Kapitel 3

Effizienzvergleich

In diesemKapitel stelleich die Vor- und Nachteileder Verlet- und der Zellenlistegenauerar. Dazu
habeich den Speicherplatzbedarfnd die berbtigte Rechenzeibei verschiedeneMolekulardynamik-
laufen(MD-L aufe)von Wassermoleldenin Wirfeln mit periodischerRandbedingungebestimmt.Die
Rechnungehabeich aufderSGI-ChallengelerZedatmit achtMIPS R8000Prozessoremit einerTakt-
ratevon 75MHz durchgeiihrt. Esliefen wahrendmeinerRechnungeizwischensechsund zehnandere
CPU-undspeicheraufwendigerozessandiesenRechnerndie aberauf die Messungderaufgavende-
ten CPU-Zeit nur einengeringenEinflul hatten.Die Bestimmungder Wechselirkungspaardir die
nichtbindenderenegietermeiiberdie Verletlistewird mit demCHARMM-Programmverwirklicht. Die
Zellenlistehabeich weiterentwiclelt undalsBestandteitlesin unsereArbeitsgruppeentwiclkeltenMD-
Programmpadtsin C programmiertdasan CHARMM angelehnist. Zur Untersuchungler Einflisse
der Atomzahlund des Abschneideradius, habeich die MD-L aufe mit Wirfeln der Kantenngen
30A, 40A und50A — diesentspricht904,2014und 4153Wassermoleldenin denWiirfeln— und vier
bzw funf verschiedeneRadienryts enegieminimiert,danniibereinenZeitraumvon 20psvon 0K auf
300K aufgeheiztund danniiber80ps equilibriert, um die MD-L aufe unterfiir Computersimulationen
derMolekulardynamiktypischenBedingungerdurchzutihren.

3.1 Verletliste

Bei derBestimmungderWechselirkungspartnefir die nichtbindenderEnegietermeiiberdie Verlet-
listeistfur die kiirzesteRechenzeieineginstigeKombinationauseinemmaoglichstseltenerAuffrischen
derListe,d.h. groReZeitintenalle typgate undeinemmaglichstkleinenReserwir zufinden.Dasbei MD-
Simulationentbliche Intenall Nypdate betiagt funf bis zehnZeitschritte.Ich habehier ein Auffrischen
der Verletlistevon ein bis dreizehnZeitschrittedurchprobiert.Zur Bestimmungder korrektenGroRRe
desReserwoirs fur jedesvorgegebenentenall habeich die Enegie desmolekularenSystemsur das
kleine System(30A Box) undeinemRadiusrof s von 12A nachetwa tausendZeitschrittermit derEner
gie desselbemolekularenSystemsachder gleichenAnzahlvon Schrittenbei einemintenall Nypgate
von einemSchrittund einemReserwir von 0.7A, d.h. einemGesamtradiuson 12.7A verglichen.Die
switch-Funktion(sieheGleichung(2.22))wird gruppenweisangevandt,d. h. eswerdenjeweils mehrere
Atome (z.B. einerfunktionellenGruppe)zusammengefit,so dal3derenGesamtladungaheNull liegt.
Die Wassermolekle bilden dabeijeweils eine eigeneGruppe.Dadurchist allerdingsauchbei einem
Intenall Nypgate VON einemSchrittein kleinesResereir notwendig.Testaufe mit tausendZeitschritten
habermit demsobestimmterReserwvir geringeAbweichungenm Enegieverlaufergebendie unterei-
nemProzentiegen,unddahervon mir alsakzeptabeangenommemwerden Diesmul3allerdingsimmer
alsmoglicheFehlerquelldei MD-L aufenmit CHARMM beachtetverden.Testhufemit dengrofReren
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Systemerund anderemAbschneideradien,s s habenahnlicheAbweichungerergeben Diesebestehen-
dengeringenAbweichungersindallerdingsschonsohoch,daflleswahrscheinlichnnerhalbdertausend
Zeitschrittezu Ausfallen in der Verletlistegekommenist, da Rundungsunterschiediurch eine ande-
re Reihenfolgeder arithmetischerOperationereur Berechnungler einzelnenEnegietermenochweit
geringeriegenmifdten.

