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Resumo

Este trabalho trata sobre o tema Simulagdo Computacional de Dindmica Molecular. Ap-
resenta uma descri¢ao detalhada sobre os procedimentos necessdrios para a confec¢do de um
simulador, tanto sequencial, quando paralelo usando o modelo de programacdo NVIDIA CUDA.
Sao apresentados os fundamentos necessarios para a compreensiao do problema de Dinamica
Molecular com foco nos detalhes de implementacdo. Para finalizar, este trabalho apresenta os
resultados obtidos com a implementacao de um simulador de Dindmica Molecular para sistemas
constituidos de atomos de argdnio interagindo via potencial de Lennard-Jones.



1 Introducao

Métodos de Dinamica Molecular (DM) sdo, agora, meios ortodoxos para simular mode-
los da matéria em escala molecular. A esséncia da DM € simples: resolver numericamente o
problema dos N-Corpos da mecanica cldssica (HAILE, 1992). A DM permite determinar pro-

priedades macroscépicas de sistemas moleculares a partir do estudo em escala microscépica.

Simulagdes de DM sdo a realizagdo moderna de uma ideia antiga da ciéncia. O comporta-
mento de um sistema pode ser determinado se tem-se um conjunto de condi¢des iniciais, além
do conhecimento do potencial de interacdo entre as particulas que o compde. Desde os tem-
pos de Newton, essa interpretacdo deterministica da mecanica da natureza dominou a ciéncia
(COHEN, 1985). Em 1814, quase um século depois de Newton, Laplace escreveu (LAPLACE,
1914):

Dada uma inteligéncia que por um instante compreendesse todas as forcas
pelas quais a natureza é regida assim como o estado dos seres que a compdem
- uma inteligéncia suficientemente vasta para submeter esses dados a uma
andlise - que pudesse incorporar na mesma férmula os movimentos dos maiores
corpos do universo e dos mais leves dtomos, para ela, nada seria incerto e o fu-
turo, assim como o passado, estariam presentes diante seus olhos.

Desde que os primeiros métodos de DM surgiram, computadores sdo usados como ferra-
menta para estudo dos mesmos. O advento de tecnologias de processamento paralelo continua
contribuindo significativamente para que resultados de simulacdes dos métodos de DM sejam
obtidos de forma mais rdpida e para sistemas cada vez maiores. O estudo de tais tecnologias é

de fundamental importancia para o avanco nos estudos da DM.

1.1 Definicao do Problema

Esta monografia abordard o problema da modelagem e simulacdo em unidades graficas

(GPU ) de sistemas envolvendo dtomos de argdnio.

Na modelagem, o problema € a simplificacio dos calculos para evitar uso de nimeros muito
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proximos do limite da representacdo do hardware e evitar riscos de underflow e overflow. As
unidades graficas sdo, hoje, poderosos multiprocessadores massivamente paralelos (NVIDIA,
2009). Um estudo da arquitetura das (GPU ) serd apresentado de forma a tirar proveito do poder
computacional proporcionado por elas. Na simulagdo, o desafio € mapear o problema de forma

eficiente para uso das GPUs .

O problema de visualizacdo do sistema também serd abordado apresentando um estudo

sobre visualizac@o de sistemas em escala nanométrica.

1.2 Objetivos

O objetivo primério desta monografia € pesquisar e formalizar os métodos de simulacdo de
DM. Como objetivos secundérios, advindos do objetivo primério, temos:

e Apresentar matematicamente os conceitos dos métodos de DM;

e Apresentar um estudo sobre arquiteturas paralelas com foco nas GPUs ;

e Aplicar os conceitos estudados na implementacdo de um simulador de sistemas contendo

atomos de argdnio com o uso da tecnologia CUDA.
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2  Dinamica Molecular

O conceito de DM foi proposto por (ALDER; WAINWRIGHT, 1959) para simular o com-
portamento mecanico de sistemas moleculares. A base teérica da DM engloba varios dos im-
portantes resultados produzidos por grandes nomes da Mecanica - Euler, Hamilton, Lagrange
e Newton. Alguns destes resultados cont€m informacdes fundamentais sobre o aparente fun-

cionamento da natureza, outros, sdo elegantes resultados que serviram de base para desenvolvi-
mento tedrico futuro (RAPAPORT, 1996).

As origens da DM estdo no atomismo da antiguidade. No presente momento, sua im-
portancia vem da tentativa de relacionar a dinamica coletiva com a dindmica de particulas
individuais. A DM também € motivada pela promessa de que o comportamento de sistemas
em larga escala pode ser explicado pelo exame do movimento de particulas individuais. A
descoberta do 4tomo levantou novas hipéteses para explicar comportamentos produzidos pela
matéria em escala macroscdpica. Perguntas, antes sem respostas, comegaram a ser respondi-
das. Por exemplo, como o fluxo de fluido em torno de um objeto produz uma trilha turbulenta?
Como os dtomos de uma molécula de proteina se movem juntos de forma a dar suporte a vida?
Como um turbilhdao em um fluido produz um vértice duradouro, como a grande mancha ver-
melha em Jupiter? Como uma perturbacao local de algumas moléculas (por exemplo, por um
pulso laser) se propaga através de um sistema? Como moléculas individuais se combinam para
formar novas moléculas? Tais questdes sugerem que a DM pode esclarecer dividas de diversas

areas de pesquisa (HAILE, 1992).

2.1 Sistemas Fisicos

A por¢ao do mundo fisico que se tem interesse é chamada de sistema, que € um subconjunto
do universo. O sistema € composto por um nimero arbitririo de partes similares ou dissimilares
e o estado dessas partes denotam o estado dos mesmos. Para analisar e descrever o comporta-
mento dos sistemas precisa-se associar valores numéricos aos estados do sistema. Tais valores

sdo chamados observdveis. Como exemplo, seja um sistema com 10?° moléculas de gds. Seu
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estado € dado pela posicdo e momento de cada molécula, além do mais, esse estado nos fornece

observaveis como temperatura e pressao.

O estado de um sistema pode ser manipulado e controlado por interagdes. Varios tipos
de interacdes sdo possiveis, porém o estudo apresentado serd focado em sistemas isolados.
Normalmente o estudo de um sistema nao € feito pela observagao direta do seu estado, ao invés,

¢ feita uma sondagem do estado pela medida de observaveis.

2.2 Potenciais de Interacao

O resultado de qualquer reacao quimica € determinado por propriedades fisicas como massa
e temperatura e uma propriedade fisica denominada potencial de interacdo. O potencial deter-
mina as forcas que agem em varios dtomos e decide por sua vez, quando é possivel com uma
dada energia, contida no sistema quebrar uma ligacdo ou formar uma nova, isto é, quando uma
reacdo quimica pode ser realizada (BILLING; MIKKELSEN, 1996).

O modelo microscépico mais rudimentar para uma substancia capaz de existir nos trés
estados da matéria mais familiares - s6lido, liquido e gasoso - € baseado em particulas esféricas
que interagem umas com as outras. Por questdes de simplicidade, as particulas serdo referidas
como 4tomos. As interacdes no seu nivel mais simples ocorrem entres pares de dtomos e sao
responsdveis por determinar as duas principais caracteristicas de uma forca interatdmica. A
primeira € a resisténcia a compressao, portanto a interagao € de repulsdo a curtas distancias. A
segunda € a ligacdo de atomos nos estados de so6lido ou liquido, assim, o potencial deve ser de

atracdo a distncias maiores a fim de manter a coesdo do material (RAPAPORT, 1996).

Neste trabalho consideramos somente moléculas esféricas simétricas (atomos). Para N
4tomos a fungiio de interagio intermolecular é representada por % (r"). A notagdo r" rep-

resenta o conjunto de vetores que localizam os centros de massa dos atomos.

r" ={r;,ry,r3,...,rn} 2.1)

A configuragdo do sistema é definida quando sdo associados valores ao conjunto r". Pro-
priedades macroscépicas que estio relacionadas somente com o conjunto r" sdo denominadas
propriedades configuracionais (HAILE, 1992).

Em muitas simulacdes a energia de interagcdo intermolecular é dada pela soma par-a-par das

interagdes isoladas, isto €:
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N
%:Zwm (2.2)
i

onde u(r;;) é a funcdo que calcula a energia potencial do par i-j e r;; € a distincia escalar entre

0s atomos i e j.

Como nao existem forgas dissipativas atuando sobre os dtomos, as forgas de interagao inter-
moleculares sdo conservativas, portanto a forca total atuante sobre um atomo i estd relacionada

com o gradiente do potencial da seguinte forma:

E:—w%@%:—i%gﬁ (2.3)

Em fisica, a dindmica é um ramo da mecanica que estuda as relacdes entre as forcas e
os movimentos que sio produzidos por estas. A DM é uma metodologia que estuda como as
forcas de interagdo intermoleculares se relacionam com o movimento dos dtomos que compde
o sistema sendo estudado. As posicdes r" sio obtidas a partir da resolucio das equagdes do

movimento de Newton:

F,‘(Z‘) = ml"}(t) = —a%—E:N) 2.4)

onde F; é a forca causada pelos outros N — 1 dtomos sobre o dtomo i, ; sua aceleracdo e m sua

massa molecular.

2.2.1 Potencial de Lennard-Jones

O melhor modelo matematico que descreve a interacdo intermolecular mencionada, para
sistemas simples, € o potencial de de Lennard-Jones (LJ). Esse modelo foi proposto por John
Lennard-Jones (LENNARD-JONES, 1924), originalmente para modelar argonio liquido. O
potencial de LJ € comumente usado para simular o comportamento de gases nobres a baixas

densidades. A Figura 2.1 mostra o gréafico do potencial de LJ em fun¢do da distancia.

Para um par de dtomos i e j localizados em r; e r;, o potencial de LJ € definido como:

12 6
ulj(r,-j) =4e (£> — (£> yFij <r.= 21/66 (2.5

rij rij

onder;j=r;—rjer;j = }ri |, 0 € aproximadamente o didmetro molecular e € € a profundidade

do pogo de potencial. Este potencial possui uma propriedade atrativa quando r;; € grande e



14

0.8

0.6

04—

02—

O -~ e

02—

04—

Energia em unidades de €

0.6 —

-0.8—

0

Figura 2.1: Potencial de LJ para o dimero de Argonio: € = 997Joule/mol e
0=34x10""n.

atinge um minimo quando r;; = 1.1220, sendo fortemente repulsivo a curtas distancias, pas-

sando por 0 quando r = 0 ¢ aumentando rapidamente a medida que r;; decresce.

