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Método Paralelo para la Resolucién de Ecuaciones
de Ligadura para Moléculas Lineales con
Ramificaciones Laterales Idénticas

RESUMEN

Mediante la dinamica molecular se puede simular el comportamiento de un sistema
de atomos a lo largo del tiempo. Esta herramienta permite realizar experimentos sin
necesidad de disponer de las sustancias reales, lo que aumenta la accesibilidad y reduce
el coste de los experimentos. Entre otras muchas aplicaciones, la dindamica molecular se
usa para el diseno de nuevos farmacos o el andlisis de materiales. A la hora de realizar
experimentos, se acostumbra a restringir algunos de los grados de libertad internos
del sistema a estudiar para aumentar el paso temporal de la simulacién. Una de las
restricciones més comuinmente aplicadas es la imposicién de ligaduras (restriccién en la
longitud del enlace de una pareja de dtomos). Los métodos mas usados para imponer
ligaduras convergen muy lentamente y estdan basados en aproximaciones que afectan a
su estabilidad numérica. Esta forma de implementar imposiciones de ligadura puede ser
reemplazada por calculos analiticos, lo que aumenta la eficiencia y la precision de los

experimentos.

En este proyecto se presenta una implementacion paralela de ILVES, un nuevo
algoritmo para imponer ligaduras que converge cuadraticamente. Se ha abordado la
resolucion de ecuaciones de ligadura para moléculas compuestas por cadenas de atomos
lineales con ramificaciones lineales idénticas, y se ha conseguido extender la implemen-
tacién para moléculas compuestas por cadenas de atomos reales con ramificaciones
reales idénticas. La version paralela de ILVES implementada es capaz de explotar el
paralelismo vectorial (unidades funcionales capaces de operar con miltiples datos) y el
paralelismo multinticleo (procesadores que integran varios ntcleos de ejecucion, cores)
existentes en los procesadores comerciales actuales, por lo que mejora el rendimien-
to de otros métodos de imposicién de ligaduras. Ademas, resuelve eficientemente las

ecuaciones de ligadura hasta el limite de precisiéon maquina.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Motivacion

Mediante la dinamica molecular se puede simular el comportamiento de un sistema
de atomos a lo largo del tiempo. Esta herramienta permite realizar experimentos sin
necesidad de disponer de las sustancias reales, lo que aumenta la accesibilidad y reduce
el coste de los experimentos. La dindmica molecular hace posible el estudio de diferentes
propiedades fisicoquimicas, lo que permite, entre otras muchas aplicaciones, el analisis
de materiales o el diseno de nuevos farmacos. Por ejemplo, las simulaciones de dinamica

se utilizan actualmente en la lucha contra la COVID-19 [1].

Para realizar experimentos de dindamica molecular mas eficientes se acostumbra a
restringir algunos de los grados de libertad internos del sistema a estudiar. La opcién
mas comun es imponer restricciones, denominadas ligaduras, en la longitud de los enlaces
atomicos o en los dngulos entre enlaces. Esta técnica permite aumentar el paso temporal
de la simulacion, y con ello lograr mayores tiempos simulados, lo que incrementa el poder
predictivo del experimento. Algunos de los métodos mas utilizados, como SHAKE [2] y
LINCS [3], hacen uso de aproximaciones y métodos iterativos para fijar la longitud del
enlace de una pareja de atomos. Esta forma de implementar imposiciones de ligadura
puede ser reemplazada por calculos analiticos, lo que aumenta la eficiencia y la precision

de los experimentos.

1.2. Objetivos y Tareas

El objetivo de este trabajo es realizar una implementacién paralela de un nuevo
algoritmo para resolver ecuaciones de imposicion de ligaduras, ILVES. Se parte de
un trabajo anterior, en el cual se implementa este mismo algoritmo para cadenas de

atomos lineales sin ramificaciones [4]. Aunque el objetivo inicial del presente trabajo era
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implementar el algoritmo para moléculas compuestas por cadenas de atomos lineales
con ramificaciones lineales idénticas, se ha conseguido extender el algoritmo para
soportar moléculas compuestas por cadenas de dtomos reales con ramificaciones reales
idénticas. En concreto, el algoritmo permite resolver las ecuaciones de ligadura para
una molécula con ramificaciones de lisina, un aminoacido de tamano medio. Esta
estructura molecular es muy proxima a la que se encuentra en la naturaleza, siendo
necesario, unicamente, permitir cualquier tipo de ramificacion real, asi como permitir
ramificaciones de distinto tipo en la misma molécula. Una vez completado este paso en
futuros trabajos, se pretende integrar esta implementacion en GROMACS [5], una de

las aplicaciones de dindmica molecular més usadas.

Para resolver el sistema de ecuaciones se hace uso del método de Newton y de elimi-
nacion Gaussiana, ademads, para permitir la vectorizaciéon y paralelizacién multinicleo

de la resolucion se ha utilizado el método del complemento de Schur.

Antes de realizar la implementacion del algoritmo se ha realizado una labor de
documentacion acerca de la dinamica molecular, ademés del estudio a fondo de los
proyectos anteriormente realizados sobre ILVES [4], [6], [7]. En segundo lugar se ha
desarrollado el algoritmo a utilizar para la resolucion del problema. Tras esto se ha
realizado la implementacién paralela del algoritmo. Finalmente se han evaluado las
prestaciones conseguidas, comparando los resultados con algoritmos del estado del arte,
como SHAKE y LINCS, asi como con anteriores implementaciones de ILVES. En la

Figura 1.1 se puede ver la distribucion del tiempo dedicado al proyecto.

1] TAREA DURACION
1 Estudio de documentacion
11 Estudio de documentacién general sobre dindmica molecular 13 horas
12 Estudio de documentaci6n de anteriores proyectos 19 horas HEEEEEEE
13 Estudio de eodigo de anteriores proyectos 59 horas | [ T [ [ [ [ [
2 Estudio de implementacién de ILVES
2.1 Estudio de implementacién de ILVES 34 horas | | |
3 Implementacién de ILVES
3.1 i3S ales con ramificaciones lineales 90 horas HEEE
3.2 £ ales con ramificaciones de lisina 26 horas
3.3 Médulos complementarios a ILVES 39 horas L] ] ]
4 Experimentos
4.1 Scripts de ejecucién automiitica de experimentos 13 horas | |
4.2 Ejecucion de experimentos y generacion de resultados 6 horas ||
5 Documentacion
5.1 Documentacion ajena a la memoria 19 horas HEEEEEEEYEE.
5.2 Memoria 80 horas [ T [ T [ [ [ [ [
6 Reuniones
61 Remniones 48 horas EEEEEEEE EEEEEEEETEEEEEEe

Figura 1.1: Diagrama de Gantt del proyecto.

1.3. Descripcion del Contenido

Este documento contiene cinco capitulos, incluyendo esta introduccion. En el capitulo
2 se explican los conceptos de dinamica molecular necesarios para entender el resto de la
memoria. Se explica el proceso de imposicion de ligaduras para mejorar el rendimiento

de las simulaciones de dindmica molecular, asi como los algoritmos mas utilizados con
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este objetivo, SHAKE y LINCS. También se presenta ILVES, un nuevo algoritmo para
imponer ligaduras del cual se quiere hacer una implementacion paralela, objetivo de

este trabajo.

En el capitulo 3 se explica como se ha realizado la implementacién paralela de ILVES

y se hace un breve analisis de rendimiento de la misma.

En el capitulo 4 se presenta la metodologia que se ha usado para ejecutar experi-

mentos, se describen los experimentos realizados y se analizan los resultados obtenidos.
En el capitulo 5 se extraen las conclusiones del proyecto.

Se han anadido tres anexos con informacion adicional que complementan algunos
conceptos explicados a lo largo de la memoria. El primer anexo explica el paralelismo
vectorial. El segundo anexo expone el fenémeno de false sharing y cémo puede afectar
negativamente al rendimiento de un programa. El ultimo anexo contiene informacion

acerca del cédigo de la implementacion paralela de ILVES.






Capitulo 2

Fundamentos de dinamica
molecular

El objetivo de este capitulo es hacer una introduccién al campo de la dindmica
molecular. En la primera seccién se explican los pasos de una simulacién de dindmica
molecular. A continuacién se describe el proceso de imposicién de ligaduras para acelerar
las simulaciones. Por 1ltimo se explica el procedimiento mediante el cual los algoritmos
SHAKE, LINCS e ILVES aplican la imposicién de ligaduras.

