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RESUMEN. La Dindmica Molecular (DM) es una técnica
computacional que monitorea de manera deterministica la
posicién de las particulas de un sistema termodindmico en
funcién del tiempo. Esto se logra mediante la integracién de
las ecuaciones cldsicas de movimiento de Newton. En la DM
las fuerzas de interaccién entre las particulas se calcula a
través de los potenciales de corto (Van Der Waals y enlazantes)
y largo alcance (Coulomb). Es bien conocido que el calculo de
la fuerza es la etapa mds demandante de recursos
computacionales en los célculos de DM. Este cdlculo
representa aproximadamente 90% del tiempo que un
procesador tardaria en cada ciclo. En este trabajo se presentan
los resultados de la implementacién de un cédigo de DM en
paralelo para el estudio de zeolitas, escrito en C++, que
utiliza las librerias MPl y que corre en un ‘cluster" de
computadores del tipo Beowulf. Después de verificar la validez
de los resultados mediante la comparacién con los obtenidos
con el cédigo en serie se procedié a hacer el andlisis de
rendimiento y eficiencia de la paralelizacién a través de la
evaluacion del modelo, el método, la comunicacién, la
eficiencia y el costo de paralelizacién, obteniendo datos muy
satisfactorios. Por otro lado, se ha utilizado una nueva
metodologia para el cdélculo de las interacciones
electrostdticas, que disminuyen sustancialmente los tiempos
de ejecucion.

Palabras claves. Dindmica Molecular, Zeolitas, Variables
Termodindmicas, Programacion en Paralelo, MPI, Cluster
Beowulf.

ABSTRACT. Molecular Dynamics (MD) is a computational
technique used to determine the position of all particles within a
thermodynamic system as a function of time. Particles'
evolution in time is achieved by integrating Newton's equations
of motion. Interacting forces among particles are computed via
the calculation of short range (van der Waals and bonding
energy) and long range (Coulomb) potentials. These
calculations are the most demanding in terms of computing
resources and represent about 90% of the time spent each cycle
by a single processor machine. Here we present the results of
developing a parallel MD code to study zeolites. This code was
written in C+ + and it uses the MPI Library to control messages
passing. The code runs in a Beowulf cluster of computers. After
checking the validity of the results by means of the comparison
with the obtained ones with the code in series one proceeded to
do the analysis of performance and efficiency of the
paralelizacién across the evaluation of the model, the method,
the communication, the efficiency and the cost of
paralelizacién, obtaining very satisfactory information. In
addition, we used a new methodology for the calculation of the
electrostatic interactions in order to reduce execution times.

Keywords. Molecular Dynamics, Zeolites, Termodynamics
Variables, programming in parallel, MPI, Beowulf Cluster.
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INTRODUCCION

a Dindmica Molecular (DM) es una técnica computacional

ampliamente utilizada en diversas ramas de la ciencia. Su

importancia radica basicamente en la posibilidad de determinarla
trayectoria de las particulas de un sistema molecular mediante la
solucion de ecuaciones diferenciales sencillas, i. €. las ecuaciones de
movimiento de Newton.

La trayectoria de las particulas permite determinar estadisticamente
otras propiedades termodinamicas, por ejemplo temperatura, energia
interna, entre otras, definiendo asi el estado termodindmico en el cual se
encuentra el sistema molecular. Todo cdlculo de las trayectorias
moleculares involucra la determinacion de las fuerzas de interaccion
intra e intermoleculares, las cuales se pueden descomponer a su vez en
fuerzas de corto (Van der Waals) y de largo alcance (Coulomb).

Las fuerzas de corto alcance se pueden calcular de forma directa y
convergen rapidamente en funcion de la distancia (1/r6 ) , mientras que
las de largo alcance convergen muy lentamente debido a que su
dependencia con la distancia es proporcional a (1/r2 ). Para solucionar
el problema de convergencia en el calculo de las fuerzas de largo
alcance, se han desarrollado metodologias que descomponen el
problema en sumas en espacio real y reciproco, sumas de Ewald; estas
metodologias aunque convergen rdpidamente son costosas
computacionalmente.

