %erij'fgj (2.31)

o3>t

onde ry; é a distancia entre as particulas do par iej,fi; éaforca entre as particulas
desse par e as somalorias garantem que cada par seja considerado apenas uma vez.
A pressao P serd entao a média da pressao instantanea P.

2.6.2 Quantidades estruturais

A quantidade estrutural mais comumente calculada em simulagdes de dinamica mole-
cular é a fungdo de distribuigdo radial, g(r), definida como fornecendo a probabilidade
de encontrar um par de dtomos distanciados de r, relativamente a probabilidade
esperada para uma distribuicdo completamente aleatoria.

Para o calculo por computador, consideramos as particulas presentes em uma faixa
pequena Ar de distancia do valor r [Rah64]:

Voon(r)

o 2.32
9(r) N 4rr?Ar (2.32)

onde n(r) é o nimero de particulas situadas a uma distancia entre r e r + Ar de wna
particula dada.

O fator de estrulura, denotado por® S(a), que reflete os componentes de [ourier
das flutuacoes da densidade em liquidos, pode ser calculado através da transformacda
de Fourier, G(a) da fungao de distribuigao radial:

S(a) =1 + pG(a) (2.33)

A funcao de distribuigao radial é relacionada com a fungdo de correlagdo de pares,
h(r), por:

h(r)y=g(r)—1 (2.34)

2.6.3 Corregoes de longo alcance

Uma das fontes de erros comuns em simulagdes de dinamica molecular é a utilizagao
de potenciais de curto alcance com um raio de corte. Muitas vezes é util introduzir
corregdes para compensar a parte correspondente ao longo alcance. As contribuigoes
para energia, pressio, etc, podem ser estimadas para r > 7, usando a aproximacgao
g(r) = 1 nessa regiao [HMS6].

Sq é o espaco reciproco das distancias em relagao a transformada de Fourier, assim como a
freqiiencia é o espago reciproco do tempo.

SERVICO DL E.ovianc i = - O - IFQsC

AR AT 34 10 A WS
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Para o potencial de Lennard-Jones isto nos da:

8 8

Eaw = gnNpre* —gaNpr.™ (2.35)
39 1

Pa, = %-ﬂ\’ﬂ%‘c'g——,g?er?rc"s (2.36)

onde I, é a correcao de longo alcance para a energia total reduzida e P, é a corregao
de longo alcance para a pressao reduzida.

Préximo ao ponto triplo’, as corregoes de longo alcance, principalmente na pressao,
sao extremamente importantes [HM86].

2.7 Condicoes de contorno

Devido ao grande nimero de particulas presentes em sistemas macroscépicos (O(10%)),
mesio nos mais rapidos computadores atuais tem-se de realizar siimulagoes com quan-
tidades comparativamente muito pequenas de particulas (O{10%)). Assim, se tentar-
mos lidar com esse sistema em condigoes de contorno correspondentes a sistemas
reais (por exemplo, considerando as particulas presas em um recipiente fechado. com
ou sem interacao térmica com o ambiente). toda a dinamica do sistema sera domi-
nada pelas interacoes com o ambiente, a menos que lidemos com situagoes especiais,
como por exemplo no estudo de uma pequena gota de liquido, onde as forgas co-
esivas entre as moléculas sao suficientes para manter o sistema durante o curso da
simulagao [AT87].

O modo mais utilizado de minimizar esse problema é estabelecer condicoes de
contorno periddicas, onde o volume do espaco de simulacao é repetido em todas as
direcoes (fig. 2.2). Note que essas condigoes implicam que, quando uma particula sai
por uma das faces, una imagem sua penetra pela face oposta. Vemos que isso leva a
que o momento angular do sistema nao seja conservado [Hoo86]).

Quando se utilizam condigoes de contorno periddicas, entao todas as distancias
calculadas no sistema devem obedecer a convencao de imagem minima, na qual a
distancia entre as particulas 7 e j é calculada entre a particula ¢ e a imagem da
particula j mais proxima de ¢ (ver fig. 2.3).

Fica claro pela fig. 2.2 que o sistema simulado consiste em um sistema periddico
infinito, o que nao é o caso de sistemas reais. Um efeito notdrio disso é que a fungao
de distribuicao de pares nao € mais perfeitamente esférica. Um estudo tedrico sobre
os efeitos das condigoes de contorno periddicas é apresentado em [PHS1].

Outras formas de condigoes de contorno podem ser uteis, de acordo com o tipo de
simulagao desejada. Veja-se por exemplos os levantamentos em [Abr86] e [ATS7].

‘O ponto triplo é o ponto de co-existencia das fases gasosa, liquida e sélida.
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Figura 2.2: Repetigao do espago de simulagao em condicoes de contorno periodicas
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Figura 2.3: Convengao da imagem minima sob condigoes periddicas: no caso 7,, a
distancia se calcula no espaco normal, enquanto que no caso 7y a distancia utiliza
uma imagem de uma das particulas
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2.8 Consideragoes adicionais

Para finalizar nossa introducao as simulagoes de dinamica molecular, enfocaremos
alguns aspectos do processo de simulagao.

2.8.1 Configuragao inicial

A integracao das equagoes de movimento implica no fornecimento de um conjunto de
condicoes iniciais para as equagdes diferencias. Normalmente isso é fornecido como
posicoes e velocidades iniciais das particulas, ou entao como posigoes em dois instantes
consecutivos.

Pode-se mostrar que, a menos para condigdes muito especiais (ver secao 2.1) as
condicoes iniciais fornecidas nao sdo importantes [LL58], desde que se simule uma
extensao de tempo suficiente para o sistema amostrar uma regiao significativa do
espaco de estado.

Normalmente, as particulas sao distribuidas inicialmente numa distribuicao cibica
de face centrada, com as velocidades escolhidas aleatoriamente dentro de uma dis-
tribuicao gaussiana. A distribuigao de Maxwell-Boltzmann é atingida apés um perfodo
de termalizacao.

2.8.2 Termalizagao

Apesar de, como citado acima, as condigdes iniciais do sistema nao serem importantes.
ainda assim durante um certo intervalo de tempo imediatamente apds o inicio da
simulacao as condicdes do sistema serao dominadas pelas condigoes iniciais, isto é.
havera uma forte correlacao entre o estado do sistema e o estado inicial.

Desta forma, é necessério permitir-se um periodo de termaliza¢do, durante o qual
nao serao realizados levantamentos nos valores do sistema. Esse periodo é relacionado
com o tempo de relazacdo do sistema [LL58].

A determinacio do tempo de duracao do periodo de termalizacao nao € simples.
Sabe-se [AT87] que as quantidades termodindmicas atingem os valores de equilibrio
antes das quantidades estruturais. Assim, um método de determinar o periodo de
termalizacdo pode ser através da monitoragao destas ultimas. Em geral, escolhe-
se a priori um intervalo que seja suficientemente grande para se ter certeza de que o
sistema entrou em equilibrio, e realiza-se a simulagao por esse intervalo semn realizacao
de nenhum levantamento.

Um método que pode facilitar a termalizagao é o re-escalamento de velocidades
durante a fase inicial desse periodo, de forma a manter uma alta temperatura (por
exemplo, T = 5, para um sistema de Lennard-Jones). Isto facilita os processo de
desmanchamento das configuragoes iniciais das particulas. Apds uma tal fase com
temperatura elevada, as velocidades sao re-escaladas uma ultima vez de acordo com
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a temperatura descjada para a simulagéo. e entao € deixado um perfodo menor de
termalizagao para a estabilizagao da distribuicao de velocidades.

2.8.3 Conservacao da energia

Apos o desenvolvimento do algoritmo de simulagao, é 1til realizar-se alguns testes
para verificar a sua validade. O teste mais comumente utilizado é a verificacao da
conservacao da energia total.

Numa simulacio microcanonica, a energia total deve ser conservada, e em alguns
outros esquemas de simulagao (como o de Nosé), dispomos de uma hamiltoniana
que deve ter o valor conservado. Obviamente, o algoritmo utilizado para a inte-
gragao numérica apresenta problemas de aproximagao, conforme veremos no capitulo
seguinte, que fazem com que o valor da energia nao seja completamente conservado.
No entanto, ela deve apenas flutuar em torno de um valor médio. Também a in-
trodugao de um raio de corte faz com que haja uma mudanga descontinua no valor da
energia potencial quando duas particulas se afastam mais do que 7. Esse problema
pode ser contornado fazendo o célculo de um potencial sem descontinuidade, que con-
siste no mesmo valor do potencial mas subtraido do valor de potencial em r.. Lsse
potencial sem descontinuidade, que pode ser facilmente calculado a partir do poten-
cial normal se sabemos o nimero de pares interagentes em um dado instante [AT87).
pode entao ser utilizado para o teste da conservagao de energia.

O teste da conservacao da energia total nao é infalivel, como demonstrado em
[Gre90], mas é ainda assim o mais utilizado devido a facilidade de implementagao e
grande sensibilidade a diversos tipos de erros no algoritmo.

2.9 Conclusao

Vimos os pontos principais a serem considerados numa simulagao de dindmica mo-
lecular, quais sejam: o tipo de particulas utilizadas, as equagoes de movimento, as
condigdes de contorno e a forma de calculo de alguns valores e caracteristicas do
sistema A partir deste ponto, nos restringiremos ao estudo de particulas de Lennard-
Jones que se movem de acordo com as equagoes de Newton, sujeitas a condigoes de
contorno periodicas.

No préximo capitulo, estudaremos os fatores ligados a implementagao numérica e
ao algoritmo de integragao das equagdes de movimento escolhido para as simulagoes
neste trabalho.



Capitulo 3

Discretizagao e representagao de dados

C'onsiderando o problema de interesse estabelecido no capitulo anterior, procederemos
agora a uma analise de sua discretizagao, representagao dos dados e forma de calculos
para a implementagao em computador.

3.1 Integracao das equacgoes de movimento

Clomo vimos no capitulo anterior, as equagoes de movimento constituem-se em umn
sistema de equagdes diferenciais. Para a simulagao por computador, precisamos.
portanto, estabelecer uma forma de integracio numeérica dessas equagoes. Dentre os
diversos métodos descritos na literatura (veja por exemplo [DB74}) comentaremos
aqui somente trés: o de Runge-Kutta, por ser muito difundido fora do campo de
dinamica molecular, e os métodos preditores-corretores de Gear e de diferenca central
de Stdrmer, por serem os mais utilizados em dindmica molecular.

Durante a discussao, simplificaremos a notagao do sistema de equagoes diferenciais
a serem resolvidas, indicando-as nas seguintes formas vetoriais. Para as equagoes de
primeira ordem (por exemplo as de Hamilton, eqs. (2.13) e (2.14)):

Y _¢

7 (y) (3.1)

onde y representa um vetor com coordenadas e momentos das particulas: y =
(q1+ G2+ ---» GN> P15 P25 ..,pn)T e f uma fungdo desse vetor, que corresponde as veloci-
dades e as forcas. Para equagdes de segunda ordem. como as de Newton (eq. (2.7)):

d*y .
—_— = 39

Naturalmente. o sistema de equagdes diferenciais serd resolvido recorrendo-se a
aproximagoes por intermédio de equagoes de diferenca. Assim, o tempo sera dis-
cretizado e representado por:

t, = nAt (3.3)
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onde 1,, é o tempo discreto e At é o intervalo de discretizacao. Também, os sucessivos
valores das variaveis serdao representados por Yy, indicando uma aproximagao para
y(ty).

Clomentaremos para os diversos métodos os seus erros globais, que consistem nos
crros na avaliacao de y durante o desenrolar de uma simulacio completa, isto é, para
dado intervalo de tempo simulado. Este valor é chamado 770 global em contraposicao
ao erro local, que é o erro envolvido no calculo de um passo do valor de y devido a
aproximagao da equagao diferencial por uma equagéao de diferengas.

3.1.1 Método de Runge-Kutta

O método de Runge-Kutta consiste em calcular o valor de f(y) em pontos préximos
& curva de solucao, e combina-los de forma apropriada.
Uma forma possivel é apresentada nas equagoes abaixo:

k1 = Atf(yn)

1
ky = Atf(yn+3ki)

1
ka = Atf(y.+ 31(2)
ky = Atf(yn + kB)
1
Ynt1 = Yn -+ 6(k1 + 2k, + 2ks + ki) (3.4)

O erro global de aproximagao deste método é O(AtY).

3.1.2 Maétodo preditor-corretor de Gear
Os métodos do tipo preditor-corretor se baseiam no seguinte processo:

1. E realizada uma previsio do valor de yn41, levando-se em consideracao o com-
portamento do sistema em instantes anteriores

E\D

Clom base no valor previsto, é calculada a fungao f
3. O valor de f é utilizado para realizar uma corre¢do do valor previsto

4. Os dois passos anteriores podem ser repetidos iterativamente, usando de cada
vez o dltimo valor calculado como valor previsto, até que se consiga uma con-
vergéncia, isto é, até que a corregao necessaria seja suficientemente pequena

Os diversos métodos preditores-corretores se distinguem tanto pela forma de rea-
lizar a predigdo como a corregao. Comentaremos aqui a formulacao de Nordsieck
para o método de Gear [AT87] de ordem 4, aplicado a uma equagao diferencial de
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segundo grau (eq. 3.2). Neste caso, as informacoes sobre o comportamento anterior
do sistema sao representadas pelo armazenamento de y e suas derivadas primeira,
segunda e terceira, que representaremos respectivamente por y’, y" e y". A fungao f
é relacionada com a “aceleragao” (y”).

O valor previsto sera:

At? At
Vp = Ynt Oyt Vot < Y
At?
Yy = Yn+ Aty =Yy
Y, = yn+Aty,
Vo= v (3.5)
e a correcao aplicada:
At?
n — AV
HAt
Yos1 = y;+’—1-2—Ay"
Yoy = Yy +AY
1 o
Yng1 = )’;,"-{-EA"y (3.7)

sendo que denotamos por Ay” a diferenga entre o valor previsto y, e o valor calculado
a partir de f(y,).

As formulas acima de preditores e corretores apresentam precisao suficiente para
(ue um unico passo de corregao seja suficiente para a maioria dos casos. De fato,
a utilizacdo de mais de um passo de corregao nao acrescenla melhora de precisao
suficiente para justificar o aumento do niimero de calculos de f, sendo mais justificada
wma diminuicio no valor de At [VH87]. Também, o aumento do grau do polinémio
de predicao, egs. 3.5, nao compensa para dinamica molecular [AT8T].

O erro global de um preditor-corretor como acima é O(At).

3.1.3 Método de diferenga central de Stormer

O método de diferenca central de Stormer é utilizado para a resolucao numeérica de
equacoes diferenciais de segunda ordem, da forma (3.2). Consiste em aproximar a
derivada y'(1,) por:

Yn+1 — Yn
"t,) = ———— 38
Y (ta) 5A7 (3.8)
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A equacao de diferengas para o sistema fica:

Ynt1 = 2¥n — Yn-1 + AUf(y) (3.9)

Este método foi introduzido em simulagoes de dindmica molecular por Verlet
[Ver67], e desde entao tem sido muito utilizado, em diversas variantes.

Uma das variantes, conhecida como leap-frog, procura contornar um problema
numérico que pode ser reconhecido quando verificamos que na eq. (3.9) temos a
soma de quantidades O(At°) com uma quantidade O(At?), o que pode resultar em
imprecisoes numéricas quando o valor de At é pequeno. No esquema lcap-frog isto €
contornado pelo uso das seguintes equagoes:

y;+1/2 = y;_1/2+Atf(yn)
Ynt1 = yn—i—Aty:H,l/? (3.10)

Neste caso, a soma de valores sempre envolve quantidade O(At?) com quantidades
O(At).

No entanto, as duas variantes acima ainda apresentam um problema: a forma de
gerenciamento da velocidade y'. No primeiro caso, as velocidade nao sao introduzidas.
a pesar de poderem ser calculadas de forma indireta por (3.8). No segundo caso. as
velocidades sao introduzidas. mas nao estao em fase com os valores das posigoes e
de f. Uma variante, chamada método da velocidade, que elimina as duas dificuldades
simultancamente foi proposta em [SAHWS82]:

, At
y;+1/2 = yn""'?f(yrt)

At
Yosr = Yurjp + 5 E(Vne) (3.11)

Todas essas variantes sdo numericamente equivalentes, a menos de erros de trun-
camento e arredondamento, apresentando um erro global O(At?).

3.1.4 Comparagao dos métodos

Nao existe, em principio, nenhuma vantagem completa de um dos métodos sobre todos
os outros. o que fica demonstrado pelo fato de que todos esses métodos. bem como
ainda outros, tém sido utilizados com sucesso em simulagoes de dindmica molecular
por diversos pesquisadores. No entanto. vamos apresentar agora alguns fatores que
podem levar i escolha entre os métodos apresentados, bem como indicar as razoes do
método escolhido para este trabalho.

Os critérios normalmente empregados na escolha de um método de integragao das
equacoes de movimento sao as seguintes:
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Precisao A ordem de grandeza dos erros introduzidos na aproximagao das equagoes
Espaco Espaco de memoria necessario para armazenar os valores ulilizados

Facilidade de implementagao que redunda em simplificagao do cédigo e diminuigao
da carga computacional

Fidelidade ou auséncia de introducao de caracteristicas nao existentes no sistema
fisico sob estudo

A precisao, ou dependéncia do método com o valor de At é extremamente impor-
tante, pois, se o método permite valores grandes de At, o nimero de passos para a
simulacao de um dado intervalo de tempo pode ser diminuido, mantendo-se a mesma
precisao nos resultados. Isto esta relacionado com o erro global do método, que foi
indicado acima para cada um deles. Como vimos, o que apresenta maior erro global
¢ o de Stormer. Isto nao ocorre, no entanto, para todos os valores de At. Quando
o Af utilizado é acima de certo valor, o método de Stormer passa a ser vantajoso,
conforme indicado em [AT87] e [VIST], que apresentam avaliagoes da precisao de
alguns métodos.

Clom relaciao a espago. 0 mais econéomico deles é o de Stormer. que exige o ar-
mazenamento simultaneo de valores de y, y' e f. Ja os de Runge-Kutta e Gear de
ordem 4 exigem o armazenamento simultaneo de 5 conjuntos de dados: y,y', y". y"”
e f para o método de Gear ey, ki, ks, ks, k4, para o de Runge-Kutta.

