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Resumo — Este trabalho apresenta a simulagdo numérica que vem sendo desenvolvida no
CBPF para o estudo da dindmica molecular baseada na mecénica estatistica ndo-extensiva
generalizada em ambiente de grade computacional. Foram desenvolvidos e testados
programas utilizando a biblioteca MPI e os resultados mostraram que a grade nos permite
um significativo ganho de performance no tempo de execucao.

1. Introducéo

Os grupos de Computacdo e Fisica Estatistica do CBPF, da Universidade de Padova e do
Centro de Computagdo da University College London vém trabalhando em conjunto no
desenvolvimento de simula¢Ges numéricas para ambiente de grade computacional [1]. O
grupo de Fisica Estatistica estuda por meio da mecéanica estatistica ndo-extensiva
generalizada [2], a dinamica molecular em interacGes de longo alcance.

2. Fisica da Dinamica Molecular

A Fisica Estatistica descreve sistemas formados por um grande numero de elementos
similares. A teoria para tais sistemas foi desenvolvida por Boltzmann e Gibbs (BG) no
século XIX e é uma das areas emergentes da Fisica atual. A Dindmica Hamiltoniana é
utilizada para descrever o movimento dos corpos, contendo no seu nucleo a informacéo
necessaria para a evolucdo do sistema devido as suas interacdes. As interacdes podem ser
de curto ou longo alcance, sendo esta Ultima, considerada independentemente da distancia
entre os elementos. A teoria de BG néo ¢ capaz de produzir predi¢Bes corretas em sistemas
de longo alcance. A mecanica estatistica ndo-extensiva, proposta por um dos autores
(C.T.) visa, entre outras, generalizar esta teoria incluindo este tipo de interacgéo.

O problema fisico abordado neste trabalho foi descrito por um modelo matematico
simplificado, que leva em consideracdo as caracteristicas essenciais da interacdo de longo
alcance. O programa desenvolvido explora sistemas por meio de interacdes de longo
alcance com o objetivo de determinar a aplicabilidade da teoria ndo-extensiva
generalizada.

3. O Problema da Fisica Computacional

O programa simula numericamente a evolu¢do de um sistema de N rotores acoplados
(interacdo de longa distancia), que podem girar livremente. Cada rotor € definido pelo



angulo que forma com a horizontal e por sua velocidade angular. A simulagdo é feita por
meio da integracdo numérica de 2N equacgdes de movimento de Hamilton, derivadas da
funcdo Hamiltoniana do sistema, cujo resultado é o conjunto completo de coordenadas e
velocidades. Toda a informacdo relevante do sistema estd contida neste conjunto, e, por
meio dele, podemos calcular os parametros fisicos desejados, e.g. a energia do sistema,
temperatura e magnetizacg&o.

O calculo do novo valor das variaveis do sistema depende de todas as coordenadas
e velocidades calculadas na iteracdo precedente. Este calculo implica em um tempo de
execucdo de O(N?). N precisa ser muito grande para uma correta descrigdo estatistica do
problema. Este procedimento € realizado S vezes para que 0s parametros de medidas
tenham uma grande confianca estatistica.

4. Estratégia de Paralelizacéo e Resultados

Nossa abordagem inicial para a escalabilidade do estudo em ambiente de grade foi a
paralelizagdo do calculo dos pardmetros medidos. Para isso, identificamos os modulos
paralelizaveis no programa sequencial e utilizamos a técnica de passagem de mensagens
(MPI) em um ambiente com P processadores. Cada processador da grade calcula S/P
evolugdes do sistema. Ao final um processador mestre coleta os resultados das medidas
realizadas e calcula a confianca estatistica dos parametros medidos.

Um sistema com N=1000 rotores foi testado experimentalmente em um ambiente
paralelo (seis processadores) e os resultados comparados aqueles obtidos no programa na
forma sequiencial. O teste utilizou T=2,5x10° iteracdes, e mediu a energia de um subgrupo
arbitrario de M=100 rotores. Os resultados para o0 caso seqiencial e paralelo foram
praticamente 0os mesmos e o ganho foi aproximadamente igual ao numero de
processadores utilizados (5,98).

5. Concluséao

Uma nova abordagem para o estudo da aplicabilidade da teoria ndo-extensiva generalizada
em ambiente de grade, com milhares de processadores esta sendo construida. Algumas
modificagfes no codigo sequencial para a execucdo em ambiente paralelo nos deram
ganhos significativos de desempenho. Atualmente estamos trabalhando na decomposicgéo
do problema em objetos, para que possamos determinar sua granularidade e controlar o
grau de paralelismo. A criacdo de um ambiente de grade funcionando em regime de
producéo é essencial para a concretizacao de seu uso por parte da comunidade académica.
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