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Abstract

This document presents the work in the field of molecular dynamics
simulation and the field of parallel computing. In molecular dynamics
software is essential to use parallel processing techniques, due to the
computational power needed. In this paper work several algorithms are
discussed as well as some of the techniques commonly used in molecular
dynamics packages.

The parallelization of applications is a complex task, therefore, is
used a technique based on aspect-oriented programming.

Since the main objective of the work is to validate the techniques
of parallelization and optimization, based on aspect oriented program-
ming, most of this document paper emphasizes the use of these techni-
ques. Thus, this work presents a contribution to a better understanding
of optimization techniques and parallelization of molecular dynamics si-
mulations. Techniques based on the aspect-oriented paradigm show to

be a viable alternative to express these optimizations.
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Resumo

Este documento apresenta o trabalho desenvolvido nas areas da simu-
lacao de dinamica molecular e no campo da computacao paralela. No
software de dinamica molecular é essencial o uso de técnicas de pro-
cessamento paralelo, devido ao poder computacional necessario. Neste
documento sao discutidos diferentes algoritmos frequentemente utiliza-
dos e técnicas utilizadas nos pacotes de dinAmica molecular.

A “paralelizacao” das aplicacoes é uma tarefa bastante complexa, por
este motivo, é utilizada uma técnica baseada em programacao orientada
ao aspecto para proceder a “paralelizacao”.

Sendo o principal objectivo do trabalho desenvolvido a validagao das
técnicas de “paralelizacao”’ e optimizacgao, baseadas na programacao ori-
entada ao aspecto, grande parte deste documento da énfase & utilizagao
destas técnicas. Assim, esta tese apresenta um contributo para uma
melhor compreensao das técnicas de optimizacao e “paralelizacao” de
simulacoes de dinamica molecular. As técnicas baseadas no paradigma
orientado ao aspecto mostram ser uma alternativa viavel para expressar

estas optimizagoes.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Enquadramento

A simulagao de dindmica molecular tem revelado bastante utilidade para
a percepcao do funcionamento de moléculas. Este tipo de software tem
sido muito estudado e, por consequéncia, bastante optimizado. Mesmo
assim, os diferentes pacotes de software existentes sao pesados compu-
tacionalmente [HKvLO08|.

Por este motivo, o uso da computacao paralela neste tipo de software
¢ uma solucao para que em tempo ttil possamos estudar sistemas de
maior dimensao (exemplo: proteinas, dna) [HKvL0O8 HG04,KSBT99|. A
"paralelizacao” deste tipo de software é tipicamente escalavel [FEVT09],
pois o calculo das novas posi¢oes das particulas (4&tomos ou moléculas)
é independente em cada salto no tempo. Assim, é apenas necessaria a

sincronizacao dos processos em cada salto no tempo.

Os recentes avancos da tecnologia sugerem que, no futuro, o aumento
da performance dos sistemas seja obtida com o aumentando das unida-
des de processamento (multi-cores e multi-processadores). Este avanco
contrasta com o que foi feito no passado, como é o caso do aumento da

frequéncia do relogio dos processadores, a introducao de memoria inter-
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média nao visivel ao programador (memoria “cache”), a possiblidade de
execucao encadeada, possibilidade de execucao de instrugoes em para-
lelo (super escalabilidade), entre outras. O aumento da frequéncia nos
processadores tem, geralmente um impacto directo no desempenho dos
programas sem envolvimento do programador. No entanto para siste-
mas multi-core os programas desenvolvidos podem nao retirar partido
deste tipo de tecnologia. Assim, para retirar partido dessa tecnologia
é necessario uma mudanca drastica na maneira de programar, uma vez

que o paradigma actual tem por base um modelo sequencial [AR07].

No paradigma actual, o paralelismo existente entre as diferentes ins-
trucoes nao é explicitado, apesar de as instrucoes poderem ser execu-
tadas em paralelo (paralelismo ao nivel da instrugao). Com o apareci-
mento dos multi-cores e dos multi-processadores é necessario explicitar
o paralelismo existente entre as diferentes tarefas. O problema surge
quando necessitamos de explicitar o paralelismo, pois é uma tarefa bas-
tante complexa e de dificil correcgao [HG04, DB09|. Para tal, foram
desenvolvidas vérias técnicas de modo a que mudanca do paradigma
fosse mais progressiva. Uma das técnicas utilizadas ¢ baseada na pro-
gramacao orientada aos aspectos, que consiste na separacao do codigo
base (codigo que foi ou sera escrito nos paradigmas actuais) do codigo

relativo ao aproveitamento da tecnologia [FSP06, HG04|.

Por outro lado, os programas desenvolvidos para os supercompu-
tadores ja utilizam um paradigma (Passagem de Mensagens) capaz de

retirar potencialidades da nova tecnologia.

1.2 Motivacao e Objectivos

Nos pacotes de simulacao de dinAmica molecular mais populares, a “pa-
ralelizacao” é efectuada de forma invasiva do cédigo base, isto é, o co-
digo base é alterado, nao sendo possivel distinguir o c6digo referente ao

algoritmo base do codigo referente a “paralelizacao”.
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As técnicas nao invasivas tem sido utilizadas com sucesso. Um dos
casos com grande destaque é o JECoLi |[Pin09], uma “framework” para
algoritmos evolucionérios, onde foram utilizadas estas técnicas para se
proceder as optimizacoes necessarias. Nesta tese pretende-se estudar a
viabilidade destas técnicas de programacao, mas num caso de estudo de
uma area aplicacional diferente: simulacao de dinamica molecular. Este
estudo apresenta uma complexidade adicional, devido ao elevado grau
de optimizacao das técnicas utilizadas. Assim, esta tese, tem também
por objectivo a identificacao e melhorar a compreensao das técnicas de

optimizacao deste dominio.

As técnicas nao invasivas do coédigo base tém como objectivo separar
o c6digo do dominio do problema do codigo referente as optimizacoes
ao algoritmo. Existem vantagens em utilizar este tipo de técnicas entre

as quais importa distinguir as seguintes:

e melhorar a legibilidade do algoritmo base;
e possibilitar a reutilizacao do codigo das optimizagoes;

e facilitar a escolha das optimizacoes especificas ao sistema alvo,

possibilitando assim o colocar ou retirar optimizacoes;

e possibilitar o desenvolvimento em paralelo do cédigo referente ao
algoritmo que permite resolver o problema em questao e o cédigo

que permite melhorar o desempenho.

1.3 Estrutura do Documento

No proximo capitulo é efectuada uma introducao a simulacao de dina-
mica molecular, sendo apresentados algoritmos de simulacao de dina-
mica molecular. Os diferentes algoritmos apresentados distinguem-se

no calculo das interaccoes, logo o estudo centra-se neste célculo. Para
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finalizar este capitulo, sao apresentadas ao leitor algumas optimizacoes

que sao feitas nos programas de simulacao de dinamica molecular.

No capitulo trés serao apresentadas diferentes técnicas para a opti-
mizagao do codigo, dando énfase as técnicas nao invasivas. Com este
capitulo pretende-se que o leitor fique familiarizado com as técnicas nao
invasivas. No fim deste capitulo é apresentado um caso de estudo onde

estas técnicas tem sido aplicadas com sucesso.

O trabalho desenvolvido é apresentado no capitulo quatro, capitulo
este dividido em duas partes distintas. Na primeira parte é analisado
o perfil de execucao da JGF! e analisados alguns dos contadores de
desempenho existentes no processador. Este estudo, serviu para uma
melhor percepcao dos algoritmos e suas caracteristicas. Ainda neste
capitulo sao debatidos os algoritmos implementados utilizando Progra-
magao Orientada ao Aspecto (POA). No fim, sao apresentados os resul-

tados obtidos com a implementacao POA.

O documento termina com uma discussao sobre o trabalho desen-

volvido e ainda apontando as possiveis futuras linhas de investigagao.

'A JGF & um conjunto de programas para andlise de desempenho, um desse

programas é o Moldyn, que simula deslocamentos de particulas.



Capitulo 2
Dinamica Molecular

A simulacao de dinamica molecular é uma técnica de simulacdo por
computador, onde um conjunto de particulas (a&tomos e/ou moléculas)
interagem num certo periodo de tempo. Os movimentos efectuados
pelas particulas nesse periodo de tempo sao representativos do que se
passaria na realidade [KHAKO06].

A simulacao de dindmica molecular é extremamente util para a per-
cepcao do funcionamento das moléculas biologicas (exemplo: proteinas,
dna) [HKvLO08|. As simulagoes envolvem tipicamente 10? a 10° particu-
las, no entanto este nimero ¢é insignificante quando comparado com o

niumero de particulas em sistemas macroscopicos [Nak04, KHAKOG6.

Na dinamica molecular as particulas interagem entre si. Para cada
par de particulas existe uma interaccao entre ambas, que pode ser insig-
nificante a partir de uma certa distancia, denominada por raio de corte.
A forca exercida em cada particula é igual ao somatoério das interacgoes

entre a particula em questao e as restantes particulas do dominio.

A figura 2.1 apresenta os varios passos de uma simulacao de dinamica

molecular [Pos07], explicados de seguida:

Posigoes iniciais das particulas No inicio da simulagao é necessario

definir as posigoes iniciais das particulas;
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Fosigdes Iniciais o -
( das Particulas » IFetigzs »  Acelerago H Novas Posigies H Avango no Tempo }

Figura 2.1: Ilustracao dos passos do algoritmo de dinamica molecular

Forcas Neste passo sao calculadas as interaccoes aplicadas a todas as

particulas. Este calculo é baseado na segunda lei de Newton.

Aceleracao Depois de obtidas as forcas ¢ possivel calcular a aceleragao

de cada particula.

Novas posigoes Neste passo sao calculadas as novas posicoes das par-
ticulas com base na velocidade de cada particula e no avanco do

tempo da simulacao.

Avanco no tempo E feito o salto no tempo e o processo é repetido,

ou entao, a simulagao termina.

Dos passos descritos anteriormente o que representa maior esforco
computacional é o calculo das forgas [HKvL08, KSBT99|. Essas forgas

podem ser classificadas nos seguintes tipos [NHG96]:

Ligantes As interaccoes das particulas que contenham ligacoes fisicas;

Nao ligantes As interaccoes das particulas que nao estejam ligadas

fisicamente.
As forcas ligantes estao divididas em [BSD95]:

Ligacoes Interaccao entre dois atomos onde, a forca é de atracgao (a
partir de uma certa distancia) ou repulsao (quando as particulas

se encontram demasiado perto) entre os dois atomos (Figura 2.2a);
Angulos Tnteracgoes entre 3 atomos (Figura 2.2b);

Diedros Improprios Interacgao entre 4 atomos (Figura 2.2c¢);



Diedros préprios Interaccao entre 4 atomos, a diferenca da anterior

¢ que é uma forca de rotagao (Figura 2.2d).

a) Ligagdes  (b) Angulos ) Diedros Diedros Pro-

prios

Figura 2.2: Tlustragao de interacgoes ligantes

Nas forgas nao ligantes existem duas forgas que se destacam [PZKKO06]:

Van der Waals Forcas atractivas ou repulsivas dependendo da distan-

cia, o raio de acgao é bastante pequeno;

Electrostaticas Forcas atractivas ou repulsivas onde o raio de accgao é

bastante elevado [SD99|, normalmente para além do dominio.

o
S

@
o

|
|
i

!
a
=]

Empirical
Lennard-Jones

Interaction energy (cm™')
|

-100

Figura 2.3: Modelo Lennard-Jones

Um dos modelos mais utilizados na dinamica molecular, para mo-
delar as interaccoes de Van der Waals, é o modelo de Lennard-Jones
(Figura 2.3) [Kno05, Nak04]. Como ¢é observavel na figura 2.3, a partir
de uma certa distancia a energia da interacgao das particulas é aproxi-
madamente zero. Por este motivo, podemos definir um raio de accao

(raio de corte) das particulas [Nak04], este raio define quais as particulas
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que interagem com a particula em causa, diminuindo assim o nimero

de calculos efectuados.