O método que apresenta implementagoes e calculos mais simples é sem duvida o
de Stormer. O de Gear apresenta uma implementagao um pouco mais complexa. e
introduz o célculo de uma quantidade maior de varidveis. Ja o de Runge-Kutta é o
mais complexo dos trés, além de implicar uma quadruplicagao do célculos das forgas,
que representa a parte de maior demanda computacional em dindmica molecular.
Deixemos claro no entanto que os calculos adicionais do algoritmo de Gear em relagao
ao de Stormer nao implicam em wim aumento significativo no tempo de processamento,
justamente devido ao falo de que a maior parte desse tempo sera dispendida no calculo
das forcas, em qualquer dos casos.

(‘om relacao a introdugao de caracteristicas nao presentes nos processos fisicos sob
simulacao, isto é algo cujo estudo ainda nao se encontra completo. Notemos apenas
alguns fatores: o método de Stormer € reversivel no tempo, o mesmo nao acontecendo
com o método de Runge-Kutta, ou mesmo com o de Gear quando realizado um tinico
passo de correcao [VH8T]. Ainda, foram encontradas anomalias na simulagao de um
sistema simples (péndulo fisico) com um algoritmo preditor-corretor (diferente do
apresentado), que nao surgiram com a utilizacio do algoritmo de Stérmer [Mil91].

Clom relacao as diversas variantes do método de Stormer, elas sao, como foi dito
acima. numericamente equivalentes. de forma que a escolha entre uma delas deve ser
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determinada por outros fatores. A forma mais atrativa parece ser o método da ve-
locidade, pela forma como gerencia simultaneamente o problema do arredondamento
e do calculo da velocidade, o que o torna mais adequado para a implementacao dos
diversos esquemas de simulagao dos ensembles nao-microcanénicos [And83).

Neste trabalho, onde o enfoque principal é no estudo dos fatores relativos a pa-
ralelizacao, a escolha de um ou outro método de integragao é indiferente. Optamos
cntao pela implementacao da variante da velocidade do método de Stormer, por ser
de implementacao extremamente simples e bastante versatil. Além disso, a forma
como os calculos sao realizados nessa variante é semelhante & que ocorre nos métodos
preditores-corretores, podendo inclusive ser considerado como um meétodo preditor-
corretor simples, onde a corregao é aplicada apenas sobre as velocidades [AT87]. Isto
facilita a transi¢ao do programa para um meétodo preditor-corretor mais preciso caso
haja necessidade.

3.2 Representacao dos dados e calculo de valores

Analisaremos agora alguns aspectos relativos a representacao dos dados no computa-
dor e consideracoes afins.

Em primeiro lugar. vamos discutir o nimero de bits utilizado na representagao
dos dados. Para a implementacgao deste trabalho. escolhemos uima representacao de
32 bits para posi¢oes, velocidades e aceleracoes, e 64 bits para energias (cinética e
potencial). Apresentaremos as razdes (ue nos levaram a essa escolha.

A representacao padrao IEEE-754 para nimeros de ponto flutuante de 32 bits
garante um maximo de 7 digitos decimais corretos em qualquer operagao aritmética.
Esta precisao é insuficiente para o cdlculo das energias em sistemas com muitas
particulas. Assim, por exemplo, para o calculo da energia cinética, num sistema
com N = 10° teremos apenas dois digitos significativos do valor da energia cinética
de cada particula considerados na soma total. O caso € ainda pior para o calculo da
energia potencial, onde precisamos considerar o potencial de cada par de particulas
interagentes. Por exemplo, numa densidade de p = 0.8, o nimero de pares intera-
gentes (para o valor de N acima) sera aproximadamente 2.5-10° (caso tridimensional),
ocasionando sérios problemas no calculo. Assim, decidimo-nos pela utilizacdo de uma
precisao de 64 bits para essas variaveis.

A escolha de uma precisao de 64 bits para variaveis escalares como a energia nao
representa grande demanda de memoéria. No entanto, o mesmo ja nao ocorre para
variavels vetorials, como as posicoes, velocidades e aceleragoes. O armazenamento
dessas variaveis é responsavel por praticamente toda a utilizacao de memoria de um
programa de dinamica molecular. Assim, a utilizacao de uma precisao de 64 bits
implica na possibilidade de armazenamento da metade do numero de particulas com
relacao a utilizagdo de uma representacao de 32 bhits, para uina mesma quantidade
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de memoria. Fsta é uma das principais razoes que nos levaram a escolha de nma
precisao de 32 bits para essas variaveis. A outra é o falo de que a grande maioria
dos calculos realizados sao operacoes sobre os valores dessas variaveis, e portanto a
utilizacao de 32 bits representa grande economia de tempo de computagao em relagao
a 61 bits. Devemos, é claro, justificar essa escolha mostrando que nao implica em
erros inaceitaveis na simulagio.

(‘o relagao as posicoes, raramente se justilica a utilizagao de uma precisao maior
do que 32 bits, visto que o caracter cadtico do sistema implica em que as trajetorias
calculadas para as particulas irdao apresentar divergéncias exponencialiente crescentes
com o tempo [[10086], de forma a rapidamente eliminar a vantagem de algumas
casas a mais de precisao. Somente é necessario manter-se a precisiao nos valores da
posicio devido a necessidade de calculo de fatores de correlagao temporal, e portanto,
solugoes aproximadamente exatas sao necessarias apenas por tempos comparaveis
com os tempos de correlagio de interesse. Para o célculo de médias estatisticas,
basta que o sistema faga uma amostragem correta do ensembles correspoudente (em
geral o microcaudnico) [AT87]. Obviamente, maiores ervos nos calculos das trajetorias
sao introduzidos pelo método de integragao utilizado do que pelo arredondamento que
ocorre na aproximacao de 32 bits.

Ja com relagao as velocidades e aceleragoes, deve ser tomado mais cuidado. Isto
decorre do fato de ue os seus valores aparecem nas equagoes de integracao multiplica-
dos por latores que envolvem poténcias de Af. Desta forma, se a precisao utilizada no
calculo dessa equagao lor baixa, e o valor de AL muito pequeno, entao a inlluéncia da
aceleracgao pode ser desprezada no arredondamento. No entanto ainda aqui notamos
que, de qualquer forma, diversas casas decimais do valor da aceleracao e da veloci-
dade serao perdidos no arredondamento desse calculo devido a diferenga de escala
determinada pelos [atores de At.

Para ilustrar os pontos indicados, veja a tabela 3.1, onde sao apresentados os
resultados da lutuagao média quadratica da energia para uima mesma shimulacao, emn
32 e 64 bits. Veja que os valores sao praticamente idénticos. De [ato, as diferengas
ocorreram no maximo na oitava casa decimall.

3.3 Implementacao das condigoes de contorno periodicas

Normalmente, para a implementagao de condigoes de contorno periodicas, o processo
utilizado é o seguinte:

I. As coordenadas de todas as particulas sao normalizadas de forma que a “caixa”
de simulagao (o espago disponivel para as particulas) tenha suas dimensoes

'Em ambas as simulagdes, for ilizad recisoes de 64 bi g : name I
) s as simulagoes, foram utilizadas precisoes de G4 bils para o armazenamento dog to-
talizadores, conforme discutido acima. Também os valores de posi¢oes foram armazenados numa
representagio inteira, conforme sera discutido no proxino item,

~
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Tabela 3.1: Levantamento da flutuagao média quadratica da energia para simulagoes
com 32 e 64 bits. O ponto de simulagao corresponde a p = 0.8442 e T = 0.524, com

2048 particulas. A simulgao envolveu um tempo total ¢ = 1.0.

[ &/ | N, | 32 Dits 64 Dits

0.03125 321 0.0057136688 | 0.0057136758
0.015625 64 | 0.0011171688 | 0.0011171694
0.0078125 128 | 0.0002785567 | 0.0002785585
0.00390625 256 | 0.0000699587 | 0.0000699578
0.001953125 512 | 0.0000178181 | 0.0000178170
0.0009765625 | 1021 | 0.0000043881 | 0.00000-:3839
0.00048828125 | 2048 | 0.0000010991 | 0.0000010944
0.000244140625 | 4096 ] 0.0000002649 | 0.0000002546

unitarias. Isto é feito distribuindo as coordenadas no intervalo [—1/2,1/2), ou,
mais frequentemente, [0, 1), Escolhieremos aqui este tltimo caso.

2. Apos o calculo da nova posigao das particulas, o resultado deve ser novamente
normalizado, o que é feito pelo calculo:

&=a— |
onde [x] indica o maior inteiro menor que .

No caso da lingnagem occam utilizada neste trabalho, existe um método mais
eficiente e preciso de lidar com as condi¢des de contorno periodicas que consiste no
seguinte:

1. Normalizar as coordenadas de [orma que fiquem distribuidas entre —23! e 231 —1.

2. Representar os valores das coordenadas normalizadas pelos valores infeiros de
32 bits correspondentes

3. Av realizar o calculo das novas posigoes, utilizar as operagoes PLUS e MINUS, e
realizam respeclivamente a soma e a subtragiao de forma circular sobre 32 hits,
isto é, temos (2%! — 1)PLUS | = —231,

Desta forma, nao € necessaria a continua renormalizacao das coordenadas, que
ja se apresentamm normalizadas apds os calculos, evitando assim as conversoes para

2A notagao [0, 1) indica que o 0 é incluido no intervalo, enquanto o 1 é excluido, de acordo com
convencao padrao na matematica

~
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Tabela 3.2: Comparacio de armazenamento de posigoes em inteiro ou ponto flutuante
(real). p = 0.8442, At = 0.001, 1000 passos de simulagao, N = 2048

| ‘ Inteira ] Real ]
Tempo de processamento (min) | 17.1 18.8
Flutuagao da energia | 4.49-107° | 4.60 - 106

inteiro e operagoes extras. Outra vantagem € que, como nas posicdes o expoente
nao é significativo, sendo relevante apenas o valor da mantissa do niumero de ponto
flutuante, entao este método representa um aumento de precisao na representagao das
posicoes, pelo aproveitamento das posi,c oes normalmente ocupadas pelo expoente
para a representa,c ao da mantissa.

Para demonstrar esse pontos, realizamos due< simulagoes idénticas em todos os
aspectos, a nao ser que uma utilizou a representacao inteira, e outra a representagao
em ponto flutuante tradicional. Os resultados estao na tabela 3.2. Note-se que apesar
da vantagem representada pela utilizacao de inteiros, ela nao é tao significativa, pois
a diferenca de tempos entre os cdlculos inteiros e reais no transputer utilizado neste
trabalho nao é grande.

3.4 Consideracoes adicionais

Uma forma comumente utilizada de agilizar o calculo em simulacoes de dinamica
molecular é o uso de uma tabela de look-up para o calculo do potencial interparticulas
e a forga.

£ construida uma tabela que dé o valor do potencial em fungao do quadrado da
distancia entre as particulas. O espagamento da tabela, que corresponde a diferenga
entre os valores da distincia quadratica para duas entradas consecutivas na tabela
é em geral fixo, mas pode também ser feito variavel, de acordo com o método de
interpolagao atilizado. O valor desse espagamento deve ser determinado de acordo
com o erro aceitiavel para a simulagdo em vista, e pode ser calculado através de
expressoes de erro maximo, como apresentadas por exemplo em [DBT74], ou através
da realizacao de algumas simulagoes de teste.

Para o calculo da forca, pode também ser construida uma tabela adicional, mas
em geral é mais eficiente o uso da mesma tabela. e a diferenciacao da férmula de
interpolacao para o potencial, como sugerido em [ATS87].

O uso de uma tabela de look-up é particularmente ttil quando o potencial é descrito
por uma funcao complexa, por exemplo, envolvendo exponenciais, como o potencial
de Stillinger-Weber. No caso do potencial de Lennard-Jones. o seu uso resulta inefi-
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Tabela 3.3: Comparagao de precisao e tempo de processamento entre tabela de look-up
e calculo direto para o potencial de Lennard-Jones.

r | Calculado ] Look-up#l
Energia -1.76196 | -1.76194
Desvio da energia 0.00028 | 0.00027
Tempo (s) 1.01 1.21

ciente. devido & simplicidade de célculo desse potencial. Para demonstrar esse ponto,
realizamos uma simulacio utilizando interpolagao quadratica em uma tabela de look-
up, e calculo das forgas por derivagao. A separacgao entre entradas da tabela foi de
0.0102. A tabela 3.3 mostra os valores de energia média, desvio padrao da energia
e tempo de processamento médio por passo de simulacio, tanto para uma simulagao
com caleulos diretos como por tabela de look-up. Note-se que os valores de energia e
desvio-padrao sao praticamente idénticos, o que indica que o uso da tabela nao afe-
tou adversamente o desempenho do sistema. No entanto, o tempo de processamento
cresce aproximadamente 20% com o uso da tabela.

3.5 Conclusoes

Estabelecemos neste capitulo a forma de aproximagao numeérica a ser utilizada neste
trabalho e a representacao dos dados. Fagamos um resumno dos pontos principais:

e Para a solucao das equagdes diferenciais sera utilizada a variante da veloci-
dade do algoritmo de Stormer, devido a combinar adequadamente fatores de
simplicidade, versatilidade e precisao

e A representacao de posicoes, velocidade e aceleracdes utilizara 32 bits, devido
4 pouca vantagem na inclusao de uma representagao de 64 bits, que nao com-
pensa o grande aumento de memoria requerido. Deixamos uma representagao
de 64 bits apenas para os totalizadores de energias e virial.

e As posicdes serao armazenadas em Inteiro, ao invés de ponto flutuante. o que
representa uma melhora de precisao, além de simplificar o processo de imple-
mentacao de condigdes de contorno periédicas em occam

e Nio serd utilizada uma tabela de look-up para o célculo de potencial e forca

Com esses fatos estabelecidos, passaremos no préximo capitulo ao estudo do al-
goritmo a ser utilizado e a forma de paralelizacao.



Capitulo 4

Paralelizagao

Nos capitulos anteriores procedemos a delimitagao do problema e a escolha dos algorit-
mos e representagoes numéricas da implementagao. Este capitulo trata do algoritmo
utilizado e da paralelizagdo para a implementagdo em uma rede de computadores
que traballia sob o paradigima de passagem de mensagens, como é o caso da rede de
transpulers escolhida.

4.1 Algoritmos para a otimizacao do calculo de forgas

Em um trabalho anterior [1ra89], discutimos e analisaimos diversos algoritinos para
dinamica molecular. Apresentaremos aqui um breve resumo dos principais pontos
dessas discussoes, de forma a basear a escollia do algoritmo para este traballo.

Primeiramente, deve-se notar que o ponto crucial em termos de consumo de tempo
de computagao numa simulagao de dinamica molecular se refere ao célculo das forgas.
Assim, um bom algoritmo deve se aproveitar ao maximo do curto alcance das forgas
envolvidas e realizar o calculo das forgas apenas entre os pares de particulas que se
encontram a distancias menores que o raio de corte 7.

Mas mesmo com o calculo das interagoes apenas de particulas a distancias menores
que r., ainda resta um problema: como encontrar as particulas que eletivamente
interagem. O método direto seria calcular a distancia entre todos os possiveis pares
de particulas, mas isso é insatislatorio, pois esse calculo de distancia cresceria com
N2,

Os dois métodos mais conhecidos de lidar com esses problemas sao o8 de tabela de
vizinhos e o algoritmo de células', que passaremos a descrever.

TEm [Ira89] chamaios este algoritimo de algoritmo de granulagdo grosscira. Neste trabalho esta-
mos utilizando o termo células, mais de acordo com o costumeiro no campo de dinamica molecular:
linked cells method. O linked foi retirado por nao fazer parte essencial do método, mas apenas
representar uma forma de implementagao.

N
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4.1.1 Algoritimo de tabela de vizinhos

O algoritmo chamado tabela de vizinho ou, mais extensamente, tabela de vizinhos com
atualiza¢do infregiente, foi inicialmente proposto por Verlet [Ver67]. A idéia central
desse algoritimo é formar uma lista das particulas que interagem com cada particula
dada. Como as particulas nao apresentam grandes deslocamentos por diversos passos
de simulacao, essas listas nao precisam ser alteradas a cada passo, 1mas apenas a certos
intervalos, isto é, a atualizacao da tabela de vizinhos é infreqiiente.

A atualizagio pode ser realizada de mancira infregiiente desde qne as listas de
vizinhos nao incluam apenas as particulas dentro de uma distancia r. da particula
dada. mas sim de umna distancia 7, > .. A diferenga r, — . determina o nimero de
intervalos que a simulagao pode prosseguir sem atualizagiao da tabela. Esse mimero
de intervalos pode ser tanto fixo como variavel. No trabalbo original de Verlet, esse
nimero era fixo, escolhido de acordo com uma avaliagao com ampla margem de se-
guranga [Ver67]). No entanto, um método também possivel é ficar monitorando os
deslocamentos das particulas, e realizar uma atualizagao quando o maior desloca-
mento chegar no valor da diferenga r, — r. [AT87].

Assim, o lempo de processamento é, durante a maior parte da simulagao, propor-
cional a N, sendo que somente nos instantes em que é necessaria a atualizagao da
tabela de vizinhos temos um tempo proporcional a N2,

(‘omo vimos em [1ra89], os pontos fracos deste método sao:

e Resta wua fase do algoritimo proporcional a N2, o que significa que essa fase
sera dominante para grande nimero de particulas, apesar de ser pequena quando
lidaios com poucas particulas

e A fase de atualizacio da tabela de vizinhos é uma fase global, isto é, sao
necessarias informacoes de todas as particulas, o que dificulta a paralelizacio

4.1.2 Algoritino de células

Um outro método, proposto originalmente por Quentrec e Brot (citado em [AT87]), e
também estudado em [Ira89], é o de células. Consiste em dividir o espago simulado em
células, que tém como lado wn valor igual ou maior que r¢, de forma que, ao se desejar
encontrar as particulas interagentes com dada particula, basta procura-las na mesma
célula da particula ou em uma das células vizinhas imediatas. A fig. 4.1 demonstra
isso. C'omo as [or¢as entre duas particulas interagentes sao simétricas, basta calcular
uma tnica vez para cada par de particulas. Desta forma, apenas metade dos vizinhos
precisain ser considerados, como por exemplo indicado na figura 4.2.

O nimero médio de particulas por célula depende apenas da densidade, em geral
constante, de forma que o tempo de busca de interagentes sera proporcional a V.

N
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Figura 4.1: Divisao do espago de simulagao em células e busca das interagentes nas
células vizinhas

Figura 4.2: Varredura de metade das células vizinhas a uma dada célula. O hachurado
simples indica a célula central, e o hachurado duplo indica as células vizinhas que
devem ser varridas.
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Tabela 4.1: Tempos de processamento médios em 128 passos com p = 0.8442 e
N = 2018 num sistema bidimensional, para o algoritimo completo e o algoritmo sem
redistribuicao.