Es precisamente el calculo de las fuerzas de largo alcance el factor
limitante en el desarrollo de programas de Dinamica Molecular, debido a
que el computador gasta la mayor parte del tiempo realizando el célculo
de estas fuerzas. Para eliminar el tiempo de calculo de las fuerzas de
largo alcance, y modelar sistemas moleculares mas grandes, se han
propuesto soluciones encaminadas a desarrollar metodologias que
calculen la fuerza de forma eficiente o a desarrollar los cédigos en
paralelo.

Sin embargo, no existen en la actualidad sistemas de Dindmica
Molecular que utilicen estos dos mecanismos para mejorar la rapidez y
eficiencia en el célculo de trayectorias dindmicas. Para contribuir en la
solucion del problema, este trabajo desarrolla € implementa un
programa de Dindmica Molecular donde se conjuga el calculo las
fuerzas intra e intermoleculares en paralelo junto con la adaptacion de
metodologias eficientes en el calculo de las fuerzas de largo alcance.

1. DINAMICA MOLECULAR.

Latécnica de DM se basa enla segunda ley denewton F, = m, xa,
donde Fi es la fuerza ejercida sobre cada atomo i, mi es lamasay aila
aceleracion de cada particulai. Gracias a que la energia potencial es una
funcién local en un sistema molecular, la fuerza ejercida por todas las
particulas del sistema sobre una en particular se puede determinar a
partir de la energia potencial mediante la expresion:
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Si se conoce la fuerza en cada atomo se puede determinar la
aceleracion de las particulas en el sistema y por ende la nueva posicion.
Cuando se integran las ecuaciones de movimiento se obtienen las
trayectorias de cada particula en términos de la variacion de las
posiciones, velocidades y aceleracion con el tiempo. Al conocer las
trayectorias de cada dtomo el estado termodinamico se puede predecir
en el futuro o pasado. Mediante la trayectoria se pueden predecir la
temperatura, la presion, energia total y otras variables termodindmicas
de interés.[1][2]. En la Figura 1 se observa el diagrama de un programa
de DM.
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Figura 1. Diagrama de Flujo de un programa de dindmica
molecular

En las simulaciones de sistemas zeoliticos se utilizan dos tipos de
funciones disponibles para hacer célculos, los de enlace de valencia y
los i6nicos. Mientras que los potenciales de enlace de valencia
consideran el sistema como una coleccion de interacciones de corto
alcance entre dos, tres y cuatro cuerpos, los potenciales i6nicos
representan el sistema como un conjunto de cargas que interaccionan
via fuerzas de corto y largo alcance. Las fuerzas intermoleculares entre
las zeolitas y los adsorbatos se describen mediante interacciones de
Lennard-Jones y términos Coulémbicos, los cuales se obtienen a través
de célculos mecanocudnticos o de datos espectroscapicos, al igual que
la descripcion de los enlaces, angulos y torsiones moleculares. En la
figura 2 se observan diferentes tipos de interacciones que existen entre
las particulas de un sistema molecular.
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Vi(r)= 2i k,.j(r-r,.J)2

1
V,Jk(e) = ? kijk(e"eijk)z

Figura 2. Inferacciones intra e intermoleculares de
sistemas microscépicos

Todas estas interacciones son de corto alcance, convergen muy
rapidamente y, como su nombre lo indica, a distancias cortas entre
particulas. Finalmente se obtienen las interacciones electrostaticas, las
cuales por naturaleza son de largo alcance. Debido a que este potencial
es inversamente proporcional a la distancia, esta sumatoria no
converge. Para solventar este problema, historicamente se han
desarrollado una serie de algoritmos para el calculo de las energias
electrostaticas en materiales periédicos tridimensionales. Entre estos
algoritmos esta el método de Ewald, [3] el cual, a pesar de haber sido
utilizado ampliamente, es costoso computacionalmente debido a su
implementacion (O(N2)).

2. PROGRAMACION EN PARALELO

El objetivo principal de la programacion en paralelo es disminuir el
tiempo de ejecucion en una aplicacion mediante la utilizacion de
métodos de programacion que permitan la utilizacion de sistemas
fisicos de computo que posean varios procesadores[4].