Nas ligacoes electrostaticas é necessario ter em consideragao as par-
ticulas existentes fora do dominio representado, para isso existem duas

técnicas:

e Particular Mesh Ewald (PME) (Figura 2.4);

e Reaction Field (RF).

Figura 2.4: Tlustragao do método PME

No método denominado por PME o dominio é estendido, como ilus-
trado na figura 2.4. Na figura o quadrado a azul representa o dominio
do problema, os restantes quadrados sao réplicas do dominio de forma a
calcular as forcas electrostaticas. As particulas pertencentes ao sistema
interagem com todas as outras particulas incluindo as que se encontram
no dominio estendido. J& no que diz respeito as particulas que se encon-
tram no dominio estendido, estas sao uma coépia do dominio base. Logo
se a particula i é uma copia de j, e se j se movimentar, entao i efectua
o mesmo movimento. Por exemplo, as particulas a vermelho, na figura

2.4, irao todas efectuar o mesmo movimento.

Por outro lado, no método Reaction Field o dominio é submetido
a um campo electrostatico. Depois do campo ser calculado, todas as
particulas do sistema sao submetidas a esse campo, nao sendo necessario

a extensao do dominio.
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A principal vantagem na utilizacdo do método PME é a qualidade
dos resultados obtidos, mas este método é mais pesado em termos de
computacao. Outro entrave, na utilizacao de PME, é que esta técnica
é mais dificil de optimizar, porque, no seu célculo, sao efectuadas duas
transformadas de Fourier tri-dimensionais (FFT), que requer comuni-

cagao global na sua implementagio paralela |[HKvLO08|.

2.1 Algoritmos de Dinamica Molecular

Neste capitulo sao descritos os principais algoritmos utilizados na di-
namica molecular. Comecamos por analisar os algoritmos sequenciais e
suas técnicas. Algumas das técnicas utilizadas nos algoritmos sequenci-
als sao, por sua vez, utilizadas nos algoritmos paralelos. As diferencas
encontradas nos algoritmos sao essencialmente na forma de célculo das
forcas, pois o tempo gasto nesta fase do algoritmo é elevado comparati-
vamente com o tempo gasto nas outras fases do algoritmo. De seguida,

sao apresentados os diferentes algoritmos:

e Sequenciais:

— Todos os pares;
— Divisao por células;

— Lista de vizinhos;
e Paralelos:

— Decomposicao das particulas;
— Decomposicao das forcas;

— Decomposicao de células;
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2.1.1 Sequenciais

Quando utilizamos o algoritmo Todos os pares (figura 2.5a), é efectu-
ado o calculo das forgas entre todas as particulas, o que conduz a uma
complexidade de N2, onde N é o ntimero de particulas. A principal
vantagem na utilizacao deste algoritmo é a sua simplicidade. Um dos
problemas encontrados na sua utilizacdo é a necessidade de efectuar
célculos desnecessarios (calculos em duplicado ou calculo de forgas des-
prezaveis) [Nak04, PH95|.

No algoritmo Divisao por células (figura 2.5b) as particulas estao
organizadas de acordo com a sua posicao no dominio e é reduzido o
peso computacional para uma complexidade igual a N, melhoria obtida
porque os calculos desprezéveis, nao sao efectuados. Os calculos em
questao sao os das interacgoes com particulas que se encontrem fora
do raio de corte. No caso mais comum o tamanho das células usado
é superior ou igual ao raio de corte, pois, assim sendo, s6 é necessario
calcular interaccoes com particulas que estejam na mesma célula e em
células vizinhas. Como as particulas se deslocam ao longo do tempo é
necessario actualizar as células, o que obriga a um esfor¢o computacional
adicional [Nak04, PH95].

O algoritmo Lista de vizinhos (figura 2.5¢) cria, para cada particula,
a lista das particulas com que esta interage. As particulas que se encon-
tram na lista sao as que se encontram dentro do raio de corte. Em casos
em que o movimento das particulas é lento, é possivel considerar um
raio de corte maior de forma a nao ser necessario a actualizacao da lista
em todos os saltos no tempo. Em relacao ao algoritmo anterior este al-
goritmo reduz ainda mais o niimero de calculos visto que a organizagao

¢ a particula e nao a célula [Nak04, PH95|.
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(a) Todos os Pares (b) Divisao de Células (c) Lista de Vizinhos

Figura 2.5: Algoritmos Sequenciais

2.1.2 Paralelos

Os algoritmos paralelos de dindmica molecular dividem essencialmente
o célculo das interacgoes, pois este ocupa grande parte do tempo de
execucao do algoritmo (80 a 90% [KSB199]). Nos algoritmos paralelos
é necessario que exista comunicacao entre as diferentes unidades de pro-
cessamento (UP). O volume de dados e o que é comunicado depende do
algoritmo paralelo utilizado, na tabela 2.1 ¢ mostrada a complexidade

de comunicacao dos diferentes algoritmos por cada UP.

Algoritmo Complexidade

Decomposicio de Atomos O(N)
Decomposicao de Células O(N/P3)
Decomposicao de Forgas O(N/V/P)

Tabela 2.1: Complexidade de comunicacao dos diferentes algoritmos
[KSBT99].

O célculo de cada interaccao pode ser realizado em paralelo, porque
é baseado nos valores da iteracao anterior; e a resultante das interac-
¢oes numa particula é igual ao somatorio de todas as interacgoes dessa

particula.

No algoritmo de Decomposi¢cio de particulas (figura 2.6a), a cada
UP é associado um conjunto de particulas. Na figura 2.6a, as cores

representam as UPs existentes. Cada UP calcula as interaccoes das
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particulas que lhe forem atribuidas, embora seja necessario que cada
UP contenha as posicoes de todas as particulas, porque uma particula
interage com todas as outras. Assim, é necessirio que todas as UPs

comuniquem entre si para manter as posi¢oes das particulas coerentes

[Nak04, PHO5).

Este algoritmo tem problemas de balanceamento de carga, porque

as particulas nao interagem com todas as outras devido a dois factores:

Terceira lei de Newton Tipicamente as particulas que sao calcula-

das primeiramente efectuam mais calculos.

Distribuicao desigual das particulas Para particulas que distam en-
tre si uma distancia superior ao raio de corte, nao é efectuado o
calculo da forca, o que implica que existam particulas com dife-

rentes niimeros de interacgoes.

Na Decomposicao de forcas a divisao é feita repartindo o conjunto
das forgas pelas varias UPs (figura 2.6b). O problema encontrado com
balanceamento de carga, no algoritmo de decomposicao de particulas,
fica assim resolvido. Por outro lado, existe um problema semelhante,
pois para o célculo de forcas diferentes o custo computacional pode ser
diferente [PH95,SJ07].

Por fim, o algoritmo de Decomposicio de células (Decomposi¢ao do
dominio) divide o dominio fisico, isto é, a cada UP é atribuido um sub-
espaco (figura 2.6¢). Quando uma particula muda de célula, é necessario
atribuir a particula & respectiva UP. Neste algoritmo é necessario que
cada UP guarde as particulas existentes na célula e as particulas das
células vizinhas. O procedimento é necessario por existirem interacgoes
entre particulas da célula em questao e particulas que se encontram nas
células vizinhas. O balanceamento de carga ¢ uma aspecto a ter em
conta neste algoritmo, porque nimero de particulas em cada célula é
variavel, logo o balanceamento de carga é essencial para o bom funcio-
namento do algoritmo [Nak04, PH95,SJ07|.
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(a) Decomposicdo de (b) Decomposicao de Fo- (c) Decomposigao de Cé-

Particulas ras lulas

Figura 2.6: Algoritmos Paralelos

De forma a diminuir o nimero de calculos nos diferentes algoritmos
é utilizada a terceira lei de Newton, se a particula A exerce uma forca
na particula B, entao B exerce sobre A a forca inversa. Assim sendo s6
é necessario o calculo de uma das forcas, sendo que a utilizacao desta
técnica diminui o nimero dos calculos efectuados, mas a comunicagao

aumenta [Nak04].

2.2 Pacotes de Simulacao de Dinamica Mo-

lecular

Nesta seccao sao apresentadas algumas das técnicas utilizadas em dois
pacotes de simulacao de dindmica molecular de ampla divulgacao e uti-
lizagdo. Um desse pacotes é o Gromacs [HKvLO8| que é conhecido
por um melhor desempenho sequencial; o outro pacote estudado ¢ o
Namd [KSBT99| que, como caracteristica principal, tem um bom de-

sempenho na execu¢ao num nimero elevado de UPs.

2.2.1 Evolucao

A primeira versao do Gromacs paralela surgiu em 1992, utilizando a
decomposicao das particulas e forcas, mas o desempenho obtido nao es-

calava. Em 2000 foi lancada uma nova versao que introduziu o “single
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intruction multiple data” (SIMD) e “kernels” para o calculo das forcas
levando a que o desempenho global melhorasse, mas diminuindo a es-
calabilidade do programa na execucao num niumero elevado de UPs.

A versao actual do Gromacs saiu em 2008, com melhorias significati-
vas [HKvLO0S|.

A dltima versao do Gromacs introduziu particdo do dominio em
células e os métodos de territorio neutro (descrito na secgao 2.2.3.1).
Em comparacao, nas versoes anteriores do Gromacs era utilizada uma

topologia de comunicacao entre UPs em anel [HKvLO0S|.

O Namdl [NHG'96] utiliza a parti¢do de células com a dimensao
da célula maior de que o raio de corte o que limita bastante o nimero
de células possiveis. Esta restricao implica que cada célula interaja
exclusivamente com os seus vizinhos directos. Como a decomposi¢ao
das células é baseada no espaco e as particulas nao estao distribuidas

de uma forma uniforme, pode haver problemas de balanceamento de
carga [PZKKO06].

Na segunda versao do Namd este problema foi resolvido com a com-
binac¢ao da decomposicao de forgas e decomposigao de células [PZKKO06],
o que permitiu um melhor balanceamento de carga descrito na secgao
2.2.3.2.

2.2.2 Optimizacoes para Arquitectura Sequencial

Em dindmica molecular é dificil combinar o desempenho obtido numa
execucao sequencial com o desempenho numa execucao paralela. Para
ser obtido um desempenho nas duas versoes, é necessario, por vezes,
mudar o algoritmo utilizado no calculo da simulacao. O Gromacs tem
uma boa performance a correr sequencialmente e também na versao
paralela. A performance obtida na versao sequencial é sobretudo devida
a implementagao manual utilizando o SSE, SSE2 e ALTIVEC no célculo
das forgas [HKvLO0§|.
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numero de atomos por UP

algoritmo | ordenada | 1705 | 8525 | 34100 | 272800
RF sim 241 | 48,5 | 11,9 | 1,39
RF nao 238 | 44 9,6 0,6
PMFE sim 102 | 22,5 | 5,4 0,61
PMFE nao 101 | 20,6 | 4,8 0,33

Tabela 2.2: Numero de saltos dados por segundo.