Sabendo que a forga correspondente a u(r;;) ¢ dada pela Equagao 2.3, tem-se que a forga

que um 4tomo j exerce em um atomo i €:

48¢ o 14 fo] 8
£o=(Z25) 1 (Z) —2(Z) |n; 2.
Y (02) (rij) 2(r,-j) i (20)

Seguindo da Equacdo 2.4 temos que a equagdo que rege o movimento de dtomo i, dada a

forca de interacdo intermolecular (Eq. 2.6) é:

N
mi‘i = Fi = Zf,’j (27)
=L
J#
onde a soma ¢ feita sobre todos os N dtomos, exceto o proprio i.
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2.3 Condicoes Periodicas de Contorno

A DM ¢é normalmente aplicada a sistemas contendo de centenas a milhares de atomos.
Tais sistemas sdo considerados pequenos e sao dominados por interagdes de superficie, isto
€, interagdes dos atomos com as paredes do recipiente envoltério. A simulagdo € feita em
um recipiente de paredes rigidas sobre as quais os dtomos irdo colidir na tentativa de escapar
da regido de simulacdo. Em sistemas de escala macroscépica, somente uma pequena fracao
estd proxima o suficiente das paredes de forma a interagir com as mesmas. Uma simulagdo
desse carater deve ser capaz de tratar como os 4tomos interagem com as paredes além de como
eles interagem entre si. Por exemplo, seja um sistema tridimensional com N = 10?! com uma
densidade de liquido. Tem-se que o ndimero de dtomos préximos das paredes é da ordem de
N2/ 3.0 que resulta em 10'* 4tomos - somente um em 107. Mas se N = 1000, um valor mais
tipico em DM, 500 atomos estdo imediatamente adjacente as paredes, deixando somente alguns
atomos no seu interior. Se as duas primeiras camadas forem excluidas, restam somente 216
atomos. Portanto a simulagdo ird falhar em capturar o estado tipico dos dtomos do interior
e as medidas irdo refletir esse fato. A menos que seja de interesse estudar o comportamento

dos atomos proximos as paredes, elimina-se sua existéncia através das condi¢coes periddicas de
contorno (CPC) (RAPAPORT, 1996; HAILE, 1992).

Para usar CPC em uma simulacdo onde N dtomos estdo confinados em um volume V,
considera-se que esse volume é somente uma parte do material. O volume V é chamado
de célula primdria (V deve ser suficientemente grande para representar esse material). V &
rodeado por réplicas exatamente iguais chamadas células imagem. Cada célula imagem pos-
sui 0 mesmo tamanho de V e possui N dtomos igualmente posicionados. Diz-se entdo que a
célula primdria replicada periodicamente em todas as direcdes cartesianas do sistema forma
uma amostra macroscopica da substancia de interesse. Essa periodicidade se estende a posi¢ao

e momento dos atomos nas cé€lulas imagem (HAILE, 1992).

2.3.1 Efeito da Periodicidade

Existem duas consequéncias dessa periodicidade. A primeira € que um adtomo que deixa a
regido de simulag@o por uma fronteira particular, imediatamente reentra na regiao de simulagao
através da fronteira oposta. A segunda € que atomos que estdo dentro da distincia de corte 7,
em uma fronteira, interagem com os d&tomos na célula imagem adjacente, ou equivalentemente,

com o0s dtomos da préoximos da fronteira oposta.

Os efeitos causados pelas CPC devem ser levados em conta tanto na integracao das equacoes
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de movimento quanto na avaliacdo da equagdo de interacdo. ApoOs cada passo de integracao, as
coordenadas de cada um dos N atomos deve ser avaliada e, se um atomo foi movido para fora
da regido de simulacdo, suas coordenadas devem ser ajustadas de forma a trazé-lo de volta,
mas pela fronteira oposta. Se, por exemplo, a coordenada x de cada dtomo € definida como
x € [-Ly/2,L/2], onde L, é o tamanho da regido na direcdo de x, os testes a serem feitos sdo
os seguintes: se ry; > Ly/2 entdo substitua ry; por ry; — Ly € se ry; < —L,/2 entdo substitua ry;

por ry; + Ly. Os testes devem ser repetidos para as componentes y e z da posi¢cao de cada dtomo.

2.3.2 Critério da Imagem mais Proxima

Supondo a utilizagdo de um potencial com alcance finito, isto €, quando duas particulas i
e j estdo separadas por uma distancia r;; > r., ndo ocorre interagio entre elas. Supondo uma
regido cubica de lado L > 2r.. Quando essas condi¢des sdo satisfeitas € 6bvio que ao menos
um entre todos os pares formados pela particula i na célula priméaria e o conjunto de todas as

imagens periddicas de j irdo interagir.

Como demonstracdo, suponha um dtomo i que interage com duas imagens j; € jp de j.
Duas imagens devem estar separadas por um vetor translacdo ligando a célula primaria em uma
célula secunddria, e cujo comprimento € no minimo 2r, por hipétese. No intuito de interagir
com ambas j; € jp, i deve estar a uma distancia r < r. de cada uma delas, o que € impossivel,

uma vez que elas estdo separadas por r > re.

Uma vez que estds condicoes sao satisfeitas pode-se seguramente utilizar o critério da im-
agem mais proxima: dentre todas as possiveis imagens do atomo j, selecionar a mais proxima
e descarte todas as outras. Isto pode ser feito pois somente a imagem mais proxima € a can-
didata a interagir, todas as outras, certamente, ndo irdo contribuir para a forca aplicada sobre i
(ALLEN; TILDESLEY, 1987).

2.4 Mecanica Estatistica

Simulac¢des computacionais produzem informacdes no nivel microscopico (posi¢des atdmicas
e/ou moleculares, velocidades e aceleragdes de dtomos individuais). A conversao dessas informacoes
muito detalhadas sobre um sistema para termos macroscopicos (pressao, energia interna etc.) €

a area de estudo da mecanica estatistica (ALLEN; TILDESLEY, 1987).

Medir quantidades de interesse em DM usualmente significa efetuar médias temporais de

propriedades fisicas sobre a trajetdria do sistema. Propriedades fisicas sdo, usualmente, medidas
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em funcdo das coordenadas e velocidades atdomicas. Por exemplo, seja ./ o valor de uma

propriedade fisica genérica em um instante de tempo ¢, podemos definir .« como:

o = f(eN (1), v (1)) (2.8)
e entdo obter sua média:
1 M
(o) = N7 Y (1) (2.9)

onde ¢t € um indice que varia de 1 até o numero total de medidas efetuadas Nr.

A maneira mais vidvel de realizar tais medidas na pratica é calcular <7 (¢) em cada passo de
simulac@o (ou a cada certo nimero de passos) e usar um acumulador .27, também atualizado

convenientemente. No final de Ny medidas, divide-se .7y, por Ny obtendo assim (7).

A seguir sdo apresentadas as propriedades mais comuns que podem ser medidas.

2.4.1 Energia Potencial

A energia potencial média (87, ) é obtida pela média dos seus valores instantaneos. Para o

7z

caso de um potencial de interagdo u(r;;), (6 ) € obtido como:
(&)= N—ZZu(r,-j) (2.10)

2.4.2 Energia Cinética

A energia cinética média (& ) é calculada como:
1 >
(Ex) = W, ; mvi(t) 2.11)

2.4.3 Energia Total

A energia total média (&£’) é uma propriedade conservativa na dindimica Newtoniana. Verifica¢des
sobre a variagcdo da energia total sdo comuns em simulacdes de DM. Durante uma simulagao,
tanto &7 quanto & 5 flutuam, porém sua soma deve permanecer constante. Métodos de verificacao

e corre¢@o em uma possivel variagdo de (&) serdo apresentados no Capitulo 3.
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(&) =(Ex)+(Eu) (2.12)

2.4.4 Temperatura

A temperatura T estd diretamente relacionada com a energia cinética %", via Teoria cinética
dos gases. Para cada grau de liberdade do sistema (d = 1, sistema unidimensional, d = 2, sis-
tema bidimensional, d = 3, sistema tridimensional) € associada uma média da energia cinética

kgT /2. Portanto tem-se que a temperatura instantinea é dada por:

3
Ex = NksT (2.13)

onde kp € a constante de Boltzmann. Reescrevendo a Equacdo 2.13 de modo a evidenciar T

obtém-se:

28y
_ox 2.14
3 Nkg @.14)

2.4.5 Deslocamento Quadratico Médio

O deslocamento quadratico médio (DQM) é uma propriedade que diz o qudo longe um
atomo se deslocou de sua posi¢ao inicial, isto permite determinar a difusividade atdomica. Por

defini¢do tem-se:

DOM = <yr(z) —r(())\2> (2.15)

Se o sistema estd frio, DQM satura para um valor finito enquanto que, se o sistema esta
em estado liquido e a altas temperaturas, o DOM cresce linearmente com o tempo. E possivel

medir o coeficiente de difusividade Z através do coeficiente de inclinagdo da curva resultante
do DOM:

. 1
@:}Lq}o%<|r(t)—r(0)|2> (2.16)

onde d € a dimensdo do sistema e ¢ € o intervalo de tempo onde as medidas foram efetuadas.
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2.4.6 Pressao

A pressdo & é obtida a partir da funcdo do Virial #/ (HANSEN; EVANS, 1994):

N
# (") =Y r;-F; (2.17)
onde F; € a forca total atuando em um atomo i.

A pressdo € entdo definida como:

PV :NkBT+$<W) (2.18)

onde ¥ é o volume do sistema.

2.4.7 Calor Especifico

Propriedades termodindmicas baseadas em flutuacdes possuem uma forma diferente de
serem estimadas quando se deseja obter propriedades macroscopica através do movimento em
escala microscépica (RAPAPORT, 1996). A propriedade mais comum para esse tipo de abor-
dagem € o calor especifico €y = d& /AT a um volume constante. ¢’y é usualmente definido

em termos da flutuacdo de energia, ou seja:

Gy = % <5£2> (2.19)

onde (§&7) = (£?) — (&)*. Contudo, em DM, (£?) = 0. Ao invés de (&), as flutuagdes mais
relevantes a serem consideradas sao as de &7 e &4, que sdo idénticas. Assim o Gy € obtido

como:

-1
_ 3kp 2N (8&7))

2.5 Métodos de Integracao Temporal

Muitos métodos de integracdo numérica estdo disponiveis para resoluciao das equagdes de
movimento. Vdrios sdo rapidamente dispensaveis devido ao alto poder computacional exigido.
O método de integracdo nao pode ser mais custoso do que a avaliacdo da forca de interacdao

intermolecular. Esse custo computacional extra de alguns métodos eleva o tempo de simulagdo
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para niveis indesejaveis.

A seguir sdo apresentados trés métodos de integragao numérica muito usados em simulacoes

de DM. A Secao 2.5.4 mostra uma breve comparacao dos métodos apresentados.

2.5.1 Meétodo Leapfrog

O método mais simples de integracdo numérica usado em simulagdes de DM é o método
Leapfrog. Proposto por (BEEMAN, 1976), este método apresenta excelentes propriedades de
conservacao de energia e os requerimentos de informagdes sobre estados passados do sistema €

minimo.