L_ Algoritmo | Tempo de um passo (s) |

Completo 1.017
Sem distribuigao 0.953

Clomo demonstramos em [Ira89], este algoritmo é preferivel ao de tabela de vi-
zinhos para grandes quantidades de particulas, apresentando ainda a vantagem de
facilitar a paralelizagao, pois cada processador pode licar encarregado de uma parte
das células, necessitando comunicar-se apenas com processadores vizinhos, como ve-
remos com mais detalhes adiaute.

Naturalmente, podemos utilizar atualizacao infreqliente também para este método,
desde que o tamanho de cada célula seja feito suficientemente maior que o valor de
e, de forma que a distribuigao das particulas pelas células seja realizada apenas es-
poradicamente. No entanto, neste algoritmo isto nao representa vantagem tao grande
como no de tabela de vizinhos, pois a distribuigao das particulas pelas células depende
apenas do valor das coordenadas de cada particula, e portanto é proporcional a N.
Além disso, isto poderia implicar a necessidade de aumentar o tamanho da célula o
que resultaria num aumento do tempo de execugao. Como veremos no capitulo 5, a
determinagao do tamanho de cada célula depende de diversos fatores, de [orma que
pode ocorrer de nao ser necessario o aumento do tamanho da célula.

Para comparagao, realizamos duas simulagoes idénticas, mas em uma delas elimi-
nando a parte de redistribui¢ao das particulas pelos grao, durante todo o processa-
mento, somente com o intuito de comparagao de tempos, e sem nos preocuparmos
com a possibilidade de introdugao de erros no resultado. A tabela 4.1 apresenta os
resultados. Como vemos, o tempo gasto com a redistribuigao € da ordem de apenas
6% do tempo total. Nao sao esperadas alteracoes significativas deste valor com o
aumento do numero de particulas.

4.1.3 Combinagao dos algoritmos

Propostas tém sido apresentadas de combinagao dos dois meétodos acima, de forma
que:

1. Inicialmente se faria a distribuicao das particulas por células

2. Em seguida, com base na distribuigao em células, se levantaria uma tabela de
vizinhos
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Tabela 4.2: Comparagao entre o método de células e o método combinado, com relagao
ao tempo de processamento, tanto para 2 como 3 dimensoes. N = 2048, p = (.8442.
Y

Tempo
Método 2 dim. | 3 dim.
Células 1.13 8.36
Combinado 0.77 3.56

3. Os dois processos acima seriam realizados inlreqiientemente

Fssa proposta loi apresentada por exemplo em [Abr86] e [BGGT90). A idéia é
diminuir, em relagao ao algoritmo de tabela de vizinhos, a quantidade de pares ¢ue
precisam ser considerados ao se calcular a tabela, de forma que também o passo de
atualizacao da tabela seja proporcional a V.

Para avaliar o efeito dessa combinacao, realizamos simulagdes com o método com-
binado e com o método de células. Os resultados sao apresentados na tabela 4.2.
Como vemos, os resultados sao bastante significativos, principalmente no caso tridi-
mensional. Desta forma, optamos pela utilizagao do método combinado neste tra-
balho.

4.2 Propostas de implementagao paralela

Devido as grandes demandas computacionais envolvidas na simulagao de dinamica
molecular, diversos pesquisadores tém apreseutado propostas de implementagao em
arquiteturas paralelas de diversos tipos. Classificaremos as diversas propostas apre-
sentadas nas seguintes calegorias:

1. Implementagoes em supercomputadores de proposito geral
2. lmplementagoes em arquiteluras paralelas de propésito especifico
3. Implementagoes em arquiteturas paralelas de propdsito geral

Veremos agora algumas propostas nessas categorias.

4.2.1 Implementagdes em supercomputadores de propésito geral

A execucao de simulagoes de dinamica molecular em supercomputadores é uma das
formas mais simples de se conseguir uma diminuigédo dos tempos de processamento
envolvidos. Isto se deve principalmente aos dois fatores seguintes:

~
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e A alta velocidade de processamento escalar desses processadores

o A existéncia de lerramentas automaticas de vetorizagao, que permitem a ex-
tragao de win certo nivel de paralelismo do programa sem nenhuma necessidade
de re-escrita do programa

Assim, a simples transferéncia do codigo de wm processador normal para nwm super-
computador pode representar wm grande ganho em tempo de processamento.

No entanto, essa simples transferéncia nao é capaz de utilizar os recursos do com-
putador de uma forma eficiente, pois os codigos de dinamica molecular nao apresentam
uma estrutura muito regular de distribuigao de operagoes, tendo condicionais inseridos
em diversas partes do processamento dentro de ciclos. A capacidade de vetorizagao
automatica para esses codigos é portanto extremamente baixa, determinando baixa
eficiéncia na utilizagao do supercomputador.

Diversas alleragoes sao necessarias para que a efliciéncia seja aumentada, e essas
alteracoes vequerem bom conhecimento tanto do codigo como da arquitetura especifica
da maquina em uso.

i [GDKS8Y] temos wi estudo de implementagao de dinamica molecular de parti-
culas de Leunavd-Jones em um computacdor Cray XMP. I wtilizada uma combinacao
do algoritmo de células com o de tabela de vizinhos com atualizagao infreqiiente
e diversas técnicas sao introduzidas para permitir a vetorizagao dos ciclos maijores,
¢ também eliminar a velorizagao de alguns ciclos muito curtos, que apresentariam
menor desempenho processados vetorialmente devido ao tempo de laténcia para a
inicializagao das unidades vetorias. Os resullados apresentados nesse trabalhio sao
claramente superiores a propostas anteriores de vetorizagao.

4.2.2 Implementacoes em arquiteturas paralelas de propésito especifico

Uma outra possibilidade de aceleragao dos calculos de dinamica molecular é o de-
senvolvimento de arquiteturas paralelas especialmente adequadas a esse problema. A

grande vantagem desse método é que a arquitetura do processador pode ser projetada
de forma a que:

1. Os recursos da maquina estejam completaimente ocupados durante todo o ciclo
de processamento

2. A maqguina apresente niaior quantidade de recursos justamente nos pontos onde
Sa0 mais necessarios para o algoritmo em questao.

Certamente, os dois pontos acima sao somente um ideal e, em alguns casos, confli-
tantes entre si, entretanto, eles podem mais facilimente ser conseguidos numa maqguina
de proposito especilico do que em qualquer maquina de proposito geral.

A
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Exemplos de processadores de proposito especifico para dinamica molecular sao
0s propostos e [BBvDIIg2], para a simulacio de até 16000 particulas de Lennard-
Jones, em [Abr86] e [APB*87], onde é proposta a utilizagao de um processador
semi-dedicado, chamado SPARIK, numa configuragao paralela de memoria distribuida
nume topografia semelhante a determinada pelo algoritmo de células. lisses proces-
sadores sao interligados através de uma rede reconfiguravel do tipo Benes. Uma pro-
posta para processador dedicado para dindmica molecular de particulas de Stillinger-
Weber é apresentada em [BGGT90], para simulacgoes da fase sélida de silicio. Neste
caso. é utilizado um conjunto especialmente construido de processadores de ponto
flutuante, que sao interligados numa arquitetura de memoria compartilhada. O duto
do sistema é capaz de suportar até 16 processadores, tendo cada um deles um de-
sempenho de pico de 13.6 Mflops, e médio de aproximadamente 4.7 Mllops para o
problema a que foi desenvolvido.

4.2.3 Implementagoes em arquiteturas paralelas de propésito geral

Nesta categoria incluimos as propostas de implementagao de dinadmica niolecular em
arquiteturas paralelas cujos elementos basicos de processamento nao foram desen-
volvidos especialinente para o problema.

Podemos citar a proposta em [BS88] de calculo da interagao de todos os pares
num sistema com até 4096 particulas no 1CL-DAP, e o seu estudo da forma de levar
em consideragao todos os pares. [GIKPV88] propoe o uso da Connection Machine
para o calculo de interagoes de todos os pates, e estuda o método mais eficiente e
realizar a comunicagio dos dados. [BF9L] propoe uma estratégia sistdlica de calculo
de todos os pares em uma rede de fransputers. [PP8Y] apresenta um método de
paralelizagao da dinamica molecular de poucas particulas numa rede de transpulers.
[BBK91] apresenta uma forma de realizar balanco de carga dinanico em uma rede
de fransputers, para o caso de problemas em que ha separagao de [ase, o que poderia
induzir grande deshalanceamento. [(1V8Y] apresenta um método de paralelizagao do
caleulo de energia de biomoléculas numa rede de transpulers.

(‘omparativamente com a implementagao em supercomputadores de proposito
geral, a vantagem deste método é o mais facil acesso e maior disponibilidade do equipa-
mento, enquanto gue sua desvantagem ¢ wna necessidade maior de re-estrutiuragao do
codigo do programa e relagao aos programas seqiienciais prontos. Comn parando-se
com « implementagao em maquinas dedicadas, este método apresenta maior facili-
dade de implementagio, pois nao é necessario o desenvolvimento de processadores
especificos. No entanto, a eficiéncia tende a ser menor, devido a arquitetura do pro-
cessador nao ser especialmente adequada ao problema em questao.

.
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4.3 Forma proposta de paralelizagao

Neste trabalho, optamos pela implementagao em uma rede de transputers [INMS85),
programada na linguagem occam [INM88]. As razoes que nos levaram a essa escolha
foram as seguintes:

o A versatilidade da implementagao em um sistema de processamento paralelo de
proposito geral, que nos permite, apenas com alteragoes de software, realizar
diversos desenvolvimentos diferentes, e mesmo para programas distintos, sen
queda muito significativa na eficiéncia

¢ A maior lacilidade de implementagao do que através de processadores dedicados,
que ainda apresentariam a desvantagem de nao ser tao facilmente adaptaveis a
outros tipos de programas

e A maior disponibilidade e mais facil acesso em relagao a supercomputadores,
presentes em poucas instituigoes de pesquisa do mundo

e A estrutura integrada desenvolvida no transputer propria para o processamento
paralelo [INM85], ao contrario de outros processadores que exigem hardware
especial para processamento paralelo

o A adaptacdo entre a linguagem occam e a arquitetura do transputer. A lin-
guagem e o processador foram desenvolvidos em conjunto, de forma que ambos
refletem o mesmo paradigma de programacao, conhecido como Communicating
Sequential Processes (CSP) [HoaT8]

Apresentaremos agora uma breve descri¢ao do transputer 1800 e de occam, e
passaremos entao a apresentar a forma escolhida de paralelizagao.

4.3.1 Transpulers e occam

Em [Hoa78], Hoare apresentou um paradigma de programagao denominado Com-
municaling Sequential Processes, por se basear na programagao paralela de diversos
processos seqiienciais, cada qual interagindo com os outros unicamente através de
comunicagoes explicitamente indicadas.

A linguagem occam se propoe a ser uma linguagem que trabalhia com o paradigma
de ('SP, e os transputers apresentam uma arquitetura adequada ao processamento de
programas desenvolvidos nessa linguagem. Faremos agora uina exposicao dos pontos
principais relativos ao 1800 e a occam, sein tentar wma apresentagao técnica dos
mesmos, mas apenas indicando os pontos mais importantes com relagao ao (ue sera
apresentado posteriormente neste trabalho. Mais detalhes podem ser encontrados em
[INMRS]. [PM88] e [INMS5].

As caracteristicas basicas do transputer 'T'800 podem ser indicadas como:
A
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Figura 4.3: Representagao esquematica de transputers. Ein (a), temos um transputer
e seus quatro links; em (b) uma representagao simplificada e em (c), uma possivel
forma de interligacao de um conjunto de transputers

e Unidade de processamento inteiro de 32 bits
e Unidade de processamento em ponto flutuante de 32 ou 64 bits
e Meméria interna no processador de 4 Kbytes

e 4 linhas bidirecionais de ligagéo (links) com outros processadores, operando em

10 ou 20 Mbits/s

e Suporte interno para a multiprogramagao, com chaveamento relativamente rapido
entre processos (da ordem de 1pes)

Fstas duas tltimas caracteristicas sao as que o tornam adequado ao multiprocessa-
mento no paradigma de memoria distribuida préprio de CSP.

O processador € normalmente representado como na fig. 4.3.

(‘om relacio as caracteristicas proprias da linguagem occam, gostariamos de salien-

tar:

Susie 380 4 AN e B e = g

25041 = OV DAL .30 oo
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e Permite a expressio de um programa em forma explicitamente paralela. De
fato, a expressao em forma paralela é requerida quando se pretende explorar o
paralelismo do sistema de processamento, € 0 compilador occan nao realizara
nenhuma tentativa de extracao automatica de paralelisimo

e Utiliza o paradigma de comunicagéo entre processos sequenciais, tanto para a
comunicacao de dados, como para a sincronizagao entre os processos. Os ele-
mentos através dos quais os dados passam de um processo a outro sao chamados
canais.

e Permite (na realidade requer) a associagao explicita de processadores a deter-
minados processos, e de links a determinados canais

e Permite a execucio de programas concorrentes em um mesmo processador, sem
alteracio quanto & funcionalidade com relagio a execugao em diversos proces-
sadores, facilitando assim o processo de desenvolvimento e depuragao do pro-
grama.

4.3.2 Separagao em anel

O fator basico que permitiu o desenvolvimento da forma de paralelizacao adotada
é o fato das interacoes entre particulas serem de curto alcance. Desta forma, para
um processador determinar a forga total atuante em uma particula ele necessita in-
formacoes de apenas um conjunto restrito de particulas, distribuidas espacialmente
perto da particula considerada. Assim, se fizermos uma distribuicao das particulas por
diversos processadores de forma que particulas préximas? sejam alocadas no mesmo
processador ou em processadores vizinhos, entao os unicos dados necessarios para
o calculo das forcas sobre essas particulas estarao presentes no mesmo processador
ou em um processador vizinho. Este tipo de paralelizagao, que se baseia numa dis-
tribuicao dos dados pelos diversos processadores, ¢ conhecido como divisdo geométrica
do trabalho [Hey89).

Como o transputer dispde de apenas 4 linhas de conexéao fisica (links) com pro-
cessadores vizinhos, e considerando que além das comunicagoes com 0s vizinhos para
informacoes sobre dados das particulas sao necessarias comunicagoes COm um pro-
cesso central, para informagao de resultados parciais, possiveis alteracoes de valores,
etc., optamos, para evitar a multiplexagédo de mais de wm canal por um mesmo link,
por realizar a divisao em apenas uma das dimensoes, formando uma estrutura em
anel com na fig. 4.4.

Representando conjuntamente as comunicagoes de dados de particulas e as comn-
nicagoes de controle e resultados, a interligagao entre os diversos processadores ficara

2 . g , - ’ . - .
2Entendemos aqui por particulas prézimas aquelas que apresentam entre si uma distancia menor
que o raio de corte r..
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Figura 4.4: Divisao do espago de simulagao e anel de processamento
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C P1 P2 P3 P4

C ]

Figura 4.5: Representagao das interligagoes entre os processadores, para o caso de 4
processadores de calculo (Pn) e 1 de controle separado (C)

da forma indicada na fig. 4.5 (que representa o caso com 4 processadores de célculo e
1 separado para controle). A utilizagao de um processador separado para as tarefas
centralizadas de controle nio é necessaria, mas foi utilizada neste trabalho por razoes
que ficarao claras adiante.

Seria possivel, se fosse utilizada a multiplexagao dos dados de controle e resultados
pelos mesmos links dos dados de particulas, realizar ainda a divisdo em mais uma
dimensao. No entanto, isso nao foi tentado aqui por ter relevancia apenas nos casos
em que se deseja trabalhar com um nimero de processadores grande em relagao ao
nimero de particulas (isto ficard mais claro durante as analises dos resultados, cap. 5).

4.3.3 Duplicagao de células

Vimos que, para o calculo da forga sobre uma particula de dada célula, devemos
considerar os dados das particulas de todas as células vizinhas, e que apenas metade
dessas células precisa ser utilizada na busca de pares interagentes. devido a terceira
lei de Newton. Assim, se adotamos o modo de varredura sugerido na fig. 4.2. entao
podemos notar os seguintes pontos:

e Para as células que ficam & extrema direita de um dos processadores. o calculo da
varredura de pares dessas células exige conhecimento das posigoes de particulas
de células alocadas ao processador vizinho a direita

e Para as células que ficam & extrema esquerda de um dos processadores. é
necessaria a comunicacao dos valores de forga calculados durante a varredura
das células i extrema direita do processador vizinho a esquerda

O método direto de resolver esse problema seria agir de acordo com o seguinte es-
quema:

1. Quando um processador chegasse na fase de calculo das interacoes de uma célula
da sua extrema direita, requisitaria os valores das posigoes das particulas para
o seu vizinho a direita

9. O vizinho & direita atenderia a essa requisi¢ao, enviando os dados pedidos
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3. O processador enlao realizaria os calculos de interagio com essas particulas

4. Ap6s calculadas as interagoes, os valores das forgas sobre as particulas que
vieram do vizinho seriain comunicadas a esse vizinho, para ser acumuladas com
os valores de aceleracao calculados nesse vizinho

No entanto, esse esquema apresenta um grave inconveniente: a necessidade cons-
tante de sincronizacao e comunicagio entre os processadores durante a fase critica de
célculo das for¢as. Note-se que, como as comunicagoes entre transputers em occam sao
bloqueantes, e como nao é permitido a um processo alterar dados que estao sendo uti-
lizados por outro processo, essas sincronizagoes implicatiam em que os processadores
deveriam ficar alguns instantes sem calcular, agnardando comunicagoes dos vizinhos.

Para resolver esse problemas, desenvolvemos um método que consiste na dn-
plicagio de dados de células. Assim, cada processador, além das posi¢oes das suas
proprias particulas, tem conhecimento também das posi¢oes das particulas que sao
necessarias para a varredura de suas células & extrema direita (isto é, tem conhec-
imento também das posicoes das particulas das células a extrema esquerda de seu
vizinho da direita®, veja fig 4.6).