A capacidade de processamento tem aumentado significativamente.
Contudo, a laténcia e a largura de banda no acesso & meméria nao tem
acompanhado essa evolucao. Em compensacao tem sido adicionada me-
moria “cache”, mas para tirar proveito da “cache”, é necessario aceder ao
mesmo bloco de dados varias vezes. Por consequéncia, o acesso aleatorio

a4 memoria é bastante penalizante para o desempenho.

O Gromacs utiliza a procura ordenada de células vizinhas para obter
um acesso a memoria 6ptimo, como é reportado na tabela 2.2. Na
tabela podemos verificar que os resultados obtidos com ordenacao sao

superiores aos resultados obtidos sem ordenacao.

2.2.3 Algoritmos Paralelos

Os algoritmos paralelos utilizados nos dias que correm, como no caso
da dinamica molecular, seguem o modelo “Simple-Program, Multiple-
Data” (SPMD). Este modelo é utilizado porque é uma soluc¢do 6bvia
para decompor sistemas com milhares de particulas similares. Contudo,
esta abordagem, relativamente ao algoritmo PME, nao se mostrou de
grande utilidade porque [HKvLO08|:

e As interacgoes de curto alcance podem ser calculadas por os mé-

todos tradicionais nao sendo necessario uma extensao ao dominio.
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e A escalabilidade de PME é normalmente bastante limitada, pois

é necessario comunicagao global.

No Gromacs o algoritmo paralelo PME foi rescrito e introduziram-se
algumas optimizacoes para suportar a decomposi¢ao de dominio. Mas, a
falta de escalabilidade do algorimo PME foi lidada com suporte adicional
e opcional de “Multiple-Program, Multiple-Data” (MPMD), onde um
subconjunto de UPs é dedicado ao algoritmo PME, enquanto que as
outras UPs sao responsaveis pelas interaccoes. As UPs dedicados as
interaccoes directas devem ser na razao de 2:1 ou 3:1 em relagao as
UPs dedicadas ao algoritmo PME. Numa futura versao do Gromacs

pretende-se automatizar este processo.

2.2.3.1 Decomposicao de Dominio

Os métodos de territorio neutro sao utilizados em varios dominios que
necessitam de calcular interaccoes entre pares de particulas. Alguns
dos exemplos onde estes métodos tem sido utilizados sao: dinamica

molecular, simulagoes de Monte Carlo; e nas simulagoes Nbody [BDS05].

Nos métodos tradicionais, como no caso do método denominado por
Half Shell [HKvLO8§], as interacgoes sao calculadas onde uma das parti-
culas reside e o total de comunicacao necessaria é metade do volume cujo
raio é igual ao raio de corte. Contudo, nos métodos de territorio neutro
isto pode nao ser verdade como ilustrado na figura 2.7, isto é, a interac-
cao entre a particula i e j nao é necessariamente calculada na UP onde
a particula i ou j reside. Pode parecer estranho mas a utilizacao destes
métodos revela-se mais eficiente que os métodos tradicionais, uma vez

que reduzem o total da comunicagao necessaria [HKvL.08,BDS05,Sha05].

A figura 2.7 apresenta um dominio dividido em 9 células. Cada
célula tem 3 colunas e na primeira estao presentes as interaccoes entre
células calculadas, seguindo um método de territorio neutro; na segunda

encontra-se o nimero das células necessarias para o calculo; na terceira
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coluna, encontra-se o o namero das células necessarias para o célculo no

caso de utilizarmos métodos tradicionais [Sha05].

1 1 1
2 2 2

1 3 1. 3 1. 3
2 1 Lapy, 4 =N 4
3 5 5 5 3 5
4 6 5 6 6 . 6
7 7 5%’ 7 g 7
8 8 8

9 9 9

1 1 1

2 2 2

1 3 2 3 3
A 4 4 4 4
5 s 5 5 5
6 6 6 6 6
7- 7 8 7 7

8 8 8

9 9 9

1 1 1

2 2 2

1 3 3 3
A 4 4 4
7 5 5 5
B 6 6 6
9 7 7 7
8 8 8

9 9 9

Figura 2.7: Comparacao do volume de dados comunicado quando sao

utilizados os métodos tradicionais ou os métodos de territorio.

O método Fighth Shell é responsavel por melhorar o célculo de in-
teraccao entre particulas que residem em diferentes células. O volume
de dados comunicado com a utilizacao deste método ¢ um subconjunto
do volume comunicado no método Half Shell. Para além do volume co-
municado ser menor, a comunicacao necessaria envolve menos passos o

que diminui a laténcia no acesso aos dados [HKvLO08|.

O Gromacs utiliza uma versao alterada do método Eighth Shell, a
alteracao efectuada permitiu que as células possam interagir com vizi-
nhos que nao sejam directos |[HKvLO8|. Assim, é permitido que cada

célula tenha uma dimensao menor que o raio de corte.

O Namd utiliza uma decomposicao de dominio baseada decomposi-
¢ao de células e na particao de forcas. No Namd as células sao chamadas
Patches sendo a sua dimensao estatica, e um pouco superior ao raio de
corte. As interacgoes sdao calculadas nos Compute Objects, sendo asso-
ciado a este um tipo de interaccao e associado a um ou mais Patches.
Apobs o calculo das interaccoes os Patches sao notificados pelos Com-

pute Objects sobre o valor das interaccoes e estes sao somado as outras
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interaccoes. As Patches sao distribuidas pelas varias UPs disponiveis.

As forcas entre células vizinhas sao calculadas livremente entre as
diferentes UPs disponiveis, possibilitando assim um melhor balancea-
mento de carga. No Namd sao utilizadas threads para ser efectuada a

comunicagao diminuindo assim a sobrecarga introduzida [PZKKO06].

2.2.3.2 Balanceamento de Carga

O balanceamento de carga ¢é tipicamente necesséirio, na dindmica mole-

cular, devido a trés razoes:

Distribuicao desigual das particulas no espago Implica que as par-
ticulas tenham mais ou menos interac¢oes nulas com outras par-

ticulas.

Desigualdade das interaccoes E devido a que nem todos os tipos de

interaccoes tem o mesmo custo computacional.

Flutuacgao das particulas Implica que a distribuicao das particulas
pelo espaco varie, obrigando portanto a um novo balanceamento

de carga.

O Gromacs ajusta automaticamente as dimensoes da células du-
rante a simulacao de forma a melhorar o balanceamento de carga. O
balanceamento é determinado através do tempo despendido nas rotinas
responsaveis pelo calculo das forcas em cada UP. O tempo é determi-
nado utilizando o contador de ciclos disponivel nas novas arquitecturas
de processadores. O volume de cada célula é ajustado na direc¢ao apro-

priada e para tal, sao tomados os seguintes passos:

1. O tempo é acumulado na direccao Z os valores sao enviados para

as UPs que contém as células com Z=0.

2. As UPs que contém as células com Z—0 somam os valores e enviam

os resultados para as UPs que contém as células Y=0.
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3. Por sua vez estas UPs somam os valores e enviam os resultados

para a UP que contém a célula X=0.

4. Este processo consegue agora, deslocar o limite na direccao X e

enviar esta informacao para as UPs que contenham a célula com
Y=0.

5. As UPs que contenham as células com Y=0 determinam a deslo-
cacao em Y e enviam os deslocamentos em x e y para as UPs que

contenham as células com Z=0.

6. Por fim determinado os limites em Z pelas UPs que contenham as

células com Z=0.

Com o procedimento acima descrito é evitada a comunicagao global.
O ajuste dos limites deve ser efectuado de uma forma conservadora para
evitar oscilacoes e instabilidade, que podem ocorrer devido flutuagoes

em células de menor dimensao.

No Namd o balanceamento é feito redistribuindo os Compute Objects
pelas varias unidades de processamento, isto é possivel porque as inte-
raccoes entre células vizinhas podem ser calculadas em qualquer UP.
O balanceamento dos Compute Objects é feito nos Compute Objects
que sao responsaveis por interacgoes nao ligantes, pois estes ocupam
grande parte do tempo da simulacao. Contudo, no inicio da simula-
¢ao é necessario distribuir os Patches pelas varias UPs disponiveis, para
tal é utilizado o algoritmo recursivo da bisectriz. Este procedimento,
é tipicamente feito com espacamentos de tempo na ordem dos minu-
tos [PZKKO6).
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Capitulo 3

Técnicas de “paralelizacao” nao

Invasivas

3.1 Paradigma Orientado ao Aspecto

Na maioria dos paradigmas existe uma mistura dos diferentes concei-
tos no codigo, como, por exemplo, seguranga, persisténcia, registo de
eventos, etc. Como podemos observar na figura 3.1 existe uma mistura
de conceitos, o codigo relativo a persisténcia e registo de eventos (RE)

encontra-se disperso pelas classes do problema [DB09, FEC04].

Ao utilizar POA é possivel separar os diferentes conceitos. Assim,
o programador ao utilizar a POA estd a identificar onde os diferentes
blocos de codigo serao executados possibilitando assim a separagao de

conceitos.

Em POA seriam criados aspectos dependendo do ntimero de funcio-
nalidades, sendo que como ilustrado na figura 3.2 seria necessario criar
os aspectos de Persistencia e de RE. Com este método seria mais facil
reutilizar cddigo, pois o codigo necessario para cada funcionalidade tem

pontos em comum independentemente da classe onde serao aplicados.

Com a separacao do cédigo em modulos bem definidos e relativos a

21
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Per5|ste ncia

open Iogln pass);

close()

Figura 3.1: Exemplo de mistura de conceitos [Cad09].

Persisténcia I
open(login,pass); Aspecto Aspecto “
Persistencia kN 2
execute(q uery) <

Figura 3.2: Utilizacao de POA [Cad09|.
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uma funcionalidade sao evitados alguns dos erros. Uma das principais
razoes para a diminuicao dos erros é a reutilizacao de codigo. Quando
reutilizamos cédigo, diminuimos a replicacao de cédigo, podendo com

isto evitar o propagar de erros.

Outro dos motivos para melhorar a correccao é a possibilidade de
utilizar ou nao as diferentes funcionalidades, sendo assim possivel ao
programador saber se a lacuna se encontra no cédigo do dominio, ou no

codigo das diferentes funcionalidades.

A tabela 3.1 é comparada a utilizacdo de POA com as abordagens
tradicionais. Na tabela est4 uma possivel implementacao de uma trans-
feréncia bancaria. No caso tradicional o conceito base de uma transfe-
réncia bancaria (retirar valor de uma conta para outra) esta misturado
com o codigo de validacao da mesma transferéncia (validar se a conta
de origem tem saldo disponivel). Em contrapartida, na implementagao

POA, o codigo de validacao estd num moédulo separado.

3.2 Linha de Produtos

A linha de produtos de software é considerada uma metodologia para
desenvolvimento de conjuntos de programas similares de forma rapida
e sistematica [PBVDLO05, TBKCO07|, através de um conjunto de elemen-
tos bésicos. Ao utilizamos a linha de produtos estamos utilizar uma

estratégia de reutilizagao [CN02].

A principal razao para utilizar a linha de produtos como paradigma
é a reducao de custo. Como é observavel no grafico 3.1, os custos iniciais
de utilizacao de uma linha de produtos sao maiores de que no caso de
criacdo de um sistema normal. Apesar disso existe um ponto em que
compensa a utilizacdo da linha de produtos. Este ponto ¢ designado

como Break-Even Point.