O método Leapfrog possui dois passos. Primeiro calcula-se as velocidades no instante de
tempo 7 + At /2. As posigdes, entdo, sdo calculadas no instante de tempo ¢ + Az, a partir das

velocidades calculadas:

Vit +At/2) = vyt —Ar/2) + At - ay(1) (2.21)
ri(t+A1/2) = ryt) +At-vy(t+ Az /2)

Caso seja necessario saber a velocidade no tempo em que as coordenadas sdo calculadas,

entdo pode-se usar:

Vyi(t) = vyi(t —At/2) + (At /2) - ay(1) (2.22)

O nome Leapfrog vem do fato de que coordenadas e velocidades ndo sdo calculadas simul-

taneamente, o que caracteriza uma desvantagem desse método.

2.5.2 Algoritmo de Verlet

Em DM, o algoritmo de integracdo mais utilizado € o algoritmo de Verlet (VERLET, 1967).
A 1ideia basica € escrever duas expressdes em série de Taylor até a terceira ordem para as
posigdes r(z), uma para um instante de tempo posterior, outra para um instante de tempo ante-
rior. Seja as velocidades das particulas do sistema v e suas aceleracdes a e a terceira derivada

de r em relacdo a sendo b tem-se:
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r(t+Ar) = r(t)+V(t)At+%a(t)(At)québ(t)(At)3+0[(At)4] (2.23)

P A) = () V(AT 3a(0) (A1) — Sb(o)(An) + O[(Ar)

Adicionando as duas expressdes obtém-se:

r(r+At) = 2r(r) —r(t — At) +a(t) (Ar)? + O] (Ar)Y] (2.24)

Esta € a forma bésica do método de Verlet. Como € imediato ver que o erro de truncamento
desse método com o sistema evoluindo em Az é da ordem de (A#)*, mesmo a derivada terceira

ndo aparecendo explicitamente.

Um problema com esta versdao do método de Verlet € que as velocidades ndo sao geradas
diretamente. Mesmo elas nao sendo necessdrias para a evolucdo temporal, saber as velocidades
no instante de tempo atual pode ser necessdrio, por exemplo, para calcular a energia cinética
total K e avaliar se a simulagd@o esta sendo feita corretamente. Pode-se pensar em calcular as

velocidades da seguinte maneira:

Cr(t+Ar) —r(t—Ar)
o 2At

V(1) (2.25)

No entanto, o erro associado a essa expressio é da ordem de A#> ao invés de Ar?.

Uma variante ainda melhor do método basico de Verlet € conhecido como esquema ve-
locidade de Verlet, onde posi¢des, velocidades e aceleragdes sdo obtidos a partir das mesmas

quantidades no instante #:

r(t+Ar) = I‘(l)—FV(l‘)Al—F%a(l)(Al)z

v(t+At)2) = V(t)-l—%a(t)At (2.26)
a(t+Ar) = —%VU(I‘(I—}—AI))

v(it+Ar) = V(t+At/2)+%a(t+At)At

E importante observar que o método Leapfrog € uma variante do método de Verlet.
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2.5.3 Meétodo Preditor-Corretor

Meétodos do tipo Preditor-Corretor (PC) constituem outra classe comum de métodos de
integracdo das equagdes de movimento (Eq. 2.4). Os métodos baseados no PC consistem de
trés passos, a saber (ALLEN; TILDESLEY, 1987):

e Preditor: A partir das posicdes (r") e suas derivadas (por exemplo, v e a) até uma certa
ordem g, todas conhecidas no instante de tempo ¢, € feita uma predicdo das novas posi¢oes

e derivadas no instante ¢ + At através de uma expansao em série de Taylor.

e Avaliacao das forcas: As forcas sdo calculadas tomando o negativo do gradiente nas
posicoes previstas (Eq. 2.3). A aceleracdo resultante serd, em geral, diferente da aceleragdao

prevista. A diferenca entre as duas constitui o erro.

e Corretor: O erro calculado € utilizado para corrigir as posicoes e suas derivadas. Todas
as corregdes sao proporcionais ao erro que € o coeficiente de proporcionalidade usado

para determinar a estabilidade do algoritmo.

Sendo P(x) e C(x) os passos preditor e corretor, respectivamente, a formulagdo do método
PC para a equagdo x = f(x,t) é dada por (RAPAPORT, 1996):

P@%x0+m)::xO%HyfﬂJO+H—ﬂN) (2.27)
i=1

C(x):x(t+At) = x(t)+Atiﬁ,~f(t—|—[2—i]At) (2.28)
i=1

Com os coeficientes que satisfazem as seguintes expressoes:

k 1
— q = _—
£¥1 i)a; . (2.29)
k 1
—_ q g _—
Z‘z i)9PB; pwy (2.30)

Os coeficientes, para k = 4, estdo tabulados em (RAPAPORT, 1996). Como o presente
trabalho ndo trata da implementacao deste método em particular, serd usado apenas para efeitos

de ilustracdo com os demais métodos de integracdo das equagdes de movimento.
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2.5.4 Comparacao dos métodos

Devido a sua grande flexibilidade e uma potencial alta precisao local, fazem do método
PC mais apropriado para problemas mais complexos, como corpos rigidos ou dinamica com
restri¢des, onde uma grande precisdo em cada passo de tempo € desejavel, ou onde as equacdes
de movimento incluem for¢as dependentes de velocidades. A abordagem do método Leapfrog
¢ mais simples e requer um armazenamento minimo, mas possui a desvantagem de precisar de
adaptagdes para diferentes problemas. O método Leapfrog fornece excelentes propriedades de
conservacao de energia mesmo com potenciais altamente repulsivos a pequenas distancia, como
o potencial de LJ, mesmo com um Ar grande. Outra vantagem do método Leapfrog é o seu baixo
requerimento de armazenamento de informacdes. Para simulacdes onde armazenamento se seja

um problema importante, este pode ser o método mais adequado (RAPAPORT, 1996).
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3  Simulacdo de Dindmica Molecular

Neste capitulo serdo apresentados os conceitos e técnicas necessarios para implementagcao

de um simulador de DM.

Ao observar o modelo fisico das interacdes interatdmicas percebe-se que a resolugdao do
problema dos N-Corpos (interacio de um para todos) é O(N?) onde N é o niimero de corpos do
sistema. Esse comportamento quadratico leva a tempos proibitivos a medida que N cresce. As
técnicas de computacdo buscam reduzir o nimero de célculos necessarios para computar a forga
resultante em cada dtomo. Divisao por células e listas de vizinhos sao duas técnicas fortemente

utilizadas para reduzir a complexidade do problema dos N-Corpos.

Na simulagao de sistemas atdmicos se torna evidente o problema do uso de unidades associ-
adas medidas microscOpicas. Normalmente, as distancias atomicas sdo medidas em Angstroms
(1A = 1.0 x 10~'%). A dificuldade de se trabalhar com nimeros tio pequenos esté limitada
pela capacidade de representacdo numérica da méquina escolhida. Para contornar esse problema
utilizam-se unidades adimensionais. Todas as quantidades fisicas sao expressas em termos de

tais unidades a fim de trabalhar com nimeros proximos da unidade.

3.1 Unidades Adimensionais

Unidades adimensionais (UA), ou unidades reduzidas sao as unidades escolhidas para rep-
resentar todas as quantidades fisicas necessdrias. Por exemplo, pode-se escolher como unidade
de distancia 104, isso implica que cada unidade de distancia do modelo representa 10A em

unidades reais.

Ha varias razdes para se fazer uso de UA. Uma das razdes mais simples € tirar o maximo de
proveito da facilidade de se trabalhar com nimeros préximos da unidade ao invés de nimeros
extremamente pequenos associados com a escala atdmica. Outro beneficio do uso de UA
¢ a simplificacdo das equagdes de movimento que regem o sistema devido ao fato de seus

parametros, na maior parte dos casos, serem absorvidos pelas UA. Do ponto de vista pratico, o
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uso de UA elimina o risco de surgirem valores que ndo podem ser representados pelo hardware
de um computador (RAPAPORT, 1996).

As UA mais adequadas para estudos de DM baseados no potencial de LJ (Eq. 2.5) sdo
aquelas baseadas na escolha de o, € e m como unidades de comprimento, energia e massa,
respectivamente. A escolha de tais unidades, em termos préticos, implica que para as equacodes
de movimento (Eq. 2.4) e 2.6), 6 = € =m = 1. As seguintes substitui¢cdes se tornam necessarias
para representacao do modelo em UA: r — ro para comprimento, e — e€ para energia € t —
t\/m para o tempo. A forma final das equagdes de movimento, energia cinética e energia

potencial ficam, respectivamente (RAPAPORT, 1996):

N
. _ 1 _
i =48) (ﬁjm— 5”1-/'8) rjj 3.1
=1
i
1Y,
Ep = — - 3.2
N4 N i:ZIVl ( )
4 h
Eu = (;»l.jlz _ rl.j6> (3.3)
1<i<j<N

Para simular um sistema de argdnio liquido, as rela¢des entre as unidades adimensionais e as
unidades fisicas reais sdo as seguintes (RAPAPORT, 1996): distincias sdo medidas em fungdo
de 0 = 3.44; a unidade de energia é definida por € /Kj, = 120K, sabendo que K, = 1, as unidades
de energia ficam em fungdo de € = 8.314J /mole; sabendo que a massa atdmica do argdnio é
m = 39.95 x 1.6747 x 10~*"kg, entdo a unidade de tempo adimensional corresponde a 2.161 x
10~'%s. Tipicamente, um Az = 0.005 (em unidades adimensionais) ¢ utilizado como passo de
tempo (da ordem de 10 femtosegundos). A densidade do argénio liquido é 0.942g/cm>. Para
uma regido cubica de lado L, contendo N dtomos, implica que L = 4.142N 134, 0 que em UA
fica L= 1.128N"'/3.

3.2 Computacao de Interacoes

Ao olhar para a Equagdo 2.7 que define como os dtomos interagem entre si percebe-se que
sdo necessarias O(N?) computacdes para calcular a forga resultante sobre cada um dos N de um
sistema. Todos os pares de dtomos devem ser examinados pois ndo se conhece a priori quais
atomos interagem com quais. A continua mudanca da configuragcdo (posi¢des relativas) dos

atomos € uma caracteristica do estado liquido da matéria.
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Duas técnicas muito usadas em simulacdes de DM sdo apresentadas. O objetivo de tais
técnicas € reduzir o nimero de computagdes necessdrias para avaliar as forgas resultantes atu-
antes sobre os &tomos. Ambas as técnicas tiram proveito da anulacdo do potencial de interacdao
a partir de certo ponto (Fig. 2.1) denominada raio de corte r., portanto, &tomos que estao sepa-
rados por um distancia maior do que o raio de corte podem ser desconsiderados no calculo da

forga.

Para o potencial de LJ a distancia de corte r. tipica € definida em fun¢do de o como (RA-
PAPORT, 1996):

r.=2Y%¢ (3.4)

3.2.1 Listas de Vizinhos

A técnica da lista de vizinhos consiste em construir uma lista de &tomos para cada dtomo
do sistema que esteja a uma distancia menor ou igual do que a distancia de corte r.. Seja
N =4{J1,J2,---Jm},m < N alista de vizinhos do dtomo i, tem-se que um atomo j qualquer

pertence a ./#; se, e somente se, r;; < re.