(‘om isso, ficamos com o seguinte método:

1. C'ada processador comunica os dados sobre as particulas nas suas células a
extrema esquerda para os seus vizinhos a esquerda

2. Durante o célculo das forcas, cada processador age de forma completaimente
independente, usando os dados sobre as particulas de suas células e os dados
recebidos do vizinho a direita

3. Ap6s terminados os calculos de forgas, os valores de forgas acumulados sobre
as particulas recebidas do vizinho & direita sio comunicadas a esse vizinho, e
concomitantemente sao recebidos os valores de forga calculados pelo seu vizinho
a esquerda sobre suas proprias particulas

4. Os valores de lorga sao combinados, e as novas posigoes sao calculadas a partir
delas, comecando-se um novo ciclo.

Clomo se pode notar, esse método exige comunicagoes apenas em instantes bem deli-
mitados, fora do ciclo critico de calculo de forgas, e ainda permite que todos os valores
a serem comunicados sejam reunidos em wm mesmo vetor, o que diminui o tempo de
transiissao, por requerer apenas um tempo de laténcia de comunicagao pelos links.

3Quando falamos de vizinhos & direita e & esquerda, ndo podemos nos esquecer (ue o problema
¢ completamente periddico e, correspondendo a isso, 08 processadores estio organizados eni anel.
Assim, todos os processadores possuem tanto um vizinho & esquerda quanto um a direita.
~
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Figura 4.6: Duplicacao das células nas hordas. As linhas tracejadas indicam as
colunas de células duplicadas
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4.3.4 Divisao homogénea ou nao-homogénea

Quando realizamos a divisao do processamento entre os diversos processadores, nem
sempre o ntmero de células é divisivel pelo nimero de processadores, ainda mais que
as divisoes devem ser feitas em apenas uma das diregoes.

Ahordaremos aqui dois métodos de lidar com esse problema dentro da forma
proposta de paralelizagao:

Divisao homogénea : Neste caso, para for¢ar uma divisao aproximadamente ho-
mogénea de particulas entre os processadores, mudamos a dimensao da célula
na direcao da divisao, de forma que o uniimero de células nessa direcao seja
multiplo do mimero de processadores

Divisao nao-homogénea : Aqui, realizamos uma divisao das células em sua florina
oviginal, e alguns dos processadores ficam entao com wma carga maior que o8
restantes

O primeiro método permite uma melhor distribuigao de carga entre os processadores,
mas aumenta o tamanho de cada célula. O segundo método nao aumenta as células,
mas introduz um deshalango de carga entre os diversos processadores.

Conforme ficard mais claro no capitulo 5, o método de divisao homogénea é pre-
ferivel ao de divisao nao-homogénea, pois a parte que mais demauda tempo do calculo
é a varredura das tabelas de vizinhos durante o calculo das forgas, que nao é afetada
pelo tamanho das células. A parte aletada pelo tamanho das células é a construgdo
da tabela de vizinhos, o que nao é realizado em todos os intervalos de tempo, e que
tem calculo simples, dependendo apenas da posi¢ao de cada particula.

4.3.5 Estrutura global do programa

Para tornar mais clara a operagao conjunta dos diversos fatores indicados acima,
apresentamos na fig. 4.7 um pseudo-c6digo do programa. Nessa figura, indicamos por
rij a distancia entre as particulas i e j, rv o valor do raio de vizinhanga (r,), rc o
raio de corte (1) e utilizamos a notagao de j > i para indicar que o par formado por
duas particulas de uma mesma célula deve ser considerado apenas uma vez. O termo
“primeira parte do movimento” refere-se ao calculo de vn41/2 € Ty do método da
velocidade de Stormer, e o termo “segunda parte do movimento” refere-se ao calculo
de vnyr (ver eq. 3.11). A expressao “vizinha posterior de uma célula” é utilizada
para representar a escolha dos vizinhos de acordo com o esquema demonstrado na
figura 4.2. No célculo da interagao sao [eitos os calculos de forga e de energia potencial
de cada interacao.
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LEIA dados iniciais das particulas
PARA passo DE 1 ATE Numero_de_Passos FACA
PARA CADA particula i FACA
CALCULE primeira parte do movimento de i
FIM PARA’
SE passo MULTIPLO DE Intervalo_de_Redistribuicao
PARA CADA particula i FACA
CALCULE celula C correspondente a particula i
GUARDE particula i EM celula C
FIM PARA
FIM SE
EM PARALELO FACA
ENVIE dados das celulas da primeira coluna
RECEBA dados das celulas da coluna duplicada
FIM PARALELO
SE passo MULTIPLO DE Intervalo_de_Redistribuicao
PARA CADA celula C FACA
PARA CADA particula i DA celula C FACA
PARA CADA particula j DA celula C COM j > i FACA
SE rij > rv
GUARDE particula j EM Tabela_de_Vizinhos de i
FIM SE
FIM PARA
PARA CADA celula V vizinha posterior de C FACA
PARA CADA particula j DE V FACA
SE rij < rv
GUARDE particula j EM Tabela_de_Vizinhos de i
FIM SE
FIM PARA
FIM PARA
FIM PARA
FIM PARA
FIM SE
PARA CADA particula i FACA
PARA CADA particula j DE Tabela_de_Vizinhos de i FACA
SE rij < rc
CALCULE interacao entre particulas i e j
FIM SE
FIM PARA
FIM PARA
EM PARALELO FACA
ENVIE aceleracoes das celulas da coluna repetida
RECEBA aceleracoes das celulas da primeira coluna
FIM PARALELO
PARA CADA particula i FACA
CALCULE segunda parte do movimento de i
FIM PARA
CALCULE energia cinetica
ENVIA totais deste passo para controle
FIM PARA

’

Figura 4.7: Descrigao em pseudo-cddigo do programa implementado
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4.3.6 Limitagoes da paralelizagao

O modo de paralelizagao proposto apreseuta duas limitagdes principais, que descre-
verenos agora:

Tamanho mfnimo : A forma como a varredura em busca de pares interagentes
é realizada limita os problemas que podem ser simulados coin relagao a um
minimo: o nimero de particulas e sua distribui¢ao (densidade) deve ser de tal
modo que seja possivel a divisao em pelo menos 3 células, em cada dimensao.
Assim, o ntimero minimo de células para o caso bidimnensional é de 9, e para
o caso tridimensional de 27. Isto nao é wmn problema grave, pois simulagoes
menores podem facilmente ser manuseadas com apenas um transputer. En-
tretanto, um método para lidar com simulagoes pequenas em um sistema de
processamento paralelo foi apresentado emn [PP89)]

Numero méximo de processadores : Dada uma simulagao que possa ser dividida
em n' células, onde d é o nimero de dimensoes, a paraleliza¢ao apresentada
permite uma implementagao em no mdximo n processadores. Isto porque uma
divisao maior do problema seguindo o mesmo principio de divisao geométrica
somente seria possivel com a divisdo em mais de wna dimensao, o que nao
foi executado, conforme explicado acima (pag. 48). Lsta ja é uma limitagao
mais grave, mas nao foi determinante dentro dos estudos realizados, conforme
vereinos no capitulo 5.

4.3.7 Estrutura das ligagoes

Passareimos a apresentar a descrigao da implementagao do sistema discutido. Primeiro,
apresentaremos as caracteristicas basicas da placa IMS-B008 e outras, utilizadas neste
trabalho, e em seguida apresentaremos o modo como o sistema foi implementado nesse
hardware. ’

Hardware disponivel

Para a implementagao do programa de dinamica molecular, dispunhamos do seguinte
hardware:

e Placa-base IMS-B008, com a capacidade de instalagao de até 10 modulos TRAMY,
incluindo uma chave de interligagao conliguravel C004 para escolha por software
das interconexoes entre as TRAMs. A TRAM instalada no slot 0 é a responsavel
pela programagao da chave C004, e tem o link 1 de seu transputer conectado

YTRAM ¢ um padrao da INMOS para placas a serem utilizadas em sistemas de processamento
paralelo.
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Figura 4.8: Representacgao das interligagoes da placa B008

com essa chave. Todas as TRAMs instaladas tém os links 1 e 2 de seus proces-
sadores interligados por hardwaere: link 2 no link | do processador seguinte, com
excegao do processador do slot 0, que tem o link 1 ligado na C004, conforme
dito, e do processador do slot 10, que tem o seu link 2 interligado num conector
de borda. Os links 0 e 3 de todos os processadores sao interligados a chave C004,
para escollia por software das interconexoes, com excegao do link 0 do slot 0,
que é interligado ao hospedeiro (no caso um computador tipo IBM-PC). Veja
fig. 4.8 para uma representagao das interligagoes da placa B008. Uin programa
foi fornecido juntamente com a placa para a coufiguragao da chave C004. Mais
detalhes podem ser encontrados em [INM90].

e | modulo TRAM IMS-B404, com um processador 1'800 de 25 Mllz, 2 Mbytes
de memoria, e hardware para controle de um subsistema de transputers

o 4 modulos TRAM IMS-B411, cada qual com 1 processador T800 de 20 MHz, e
1 Mbytes de memoria.

Interconexao

Como vimos na fig. 4.9, a estrutura de interligagao dos processadores consiste basi-
camente num anel, usado para a comunicagao dos dados de particulas e aceleragoes
entre processadores, ao qual se acrescenta um ligacao em cadeia para a comunicagao
de informacgoes de controle e resultados. Vemnos também nessa figura, que cada pro-
cessador de calculo utiliza deve utilizar todos os seus 4 links para as comunicagoes.
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Figura 4.9: Representacio das interconexdes e distribui¢ao utilizada neste trabalho
(no exemplo, para 4 transputer de calculo (n) e um de controle (C'))

No hardware disponivel, o processador alocado no slot 0 tem automaticamente seu
link 1 ligado & chave C'004 e seu link 0 ao hospedciro. Isto impossibilita a execugao em
um mesmo processador da parte de controle com uma das partes de processamento, o
ue seria em principio vidvel, dado que a parte de controle nao apresenta grande gasto
de tempo de computagao nas suas tarefas, pois é responsavel apenas por comunicagoes
e alguns calculos simples. Além disso, o processador de que dispomos com 2 Mbytes
de memdria (necessaria durante o processo de desenvolvimento do programa), e que
deve ser ligado no slot 0, opera a 25 MUz, o que difere da operagao dos demais
processadores, a 20 MHz. Assim, a sua utilizagao implicaria numa distorgao no
levantamento de dados relativos & paralelizagao. Em vista disso, decidimos fazer uina
distribuicao de forma que o processador do slot 0 ficou responsavel apenas pela parte
de countrole, sem realizar nenhum calculo da dindmica molecular. A estrutura das
interconexoes ficou entao como indicado na fig. 4.9.

Os arquivos utilizados para a programagao da chave C004 para 1, 2, 3 e 4 proces-
sadores estao apresentados no apéndice A.

O apéndice B apresenta o codigo occam de dindmica molecular, incluindo todos
os detalhes apresentados.

4.4 Conclusao

Vimos que uma implementagao que combine os algoritmos de células e de tabela de
vizinhos com atualizacao inlregiiente representa a uma boa escolha para o gereuci-
amento do calculo de forgas, e que apresenta também grandes vantagens quando se
trata de efetuar uma paralelizagao.

Realizamos a implementagao em um conjunto de transputers, com interligagoes
em forma de anel e separacao geométrica dos dados em apenas uma das diregoes, uti-
lizando um sistema com base em computador do tipo IBM-PC e mddulos do padrao
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TRAM. Vimos que essa forma de implementagao apresenta limitagoes tanto para
quantidades muito pequenas de particulas quanto para quantidades grandes de pro-

cessadores.
No proximo capitulo, realizaremos wina analise quantitativa do sistema proposto.



Capitulo 5

A~ aliagao e resultados

Neste capitulo apresentaremos analises a priorti e levantamento de resultados para
avaliacdo da proposta apresentada. localizareinos principalmente os aspectos rela-
tivos a eliciéncia de paralelizagao, mas apresentaremos antes um levantaiento de-
monstrando a corregao dos resultados, de acordo com a verificagao da conservagao da
energia total, conforme discutido no capitulo 2.

5.1 Validagao

Realizamos os testes de validagao através do calculo da flutuagao média qnadratica da
energia, que deve ser proporcional ao quadrado de At, conforme vimos no capitulo 2.
Fizemos entao um levantamento da variagao da flutuagao com At, para o caso de
N = 2048, p = 0.6, r. = 2.5, r, = 2.8, e atualizagdes da tabela de vizinhos a
intervalos de aproximadamente 0.092, com a sinulagao se extendendo por um tempo
simulado total de aproximadamente 2.0, tanto para o caso bidimensional como para o
caso tridimensional. Os resultados sao apresentados respectivamente nas figuras 5.1 e
5.2. Vemos que na faixa de At entre 0.001 e 0.03, o comportamento é exatamente o
esperado, apresentando uma discrepancia apenas fora dessa faixa, para baixo devido
a perda de precisao nas operagdes numeéricas, e para cima devido & divergéncia da
integragao das equagoes de movimento.

5.2 Tempo de processamento

Apresentaremos aqui calculos do tempo de processamento em funcao do mimero de
particulas (com apenas 1 processador) e do nimero de processadores (tendo fixo o
mimero de particulas). Desenvolveremos antes uma expressao, com base em apro-
ximacoes médias, do tempo de processamento em funcao de alguns paramnetros da
simulacio, e entao apresentaremos os tempos levantados.

[

LY
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Figura 5.1: Variagao de (AH?)'/? com At, para o caso bidimensional
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Figura 5.2: Variagao de (AH?)Y/? com At, para o caso tridimensional
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5.2.1 Calculo do tempo de processamento

Para o levantamento de uma expressao que permita o calculo do tempo de processa-
mento, dacdos os parametros da simulagao e o niimero de processadores, utilizaremos
continnamente valores médios em locais onde ha variagao, e desprezaremos algiuns
[atores relativos a inicializagoes e similares, tomando e consideragao apenas a parte
do processamento que realiza o ciclo de atualizagao de coordenadas e os caleulos
executados simultaneamente.

Um udnico processador

Inicialmente, calcularemos o tempo de processamento comn um dnico processador, e
depois apresentaremos uma generalizagao da expressao para maior nimero de pro-
cessadores.

Podemos discriminar o tempo de processamento nas seguintes partes:

e Clontrole geral do ciclo e inicializagoes, que envolvem um tempo total constante,
que chamaremos de ¢;

e Parte relaliva a inicializagoes da estrutura de células, envolvendo um fator pro-
porcional ao nimero de células. Denotaremos este fator por Mt,., onde M é o
uimero de células e t. é um fator de tempo. Podemos calcular M por:

M = —d——-——'N/p

Ty

(5.1)

d é o mimero de dimensoes, e [x] indica o maior inteiro menor que .

o Partes relativas a comunicagoes de dados sobre células duplicadas! (recebimento
de posigoes e envio de forgas calculadas). Esta parte é proporcional ao nimero
de células duplicadas e ao nimero meédio de particulas por célula. Denotando
por D o numero de células duplicadas, e notando que o niero médio de
particulas por célula é N/M, esta parte pode ser representada por

D N
e

onde {4 é um fator de tempo. D pode ser calculado como:

d-1
D= yN/p (5.2)

"y

'Notemos aqui que para utilizar o mesmo algoritmo nao importa o niimero de processadores,
realizamos a duplicagao de células mesmo quando temos apenas um processador.
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o [lma parte proporcional ao nimero de particulas no sistema, incluindo as partes
de atualizagao das posicdes, calculo da célula-destino da particula e mesmo
calculo da for¢a total sobre cada particula contando-se ja pronta a tabela de
vizinhos. Representaremos esta parte por Nt,, onde ¢, é um fator de tempo

e A parte de atualizagdo da tabela de vizinhos, que envolve a busca nas células
vizinhas de uma dada célula. Assim, esse tempo é proporcional ao nimero de
células M e ao quadrado do mimero de particulas por célula (N/A)?. Podemos
representar essa parte entao por:

N 2
-~ .Altv
(7)

onde {, é um fator de tempo.

Juntando todos esses {atores encontrainos:

- N Ny? .
Ty = t;+ Mic+ Dta+ Nty + (7\7) Mt, (5.3)
I necessario [risar que os fatores ¢;, t., t4, t, e t, terao valores distintos conforme se
trate de simulacao em 2 ou 3 dimensdes.

Notemos que N/M é aproximadamente constante para uma dada densidade (apre-
sentando apenas pequenas flutuacoes devido a necessidade de arredondar o nimero
de células para inteiro). Al é por sua vez aproximadainente proporcional a NV, apenas
com flutuagoes determinadas pelo truncamento para inteiro. Assini, a expressao como
um todo é aproximadamente proporcional a N, conforme ja indicado no capitulo 4.

Mais de um processador

Quando estamos lidando com mais de wn processador, devemos considerar a forma
de distribui¢ao do processainento entre esses processadores, ao calcular o valor do
tempo de processamento.

Basicamente as mesimas expressoes apresentadas para o caso de apenas um proces-
sador servem para o caso de diversos processadores, se {izermos os seguintes ajustes:

¢ O numero de particulas que deve entrar nos calculos é o nimero de particulas
no processador que apresenta mais particulas. Assim, representaremos por N
esse nimero. Notemos aqui que no caso de divisao homogénea N = N/ P, onde
P é o numero de processaclores.

e O fator M deve ser ajustado, pois agora, ao determinarmos o nuinero de células
em que o sistema deve ser dividido, devemos levar em considera¢ao que em
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wma das direcoes (a diregao em que estanos realizando a divisao pelos proces-
sadores), teremos algum ajuste. Para o caso de divisao nao-lhiomogénea, alguns
processadores ficarao com uma quantidade maior de células, e no caso de di-
visao homogénea, devemos re-calcular o nimero de células de forma a couqegun
uma divisao inteira na direcao considerada. Denotaremos entao por M o maior
nimero de células em um processacdor. No caso de divisao homogenea teremos:

d-1
M = __.I_V\/—_—./.—f @ (5.4)

Ty ryP

('om essas alteragoes, a expressao fica:

~

N
T, = t; + Mt. + D=ty + Nt,
+ Mt + D=ta+ +(1\

(e }
\in §
-

2
N) Mt, (5.
1

Note-se que, como N e M tendem a ser divididos de forma aproximadamente igual
entre os processadores, o speedup, delinido na equagao (5.6), pag. 66, tende a ser
aproximadamente linear,

5.2.2 Levantamento do tempo de processamento

+ Para o levantamento da dependéncia do tempo de processamento com o ntmero de
particulas, e com o nimero de processadores, realizamos diversas simulagoes, em
apenas um processacor, com os seguintes parametros:

o At = 0.00462

e p=006
o 1r. =20
o r, =28

e f =0.05, isto é, atualizagio da tabela de vizinhos a cada 20 intervalos de tempo

e N foi variado nos valores 512, 968, 1458, 2048, 2450 e 2888 para a simulagao
bidimensional e 864, 1372, 2048, 2916 e 4000 para a simulagao tridimensional.

e P foi variado de 1 a 4.