Para além da vantagem dos custos, a linha de produtos aumenta a



24 3. Técnicas de “paralelizagdo” nao Invasivas

Tradicional(JAVA)
void transfer (double valor, Conta destino){
if (valor < this.saldo) {

return

}

this.saldo—=valor;

)

destino .saldo+=valor;

}
POA

void transfer (double valor, Conta destino){

this.saldo—=valor;

destino .saldo+=valor;

void around(double valor, Conta destino, Conta origem)
call (public void transfer (double,Conta))
&& args(valor ,destino) && target (origem){
if (valor < origem.saldo)

proceed (valor ,destino);

Tabela 3.1: Comparacao POA com as abordagens tradicionais

Custos
Acumulados

Sistema Simples

— = — —Linha de Produtos

pontode S _ ==
Quebra -

-
- -
_____ -- A
- Menor custo
Invelstllr:nTnto_’ por Sistema
nicia
t
aproximadamente 3 sistemas Némero de

(Engenharia de Software) Sistemas Diferentes

Grafico 3.1: Comparacao dos custo entre a utilizacao de uma linha de

produtos e um sistema simples [PBVDLO05).
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qualidade de software, pois, como existe reutilizacao de codigo este é

mais testado e revisto por ser utilizado em vAarios programas.

Tempo de

Mercado Sistema Simples

— — = —Linha de Produtos

Tempo de
desenvolvimento
das funcionalidades

N

\
\

\ Menor Custo de desenvolvimento
A devido a Reutilizacéo

Nimero de
Sistemas Diferentes
Gréfico 3.2: Comparacao dos custo temporais entre a utilizacao de uma

linha de produtos e um sistema simples [PBVDLO05].

A reutilizacao de software também possibilita a diminuicao do tempo
necessario para a producao do sistema. Esta vantagem é também de
bastante importancia, pois o tempo é um factor importante no sucesso
do sistema. Contudo, os primeiros sistemas criados com o paradigma
de linha de produtos tem um custo de tempo maior, como é observavel

no grafico 3.2.

Além das vantagens descritas acima sao ainda de ressalvar as seguin-

tes:

Custos de manutencao Como existe reutilizacao de codigo, quando
este precisa de alguma modificacdao esta modificacao é feita num

anico sitio.

Evolugao do sistema A evolucao do sistema é feita de uma forma or-
ganizada. Com o passar do tempo vao sendo adicionadas novas
funcionalidades ao programa [DCB09|. Os modelos das funciona-
lidades servem para especificar quais as combinacgoes de funciona-

lidades que podem ser utilizadas.
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Lidar com a complexidade A complexidade é reduzida, porque al-

gum do codigo é reaproveitado.

A linha de produtos apresenta limitacoes, assim para justificar a
utilizacao da linha de produtos é necessario que os diferentes sistemas

tem algo em comum.

Os diagramas de funcionalidades sao uma representacao grafica para
os modelos das funcionalidades [Bat05], logo sao utilizadas para especi-

ficar as relacoes entre as diferentes funcionalidades.

Na figura 3.3 é ilustrada a notagao utilizada para especificar estes di-
agramas. Quando utilizamos o e no diagrama todas as funcionalidades
especificadas devem ser utilizadas, caso exista funcionalidades especi-
ficadas com o simbolo opcional significa que estas podem ou nao ser
utilizas. O simbolo denominado por alternativo serve para especificar
funcionalidades alternativas, isto é, s6 uma delas deve ser utilizada. Ao
ser utilizado o simbolo ou qualquer combinacao de funcionalidades é

permitida.

AAA L

alternativo ou obrigatério opcional

Figura 3.3: Diagramas de funcionalidades

Ao ser utilizado como paradigma de desenvolvimento a programacao
orientada a funcionalidade (POF) ¢é utilizada a linha de produtos como

metodologia.

Na POF software complexo ¢ decomposto em funcionalidades. Logo,
os produtos desenvolvidos sao combinages de funcionalidades [Bat05,
ALRSO05]. Neste paradigma as funcionalidades sdo agregadas de uma
forma flexivel, ao contrario do que acontece nas linguagens orientadas

ao objecto [Pre01].
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Por outro lado, é possivel utilizar a metodologia linha de produ-
tos utilizando o paradigma POA. Ao construir aspectos representativos
de funcionalidades, estes podem ser composto de forma a gerar varios

software independentes.

3.3 “Paralelizacao” nao Invasiva

As optimizacgoes e transformagcoes necessarias para obtengao de codigo
paralelo, sao bastante complexas e obrigam tipicamente a invasao do
codigo base, nao sendo possivel o retorno ao codigo original (i.e., sem
a "paralelizagdo”). Para simplificar estas transformacoes pode ser uti-
lizada a programacao orientada ao aspecto, separando assim o co6digo
base do codigo paralelo [GS09,dP*10].

A utilizacao de técnicas tradicionais para a transformacao do codigo
em codigo paralelo, dificulta (ou mesmo estagna) o desenvolvimento do

codigo especifico do dominio enquanto se procede a "paralelizacao”.

Esta técnica de "paralelizacao” seguem a seguinte filosofia:

Nao invasao As modificagoes ao c6digo base deverao de ser minimas;

Localizagao O cédigo relativo a "paralelizacao” deve estar localizado

em modulos bem definidos;

Incremental Deve possibilitar a reutilizacao do c6digo base, desenvol-

vendo o codigo paralelo de forma progressiva.

A técnica POA tem sido utilizada para a "paralelizagao” de alguns
codigos existentes. Na proxima seccao é apresentado um exemplo da

utilizacao da técnicas POA.
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3.3.1 Exemplo

O Java Evolutionary Computation Library(JECoLi) é uma “framework”
para algoritmos evolucionarios desenvolvida na Universidade do Minho
nos ultimos anos. A biblioteca original nao retirava proveito da utiliza-
cao da tecnologia multi-core nem da computacao em GRID! e CLUS-

TER?, pois a implementacdo existente era sequencial.

Definialgonitmo
& parametros

Gerar
Populagao

Avaliar
Populagio

Critériode paragem

Seleccao

Recombinacao

Mutagao

Nova
Populagdo

Figura 3.4: Algoritmo evolucionario presente na JECoLi

O algoritmo presente na JECoLi segue os passos presentes na figura
3.4. No primeiro passo do algoritmo sao definidos os algoritmos que
serao utilizados, bem como os seus parametros. Apos esse passo, tipi-
camente ¢ gerada uma populagao inicial aleatoriamente. A partir deste
ponto, sao feitas as iteracdes ao algoritmo, sendo estas divididas nas

seguinte fases:

Avaliacao Para cada individuo é calculado o seu valor de aptidao.
Apos a avaliacao a todos os individuos é testada a condicao de

paragem.

Thttp://pt.wikipedia.org/wiki/Computao _em grelha
2http://pt.wikipedia.org/wiki/Cluster
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Seleccao Na seleccao sao escolhidos os individuos que farao parte da
nova populacao, onde os individuos com mais aptidao tém mais

probabilidade de serem seleccionados.

Recombinagao Os individuos organizam-se de forma a gerarem novos

individuos, segundo determinados critérios.
Mutacao A populacao existente sofre uma transformacao.

Nova populacao Apos a mutacao é gerada a nova populacao e os pas-

sos anteriores sao repetidos.

A motivagao para "paralelizacao” e optimizacao do codigo de algo-
ritmos evolucionarios deve-se ao elevado custo computacional dos algo-
ritmos utilizados. Nestes algoritmos, a parte significativa do processa-
mento é ocupada pela funcao de avaliacao. Para proceder a “paraleliza-

¢ao” da JECoLi foram utilizados dois métodos:

Avaliacao Paralela Neste caso, a funcao de avaliacao é aplicada a

varios individuos em paralelo.

Modelo de Tlhas Para este modelo a populacao ¢ dividida em varias
subpopulacoes, designadas por ilhas. Cada ilha, evolui com a sua
populacao de forma independente, contudo é necessario existir

migracao entre ilhas.

O modelo de Modelo de Ilhas pode ser utilizado para versoes se-
quenciais, com a utilizacao deste modelo existe uma melhor pesquisa
das solugoes no espaco, evitando que a solucao tenda para uma solucao

local.

As técnicas utilizadas na transformagao do JECoLi tém por base
POA. Com sua utilizacao foi possivel proceder ao desenvolvimento do
codigo paralelo e do codigo do dominio em simultaneo. Para além desta
vantagem, existe a possibilidade de em tempo de compilacao gerar di-

ferentes versoes do programa (sequencial ou paralelo).
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Plataforma Muti - Core Cluster Grid
Migracdo
Particido do Dominio
Modelo de llhas Avaliagio paralela
Base JEColi

Figura 3.5: Organizacao dos Aspectos da Jecoli.

Na figura 3.5 é mostrada a arquitectura simplificada da “paraleliza-

¢ao” efectuada. Em baixo, é representado o codigo relativo a JECoLL

Na linha denominada por Particao do Dominio encontram-se as op-

¢oes de “paralelizacao”, onde existem dois modelos: a Avaliacao Paralela
e Modelo de Ilhas.

Na Awaliagcao Paralela é utilizado o modelo de master-slave, sendo
que os slaves sdo responsaveis por avaliar e/ou aplicar os operadores
genéticos a cada individuo. Quanto ao master é responsavel por distri-
buir as tarefas existentes pelos varios slaves e também analisar os varios

resultados que sao enviados pelos slaves.

Por outro lado, existe o modelo de Modelo de Ilhas onde existem
vérios algoritmos evolucionarios que evoluem de forma independente,

existindo uma migracao periédica de individuos [Pin09].

Por fim, existe a linha denominada por Plataforma, onde é especi-
ficado o codigo relativo a cada plataforma. Na plataforma Multi-core
é utilizado Java Threads. Quanto a plataforma Cluster é utilizado o
MPIJava para distribuir os varios processos pelos véarios nodos de um
cluster. Por fim, é possivel utilizar uma versao que corre numa versao
GRID, nesta versao é utilizado o storage element para comunicar entre

os diversos sites que estdo a executar o programa [Pin09].
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Os resultados obtidos com este caso de estudo sao bastante positi-
vos. Os ganhos obtidos quanto ao desempenho sao proximos dos ganhos

teoricos e em alguns casos sdo mais elevados [dP710].
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Capitulo 4

Trabalho desenvolvido

O trabalho desenvolvido consiste na validacao das técnicas de optimi-
zacdo nao invasivas em algoritmos de dinamica molecular. Apos os
estudos dos diferentes algoritmos utilizados na dinamica molecular, foi
escolhido como caso de estudo o Modyn presente na Java Grand Forum
(JGF) [BSWT00].

Esta escolha deveu-se ao facto de ser um exemplo simples de di-
namica molecular e por existirem varias versoes do programa. Uma
das versoes é sequencial. As outras duas exploram o paralelismo para
memoria partilhada e para memoria distribuida através de técnicas de
programacao paralela tradicionais. Este ponto ¢ importante pois per-
mitiu comparar os resultados obtidos nas varias versoes, sendo assim
possivel analisar o impacto da utilizacao de linguagens POA, no tempo

de execucao.

No ambito deste trabalho foi necessario um estudo aprofundado so-
bre os diferentes algoritmos. Para tal, foi utilizado o caso de estudo da
JGF. Este estudo consistiu em elaborar um perfil de execugao sobre os
diferentes algoritmos sequenciais. Devido as ferramentas que foi preciso
utilizar nao serem compativeis com Java, foi necessério reescrever o JGF

na linguagem de programacao C++.

