ktadu

tymalizacji

-Mesh (P3M)

alizacjg algorytmow




Uktady molekularne

Uktad N ciat

Oddziatywania roznego rodzaju
Rozwigzywanie rownan Newtona
lub

Ewolucja metodg Monte Carlo

icm

Funkcja energii potencjalnej

e Parametryzacja oparta jest na zatozeniu,
ze wiasciwosci atomow i fragmentow
molekularnych sg podobne.

e Na przyktad dla serii alkoholi:

Mozemy przyjaé wystepowanie
eTrzech typow atoméw wegla
eDwdch typow atomdéw wodoru

Jednego typu atoméw tlenu




Funkcja energii potencjalnej

e Parametryzacja oparta jest na zatozeniu,
ze wiasciwosci atomow i fragmentow
molekularnych sg podobne.

e Na przyktad dla serii alkoholi:

Mozemy przyjaé wystepowanie
*Trzech typow atoméw wegla
eDwdch typow atoméw wodoru

Jednego typu atoméw tlenu

Funkcja energii potencjalnej

e Odksztatcanie wigzan

V:Z k’(ry—ry)
ij

e Odksztatcanie katéw

V=% k(9 -a)

ijk




Funkcja energii potencjalnej

e Obroty katow torsyjnych wigzan

Funkcja energii potencjalnej

e Odchylenie od ptaszczyzny (niewfasciwy
kat torsyjny)

- C
V= Z _kijkl (Cz'jkl B Cijkl)

ijkl

icm




Funkcja energii potencjalnej

Oddziatywania dalekozasiegowe

Funkcja energii potencjalnej

e Koszty obliczeniowe
— Oddziatywania bliskozasiegowe (wigzania, katy,
katy torsyjne, niewfasciwe katy torsyjne) ~N
- Oddziatywania dalekozasiegowe (Coulomba i
Lennarda Jonesa) ~N2

icm




Obliczanie oddziatywan dalekozasiegowych
w fazie skondensowanej

Warunki brzegowe

bx6x6=216

10x10x10=1000  oX8x8=>512

Obliczanie oddziatywan dalekozasiegowych
w fazie skondensowanej

Periodyczne warunki brzegowe

Otaczamy uktad wygenerowanymi
przez symetrie. Atomy oryginalnego
ukfadu oddziatujg zaréwno z
oryginalnymi jak i z kopiami atomow.
' Oczywiscie nie liczymy oddziatywan
kopia kopia.

Komorki mogq by¢ prostopadtoscienne,
lub w innym ksztatcie wypetniajgcym
przestrzen.

MODEL JEST STANDARDEM




Obliczanie oddziatywan dalekozasiegowych
w fazie skondensowanej

Energia oddziatywan dalekozasiegowych maleje z odlegtoscia

l - +
tadunek — tadunek: Vir)~-— ® ®
p
_ | + -+
tadunek — dipol: Vit — @ 0
"";
_ _ l + - - +
Dipol — dipol: Viry~— @ @ ® @
},_
I
Van der Waals (przycigganie): Viry~—

7

I
Van der Waals (odpychanie): Viry~— lub V(r)~—
r L

Obliczanie oddziatywan
dalekozasiegowych

w fazie skondensowanei
Energia oddziatywan dalekozasiegowych maleje z odlegtoscia
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Obliczanie oddziatywan dalekozasiegowych

Istnieje kilka metod przyblizonych, korzystajacych z tego, ze
sita oddziatywania maleje dos¢ szybko z odlegtoscia:

1.

Odcinanie oddziatywan

2. Metoda pola reakdji
3.
4, Metoda multipoli komoérkowych

Metoda Ewalda

Metody 2,3 i 4, sq stosowane dla gtéwnie dla fazy
skondensowanej (ciecze, ciata stale), metoda 1 jest czesciej
stosowana w fazie gazowej.

Witold Rudnicki
ICM UW

icm

Astrofizyka

e Funkcja oddziatywania

m.m .