Com os dados conseguidos, montamos as tabelas 5.1 e 5.2
Podemos notar que os tempos de execugao com divisao nao-homogenea sao sempre
maiores ou iguais aos tempos com divisdo homogénea, de acordo com o discutido
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Tabela 5.1: 'Tempos de simulagao (em segundos) para o caso bidimensional

Homogénea Nao-homogénea
N |P=1|P=2|P=3|P=4|P=2|P=3]|P=1
5121 0.143 [ 0.074 | 0.051 [ 0.041 | 0.074 | 0.057 | 0.046
968 | 0.268 | 0.138 [ 0.094 | 0.073 | 0.138 | 0.099 | 0.082
1458 | 0.404 | 0.209 | 0.140 | 0.108 | 0.211 | 0.145} 0.118
2048 | 0.566 [ 0.287 | 0.194 [ 0.148 | 0.287 | 0.200 | 0.148
2450 | 0.677 | 0.342 | 0.231 | 0.178 | 0.342 | 0.250 | 0.192
2888 | 0.795 | 0.401 ) 0.268 | 0.205 | 0.401 | 0.268 | 0.205

Tabela 5.2: Tempos de simulagio (em segundos) para o caso tridimensional

Homogénea Nao-homogeénea
N |P=1|P=2|P=3|P=4|P=2|P=3|P=4
864 | 1.041 | 0.537 [ 0.384 ] 0.290 | 0.538 | 0.513 | 0.291
1372 | 1.727| 0.881 | 0.630 | 0.478 | 0.882 | 0.867 | 0.479
2048 | 2.508 | 1.309 [ 0.917 | 0.681 | 1.507 | 1.022| 1.025
2916 | 3.504 | 1.807 | 1.203 | 0.970 | 1.807 | L.212§ 1.176
4000 | 4930 | 20090 | L1684 [ 1376 [ 2.499 [ 1.696 | 1.683
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T % P, 2 dimensoes
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Figura 5.3: T d le simulagao par bidimensional
lglll a .2 empos € un passo de simulagao pma O caso bramensiona

na pag. bl. Assim, a partir deste ponto, consideraremos apenas o caso de divisao
homogénea.
Com os valores dessas tabelas, construimos os graficos das figuras 5.3 e 5.5 (nesses
-+ graficos e nos seguintes, ligamos os pontos através de linhas para facilitar a visual-
izacao). Também utilizando esses valores, realizamos um ajuste de parametros por
minimos quadrados na equagao (5.5), e utilizamos o resultado para extrapolagao,
montando os graficos das figuras 5.4 e 5.6. Note-se que as extrapolagoes do caso
tridimensional sao interrompidas nos pontos onde uma divisao adicional se tornaria
impossivel.

5.2.3 Variagdo com o nimero de particulas

Para wma mais facil andlise da variagao do tempo de processamento com o nimero de
particulas, observe os graficos das ligs. 5.7 ¢ 5.8, onde estao apresentados os resultados
para os casos bi- e tri-dimeusionais, respectivamente. Como vemos, o crescimento
com o tempo é praticamente linear em ambos 08 casos, conforme esperado.

Variagao com o nimero de processadores

Para melhor apreciar o desempenho do sistema com relagao a paralelizagao, preparamos
os graficos das figuras 5.9 e 5.11, onde sao apresentados os levantamentos dos speedups
em fungao do ndmero de processadores. Também mostramnos os valores de speedup
de acordo com os valores extrapolados calculados, nas figs. 5.10 e 5.12. O valor do

SERVICO [ r -

| B T :
R .
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T x P extrapolado, 2 dimensdes
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Figura 5.4: Tempos de wm passo de simulagao para o caso bidimensional (extrapola-
dos)

T x P, 3 dimensoes

b4y l u
a5k . 864 O~ -
4+ - 1372 4— _
‘ - 2048 S~
3.5% - 2016 X -

3 L 4000 & - -

Figura 5.5: Tempos de wm passo de simulagio para o caso tridimensional
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T x P extrapolado, 3 dimensdes
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Figura 5.6: Tempos de wm passo de simulagao para o caso tridimensional (extrapo-
lados)
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Figura 5.7: T x N para o caso bidimensional
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T x N, 3D
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Figura 5.8: T x N para o caso tridimensional

speedup S é definido por:
T

Tp
onde 7} ¢ o tempo de execugao em wn processador, e Ip é o tempo em P proces-
sadores.

S (5.6)

5.3 Conclusao
Analisando os resultados apresentados, bem como as equagoes levantadas, podenios
concluir o seguinte:

1. O tempo de processamento cresce de forma aproximadamente linear com o
numero de particulas

2. A paralelizagao é mais eficiente para o caso bidimensional do que para o tridi-
mensional

3. Os speedups sao melhores quando se aumenta o niunero de particulas

4. Nao existe uma tendéncia especifica de queda da eficiéncia de utilizagao dos pro-
cessadores com o aumento do niunero de processacores, mas apenas flutuagoes
determinadas pelas diversas condi¢oes de arredondamentos nas distribuigoes

Assim, o método proposto representa wina boa opgao de paralelizagao para situagoes
onde se deseja traballhar com grandes quantidades de particulas.
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Capitulo 6

Conclusoes e futuros trabalhos

Apresentaremos agora de forma concisa as principais conclusoes deste trabalho, e
indicaremos diregoes possiveis para futuras pesquisas.

6.1 Conclusao

De acordo com o exposto nos capitulos anteriores, podemos apresentar as seguintes
conclusoes e pontos a serem destacados:

o O estudo realizado se restringiu a particulas de Lennard-Jones, com movimento
determinado pelas equagdes de Newton (isto é, simulagao no ensemble micro-
candnico) com condigoes de contorno periddicas;

e O algoritmo de integragao utilizado para a solugao das equagdes de movimento
foi o de Stormer, variante da velocidade. Nenhumn levantamento foi feito com
outros algoritmos;

e Foram utilizadas representagoes de 32 bits para posigoes, aceleragoes e veloci-
dades, o que se mostrou adequado dentro dos estudos efetuados;

o Uma nova técnica de gerenciamento das condigdes de contorno periddicas atraves
do uso de operadores especiais de occam foi introduzida, que permitiu sensivel
ganho no tempo de processamento ¢ na precisao;

e O uso de tabela de look-up se mostrou inadequado para o potencial em questao;

e Dara o gerenciamento dos pares de particulas interagentes durante o calenlo de
forcas, foi utilizado wmn algoritmo que combina os algoritmos de células e de
tabela de vizinhos com atualizacdo infregiiente, que tem bom desempenho e
facilita o processo de paralelizagao ;

e A forma de interligacao escolhida para os processadores foi um anel, com ligagoes
adicionais para comunicagdo de pardinetros e totais. Esta [orma se apresentou
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adequada, desde que o nimero de processadores utilizados nao seja excessiva-
mente alto ou o nimero de particulas muito baixo;

A implementagao efetuada apresenta crescimento aproximadamente linear com
o numero de particulas;

e O aumento do speedup nao apresenta nenhuma tendéncia definida de afas-
tamento do speedup linear ideal, mas apenas flutuagoes, determinadas pelos
arredondamentos durante a distribuicao das particulas;

A implementagao é mais eficiente quando o nimero de particulas é maior;

o A forma de paralelizagao proposta apresenta limites de nidmero minimo de
particulas (dados os outros [atores da simulagao), e de ndmero maximo de
processadores (dados todos os fatores da simulagao).

6.2 Futuros trabalhos

Dentro da linha do traballo aqui apresentado, podemos apresentar a proposta dos
seguintes estudos:

e Adaptacao do método para potencias de triplas, como o de Stillinger-Weber;

e Adaptacao do método para sistemas moleculares, onde se necessita considerar
restrigoes determinadas pelas ligacbes entre atomos;

o Testes de simulagoes e outros tipos de ensemble, que nao o microcanonico;

o 'Teste de outros algoritmos de integragao e seus efeilos na precisao e no tempo
de processamento;

e Paralelizagao da parte de levantamento de valores, como calculos de fatores
estruturais, etc.;

o Estudos de formas de contornar os problemas relativos a nimero maximo de
processadores, através de nova forma de divisdo geométrica do problema ou de
alguma divisao algoritmica.
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Apéndice A

Arquivos de configuragao para a placa B008

A seguir estao listados os arquivos de configuragao para 1, 2, 3 e 4 transputers,
respectivamente.

A.1  Um processador

SOFTWIRE
PIPE 0

SLOT 1, LINK 3 TO SLOT 1, LINK O

END

A.2 Dois processadores

SOFTWIRE
PIPE O

SLOT 1, LINK 3 TO SLOT 2, LINK O
SLOT 2, LINK 3 TO SLOT 1, LINK O

END

A.3 Trés processadores

SOFTWIRE
PIPE 0

SLOT 1, LINK 3 TO SLOT 2, LINK O
SLOT 2, LINK 3 TO SLOT 3, LINK 0
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SLOT 3, LINK 3 TO SLOT 1, LINK O

END

A.4 Quatro processadores

SOFTWIRE
PIPE O

SLOT 1, LINK 3 TO SLOT 2, LINK O
SLOT 2, LINK 3 TO SLOT 3, LINK 0
SLOT 3, LINK 3 TO SLOT 5, LINK O
SLOT 5, LINK 3 TO SLOT 1, LINK O

END



Apéndice B

Codigo occam de dinamica molecular

O codigo seguinte apresenta a implementaciao de dinamica molecular para 2 di-
mensoes. A implementacao para 3 dimensoes é similar. As implementacoes foram
feitas separadamente de forma a permitir alguimas otimizagoes de tempo de proces-
samento e ulilizagao de espago.
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sxlisted On 04-07-93 12:34A ==
*sList of Foldx* "2D (com tabela de vizinhos)"
*¢List all lines with Fold Headers
**Excluding : NO LIST folds
=={{{ Bibliotecas comuns (para tabela de vizinhos)
=={{{F comuns (constantes e protocolos)
==11:F comuns06. tsr
--{{{ LIB comuns
-~31:1:A 4 14
--{{{ Library version 09:07:49 13-Feb-93
--1t:A 11
121
-=}}}
--{{{ constantes
VAL NDp IS 4: -~112)131}14
VAL Ndim IS 2:
VAL Max.grao IS 12: -= maximo de particulas por grao
VAL Nmax IS 12000: == maximo de particulas numa DP
VAL Dois.max.INT IS (REAL32 ROUND (MOSTPOS INT))-(REAL32 ROUND (MUSTNEG INT)):
VAL Max.muda IS 1024: == maximo de particulas que mudam de DP
VAL Nviz IS 4:
-=}}}
--{{{ Protocolos
PROTOCOL Sinais.controle
CASE
constantes; REAL32; REAL32; REAL32; [Ndim]REAL32; [NDp+1]INT;
(NdAim]INT; (Ndim]REAL32; ENDp]INT
nova.particula; INT; (Ndim]JINT; [Ndim]JREAL32; [Ndim}REAL32
redistribui.particulas
nao.redistribui
comunica.dados
altera.velocidades; REAL32
prossegue
fim.da.simulacao

PROTOCOL Comunicacao.vizinhos
CASE
particulas.que.mudam; INT::[][2+(3*Ndim)JINT
graos.repetidos; INT::[JINT; INT::(](Ndim] INT
aceleracoes.repetidos; INT::[JINT; INT::[](Ndim]REAL32
PROTOCOL Devolve.resultados
CASE
dados; INT; [Ndim)INT; [Ndim]REAL32; [Ndim]JREAL32
terminaram.dados
totalizadores; INT; REAL64; REAL64; REAL64; REAL64

--}}}

~--}}}

==}}}F

==}}}

--{{{ PROGRAM rodando numa rede como um stand-alone
-=:::A 4 11

~-{{{F rodando numa rede como um stand-alone

~~:::F rodand08. tar

RUSE strmhdr

#USE linkaddr

#USE comuns2Dtv

-~-{{{ 8C Calculos

--::1:A 4 10

-~{{{F Calculos

==-:1::F calcullS.tsr

#USE comuns2Dtv

#USE snglmath

PROC calculos (CHAN OF Sinais.controle De.controle, Para.proximo,



CHAN OF Comunicacao.vizinhos Para.direita, Para.esquerda,
Da.direita, Da.esquerda,
CHAN OF Devolve.resultados Para.controle, De.proximo,
VAL INT Dp)

=-{{{ constantes

VAL Dois.Real.Max.Int IS 2.0(REAL64)*((REAL64 ROUND (MOSTPOS INT))+

1.0(REAL64)):

VAL Max.graoce.div I8 3000:

VAL Mostneg.int32 IS REAL64 ROUND (MOSTNEG INT):

VAL Viz.por.part IS 12:

--}1}

--{{{ variaveis

BOOL redistribuiu:

{Max.graos.div] [Nviz) INT16 Vizinho:

[NDp+1]INT Grao.base:

[Nmax] INT Numero.particula:

[Nmax]) [Ndim] INT r:

[(Nmax] {Ndim)REAL32 v, a:

[NDpP]INT Min.r:

[Max.graos.div] [Max.grao] INT Particula:

[Max.graos.div] INT Np:

(Ndim]REAL32 Box, Tam.grao:

[Ndim) INT Num.graos:

[Ndim]REAL32 Para.box:

[Ndim]JREAL32 Dt .box:

[Ndim]REAL64 ITam.grao:

[Nmax]INT16 Contadores.Viz:
[(Nmax*Viz.por.part]INT16 Tabela.Viz:

BOOL continua, espera.controlet
INT Num.graos.div:

INT Nint, Ntotal:

INT Num.vizinhoa:

INT Numero.de.repetidos:
REAL64 Ec:

REAL32 Dt:

REAL32 Dts2.24:

INT Ncut:

REAL64 V, W:

REAL32 Rm2, Rm, Rc2, Rc:
{Ndim]REAL3?2 Para.sigma:
PLACE Para.sigma IN WORKSPACE:

==}}}
SEQ
~~{{{ inicializacao
--{{{ 1le constantes
Du.controle 7 CASE constantes; Dt; Rc; Rm; Box; Grao.base; Num.graos;
Tam.grao; Min.r
Para.proxime ! constantes; Dt; Rc; Rm; Box; Grao.base; Num.graos;
Tam.grao; Min.r
-=}}}

~={{{ calculo de constantes internas

Num.graos.div:=Graoc.base[Dp+1]-Grao.base [Dp]

Numero.de.repetidon:=Num.graos[1]

Para.box:=[Dois.max.INT/Box[0}, Dois.max.INT/Box[1]]

Dt.box:=[Para.box[0]*Dt, Para.box[1]}#Dt]

Para.sigma:=[Box[0]/Dois.max.INT, Box[1]/Dois.max.INT]

Rc2:=Rc*Rc

Rm2:=Rm*Rm

Dte2.24:=12,0(REAL32)*Dt -~24#Dt/2

ITam.grao:=[REAL64 ROUND (INT TRUNC

((Dois.Real .Max.Int/(REAL64 ROUND Num.graos[0]))+0.5(REAL64))),

REAL64 ROUND (INT TRUNC
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Max.Int/(REAL64 ROUND Num.graocs[1]))+0.5(REAL64)))]

-={{{ inicializa vetor de graos vizinhos
VAL Primeiro.usado IS Nviz+i:

SEQ

SEQ g=0 FOR Num.graos.div
{Ndim] INT gd:

SEQ

gd:={g/Num.graos[1], g\Num.graocs[1]]
SEQ ng=Primeiro.usado FOR Nviz
[Ndim) INT dg, gv:

SEQ

dg:=[(ng/3)-1, (ng\3)~-1]
SEQ k=0 FOR Ndim

SEQ

gv (k] :=gd [x])+dg[k]
~--{{{ considera condicoes de contorno periodicas
IF

gv [k]>=Num.graos [k]
v[k] :=gv (k] ~Num,graos (k]
gvik]<o
gv k] :=gv[k]+Num.graos (k]
TRUE
SKIP

--}1}
Vizinho(g] [ng~Primeiro.usado] 1=INT16 ((gv[0]}#Num.graos{1])+gv{1])

~-~}}}

~={{{ 1le dados
continua:=TRUE
Nint:=0

WHILE continua

iniciais sobre particulas

--{{{ variaveis locais

INT pp:
{Ndim) INT rp:

[Ndim)REAL32 vp, ap:

-=}}}

--{{{ FUNCTION interna

BOOL FUNCTION
BOOL b:
VALOF

IF

interna (VAL [JINT r)

Dp<(NDp-1)
b:=(xr[0]<Min.x[Dp+1])

TRUE

b:=TRUE

RESULT b
-=}}}
SEQ
De.controle

7 CASE

nova.particula; pp: rp; vp; ap

IF

interna (rp)

SEQ

Numero.particula(Nint] :=pp
riNint] terp
v[Nint]):=vp
a[Nint]) :=ap
Nint:=Nint+1

TRUE

Para.proximo ! nova.particula; pp; rp; vp: ap

prossegue
SEQ

Para.proximo ! prossegue
continua:=FALSE



--11}
~=}}}
continua:=TRUE
WHILE continua
SEQ
SEQ
~~{{{ calcula proxima posicao
SEQ
SEQ part=0 FOR Nint
ri IS rpart]:
vi IS vipart]:
VAL ai IS a[part]:
SEQ
vi[0]:=vi[0]+(Dte2.24*ai(0])
vi[1) r=vi[1)+(Dte2,24+ai[1])
ri[0] :=rif0) PLUS (INT ROUND (Dt.box[0]#vi[0]))
") ril1):wri[1] PLUS (INT ROUND (Dt.box[1]#vi[1]))
--{{{ distribui pelos graos
De.controle 7 CASE
redistribui.particulas
SEQ
Para.proximo | redistribui.particulas
~--{{{: recalcula os graos das particulas
--{{{ constantes
VAL Grao IS 0:
VAL Part IS 1:
VAL Coord IS 2:
VAL Vel IS Coord+Ndim:
VAL Ac IS Vel+Ndim:
VAL Esquerda I8 0:
VAL Direita IS 1:
==}}}
-={{{ variaveis
[2]INT Np.sai:
[2]INT Np.entra:
(2] [Max.muda] [2+(3*Ndim)JINT Para.fora, De.fora:
INT grao:

--{{{ PROC retira
PROC retira (VAL INT i, INT Nint, VAL INT Lado, grao)
n IS Np.saillado]:
SEQ
Armazem IS Para.fora[Lado][n]:
VAL [JINT v.INT RETYPES v[i]:
VAL [JINT a.INT RETYPES alil:
SEQ
Armazem[Grao] :=grao
Armazem[Part] :=Numero.particulal(il
[Armazem FROM Coord FOR Ndim]:=r[i]
{Armazem FROM Vel FOR Ndim]:=v.INT
[(Armazem FROM Ac FOR Ndim] :=a.INT
n:=n+1
Nint:=Nint-1
IF
i<Nint
SEQ
Numero.particula{i] :=Numero particula{Nint]
r(i) 1=r[Nint]
v[i] 1=v[Nint]
afi):wa[Nint]
i=Nint =-- ultima particula e’ que saiu !!
SKIP
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~-1}}
INT part:
SEQ
redistribuiu:=TRUE
--{{{ =zera estrutura de graos
SEQ T-O FOR Nunm.graos.div
}

’_Ng gl:=0

part:=0
Np.sai:=[0, 0]
WHILE part<Nint
SEQ
~-{{{ calcula novo grao
SEQ
g0:=(INT TRUNC (((REAL64 TRUNC r([part][0])-
Mostneg.int32)/ITam.grac[0]))
gl:=(INT TRUNC (((REAL64 TRUNC r[part](1])-
Mostneg.int32)/ITam.grac(1]))
r?o:-(gotﬂun.gruos[il)+gl
--}}
--{{{ envia para Dp correspondente
IF
(grao>=drac.base[Dp]) AND (grao<drao.base[Dp+1])
--{{{ guarda no grao interno correspondente
INT g
SEQ
g:=grao-Grao.base[Dp]
Particula[g] [Nplgl):=part
Nplgl :=Nplgl+1
part:=part+l
--}}}
grao < Grao.base(Dp]
IF
(Dp<>(NDp-1)) OR ((Dp=(NDp-1)) AND
(grao>=Grao.base[1]))
retira (part, Nint, Esquerda, grao)
(Dp=(NDp-1)) AND (grao<Grao.basel1])
retira (part, Nint, Direita, grao)
grao >= Grao.base[Dp+1]
IF
(Dp<>0) OR ((Dp=0) AND (grao<drao.base[NDp-1]))
retira (part, Nint, Direita, grao)
(Dp=0) AND (grao>=Grao.base[NDp-1])
retira (part, Nint, Esquerda, grao)
~~1}}
PAR .
--{{{ envia dados para vizinhos
Para.esquerda ! particulas.que.mudam;
Np.lai[Esquorda]::Para.torn[Esquerda]
Para.direita ! particulas.que.mudam;
. Np.sai[Direita)::Para.fora[Direita]

--{{{ 1le de vizinhos
Da.esquerda 7 CASE particulas, ue.mudam;
Np.entra[Esquerda : tDe.fora[Esquerda]
, Da.direita T CASE particulas.que.mudam;
" Np.entra(Direita]::De.fora[Direital

--{{{ coloca lidos nos graos
SEQ lado=0 FOR 2
SEQ i=0 FOR Np.entra([lado]
VAL Armazem IS De.forallado][i]:
VAL [JREAL32 ve RETYPES [Armazem FROM Vel FOR Ndim]:
VAL [JREAL32 ae RETYPES [Armazem FROM Ac FOR Ndim]:
INT grao:



SEQ
Numero.particula[Nint]} :=Armazem([Part]
r(Nint] :=[Armazem FROM Coord FOR Ndim]
v[{Nint] :=ve
a[Nint] :=ae
rao:=Armazem[Grao]-Grao.base[Dp]
Particulalgrao] [Np[grao]] i=Nint
Nplgrao] := pLgrlo§+§
Nint:=Nint+1
=-}}}
--}}}
nao.redistribui
Para.proximo | nao.redistribui
--}}}
--{{{ recebe e envia graos repetidos
VAL Max.repetidos IS 50:
VAL Primeiro.a.enviar IS O:
VAL Primeiro.repetido IS Num.gracs.div:
[Max.repetidos]INT Np.grao.entra, Np.grao.sai:
[Max.repetidos*Max.grao) [Ndim] INT r.entra, r.sai:
INT ne:
SEQ
--{{{ forma lista de particulas repetidas a enviar
SEQ
ne:=0
SEQ grao=Primeiro.a.enviar FOR Numero.de.repetidos
VAL g IS grao-Primeiro.a.enviar:
SEQ
Np.grao.sailg] :=Nplgrao]
SEQ j=0 FOR Np[grno?

SEQ
r.sailne] :=r[Particula(graol {j]]
ne:=ne+l
--}1}
--{{{ envia para esquerda e recebe da direita
PAR

Para.esquerda ! graos.repetidos;
Numero.de.repetidos::Np.grao.sai; ne::r.sai

INT nr, n:

?;idiroita 7 CASE graos.repetidos; nri:Np.grao.entra; n::r.entra
--{{{ organiza as recebidas na estrutura interna
INT i:

SEQ

Ntotal:=Nint

i:=0

SEQ grao=Primeiro.repetido FOR Numero.de.repetidos

VAL g IS grao-Primeiro.repetido:
SEQ
Nplgraol:=Np.grao.entralg]
SEQ j=0 FOR Np.grao.entralg]
SEQ
r[Ntotal) :=r.entra(i]
Particula[grao] [j]:=Ntotal
Ntotali=Ntotal+l
limi+}
--}}}
==}}}
--{{{ forma tabela de vizinhos
IF
redistribuiu=TRUE
SEQ
-={{{ atualiza
INT ic, iv:
[((Nvig+1)*«Max.grao]INT Juntas:
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SEQ
ic:=0
iv:=0
SEQ g=0 FOR Num.graos.div
INT n, ncentral:
SEQ
-={{{ forma lista de particulas dos graos que interagem
n:=0
SEQ i=0 FOR Np[g]
SEQ
Juntas[n]:=Particulalg] [i]
n:=n+1
ncentral:=n
SEQ v=0 FOR Nviz
VAL viz IS INT Vizinho[gl[v]:
SEQ i=0 FOR Np[viz)
SEQ
Juntas[n] :=Particulalviz] [i]
ni=n+1
~-}}}
--{{{ busca pares nessa lista
SEQ central=0 FOR ncentral
VAL i IS Juntas[central):
VAL ri I8 r{i]:
SEQ
Contadores.Viz([ic):=1(INT16)
Tabela.Viz[iv]:=INT16 i
ivimived
SEQ perifericamcentral+1 FOR n~(central+il)
VAL j IS Juntas{periferical:
VAL rj IS r(j]:
--{{{ verifica par ij
=={{{ variaveis temporarias
(Ndim]REAL32 dij:
PLACE dij IN WORKSPACE:
REAL32 rij2:
--}}}
SEQ
dij(0]) :=Para.sigma[0]+(REAL32 ROUND
(ri[Of MINUS rj[0]))
IF
ABS(d1j[01)>Rm
SKIP
TRUE
SEQ
dij(1]):=Para.sigma[1]*(REAL32 ROUND
(ri(1] MINUS rj(1]))
IF
ABS(dij[1])>Rm
sSK1p
TRUE
SEQ
rij2:=(dijl0]»dij[0])+(dijl1]=dij[1])
IF

rij2 < Rm2
--{{{ guarda j na tabela de {
SEQ
Tabela.Viz[iv] :=INT16 j
ivimivel
Contadores.Viz[ic]:=
Contadores.Viz[ic]+1(INT16)

-=}}}



ic

tmic+l

redistribuiu:=FALSE

TRUE
SKIP
~-}1}}
-={{{ calcula int
INT it, 1, §
SEQ

eracoes

——{{{ inicializa totalizadores

V:=0.0(REAL64)
W:=0.0(REALS4)
Ncut :=0
[JREAL32 ajunto
SEQ i=0 FOR Ntot

RETYPES a:
al*Ndim

ajunto[i):=0.0(REAL32)

--}}}
--{{{
it:=0
SEQ cent=0 FOR N
SEQ
i:=INT Tabel
ite=it+l
VAL ri I8 r{
ai IS alil:

calcula interacoes internas

int
a.Viz[it]
il

SEQ viz=0 FOR (INT Contadores.Viz[cent])-1

SEQ
je=INT T
itemit+d
VAL rj I
aj 1S al

abela.Vig[it]

8 r(jl:
3l

=={{{ 1interage particulas i e j

--{{{

(Ndim]REAL32 dij:

PLACE di
REAL32 r
--}}}
SEQ
dijlo]
dij(1]

j IN WORKSPACE:
ij2:

:wPara.sigma(0]*(REAL32 ROUND (ril0] MINUS rj[0]))
[1])*(REAL32 ROUND (ril[1] MINUS rjl1]))

tmPara.sigma

variaveis temporarias

rij2:=(dijl0)#dij[0))+(dij[1]#dij[1])

IF
rij2

< Rc?2
{

calcula valore

s da interacao e acumula

REAL32 acij, aij, wij, vij, sri2, sré, sr2:

SE

Q
Ncut:=Ncut+1

sr2:=1.0(REAL32)/rij2

sr6:=sr2+ (ar2esr2)
sr12:=sr6*sr6
vij:=sri12-sré
V:=V+(REAL64 vij)
wijimvijeeri2
W:wW+(REAL64 wij)
acijiowijesr2
ni%:-acii-dij[ol
ai(0]:=ai[0]+ai}
aj[O]:-aj[O]-aii
aij:=acijedijli
ail1] tmaili]+aij
a;%l]:-aj[l]-aij

TRUE

8K

IP
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-=}}}
==1}}

==-{{{ comunica dados de colunas repetidae
VAL Max.repetidos IS 50:
VAL Primeiro.a.enviar IS Num.graos.div:
VAL Primeiro.a.receber IS 0:
(Max.repetidos]INT Np.grao.entra, Np.grao.sai:
[Max.repetidos*Max.grac] (NdimJREAL32 a.entra, a.sais
INT ne:
SEQ
-={{{ forma lista de particulas repetidas a enviar
SEQ
ne:=0
SEQ grao=Primeiro.a.enviar FOR Numero.de.repetidos
VAL g IS grao-Primeiro.a.enviar:
SEQ
Np.grao.sai(g] :=Np(grao]
SEQ j=0 FOR Nplgrao
SEQ

a.sai[ne]:=a[Particulalgrao] [}]]

ne:=ne+i
--}}}
~={{{ envia para direita e recebe da esquerda
PAR

Para.direita | aceleracoes.repatidos;
Numero.de.repetidos::Np.grao.sai; ne::a.sai

INT nr, n:

Da.esquerda 7 CASE aceleracoes.repetidos;

" nr::Np.grao.entra; n::a.entra

=-{{{ organiza as recebidas na estrutura interna
INT i:
SEQ
i1:=0
SEQ grao=Primeiro.a.receber FOR Numero.de.repetidos
VAL g IS grao-Primeiro.a.receber:
SEQ j=0 FOR Np.grao.entralg]
SEQ
SEQ k=0 FOR Ndim
a[Particula[gruo][j]][k]:-a[Particula[grao][i]][k]+
a.entrali][x

irwj+g
--}}}
--}}}
--}}}
-~{{{ termina movimento

SEQ
Ec:=0,0(REAL64)
SEQ i=0 FOR Nint

vi IS v([i]:
VAL ai IS al[il:
SEQ

vi[0] :=vi[0]+(Dts2.24*ai[0])
vil1]:wvi[1]+(Dts2.24#ai[1])
" Ec:=Ec+(REAL64 ((vil0Iwvi[0])+(vilt]#vi[1])))
-~{{{ comunica-~se com Controle
REAL64 Ve, Ecp, Vp, Vcp, Wp:
INT Ncutp:
SEQ
-~{{{ calcula energia potencial sem descontinuidade
REAL32 sc2, sc6, sci2, vij:
SEQ

---------------- Encontra en. pot. livre de descontinuidades =---
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sc2:=1,0(REAL32)/Rc2 ~- Calcula energia de um par a Rc
sc6:m(mc2*sc2)*sc? -
sci2:=sc6esc6 ==

vijimsc12-scé -
Vc:=V-(REAL64 ((REAL32 ROUND Ncut)#*vij))
-- Desconta de V para todos os
-~- interagentes
--1}}
--{{{ multiplica por constantes
Vc:=Vcn4, 0(REAL64)
V:=Ve4 O(REALE4)
Ec:=Ec*0.5(REAL64)
W:=WeB.0(REALE4)
--}}}
--{{{ espera totalizadores e envia para controle
De.proximo 7 CASE totalizadores; Ncutp; Ecp; Vp; Vep: Wp
Pa;;icontrolo ! totalizadores; Ncutp+Ncut; Ecp+Eci Vp+V; Vcp+Vc; Wp+i
aspera.controle:=TRUE
WHILE espera.controle
REAL32 fat.vel:
De.controle 7 CASE
prossague
——{{? avisa prosseguimento e termina loop
SEQ
Para.proximo ! prossegue
espera.controle:=FALSE
--}}
comunica.dados
--{{{ envia dados das particulas internas e serve como passagem
BOOL tem.dados:
SEQ
Para.proximo ! comunica.dados
SEQ i=0 FOR Nint
Para.controle ! dados; Numero.particulali];
rlil; vlil; ali)

tem.dados :=TRUE
WHILE tem.dados
--{{{ variaveis auxiliares
INT np:
[Ndim] INT rp:
[(Ndim]REAL32 vp, ap:
--}}}
De.proximo T CASE
dados; np; rp; vp; ap
Para.controle ! dados; np; rp; vp; ap
terminaram.dados
SEQ
Para.controle ! terminaram.dados
tem.dados:=FALSE
--}}}
altera.velocidades; fat.vel
--{{{ altera o valor de todas as velocidades por fat.vel
SEQ
Para.proximo ! altera.velocidades; fat.vel
SEQ i=0 FOR Nint
SEQ k=0 FOR Ndim
v[i]{k] imvi] [kI*fat.vel

--}}}
conatantes; Dt; Rc; Rm: Box; Grac.base;
Num.graos; Tam.grao; Min.r
--{{{
SEQ

Para.proximo ! constantes; Dt; Rc; Rm; Box; Grao.base;
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Num.graos; Tam.grao; Min.r
~={{{ recalcula constantes internas
Num.graos.div:=Grao.base[Dp+1]-Grac.base(Dp]
Numero.de.repetidos:=Num.graos(1)
Para,box:=[Dois.max.INT/Box[0], Dois.max.INT/Box[1]]
Dt .box:=[Para.box[0]*Dt, Para.box[1]+Dt]
Para.eigma:=[Box[0]/Dois .max.INT, Box[1]/Dois.max.INT]
Rc2i1=RceRe
Rm2:=Rm*Rm
Dts2.24:=12,0(REAL32)*Dt --24#Dt/2
ITam.grao:=[REAL64 ROUND (INT64 TRUNC

((Dois.Real .Max.Int/(REAL64 ROUND
Num.graos[0]))+0.5(REAL64))),
REAL64 ROUND (INT64 TRUNC
((Dois.Real .Max.Int/(REAL64 ROUND
Num.graos[1]))+0.5(REAL64)))]

fim.da.simulacao
-~{{{ sinaliza final
SEQ
Para.proximo ! fim.da.simulacao
espera.controle:=FALSE
continua:=FALSE
--}}}
--}}}
~=}}}F
~=...F code HT8
-—ty:h 12
-~11:F calculib.dcd
-=...F descriptor
=114 1 4
==:1:F calculi5.dds
-=-...F link
--:1:A 19
-=:1::F calcull5.dlk

r1:F calculi5.ddb

-=~...F CODE SC Calculos 09:08:01 13~Feb-93
--13:A 2 10

~-=:1:F calculi5.csc

~-{{{ SC vazio
-=-:::h 310
~={{{F Vazio
~-:1:F vazio010. tsr
#USE comuns2Dtv
PROC vazio (CHAN OF Sinais.controle a.consumir,
CHAN OF Devolve.resultados a.enviar)
--{{{ variaveis
REAL32 lixol, lixo2, lixo3:
[Ndim]REAL32 vlixol, vlixo2:
[NDp+1] INT vilixo1:
[Ndim] INT vilixo2:
{NDp]INT vilixo3:
INT ilixo:
BOOL continua:
--}1}
SEQ
continua!=TRUE
WHILE continua
a.consumir 7 CASE
constantes; lixol; lixo2; lixo3; vlixol; vilixol;



vilixo2; vlixo2; vilixo3d
SKIP
nova.particula; ilixo; vilixo2; vlixol; vlixe2
STOP
redistribui.particulas

a.enviar ! totalizadores; 0; 0.0(REAL64); 0.0(REAL64);
0.0(REAL64); 0.0(REAL64)

nao.redistribui

a.enviar ! totalizadores; 0; 0.0(REAL64); 0.0(REAL64):
0.0(REAL64); 0.0(REAL64)

comunica.dados
a.enviar ! terminaram.dados
altera.velocidades; lixol
SK1p
prossegue
SKIP
fim.da.simulacao
continua:=FALSE
-=}}}F
-=...F code HT8
-=3:th 12
=-=111F vario010.ded
-=...F descriptor
--11:tA 14
--:::F vazio010.dds
~=...F debug
--t:1tA 185
-=11:F vazio010.ddb
~=...F CODE SC Vazio 09:08:08 13-Feb-93
--1:1:A 210
~=:::F vazio010.csc
--}}}
-={{{ SC Novo controle (com exit!)
-~1::A 4 10
--{{{F Controle
-=1::F controi4.tsr
--{{{ bibliotecas utilizadas
RUSE comuns2Dtv
#USE strmhdr
#USE sphdr
#USE =0lib
#USE =klib
SUSE aplidb
$USE snglmath
SUSE dblimath
#USE spintert
#USE streamio
#USE strings
--}}}
PROC controle (CHAN OF SP from.isv, to.isv,
CHAN OF Sinais.controle Para.calculo,
CHAN OF Devolve.resultados De.calculo)
=={{{ variaveis e canais locais
CHAN OF KS keyboard:
CHAN OF SS screen:
[3] HAN OF SP fs, ts:
CHAN OF BOOL parar.mult:

[20]1BYTE arquivo.cnt, arquivo.ini, arquive.tot, arquivo.sav,

arquivo.sto, arquivo.tmp, arquivo.nnn:

INT tam.cnt, tam.ini, tam.tot, tam.sav, tam.sto, tam.tmp, tam.nnn:

-=}}}

SEQ
--{{{ 1leitura do nome dos arquivos
--{{{ PROC junta.extensao
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PROC junta.extensao ([]BYTE com.extensac, VAL [JBYTE sem.extensao,
VAL [IBYTE extensao, VAL INT posicaoc.ponto,
INT tamanho)
SEQ

tamanho:=0

append. text (tamanho, com.extensao, sem,extensao)

tamanhot=posicac.ponto

append.text (tamanho, com.extensao, extensao)