2.1. Simulaciones de dinamica molecular

El objetivo de una simulaciéon de dindmica molecular es describir la evolucién de
un sistema molecular a lo largo del tiempo, teniendo en cuenta todas las fuerzas que
actuan sobre cada atomo en cada instante temporal. Para conocer la posicion de cada
atomo del sistema al final de cada paso temporal se resuelve la ecuacion clasica del

movimiento segun la segunda ley de Newton:

Fi(t) =m;-a;(t) =m; 5 m; 52 (2.1)

siendo F;(t) la fuerza que acttia sobre el 4tomo i en el instante ¢, m; la masa del
atomo 7 en el instante ¢, a;(t) la aceleracién del 4tomo 7 en el instante ¢, v;(¢) la velocidad
del dtomo i en el instante t y z; el vector de posicién (z,, z,, x,) del atomo i en el

instante ¢.

Para calcular F; en el instante ¢ se usa la siguiente ecuacion:

OV (x1(t), ..., zp(1))

Fit) = - (2:2)



donde OV (x1(t), ..., x,(t)) representa la energia potencial por la interaccién de los
N &tomos en el instante ¢ como una funcién de sus posiciones y x;(t) la posicién del

atomo ¢ en el instante t.

Para un sistema molecular con N atomos no existe solucion algebraica. Por otro

lado, la solucién numérica es directa:

At 2.3
Resolviendo el anterior sistema se puede conocer la velocidad y posicién de cada

atomo en el instante ¢ + At cuando dichos valores son conocidos en el instante t. At es

conocido como el paso temporal (time step).

Para aumentar la precision obtenida al resolver el anterior sistema, se suelen usar
algoritmos numeéricos (numerical integrators), uno de los mds utilizados es el algoritmo
del salto de la rana (leap-frog algorithm), que transforma el anterior sistema de ecuaciones

en el siguiente:

zi(t + At) = z;(t) + At - v (t + ﬁ)

2

At At At
(t+ 2D =0t — =) + =R
UZ(+2) i ( 2)+mi i(t)

(2.4)

2.2. Imposicién de ligaduras

El alcance de una simulacion de dindmica molecular esta limitado por el paso
temporal elegido (time step, At). La distancia entre dos dtomos, es decir, la longitud de
su enlace, no es fija, esto es debido a que los dtomos vibran ligeramente. El periodo de
estas vibraciones es del orden de femtosegundos (fs, 1071° s), por lo que el paso temporal
elegido debera ser menor que dicho periodo, normalmente cinco veces menor. Muchos
de los procesos fisicoquimicos a estudiar tienen una duracién del orden de segundos,
por lo que el paso temporal impuesto por las vibraciones de cada atomo individual
es excesivamente limitante. Por ejemplo, simular un proceso de un segundo con pasos
temporales de 1 fs requerirfa 10'® iteraciones. Para eliminar esta limitacién se pueden
incorporar restricciones de ligadura, es decir, congelar la longitud de la ligadura entre
cada pareja de atomos del sistema. Esto permite aumentar el paso temporal sin afectar

al calculo de las magnitudes de interés, a esta técnica se le conoce como imposicion de



ligaduras. La ligadura de un enlace k entre dos atomos a; y by se define como:

ok = |70, — 20,115 = (dap,)* =0 (2:5)

donde z,, y xp, son los vectores de posicién de los dtomos ai y by v dg,p, €5 la

longitud del enlace atomico formado por los atomos ay y by.

La imposicién de ligaduras implica que nuevas fuerzas aparezcan en el sistema,
las fuerzas de ligadura, esto provoca cambios en la ecuacién del movimiento segin la

segunda ley de Newton:

Z NGE) = m - ai(t) (26)

donde M es el nimero de ligaduras del sistema, m; es la masa del dtomo 4, a;(t) es
la aceleracién del 4tomo i en el instante ¢, F;(t) es la fuerza ejercida sobre el d&tomo ¢ en
el instante £, — 300 A\ 8”’“( t) es la fuerza de ligadura sobre el 4tomo i en el instante t,

Ak es el multiplicador de Lagrange [8] asociado a la ligadura k y oy es la ligadura k.

La existencia de M ligaduras convierte el sistema de 3V ecuaciones con 3N incognitas
en un sistema con 3N + M ecuaciones y 3N + M incégnitas. El proceso de resolucién
del sistema se hace en dos fases, primero se calculan las posiciones de los atomos sin
tener en cuenta la imposicién de ligaduras y posteriormente se calculan las fuerzas de

ligadura para corregir la posiciéon de cada atomo.

Al anadir las fuerzas de ligadura al sistema, las vibraciones de dtomos, anteriormente
descritas, ya no seran simuladas, por lo que el paso temporal ya no estara limitado por

la frecuencia de dichas vibraciones.

2.3. SHAKE

SHAKE es un algoritmo iterativo que usa el método de Gauss-Seidel para resolver
ecuaciones de ligadura. El método resulta en un sistema con M ecuaciones y M

incognitas, siendo M el ntimero de ligaduras del sistema molecular.

Para cada ligadura k, desde 1 hasta M, se debe corregir el conjunto de coordenadas
obtenidas tras calcular la posicion de sus atomos sin aplicar fuerzas de ligadura. Para
calcular el multiplicador de Lagrange de cada ligadura y poder aplicar este paso se
requiere: la posicion resultante de cada dtomo ¢ € k tras aplicarle todas las fuerzas, menos

las de ligadura; z;(t + At), y la posicién final de cada dtomo i € k del paso temporal
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anterior; z;(t). Estas posiciones se usan como referencia para aplicar la correccién, ya
que, al corregir la posicién de un atomo, este se mueve paralelamente al enlace del paso

temporal anterior, como se puede ver en la Figura 2.1.

Figura 2.1: Correccién de posiciones en SHAKE. Los circulos blancos representan las
posiciones de los atomos en el instante temporal t. Los circulos azules representan las
posiciones de los atomos en el instante ¢ + At, antes de ejecutar SHAKE. Los circulos
naranjas representan las posiciones de los atomos en el instante ¢t + At, tras ejecutar
SHAKE. Nétese que las flechas que unen los dtomos azules a los naranjas son paralelas
a la ligadura (d).

Al resolver la ecuacién asociada a una ligadura k y aplicar la correccién al conjunto
de atomos que la componen, se asegura que la posicion de dichos atomos satisface la
restriccion de dicha ligadura k, sin embargo, se deben volver a mover atomos cuyas
posiciones se habian corregido anteriormente, rompiendo parcialmente la satisfaccion
de las restricciones de las ligaduras anteriores a k. Esto implica que, para reducir el
error en la posicién de todos los atomos del sistema, el método deba ejecutarse varias

veces (método iterativo). La ejecucién de cada una de estas repeticiones tiene coste
lineal (O(n)).

2.4. LINCS

LINCS es otro algoritmo para resolver ecuaciones de ligadura muy usado en la
actualidad, por ejemplo en GROMACS.

Aligual que SHAKE, LINCS utiliza las posiciones finales de los dtomos en el instante
temporal anterior; x;(t), y la posicién resultante de cada dtomo tras aplicarle todas
las fuerzas, menos las de ligadura; x;(t + At). El algoritmo consta de dos fases. En la

primera fase, cada atomo de cada pareja de atomos unidos por un enlace, se mueve en

10



paralelo al enlace del paso temporal anterior, hasta que alcanza la altura de su posicién
en dicho paso temporal. En la segunda fase, cada atomo se sigue moviendo en paralelo
al enlace del paso temporal At hasta que se satisface la restriccién de ligadura. Estos

pasos se pueden ver en la Figura 2.2.

Figura 2.2: Correccién de posiciones en LINCS. Los circulos blancos representan las
posiciones de los atomos en el instante temporal t. Los circulos azules representan las
posiciones de los atomos en el instante ¢ + At, antes de ejecutar LINCS. Los circulos
naranjas representan las posiciones de los d4tomos en el instante ¢ + At, tras ejecutar el
primer paso de LINCS. Los circulos verdes representan las posiciones de los atomos en
el instante ¢t + At, tras ejecutar el segundo paso de LINCS.

LINCS no utiliza un método iterativo para obtener los multiplicadores de Lagrange,
estos se obtienen haciendo una serie de expansiones para aproximar la inversa de la

matriz Jacobiana J:

=)= I+ T+ P+ P+ T+ (2.7)

El error en la posiciéon de los atomos dependera de la cantidad de potencias que se
calculen. LINCS es entre tres y cuatro veces mas rapido que SHAKE, pero el método
solo funciona en moléculas con bajo grado de conectividad, por lo que no resulta un

reemplazo completo a SHAKE.

2.5. ILVES

SHAKE puede tener problemas de convergencia e inestabilidad, ademéas es un

algoritmo no paralelizable, y LINCS no es adecuado para todo tipo de moléculas. El
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Dr. Pablo Garcia Risueno propone ILVES como algoritmo alternativo, que resuelve
los problemas de convergencia e inestabilidad de SHAKE, es paralelizable y ademas es

aplicable a cualquier tipo de molécula.