O calculo da forca total atuante sobre um atomo i exige uma modificacdo da Equacdo 2.7

para que o somatorio seja feito somente sobre os vizinhos do dtomo i:

N

=Y <r14—1r8)r~- (3.5)

= ij ylij ) :
JjeN;

E importante notar que o cdlculo da lista de vizinhos que considera os dtomos que estio a
uma distancia r;; < r. € ineficiente no sentido de que as listas geradas devem ser reavaliadas a
cada iteracao do sistema. A reducdo da complexidade da avaliacdo das forgas resultantes para
O(N) nio apresenta um ganho significativo quando comparada a complexidade para célculo da
lista de vizinhos que é O(N?). Para contornar esse problema define-se uma nova distancia de

corte r,; como:

rm=rec+Ar (3.6)

O valor de Ar € inversamente proporcional a taxa com que a lista de vizinhos deve ser
reconstruida. A decisao de reconstruir a lista de vizinhos é baseada no monitoramento da ve-

locidade maxima dos atomos a cada passo de tempo até que a condi¢@o (Eq. 3.7) seja satisfeita
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(RAPAPORT, 1996).

N Ar
Y (miax|v,~|) > x (3.7)

i=0

onde At € o intervalo de tempo escolhido para integracdo das equagdes de movimento (Eq. 2.4).

O sucesso do uso dessa abordagem estd na mudanga lenta do estado do sistema em nivel mi-
croscopico o que implica que a lista de vizinhos permanece vélida por certo nimero de iteracoes

- tipicamente entre 10 e 20 mesmo com um Ar pequeno.

3.2.2 Divisao por Células

A divisao por células fornece um meio de organizar a informagao sobre a posi¢do dos
atomos em uma forma que evita a maior parte do trabalho necessario e reduz o esfor¢co com-
putacional a O(N). A técnica consiste na divisdo da regido de simulacdo em uma grade de
pequenas células. Cada célula possui aresta maior que r, em comprimento. Essa exigéncia nao

¢ obrigatdria, mas torna o método eficiente e facil de ser implementado.

Seja € = {c1,c2, - ,cm} 0 conjunto de células que compde a regido de simulagdo. Seja o
par de dtomos i e j. Se i € ¢, onde ¢, € uma célula qualquer, com a divisdo por células é claro
que i interage com j somente se j estiver localizado nas células imediatamente adjacentes ou no
proprio c¢;. Se nenhuma das condi¢des anteriores for satisfeita, isto é, se j estd a mais de uma

c€lula de distancia de ¢y, entdo € claro que r;; > r¢, 0 que implica que i € j ndo interagem.

Devido a simetria proporcionada por essa divisdo, somente metade das células vizinhas
precisam ser consideradas (um total 14 para trés dimensdes e 5 para duas dimensdes, incluindo

a célula a qual o atomo pertence).

3.2.3 Comparacao das Técnicas

A escolha de uma ou outra técnica depende das facilidades oferecidas pela linguagem de
programagao escolhida. A técnica da lista de vizinhos € eficiente quando a linguagem oferece
suporte a ponteiros. O uso de ponteiros permite a criacdo de uma lista de vizinhos dinamica,
que pode crescer ou se retrair ao longo do tempo, poupando recursos de armazenamento. A
técnica de divisdo por células é mais eficiente em termos de varredura espacial. Enquanto a
técnica da lista de vizinhos ainda precisa varrer todo o espacgo para verificar quais 4&tomos estao
dentro do raio de corte r., o que ainda demanda custo de tempo de O(N?). A técnica da divisdo

por células necessita de O(N), o que o torna mais eficiente.
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Somente uma pequena fracao dos dtomos examinados pelo método de divisdo por células
estdo no alcance de interagdo de um atomo i qualquer. Uma abordagem hibrida pode ser empre-
gada de forma a tirar proveito das vantagens de ambas. A abordagem hibrida consiste em criar
uma lista de vizinhos, como mostrado na técnica de lista de vizinhos (Sec. 3.2.1) mas somente

verificando os atomos que estdo nas células imediatamente adjacentes (Sec. 3.2.2).

3.3 Inicializacao do Sistema

A preparacdo do estado inicial do sistema normalmente € feita em dois passos, um para
inicializacdo das coordenadas e outro para inicializa¢do das velocidades de cada atomo do sis-
tema. As coordenadas podem ser inicializadas de duas formas diferentes: aleatoriamente ou em
uma grade regular. As velocidades sdo inicializadas de modo aleatério e um fator de escala-

mento € usado para atingir a temperatura desejada.

3.3.1 Inicializacao das Coordenadas

Inicialmente o espaco € discretizado em células de igual tamanho onde cada célula pode
conter um ou mais dtomos. No caso em que existe somente um atomo por célula, tal 4&tomo
€ posicionado no centro dessa célula. O algoritmo que inicializa as coordenadas recebe como
parametro valores inteiros que dizem quantos atomos existem por linha e coluna, no caso bidi-

mensional, e profundidade, no caso tridimensional.

3.3.2 Inicializacao das Velocidades

A 1inicializa¢do da velocidade € feita em trés passos. O primeiro consiste no cdlculo do
modulo da velocidade v,q, de cada atomo do sistema que depende diretamente da temperatura

do seguinte modo:

T
kT (3.8)

Vinag =
& mN
onde N € o nimero de dtomos do sistema. Considera-se que o sistema é composto por N d&tomos

de massa m e d € a dimenséo fisica do sistema.

O segundo passo consiste na atribuicdo de um vetor unitdrio aleatério a cada dtomo que
determinard a direcdo da velocidade de cada molécula. Para gerar tal vetor sdo necessarios dois

niimeros aleatérios &; e &, tais que:
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0q(0,0) = (w&1,27&) (3.9)

Calculados 6 e ¢, para cada vetor velocidade v; associado ao dtomo i define-se o vetor

unitario aleatdério como:

Vi, = sinBcos¢
Vi, = sin Osin ¢ (3.10)
v, = cosf

Para o caso bidimensional basta eliminar a componente v; do vetor v; e fazer 6 = 7/2.
Isto garante um vetor unitdrio aleatério com distribuicao uniforme sobre uma esfera. O terceiro
e ultimo passo consiste no escalamento do vetor obtido v; pelo médulo da velocidade de cada

Atomo Vyqg:
Vi = VinagVi (3.11)

3.4 Passo de Simulacao

O passo de simulag@o € a rotina executada a cada iteracao que define a evolucdo do sis-
tema. A Figura 3.1 mostra o diagrama de um passo de simulagdo tipico de um sistema de DM.
Primeiramente o sistema é devidamente inicializado como descrito na Se¢do 3.3. O primeiro
passo da rotina que determina a evolucdo temporal do sistema € o cdlculo do momento lin-
ear total P, que nada mais € do que o vetor resultante da soma dos vetores velocidades dos N

atomos:

N
P=Y myv (3.12)
i=1

O préximo passo consiste no calculo do centro de massa do sistema. Na mecanica cldssica
o centro de massa de um corpo € o ponto onde pode ser pensado que toda a massa do corpo esta
concentrada para o cdlculo de vérios efeitos. O centro de massa C,, de um sistema de N dtomos

¢é calculado como:
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Figura 3.1: Diagrama do passo de simulagao.

1 N
C, = 77 2T T € Y (3.13)

i=1

onde r; € a posicao de cada dtomo de massa m;. O centro de massa pode ser usado para uma
avaliagdo visual do comportamento do sistema. O centro de massa deve permanecer em repouso
no centroide da regido de simulagdo ao longo do tempo. Caso seja observado algum tipo de

anomalia quando ao seu posicionamento, sabe-se que algo estd errado.

Como descrito na Secdo 3.2.1, ndo existe a necessidade de reavaliar a lista de vizinhos a
cada iteracdo. Um teste € feito para verificar se a lista deve ou nio ser refeita. O intervalo de
iteracdes entre duas construcdes da lista de vizinhos é tomado como parametro da simulagdo.

Tipicamente esse valor é um entre 10 e 20 iteracdes.

A avaliacdo das forcas de interacdo entre os dtomos € entdo realizada como descrito na
Secdo 3.2. O passo seguinte consiste na integracdo numérica das equagdes do movimento que
regem o sistema (Sec. 2.5). Em seguida as propriedades do sistema sdo avaliadas (Sec. 2.4) e
um teste se o sistema atingiu o tempo de relaxagado € feito. Se esse tempo foi atingido, implica
que o sistema atingiu seu estado de equilibrio, entdo as propriedades avaliadas anteriormente

podem ser acumuladas para extragdo da média ao final da simulacao.

Uma rotina que coloca o centro de massa em repouso € inserida no passo de simulagdo para



31

garantir que ndo haja deslocamento de massa do sistema. Isto € feito por um ajuste na velocidade
de cada atomo do sistema. Um fator de ajuste 7* € obtido apartir da soma dos momentos
individuais dos dtomos:Uma rotina que coloca o centro de massa em repouso € inserida no
passo de simulagdo para garantir que nao haja deslocamento de massa do sistema. Isto é feito
por um ajuste na velocidade de cada atomo do sistema. Um fator de ajuste ¥ € obtido a partir

da soma dos momentos individuais dos atomos:

1 N
V==Y myv,; (3.14)
M=
as velocidades sdo entdo ajustadas pela subtracdo de cada v; pelo fator ¥, ou seja, para cada

atomo do sistema i temos v; =v; — 7.

O ajuste de velocidades € necessarios para trazer o sistema para a temperatura desejada 7.
Este ajuste exige um re-escalamento das velocidades por um fator vz, calculado em fungéo da

temperatura instantanea 7;:

T
Viae =\ (3.15)

a taxa com que esse ajuste deve ocorrer €, na maioria dos casos, determinada empiricamente.

As simula¢des de DM ocorrem para uma faixa de temperatura. O valor estabelecido como
sendo o nimero maximo de iteracdes na verdade € para cada temperatura. O peniltimo teste a
ser feito € se o nimero de iteragdes até 0 momento atingiu o nimero maximo para uma tem-
peratura. Se isto ocorreu, € calculada a média das propriedades medidas até o momento, estes
valores de médias sdo salvos em um arquivo para andlise posterior. O proximo passo consiste
no ajuste da temperatura para um novo valor, o que depende da variacdo de temperatura estab-
elecida e se o sistema estd esfriando ou aquecendo. Apds o ajuste, € verificado se a temperatura
atingiu o seu valor maximo ou minimo, em caso positivo, a simulacdo terminou e os dados
gerados podem ser submetidos para analise, caso contrdrio a velocidade total é reavaliada e o

ciclo recomeca.