7))

ls] G rij
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Odcinanie oddziatywan

e Mozliwe w uktadach molekularnych
- Ekranowanie
- Odziatywania dipol-dipol ~r3
- Wktad odlegtych warstw maleje ~r1

e Niemozliwe w astrofizyce
- Jednoimienne fadunki
- Odziatywanie tadunek-fadunek ~ r1
- Wkiad odlegtych warstw rosnie ~r

icm

Odcinanie oddziatywan

e Nawet w uktadach molekularnych
odcinanie oddziatywan jest
problematyczne

- Gwattowne zmiany potencjatu

e Wygtadzanie
e Grupy fadunkowe

- Niedoszacowanie energii uktadu
e Poprawki analityczne

icm




Obliczanie oddziatywan dalekozasiegowych

Metoda multipoli komorkowych
W tej metodzie uktad dzielimy na mate,
zawierajace kilka kilkanascie atomow kostki.
Kostki sg grupowane w kostki wiekszego
rzedu. Dla kazdej kostki liczymy wypadkowy
tadunek, dipol i wyzsze multipole. W kostkach
elementarnych obliczamy te wielkosci z
- wielkosci atomowych. Dla komorek wyzszego
+'h" rzedu obliczamy je z usrednienia wartosci dla
8 komdrek podstawowych. Oddziatywania
liczymy w nastepujacy sposdb:
Dla atomdw w jednej komorce podstawowej i
sasiadujgcych obliczamy oddziatywania
atom-atom. Dla atomodw potozonych
liczymy oddziatywania atom-komorka,
wybierajac poziom komdrki zaleznie od
odlegtosci.

im Witold Rudnicki
ICM UW

Dynamika Molekularna

Ewolucje uktadu uzyskujemy przez numeryczne
rozwigzanie rownan Newtona:

F =ma
d 'xi - in
dt m

im Witold Rudnicki
ICM UW




Algorytmy rozwigzywania rownan ruchu

Rownania rozwigzujemy stosujac metode roznic skonczonych

Réwnanie:
d x, F, dx_ddx_dv
dt m dt dt dt dt
Zastepujemy nastepujacym schematem:
dv _F Dv _F
2= . FDt F(¢)Dt
&~ for T [or= 2 [l on)= () £
v:ﬁ - Dx Dx = vDt¢ x(t + Dt :x(t)+th
dt Dt
e Witold Rudnicki
Im ICM UW

Algorytmy rozwigzywania rownan ruchu

Ten schemat zapisujemy w postaci algorytmu:

1. Policz sity F(x(t))
2. Oblicz predkosci v(t+h) = v(t)+F(x(t))/m

3. Oblicz nowe potozenie x(t+h)=x(t)+v(t)h

Algorytm ten (Eulera) nie jest uzywany

Witold Rudnicki

@
Iﬁ“ ICM UW




Algorytmy rozwigzywania rownan ruchu

Efektywny algorytm
1. Policz sity F(x(t))
2. a(t) = F(x(t)/m
3. Oblicz predkosci v(t+0.5h) = v(t)+0.5*a(t)
4. Oblicz nowe potozenie x(t+h)=x(t)+v(t+0.5h)h
5. Oblicz predkos¢ v(t+h)=v(t+0.5h)+0.5*a(t)

Algorytm ten zachowuje energie

im Witold Rudnicki
ICM UW

Rozwigzywanie rownan ruchu

e Koszt obliczeniowy algorytmu skupia sie dla duzych
uktadow w funkcji obliczen energii oddziatywan
dalekozasiegowych

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Dzielimy obliczenia miedzy CPU i GPU

CPU wykonuje propagacje algorytmu, GPU
wykonuje obliczenia sit.