Este proyecto es parte de una linea de investigacion que pretende integrar ILVES en
GROMACS. Existen dos versiones de ILVES: ILVES-S, basada en SHAKE e ILVES-L,
basada en LINCS. En este proyecto se implementa ILVES-S, que resuelve el mismo
sistema de ecuaciones que SHAKE pero, en lugar de aplicar las correcciones a los atomos
tras la resoluciéon de cada ecuacion, primero se resuelve por completo el sistema de
ecuaciones y después se aplican todas las correcciones a la vez. Al igual que SHAKE,
se trata de un método iterativo que se debe ejecutar varias veces para aumentar la

precisién de la solucion.

Ya se han hecho varias implementaciones exitosas de ILVES. La primera fue realizada
por Marfa Astén Serrano Gracia en su Proyecto de fin de carrera [6]. En dicho trabajo
se hizo una implementacion escalar y secuencial de ILVES, que sirvié para estimar
las prestaciones, precision y convergencia del algoritmo. En un trabajo posterior se
realizé una implementacion paralela de ILVES para un conjunto grande de moléculas
pequenas e idénticas (disolventes), en dicho trabajo se paraleliza la resolucién del
sistema de ecuaciones de cada molécula por separado [7]. La implementacién precursora
a la presentada en este proyecto fue realizada por Rubén Langarita Benitez [4]. En su
Trabajo de fin de grado se realizé una implementaciéon paralela de ILVES a nivel de
molécula, que usaba tanto paralelismo vectorial como multiniicleo, para el caso especifico
de cadenas lineales sin ramificaciones. En este trabajo se presenta una implementacion
paralela a nivel de molécula de ILVES para cadenas reales con ramificaciones de lisina,
que también usa paralelismo vectorial y multiniicleo. En futuros trabajos se debera
anadir la posibilidad de resolver ecuaciones de ligadura de moléculas con ramificaciones

distintas, y por ultimo, integrar la implementacién en GROMACS.
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Capitulo 3

Implementacion paralela de ILVES

El lenguaje de programacion usado para la implementacion ha sido C', ya que se partia
de cédigo escrito en fases anteriores del proyecto [4], [7], ademas es el lenguaje usado
normalmente en este tipo de herramientas. La implementacién de ILVES explota dos
tipos de paralelismo: paralelismo vectorial, mediante auto-vectorizacién del compilador

y paralelismo multinticleo, mediante la biblioteca OpenMP [9].

El proyecto se centra en la resolucién de ecuaciones de ligadura, por lo que los
pasos previos a la correccion de posiciones para satisfacer restricciones de ligadura son

simulados dando posiciones semi-aleatorias a los atomos del sistema molecular.

Se comenzo abordando el caso de cadenas lineales con ramificaciones lineales idénticas
(Figura 3.1), y ademads de eso se consiguié aumentar el alcance de la implementacién,
primero para cadenas reales con ramificaciones lineales idénticas (Figura 3.2) y por
ultimo para cadenas reales con ramificaciones reales idénticas, especificamente cadenas
laterales de lisina (Figura 3.3). La explicacién de la implementacién se centrard en las

cadenas reales, ya que para futuros proyectos resultan de mayor interés que las lineales.

Figura 3.1: Ejemplo de cadena lineal con ramificaciones lineales idénticas de tres atomos.
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Figura 3.2: Ejemplo de cadena real con ramificaciones lineales idénticas de tres atomos.

1.

Figura 3.3: Ejemplo de cadena real con ramificaciones idénticas de lisina.
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3.1. Generacion del sistema de ecuaciones

Para una molécula compuesta por N atomos ILVES resulta en un sistema lineal
con M ecuaciones y M incognitas, siendo M el nimero de enlaces. Las incognitas del
sistema corresponden a los multiplicadores de Lagrange. Este sistema de ecuaciones
se representa como una matriz de coeficientes cuadrada, simétrica y casi vacia, donde
un elemento no nulo indica que los enlaces 7 y j tienen algiin atomo en comin. Cada

elemento de la matriz de coeficientes se calcula con la siguiente ecuacién [7]:

A= Dg(x) - W' Dg(x)" (3.1)

donde A es la matriz de coeficientes inicial del sistema de ecuaciones a resolver, x es
el vector de posicién (z,, z,,z,) de cada dtomo, Dg(z) es el Jacobiano Dg(x) € RM*3N
y W es una matriz de masas diagonal de dimensiéon 3N que contiene las masas de los

atomos del sistema molecular.

La matriz de términos independientes se calcula de la siguiente manera [7]:

g: RN 5 RM g(z) = (q1(2), g2(x), ..., gar ()" (3.2)

donde z es el vector de posicién de cada dtomo y gi(z) = L|za, — b, |13 — (day5,)?,

siendo d,, 5, la longitud del enlace atémico formado por los atomos ay y by.

El objetivo es hallar la matriz identidad usando eliminaciéon Gaussiana. La numera-
ciéon de los enlaces de la molécula resulta crucial para obtener patrones en la matriz
de coeficientes del sistema que faciliten su resolucion. Desde el punto de vista de la
implementaciéon, la numeracién es importante para que el sistema de ecuaciones sea
facilmente particionable, de forma que su resolucion se pueda paralelizar. El patron
de numeracion ha sido estudiado y escogido meticulosamente para conseguir el mayor
rendimiento posible. En las Figuras 3.4 y 3.5 se puede ver como se deben numerar
los enlaces para una cadena real con ramificaciones lineales y una cadena real con

ramificaciones de lisina respectivamente.
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Figura 3.4: Numeracién de enlaces aplicado a una cadena real con ramificaciones lineales

idénticas de tres atomos.
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Figura 3.5: Numeracién de enlaces aplicado a una cadena real con ramificaciones

idénticas de lisina.
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Los dos tipos de molécula anteriormente presentados tienen una estructura que sigue
los patrones de las Figuras 3.6 y 3.7, ademas toda molécula tiene en sus extremos tres
atomos extra, cuyos enlaces deberan ser los ultimos en numerarse. Para numerar una
molécula se debe seguir el orden alfabético presentado en las anteriores figuras —siempre
de izquierda a derecha—. Se debe comenzar por los enlaces de las ramificaciones (rojo),
seguido por los enlaces pertenecientes a la cadena principal (backbone, de color azul) y

por ultimo los enlaces especiales.

ﬁmwh .
e o] D_
ITRE
]
=]

N mas

Figura 3.6: Patrén estructural en cadenas reales con ramificaciones lineales idénticas.
Cada cuadrado representa un enlace, dos enlaces estan unidos si tienen un atomo en
comun. En rojo los enlaces que pertenecen a ramificaciones de la molécula, en azul los
que pertenecen a la cadena principal de la molécula.

m_

Figura 3.7: Patron estructural en cadenas reales con ramificaciones idénticas de lisina.
Se sigue la misma notacién que en la Figura 3.6.

Una vez numerados los enlaces de una molécula se puede obtener el grafo de enlaces
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de la misma. En dicho grafo un enlace esta unido a otro si ambos tienen un atomo en

comun. Los grafos de enlaces de los dos ejemplos presentados en esta seccion se pueden

ver en las figuras 3.8 y 3.9.

Figura 3.8: Grafo de enlaces de una cadena real con ramificaciones lineales idénticas de
tres atomos.

45

Figura 3.9: Grafo de enlaces de una cadena real con ramificaciones idénticas de lisina.

Aplicando las ecuaciones anteriormente presentadas a los ejemplos, se obtienen los
sistemas de ecuaciones de las Figuras 3.10 y 3.11. La matriz que representa el sistema

de ecuaciones se pueden dividir en varios conjuntos de submatrices:

1. Submatrices ramificacién-a-ramificacién (cuadrantes Ri-Ri en las figuras).

2. Submatrices ramificacién-a-cadena principal (cuadrantes Ri-BBi en las figuras).

3. Submatrices ramificacién-a-términos independientes (cuadrantes Ri-TI en las
figuras).

4. Submatrices cadena principal-a-ramificacién (cuadrantes BBi-Ri en las figuras).

5. Submatrices cadena principal-a-cadena principal (cuadrantes BBi-BBi en las

figuras). Notese que dos submatrices consecutivas de este tipo tienen algunas
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columnas en comun. Esta dependencia entre submatrices complica la resolucion
paralela del sistema de ecuaciones.
6. Submatrices cadena principal-a-especial izquierda (cuadrantes BBi-SL en las
figuras).
7. Submatrices cadena principal-a-especial derecha (cuadrantes BBi-SR en las figu-
ras).
8. Submatrices cadena principal-a-especial independientes (cuadrantes BBi-TI en
las figuras).
9. Submatrices especial izquierda-a-cadena principal (cuadrantes SL-BBi en las
figuras).
10. Submatrices especial izquierda-a-especial izquierda (cuadrantes SL-SL en las
figuras).
11. Submatrices especial izquierda-a-términos independientes (cuadrantes SL-TI en
las figuras).
12. Submatrices especial derecha-a-cadena principal (cuadrantes SR-BBi en las figu-
ras).
13. Submatrices especial derecha-a-especial derecha (cuadrantes SR-SR en las figuras).
14. Submatrices especial derecha-a-términos independientes (cuadrantes SR-TT en las

figuras).

