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Hemos estudiado la implementanide un édigo paralelo que simula la dimica de un fluido mediante ladnica denominada Damica
Disipativa de Paftulas. Espdficamente calculamos la furm de distribuddn radial que describe la probabilidad de encontrar un par
de pariculas separadas una distanciaAnalizamos la eficiencia debdigo paralelizado en una computadora de cuatro procesadores con
memoria compartida, comparando los resultados con aquellos provenientes de Coveney y Novik [1].

Descriptores: Simulation; dissipative particle dynamics;, stochastic processes.

We have studied the implementation of a parallel code that simulates the dynamics of a complex fluid in the framework of the dissipa
particle dynamics technique (DPD). In particular, we calculate the radial distribution function that describes the likelihood of finding tw
particles separated a distanceén the fluid. We look for the efficiency of the paralelized code in a shared memory machine with four
processors by taking as a reference the results from Coveney and Novik [1] in order to assess the effectiveness of our code.
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1. Introduccion de comunicad@n. Hemos encontrado que dimerobdptimo

de procesadores es tres y discutimos las razones de este com
Uno de los problemas que confronta laatimca molecular portamiento, asunto no tratado por Coveney y Novik [1] .
clasica (DM) es el manejo y control del excesiviomero de
grados de libertad de las paxlas componentes del siste- 2 E| método de simulacbn DPD
ma, a§ como, el de la correcta definm de los potenciales
de interacdn. Si a lo anterior se lefi@ade el excesivo costo La fuerza total ejercida sobre la MP es dividida en una con-
computacional que demanda estartica, entonces su ran- tribucion conservativa (C), en una de caracter disipativo (D)
go de aplicadn se restringe especialmente cuando aumery una fuerza estdstica (A) que compila el efecto aleatorio
ta la complejidad del sistema bajo estudio. En estos casalisional del solvente [7]. Esta es dada por
se disminuye el iimero de variables, tal que la descrépti

alin mantenga el caracter edtttto propio de la colecéin i — Z[ﬁc + FP 4+ FA), (1)
de parfculas.Esta es la esencia delatodo DPD. Erél se L

agrupa a las pddulas como un conglomerado de paquetes .

de mokEculas, llamadas meso—padlas (MP), a las cuales, dr; _ by o)
al igual que en DM les es impuesta una regla para la propa- . M’

gacbn de su momento y postni [2]. A diferencia del traba- dondeP., #; y M son el momento, posiah y masa de la MP,
jo pionero de Einstein [3] sobre el movimiento browniano, |arespectivamente.

dinamica dg la MP se realiza a téde una ecuam lineal Tal como lo sugirieron Esgml y Warren [1] las formas

de Langevin [4]. funcionales de las fuerzdsy A en las distintas aplicaciones
En este trabajo se simula un fluido 3D con érica e este ratodo son

DPD. Se investiga el rendimiento y eficacia de wigo . L

en FORTRANT77 (F77) y FORTRANO90 (F90) cuanéste es Fij = —wp(75)(8ij - Tij) e, ®)

paralelizado de manera autéatita en una estam de cuatro FA = owa(7)Cisbis 4)

procesadores con memoria compartida. A diferencia de tra- Bl IR

bajos previos [1], en el que se utilizan hasta 32 procesadoredpndev;; = v; — v; es la velocidad relativa de aproxima-

observamos que no se requiere de una gran cantidad de ellagn de las MPg;; es un vector unitario que apunta desde la

pues el rendimiento debdculo es afectado por el protocolo parfcula: alaj, ¢;; es una fundn aleatoria gaussiana delta



46 E. ESCALANTE, C. ECHEVERRIA, P. GUILLEN, S. ROJAS Y P.J. COLMENARES

correlacionada con promedio igual a cerayyy 4)(73;) €s

una funcon peso que depende de la distancia de sefaraci tag a |. Perfiles para las diferentes compilaciones en muir

del par;ri; = 7 — ;. Las constanteg y o son escogidas deé na Sun Ultra SPARC Il con 4 procesadores y compiladores Sun
tal forma que reflejen la importancia relativa de las fuerzasyhorkshop 6.2 para FORTRAN (77 y 90).

identificadas. El efecto colisional es descrito por un proceso

de WienerdV;; [5]. Asi, la Ec. (1) se reescribe como: o Opc. de Variable de Tiempo Efic. enRedunti
Codigo compiladdn ambiente  (seg) paralelo en%
= =C - S oN/a S \a F77 - ial 5633.17 — —
dP; = {Fg(n]) - Z’YWD(Tij)(eij . ’Uij)eij:| dt p Secuencfa
£ F90 -p secuencial 5334.19 — —
F90 -fast -p secuencial 1978.23 1.00 —

+ Z owa(rig)eiidWi - (5) FO0  -autopar  PARALLEL2957.30 1.03  51.60
J# -fast
-xtarget = ultra 2

El balance entre las fuerzas disipativa y aleatoria condu-
— PARALLEL 3747.04 0.88 62.23

cen el sistema al equilibrio, que de acuerdo al teorema deF0

disipacbn — fluctuacdn (TDF), [6,7], son dada por: F90 — PARALLEL 42331.18 0.21 117.84
1/ Fa0 -autopar PARALLEL 21310.65 0.75 33.74
wA (r) = wD/ (r)7 (6) -fast
-xarch=v9
o = (2kT)"/2. ) F90 — PARALLEL 31310.66 0.50 33.74

Este resultado acota los valores de las intensidades del ruidd >° o PARALLEL 4131060 0.37  33.74
en funcbn de la enerig disipada en la fricoh, ascomo la ~ F90  -autopar-O4 PARALLEL 21310.63 0.75  33.74
relacbn entre las constantespara estas dos contribuciones. -dalign -xarch=v9

Inicialmente se asignan posiciones y velocidades inicia- F90 - PARALLEL 31310.66 0.50  33.74
les aleatorias, y de acuerdo a una modifieadel algoritmo F90 — PARALLEL 41310.65 0.32 33.74
de Verlet propuesto por Groot y Warren [8] se reproducenlos
resultados de Novik y Coveney [1] de la fuanide distribu-
cion radial (FDR). TABLA Il. Tiempos de ejecudh del programa para diferentes can-

tidades de paitulas.