3.5 Medidas de Propriedades Termodinamicas

Um sistema de DM € inicializado com uma temperatura nominal 7. As coordenadas dos N
atomos do sistema sdo inicializadas assim como suas velocidades. Porém, a configuragdo inicial
do sistema como definida na Sec¢do 3.3, ndo necessariamente € a configuracao de equilibrio do

sistema. Caracterizar o estado de equilibrio ndo € uma tarefa fécil, especialmente em sistemas
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pequenos onde as propriedades flutuam consideravelmente (RAPAPORT, 1996) . A Figura 3.2
apresenta a variacao das energias cinética e potencial ao longo do tempo para 250 iteracdes de
um sistema com N = 1000 dtomos. E possivel ver que o sistema atingiu o estado de equilibrio

em aproximadamente 50 iteragoes.

20 . . . .
Energia Potencial ——
18 k Energia Cinética -

16 |
14 |
12 |
10 | i

Energias Potencial e Cinética

= 2 = =]
T
1

0 50 100 150 200 250
Iteracoes

Figura 3.2: Variagcdo da energia cinética e potencial em funcdo do tempo.
N = 1000, densidade= 1.2g/cm> e temperatura= 30k.

Medir propriedades termodinamicas (Sec. 2.4) sobre uma série de passos ao longo do
tempo e depois obter sua média reduz a influéncia da flutuacio dessa propriedade. Ao tempo
necessdario para o sistema atingir o estado de equilibrio € dado o nome de tempo de relaxacdo.
Na maior parte dos sistemas o tempo de relaxacao € atingido rapidamente. A partir do momento
em que o tempo de relaxacgdo foi atingido, dd-se inicio a fase de produgdo, onde as propriedades
termodinamicas sdo realmente medidas. Ao tempo de espera entre uma medi¢do e outra é dado
o nome de fempo para medi¢cdo. Na fase de produgio as propriedades de interesse sdo avaliadas
considerando o estado do sistema (posicoes e velocidades) e em seguida sao acumulados até que
o nimero maximo de passos de tempo estabelecido para a simulagdo € atingido. O quadrado
desses valores sao também acumulados para que o cdlculo da variancia de cada propriedade

medida seja avaliada.

'Métodos para determinar quando um sistema mais complexo atinge o equilibrio podem ser encontrados em
(RAPAPORT, 1996)
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4  Simulacdo de Dindmica Molecular em
Unidades de Processamento Grdfico
de Proposito Geral

Este capitulo tem por objetivo descrever a implementac¢do da simulacao de DM em unidades
grificas de proposito geral. A Secdo 4.1 descreve o modelo de programacdo CUDA e a Secido
4.3 descreve a implementacdo dos célculos de interacdes interatdmicas usando o modelo de

programagdo CUDA.

4.1 GPU : Um Processador com Muitos Nucleos, Multithread
e Altamente Paralelo

Unidades ou placas gréficas se tornaram poderosos processadores massivamente paralelos
que, usados como co-processadores, sdo usadas para resolver problemas complexos de maneira

eficiente. Um bom motivo para o uso de placas graficas € encontrado em (NVIDIA, 2009):

Guiado por um mercado insacidvel por demanda de aplicacdes graficas de alta
defini¢do e em tempo real, as unidades graficas programdveis evoluiram em
processadores com tremendo poder computacional com muitos nicleos alta-
mente paralelos e alta banda de memoria.

Em novembro de 2006 a NVIDIA apresentou o CUDA (Compute Unified Device Archtec-
ture), um novo modelo de programacao paralela que permite acesso ao poder computacional de

suas das placas graficas.

Quando os computadores surgiram, eram maquinas de grande porte que ocupavam salas
inteiras e necessitavam de mao-de-obra especializada para realizar sua operacdo. A saida de
programas que eram executados em tais computadores era puramente textual, sem nenhum tipo
de elemento gréafico. Quando, nos anos 60, comecou-se a usar uma tela de raios catédicos para
exibir a saida gerada pelos computadores, tornou-se necessario algum tipo de processamento

gréifico a fim de gerar os elementos necessarios para exibi¢do em tais telas (CAMPOS, 2008).
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Com o surgimento dos novos sistemas operacionais que faziam uso de interface grafica nos
anos 90, ficou evidente que as interfaces de video desenvolvidas até entdo, ndo suportavam todo
o processamento que as era delegado. Até entdo as placas graficas somente exibiam na tela
0 que estava em sua memoria. Todo o processamento de transformagao das informagdes em
pixels ficava a cargo das CPU’s (unidades centrais de processamento) e FPU’s (unidades de
ponto flutuante). A solugdo para este problema surgiu em 1994 quando surgiram as primeiras
placas aceleradoras graficas 2D. Elas foram os primeiros dispositivos a possuir uma unidade
dedicada ao processamento grifico: A GPU , ou Unidade de Processamento Gréfico, que €
um processador dedicado a resolugdo de operagdes em ponto flutuante que sdo a base para a

construcdo de imagens.

Com a exigéncia cada vez maior de aplicacOes gréficas de tempo real, tanto CPU’s quando
GPUs evoluiram para processadores multinucleados com tremendo poder computacional, o
que significa que ambos sdo, hoje, sistemas paralelos. Além do mais, esse paralelismo continua
crescendo com a lei de Moore. O desafio atual é desenvolver aplicacdes que usem esse par-
alelismo de forma transparente de modo a tirar proveito do crescente aumento do nimero de

nudcleos das GPUs .

A evolucao do poder computacional das GPUs da NVIDIA em comparacdo com as CPU’s
¢ visto na Figura 4.1. Como pode ser visto, as novas arquiteturas tem capacidade de processa-

mento de quase 1 TFlop/s, usando somente uma placa grafica de custo relativamente baixo.

Para atingir tal capacidade, a largura de banda entre as GPUs e sua memoria sofreu um

aumento significativo, como visto na Figura 4.2, ultrapassando a casa dos 100 GB/s.

A razdo para essa discrepancia na capacidade de operacdes em ponto flutuante entre CPU e
GPU esta no fato de que a GPU ¢ especializada em computacao altamente paralela e intensiva,
além do mais, a GPU € desenhada de forma a dedicar mais transistores para processamento de

dados ao invés de cache e controle de fluxo, como ilustrado pela Figura 4.3.

Mais especificamente, a GPU ¢é especialmente adequada para problemas que podem ser
expressos em computagdo paralela de dados, isto é, o mesmo programa executado em porgdes
de dados diferentes. Isto elimina a necessidade de um controle de fluxo sofisticado, como o
existente nas CPU’s. A largura de banda existente elimina a necessidade de uma cache muito

grande.
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Figura 4.1: Comparag¢do do nimero de operacdes em ponto flutuante por
segundo entre CPU e GPU (NVIDIA, 2009).
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Figura 4.2: Comparacdo da largura de banda entre entre processador e
memoria principal para CPU e GPU (NVIDIA, 2009).

4.1.1 CUDA: Um Modelo de Programacao Paralela Escalavel

Apresentado em 2006 pela NVIDIA, o CUDA é um modelo de programagao paralela e um

ambiente de software planejado para auxiliar desenvolvedores a enfrentar o desafio de escrever
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Figura 4.3: Comparacao das estruturas internas entre GPU e CPU: A GPU
dedica mais transistors ao processamento de dados (NVIDIA, 2009).

softwares paralelos escaldveis enquanto mantém uma curva de aprendizado baixa para os que

estdo familiarizados com linguagens de programacdo padrao, como o C.

Existem trés abstracdes chaves como nucleo - uma hierarquia de grupos de threads, memoria
compartilhadas e uma barreira de sincronizacio - que sao expostas de forma transparente ao
desenvolvedor como simples extensdes da linguagem C. Estas abstracdes fornecem um par-
alelismo com granularidade alta tanto de dados quanto de threads. Essa granularidade guia o
desenvolvedor a particionar o problema de interesse em pequenos problemas que podem ser

resolvidos independentemente em paralelo (NVIDIA, 2009).

Um programa CUDA compilado pode, além do mais, ser executado em qualquer quanti-
dade de ntcleos, e somente o sistema em tempo de execugdo precisa saber o nimero fisico de

processadores.

4.2 Modelo de Programcao

O CUDA extende a linguagem de programacdo C permitindo que o programador possa
definir fun¢gdes em C chamadas de kernels, que, quando invocadas, sdo executadas N vezes em
paralelo por N diferentes threads CUDA ao invés de somente uma vez como funcdes C regulares
(NVIDIA, 2009).

Um kernel é definido usando a palavra-chave __global__ na assinatura de uma funcdo. O
nimero de threads CUDA para cada chamada € definido usando a sintaxe <<< ... >>> como

ilustrado a seguir:

// Definicdo de um kernel

__global__ void vecAdd( float *A, float *B, float *C ) {
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int main( int argc, char *argv[] ) {
// Chamada ao kernel

vecAdd<<<1, N>>>( A, B, C );

No exemplo anterior um kernel chamado vecAdd € definido e na fun¢do main é chamado

para ser executado N vezes em paralelo por N threads CUDA.

Grade O

Bloco (0,0) Bloco (1,0) | Bloco (2,0)

Bloco (0,1)” Bloco (1, 1) |8loco (2, 1)

_F
-

Bloco (1, 1)

Figura 4.4: Diagrama de um grid de blocos de threads
(NVIDIA, 2009).

4.2.1 Hierarquia de Threads

O CUDA trabalha com uma hierarquia de threads permitindo ao programador estabelecer
como deve ser a divisao do trabalho de um programa de forma a utilizar de forma eficiente o

hardware grafico. A Figura 4.4 mostra como € estruturada a hierarquia de threads. A cada
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kernel executado € atribuida uma grade de blocos de threads. A grade é composta por varios

blocos e cada bloco ¢ composto por varias threads.

Cada thread criada pelo CUDA recebe um identificador que pode ser usado para acesso a
memoria ou mesmo como um fator em alguma operagdo aritmética. Cada thread tem acesso a

um conjunto de varidveis definidas pelo sistema em tempo de execugao, sao elas:

e threadldx: Indice da thread dentro do bloco;
e blockDim: Dimensao do bloco ao qual a thread pertence;
e blockIdx: Indice do bloco dentro da grade de blocos;

e gridDim: Dimensao da grade a qual o bloco pertence.

Por conveniéncia, a variavel threadldx € um vetor tridimensional. Isto fornece um meio
natural de navegar através dos elementos de um dominio, como vetores, matrizes ou campos.
O cédigo a seguir ilustra a utilizacdo dos indices da varidvel threadldx para realizar uma soma

de duas matrizes A € B, ambas de tamanho N X N, e armazena o resultado em uma matriz C:

__global__ void matAdd( float *A, float *B, float *C ) {

int i = threadldx.x;
int j = threadldx.y;

Clil[j] = A[il[j] + BLil[j];

int main( int argc, char *argv[] ) {
// Define a dimensdo do bloco de threads

dim3 dimBlock (N, N);

// Chamada do kernel, 1 bloco de N x N threads
matAdd<<<1, dimBlock>>>(A, B, C);

O indice de uma thread com seu identificador estdo diretamente relacionados um com
o outro: Para um bloco unidimensional eles sio 0 mesmo, para um bloco bidimensional de
tamanho (Dy,Dy), o identificador da thread de indice (x,y) é (x+ yD,), para um bloco tridi-
mensional de tamanho (Dy, Dy, D;), o identificador de uma thread de indice (x,y,z) é (x+yDy+
zD,Dy).
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As threads que residem dentro de um bloco podem cooperar entre si através de uma memoria
compartilhada e podem também sincronizar sua execugdo para coordenar acessos a memoria.
Pode-se especificar um ponto de sincroniza¢do dentro de um kernel através de uma chamada
a funcdo __syncthreads(). A funcdo __syncthreads() atua como uma barreira onde todas as
threads dentro de um bloco devem esperar até que todas as outras tenham atingido essa barreira

para continuar sua execucao.