--1}}
--{{{ variaveis
BYTE resultado:
BOOL existe:
INT posicao.ponto:
[1]BOOL opcao.existe:
(1) [2]INT parametros.opcao:
INT erro.comp:
{100)BYTE linha:
==}}}
SEQ
--{{{ pega nome do arquivo da linha de comando
tam.cnt:=0
so.parse.command.line (from.isv, to.isv, [" "], [spopt.always],
opcao.existe, parametros.opcao, erro.comp, linha)

IF
erro.comp>0
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv, [linha FROM 0 FOR erro.comp))
so.exit (from.%sv, to.isv, sps.failure)
TRUE
SKIP

append.text (tam.cnt, arquivo.cnt,
{linha FROM parametros.opcao(0][0] FOR parametros.opcao[0]([1]])
--}}}
-~{{{ acrescenta extensao se necessario
posicao.ponto:mchar.pos (’.’, [arquivo.cnt FROM 0 FOR tam.cnt])
IF
posicao.ponto=(-1)
SEQ
posicao.ponto:=tam.cnt
append.text (tam.cnt, arquivo.cnt, ".cnt')
TRUE
SKIP
--}}}
=~{{{ verifica a existencia
so.test.exists (from.isv, to.isv, [arquivo.cnt FROM 0 FOR tam.cnt],
existe)
IF
(NOT existe)
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
">>>Arquivo inexistente. Forneca outro nome.")
so.exit (from.isv, to.isv, sps.failure)
TRUE
SKIP
-=}}}
so.write.nl (from.isv, to.isv)
VAL nome.dado I8 [arquivo.cnt FROM 0 FOR tam.cnt):
SEQ
junta. extensao (arquivo.tot, nome.dado, ".tot", posicao.ponto, tam.tot)
junta.extensao (arquivo.ini, nome.dado, ".ini", posicao.ponto, tam.ini)
junta.extensao (arquivo.sav, nome.dado, ".sav", posicao.ponto, tam.sav)
junta.extensao (arquivo.sto, nome.dado, ".sto", posicac.ponto, tam.sto)
junta, extensao (arquivo.tmp, nome.dado, ".tmp", posicao.ponto, tam.tmp)
junta.extensao (arquivo.nnn, nome.dado, ".$$$", posicao.ponto, tam.nnn)



--}}}
PAR
-={{{ entrada provindo de arquivo
CHAN OF SP from.isv IS fs[0]:
CHAN OF SP to.isv IS ts[0]:
BYTE resultado:
SEQ
so.keystream.from.file (from.isv, to.isv, keyboard,
" (arquivo.cnt FROM O FUR tam.cnt], resultado)

-~{{{ controle

CHAN OF SP from.isv IS fs[1]:

CHAN OF SP to.isv IS ts[1]:

INT32 saida:

BYTE resultado:

~={{{ entrada e saida

-------------- Rotinas de escrita —===-===r===--
~={{{ escreve cadeia

PROC wr.str (VAL [}BYTE string)

SEQ
soifzrite.string (from.isv, to.isv, saida, string, resultado)
IF
resul tado<>spr.ok
S8EQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcen>> Erro no arquivo de saida. Erro=")
so.write.int (from.isv, to.isv, (INT resultado), 0)
STOP
TRUE
SKIP
--}}}
-=}}}

--{{{ escreve INT
PROC wr.int (VAL INT value, width)

SEQ
soiizrito.int (from.isv, to.isv, saida, value, width, resultado)
1F
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcan>> Erro no arquivo de saida. Erro=")
so.write.int (from.isv, to.isv, (INT resultado), 0)
STOP
TRUE
SKIP
--}}}
-=}}}

--{{{ escreve REAL32
PROC wr.r32 (VAL REAL3?2 value, VAL INT before, after)
SEQ
so.furite.real32 (from.isv, to.isv, saida, value, before,
W after, resultado)

IF
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
vacend> Erro no arquivo de saida. Erro=")

eo.write.int (from.isv, to.isv, (INT resultado), 0)
STOP

TRUE
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SKIP
-=}}}

==}
~={{{ escreve REAL64
PROC wr.r64 (VAL REAL64 value, VAL INT before, after)
SEQ
so.fwrite.real64 (from.isv, to.isv, saida, value, before,
« after, resultado)
--{{

IF
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"#cxn>> Erro no arquivo de saida. Erro=")
so.write.int (from.isv, to.isv, (INT resultado), 0)
STOP
TRUE
SKIP
-~}}}

=-}}}
--{{{ envia resultado INT (com mensagem indicativa)
PROC type.int (VAL [JBYTE name, VAL INT result, width)
SEQ
wr.str (name)
wr.int (result, width)
-=}}}
~-{{{ envia resultado REAL32 (com mensagem indicativa)
PROC type.r32 (VAL [IBYTE name, VAL REAL32 result, VAL INT before, after)
SEQ
wr.str (name)
wr.r32 (result, before, after)
--}}}
--{{{ envia resultado REAL64 (com mensagem indicativa)
PROC type.r64 (VAL []BYTE name, VAL REAL64 result, VAL INT before, after)
SEQ
wr.str (name)
wr.r64 (result, before, after)

-=}}}
-={{{ muda de linha
PROC wr.nl ()
so.fwrite.nl (from.isv, to,isv, saida, resultado)

--}}}
-------------- Rotinas de leitura -—-=c-ewecuw-
--{{{ 1e INT
PROC rd.int (INT value, INT c¢)
SEQ

ks.read.int (keyboard, value, c)
IF

c=ft.number.error
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"scen>>>Erro na leitura de dados")
STOP
TRUE
SK1P
--}}
-=-{{{ 1le REAL32
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PROC rd.r32 (REAL32 value, INT ¢)
SEQ
ks.read.real32 (keyboard, value, c¢)
IF
c=ft.number.error
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcoen>>>Erro na leitura de dados")
STOP
TRUE
SKIP
=~}}}
--{{{ pede nova entrada
PROC request.retype ()
wr.str (">> Erro durante a leitura. Digite novamente: ")
--}}}
--{{{ 1le INT (com mensagem de pedido)
PROC expect.int (VAL [}BYTE prompt, INT value, INT c)
SEQ
wr.str (prompt)
rd.int (value, ¢)
WHILE (cw=ft.number.error) OR (c<>(INT'#c’'))
SEQ
request.retype ()
ks .read,echo.char (keyboard, screen, c)
rd.int (value, c)

--}}}
--{{{ 1le REAL32 (com mensagem de pedido)
PROC expect.r32 (VAL [JBYTE prompt, REAL32 value, INT c)
SEQ
wr.str (prompt)
rd.r32 (value, c)
WHILE (c=ft.number.error) OR (c<>(INT’#c’))
SEQ
request.retype ()
ks .read.echo.char (keyboard, screen, c)
rd.r32 (value, c)

-=}}}
-=}}}

~={{{ constantes

VAL Tamanho.de.uma IS (4#*Ndim)#*3: =-- r, v e a para uma particula
VAL seg.tick IS 64.0E-6(REAL32):

VAL min.tick IS seg.tick/60.0(REAL32):

VA%}%ivre IS (REAL64 ROUND Ndim):

--{{{ variaveis e canais locais

BOOL criado.temp:

INT32 temporario, armazena:

INT quadro.inicial:

INT Intervalo.armazenamento, Intervalo.salvamento:

INT Intervalo.totais, Intervalo.redistribuicao, flag.equilibracao:
TIMER tempo:

INT t1, t2, t3, t4:

REALJ32 Ac.t, Ac.t2:

REAL64 Ac.E, Ac.V, Ac.Ec, Ac.P, Ac.Eo:

REAL64 Ac.E2, Ac.V2, Ac.Ec2, Ac.,P2, Ac.Eo2:

REAL32 Dt, Rc, Rm:

INT Num.quadros:

INT Num.Part:

[Ndim]REAL32 Box:
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[Ndim] INT Num.graos:
[NdimJREAL32 Tam.grao:
{NDp]INT Min.r:
[NDp+1]INT Primeiro.grao:
-=}}}
SEQ
-={{{ abre arquivo de saida
so.open (from.isv, to.isv, [arquivo.tot FROM 0 FOR tam.tot], spt.text,
spe.output, saida, resultado)

~=}}}
--{{{ 1le constantes e envia para calculo
INT c, Nd:
SEQ
=={{{ le e testa numero de dimensoces
c:=INT’ *»c’
rd.int (Nd, c)
IF
Nd<>Ndim
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv, "#c*n>>Erro no arquivo de
dados: numero incompativel de dimensoces')
STOP
TRUE
SKIP
--}}}

--{{{ 1le e envia constantes de calculos
rd.int (Num.quadros, ¢)
rd.r32 (Dt, c)
rd.r32 (Rc, ¢)
rd.xr32 (Rm, c)
rd.int (Num.Part, c)
SEQ k=0 FOR Ndim
rd.r32 (Box[k], c)
SEQ k=0 FOR Ndim
rd. int (Num.graos[k],c)
SEQ k=0 FOR Ndim
rd.r32 (Tam.grao(k], c)
SEQ n=0 FOR NDp+1
rd.int (Primeiro.grao[n],c)
SEQ n=0 FOR NDp
rd.int (Min.r[n],c)
--{{{ envio das constantes
Para.calculo ! constantes; Dt; Rc; Rm; Box; Primeiro.grao;
Num.graos; Tam.grao; Min.r
-=}}}

-=}}} ’
-~{{{ 1le constantes de controle
rd.int (Intervalo.armazenamento, c¢)
rd.int (Intervalo.salvamento, c¢)
rd.int (Intervalo.totais, ¢)
rd.int (Intervalo.redistribuicao, c¢)
rd.int (flag.equilibracao, ¢)
~--}}}
~-=}}}
=~{{{ testa se existe salvamento para esta simulacao
BOOL existe.sav, existe.nnn:
SEQ
so.test.exists (from.isv, to.isv, [arquivo.sav FROM 0 FOR tam.sav],
existe.sav)
so.test.exists (from.isv, to.isv, [arquivo.nnn FROM 0 FOR tam.nnn],
existe.nnn)
IF
(Intervalo.salvamento<>0) AND (existe.sav OR existe.nnn)
INT32 salva:
SEQ



so.vrite.string (from.isv, to.isv,
"scanRetomando simulacao interrompidatl')
--{{{ abre arquivo de salvamento
IF
existe.sav ~-- se existe arquivo.sav, usa como salvamento
so.open (from.isv, to.isv,
(arquivo.sav FROM 0 FOR tam.sav], spt.binary,
spm.input, salva, resultado)
existe.nnn =-- se existe arquivo.nnn,
-- entao arquivo.tmp e’ um salvamento
-- mais novo
so.open (from.isv, to.isv,
[arquivo.tmp FROM 0 FOR tam.tmp], spt.binary,
spm.input, salva, resultado)
IF
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcen>>>Erro na leitura do arquive de salvamento')
STOP
TRUE
SKIP
-=}}}
~~{{{ ler, v e a de cada particula e envia para calculos
SEQ i=0 FOR Num.Part
(4+*Ndim)BYTE rb, vb, ab:
INT lidost, lidos2, lidos3:
SEQ
so.read (from.isv, to.isv, salva, lidosi, rb)
so.read (from.isv, to.isv, salva, lidos2, vb)
so.read (from.isv, to.isv, salva, lidos3, ab)
IF
((lidosi+lidos2)+1idos3)<>(12+Ndim)
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcsn>>Arquivo de salvamento inconsistente")
sTOP
TRUE
SK1P
VAL [JINT r RETYPES rb:
VAL [JREAL32 v RETYPES vb:
VAL [JREAL32 a RETYPES ab:
sara.calculo ¢t nova.particula; i; r; v; a
~-~}}
~--{{{ inicializa totais e quadro inicial com arq. de acumul.
INT tam.lido:
-={{{ redefinicao dos acumuladores
(JBYTE q.aux RETYPES quadro.inicial:
{IBYTE E.sux RETYPES Ac.E:
[IBYTE Eo.aux RETYPES Ac.Eo:
[)JBYTE Ec.aux RETYPES Ac.Ec:
[JBYTE V.aux RETYPES Ac.V:
[JBYTE P.aux RETYPES Ac.P:
[JBYTE E2,aux RETYPES Ac.E2:
[IBYTE Eo2.aux RETYPES Ac.Eo2:
[)BYTE Ec2.aux RETYPES Ac.Ec2:
[)BYTE V2.aux RETYPES Ac.V2:
[()BYTE P2.aux RETYPES Ac.P2:
--}}}
SEQ
-={{{ le numero do quadro’
soiioad (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, q.aux)
--}}}
--{{{ 1le cada um dos acumuladores
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, E.aux)
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so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, Eo.aux)
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, Ec.aux)
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, V,aux)
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, P.aux)
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, E2.aux)
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, Eo2.aux)
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, Ec2.aux)
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, V2.aux)
so.read (from.isv, to.isv, salva, tam.lido, P2.aux)
--}}}

quadro.inicial:=quadro.inicial+i

-}

--{{{ fecha arquivo de salvamento

so.close (from.isv, to.isv, salva, resultado)

IF
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcen>>>Erro ao fechar arquivo de salvamento')
STOP
TRUE
SKIP
--}}}
IF

Intervalo.armazenamento<>0
--{{{ abre arq. de armaz. e posiciona no local correto.
VAL armazenamentos.feitos IS
(quadro.inicial-1)/Intervalo.armazenamento:

VAL posicao IS INT32
((Tamanho.de.uma*Num.Part)*armazenamentos.feitos):

SEQ

so.open (from.isv, to.isv,

[arquivo.sto FROM 0 FOR tam.sto], spt.binary,
spn.existing.update, armazena, resultado)

IF
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wc#n>>> Erro no arquivo de armazenamento'')
STOP
TRUE
SKIP

so0.seek (from.isv, to.isv, armazena,
posicao, spo.start, resultado)

IF
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"mcen>>> Inconsistencia do arquivo de armazenamento'')
STOP
TRUE
SKIP
--}}}
TRUE
SKIP
TRUE
SEQ

so.write.string (from.isv, to.isv, "*c*nIniciando simulacao")
--{{{ inicializa totalizadores e quadro inicial
SEQ

quadro.inicial:=1

Ac.E: =0, 0(REAL64)

Ac.Eo:=0.0(REAL64)

Ac.Ec:=0.0(REAL64)

Ac.V:=0,0(REAL64)
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Ac.P:=0.0(REAL64)
Ac.E2:=0,0(REAL64)
Ac.E02:=0.0(REAL64)
Ac.Ec2:=0.0(REAL64)
Ac.V2:=0,.0(REAL64)
Ac.P2:=0.0(REAL64)
--}}}
--{{{ le posicoes, velocidades e aceleracoes do arquivo inicial
INT32 iniciais:
SEQ
--{{{ abre arquivo de valores iniciais
so.open (from.isv, to.isv, [arquivo.ini FROM 0 FOR tam.inil,
spt.binary, spm.input, iniciais, resultado)

IF
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
“wcen>>>Erro na leitura do arquivo de valores iniciais")
STOP
TRUE
SKIP
--}}}

-—{{{ ler, v ea de cada particula e envia para calculos
SEQ i=0 FOR Num.Part
[4*Ndim]BYTE rb, vb, ab:
INT lidos1i, lidos2, lidos3:
SEQ
so.read (from.isv, to.isv, iniciais, lidos1, rb)
so.read (from.isv, to.isv, iniciais, 1idos2, vb)
so.read (from.isv, to.isv, iniciais, lidos3, ab)
IF
((1idosi+lidos2)+1idos3)<>(12*Ndim)
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"scen>>Arquivo de valores iniciais inconsistente’)
STOP
TRUE
SKIP
VAL [JINT r RETYPES rb:
VAL [JREAL32 v RETYPES vb:
VAL [JREAL32 a RETYPES ab:
}gara.calculo ! nova.particula; i; r; v; a
-=}
--{{{ fecha arquivo de valores iniciais
s0.close (from.isv, to.isv, iniciais, resultado)

IF
resultado<>spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcan>>>Erro ao fechar arquivo de valores iniciais')
STOP
TRUE
SKIP
==1}}
=-}}}

IF
Intervalo.armazenamento<>0
--{{{ abre novo arquivo de armazenamento
SEQ
so.open (from.isv, to.isv,
{arquivo.sto FROM O FOR tam.sto], spt.binary,
spm.output, armazena, resultado)
IF
resultado<>spr.ok
SEQ
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so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcen>>> Erro no arquivo de armazenamento')
STOP
TRUE
SKIP
--}}}

TRUE
SKIP
--}}}
--{{{ cria arquivo temporario para dados
criado.temp:=FALSE
IF
(Intervalo.armazenamento<>0) OR (Intervalo.salvamento<>0)
SEQ
so.open (from.isv, to.isv, [arquivo.tmp FROM O FOR tam.tnp],
spt.binary, spm.nev.update, temporario, resultado)
criado. temp:=TRUE
TRUE
SKIP
--}}}
-={{{ ajusta valores de intervalo para uso com REM
--{{{ Intervalo de armazenamento
IF
Intervalo.armazenamento = 0
Intervalo.armazenamento:=Num.quadros+1
TRUE
SKIP
--}1}}
--{{{ Intervalo de salvamento
IF
Intervalo.salvamento = 0
Intervalo.salvamento:=Num.quadros+1
TRUE
SKIP
-~}}}
-={{{ Intervalo de escrita de totais
IF .
Intervalo.totais = 0
Intervalo.totais:=Num.quadros+i
TRUE
SKIP
--}}}
--{{{ Intervalo de redistribuicao de particulas por grao
IF
Intervalo.redistribuicao = 0
Intervalo.redistribuicao:=Num.quadros+i
TRUE
SKIP
--}}}
--}}}
so.write.string (from.isv, to.isv, "wcanProcessando quadro ')
Ac.t:=0.0(REAL32)
Ac.t2:=0.0(REAL32)
tempo 7 ti
~-{{{ constantes auxiliares
VAL volume IS REAL64 (Box[0]»Box[1]):
VA%}?ho IS (REAL64 ROUND Num.Part)/volume:
SEQ q=quadro.inicial FOR ((Num.quadros-quadro.inicial)+1)
?{i variaveis locais ao loop
REAL64 P, T, E, Eo, Ec, V, V¢, W:
INT Ncut:
REAL32 t:
--}}}
SEQ



so.write.int (from.isv, to.isv, q, 5)