Esta notacién se usard en los siguientes apartados para explicar los pasos necesarios
para resolver el sistema. Ademdas, como se puede apreciar, todas las submatrices
pertenecientes a un conjunto de submatrices son idénticas (exceptuando la primera y
ultima submatriz del conjunto cadena principal-a-cadena principal). Estos patrones

permiten paralelizar el algoritmo.

Los dos tipos de paralelismo, vectorial y multinticleo, siempre se aplicaran a distintas
submatrices. El paralelismo multintiicleo se consigue asignando varias submatrices a
distintos ntcleos, mientras que el paralelismo vectorial se consigue resolviendo varias
submatrices al mismo tiempo usando vectorizacion en cada nucleo. La asignacién de
submatrices a ntcleos es estatica y se mantiene durante toda la resolucién del sistema

de ecuaciones.

La creacién del sistema de ecuaciones (matriz de coeficientes y de términos indepen-
dientes) es paralelizable pero no se puede aplicar vectorizacién. Cada nicleo poblara
las entradas del sistema de ecuaciones que se le asignen. En la Figura 3.12 se puede ver
la divisiéon de un sistema de ecuaciones de una cadena lineal con ramificaciones lineales

para dos nicleos y dos elementos de longitud vectorial.
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Figura 3.10: Sistema de ecuaciones de una cadena real con cuatro ramificaciones lineales
idénticas de tres atomos. Cada tipo de submatriz se ha numerado siguiendo el listado
de tipos de submatrices anteriormente presentado.
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Figura 3.11: Sistema de ecuaciones de una cadena real con dos ramificaciones idénticas
de lisina. Cada tipo de submatriz se ha numerado siguiendo el listado de tipos de
submatrices anteriormente presentado.
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Figura 3.12: Sistema de ecuaciones de una cadena real con cuatro ramificaciones lineales
idénticas de tres atomos dividida entre dos nticleos, uno identificado por el color naranja
y otro por el color verde, cada uno de ellos con una longitud vectorial de dos elementos.
Los colores azul y rosa identifican las filas Schur (explicadas més adelante).
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3.2. Meétodo del Complemento de Schur

El sistema de ecuaciones generado se debe resolver de forma paralela mediante
eliminacion Gaussiana. Este procedimiento paralelo plantea un problema a la hora de
resolver las submatrices cadena principal-a-cadena principal, ya que existen dependencias
entre ellas. Para solucionar esto se utiliza el método del complemento de Schur. Su
aplicacién trata a submatrices que son dependientes como si fueran independientes,
separandolas por una fila compartida que se tratara de distinta forma que al resto, la
fila Schur. Un ejemplo de esta divisién se puede ver aplicada a una matriz tri-diagonal

en la Figura 3.13.

A a(x)
[o[1]2]3]a]5]6]7]8]0 [10]11]12]12]

T X | X T
1_ X | X | X T
? X | X | X T
? X X | X T
T X [ X [ X T
? X X | X T
6 | x [ x | x x|
7 X [ X | X T
? X | X | X T
? X | X | X T
W X X | X T
W X [ X [X T
E X X | X T
E X [ X T

Figura 3.13: Sistema de ecuaciones (matriz de coeficientes y de términos independientes)
dividido en tres (naranja, verde y amarillo). Las dos filas azules representan las filas
Schur.

El objetivo es hallar la matriz identidad, para ello se comienza eliminando al mismo
tiempo los elementos que estan debajo de la diagonal. En la Figura 3.14 se parte del
estado inicial, anteriormente presentado, y se muestra el resultado de aplicar operaciones
elementales al mismo tiempo a cada submatriz (naranja, verde y amarillo) hasta obtener
‘ceros’ por debajo de la diagonal y ‘unos’ en esta. Este paso hace que aparezca una

nueva columna de elementos no nulos (fill-ins) a la izquierda de la diagonal.
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A a(x)
[o]1]2]3]4]5]6[7]8]9[10]11]12]12]

T1x T
1_0 X T
2| o1 [x x|
3] o|1[x x|
T 0| x|[x T
? x [1]x T
6 | flo[1][x x|
7] t [o[1]x x|
8| f 01 [x x|
? f 0[x|[x T
W x| 1]x T
[11] flo]1|x x|
12| f o1 x| [x|
13] f x|

Figura 3.14: Sistema de ecuaciones resultante tras aplicar operaciones elementales
para hacer ‘ceros’ debajo de la diagonal y ‘unos’ en esta, partiendo del sistema de
ecuaciones de la Figura 3.13. Los elementos designados con una f representan elementos
que anteriormente eran nulos (fill-ins).

Aplicando operaciones elementales se eliminan los elementos que estén encima de la
diagonal, haciendo aparecer, de la misma manera que antes, una columna de nuevos
elementos (fill-ins), a la derecha de la diagonal (Figura 3.15). Este paso se puede estar
ejecutando al mismo tiempo que el anterior se ejecuta en otro nicleo, por lo que es

necesario que los accesos a las filas Schur se hagan en exclusién mutua.

A g(x)
[o[1]2]3]4]5]6][7]8]9[10]11]12]12]
o] [1 o f x|
1l [o]1]o f x|
B o|1]ot x|
3] 01 ]x x|
4| 0[x][o f x|
5| x|1]0 f x|
6 | flof[1]o f x|
7] f o|1[o]t x|
s | f o1 [x x|
9| f o[x|o x|
10} x |10 x|
[11] flof1]o x|
[12] f ol1]o]| [x]
[13] f o[1] [x]

Figura 3.15: Sistema de ecuaciones resultante tras aplicar operaciones elementales para
hacer ‘ceros’ encima de la diagonal a la matriz de coeficientes de la Figura 3.14.

Una vez aplicados los anteriores pasos se puede pasar a resolver la matriz que

forman el conjunto de las filas Schur (matriz Schur). Este paso se puede resolver
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secuencialmente, con cualquier método de resolucion de sistemas de ecuaciones o

aplicando, recursivamente, la técnica del complemento de Schur de nuevo. (Figura 3.16).

A g(x)
[o]1]2]a]4a]5]6]7[8]9]10]11][12]12]

(o] [1]0 f [x |
1] o1 ]0 f [ |
B o[1o]t x|
3] 01 [x x|
4| ol1]o 0 x|
5| x|1]0 f [ |
6 | tlo|1]o f [ |
7] f o|1]o]t [ |
'8 | f o1 [x x|
B3 0 o[1]o [ |
[10] x|1]0 [ |
[11] tlo|1]0 [ |
[12] f o[1]o] [x]|
13 f ol1] [x]

Figura 3.16: Sistema de ecuaciones resultante tras resolver la matriz formada por el
conjunto de las filas Schur de la Figura 3.15

Por 1ltimo se pueden eliminar al mismo tiempo los fill-ins que han aparecido en

anteriores pasos aplicando operaciones elementales (Figura 3.17).

A a(x)
[o[1]2]s]4]5]6]7]8]9]t0]11]12]12]

o] [1 o 0 [x |
11 o1 ]0 0 x|
B ol1]o]o x|
3| ol1]o x|
4| ol1]o 0 x|
5 ol1]o 0 x|
6 | olo[1]o 0 x|
7] o| [o[1]o]o x|
B 0 o[1]o x|
B 0 o[1]o0 x|
10 ol1]o x|
[11] olof1]0 x|
[12] 0 0 o| [x]
[13] 0 x|

Figura 3.17: Sistema de ecuaciones resultante tras eliminar los fill-ins usando operaciones
elementales partiendo del sistema de ecuaciones de la Figura 3.16.

El uso de esta técnica en la implementacion de ILVES permite aplicar paralelismo,
tanto vectorial como multinicleo, a la resolucién de las submatrices cadena principal-a-
cadena principal. El nimero de filas Schur usado en la implementacién de ILVES depende
de dos factores: la longitud vectorial (VLEN) y el ntumero de nucleos (NTHREADS).
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Ademés se distinguen entre dos tipos de filas Schur: las filas Schur privadas (propias de
cada nicleo), que permiten el paralelismo vectorial y de las que se requieren VLEN — 1
filas por nitcleo; y las filas Schur compartidas (accedidas por todos los nicleos en

exclusién mutua), que permiten el paralelismo multinicleo y de las que se requieren

NTHREADS — 1 filas en total.