33
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Este capitulo esta dividido em trés partes distintas. Na primeira
parte serd analisado o algoritmo que se encontra presente na JGF, para
tal, sao ilustrados os diferentes passos do algoritmo de simulagao de di-
namica molecular. Na segunda seccao deste capitulo algoritmos descri-
tos na seccao 2.1.1 sao analisados, em detalhe, ao nivel da sua execucao.
Para finalizar este capitulo, sao descritas as diferentes implementacoes

desenvolvidas com o paradigma POA.

4.1 Analise do Moldyn do JGF

O Moldyn tem duas partes distintas. No que se refere a primeira parte
sao geradas as particulas e colocadas nas respectivas estruturas. Neste
estudo a parte das inicializacoes nao tem relevo, uma vez que num caso
real as particulas nao seriam geradas pelo programa de dinamica mole-
cular, mas seriam um dado de entrada. Na segunda parte do Moldyn,
é efectuado o calculo propriamente dito, este calculo esta dividido em
véarias fases com correspondéncia no algoritmo apresentado na figura
2.1. A figura 4.1 faz corresponder os nomes das func¢oes do Moldyn, aos

diferentes passos apresentados na figura 2.1.

No Moldyn é utilizado o algoritmo Todos os pares para o céalculo.
Neste software é modelado o potencial de Lennard-Jones, onde as par-
ticulas se encontram num espagco tridimensional com condicoes de fron-
teira periodica [BSWT00].

[ Initialise+domove H force H MEzkinsvelzvg }—o[ domaove H cicla do runiters }

Figura 4.1: Funcoes Moldyn

Como foi dito anteriormente o célculo das forgas é relativamente pe-

sado em relacao aos restantes, na figura 4.2 sao mostrados os diferentes
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métodos e respectivos tempos de execucao. Como podemos observar o
método que ocupa a maior parte da execucao é denominado por force,
este método calcula as interaccoes das particulas em questao. Por ser o
método mais pesado a nivel de tempo de execucao, esta funcao é tratada
com especial atencao. As diferentes optimizacoes que serao efectuadas
ao algoritmo sao essencialmente para reduzir o tempo de execucgao desta

funcao.

maldyn.particle.mkekin

_>G' B
/ (& Total: 245 ms, Inherent 245 ms, Calls: 202124 &
// /_>G' java.lang Math.sqrt L]
",-’/ £ Total: 366 ms, Inherent: 366 ms, Calls: 215309 E
maoldyn.md.runiters ol
Total: 20.923 ms, Inherent: 1.467 ms, Calls: 1 ~.
,\\\\_>G' moldyn particle dscal B
\ £ Total: 9.750 ps, Inherent: 8.750 ps, Calls: 8788 H

—
B

moldyn.particle.domove
\ Total: 275 ms, Inherent: 275 ms, Calls: 210912

= 8

o

L}" moldyn.particle.velavg
Total: 872 ms, Inherent: 518 ms, Calls: 202124

=

+

Figura 4.2: Tempo de execucao das funcoes do Moldyn.

4.2 Perfil de Execucao dos Algoritmos Se-

quenciais

Para detectar os estrangulamentos na eficiéncia do programa, foram
utilizadas ferramentas que analisam o perfil de execugao dos programas.
Devido a essa necessidade optou-se por converter parte do cédigo do
Moldyn para a linguagem C++, evitando também o eventual impacto

introduzido pela utilizado pela utilizacao de uma maquina virtual.

No codigo em Java foi utilizado o JProfiler |Tec10] para ver o perfil

de execucao (figura 4.2), mas a aplicacao nao se revelou util na anéalise
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de informacao de mais baixo nivel (e.g. acessos & memoria, contador de

instrugoes).

Neste capitulo pretende-se abordar os estrangulamentos da eficiéncia
de cada algoritmo referido anteriormente. Para identificar as limitagoes
existentes no programa foi decidido analisar os seguintes aspectos: nt-
mero de instrucoes, namero de ciclos por instrucao, perfil de acesso a

memoria.

As ferramentas utilizadas para a analisar o perfil de execucao da
aplicacao foram o valgrind [Dev10|, e Performance Application Pro-
gramming Interface (PAPI) [DLMT01]. O valgrind foi utilizado para
medir os acessos a “cache” e também para criar os graficos de execugao
do programa. O PAPI serviu para aceder aos contadores do processador
entre os quais o numero de ciclos gastos pelo processador para executar

o programa, o numero de instrugoes, etc.

A utilizagao do valgrind é bastante simples mas introduz uma grande
sobrecarga na execucao do programa. Ao medir os acessos a memoria
com o valgrind a execucao do programa aumenta cerca de cinquenta
vezes, este aumento é justificado pelo modo de funcionamento do val-
grind. O valgrind utiliza a simulagdo como técnica para obter o perfil
de execugao [Dev10]. Como o valgrind utiliza a simula¢ao como método

os resultados obtidos sao deterministicos.

Em relacao ao valgrind o PAPI tem uma utilizacao mais complexa,
pois fornece uma APT ao utilizador de forma a este ter acesso aos con-
tadores do processador. Para o utilizador medir o que deseja tem que
inserir no co6digo varias chamadas 4 API do PAPI. De seguida mostra-

mos um pequeno exemplo do codigo PAPI:

#include <papi.h>

int main(int argc, char sxargv) {
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int retval;
int EventSet;

long long values[1];

//Inicializa¢dao o Papi
if ((retval = PAPI_library_init (PAPI VER_CURRENT)) !=
PAPI VER_CURRENT) {
printf("Library_initialization_error!_\n");

return (1);

//Cria¢do de eventos
if ((retval = PAPI_create_eventset(&EventSet)) != PAPI OK)
ERROR_RETURN(retval);

//Adicionar um evento
if ((retval = PAPI add_event(EventSet , PAPI TOT CYC)) !=
PAPI_OK)
FRROR_RETURN(retval) ;

//Iniciliza os contadores
if ((retval = PAPI_start (EventSet)) != PAPI OK)
ERROR, RETURN(retval);

funcao medida () ;

//Pausa mos contadores e colocagdo dos resultados em
values
if ((retval = PAPI stop(EventSet, values)) != PAPI OK)
ERROR_RETURN(retval);

O PAPI introduz menos sobrecarga na execugao do programa rela-
tivamente ao valgrind, pois recorre aos contadores presentes no hard-
ware [TJYD10]. Apesar da sobrecarga introduzida ser baixa, ¢ necessa-
rio correr o programa varias vezes de modo a ser possivel retirar diferen-

tes contadores do programa [DLM™01], sendo que na mesma execugao
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é possivel obter mais de que um contador.

Os valores apresentados nesta seccao foram obtidos numa méquina

com as seguintes caracteristicas:

Processador

e Intel Core2 Duo CPU T7500%;
e Dois cores a 2.20GHz;
e Front Side bus - 800MHz;

Sistema operativo

e Ubuntu 10.4?;
e Versao do kernel 2.6.32-24;

Memoria
e “Cache” de dados L1 - 32 KB
e “Cache” de Intrucoes L1 - 32 KB
e “Cache” L2 - 4096 KB
e 2GB de Memoria

No caso de estudo deste documento foi necessario a execucao do

programa, quatro vezes de modo a obter os seguintes contadores:

PAPI TOT INS Conta o total de instrugoes do programa,
PAPI _TOT CYC Conta o total de ciclos do programa;
PAPI L1 DCA Conta os acessos a “cache” L1 do programa;

PAPI L1 DCM Conta os acessos a “cache” L1 que resultaram em

faltas;

Thttp://ark.intel.com /Product.aspx?id=29761
2http://www.ubuntu.com/
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PAPI L2 DCA Conta os acessos a “cache” L2 do programa,

PAPI L2 DCM Conta os acessos a “cache” L2 que resultaram em

faltas;

Devido ao caso em estudo caber na “cache” L2, os valores ai recolhi-

dos nao sao relevantes para o estudo.

PAPI
900
800 &
@

700 P & -

600 S
2 500 ® PAPI_TOT_CYC
5 ¥ PAPI_L1_DCA
T 400 A PAPI_L1_DCM

Amostra

Gréafico 4.1: Sobrecarga introduzida pelo PAPI.

Contrariamente ao valgrind o PAPI nao é deterministico, porque a
carga do sistema nao é sempre a mesma. No grafico 4.1 é possivel veri-
ficar as diferencas obtidas em varias execugoes e também a sobrecarga
introduzida pelo PAPI. Os valores presentes no grafico foram obtidos,
sem qualquer processamento entre a inicializagao e paragem dos conta-

dores.

4.2.1 Versao Base

Nesta analise e nas seguintes foi utilizada a versao C++ reescrita no
ambito deste trabalho. A analise feita a esta versao vai servir como base
de comparacao. Na tabela 4.1 podemos analisar os resultados obtidos na
execucao desta versao. Nesta versao base é utilizado um raio de corte de
forma a diminuir as interaccoes a calcular, embora seja necessario aceder

a todas as particulas para verificar que estas se encontram dentro do
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raio de corte. Quando a interacgao é considerada nula (distancia entre
particulas, maior que o raio de corte), ndo existe reutilizagdo do valor
que foi lido para a “cache”, logo a percentagem de faltas no acesso aos
dados na L1 é significativa (tabela 4.1). Na tabela é, ainda possivel
observar que as faltas ocorridas na L2 sao insignificantes, uma vez que

o tamanho do problema ¢ menor que a “cache” L2.

Base
Tempo de execucao 35,58s
Faltas na “cache” L1 8.1%
Faltas na “cache” L2 0%
Nimero de Instrugoes | 1,25 x 10

Tabela 4.1: Anélise da versao base em C++.

A figura 4.3 mostra que, tal como na versao Java, a funcao que ocupa
a maior parte do tempo de de execucao é a funcao que calcula as forgas,

e as funcoes restantes nao tém um impacto na execucao.

main
[l 99.89 %
] x
L 2
MD::runiters()
[ 99.89 %
[ 439 400 x
L 2

Particle::force(double, double, int, int, Particle

=l

[ 99.89 %

Figura 4.3: Perfil de execucao do programa obtido da versao base em

C++.
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4.2.2 Células

A versao de células como foi dito anteriormente reduz significativamente
os calculos desprezaveis e também os acessos a memoria, para além disso,
a versao de células tem teoricamente uma melhor localidade temporal
no acesso aos dados. Isto acontece porque uma vez carregada uma célula
para a “cache” esta é utilizada para calcular as interaccoes de todas as

particulas da célula.

A localidade espacial nao existe no caso de estudo uma vez que, as
particulas sao objectos, e quando criamos as particulas nao conseguimos

controlar o espaco fisico na memoria onde estas se encontram.

Células

—@—Célulzs com vizinhos —— Célulzs sem vizinhos

50
0

40 /./
0

LN

Tempo de execucio em s

Grafico 4.2: Comparagao entre os tempos de execucao das duas versoes

de células.

Neste caso utilizaremos duas versoes diferentes do algoritmo sendo

a especificacdo de cada uma apresentada de seguida:

Células sem vizinhos Esta versao parte o dominio em subdominios
e cada subdominio tem interaccoes com os restantes subdominios.
Esta versao permite analisar os acessos a memoria, porque nao
diminui o nimero de interaccoes, nao diminuindo assim o nimero

de acessos & memoria.
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Células com vizinhos Neste caso cada célula interage com as células
que estao dentro do raio de corte. Sendo assim, diminui o niimero

de interacgoes e consequentemente o nimero de acessos & memoria.

No gréfico 4.2 é observavel as diferencas de tempos obtidos entre as
duas versoes. O objectivo deste grafico é mostrar que as diferengas no
tempo de execucao sao significativas. A versao sem vizinhos tem tempos
superiores comparativamente a versao com vizinhos. Esta diferenca é

devida ao célculo de interacgoes que nao tem impacto no resultado final.