~-{{{ envia mensagem para inicio de calculos
Para.calculo ! prossegue

tempo 7 t2

--}}}

--{{{ testa se precisa redistribuir particulas

IF
((q REM Intervalo.redistribuicao)=0) OR (g=1)
Para.calculo ! redistribui.particulas
TRUE
Para.calculo ! nao.redistribui
--}1}
~={{{ recebe totalizadores
De.calculo 7 CASE totalizadores; Ncut; Ec; V; Ve W
tempo 7 t3
-«{{{ acumula totais
Ec:=Ec/(REAL64 ROUND Num.Part)
T:=Ec*(2.0(REAL64)/1livre)
Ac .Ect=Ac . Ec+Ec
Ac.Ec2:=Ac.Ec2+(Ec*Ec)
V:=V/(REAL64 ROUND Num.Part)
Ac.ViwAc . V+V
Ac.V2:mAc, V2+(VaV)
E:=Ec+V
Ac.E:=Ac.E+E
Ac.E2:mAc.E2+(E*E)
Vc:=Vc/(REAL64 ROUND Num.Part)
Eo:=Vc+Ec
Ac.Eo:=Ac.Eo+Eo
Ac.Eo2:=Ac.Eo2+(Eo*Eo)
P:=(Rho*T)+(W/volume)
Ac.Pi=Ac.P+P
Ac.P2:wAc.P2+(P*P)
-=}}}
——{{{ ecalcula e acumula tempo de calculos
t:=seg. tick+*(REAL32 ROUND (t3 MINUS t2))
Ac.t:=Ac.t+t
Ac.t2:mAc.t2+(twt)
--}}}
--}}}
--{{{ testa se precisa escraver totais
IF
(q REM Intervalo.totais) = 0
-~{{{ envia totais
SEQ ,
wr.int (q, 6)
wr.int (Ncut, 6)
wr.ré4 (E, 2, 6)
wr.r64 (Eo, 2, B)
wr.r64 (Ec, 2, 5)
wr.ré64 (V, 2, 65)
wr.r64 (T, 2, 5)
wr.r64 (P, 2, 5)
wr.r32 (t, 2, 3)
wr.nl ()
--}}}
TRUE
SKIP
-=}}}
--{{{ testa se precisa fazer armazenamento
IF
(q REM Intervalo.armazenamento) = 0
SEQ

--{{{ le dados das particulas e escreve em temporario

~-{{{ variaveis e constantes locais
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BOOL fim.das.particulas:
INT tr, tv, ta:
(Ndim] INT r:
[Ndim]lREAL32 v, a:
INT Numero.particula:
--}}}
SEQ
Para.calculo | comunica.dados
fim.das.particulas:=FALSE
WHILE NOT fim.das.particulas
SEQ
De.calculo 7 CASE
dados; Numero.particula; r; v; a
-~{{{ grava dados no arquivo temporario
—~{{{ redefine r, v e a como vetore de BYTE
VAL ([}BYTE r.INT RETYPES r:
VAL [)BYTE v.INT RETYPES v:
VAL [1BYTE a.INT RETYPES a:
--}}}
SEQ
-~{{{ busca posicao onde a part. deve ser armaz.
so.seek (from.isv, to.isv, temporario,
(INT32 (Numero.particulasTamanho.de.uma)),
spo.start, resultado)

IF
resultado<>epr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"wcen>>>Inconsistencia entre arquivo e simulacao’)
STOP
TRUE
SKIP
==}}}

~={{{ escreve dados da particula
so.write (from.isv, to.isv, temporario,

r.INT, tr)
so.write (from.isv, to.isv, temporario,
v.INT, tv)
so.write (from.isv, to.isv, temporario,
a.INT, ta)
IF
((tr+tv)+ta)<Tamanho.de.uma
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"acon>>>Erro ac armazenar valores')
STOP
TRUE
SKIP
--}}}
--}}}

terminaram.dados
fim.das,particulas:=TRUE
--}}}
~-{{{ reposiciona temporario no inicio do arquive
so.seek (from.isv, to.isv, temporario, O0(INT32),
- spo.start, resultado)

-~{{{ copia dados do arquivo temporario em armazenamento
BYTE resultado:
[Tamanho.de.uma] BYTE temp:
INT tamanho.lido, tamanho.escrito:
SEQ
SEQ i=0 FOR Num.Part
SEQ
--{{{ le do arquivo temporario para temp
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so.read (from.isv, to.isv, temporario,
tamanho.lido, temp)

IF
tamanho.lido <> Tamanho.de.uma
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
">>Inconsistencia no arquive temporario gerado")
STOP
TRUE
SKIP
-=11}

~~{{{ escreve de temp no arquivo de armazenamento
so.write (from.isv, to.isv, armazena, temp,
tamanho.escrito)
IF
tamanho.escrito <> Tamanho.de.uma
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
">>Erro na escrita de arquivo de armazenamento')
STOP
TRUE
SKIP
--}}}

--{{{ testa se precisa fazer salvamento

(q REM Intervalo.salvamento) = 0
BYTE resultado:
INT32 salva:

=-={{{ e dados das particulas e escreve em temporario

variaveis e constantes locais

BOOL fim.das.particulas:
INT tr, tv, ta:

BYTE resultado:

[Ndim] INT r:
(Ndim]REAL32 v, a:

INT Numero.particula:

Para.calculo ! comunica.dados

fim.das.particulas:~FALSE

WHILE NOT fim.das.particulas
SEQ

De.calculo 7 CASE
dados; Numero.particula; r; v; a
=={{{ grava dados no arquivo temporario
--{{{ redefine r, v e a como vetore de BYTE
VAL []BYTE r.INT RETYPES r:
VAL []IBYTE v.INT RETYPES v:
VAL [)BYTE a.INT RETYPES a:
--}}}
SEQ
--{{{ busca pos. onde a part. deve ser armaz.
80.seek (from.isv, to.isv, temporario, (INT32
(Numero.particula*Tamanho.de.uma)),
spo.start, resultado)
IF
resultado<>apr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"scen>>>Inconsistencia entre arquivo ¢ simulacao’)



APENDICE B. CODIGO 0CCAM DE DINAMICA MOLECULAR

§TOP
TRUE
SKIP
-=}}}
--{{{ escreve dados da particula
so.write (from.isv, to.isv, temporario,

r.INT, tr)
so.write (from.isv, to.isv, temporario,
v.INT, tv)
so.write (from.isv, to.isv, temporario,
a.INT, ta)
IF
((tr+tv)+ta)<Tamanho.de.uma
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"sc*n>>>Erro ac armazenar valores")
STOP
TRUE
SKIP
--}}}
--}}}

terminaram.dados
fim.das.particulas:=TRUE
=~}}}
--{{{ reposiciona temporario no local dos acumuladores
80.s¢ek (from.isv, to.isv, temporario, (INT32
(Num,ParteTamanho.de.uma)), spo.start, resultado)
=~1}}

--{{{ ealva acumuladores e numero do quadro

INT tam.escrito:

~={{{ redefinicao dos acumuladores

VAL []BYTE q.aux RETYPES q:

VAL []IBYTE E.aux RETYPES Ac.E:

VAL []BYTE Eo.aux RETYPES Ac.Eo:

VAL []BYTE Ec.aux RETYPES Ac.Ec:

VAL [IBYTE V.aux RETYPES Ac.V:

VAL [JBYTE P.aux RETYPES Ac.P:

VAL []BYTE E2.aux RETYPES Ac.E2:

VAL []BYTE Eo2.aux RETYPES Ac.Eo2:

VAL [IBYTE Ec2.aux RETYPES Ac.Ec2:

VAL []BYTE V2.aux RETYPES Ac.V2:

VAL [IBYTE P2.aux RETYPES Ac.P2:

--}}}

SEQ
-~{{{ escreve numero do quadro
so.;iite (from.isv, to.isv, temporario, q.aux, tam.escrito)
--}
-={{{ escrave cada um dos acumuladores
so.write (from.isv, to.isv, temporario, E.aux, tam.escrito)
so.write (from.isv, to.isv, temporario, Eo.aux,tam.escrito)
so.write (from.isv, to.isv, temporario, Ec.aux,tam.escrito)
so.write (from.isv, to.isv, temporario, V.aux, tam.escrito)
so.vrite (from.isv, to.isv, temporario, P.aux, tam.escrito)
so.write (from.isv, to.isv, temporario, E2.aux,tam,escrito)
so.write (from.isv, to.isv, temporario, Eo2.aux,tam.escrito)
so.write (from.isv, to.isv, temporario, Ec2.aux,tam.escrito)
so.write (from.isv, to.isv, temporario, V2.aux,tem.escrito)
so.write (from.isv, to.isv, temporario, P2.aux,tam.escrito)
-=}}}

~-}1}}

=={{{ muda o nome de arquivo.sav para um nome temporario

IF
q<>Intervalo.salvamento

so.rename (from.isv, to.isv,
[arquivo.sav FROM O FOR tam.sav],



[arquivo.nnn FROM 0 FOR tam.nnn], resultado)

TRUE

INT32 temp:
SEQ
so.open (from.isv, to.isv,
[arquivo.nnn FROM 0 FOR tam.nnn],
spt.binary, spm.output, temp, resultado)
M so.close (from.isv, to.isv, temp, resultado)
--}
~={{{ muda o nome de arquivo.tmp para arquivo.sav
so.close (from.isv, to.isv, temporario, resultado)
so.rename (from.isv, to.isv,
{arquivo.tmp FROM O FOR tam.tmp],

. [arquivo.sav FROM O FOR tam.sav], resultado)
--{{{ muda o nome do nome temporarioc para arquivo.tmp
so.rename (from.isv, to.isv,

[arquivo.nnn FROM 0 FOR tam.nnn],
{arquivo.tmp FROM 0 FOR tam.tmp], resultado)
so.open (from.isv, to.isv,

(arquivo.tmp FROM 0 FOR tam.tmp], spt.binary,

spm.existing.update, temporario, resultado)

~=}}}

TRUE
SKIP

--}}}

so.write.string (from.isv, to.isv, "##08+#08+#08+#08+%08")
--{{{ ajustes de finalizacao
tempo T t4
Para.calculo ! fim.da.simulacao
--{{{ calcula e comunica valores globais de toda simulacao
REAL64 Media.T, Media.E, Media.V, Media.Ec, Media.P, Media.Eo:
REAL64 Desvio.T, Desvio.E, Desvio.V, Desvio.Ec, Desvio.P, Desvio.Eo:

SEQ

~-{{{ calcula medias

SEQ

Media.

Media
Media

Media.

Media
Media
--}}}

E:=Ac.E/(REAL64 ROUND Num.quadros)
.V:=Ac.V/(REAL64 ROUND Num.quadros)
.Ec:=Ac.Ec/(REAL64 ROUND Num.quadros)
P:=Ac.P/(REAL64 ROUND Num.quadros)
.EotmAc.Eo/ (REAL64 ROUND Num.quadros)
.T:=Media.Ec#(2.0(REAL64)/livre)

--{{{ calcula desvios-padrao

SEQ

Desvio.E:=DSQRT ((Ac.E2/(REAL64 ROUND Num.quadros))-

(Media.E#*Media.E))

Desvio.V:=DSQRT((Ac.V2/(REAL64 ROUND Num.quadros))-

(Media.VeMedia.V))

Desvio.Ec:=DSQRT((Ac.Ec2/(REAL64 ROUND Num.quadros))-

(Media.Ec*Media.Ec))

Desvio.P:=DSQRT((Ac.P2/(REAL64 ROUND Num.quadros))-

(Media.P*Media.P))

Desvio.Eo:=DSQRT((Ac.E02/(REAL64 ROUND Num.quadros))-

(Media.Eo*Media.Eo))

Deevio.T:=Desvio.Ec*(2.0(REAL64)/1livre)

~=}}}
-={{{ comunica resultados
SEQ
type.r64 ("snenMedia da energia sem descontinuidade: ",
Media.Eo, 3, 10)
type.r64 ("en Desvio padrao: ",
Desvio.Eo, 3, 10)
type.r64 ("#n*n Media da Energia: ",

Media.E, 3, 10)
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type.r64 ("=n Desvio padrao: ",
Desvio.E, 3, 10)

type.r64 ("sn*n Media do potencial: ",
Media.V, 3, 10)

type.r64 ("*n Desvio padrao: ",
Desvio.V, 3, 10)

type.r64 ("ensn Media da Energia cinetica: ",
Media.Ec, 3, 10)

type.r64 ('"#n Desvio padrao: ",
Desvio.Ec, 3, 10)

type.r64 ("en*n Media da Temperatura: ",
Media.T, 3, 10)

type.ré4 ("#n Desvio padrao: ",
Desvio.T, 3, 10)

type.r64 ("#n#n Media da pressao: ",
Media.P, 3, 10)

type.r64 ("en Desvio padrao: ",
Desvio.P, 3, 10)

--}}}
-=1}}

--{{{ calcula e comunica tempo de calculos e respectivo desvio
REAL32 Media.t, Desvio.t:
SEQ
Media.t:=Ac.t/(REAL32 ROUND Num.quadros)
Desvio.t:=SQRT((Ac.t2/(REAL32 ROUND Num.quadros))-(Media.t*Media.t))

type.r32 ("#n#*n Media do tempo de calculos: ",
Media.t, 2, 5)
type.r32 ("s.*n Desvio padrao: ",
Desvio.t, 2, 5)
--}}}
--{{{ calcula e comunica tempo total
SEQ

type.r32 ("=c+*nTempo total de simulacao:",
min.tick+*(REAL32 ROUND (t4 MINUS t1)), 3, 3)
wr.str ("min")

--}}}
-={{{ fecha e apaga arquive temporario
IF
criado.temp
SEQ
~={{{ fecha
so.close (from.isv, to.isv, temporario, resultado)
IF
resultado <> spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
">>Erro ao fechar aquivo temporario”)
STOP
TRUE
SKIP
--}}}
--{{{ apaga
so.remove (from.isv, to.isv, [arquivo.tmp FROM 0 FOR tam.tmp],
resultado)
IF
resultado <> spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
">>Erro ao apagar aquivo temporario')
STOP
TRUE
SKIP
-=}}}
TRUE



--}}}
=={{{ fecha arquivo de armazenamento
IF
Intervalo.armazenamento<Num.quadros
SEQ
so.close (from.isv, to.isv, armazena, resultado)
IF
resultado <> spr.ok
SEQ
so.write.string (from.isv, to.isv,
"#cen>>>Erro ao fechar arquivo de armazenamento")
STOP
TRUE
SKIP
TRUE
SKIP
--}}}
~-{{{ fecha arquivo de saida
IF
Intervalo.totais<Num.quadros
so.close (from.isv, to.isv, saida, resultado)
TRUE
SKIP
-=}}}
--{{{ apaga arquivo de salvamento
IF
Intervalo.salvamento<Num.quadros
so.remove (from.isv, to.isv, [arquivo.sav FROM 0 FOR tam.sav],

resultado)
TRUE
SKIP
~=}}}
--{{{ termina processos auxiliares
INT lixo:
SEQ

keyboard 7 lixo
WHILE lixo<>ft.terminated
keyboard ? lixo
parar.mult ! FALSE
==}}}
-=}1}}

-=}}}
so.multiplexor (from.isv, to.isv, ts, fs, parar.mult)

80.

S-}F
-, ..F

LRI REY |
-=::F
--...F
==:1:A
-=:01F
--...F
-=:1:A
==:1:F
~=...F
=—tthA
=~:11:F
-=...F
-=11:A
~=-11:F
--}}}

=--{{{

exit (from.isv, to.isv, sps.success) -- termina o server

code HT8

12
controi4.dcd
descriptor

14
controi4.dds
link

19
control4.dlk
debug

15
control4.ddb
CODE SC Novo controle (com exit!) 09:08:29 13-Feb-93

2 10
controi4.csc

definicao de canais

[NDp]CHAN OF Sinais.controle controles:
(NDplCHAN OF Devolve.resultados resultados:

105



106 APENDICE B. CODIGO 0CCAM DE DINAMICA MOLECULAR

[H? +1]CHAN OF Comunicacao.vizinhos para.esquerda, para.direita:
PLACED PAR
PROCESSOR 0 T8
~-{{{ processador de controle (substituido o EXE do TDS)
--{{{ definicao de canais
CHAN OF SP from.isv, to.isv:
PLACE from.isv AT linko.in:
PLACE to.isv AT 1inkO.out:
PLACE controles[0] AT link2.out:
PL:CE resultados[0] AT link2.in:
-=}}}
controle (from.isv, to.isv, controles[0], resultados[0])
=-}}}
PLACED PAR dp=0 FOR NDp-1
~-{{{ somente calculos nos primeiros n-1 processadores
PROCESSOR dp+t T8 N
~-{{{ definicao de canais
PLACE controlealdp] AT linki.in:
PLACE resultados[dp] AT linkl.out:
PLACE controles[dp+1] AT 1link2.out:
PLACE resultados[dp+1] AT link2.in:
PLACE para.direitaldp+1] AT link3.out:
PLACE para.esquerdaldp] AT link0.out:
PLACE para.esquerda(dp+1] AT link3.in:
PLAC$ para.direitaldp] AT 1inkO. in:
calculos (controles[dp], controles([dp+1],
para.direitaldp+1], para.esquerdal[dp],
para. esquerda[dp+1] para.direitaldp],
. resultados{dp], resultados[dp+1], dp)
-=}}
PROCESSOR NDp T8
=-{{{ calculos e vazio no ultimo processador de calculos
~={{{ definicao de canais
PLACE controles[NDp-1] AT linkl.in:
PLACE resultados[NDp-~1] AT linki.out:
PLACE para.direita[NDp] AT link3.out:
PLACE para.esquerda[NDp-1] AT 1inkO.out:
PLACE para.direita[NDp-1] AT 1inkO.in:
PLACE para,esquerda[NDp] AT 1ink3.in:
CHAN OF Sinais.controle controle.interno:
CH:?}OF Devolve.resultados resultado.interno:
PAR
calculos (controles[NDp-1], controle.interno,
para. dire1ta€NDp] para.esquerda[NDp-1],
para. esquerda[HDg] para.direita[NDp-1],

resultados{NDp-1), resultado.interno, NDp-1)
vazio (controle.interno, resultado.interno)
-=}}}
-=}}}F
~...F code HT4
~=:3:h 12

=-=:1:F rodand08.dcd
~-=...F descriptor
--t1:th 1 4
-=11:F rodand08.dds
~...F CODE PROGRAM rodando numa rede como um stand-alone 09:08:47 13-Feb-93
--c::A 2 11
-~1::F rodand08.cpr
-=-}}}