3.3. Resolucion del sistema de ecuaciones

El orden en el que se eliminan los elementos de la matriz de coeficientes aplicando
eliminacion Gaussiana es de vital importancia. Usar un orden distinto al presentado en
esta secciéon haria que aparecieran elementos no nulos adicionales durante la resolucién del
sistema de ecuaciones, lo que conllevaria una pérdida de rendimiento. Por conveniencia,
se usara el sistema de ecuaciones de la Figura 3.12, perteneciente a una cadena con
ramificaciones lineales idénticas, para explicar todos los pasos de ILVES. Los pasos
que se deben aplicar a un sistema de ecuaciones de una cadena real con ramificaciones
idénticas de lisina son exactamente los mismos, cambiando inicamente la estructura
de las submatrices ramificacion-a-ramificacién. Salvo los pasos pertenecientes a la
resolucion de la matriz Schur, todos los pasos presentados se resuelven explotando
tanto paralelismo vectorial como multinicleo. Las filas Schur privadas, accedidas por
un solo nicleo, se identifican con el color rosa y las filas Schur compartidas, accedidas
en exclusion mutua por varios nicleos, con el color azul. Para los ejemplos se supondra

que se cuenta con dos niucleos y dos elementos de longitud vectorial.

Los dos primeros pasos (Figura 3.18) consisten en simplificar las submatrices especial
izquierda-a-especial izquierda y especial derecha-a-especial derecha hasta obtener la
matriz identidad y, usando dichas submatrices, hacer ‘ceros’ en las entradas de las
submatrices cadena principal-a-especial izquierda y cadena principal-a-especial derecha.
De esta forma, todas las submatrices cadena principal-a-{especial izquierda, especial
derecha} son exactamente iguales, evitando dividir la resolucién de estas en distintos
casos. Nétese que al aplicar estos dos pasos, como efecto colateral, se modifican algunas

entradas de otras submatrices. Esto ocurrira a lo largo de todo el procedimiento.

26



A g(x)
[ m [ r | mr | m | BB1 | [ BB2 ] [ BB3 | BB4 [ st [sR|

[o]1]2]s]4]s]e]7[8]9]t0]t1]12]13]14]15]16]17]18]19]20]21]22]23]24]25]26]27]28]29]30][31]32]33]34]35 3637 ]

X | X

R1 X[ x|x

X | X X | X |X

R2

R3

R4

X | x x| x

BB1

x
X | x| x| x|x
x

x
X | X< x| x|x
>

BBJ

>
X | x| x| x|x
>

R[2[8]a]a][a]a]2[a]s]2][s]c[=][v][o]]s[«]][~]<]
x
x

>
X Ux | x| x|x
x

n
W

n
S

x
X | x[Ix|x|x
x

n
o
x

n
[}
x

BB3J

x
X | x| x| x[x
x

N
~
x

n
@

x
X | x| x| x|x
>

n
o

(]
o

x
X | xIx|x|x
x

(]
=
>

BB4

W
N
x

x
X | x| x| x|x
x

W
@
x

X IxIx|x

W
S

(2]
=
[
(&
x
x
—
o

(]
(&2}
x
x
o
-

[2]
3]
©w
~
x

>

-

D e Do e o o o o o o o o o e o [oe o o e [ e o D e [ e o< [ e [ e [ < [ < [ < <]

Figura 3.18: Pasos 1 y 2 de ILVES. Obtencién de la matriz identidad en las submatrices
especial izquierda-a-especial izquierda y especial derecha-a-especial derecha y eliminaciéon
de las entradas de las submatrices cadena principal-a-{especial izquierda, especial
derecha} (partiendo de la Figura 3.12). Las entradas modificadas en estos pasos se
rodean en rojo.
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En el siguiente paso (Figura 3.19) se limpian los elementos sub-diagonales de las
submatrices ramificacién-a-ramificacion, ademas de aplicar transformaciones elementales
a la diagonal de dichas submatrices para obtener ‘unos’ en todas sus entradas.

A g(x)
[ Rt [ R | R | R4 | BB1 | | BB2 | | BBZ | BB4 | sL JsR]

[o]1]2]3]4]5]6]7]8]9[10]11]12]13][14]15]16]17]18]19]20]21]22]23]24]25|26]27[28]29]30]31[32|33]34]35[36 37|

o] [FTx T
ri| 1| o7 [x B
2] (8 ! x| x| x T
BIE 1% B
R2| [« o1 [x KB
5| (O} B! x| x|x T
e 1% B
R3| |7 o1 [x KB
s | o1 X | x|x T
BIE 1% B
R4| [10] DEE B
1] o1 X | x|x T
1 [12 x| x 0o X
13] X X[ x|x|x 0|0 x|
BB1E X X[ x|x Z
15 X X[ x| x|x[x X
16| X [x|x x|
117] X[ x| x|x|x x|
1 [18 X[ x|x x|
19 X X[ x| x|x|x x|
BBEE X X[ x|x Z
21 X X | X[ X|[x]|x X
|22] X [x|x x|
23 X[ x| x|x[x x|
] |24 X | X |x T
|25 X X[ x| x|x|x x|
BBCE X X[ x|x Z
27 X X | X[ X [x]|x X
28] X [x|x x|
29 X[ x| x|x|x x|
| [0 X[ x|x x|
31] X X[ x| x|x|x x|
3843_2 X X | X |X T
E X X[ x|x|x 0 T
3_4 X | X 0 T
;3_5 x | x 10 [x]
36 X | x 0|1 X
S_R37 X | x 1 T

Figura 3.19: Paso 3 de ILVES. Eliminacion de los elementos de la subdiagonal de las
submatrices ramificacion-a-ramificacion y transformaciones elementales para obtener
‘unos’ en la diagonal de dichas submatrices (partiendo de la Figura 3.18).
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Lo siguiente es eliminar todas las entradas de las submatrices cadena principal-

a-ramificacion usando la dltima fila de cada submatriz ramificacion-a-ramificacién

(Figura 3.20). Este paso evita que aparezcan fill-ins adicionales a la hora de resolver los

siguientes pasos.
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Figura 3.20: Paso 4 de ILVES. Eliminacion de todos los elementos de las submatrices

cadena principal-a-ramificacién (partiendo de la Figura 3.19).
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Los siguientes seis pasos resuelven las submatrices cadena principal-a-cadena princi-
pal haciendo uso del método del complemento de Schur anteriormente explicado. Primero
se eliminan los elementos de la sub-diagonal y se hacen ‘unos’ en la diagonal de cada
submatriz (Figura 3.21). A continuacién se eliminan las entradas de la super-diagonal
(Figura 3.22). Estos dos pasos hacen aparecer elementos no nulos adicionales (fill-ins)
encima y debajo de la diagonal de cada submatriz. En tercer lugar se resuelve la matriz
formada por el conjunto de filas Schur, tanto privadas como compartidas (Figura 3.23).
La resolucion de la matriz Schur la realiza un solo nitcleo, sin aplicar vectorizacién. Por
ultimo se eliminan todos los fill-ins usando las filas Schur (Figura 3.24).
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Una vez resueltas las submatrices cadena principal-a-cadena principal se pueden

eliminar las entradas de las submatrices ramificacién-a-cadena principal (Figura 3.25).
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Figura 3.25: Paso 11 de ILVES. Eliminaciéon de los elementos de las submatrices
ramificacién-a-cadena principal (partiendo de la Figura 3.24).
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Lo siguiente es limpiar los elementos de la super-diagonal de las submatrices ramifi-

cacion-a-ramificacion (Figura 3.26).
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Figura 3.26: Paso 12 de ILVES. Eliminacion de los elementos super-diagonales de las
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Los ultimos dos pasos consisten en eliminar las entradas restantes de las submatrices

{especial izquierda, especial derecha}-a-cadena principal (Figura 3.27).
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Figura 3.27: Pasos 13 y 14 de ILVES. Eliminacion de los elementos restantes de las
submatrices especial izquierda-a-cadena principal y especial derecha-a-cadena principal
(partiendo de la Figura 3.26).

3.4. Correccién de posiciones

Una vez resuelto el sistema de ecuaciones se deben aplicar las correcciones a las
posiciones de los atomos. La actualizacion de la posicion de cada atomo se calcula con

la siguiente ecuacién [7]:

v =2 — Dg(x)" - g(x) (3.3)
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donde z es el vector de posicién (z,, zy, x.) de cada dtomo, Dg(x) es el Jacobiano
Dg(x) € RM*3N vy g(zr) es la matriz de términos independientes del sistema, la cual

contiene el resultado del sistema de ecuaciones.

Una vez aplicada la correcciéon de posiciones se puede calcular el error relativo de

un enlace k mediante la siguiente ecuacién [7]:

1 [[2a — 2, |13 — (day 1)
e = _||.I K Ibk”? 2( k,bk) (34)
2 (dak,bk)

donde d,, p, es la longitud del enlace atémico formado por los atomos a; y by y @
es el vector de posicion (x4, z,, z,) de cada atomo del enlace k. El error de un paso
temporal es el maximo de los errores relativos de todas las ligaduras. La tolerancia
se define como el maximo error permitido. Para reducir el error méaximo se debera
volver a ejecutar el algoritmo iterativamente, hasta que el error maximo sea menor a la

tolerancia.