Uktad izolowany otoczony prdznig
Liczymy wszystkie oddziatywania

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

o Koszt obliczen
— Sity dalekozasiegowe ~N2
— Sity wigzace ~k*N K~10.
» Topologia obliczen
— Sity dalekozasiegowe — kazdy z kazdym.
e Mozna wykonywac réwnolegle dla wszystkich atomow
— Sity wigzace — najblizsze otoczenie.
e Kazdy atom ma inne otoczenia

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

e Specyfika karty:
— Wymaga duzej intensywnosci obliczeniowej
— Wymaga regularnego dostepu do pamieci

— Wymaga zsynchronizowanego grupami (64 min)
wykonywania obliczen

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Propozycja rozwigzania
— Jeden watek oblicza wszystkie oddziatywania jednego
typu dla jednego atomu.
— Grupujemy atomy po N, N=64 (128, 192 ...)
— Wczytujemy dane dotyczace N atomow do rejestrow

— Powtarzamy operacje dla wszystkich atomow
e Woczytaj dane grupy M atoméw do pamieci wspotdzielonej

e Oblicz wszystkie wkiady do sit dla N pochodzace od M
atoméw

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Problem

— Oddziatywania wigzgce majq inny charakter niz
oddziatywania dalekozasiegowe
— Dalekozasiegowe — atom x wszystkie atomy (w dobrym
przyblizeniu).
— Wigzace
o Wigzanie: 1-4 (1-4) atomoéw
e Katy: 1-6 (2-4) atomoéw
o Katy torsyjne — 1 — (36+48), (3-52) atomdw
» Niewlasciwe katy torsyjne — 1-8 (3-16) atoméw

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Problem

— Oddziatywania wigzgce majq inny charakter niz
oddziatywania dalekozasiegowe

— Dalekozasiegowe — atom x wszystkie atomy (w dobrym
przyblizeniu).

— Wigzace

Wiagzanie: 1-4 (1-4) atomoéw

Katy: 1-6 (2-4) atoméw

Katy torsyjne — 1 — (36+48), (3-52) atomow

Niewtfasciwe katy torsyjne — 1-8 (3-16) atoméw

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Problem
— Oddziatywania wigzgce majq inny charakter niz
oddziatywania dalekozasiegowe
e Rozwigzanie
— Kazdy rodzaj oddziatywan powinien by¢ liczony
oddzielnie
— Oddziatywania wigzace na CPU

o Duza ilos¢ parametrow w stosunku do obliczen, ALE

o \Wszystkie potrzebne dane bez problemu zmieszczg sie w
pamieci podrecznej CPU
¢ Nieregularny dostep do pamieci

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

e Szacowanie zasobow (obliczanie energii — dla sit
troche wiecej obliczen)
— Dane dla atoméw (wyttuszczone dane potrzebne tylko
dla atoméw aktywnych).
» Wspotrzedne — 3 x float
e Coulomb fadunek (q) — float
e Lennard Jones — €, 0 — 2 x float
e Trzy skladowe sity — 3 x float
e Energia 5 x float
— [ECoul, |J12, | J6, LJtot, Etot
— Dane dla kazdego atomu pasywnego — 6 x float
— Dane dla kazdego atomu aktywnego — 14 x float

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

e Szacowanie zasobow (obliczanie energii — dla sit troche
wiecej obliczen)
— Dane dla kazdego atomu aktywnego (rejestry) — 14 x float
— Dane dla kazdego atomu pasywnego — 6 x float
— Ilos¢ obliczen
e 12: 3 odejmowania + 3 mnozenia + 2 dodawania
ri: 1 pierwiastek + 1 dzielenie (kosztowne ale dokfadne) LUB
ri: 1 odwrotny pierwiastek — 1 operacja
Elektrostatyka: 3 mnozenia + dodawanie
r-6 i r-12: 4 mnozenia
LJ: 6 mnozen + 2 dodawania.
RAZEM:
— 8 x dodawanie
— 16 x mnozenie
— 1 odwrotny pierwiastek
e 25 flop

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

e Szacowanie zasobdw
— Dane dla kazdego atomu — 6 x float
— IloSc¢ obliczen dla jednej pary — 25 flop
— Zakfadajac, ze dane dla ,,aktywnego” atomu sq w

rejestrach naiwna implementacja ma intensywnos¢
transferu danych ~1 bajt / 1 flop.