4.2.2 Hierarquia de Memoria

As threads CUDA podem acessar dados de multiplos espacos de memoria durante sua
execugdo, como ilustrado na Figura 4.5. Cada thread possui um espago privado de memoria,
cada bloco possui uma memoria em que todas as threads tém acesso e que posssui o tempo de

vida daquele bloco. Finalmente, todas as threads tem acesso a mesma memoria global.

4.2.3 Hospedeiro e Dispositivo

O CUDA assume que as threads sao executadas em um dispositivo fisicamente separado,
que opera basicamente como um co-processador do hospedeiro executando o programa C. Este
€ o caso, por exemplo, quando kernels executam em uma GPU e o restante do programa C

executa em uma CPU.

O CUDA também assume que ambos o hospedeiro e o dispositivo possuem sua prépria
DRAM, referenciadas como memoria do hospedeiro € memdria do dispositivo, respectiva-
mente. Um programa pode gerenciar os espacos de memoria visiveis aos kernels através de
chamadas ao CUDA runtime. Isto inclui alocacdo e dealocacdo de memoria do dispositivo as-

sim como transferéncia entre as memorias do dispositivo e hospedeiro.

4.3 Calculo das Interacoes Interatomicas em CUDA

O célculo das interacdes interatdmicas pode ser encarado como uma interacdo de todos
para todos, o que faz com que o problema possa ser tratado como o classico problema dos N-
Corpos. A primeira formulacdao completa deste problema foi proposta por (NEWTON, 1686),

originalmente pensada para o estudo de interacOes gravitacionais de corpos celestes.

O problema dos N-Corpos € relativamente simples de resolver, mas ndo € utilizado como

descrito em sistemas de larga escala devido a sua complexidade computacional O(N?). A seguir
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Figura 4.5: Hierarquia de memoria (NVIDIA, 2009).

¢ descrita uma implementacao usando o modelo de programagdao CUDA a fim de calcular todas

as interagOes de forma rapida e eficiente.

Pode-se pensar na estrutura de dados do algoritmo que calcula as interagdes tipo par como
uma matriz My«y. A forcga total atuante sobre um atomo i, F; €, entdo, obtida pela soma de
todas as entradas f;; da linha i da matriz M. Contudo, essa abordagem requer memoria da
ordem de O(N?) e é limitada pela largura de banda disponivel. Uma solucdo é serializar a
computacdo de uma linha i da matriz, de forma a atingir o desempenho maximo da unidade

grafica, mantendo as unidades aritméticas ocupadas, e diminuir a largura de banda necessaria
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para essas computacoes (NYLAND; HARRIS; PRINS, 2006).
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Figura 4.6: A grade de blocos de threads que calcula as N? interagdes. Aqui
sdo definidos quatro blocos de quatro threads cada (NYLAND; HARRIS;
PRINS, 2006).

4.3.1 Conceito de Ladrilho

Consequentemente € introduzido a no¢do de um ladrilho (em inglés tile computacional),
uma regido da matriz M consistindo de p linhas e p colunas. Somente 2p descri¢des sao
necessdrias para avaliar todas as p? intera¢des dentro de um file. Essas descricdes podem ser
armazenadas na memoria compartilhada, aumentando ainda mais o desempenho das operacoes.
O efeito total das interacdes dentro de um tile de p dtomos € visto como uma atualiza¢do a p

vetores for¢a. A Figura 4.7 descreve o esquema de um tile.

4.3.2 Definindo uma Grade de Blocos de threads

As interacOes sdo calculadas por um kernel onde cada thread € responsavel pela avaliagdao
de uma das linhas da matriz M. Esse kernel ¢ chamado como uma grade de blocos de threads

para calcular as interacdes dos N dtomos do sistema. A divisdo de threads € feita baseada na
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Figura 4.7: Esquema de um tile computacional. Linhas sdo calculadas em
paralelo, mas cada linha € avaliada sequencialmente por uma thread CUDA
(NYLAND; HARRIS; PRINS, 2006).

escolha do tamanho do tile. A grade do kernel deve possuir p threads por bloco e uma thread
por dtomo. Assim sdo necesséarios N /p blocos, assim define-se uma grade unidimensional de

tamanho N /p.

4.3.3 Detalhamento da Implementacao

Esta secdo tem como objetivo descrever os detalhes da implementacio em CUDA com
detalhes de codificacdao que podem passar despercebidos. Aqui € introduzido o modificador de
funcdo __device__. Esse modificador aplicado em uma funcdo especifica que esta € compilada

para execug¢do no dispositivo CUDA disponivel.

A primeira fungdo a ser definida € aquela que calcula a interacao entre um par de dtomos i e
J qualquer. A funcdo _device__float3 lennard_jones_interaction( float3 bi, float3 bj ) recebe as
posicdes dos d&tomos i e j, bi e bj respectivamente e retorna a forca que j exerce em i de acordo
com a Equacgdo 2.6. Esta funcdo serd usada por cada uma das threads no momento de calcular

a interacdo entre dois dtomos

A segunda fungdo € a responsavel por calcular todas as interagdes dentro de um tile com-
putacional. A funcido __device__float3 lennard_jones_potential( float3 pos, float3 acc ) recebe
com parametros a posicdo de um corpo qualquer e sua aceleracdo calculada até o momento.
Entdo, € feita uma varredura pela memoria compartilhada (o que estd disponivel para o tile) e a

aceleracdo passada como parametro € acumulada.

__device__ float3 lennard_jones_potencial( float3 pos, float3 acc ) {

extern __shared__ float3 sh_posl[];

// Varre o tile calculando as interagdes
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for( int i = 0; i < blockDim.x; i++ ) {

float3 acc_res = lennard_jones_interaction( sh_pos[i], pos );

acc.x += acc_res.X;
acc.y += acc_res.y;

acc.z += acc_res.z,

return acc;

A ttima fung¢do necessaria para o caculo das interagdes € a funcao que faz o gerenciamento
dos tiles. Como mostrado na Figura 4.6, as threads de um mesmo bloco sincronizam ao final
do calculo das interagdes e novas posi¢des sdo carregadas para a memoria compartilhada do
bloco. A funcgdo que faz esse gerenciamento é __device__ float3 compute forces( float3 pos,
float3 «positions, int n). O primeiro parametro dessa fungdo € a posi¢do de um atomo que uma
thread esta por conta. O segundo € o vetor de coordenadas que serd usado para preenchimento
da memoria compartilhada dos blocos de threads a fim de calcular as interagdes de um tile. O
ultimo parametro € o tamanho do vetor de coordenadas. A funcdo compute forces() é definida

a seguir:

/%
* Macro usada para forcgar que os tiles trabalhem
* em uma porgdo diferente do vetor de posigdes.
* Isso evita que diferentes threads fagam leituras
* na mesma posigdo do vetor positions e aumenta a
* eficiéncia.

*/

#define WRAP(x,m) (((x)<(m))7(x):((x)-(m)))

__device__ float3 compute_forces( float3 pos, float3 *positions, int n ) {

extern __shared__ float3 sh_posl[];

float3 acc = {0.0f, 0.0f, 0.0f};
int p = blockDim.x;

int tiles = n / p;
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for( int tile = 0; tile < tiles; tile++ ) {
sh_pos[ threadIldx.x ] =
positions[
WRAP( blockIdx.x + tile, gridDim.x ) * p + threadIdx.x
15
__syncthreads();
acc = lennard_jones_potencial( pos, acc );

syncthreads () ;

return acc;

O objetivo da fungdo compute_forces() € gerenciar os tiles de maneira que as threads possam
calcular as interacdoes. A macro WRAP € usada para forcar que cada tile trabalhe em uma
porcao diferente dos dados de entrada. Isto evita que as threads facam leituras de uma mesma
posicdo de memoria. Assim, as leituras sio todas realizadas em uma dnica vez, o que aumenta
o desempenho dos cédlculos. Apds a leitura das posi¢des para a memoria compartilhada todoas

as threads sincronizam e finalmente o calculo das posi¢des pode comecar.

A ultima fungdo a ser definida é aquela que executa o método de integracio escolhido. Para
este trabalho o método de integracdo Leap-frog foi escolhido. Esta funcdo € definida como o

kernel que calcula as interacdes de todos os d&tomos.

__global__ void kernel_integrate_system(
float3 *new_pos, float3 *new_vel,
float3 *old_pos, float3 *old_vel,
float dt,

int n

int i = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

float3 pos = old_pos[il;

float3 acc = compute_forces( pos, old_pos, n );

old_velli];

float3 vel
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// Aplica o método de integrag3o

Os parametros new_pos e new_vel sdo ponteiros para escrita das novas posi¢des e veloci-
dades, enquanto que old_pos e old_vel s@o os vetores que contém as posicoes e velocidades para
leitura. Essa divisdo € feita para evitar escritas em posi¢Oes ainda ndo lidas no vetor original.
Por exemplo, se uma thread se um bloco qualquer termina a computacdo de um tile primeiro,
e ele escreve as novas posi¢cdes e velocidades e no mesmo vetor onde esta fez a leitura, pode
acontecer de uma outra thread ler o novo valor quando deveria ler o valor antigo. Isso pode
levar a erros ao longo da simulacdo. O paramétro df € o intervalo de tempo usado no método de

integracdo (Sec. 2.5.1). O parametro n € o tamanho dos vetores de posi¢des e velocidades.

4.4 Redutor Paralelo em CUDA

Esta secdo tem como objetivo descrever a implementagdo de um redutor paralelo usando
CUDA.

A operagdo de redugdo consiste em reduzir um vetor para um nimero de elementos menor
do que seu tamanho original. A operacdo de soma de todos os elementos de um vetor é um

exemplo de reducio que reduz o nimero de elementos para apenas um elemento.

4.4.1 Redutor Paralelo

O primeiro conceito a ser definido € o de redutor paralelo. Enquanto um redutor sequencial
¢ implementado de maneira trivial, ao se trabalhar com vérios fluxos de execucdo deve-se tomar
alguns cuidados. Uma abordagem comum para implementacao da reducgao paralela € uma abor-
dagem em arvore, como mostrado na Figura 4.8. Nesta abordagem ¢é feita a redugdo de partes
do vetor em paralelo. No exemplo da Figura 4.8 os valores 4, 7, 5 e 9 da segunda linha sao
calculados ao mesmo tempo na primeira iteracdo. Na segunda iteracdo, os valores 11 e 14 sdo

calculados e finalmente, o valor 25 é tomado como resultado da reducao.