Existen dos paradigmas en la ejecucion de programas en paralelo, los de
memoria compartida y los de memoria distribuida. En el proyecto se
utilizan los clusters del tipo de Beowulf que utilizan memoria distribuida,
permitiendo @ cada procesador ser auténomo en su memoria[7],
también emplea la libreria MPI que contiene una serie de bibliotecas
ensambladas en los compiladores tradicionales, por ejemplo FORTRAN
y C++, para facilitar la comunicacion, administracion y control de las
tareas que cada procesador realiza durante la ejecucion del
programa(7].

Para crear el codigo en paralelo se utilizan cuatro etapas fundamentales
representadas graficamente asi:

[ Problema
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/ O O O~0
i Agrupacion

Tomado de [2]
Figura 3. Pasos en la creacién de un programa en paralelo

En la primera etapa se subdivide el problema en un gran nimero de
tareas en orden de rendimiento, buscando que la granularidad sea fina y
sin incremento del proceso de comunicacion. Se analiza el problema y
se observa si una solucion paralela es buena o no por medio de la
identificacion de variables, su relacion y los ciclos utilizados en ella, la
subrutinas de DM paralelizadas que obtuvieron buenos resultados son
las del cdlculo de fuerzas y energia, aplicando la metodologias de Ewald
y Wolf. La técnica de paralelizacion utilizada es la descomposicion
funcional, en cual un procesador maestro asigna los trabajos de
acuerdo a sutamanoy orden a los procesadores esclavos.

En la segunda etapa se define el mejor tipo de comunicacion en los
procesos paralelizados, en la cual se selecciond la comunicacion
Global, Estructurada, Estaticay Sincrénica.

Para la tercera etapa se continiia con una revisién de las decisiones
tomadas en las dos etapas anteriores con el objetivo de obtener un
algoritmo paralelo eficiente.Las tareas y las estructuras de
comunicacion se evalian con respecto a los requerimientos de
ejecucion y los costos de implementacion. Si es necesario, las tareas se
redefinen para combinarse o agruparse en tareas mas grandes para
optimizarla ejecucion y el desarrollo.

En la etapa final de asignacion se especifica en que procesador se

ejecutara cada tarea minimizando los costos de comunicacion y
sincronizacion, finalizando asi el proceso de paralelizacion[2][4].
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3. CONFIGURACION DEL SISTEMA

El codigo en paralelo se desarrollé en un cluster del tipo Beowulf. Este
equipo consta de:

19 nodos computacionales, Hewlett-Packard, Proliant DL140,
Doble procesador Intel Xeon 3.0 GHz HT, 1GB RAM, DD 80 GB SATA.

1 nodo principal, DELL PowerEdge 1850, Doble procesador Intel
Xeon 3.4 GHzHT, 2 GB RAM, 2DD 146GB SCSI.

1 switch 3COM 3870 manejable de 24 puertos capa L3, 1 GB ancho
de banda.

El sistema operativo es RedHat Enterprise Linux 4, utiliza un
administrador de cluster Open Source Cluster Aplication Resource
(OSCAR), la interfaz de paso de mensajes MP! y los lenguajes de
programacion C+ + y FORTRAN de Intel.

Laevaluacion del desempefio de un programa en paralelo se realizade la
siguiente forma;

3.1 MODELO Y METODO

El modelo es un software y el método la simulacion de eventos
discretos.

3.2 COMUNICACION

En Ia evaluacion del rendimiento de la comunicacion en el cluster del
sisterna se evalia el ancho de banda y la latencia. Para evaluar estos
valores se ejecuta un programa en paralelo que envie 100 mensajes
entre 2 nodos y se cambia el tamafio del mensaje obteniendo la
siguiente informacion promedio:

Procesadores Serial(s.) Paralelo (s.)
13 634 530
19 634 455
25 634 369
32 634 o
35 634 302
37 634 380
40 634 480
Tabla 2. Método de Wolf
Procesadores Serial(s.) Paralelo (s.)
13 2538 3000
19 2538 2400
25 2538 2280
32 2538 1790
35 2538 1605
37 2538 1580
40 2538 2612

Tabla 3. Método de Ewald

Para evaluar la informacion mostrada en las tablas 2 y 3, se determina la
aceleracion, considerada como la razén del tiempo que tarda el
programa secuencial y el tiempo que tarda el correspondiente algoritmo
paralelo en ser ejecutado en el mismo computador utilizando p
procesadores. El valor resultante en Wolf es:

P=13 | P=19 | P=25 | P=32 | P=35 | P=37 | P=40

Acel. | 119 [ 139 | 171 | 218 [ 210 | 166 | 1.32

Tabla 1. Rendimiento en la Comunicacién

Enlatabla 1 se observa que el ancho de banda se mantiene estable ante
el cambio del tamano del mensaje. Asi mismo, se observa que el tiempo
de latencia varia acorde al tamario del mensaje. Se nota que el tiempo de
latencia varia acorde al tamafio del mensaje transmitido al formar
diferentes colas de transmision.