— Optymalna intensywno$¢ < 0.1 baijta/flop

— Jesli wezytamy do pamieci wspotdzielonej dane dla
wiecej niz 10 atomoéw — spetnimy ten warunek.

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Szacowanie zasobow
— Dane dla kazdego atomu — 6 x float = 24 bajty
— Dane dla
e 64 atomow 1.5 KB
e 128 atomow 3 KB
e 256 atomow 6 KB
e 512 atomoéw 12 KB
e Rozwigzanie

— Bloki po 64 atomy (3.5 KB zajetosci rejestrow bez zmiennych
pomocniczych)

— Kazdy blok wczytuje do pamieci wspotdzielonej dane dla 64 atomow

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

e Szacowanie zasobdw
— Wczytane dane = 24 bajty * 64 = 1.5 KB
— Obliczenia 64 x 64 x 25 flop = 640 000 flop

— Ograniczenie ze wzgledu na pasmo:
150 GB/S / 1.5 KB = 100 min/s

— Ograniczenie ze wzgledu na moc obliczeniowq
e 1 TFLOPS / 640 KFLOP = 1 562 500 / s << 100 min/s

— Ograniczenie ze wzgledu moc obliczeniowq!

im Witold Rudnicki
ICM UW
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Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

e Problemy
— Nie powinnismy liczy¢ oddziatywan atomu ze sobg
— Nie powinnismy liczy¢ oddziatywan dalekozasiegowych
dla:
e Atomow zwigzanych bezposrednio z danym
e Atomow oddalonych o dwa wigzania
o W zaleznosci od modelu specjalne traktowanie oddziatywan
atomow oddalonych o trzy wigzania (kat torsyjny)
— Problem skalowania uktadu

» Dla (gestego) uktadu wiekszego liniowo 2-krotnie ilos¢
oddziatywan rosnie 26 = 32-krotnie

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

¢ Problemy
— Nie powinnismy liczy¢ oddziatywan atomu ze sobg
e Rozwigzanie
— Wstawiamy warunek
if (i!=j) LICZ_Oddziatywania();

— Takie rozwigzanie wystarcza — kompilator wygeneruje dwie
alternatywne Sciezki wykonania dla watkéw. W ogromnej wiekszosci
wypadkow wszystkie watki bedg wykonywac podstawowg Sciezke.
W wypadku natrafienia przez jeden z watkéw na alternatywng
Sciezke — ten watek po prostu poczeka na reszte.

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Obliczanie sit

e Problemy
— Nie powinnismy liczy¢ oddziatywan dalekozasiegowych
dla:
e Atomow zwigzanych bezposrednio z danym
e Atomow oddalonych o dwa wigzania

o W zaleznosci od modelu specjalne traktowanie oddziatywan
atoméw oddalonych o trzy wigzania (kat torsyjny)

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit

¢ Problemy
— Nie powinnismy liczy¢ oddziatywan dalekozasiegowych
dla:
e Atomow zwigzanych bezposrednio z danym
o Atomow oddalonych o dwa wigzania

e W zaleznosci od modelu specjalne traktowanie oddziatywan
atomow oddalonych o trzy wigzania (kat torsyjny)

im Witold Rudnicki
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Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Problem
— Nie powinnismy liczy¢ oddziatywan dalekozasiegowych dla atomoéw
zwigzanych bezposrednio z danym atomem.
e Rozwigzanie heurystyczne
— Wstawiamy warunek
if (Rij>Rbond) LICZ_Oddziatywania();
— Taki warunek moze by¢ wystarczajaco dobrym przyblizeniem jesli
wszystkie wigzania w ukfadzie spetniajg dwa warunki
» Maja podobna dtugosc
e Sg ,twarde” — mate odksztatcenia

— W przeciwnym razie mozemy wprowadzi¢ do uktadu powazng
niestabilnos¢ (wybuchajace odpychajace oddziatywanie Lenarda
Jonesa)