Na versao sem vizinhos existe uma subida nos tempos de execugao a
medida que é aumentado o niimero de células. Este aumento é resultado
da sobrecarga criada pela versao de células, pois se o nimero de células
aumentar o custo introduzido pela utilizacao deste algoritmo também
aumenta. Os aumentos dos custo de gestao das células sao devidos a

dois factores:

e Como existem mais células cada uma delas é mais pequena e os
movimentos efectuados pelas particulas sao os mesmos, as parti-
culas trocam de célula mais frequentemente. Apesar do custo ser

pequeno existe um custo associado a esta troca.

e Ao ser utilizado este algoritmo, para cada célula é necessario car-
regar da memoria todas as células com identificador maior que a
célula em questao. Quando é aumentado o ntimero de células mais
células sao necessarias carregar da memoria, mesmo que estas nao

contenham particulas.

Por outro lado, a versao células com vizinhos reduz significativa-
mente o tempo de execucao. Essa reducao no tempo de execucao é
devido ao menor ntimero de calculos redundantes. Contudo a partir de
um certo ponto é notada uma ligeira subida nos tempos de execugao. Ao
aumentarmos o nimero de células estamos a diminuir o ntimero de par-

ticulas por célula, sendo que a partir de certo niimero de células teremos
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células com poucas particulas ou mesmo vazias, e, como foi explicado

anteriormente, existe um custo no calculo destas células.

4.2.2.1 Células com vizinhos

Agora é analisada mais especificamente a versao de células com vizinhos.
A grande diferenca a nivel de co6digo de implementacao é no célculo dos
vizinhos. Neste caso os vizinhos sao calculados tendo em consideracao o
raio de corte. Para uma célula A os vizinhos sao todas as células com o
identificador maior que A (devido a utilizagao da terceira lei de Newton)

e que se encontrem a uma distancia menor que o raio de corte.

Como é observéavel no grafico 4.3 o tempo de execugao é minimo no
caso de termos 63 células. Existe uma subida quando existem 23 pois
como foi explicado anteriormente a versao de células cria uma sobrecarga
na execugao do programa e nao retira partido da “cache” uma vez que a
célula nao cabe na “cache” L1. O tamanho da “cache” L1 de dados onde
os resultados foram obtidos é 32KB. Na tabela 4.2 para cada nimero

de células existentes é mostrado o tamanho ocupado por cada célula.

Como é possivel observar na tabela 4.2, quando temos 13 e 23 células,
o tamanho de cada célula é maior que o tamanho da “cache” de dados
L1, ndo cabendo portanto uma célula na “cache” L1. A partir de 4® de
células é possivel armazenar em “cache” mais de 2 células, diminuindo

significativamente o ntumero de faltas na L1.

Nesta versao do programa ainda é possivel observar que os tempos
de execucao sao mais baixos quando o nimero de células utilizado é
multiplo de 63, a justificacdo para tal encontra-se na tiltima coluna da
tabela 4.2. Na coluna estd presente a percentagem do dominio que é
considerado no calculo das interaccoes. Este valor é relativamente mais
baixo quando a dimensao da célula é maltipla do raio de corte. Para
tamanhos de células 20% este valor também é minimo contudo o tempo

de execucao é mais elevado porque o nimero de particulas por célula é
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baixo (aproximadamente 1,1 particula por célula).

Nimero de Células Tamanho Dominio considerado
de Cada Célula em %
13 617,9 KB 100
23 77,24 KB 100
43 9,655 KB 12,5
63 2,861 KB 3,7
83 1,207 KB 5,3
103 0,618 KB 2,7
123 0,358 KB 1,5
143 0,225 KB 2,3
163 0,151 KB 1,6
183 0,106 KB 1,1
203 0,077 KB 0,8

Tabela 4.2: Espaco ocupado por cada célula.

No gréfico 4.3 podemos analisar que existe uma melhoria nas faltas
de acesso a “cache” L1. Por outro lado, também existe uma diminuicao
no nimero de instrucoes; logo a percentagem das faltas no acesso aos
dados pode ser influenciada por nao se aceder as particulas com inte-
raccoes consideradas nulas. Para ser mais facil de analisar a influéncia
da “cache” no algoritmo, é utilizado o algoritmo Células sem Vizinhos

para que nao exista a diminui¢ao do ntimero de instrugoes.

4.2.2.2 Células sem Vizinhos

No caso das células sem vizinhos, para a mesma célula A os vizinhos sao
todos aqueles que tem um identificador maior do que o identificador da
célula A. Nesta versdo (grafico 4.4) nota-se claramente a melhoria no

acesso aos dados originada pelo uso das células, enquanto o nimero de
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Grafico 4.3: Perfil de execucao da versao células com vizinhos.

instrugoes tende a aumentar ligeiramente a medida que ¢ aumentado o

numero de células.
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Grafico 4.4: Perfil de execucao da versao células sem vizinhos.

4.2.3 Vizinhos

Relativamente a este algoritmo, é previsivel que diminua o nimero de
calculos em relacao aos algoritmos anteriores, mas relativamente as fal-
tas no acesso aos dados é espectavel que sejam superiores. Pois, como
o algoritmo nao tem em consideracao as posi¢oes que as particulas ocu-

pam, nao ha localidade temporal.
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Gréfico 4.5: Analise de perfil de execucao da versao vizinhos.

No eixo do x do grafico 4.5 estao os valores do raio extra que é usado
no calculo da lista de vizinhos. As particulas consideradas vizinhas tem
que estar dentro deste raio, sendo este igual ao raio de corte mais o raio

extra que ¢é resultado de uma constante multiplicada por o raio de corte.

Os tempos obtidos no grafico 4.5 comprovam o que foi afirmado ante-
riormente, pois o tempo de execucao é proporcional ao niimero de instru-
¢oes. Quanto as faltas no acesso aos dados, se compararmos com resul-
tados obtidos nas outras versoes, sao bastante elevados aproximando-se

dos valores obtidos na versao base quando raio extra é de 35%.

A medida que aumentarmos o raio extra o tempo de execucdo dimi-
nui, passando a aumentar a partir de raios extra maiores que cerca de
35%. Com raios pequenos o tempo é mais elevado devido & actualizacao
da lista de vizinhos em todas as iteracoes. Para raios grandes, o tempo
de execucao, também é elevado, porque todas as particulas sao vizinhas

das outras deixando portanto, de beneficiar da lista de vizinhos.

Os valores das faltas no acesso aos dados, quando o raio extra é
baixo, sao superiores ao dobro das faltas de acesso aos dados existentes
versao base. Nesta situacao a lista de vizinhos é actualizada a todas
as iteragoes, logo somos obrigados a percorrer a lista de particulas duas

vezes: uma para actualizar a lista e uma segunda para calcular as forcas.
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Por cada vez que a lista de particulas é percorrida, esta é carregada para

a “cache” L1, duplicando assim as faltas no acesso aos dados.

4.3 Linha de Produtos com POA

4.3.1 Arquitectura

Na dindmica molecular podemos utilizar varios algoritmos para a re-
solugdo do problema (explicados anteriormente). Neste trabalho sdo
implementados varios algoritmos que foram descritos anteriormente. O
codigo foi desenvolvido utilizando o AspectJ, que segue a POA apresen-
tada na seccao 3.1 para implementar uma linha de produtos de algorit-

mos de simulacao de dinamica molecular.

O codigo base de dinamica molecular é o Moldyn que se encontra no
JGF, o algoritmo presente no codigo do Moldyn segue o algoritmo todos
os pares, embora contenha algumas optimizacoes da qual se destaca a

utilizagao da terceira lei de Newton, evitando assim alguns dos calculos.
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Figura 4.4: Estrutura dos aspectos

v

Na figura 4.4 sao ilustrados os aspectos isto é, “deltas” ou funcio-
nalidades criados para modificar o algoritmo base utilizado no Moldyn,

podendo observar-se as combinacoes possiveis. O quadrado denominado
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por Md representa o algoritmo base utilizado no Moldyn. Na segunda
linha (denominada por Simples), encontram-se os aspectos que podem
ser utilizados directamente sobre o algoritmo base. Nas restantes linhas
encontram-se os aspectos, que representam composicoes de aspectos an-
teriores. Existem modificacoes ao algoritmo base nao representadas na

figura.

Foi necessario representar as restricoes das diferentes combinacoes
possiveis, para tal, recorreu-se a um diagrama de funcionalidades pre-
sente na figura 4.5. Na funcionalidade denominada por Base encontra-se
o algoritmo base da JGF, este pode ser combinado com as funcionali-
dades presentes na funcionalidade Par_Vizinhos ou em alternativa ser
combinado com a funcionalidade Células. Na funcionalidade denomi-
nada por Par_ Vizinhos pode-se utilizar a funcionalidade Lista de Vizi-
nhos e ou a funcionalidade Particao de particulas, sendo que neste caso

pode ser utilizada a funcionalidade Threads e ou MPI.

Base \
‘Par_Vizinhos‘ ‘ Células
Lista de ‘ Parti@éo de
vizinhos . particulas |
- Mpi || Threads

Figura 4.5: Possibilidade de combinagao das funcionalidades [Bat05].

Como podemos observar na figura 4.4 sao mostradas as diferentes
opcoes que podemos utilizar. Na linha denominada por Simples sao

mostradas as opcoes que podem ser tomadas. Esta opcoes estao descri-
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tas seguidamente:

Células O algoritmo utilizado passa a ser o da Decomposi¢ao de Célu-

las.

Lista de Vizinhos O algoritmo utilizado para o calculo é o da Lista

de Vizinhos.

Mpi O algoritmo utilizado passa a ser o da particdo de particulas dis-
tribuindo as diferentes particulas por um determinado ntmero de
processos, adequado para um sistema alvo de memoéria distribuida
(Clusters).

Threads A utilizacao deste aspecto é parecida com a do aspecto an-
terior, mas as particulas sao distribuidas por fios de execuc¢ao em
vez de processos, este aspecto é adequado para sistema alvo com

memoria partilhada (multi-cores).

Por outro lado, podemos utilizar combinacoes dos aspectos anteriores,
estas estao representadas na figura por Composi¢cao Nivel 1 e descritas

seguidamente:

Mpi + Threads Distribui o calculo das particulas por processos e fios

de execucao.

Lista de Vizinhos + Mpi Utiliza a Lista de Vizinhos, dividindo o

calculo das forcas pelos diferentes processos.

Lista de Vizinhos + Threads Junta a Lista de Vizinhos com a uti-

lizacao do aspecto denominado por Threads.

Na linha denominada por Composicao Nivel 2 encontra-se a combi-
nacao denominada por Lista de Vizinhos + Mpi + Threads sendo que

esta combinacao combina os aspectos Lista de Vizinhos, Mpi e Threads.
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4.3.2 Implementacao

Nesta seccao ¢ pretendido que o utilizador perceba genericamente a

implementacao dos diferentes aspectos descritos anteriormente.