3.3 ACELERACION Y EFICIENCIA
Se realizaron un gran nimero de modelados siendo el mas

representativo, el realizado con 27678 atomos y 10 iteraciones,
generando los siguientes resultados:
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i Anchode Banda :  ; «‘ E Lgtencxa ; Tabla 4. Aceleracién Método de Wolf
= - (MBfs) ~ (microseg.) 4
: 7 ; e Para Ewald se obtiene:
50K 11.440966 190.500000
100K 11.456341 188.000000 P=13 | P=19 | P=26 P=32 | P=35 | P=37 | P=40
Acel. | 0.85 1.06 141 1.41 1.58 161 0.97
1MB 11.456842 128.000000

Tabla 4. Aceleracién Método de Ewald

En los resultados de la muestra se observa que la aceleracion aumenta
con el incremento en el nimero de 4tomos, debido al aumento de la
diferencia en tiempo serial Vs tiempos paralelos.

Otro indicador es la aceleracion en términos de porcentaje de codigo
paralelizado, calculado a través de la ley de amhdal para la cual siendo T
el tiempo del algoritmo secuencial, si f es la fraccion de operaciones del
algoritmo que hay que ejecutar secuencialmente (0 < f < 1), entonces
la aceleracion méxima obtenible ejecutando el programa en p
procesadores es:

i T - 7
TOT(f(- £ Vp) f(1- F)p)




resgk-ues ~ -

Proces. | Ewald (seg) | Wolf (seg) | Diferencia (veces) |
s ¥ 4 5.1 0.8 6.3
21 3.8 0.8 4.75
25 37 0.8 4.62
27 37 1 37
31 3.7 1 3.7
33 52 1.3 4

Tabla 6. Comparacién Ewald y Wolf

Cuando f-> 0, entonces Ap= p. Este limite nunca es obtenible debido a
que inevitablemente parte del algoritmo es secuencial y la comunicacion
y sincronizacion de procesos consume tiempo. Aplicando la ecuacion
se obtiene para Wolf el 56% y para Ewald el 40%.

Laeficiencia en términos de porcentaje de cadigo paralelizable y nimero
de procesadores utilizados es la aceleracion dividida por el nimero de

procesadores p. La eficiencia resultante en el método de Wolf es 0.068 y
con Ewald 0.043.

3.4 RAPIDEZ ENTRE EWALDYWOLF

Para obtener este pardmetro se compara la muestra representativa
paralelizada entre Ewald y Wolf con 2160 atomos.

Para las iteraciones centrales se produce:

5.1
21 3.8 0.8 4.75
25 3.7 0.8 4.62
27 37 1 3.7
31 3.7 1 3.7
33 5.2 1.3 <+

Tabla 6. Comparacién Ewald y Wolf

La diferencia promedio en las iteraciones paralelas centrales es de 4.5
veces mas rapida en Wolf con respecto a Ewald. En el programa en serie
Ewald necesita de un tiempo de 5.3 seg. y en Wolf 1.3 seg., produciendo
una diferencia de 4.07 veces.

La paralelizacion del codigo que calcula las fuerzas permite la
duplicacionde laaceleracion con respecto al codigo serie.

En la codificacion de un programa en paralelo es necesario crear el
codigo en serie para comparar si el tiempo que dicho proceso produce
es menor que la solucion en serie.

Los mejores resultados en tiempos de respuesta para el programa en
paralelo se obtienen cuando el dominio es muy grande y el nimero de
procesadores es determinado por la cantidad de mensajes que se
producen durante su ejecucion.

El rendimiento del método de Wolf es superior en 4 veces con respecto
almétodo de Ewald.
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