Este paso no es vectorizable, pero si puede usar paralelismo multinicleo, manteniendo

la divisién estatica por submatrices realizada a la hora de construir la matriz.

3.5. Organizacion de datos

Para que un bucle sea vectorizable los datos con los que opera cada una de sus
instrucciones deben estar contiguos en memoria (Anexo A). La mayoria de procesadores
soportan instrucciones vectoriales que operan con datos no contiguos en memoria, pero
son mas lentas que si accedieran a datos contiguos. Por esta razon la estructura de datos
que almacena el sistema de ecuaciones no es trivial. A la hora de construir la matriz se
requiere hacer una reordenacion de datos para conseguir que las instrucciones vectoriales
siempre accedan a datos contiguos en memoria. Esta ordenacion es dependiente de la

longitud vectorial.

La matriz de coeficientes del sistema de ecuaciones estd compuesta mayormente
por entradas nulas, es por esto que dicha matriz se almacena de forma dispersa, lo que

permite ahorrar memoria y aumentar el rendimiento.

Se utilizan varias estructuras de datos para almacenar el sistema de ecuaciones.
Cada nucleo tiene un vector para cada una de las submatrices del sistema. Ademas
se dispone de NTHREADS — 1 vectores adiciones para almacenar los datos de las
filas Schur compartidas, cada uno de estos vectores esta protegido por un mutez. Para

prevenir el fenémeno de false sharing se anade un relleno adicional al final de cada
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vector (padding), cuyo tamano es dependiente de la arquitectura sobre la que se compila
ILVES. En la Figura 3.28 se puede ver la forma en la que se almacenan las entradas del

sistema de ecuaciones que se ha estado usando para explicar los pasos de ILVES.
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Figura 3.28: Organizacion de datos del primer ntcleo del sistema de ecuaciones de la
Figura 3.12 para una longitud vectorial de dos elementos. Los elementos numerados
consecutivamente son elementos contiguos en memoria (en cada conjunto de submatrices
distinto se vuelve a empezar a contar desde cero). Nétese que algunas entradas (como
la [12, 11] o la [13, 11], marcadas en un color mas claro), pese a ser nulas, deben estar
presentes en la estructura de datos para mantener el patrén estructural. Las filas Schur
compartidas se almacenan en vectores separados protegidos por mutexes, mientras que
las filas Schur privadas se almacenan con el resto de datos del nicleo.
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3.6. Analisis de rendimiento

A lo largo del proyecto se han usado los analizadores de rendimiento Valgrind [10]
y Perf [11] para identificar los cuellos de botella de la implementacién. A fecha de
finalizacién del proyecto la mayor cantidad de recursos se invierte en construir la
matriz de coeficientes (make_matriz_ilves()), en construir la matriz de términos inde-
pendientes (evaluate_constraint_function()) y en corregir las posiciones de los atomos
(apply_jacobian()), como se puede ver en la Figura 3.29 (resultados de Valgrind) y en la
Tabla 3.1 (resultados de Perf).

GOMP_barrier

== 1.92%

Figura 3.29: Grafo de porcentaje de ciclos de procesador invertidos por cada paso de
ILVES segun Valgrind. Las funciones que tienen un impacto menor al 1% de ciclos no
se muestran en el esquema.

Estas tres funciones son ademas las tinicas que no explotan el paralelismo vectorial.
En futuros trabajos se debera analizar exhaustivamente dichas funciones para intentar

mejorar su implementacion y reducir el cuello de botella que ocasionan.
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Funcién Ciclos (%)
make_matrix_ilves 63,84 %
apply_jacobian 13,79 %
evaluate_constraint_function 8,71 %
ilves_solve_step_3 7,52 %
copy_positions 2,51%
ilves_solve_step_5 1,17%
ilves_solve_step_12 1,00 %
Ilves_solve_step_6 0,43 %
ilves_solve_step_4 0,39 %
ilves_solve_step_9 0,33 %
ilves_solve_step_10 0,15%
ilves_solve_step_11 0,10 %
ilves_solve_step_7 0,01 %
ilves_solve_step_8 0,01 %
ilves_solve_step_1 0,01 %
ilves_solve_step_2 0,01 %
ilves_solve_step_14 0,01 %
ilves_solve_step_13 0,01 %

Tabla 3.1: Porcentaje de ciclos de procesador invertidos por cada paso de ILVES segin
Perf.
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Capitulo 4

Resultados

En este capitulo se presentan los resultados de las pruebas ejecutadas para evaluar el
rendimiento de la implementacion de ILVES realizada durante el proyecto. Se comienza
explicando la metodologia utilizada para ejecutar los experimentos. En posteriores
secciones se muestran los resultados de los experimentos ejecutados. Primero se hace
una evaluacion del rendimiento conseguido aplicando los distintos tipos de paralelismo
utilizados en la implementacién de ILVES. A continuacién se compara el rendimiento
de ILVES con el de SHAKE. Por tltimo se compara la implementacion de ILVES

presentada en este proyecto con implementaciones anteriores.

4.1. Metodologia

Los experimentos se han realizado en dos sistemas distintos. El primer sistema
cuenta con un procesador Intel Xeon Gold 5120 a 2.2 GHz con 14 nitcleos y 96 GiB de
memoria. Este sistema soporta la extensién vectorial AVX512 de Intel, cuya longitud
vectorial es de 512 bits, equivalente a ocho datos de 64 bits. El segundo sistema es
un computador de escritorio con un procesador Intel Core i7-3770K a 3.7 GHz con
4 ntcleos y 32 GiB de memoria. Este sistema soporta la extensién vectorial AVX, cuya
longitud vectorial es de 256 bits, equivalente a cuatro datos de 64 bits. Excepto los

experimentos indicados, todos se han ejecutado sobre el sistema con el Intel Xeon Gold.

En ambos sistemas se han usado los compiladores GCC-9.2.1 [12] e ICC-19.1.1 [13]

para las distintas pruebas.

Para verificar el correcto funcionamiento de la implementacién de ILVES se comparan
los resultados obtenidos —posiciones finales de los atomos y error relativo de cada
ligadura—, con los obtenidos al ejecutar una version secuencial de ILVES implementada

en un proyecto anterior [7].
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Para estudiar el tiempo de ejecucion se utiliza la biblioteca time.h de C. Para
evaluar la precision se utiliza el error maximo junto con una tolerancia indicada en la

configuracion de cada experimento.

Para todas las pruebas se han usado cadenas reales con ramificaciones idénticas
de lisina, ya que es el tipo de molécula de los implementados con més interés. Se han
utilizado distintos tamanos de molécula, que van desde los 500 atomos hasta los 100000.
Se considera que la molécula tipo tiene 10000 dtomos y que la tolerancia tipo es 10712
para datos de doble precisién (8 bytes). Todos los experimentos se han realizado usando

numeros reales de doble precision.

Cada experimento se ha repetido 25 veces para obtener una media de los resultados.
En el caso de las medidas de tiempo de ejecucién, el coeficiente de variacion entre

repeticiones es menor a 5% en todos los experimentos.

Los atomos de las moléculas simuladas comienzan con posiciones que cumplen todas
las restricciones de ligadura. Todos los atomos se mueven de forma aleatoria hasta un
10% de la longitud de las ligaduras para simular las fuerzas externas antes de ejecutar

los algoritmos de imposicion de ligaduras.

4.2. Evaluacién de las implementaciones paralelas

Los siguientes experimentos muestran el impacto del compilador asi como de la
paralelizacién de los distintos pasos de ILVES. En primer lugar se compara el rendimiento
conseguido con los compiladores GCC e ICC usando el modo de ejecucién mas rapido de
ILVES sobre el sistema con el Intel Xeon Gold (14 cores y 256 bits de longitud vectorial).
A lo largo de esta seccién se podra comprobar que, efectivamente, esta configuracion
consigue las mejores prestaciones sobre el entorno experimental que se esta utilizando.
En la Figura 4.1 se puede ver el tiempo de ejecucion de ILVES para distintos tamanos
de molécula usando la tolerancia tipo. En general ICC es el compilador con mejor

rendimiento, por lo que sera el compilador que se use en los préximos experimentos.