4.3.2.1 Células

O aspecto Células permite adicionar ao algoritmo base a Divisao por
células. A base deste algoritmo consiste em criar diferentes simulagoes

em cada célula, para isso foi necessario efectuar o seguinte:

e Na chamada do método relativo aos calculos runiters:

— Inicializa as células:

x Cria as células, corresponde a criar varias simulagoes

iguais a que esta a correr;
x Define os limites de cada célula;

x Coloca as particulas nas respectivas células;

— Define a vizinhanca de cada célula;
e Intercepta a funcao responsavel pelos movimentos da particula:

— Executa o movimento da particula;
— Move as particulas entre células:

x Remove todas as particulas que se encontrem fora da
célula;
x Coloca as particulas que foram removidas na respectiva

célula;

e Intercepta as restantes funcoes (cicle forces, cicle mkekin , ci-

cle_wvelavg, cicle dscal):

— Corre a funcao para cada célula;

— Reduz o resultado com o respectivo operador;
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4.3.2.2 Lista de Vizinhos

O aspecto denominado por Lista de Vizinhos possibilita o uso do algo-
ritmo Lista de Vizinhos. Este aspecto efectua as seguintes alteracoes ao

algoritmo base:

e Adiciona a cada particula um array para guardar a lista de vizi-

nhos da particula;

e Adiciona a cada particula um array de posigoes, este contém a

posicao ocupada na tltima actualizacao da lista de vizinhos;
e Inicia o array com os vizinhos de cada particula;
e Intercepta a funcao que calcula as forcas para:

— Efectuar a actualizagao das particulas se existir alguma par-
ticula que se tenha movido mais de que o raio de corte desde

a ultima actualizacgao;

— Intercepta o acesso ao array de particulas, para trocar este

acesso por um acesso a lista de vizinhos;

e Intercepta a funcao que efectua os movimentos, para calcular a
particula que efectua o maior movimento desde a tltima actuali-
zacao da lista de vizinhos, sendo este valor é utilizado para decidir

se é necessaria actualizar a lista de vizinhos;

De modo a poder saber qual a particula que se deslocou mais na
ultima iteracao é necessario, antes de efectuar o movimento, proceder a
inicializacao de uma variavel a zero; para tal precisamos de interceptar
o ciclo abaixo apresentado.
public void runiters () {

move = 0;

for (move = 0; move < movemx; move++) {

corpo_do _ciclo
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Para interceptar este ciclo surgiu uma limitacao do AspectJ, pois
nao nos permite interceptar ciclos. Uma primeira abordagem possivel
seria colocar o corpo do ciclo num método a parte (tabela 4.3). Com
esta abordagem foi possivel resolver alguns dos problemas encontrados
na intercepcao de ciclos. Mas nem sempre é viavel fazer esta alteracao
como no caso de termos variaveis locais do método. Neste caso estas
devem ser passadas como parametro do método. Assim, a tarefa de
colocar o corpo do ciclo num método pode ser uma tarefa complexa e

obrigar a varias modificacoes no codigo base.

Codigo Base Codigo Alterado

public void metodoA{
public void metodoA{ - . . ) )
for (int i=0; i < MAX; i++){

.. . . . . metodoB (...) ;
for (int i=MIN; i < MAX; i++){

corpo do ciclo

}

public void metodoB{

corpo do ciclo

}

Tabela 4.3: Solucao para interceptar ciclos

Na tabela 4.4 é ilustrada outra possibilidade para resolver esta pro-
blemética. Esta solucao revelou-se ttil na Lista de Vizinhos, pois para
cada particula necessitamos de iterar sobre o array que contém a lista
de vizinhos e aceder na mesma ao array das particulas. Sendo assim
sO precisamos de interceptar a funcao maz, principio e fim e alterar o

valor de retorno.
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Codigo Base Codigo Alterado
public void metodoA{
inc = incremento () ;
min = min () ;
max = max() ;
i=min; i < max; i+=inc){

public void metodoA{

for (int i=MIN; i < MAX;

corpo do ciclo

i++)q

for (int
i = pricipio(i);
corpo do ciclo
i = fim(i);

}

private int incremento (){

return 1;

}

private int min(){ return MIN;}
max(){ return MAX;}

principio(int i){

private int
private int
return i;

}

private int fim(int i){ return i;}

Tabela 4.4: Segunda opc¢ao para interceptar ciclos

4.3.2.3 Mpi

O aspecto denominado por Mpi permite que o programa seja executado

em paralelo em sistemas alvo de memoria distribuida. O paralelismo

é feito através de processos e passagem de mensagens entre processos.

A particao do trabalho é feita através da posicao que cada particula

ocupa no array de particulas.

Ao processo é atribuido um conjunto

de particulas intercaladas por processo, logo é utilizado o algoritmo

Particao de particulas (tabela 4.5).

Este tipo de divisao é mais aconselhada porque as particulas que
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sao processadas em ultimo lugar tém menos interaccoes para calcular,
isto acontece devida a utilizagao da terceira lei de Newton, que evita
calcular a mesma forca duas vezes. Neste aspecto é necessario efectuar

as seguintes operacoes:

Interceptar a fungao inicial do programa, para inicializar o Mpi;

Interceptar todos os métodos que s6 devam ser executados por um

processo (validagao de resultados, impressao de tempos...);

Interceptar o fim da fase de calculo das forcas para sincronizar os

dados entre processos;

Interceptar o célculo da forca de cada particula, de forma a que

esta s6 seja calculada num processo;

4.3.2.4 Threads

Outra possibilidade para executar o programa em paralelo é a utiliza-
cao do aspecto Threads que como o nome indica executa o calculo em
multiplas threads, a divisao feita pelas diferentes threads é igual a do
aspecto Mpi (tabela 4.5). O aspecto efectua as seguinte altera¢oes no

algoritmo:

e Criar um array por thread de modo a que cada thread tenha um
espaco de escrita independente;

e Interceptar o método relativo a terceira lei de Newton, e escrever
a variavel na parte reservada a thread;

e Intercepta os métodos de escrita das variaveis md.interactions,
md.epot, md.vir, e escreve a variavel na parte reservada a thread;

e Interceptar o calculo das forcas:
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— Distribuir as particulas pelas diferentes threads (neste passo
sao criadas as threads ou adicionado trabalho as threads que

se encontram em execugao);

— Reduzir os valores dos array armazenados em cada thread no

final do calculo das forcas;

4.3.2.5 Hibridos

Varios algoritmos podem ser obtidos por composicao dos anteriores,
mas algumas dessas composicoes requerem aspectos para lidar com par-
ticularidades dessa composi¢ao, no caso de queremos combinar a Lista
de Vizinhos com a versao Threads nao é necessario qualquer aspecto

adicional.

O aspecto Lista de Vizinhos+Mpi permite que utilizemos a Lista de
Vizinhos com a versao Mpi, este aspecto é necessario para definirmos
a ordem pelo qual os aspectos sao aplicados. O primeiro aspecto a ser
aplicado é o Mpi seguido da Lista de Vizinhos. A necessidade de definir
a ordem deve-se a necessidade de actualizar a lista de vizinhos em todos
0s processos, caso contrario cada processo s6 actualizaria a lista das

particulas que tem de calcular.

No Mpi + Threads é necessario um aspecto adicional para dividir o
trabalho entre as threads e os processos. O célculo é dividido primeiro
pelos processos e apés a divisao cada thread de cada processo procede

a uma divisao semelhante (tabela 4.5).

4.3.3 Resultados Obtidos
4.3.3.1 Ambiente de Teste

As diferentes versoes dos algoritmos foram executadas no cluster Se-

arch®. Nesta sec¢ao serao analisados os resultados das diferentes versoes

3http://search.di.uminho.pt/wordpress/
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Posigao da particula | Threads | Mpi Mpi  + Threads
0 0 0 0+0
1 1 1 1+0
2 2 0 0-+1
3 0 1 1+1
4 1 0 042
5 2 1 1+2
6 0 0 0-+0
7 1 1 0-+1

Tabela 4.5: Particao do dominio por particulas
Exemplo ilustrativo de como ¢é feita a divisao do dominio. O nimero

de threads é igual a 3 e o niimero de processos é igual a 2

descritas.

As versoes foram corridas em quatro dos nodos denominados por

compute-311-X que tem as seguintes caracteristicas:

Processador

e Dois processadores Intel Xeon Processor E5420%;
e Quatro cores a 2.5 GHz;
e Front Side bus - 1333 MHz;

Sistema operativo
e Rocks 5.2%;
e CentOS 5.3;

e Versao do kernel 2.6.18;

Memoria

“http://ark.intel.com /Product.aspx?id=33927
http://www.rocksclusters.org/wordpress/
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e “Cache” de dados L1 - 32 KB

e “Cache” de Instrucoes L1 - 32 KB
e “Cache” L2 - 12MB

e 8GB de Memoria

Software

e Java - Java Sun 1.6.0_18°
e Aspect] - Aspect] 1.6.97

Os valores sao obtidos através da média de dez execugoes eliminando

os extremos (valor min e max).

4.3.3.2 Resultados e Discussao

Na tabela 4.6 sao ilustradas as diferencas entre as versoes base em C++
e Java os tempos obtidos em cada versao estao na mesma ordem de
grandeza. As diferencas nos tempos podem ser justificadas pela utili-
zacao de linguagens diferentes e diferentes optimizacoes utilizadas por

cada uma.

Versao | Tempos
C++ | 26,45s
Java 23,69s

Tabela 4.6: Comparagao entre a versao C++ utilizada no secgao 4.2 e

a versao Java presente na seccao 4.3. O algoritmo utilizado é o Base.

O grafico 4.6 mostra que os tempos de execu¢ao na versao de células
com a lista de vizinhos em Java seguem a mesma tendéncia da versao

em C++.

Shttp://www.oracle.com /us/technologies /java/index.html
Thttp://www.eclipse.org/aspectj/
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Grafico 4.6: Tempos obtidos na versao de célula.

No caso das células em Java nao existe a subida como no caso da
versao C++ quando passamos de uma célula para duas, a justificacao
para tal é a diferenca nas linguagens utilizadas. Quanto comparamos
esta versao com a versao base deparamos-nos com uma melhoria signi-

ficativa em todos os casos de teste.

Vizinhos(Custo de Actualizac&o)

N ActualizacdoVizinhos ~— —#—Tempo Total

Tempo de Execucio

——

0 1 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 100 200 300 400

Dimenso extra em relagéo ao Raio de Corte

Gréfico 4.7: Analise do tempo para actualizar a lista de vizinhos.

Nos graficos 4.7 e 4.8 esta representado o algoritmo Lista de Vizi-
nhos. Os tempos de execugao sao equivalentes aos tempos de execucao
da versao em C+-+, contudo esta versao tem um tempo superior a versao

base quando utilizamos raios extra demasiado pequenos ou demasiado
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grandes. No grafico 4.7 é possivel observar que o tempo de célculo para
raios pequenos ¢ basicamente o tempo de célculo da actualizacao da
lista de vizinhos. Esta linha mostra ainda que a partir de um certo
ponto o tempo de actualizacao da lista permanece constante pois a lista

s 2z

s6 é actualizada uma tnica vez.

Vizinhos

—#— Vizinhos Vizinhos C++ Base

Tempo de Execucio
1
8
="
~

1 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 100 200 300 400

Dimensdo extra em relagdo ao Raio de corte

Grafico 4.8: Tempos obtidos na versao de vizinhos.

Os resultados obtidos no algoritmo Threads, estao presentes no gra-
fico 4.9. Como podemos observar existe um aumento do tempo de exe-
cucao com uma thread em relacao a versao base. O tempo minimo de
execucao ¢ quando o nimero de threads é igual a oito, este niimero é
justificado pelas capacidades da maquina (oito cores) onde foi feita a
execucao. Contudo os tempos de execucao sao proximos dos valores
teoricos (segundo a lei de Amdahl), tendo em atengao as capacidades

da maquina.