Esta é uma primitiva importante para obtencao de propriedades, como a energia cinética
e energia potencial (Eq. 2.11 e 2.10). Em suma, quando € necessario aplicar algum operador

sobre os elementos de um vetor, um redutor pode ser usado.
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Figura 4.8: Abordagem em drvore para implementacdo
de um redutor paralelo. (HARRIS, 2006).

Um redutor € relativamente ficil de ser implementado em CUDA devido a sua natureza.
A dificuldade surge ao tentar extrair o maximo de desempenho da GPU . Ao mesmo tempo, a
implementac¢do de um redutor serve como um excelente exemplo de como um cédigo CUDA

pode ser otimizado!.

4.4.2 Implementacao em CUDA

A abordagem de arvore é usada dentro de cada bloco, ou seja, cada bloco delegara as
suas threads a tarefa de aplicar o operador desejado sobre os elementos de um vetor de forma
paralela. Como um bloco de threads possui um tamanho limitado, € requisito do problema que
seja possivel usar vérios blocos de threads para processar vetores muito grandes e manter todos

os processadores da GPU ocupados.

O primeiro problema surge da necessidade de comunicagdo dos resultados parciais entre
blocos. Como visto na Secdo 4.2.1, ndo existe um sincronizador global, somente uma bar-
reira interna de cada bloco. Uma vez que existisse um sincronizador global, as threads de
todos os blocos seriam obrigadas a esperar os resultados parciais serem produzidos e entdo a
computacao continuaria recursivamente. Mas o CUDA nao possui um sincronizador global de
threads. Tal primitiva € invidvel para implementacao em hardware com a quantidade de pro-
cessadores das GPUs atuais. Além do mais, forcaria os desenvolvedores a trabalhar com um
nimero de blocos reduzido, pois ndo haveria um alto niimero de processadores. A solucdo surge
com a decomposi¢do do problema em miltiplas chamadas a0 mesmo kernel. Tal chamada atua
como um ponto de sincronizagao global e, de acordo com (NVIDIA, 2009), chamadas a kernels

possui um custo de hardware desprezivel e um custo de software muito baixo.

IDetalhes sobre otimizacdes que podem ser realizadas sio encontradas em (HARRIS, 2006)
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A Figura 4.9 mostra o ponto de sincronizagdo entre as redu¢oes. Em um primeiro momento,
chamado de Nivel 0 € feita a reducdo do vetor usando-se 8 blocos de threads. Cada bloco
faz a reducdao de uma parte do vetor produz um tunico elemento. Os elementos produzidos
pelos diferentes blocos sdo passados para o mesmo kernel, langado com somente um bloco para

produzir o elemento final.

Nivel 1
1 Bloco

Figura 4.9: Problema da reducdo resolvido com mudltiplas chamadas de kernels (HARRIS,
2006).

O esquema da reducdo paralela em CUDA é mostrado na Figura 4.10. Os elementos do
vetor sdo carregados para a memoria compartilhada do bloco. Cada thread faz a reducao de dois
elementos e armazena na propria memoria compartilhada de forma a ser utilizado no préximo
passo até que o bloco produza somente um elemento. Ao final da redugdo parcial, o valor gerado
¢ carregado para a memoria global para que possa ser utilizado para uma possivel chamada a

um kernel subsequente para completar a reducao.

Pode-se notar que o redutor, na maior parte dos casos, é usado para reduzir vetores pela
operacdo de soma. Porém, no estudo de DM ¢ desejavel uma primitiva que seja capaz de reduzir
um arranjo de vetores tridimensionais. Por exemplo, quando se deseja calcular as velocidade
total (Eq. 3.12) ou o centro de massa do sistema (Eq. 3.13). Para tal, uma pequena modificacao
no redutor proposto € feita de modo que cada thread faca a reducdo de dois vetores, como

mostrado na Figura 4.11.

Cada redugado tem um custo de 3 Flops, pois cada reducao feita pelas thread opera sobre 3

valores.

4.4.3 Detalhamento da Implementacao

Como dito na Secdo 4.4.1, a implementacdo de um redutor em CUDA é simples, mas €
de dificel extracdo de desempenho. O c6digo a seguir mostra a implementagcdo do redutor da

maneira mais simples possivel:
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Valores
(meméria compartilhada) |10 1 | 8 | -1 | 0 0| M 2
2

s 587 &7 &7 &7 &7 &7 &/ &

-2
Valores | 11 | 1 7 | -1 2 2|2
2

- . 1
. Thread
REdugaD 2 IDS @/ @/ @/
- 1

111
Valores |18 1 | 7 | -1 | 6 8|54 |-3|]9 |7 |13|11]| 2| 2

Thread
Reducdo 3 IDs @‘—/

w
1]
r
&
N
~
o

[e2]
o
&
&
©
~

Valores| 24 | 1 7/-1)16|-2(8 |5 |17|-3|9 (7 |13|11| 2| 2
Thread D)« - —

Reducédo 4 IDs )
Valores |41 | 1 7/-1)16|-2(8 |5 |17|-3| 9|7 |13|11| 2 | 2

Figura 4.10: Esquema de um bloco de threads fazendo a reducao de um vetor (HARRIS, 2006).

Figura 4.11: Redutor paralelo para redugdo de vetores tridimensionais.

__global__ void kernel_reduce( float *pD_input, float *pD_output, unsigned int n )

extern __shared__ float sdatal];

unsigned int tid = threadldx.x;

unsigned int i = blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;

// Carrega dados para a meméria compartilhada

sdatal[tid] = (1 <n ) ? pD_input[i] : 0.0f;

syncthreads() ;
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//Faz a redugdo na meméria compartilhada
for( unsigned int s = 1; s < blockDim.x; s *= 2 ) {
if ( (tid % (2%s)) == 0 ) {
sdata[tid] = sdatal[tid + s];
}
syncthreads() ;

// Escreve o resultado deste bloco na meméria global

if( tid == 0 ) pD_ouput[blockIdx.x] = sdatalO];

Primeiramente, os valores sdo carregados para a memoria compartilhada e entao as threads
sincronizam para garantir que todas terminaram a tarefa antes de comecar a redug¢do. Cada
thread, entdo, faz a reducdo de quantos elementos forem necessérios, como mostrado na Figura
4.9. O resultado final da reducdo de cada bloco estard localizado na primeira posicdo da
memoria compartilhada. Esse valor é entdo escrito na memoria global para que possa ser lido

pelo hospedeiro.



50

5 Resultados

Este capitulo tem por objetivo mostrar os resultados obtidos com a implementacio do sim-
ulador, tanto sequencial quanto paralelo usando CUDA. A Secdo 5.1 visa mostrar a interface
visual do simulador que permite interagdo com o usudrio de maneira facil e intuitiva. A Se¢ao
5.3 se presta a exibi¢do dos resultados de desempenho, como tempo de execu¢do de ambas as

versoes e Speed-up.

5.1 Interface

A interface desenvolvida conta com duas telas. A primeira tela Figura 5.1 consiste na inter-
face de controle do simulador. O usudrio pode configurar os paramétros de simulagdo através
do painel Simulation Parameters. Estdo disponiveis configuracdes de tamanho da regido de
simulacdo, configuracdes dos passos de medicao, intervalo de relaxa¢do, nimero maximo de
iteragdes, intervalo entre as construgdes das listas de vizinhos, e intervalo de ajuste da tem-
peratura para manter o sistema na temperatura desejada. Estdo incluidos também opgdes de
configuracio de temperatura, que sdo as temperaturas maxima e minima assim como a variagao
de temperatura ao final de cada ciclo de simulag¢do. Densidade e o intervalo de tempo também
podem ser ajustados. Foi incluido uma op¢do que permite ao usudrio escolher entre o usar e

ndo usar a lista de vizinhos para célculo das interagdes.

A segunda tela Figura 5.2 exibe a simulagio em tempo real. E possivel visualizar as pro-
priedades extraidas do sistema assim visualizar a posic¢ao e velocidade dos dtomos. A posi¢ao
de cada dtomo & representado por uma esfera vermelha, e a velocidade € exibida pelo vetor em
azul. O tamanho do vetor velocidade corresponde ao seu modulo. Isto permite acompanhar
a evolugdo do sistema como um todo e identificar possiveis erros de implementacdo. A es-
fera verde no centro da regido representa o centro de massa do sistema e pode ser usado para

verificar algum deslocamento de massa indesejado.

Como resultado visual de desempenho € possivel perceber a capacidade de processamento
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que as GPUs modernas podem atingir. A Figura 5.2 mostra o visualizador para N = 1000
atomos. A Figura 5.3 mostra o visualizador CUDA para N = 65536 atomos. O visualizador para
o modelo sequencial para esse nimero de 4tomos se torna invidvel ao decorrer da simulag¢do. O
nimero de interacoes necessarias para evoluir o sistema € demasiadamente grande para permitir

qualquer tipo de interacdo com o mesmo, ao contrario do visualizador CUDA.

-|:| Control window UF)JF/DF/DCC/ - Molecular Dynamics Symula —

- Simulation Parameters FWiew Options —————————— Simulation Contral

-GG Layout—————————— ¥ Show Panel Start |

Molecules—}{:lw = g Show Vectors Stop |
Show Text

Molecules—v:lw Bl I Show Spheres PElEs |

Molecules—z:lw 2 [T Show Center of Mass

[~ Show Bigger Force Exit |

¥ Show Region

- Step configuration

rSave or load a simulation

Maximum:|5uz5 2’ Spheres parameters
Averange:[z = Slices: [3 2 Lag file: |
Equilibrium:|4DDD 2 F*E"diusi|ﬂ-2 = Log file1: |

Neighbor—list:l‘lﬂ i’ Set file |

- Flot options ——————
i a Load log: I
Adjust: [10 = - Plots - Time el
[~ Prassura Load parameters |
TémperaIUfB Parameters [ Kinetic Energy Load data |
kdin. Temp (K):|1U.U Bl [~ Potential Energy
Mazx. Temp (K):I o | - Plots - Temperature —

Yariation (K)I 1.0 =| [~ Pressure

[~ Kinetic Energy

dt (-1 133 :[ 1.0 2 I~ Faotential Energy

density (g/em3) [T57 2 | SfprEis iz
v Use neighbor-list

Set parameters |

Figura 5.1: Interface de controle do simulador.

5.2 Medidas de Propriedades

Esta secao tem como objetivo mostrar alguma medidas de propriedades extraidas do simu-

lador, mais especificamente, energias cinética e potencial médias e pressao média.