La Figura 4.2 muestra el speedup de vectorizar los distintos pasos de ILVES frente a
no vectorizarlos para distintos tamanos de molécula usando la tolerancia tipo. Como se
ha comentado en la Seccién 3.6 la mayoria del tiempo se invierte en construir la matriz
y en actualizar las posiciones de los atomos. Dichos pasos no son vectorizables, por lo
que solamente se consigue un speedup de, como mucho, 1.10 frente a no vectorizar. La
Figura 4.3 repite el mismo andlisis pero sin contar el tiempo que se invierte en los pasos
no vectorizados. En dicho experimento se consigue un speedup de hasta 2.38 frente a

no vectorizar. Aumentar la longitud vectorial implica un aumento de las filas Schur
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Figura 4.1: Tiempo de ejecucién de ILVES (14 cores y 256 bits de longitud vectorial)
usando los compiladores GCC e ICC en funcién del tamano de molécula, utilizando la
tolerancia tipo. Ambos ejes son logaritmicos.

privadas, esto resulta en un compromiso entre mas paralelismo y una matriz Schur
mas grande, lo que puede provocar una perdida de rendimiento —en el experimento se

consigue el mismo rendimiento con longitudes vectoriales de 256 y 512 bits—.

La Figura 4.4 muestra el impacto en tiempo de ejecucién de usar paralelismo
multinicleo en los distintos pasos de ILVES para distintos tamanos de molécula usando
la tolerancia tipo. Este experimento muestra una grandisima mejora cuando se usan
todos los ntcleos disponibles del procesador, consiguiendo un speedup de hasta 8.17

para moléculas grandes.

En las Figuras 4.5 y 4.6 se muestra el speedup de tres modos de ejecucion de ILVES
(vectorial, multinticleo y vectorial + multinticleo) frente a no aplicar paralelismo, para
ambos sistemas y distintos tamanos de molécula, usando la tolerancia tipo. La mejora
de usar paralelismo multinicleo es muy notable en ambos sistemas, mientras que aplicar
vectorizacién practicamente no mejora los resultados. El modo de ejecucién vectorial
+ multintcleo siempre funciona igual o mejor que el modo secuencial, y consigue un

speedup de hasta 8.78 para moléculas grandes en el equipo con el Intel Xeon Gold.
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Figura 4.2: Speedup de ILVES ejecutado con distintas longitudes vectoriales (128, 256 y
512 bits) sobre el modo de ejecucién escalar en funcién del tamano de molécula. ILVES
se ejecuta usando la tolerancia tipo y un solo nicleo. El eje X es logaritmico.
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Figura 4.3: Speedup de ILVES ejecutado con distintas longitudes vectoriales (128, 256
y 512 bits) sobre el modo de ejecucion escalar en funcién del tamano de molécula.
ILVES se ejecuta usando la tolerancia tipo y un solo nicleo. No se cuenta el tiempo de
ejecucion destinado a construir la matriz y a actualizar las posiciones de los atomos. El
eje X es logaritmico.
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Figura 4.4: Speedup de ILVES ejecutado con distinto niimero de nicleos (8 y 14) sobre
el modo de ejecucién secuencial en funcion del tamano de molécula. ILVES se ejecuta
usando la tolerancia tipo y sin aplicar vectorizacién. El eje X es logaritmico.
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Figura 4.5: Speedup de ILVES ejecutado de distintas formas (vectorizando, usando
paralelismo multinticleo y vectorizando + usando paralelismo multinticleo) sobre el
modo de ejecucion secuencial en funcién del tamano de molécula. El experimento se ha
ejecutado sobre el sistema con el Intel Xeon Gold usando la tolerancia tipo. El eje X es
logaritmico.
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Figura 4.6: Speedup de ILVES ejecutado de distintas formas (vectorizando, usando
paralelismo multinticleo y vectorizando + usando paralelismo multinticleo) sobre el
modo de ejecucién secuencial en funcién del tamano de molécula. El experimento se
ha ejecutado sobre el sistema con el i7-3770K usando la tolerancia tipo. El eje X es
logaritmico.

4.3. Comparacion con SHAKE

Se han realizado varios experimentos para comparar el rendimiento de ILVES con
el de SHAKE. En el primero (Figura 4.7) se compara el error maximo en funcién del
numero de iteraciones para los algoritmos SHAKE e ILVES para la molécula tipo. ILVES
converge cuadraticamente, por lo que necesita unas pocas iteraciones para alcanzar la
precisién de la maquina, mientras que SHAKE converge linealmente, tardando mas de

150 iteraciones en alcanzar la misma precision.

En los siguientes experimentos (Figuras 4.8 y 4.9) se ha medido el tiempo de ejecucién
de SHAKE frente al modo de ejecucién mas réapido de ILVES (14 cores y 256 bits
de longitud vectorial). Se compara el tiempo de ejecuciéon de ambos algoritmos para
distintos valores de tolerancia usando la molécula tipo y para distintos tamanos de
molécula usando la tolerancia tipo. En ambos experimentos el tiempo de ejecucién
de SHAKE es mucho mayor que el de ILVES. La diferencia de rendimiento aumenta
conforme se reduce la tolerancia o crece el tamano de la molécula. Para la tolerancia y
el tamano de molécula tipo, ILVES es 48 veces mds rapido que SHAKE (usando ICC).
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Figura 4.7: Error en funcién del nimero de iteraciones para la molécula tipo de ILVES
y SHAKE. Ambos ejes son logaritmicos.
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Figura 4.8: Tiempo de ejecucion en funcién de la tolerancia de ILVES y SHAKE, usando
los compiladores GCC e ICC para la molécula tipo. ILVES se ejecuta con 14 cores y
256 bits de longitud vectorial.
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Figura 4.9: Tiempo de ejecucién en funcion del tamano de molécula de ILVES y SHAKE;,
usando los compiladores GCC e ICC para la tolerancia tipo. ILVES se ejecuta con 14
cores y 256 bits de longitud vectorial. Ambos ejes son logaritmicos.

4.4. Comparacion con versiones previas de ILVES

Finalmente se ha comparado el rendimiento conseguido en la implementacion reali-
zada durante este proyecto con el obtenido en proyectos anteriores. En las Figuras 4.10
y 4.11 se compara una implementacion secuencial de ILVES capaz de resolver sistemas
de ecuaciones de cualquier tipo de molécula [7] (ILVES-SERIE), la implementacion
realizada por Rubén Langarita para moléculas lineales [4] (ILVES-LINEAL) y la im-
plementacion del presente trabajo (ILVES). Para ejecutar ILVES-LINEAL se utilizan
moléculas lineales con el mismo niimero de atomos que las moléculas utilizadas para

ejecutar ILVES e ILVES-SERIE.

Estos resultados son muy alentadores, ya que, ademas de aumentar hasta en 10 veces
el rendimiento conseguido por la version secuencial, se ha conseguido mantener e incluso
mejorar el rendimiento de la version ILVES-LINEAL, que también usa paralelismo
vectorial y multintcleo y resuelve sistemas de ecuaciones mucho mas simples que los

tratados en este proyecto (matriz de coeficientes tri-diagonal).
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Figura 4.10: Tiempo de ejecucién en funcién de la tolerancia de la molécula tipo para
distintas implementaciones de ILVES. ILVES-LINEAL e ILVES se ejecutan con 14 cores
y 256 bits de longitud vectorial.
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Figura 4.11: Tiempo de ejecucion en funcién del tamano de molécula, usando la tolerancia
tipo para distintas implementaciones de ILVES. ILVES-LINEAL e ILVES se ejecutan
con 14 cores y 256 bits de longitud vectorial. Ambos ejes son logaritmicos.

49



50



Capitulo 5

Conclusiones

En este proyecto se ha paralelizado el algoritmo de imposicién de ligaduras ILVES,
usando tanto paralelismo vectorial como multiniicleo. Aunque el objetivo del trabajo
era hacer una implementacion paralela de ILVES para cadenas lineales con ramifica-
ciones lineales idénticas, se ha conseguido extender la implementaciéon, primero para
cadenas reales con ramificaciones lineales idénticas y por tltimo para cadenas reales

con ramificaciones reales idénticas, especificamente ramificaciones de lisina.

Primero se ha realizado un trabajo de investigacion sobre el estado del arte de la
dindamica molecular y la imposicién de ligaduras. También se han estudiado a fondo

proyectos anteriores realizados sobre ILVES, tanto sus documentos como su codigo.

Antes de comenzar la implementacion se ha estudiado y desarrollado el algoritmo
necesario para ejecutar ILVES de forma paralela para los tipos de molécula que se
tratan en este proyecto. Para paralelizar ILVES ha sido necesario usar el método del
complemento de Schur. Ademés, para que el compilador sea capaz de vectorizar los
distintos pasos del algoritmo, se ha tenido que aplicar una reorganizacion de datos a la
hora de construir el sistema de ecuaciones resultante de ILVES. Se ha tenido especial
cuidado en que la implementacion realizada en este proyecto sea lo mas reutilizable
posible, de manera que en futuros trabajos se tenga que reescribir la minima cantidad de
cédigo posible. También se ha realizado un anélisis de rendimiento de la implementacién,

identificando los cuellos de botella de la misma.