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

e Problem
— Nie powinnismy liczy¢ oddziatywan dalekozasiegowych
dla:
e Atomow zwigzanych bezposrednio z danym
e Atomow oddalonych o dwa wigzania
e W zaleznosci od modelu specjalne traktowanie oddziatywan
atoméw oddalonych o trzy wigzania (kat torsyjny)
e Rozwigzanie
— Liczymy te oddziatywania dwa razy, z przeciwnym
znakiem
» Raz w petli oddziatywan dalekozasiegowych na GPU
» Drugi raz w petli oddziatywan wigzacych na CPU

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Rozwigzanie
— Liczymy te oddziatywania dwa razy, z przeciwnym
znakiem
e Raz w petli oddziatywan dalekozasiegowych na GPU
e Drugi raz w petli oddziatywan wigzacych na CPU
e Problem
— Dokfadno$¢ numeryczna

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Rozwigzanie
— Liczymy te oddziatywania dwa razy, z przeciwnym
znakiem
e Raz w petli oddziatywan dalekozasiegowych na GPU
e Drugi raz w petli oddziatywan wigzacych na CPU
e Problem
— Dokfadno$¢ numeryczna
Nie ma na to sposobu — musimy sie z tym pogodzi¢

im Witold Rudnicki
ICM UW




Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii
e Rozwigzanie
— Liczymy te oddziatywania dwa razy, z przeciwnym znakiem
e Raz w petli oddziatywan dalekozasiegowych na GPU
e Drugi raz w petli oddziatywan wigzacych na CPU
¢ Korzys¢ uboczna
— Mozemy tym samym sposobem uzupetnic liczenie oddziatywan dla
atomow bezposrednio zwigzanych
— Wprowadzamy warunek
if (Rij>Rbond) LICZ_Oddziatywanial();
rowniez do petli wykonywanej na CPU
— Taki warunek mogtby potencjalnie w bardzo rzadkich przypadkach
doprowadzi¢ do problemdw — jezeli natrafilibysmy na zakres liczb
dla ktorych reprezentacja na CPU i GPU jest rozna (niepetna
implementacja standardu float IEEE na GPU). W praktyce to sig nie
powinno nigdy zdarzy¢.

im Witold Rudnicki
ICM UW

Prosty algorytm

Obliczanie sit i energii

¢ Problemy
— Problem skalowania uktadu
Dla (gestego) uktadu wiekszego liniowo 2-krotnie ilos¢
oddziatywan rosnie 26 = 32-krotnie.
e Ten problem wymaga znacznie powazniejszego
potraktowania — nie da sie go rozwigza¢ drobnymi
sztuczkami

e Rozwigzanie — algorytm Particle-Particle Particle-
Mesh

im Witold Rudnicki
ICM UW




Algorytm P3M

Algorytm P3M

 Dzielimy przestrzen na domeny

e Domeny zawierajg zazwyczaj
kiIkanaglcie lub kilkadziesiat

atoméw

e Domeny sg hierarchicznie H
grupowane (drzewo — kazdy wezet _|__h__
zawiera osiem krawedzi) H

¢ Oddziatywania wewnatrz domeny i
z sgsiednimi domenami liczone sq
wprost — metodq atom-atom

* Dla pozostatych domen liczone sg
multipole fadunkéw (monopol,
dipol, kwadrupol, octupol ...)

* Oddziatywania liczymy dla
wszystkich

im Witold Rudnicki
ICM UW

Algorytm P3M

Mapowanie na CUDA
e Domeny — liczebnos¢ ~<64 atomy (~<32 ~<16)

» Domeny zawierajq zazwyczaj kilkanascie lub
kilkadziesiat atomow

e Domeny s3 hierarchicznie grupowane (drzewo —
kazdy wezet zawiera osiem krawedzi)

e Oddziatywania wewnatrz domeny i z sasiednimi
domenami liczone sg wprost — metodq atom-atom

e Dla pozostatych domen liczone sq multipole
tadunkéw (monopol, dipol, kwadrupol, octupol ...)

e Oddziatywania liczymy dla wszystkich

im Witold Rudnicki
ICM UW