Foi realizada uma simulacido com a seguinte configuragao:

Numero de atomos: 512;

e Nimero méaximo de iteracdes: 10000;

Lista de vizinhos reavaliada a cada 10 iteragdes;

Intervalo de medi¢do: 100;



GCG - DCC/DF/UFJF - Molecular Dynamics Simulation

UFIF/DCC/GCG - Grupo de Computacdo Grdfica, Imagem e Visdo
Qps: 11.21

Number of molecules: 1000

Max. Temperature:  11.000 K
Min. Temperature:  10.000 K
Temperature Var.  1.000 K
Temperature:  10.000 K
Instant temperature:  114.

V = (0.000, 0.000, -0.000 )
V| = 0.000Afs
Pressure = 1078.4567

Figura 5.2: Interface de exibi¢do em tempo real da simulagdo. N =
1000 atomos.

DCC/DF/GCG - Molecular Dynamics Simulation in GPUK

Figura 5.3: Interface de exibi¢ao em tempo real da simulacao com
processamento em GPU . N = 65536 atomos.

e Temperatura variando de 20K a 360K;

e Variacdo da temperatura: 1K;
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e Densidade: 1 g/cm?;

e Intervalo de tempo (Af): 1 fs.

O gréfico da Figura 5.4 mostra a energia cinética média ao longo da simulagdo. Como
era de se esperar, a energia cinética cresce linearmente a medida que a simula¢do avanga no
tempo, pois a simulacdo € configurada para uma rampa de aquecimento. Quanto mais alta a
temperatura, maior € a velocidade individual dos d4tomos do sistema, € como a energia cinética

¢ medida a partir dessas velocidades, maior o seu valor.

T
Energia cinética

Energia
3N
(8]
T

0 L 1 L I 1
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3

Temperatura

Figura 5.4: Aumento da energia cinética com o aumento da temperatura.

O gréafico da Figura 5.5 mostra a energia potencial ao longo da simulacdo. Existe uma
pequena pertubacao para temperaturas mais baixas. Isso é explicado pois a energia potencial
adimensional depende exclusivamente da distancia entre os dtomos. Como o sistema € forcado
a ficar na temperatura estabelecida, a baixas temperaturas a distdncia entre os dtomos ndo é

regular, o que leva a essa variagdo na energia potencial.

O gréfico da Figura 5.6 mostra a variacao da pressdo ao longo da simulagdo. A pertubagao
que aparece a baixas temperaturas é explicada pelo termo do Virial (Eq. 2.18). O termo do

Virial € calculado em func¢do da distancia entre os a&tomos.
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Figura 5.5: Aumento da energia potencial com o aumento da temperatura.
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Figura 5.6: Aumento da pressdo com o aumento da temperatura.
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Os testes de desempenho foram realizados em dois computadores: O primeiro possui pro-
cessador Intel Core 2 Quad Q8300 de 2.5GHz, 4GB de memoéria RAM e placa de video NVIDIA
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GeForce 9800GTX, o segundo possui processador Intel Core 2 Quad Q9550 de 2.83GHz, 4GB
de memoria RAM e placa de video NVIDIA GeForce GTX295.

As especificagOes das unidades graficas usadas no Computador 1 sdo as seguintes:

GPU: NVIDIA GeForce 9800GTX;

Frequéncia do Relégio: 1.67GHz;

Numero de Processadores: 128;

Numero de Multiprocessadores: 16;

Memoria: 512 MB;

Interface de memoria: 256 bits.

Para o Computador 2 as especificacoes sdo:

GPU: NVIDIA GeForce GTX295!;

Frequéncia do Relégio: 1.24GHz;

Numero de Processadores: 240;

Numero de Multiprocessadores: 30;

Memoria: 896MB;

Interface de memoria: 448 bits.

Todas as simulacdes foram executadas como especificado abaixo: 2

e Nitimero de 4tomos: 512, 1024, 2048, 4096, 8192, 16384, 32678 ¢ 65536; 3
e Numero maximo de iteragdes: 10000;
e Intervalo de relaxacdo: 4000;

e Intervalo de medicao: 100;

'A unidade grifica é formada por duas GPUs , cada um com a configuragio listada.

2Cada simulagio foi executada 5 vezes e o resultado mostrado apresenta a média entre os valores.

3 A variagio foi escolhida dessa forma pois a implementagio CUDA atualmente funciona somente com niimero
de 4tomos em poténcia de 2
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Em caso de uso da lista de vizinhos, o intervalo para sua reavaliacao da lista é 10 iteragdes;

Temperatura fixa em 100K

Densidade: 0.4g/cm?

Intervalo de tempo (Atf): 1fs.

5.3.1 Tempo de Execucao

Os gréficos a seguir (Fig. 5.7 e 5.8) apresentam os resultados de tempo de execu¢do com-
parando a implementa¢do com a utilizacdo ou nao da lista de vizinhos e comparando também

com a implementacdo em CUDA.

Tempo de Execucéo

Computador 1
4000

3500 % Todos os pares

== |ista de Vizinhos

¥ CUDA
3000

2500

2000

Tempo (s)

1500

1000

500

512 1024 2048 4096 8192 16384 32768 65536

Namero de Atomos

Figura 5.7: Tempo de simulag¢do usando o Computador 1.

E claro que as implementacdes sequenciais possuem um comportamento O(N?), mas a
implementagdo que faz uso da lista de vizinhos precisa de menos tempo para calcular todas
as interagdes e por isso suporta um nimero de dtomos maior. A implementacio CUDA nao
esconde o comportamento quadratico, pois a avaliacdo € feita para todos os pares. Porém,
o paralelismo proporcionado faz com que seja possivel executar simulagdes com um nimero
grande de dtomos. O uso de uma lista de vizinhos na implementagdo em CUDA teria como

objetivo reduzir o comportamento da curva de tempo para O(N).



57

Tempo de Execucao

Computador 2
6000

® Todos os pares
== ista de Vizinhos
5000 9 CUDA

4000

3000

Tempo (s)

2000

1000

512 1024 2048 4096 8192 16384 32768 65536

NGmero de Atomos

Figura 5.8: Tempo de simulag¢do usando o Computador 2.

5.3.2 Iteracoes por Segundo

Os gréficos a seguir (Fig. 5.9 e 5.10) mostra quantas iteragdes por segundo o simulador
¢ capaz de calcular. Quando maior esse nimero, mais eficientemente é feito o calculo das

interacoes.

Novamente fica evidente que o uso de uma lista de vizinhos faz com que o nimero de
iteracOes por segundo aumente, assim como o paralelismo do cédigo CUDA faz com que o

ndmero de iteracdes por segundo seja elevado quando N < 8192.

5.3.3 Razao Entre os Tempos de Execucao

Os gréficos a seguir (Fig. 5.11 e 5.12) apresentam a razdo Ay entre os tempo de execu¢ao
do codigo CUDA em relacdo com as outras duas implementacdes. Esta razao € calculada como

mostrado a seguir:

I,
Ay=-2X 5.1
N T,

onde Tc,, € o tempo total de execugdo do cddigo CUDA para N dtomos e T, € o tempo total de

execugdo do cdodigo sequéncial, também para N dtomos.
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Iteracdes Por Segundo

Computador 1
1800

1600
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== Lista de Vizinhos
1400 = CUDA
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£
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200 ﬁ
0
512 1024 2048 4096 8192 16384 32768 65536
Numero de Atomos
Figura 5.9: Iteracdes por segundo usando o Computador 1.
Iteragdes por Segundo
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512 1024 2048 4096 8192 16384 32768 65536
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Figura 5.10: Iteracdes por segundo usando o Computador 2.

A comparagdo da execu¢cdo CUDA com a execucdo sequencial que calcula a interagao de
todos para todos possui um ganho nitido. Como era de se esperar, quanto maior o nimero de
atomos, maior € o ganho em relacdo a implementagdo sequencial. Na comparagdo com o c6digo
que faz uso da técnica da lista de vizinhos o ganho ndo € tao expressivo pois a lista de vizinhos

reduz o nimero de cdlculos para O(N) enquanto a execugio CUDA ainda possui custo O(N?).
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O ganho da execugdo do cédigo CUDA em relagdo ao codigo que faz uso da técnica da lista

de vizinhos acontece pois existe a necessidade de reavaliar a lista de vizinhos, e esta avaliacdo
ainda é O(N?).
Speed-Up CUDA

Computador 1
120

100 8 Todos os Pares
=L ista de Vizinhos

Speed-Up

512 1024 2048 4096 8192

Numero de Atomos

Figura 5.11: Razdo entre tempos de execu¢do da implementacdo CUDA e as
demais usando o Computador 1.

5.4 Discussao dos Resultados

Como € possivel perceber nos graficos mostrados na Se¢ao 5.3, o resultado para a implementagao
CUDA, mesmo tendo custo computacional de O(N?), supera por uma diferenca significativa as

implementagdes sequenciais?.

Nos gréificos de tempo de execucdo (Sec. 5.3.1) € interessante notar que o tempo de
execug¢do do Computador 1 supera o tempo de execugdo do Computador 2 para N > 4096.
Isto acontece pois relégio da GPU do Computador 1 possui uma frequéncia de operagao um
pouco maior do que a unidade grafica da GPU do Computador 2. Isto quer dizer que, para o
mesmo numero de threads a GPU Computador 1 € mais rapida. Contudo, o alto nimero de
processadores da GPU do Computador 2 € visivelmente percebido para N > 8192. Isto € justi-
ficado pelo fato de que quanto mais alto o nimero de processadores, mais threads em paralelo

podem ser executadas sem necessidade de um escalonamento.

“4Valores da variAncia ficaram todos abaixo de 0.02 %, portanto nio foram colocados nos graficos.
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Figura 5.12: Razao entre tempos de execucao da implementacdo CUDA e as

demais usando o Computador 2.
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6 Conclusao

Neste trabalho foi estudado o problema da DM do ponto de vista fisico e foram descritos os
detalhes necessarios para a implementacdo de um simulador de DM para sistemas compostos
por atomos de argdnio. Foram descritos os detalhes para uma implementagao sequencial e uma

implementagdo paralela utilizando a tecnologia CUDA.

O modelo CUDA implementado necessita de melhorias para suportar um nimeros arbitrarios

de 4tomos, ndo somente poténcias de 2.

A implementa¢do da técnica da lista de vizinhos melhorou bastante o tempo de execuc¢do
para um nimero maior de dtomos no modelo sequencial. Porém, estd mesma técnica ainda
precisa ser implementada em CUDA a fim de extrair o mdximo do poder computacional pro-
porcionado pelas unidades graficas assim como a implementacdo descrita em (ANDERSON;
LORENZ; TRAVESSET, 2008).

Os resultados de tempo de execucao foram satisfatorios, mostrando que a implementagao
em CUDA € capaz de atingir um numero de atomos grande e manter o numero de iteracdes por

segundo em um valor relativamente alto, mesmo calculado todas as N? interacdes.

Como trabalhos futuros podem ser implementados integradores mais complexos em CUDA
de modo a tratar outros tipos de sistemas, com diferentes tipos de d&tomos. Outra proposta €
a integracdo de analisadores de propriedades na aplicacdo desenvolvida de forma a evitar a

necessidade de uso de outras ferramentas para essa tarefa.
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