Tras realizar la implementacion paralela de ILVES, se han evaluado sus prestaciones.
Como ya se sabia, ILVES mejora mucho la convergencia de SHAKE, ademas la imple-
mentacion paralela de ILVES mejora en hasta 48 veces el rendimiento de SHAKE en
el sistema sobre el que se han ejecutado los experimentos. El impacto de vectorizar es

pequeno, debido a que la mayor parte del tiempo de ejecucion se dedica a ejecutar pasos
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de ILVES que no se pueden vectorizar. Por otro lado, el impacto de aplicar paralelismo
multinticleo es muy notorio. La implementacién paralela de ILVES es siempre mejor o
igual que la version secuencial, consiguiendo un speedup de hasta 8.78 para moléculas
grandes. También se ha comparado el rendimiento conseguido en la implementacién
del presente trabajo con implementaciones anteriores de ILVES. Se ha mejorado el
rendimiento conseguido anteriormente con una implementacion paralela de ILVES para
cadenas lineales sin ramificaciones, pese a que en este trabajo se tratan moléculas que

resultan en un sistema de ecuaciones mucho mas complejo.

La proxima fase del proyecto sera generalizar la implementacion para cadenas reales

con ramificaciones de cualquier tipo. El proyecto culminara con la integracién de ILVES
en GROMACS.

Se ha profundizado en temas de paralelismo, tanto vectorial como multinticleo,
matrices dispersas, desarrollo de cddigo para aplicaciones cientificas y computacién
de altas prestaciones (high performance computing, HPC). Ademas se ha hecho una
introduccién a nuevos campos de la fisica y las matematicas, como son la dinamica

molecular y la resolucion de grandes sistemas de ecuaciones.

Los resultados y alcance del trabajo han sido muy positivos, por lo que se espera
poder escribir una publicacién en una revista internacional ademas de poder integrar

muy pronto ILVES en GROMACS.
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Anexo A

Vectorizacion

La implementacién de ILVES presentada en este proyecto hace uso de paralelismo
vectorial. El paralelismo vectorial permite reducir el niimero de instrucciones ejecutadas

en un bucle sin dependencias entre iteraciones, por ejemplo el bucle de la Figura A.1.

for (int i = 0; i < 400; ++i) {
ali]l = b[i] + c[il;

Figura A.1: Bucle vectorizable.

En la versién escalar, para cada iteracién del bucle hacen falta al menos cuatro
instrucciones: cargar los operandos fuente en registros, operar con ellos y guardar
el resultado de nuevo en memoria. Usando extensiones vectoriales se puede operar
con registros vectoriales que almacenan mas de un dato, lo que reduce el niimero de
instrucciones necesarias. Se define como longitud vectorial al nimero de elementos que
se pueden almacenar en un registro vectorial. Para el caso de una longitud vectorial de
cuatro elementos, el nimero de iteraciones del bucle de la Figura A.1 se reduciria a 100,

ya que una sola instruccion vectorial opera con cuatro elementos de cada vector.

Como se ha nombrado anteriormente, vectorizar solo es posible si no existen depen-
dencias entre iteraciones del bucle. Por ejemplo, en el caso del bucle de la Figura A.2,
vectorizar seria incorrecto, ya que, como los datos se cargan de cuatro en cuatro, al
ejecutar la suma se estarfa cargando el dato de la iteracién i + 1 antes de que se guarde

el resultado de la iteracion 1.

65



for (int i = 0; i < 399; ++i) {
ali + 1] = b[i] + alil;

Figura A.2: Bucle no vectorizable.

En la Figura A.3 se muestran el analisis de dependencias de las instrucciones de
los dos bucles presentados. En el bucle vectorizable todas las dependencias son a
distancia cero, por lo que no existen dependencias entre iteraciones. En el bucle no
vectorizable existe una dependencia a distancia uno, por lo que existen dependencias

entre iteraciones.

STORE
a[i] = bli] + c[i]

STORE
a[i] = bfi] + cfi]

Figura A.3: Dependencias entre las instrucciones de la suma de vectores del bucle
vectorizable (izquierda) y del bucle no vectorizable (derecha).

Para que un bucle sea vectorizable de forma eficiente, los datos con los que se opera
deben estar contiguos en memoria. La mayoria de procesadores soportan instrucciones
vectoriales que operan con datos no contiguos en memoria, pero son mas lentas que si
accedieran a datos contiguos. De igual manera normalmente se soporta trabajar con
datos no alineados, pero es mas eficiente trabajar con datos alineados a la longitud

vectorial.
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Anexo B

False Sharing

En sistemas multiprocesador cada procesador tiene una o varias memorias cachés
locales que acceden a la memoria central del sistema. Los datos se traen de memoria
central a las cachés locales en bloques de datos, normalmente de 64 bytes. El hardware
se debe encargar de garantizar la coherencia entre varias cachés locales que acceden a
los mismos datos de la memoria central. El fenémeno de false sharing ocurre cuando
hilos de diferente procesador quieren modificar variables distintas que se encuentran en
el mismo bloque de memoria. El mecanismo de coherencia debe invalidar dicho bloque
en todos los procesadores que no hayan sido el primero en escribir, ocasionando fallos

de caché, lo que inherentemente provoca una disminucion del rendimiento.

Este fenémeno se puede ver ilustrado en la Figura B.1. Los hilos cero y uno quieren
modificar variables distintas (i y j) que se encuentran en el mismo bloque de memoria.
El bloque se carga en las cachés locales de ambos procesadores. Al modificarse al mismo
tiempo dos variables del mismo bloque de memoria solo se produce una de las dos
escrituras y se invalida el bloque en la caché del procesador que no ha conseguido

escribir, esto obliga a dicho procesador volver a traer el bloque de memoria principal.
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Hilo 0 Hilo 1

CPUO CPU 1
i++ l l JH+
Y Y
Blogue t [1] [ [ [il [ [ J||oawet [if] [ [Ji[] T[]
Caché local 0 Caché local 1
I—1 [—I
Bloque 1 | i j
Bloque 2
Bloque 3
Bloque 4
Memoria central

Figura B.1: Ilustracién de false sharing. El nicleo cero y uno quieren modificar cada
uno una variable que esta en el mismo bloque de memoria.

El programador puede evitar este fenémeno ubicando en distintos bloques de memoria
aquellas variables que son accedidas por distintos procesadores. Si no se trata, el false
sharing puede ocurrir incluso en bibliotecas dedicadas exclusivamente al paralelismo,

como pthread.h del lenguaje de programacién C.

Para demostrar el impacto en rendimiento del false sharing se ha realizado una
sencilla bateria de experimentos en C (Figura B.2). Estos experimentos han sido
lanzados en cuatro hilos, uno por nticleo, sobre un procesador Intel Core i7-3770K. El
tiempo de ejecucién de cada uno de ellos se ha medido mediante la biblioteca sys/time.h
de C. Los tests 1 y 3 fuerzan la aparicién de false sharing, mientras que los tests 2 y 4

lo evitan.

En la Tabla B.1 se puede ver el tiempo de ejecucion de cada experimento. Claramente
el false sharing es un fenémeno que reduce muy significativamente el rendimiento de

programas que se ejecutan sobre varios procesadores.
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#define REP 100000000
#define NUM_THREADS 4
#define ARRAY_LEN NUM_THREADS * MEM_BLOCK_SIZE

unsigned char test_array[ARRAY_LEN];
pthread_mutex_t mutex_array[ARRAY_LEN];

void testl(int thread_num) {
for (int 1 = 0; i < REP; i++)
test_array[thread_num] += 1;
}
void test2(int thread_num) {
for (int i = 0; i < REP; i++)
test_array[thread_num * MEM_BLOCK_SIZE] += 1;
}
void test3(int thread_num) {
for (unsigned int i = 0; i < REP; i++) {
pthread_mutex_lock(&mutex_array[thread_num]);
pthread_mutex_unlock(&mutex_array[thread_num]);

}
void test4(int thread_num) {
for (unsigned int i = 0; i < REP; i++) {
pthread_mutex_lock(&mutex_array[thread_num * MEM_BLOCK_SIZE]) ;
pthread_mutex_unlock(&mutex_array[thread_num * MEM_BLOCK_SIZE]);

Figura B.2: Experimentos para medir el impacto en rendimiento del false sharing.
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Experimento | Tiempo de ejecucion (s)
testl 1.48 s
test2 0.19 s
test3 13.34 s
test4 1.99 s

Tabla B.1: Resultados de los experimentos para medir el impacto en rendimiento del
false sharing.
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Anexo C

Cdédigo

El c6digo del proyecto se puede encontrar en la plataforma GitHub [14]. El médulo
src/ilves.{c, h} contiene la implementacion paralela de ILVES desarrollada en este

trabajo.
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