A versao desenvolvida com POA mostra-se mais eficiente, do que
a versao da JGF, quando o nimero de threads é maior que quatro.
Nesta versao ¢ utilizado um executor criado no inicio da execucao do
programa e onde as diferentes tarefas (divisao célculo das forgas por
particulas) sdo executadas. Por outro lado, a versdo da JGF utiliza o
modelo, onde no inicio da execucao do programa sao criadas as varias

threads e cada uma é responsével por processar uma parte dos dados,
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Grafico 4.9: Tempos obtidos na versao de threads.

embora seja necessario sincronizar o trabalho entre as varias threads,
para tal sao utilizadas barreiras. Estas sao responsaveis pela degradagao
da performance em comparacao com a versao com ezecutores. A versao

com executores introduz uma sobrecarga relativa a criacao do executor.

No grafico 4.10 sao representados os tempos de execugao da versao
MPI. Os valores obtidos sao préximos dos valores teoéricos, sempre me-
lhores ou iguais que a versao da JGF. Existe um afastamento dos valores
teoricos quando o nimero de processos é maior que quatro, porque o
tempo gasto no processamento das forcas é relativamente mais baixo
que o tempo gasto na comunicacao. Para cento e vinte e oito processos
aumenta o tempo de execucao devido a limitacao do nimero das ma-
quinas utilizadas o que implica a utilizacao de mais de que um processo

por core disponivel.

As versdes Hibridas foram executadas com varias combinacoes de
threads e processos, sendo que o ntimero de threads variou entre 1, 2, 4
e 8 e o niimero de processos variou entre 1, 2, 4, 8. Para cada nimero
de UPs (threads x processos), foi escolhido a combinagao que obtinha

tempos mais baixos.

Os tempos representados no grafico 4.11 foram obtidos utilizando

a versao Threads + MPI. Para valores de nimero de UPs inferiores a
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Grafico 4.10: Tempos obtidos na versao de MPI.

oito, a curva seguida pela versao ¢é igual a curva da versao Threads,
pois nesta versao existe a mesma sobrecarga que na versao Threads.
Contudo para nimeros UPs maiores que oito, a versao tem tempos de
execucao inferiores as outras duas versoes, pois neste caso retira partido

da memoria partilhada e da memoria distribuida.

Hibridos Paralelos

—4—Threads —fli—MPI Threads +MPI

Tempo de Execucio

Niimera de fios de execucio

Grafico 4.11: Tempos obtidos nas versoes hibridas.

Por fim foi analisada a versao Vizinhos, composta com as versoes
Threads, MPI e Threads + MPI. Para uma melhor andlise foi decidido

fixar o raio extra em 40%.

Os resultados obtidos estao presente no grafico 4.12, onde é possi-
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vel observar que a execu¢ao com um tempo menor é quando utilizamos
a versao Vizinhos + Threads + MPI, e sao utilizadas dezasseis UPs.
Esta versao e a versao Vizinhos + Threads tem uma sobrecarga ini-
cial relativamente a versao sequencial base com vizinhos. Como seria
previsivel a versao Vizinhos + Threads tem um aumento no tempo de
execucao quando sao utilizadas mais de oito UPs, pois sao mapeadas

varias threads por core.

Hibridos Vizinhos

Vizinhos —— Vizinhos + Threads Vizinhos + MPI Vizinhos + Threads + MPI

Tempo de Execucio

Namero de fios de execugao

Grafico 4.12: Tempos obtidos na versao hibrida com vizinhos.

Quanto a versao Vizinhos + MPI tem tempos de execucao menores
de que a versao Vizinhos para ntumero de UPs utilizadas inferiores a
oito. Para niimeros de UPs maiores existe uma quebra significativa na
performance, sendo este valor justificado pela comunicacao necessaria

entre os processos MPI

Apbs a analise das varias versoes criadas com POA, e comparando-as
com as versoes C'++ e JGF, é possivel concluir que os tempos obtidos
sao comparaveis e que as versoes hibridas, resultantes da composicao de

optimizacoes, apresentam os menores tempos de execucao.



Capitulo 5

Conclusao e Trabalho Futuro

5.1 Conclusao

Este trabalho baseia-se nos algoritmos de dinamica molecular para o
estudo das técnicas de “paralelizacao” e optimizagdo nao invasiva. A
dinamica molecular foi utilizada visto que existe bastante trabalho na
parte da optimizacao e “paralelizacao”. No inicio do trabalho foram es-
tudados diferentes algoritmos utilizados. Embora exista muito trabalho
na area nao existe um catélogo de algoritmos, logo fomos obrigados a
esforco adicional para perceber algumas das técnicas utilizadas. Pen-
samos ter contribuido para um melhor conhecimento das técnicas de

optimizacao utilizadas na dinamica molecular.

Ao longo do trabalho efectuado verificou-se que o caso de estudo é
bastante rico para o estudo das técnicas nao invasivas e para a explora-
¢ao de metodologias de desenvolvimento baseadas em linha de produtos,
pois existem muitas alternativas do algoritmo (sequenciais e paralelas).
Os algoritmos utilizados na dindmica molecular tém bastante influéncia
no desempenho, como foi analisado neste trabalho. Esta caracteristica
torna atractiva a utilizacao de optimizacoes nao invasivas e linhas de

produtos por forma a poder gerar a versao do algoritmo mais adequada

63
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para uma dada simulacao e plataforma de execucao.

De referir ainda, que este estudo contribui para reforcar a ideia que a
“paralelizacao” e optimizacao nao invasiva pode ser aplicada neste tipo
de algoritmos. Foram criadas nove versoes diferentes com a utilizacao
desta técnica mantendo o algoritmo base intacto. A criacao de nove ver-
soes foi possivel gragas a utilizacao da técnica, pois estas sao resultado
da composicao de quatro aspectos que sao Vizinhos, Células, Threads e
Mpi. Contudo foi necessaria a alteracao de algum codigo base da JGF,
visto que AspectJ tem algumas limitagbes como é o caso da intercepgao

dos ciclos.

Outra das contribuicoes deste trabalho foi ao nivel das ferramentas
de anélise de perfil e a importancia da sua utilizacao. No caso do JPro-
filer utilizado na versao Java, este revelou-se de pouca utilidade pois s6
permite obter o perfil de execucao do programa. A anéalise de desempe-
nho pode ter um custo pois cria sobrecarga na execug¢ao e no caso do

PAPI é necessario a criacao de codigo extra.

A importancia da utilizacao de ferramentas para medir o perfil de
execucao implicou o desenvolvimento de uma segunda versao do codigo
na linguagem C++. A necessidade da criagao da versao C++ prende-se
com a existéncia de melhores ferramentas para & analise da performance

nessa linguagem.

Uma das questoes ao nivel de utilizacao destas técnicas prende-se
com a performance obtida. No caso deste estudo a performance ob-
tida com a utilizacao das técnicas é semelhante a performance obtida
com as técnicas tradicionais. As versoes hibridas, obtidas através da
composicao de optimizacoes mais simples, superam mesmo as versoes
j& existentes. Logo podemos concluir que a utilizagao destas técnicas é
valida no nosso caso de estudo, tendo como principal vantagem possi-
bilitar a construcao de versoes mais complexas do algoritmo através da

composicao de optimizacoes mais simples.
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5.2 Trabalho Futuro

No ambito deste trabalho surgiram novas perspectivas de estudo uma
delas seria a organizacao dos aspectos por niveis de abstrac¢ao. Por
exemplo no caso da particao de particulas terfamos um nivel que defi-
niria o que sao as diferentes tarefas (cada particula calcula numa tarefa
a sua forga) e noutro nivel existiriam mapeamentos para as diferen-
tes plataformas. Assim existiria uma melhor separacao entre o codigo
dependente e independente da plataforma, promovendo ainda mais reu-

tilizacao de codigo.

Com a organizacao dos aspectos por niveis, surge a oportunidade de
estudar o mapeamento noutras plataformas nao incluidas neste estudo e

analisar mudancas mais dréasticas no tipo de plataforma, como é o caso

da utilizacao de GPU e GRID.

De modo a desenvolver versoes paralelas mais eficientes, é necessa-
rio estender a andlise do perfil a estas versoes. Para tal existem duas

possibilidades em aberto:

e Passagem do codigo destas versoes para C++.

e Desenvolvimento de uma ferramenta de analise de codigo que pos-

sibilite um estudo equivalente em Jawva.

Por fim, seria importante aplicar estas técnicas a software utilizado
para casos reais, como é o caso de MOIL [ERST95]. Este pacote de
simulagao de dinamica molecular é desenvolvido na Universidade do
Texas, com a qual existem actualmente véarias colaboracoes. Este pacote
esta disponivel em varias plataformas ( GPU, Cluster e multi-core), mas

praticamente nao existe reutilizacao de co6digo entre as varias versoes.
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Apéndice A

Resultados

Versao | Tempos
Java 23,69
C++ 26,45

Tabela A.1: Tempos obtidos na versao células
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PI'TE | 992 | CT'FT | €2 | #8°C | €9'C | 8S°C | 6€°C | 68°C | 8G'C | 8F'C | 88°'F | G&'S | 88°CGT | ¢6°GT ++0
18°8C | L8V | FEFT | OLC | PT'C | ¥6'C | L8°C | L9°C | 89C | €6'C | TSF | L9°C | 92°6 | 1€'ST | L£ST vYOd
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%007 | %00E | %00T | %00T | %0S | %ST | %OF | %SE | %0E | %GT | %0T | %ST | %OT | 00°G | %T | elxy orey
SR[N[99 ORSIDA U SOPI)qO sodWo], 7V R[PqR],
8T | TF'C | 79°C | S0°C | LT | 2L'C | L6V | €8°C | 6%°8 | CF'FT | 16°0C ++D
STL | #8'c | ¥¢'c | ¢F'C | 29'C | ¥O'S | ¥’V | ¢0'C | 86°C | €F'CT | TG'LT vOd
ORSIOA
0¢ | ST | 9T | #T | 21 | 01 8 9 % z T Se[l[e) op OIoWnNN
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Numero de UP 1 2 4 8 16 32 64 128
Versao
MPI POA 23,28 | 12,22 | 6,20 | 5,17 | 3,82 | 3,14 | 2,94 | 4,72
MPI JGF 22,76 | 11,94 | 5,97 | 5,24 | 4,04 | 3,53 | 3,50 | 6,63
Threads POA | 29,46 | 15,83 | 8,10 | 4,44 | 4,77 | 5,14 | 6,45 | 8,31
Threads JGF | 24,08 | 12,70 | 7,71 | 6,47 | 5,86 | 6,51 | 8,26 | 13,08
Tabela A.4: Tempos obtidos nas versoes paralelas
Niamero de UP/ 1 2 4 8 16 32 64 | 128
Namero
de Processos
1 29,98 | 16,10 | 8,33 | 4,74 | 5,25
2 15,46 | 8,55 | 4,66 | 2,87 | 3,47
4 7,95 | 4,70 | 2,75 | 1,97 | 2,68
8 4,48 | 2,87 | 2,11 | 2,64 | 3,31

Tabela A.5: Tempos obtidos nas versoes hibrida MPI + Threads
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Nuamero de UP/ 1 2 4 8 16 32 64 128
Nuamero

de Processos

1 4,02 | 2,69 | 2,06 | 1,89
p 2,80 | 2,11 | 1,74 | 1,63

4 1,85 | 1,61 | 1,37 | 1,58

8 1,42 [ 1,48 | 1,38 | 2,00

16 1,94 | 1,96 | 1,86 | 2,79

Tabela A.6: Tempos obtidos nas versoes hibrida MPI + Threads +

Vizinhos
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