3. Resultados y discugin Parfculas F90 (seg) P.A.2(seg) P.A.3(seg) P.A.4 (seg)
Los paédmetros que caracterizan el fluido son descritos en 2048 479.48 552.83 755.18 206.63
Ref. 1. El @digo fue implementado en una plataforma SUN 2916 985.10 929.34 699.33 425.10
Ultra SPARC Il con cuatro procesadores y compiladores Sun 4000 1842.27 958.41 750.53 797.28
Whorkshop 6 update 2 para F77 y F90, respectivamente. Los 5324 3259.73 943.75 723.33 1393.87

resultados de los tiempos de ejecéc{TE) secuencial en la 6912 5334.19
simulacbn para los édigos F77 y F90 se muestran en la Fig.
1. Se observa que para un mismaomero de partulas, F90
presenta un mayor rendimiento de ejebucal compararlo — -
con el de F77. En la Tabla | se muestran los TE para las dife- N 2
rentes opciones de optimizaai, a$ como tamben el rumero

de procesadores utilizados en cada ejgoudtn esta tabla la
eficiencia en paralelo es definida como leorentre el TE en
forma secuencial al producto ddimero de nodos y el tiem-

po de ejecudn en paralelo. Puede observarse que al hacer
uso de tres procesadores se obtiene una realucts! 62 %

en el TE, cuando se compara con el dedligo secuencial.

Es importante indicar que la verificéci de los resultados se
realizb comparando las FDRfunciones, obtenidas desple 300
cada ejecuéin. En la Tabla Il se véa el limero de partulas

de la simuladn y se mide el TE para F77 y F90 con opcio- " . s s . : . . : .
nes de Compila()in, eSpeCificandO e[mnero de procesadOI’eS 2000 2500 3000 3500 4000 45()[)’ 5000 5500 6000 6500 7000
para el multiprocesamiento. En eldisis de la data de la Ta- e de patents

bla Il se observa que aumentando @hmero de partulas de  FIGURA 1. Comparando losamigos compilados en FORTRAN77
2048 a 2916, la disminuan del tiempo es proporcional a la Yy FORTRANS0.

cantidad de procesadores, pero al aumentar la cantidad a

957.30 747.04 2331.18
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5500 T

" eraf6912.dat" —— remos el comportamiento particular mostrado en la Fig. 2.
Por lo tanto, el comportamiento del programa es dependien-
te de la implementadh. Cuando ras hebras son requeridas
gque puedan ejecutar exitosamente el programa, el tiempo del
mismo se reduce, pero posteriormente aumenta debido a la
granularidad del programa para ser paralelizado y las con-
diciones de comunicamn entre los procesadores. Si el me-
canismo diamico para determinar elmero de hebras esta
activado, el requerimiento deas hebras que una implemen-
tacion puede soportar, se satisface mediantdigiaro nas
pequéo y conveniente de ellas.
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! 2 3 4 4. Conclusiones
Nro. de Procesadores
FIGURA 2. Rendimiento en funGn del imero de procesadores,  Hemos reportado la simulagi de un fluido infinito utilizan-
para 6912 pattias utilizadas en la simulam do opciones de compilami y de paralelizaéin autonatica.
Es importante resaltar que los resultados para la FDR coin-

4000, hasta el aximo reportado en la Ref. 1, esto es 6912 _.

. . . iden totalmente con los reportados en la Ref. 1 en platafor-
parfculas, aumenta la cantidad de trabajo a realizar por e .

o ! _— T : ma de 16 y 32 procesadores. A pesar de que este trabajo se
cbdigo y se acefiia una dastica disminudin del tiempo pa- EI

. - . evo a cabo en una estaci de tan solo cuatro procesadores,
ra la configuradin de tres procesadores, obteniendose de es

a . . . . .

o . : emos podido estudiar el comportamiento de la particulari-
manera una mayor eficiencia computacional mediante el p
ralelismo autoratico. Esta tabla permite graficar el tiempo

Yad s@alada en [1], es decir, la dismurbaidel TE del pro-
de ejecudn en cada una de las simulaciones en fomciel

grama trabajando con 6912 gartlas. El estudio del com-
. ; . rtamien n nti f nos indi I
nimero de procesadores, conservanddietero de partu- portamiento con esta cantidad de puas nos indica que la
las fijo, tal como lo describe la Fig. 2.

eficiencia del 6digo es aceptable con uaimero modesto de
No es posible reportar eimero naximo de hebras que

procesadores y no con un arreglo masivo, lo que propieiar
: L un futuro cercano obtener simulacioneasambiciosas.

pueden crearse exitosamente durante la ejénwi#l progra-

ma. Este imero depende de la carga del sistema, la cantidad

de memoria utilizada por el programa y la cantidad del espaAgradecimientos

cio de memoria dependiente de la implemeritadisponible

para cada hebra. Si el mecanismoatitico para determinar L0s autores agradecen al FONACIT por el financiamiento a

este limero est desactivado, como es nuestro caso, observdtaves de la subvengn S1-2001000910.
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