Bei dem CHARMM-Dynamik-Programmpait gibt es Kontrollmechanismendie die Konsistenzder
verschiedeneBeitintenalle undAuffrischfrequenzefiberpiifenundunterUmstnderkorrigieren.Dies
wird notwendig,wenndie Gesamtzahtler SchritteeinesMD-Laufeskein ganzzahlige¥ielfachesder
Schrittezwischenden UpdatesN,pgate ist. Dadurchhabeich nicht fur alle Intenvalle Nypgate €xakt die
gleichenSchrittzahlererreicherkonnendain derKontrollenur jeweils die ganzzahligeielfachender
SchrittzahINypgate als Schrittzahlfiir die Simulationshngezugelassemerden.n Tabellel im Anhang
C sinddie SchrittzahlerNypgate Und die Grol3endersichdarausemgebenderReservirgrofien(Res.)und
Simulationsschrittzahlefur die MD-L aufeangegeben.
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Abbh. 3.1 Rechenzeiterpro Dynamikschrittin Sekundenaufgetrageriiber den Intenalllangen
Nupdate fUr das Auffrischender Verletliste bei einem Systemmit 904 Wassermoleklen in ei-

nem Wiurfel der Kantenngevon 30A mit periodischenRandbedingungebei verschiedenen
Abschneideradiem,ss von 8A (untersterGraph) bis 14A (obersterGraph),die in Abstanden
von2A variiertwurden.(Die GrolsederReserwire ist der Tabellel im AnhangC zuentnehmen.)

Werdendie Rechenzeitefiberder Anzahlder Dynamikschritteaufgetragenso ergebendie Mel3punkte
eineGeradegderenSteigungm die mittlere Rechenzeipro Dynamikschrittangibtund derenOrdinaten-
abschnitlyy die Rechenzeitur die Initialisierung—wie z. B. dasEinleserderParameteundKoordinaten
der Atome —. Die Wertefir die Steigungm und den Ordinatenabschnitfy sind mit der Methodeder
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Abb. 3.2 Rechenzeitempro Dynamikschrittin Sekundenaufgetrageriiber den Intenalllangen
Nupdate flr dasAuffrischender Verletliste bei einem Systemmit 2014 Wassermoleklen in ei-
nemWaurfel derKanteningevon 40A mit periodischerRandbedingungelmei verschiedeneAb-
schneideradienys; von 8A (untersterGraph)bis 16A (obersterGraph),die in Abstndenvon
2 A variiertwurden.

In den Abbildungen3.1, 3.2 und 3.3 sind die Rechenzeitepro Dynamikschrittiiber den Langender

IntenalllangenN,pdate aufgetragenEsist gut zu erkennenwie starkder Einflul deshaufigenErstellens
der Verletliste auf die berbtigte Rechenzeiist. Jenseitiner Intenalllangevon zehn Schrittenfangt
langsamnein Anstieg derRechenzeiin,dadanndasReserwir sogro3genvahltwerdenmuf3,dafdvon zu

vielen Atompaarerdererrechnetébstandoberhalbder Abschneideradienys ¢ liegt.
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Verletliste — Kantenlange 50 A

40 T T T T T T
E L a
S 30 F .
()]
=
=
(U - -
c
>
o
o 20} .
o
T
S - i
2
O 10t i
0 4 8 12

Intervallange [# der Schritte]

Abbh. 3.3: Rechenzeiterpro Dynamikschrittin Sekundenaufgetrageriiber den Intenalllangen
Nupdate flr dasAuffrischender Verletliste bei einem Systemmit 4153 Wassermolelklen in ei-
nemW(urfel derKantenbngevon 50A mit periodischerRandbedingungelnei verschiedeneAb-
schneideradienyts von 8A (untersterGraph)bis 16A (obersterGraph),die in Abstandenvon
2 A variiertwurden.

DieseRechenzeitefiir denGesamtauf@ndeinesDynamikschrittekonnenauf drei Aufgabenbereiche
verteiltwerden:

1. AufstellenderVerletliste
2. Enegieberechnungnit derenAbleitung

3. BerechnunglesDynamikschrittegur jedesAtom undweitereprogrammintern®ynamikwerwal-
tung,wie z.B. Neuzuordnungler Atomkoordinaten

Die Rechenzeiteritir dendritten Teil sind wedervon der Wahl der Langedesintenalls Nypgate NOCh
vom Abschneideradiusys ¢ abhangig,sondernsind fiir jedesder drei Systemgbl3enjeweils eine mini-

male Zeitkonstantedie im wesentlicherauchunablangugvon der Wahl der Enegiefunktion und der
Nachbarlistast. Die weitereUntersuchundeschankt sich deshalbauf die erstenbeidenAnteile. Die

Rechenzeifur dasAufstellen der Verletlisteist nur von der Systemgdl3e und dem Wert des Radius
loff+res abbaingig, da fir die AtompaareinnerhalbdiesesGesamtbereichson Abschneideradiusind
Reserovir noch einiger Verwaltungsaufwnd als Vorbereitungfiir die Berechnungler Enegiefunktion
betriebenwerdenmuf3. Sowird z.B. nicht fur jedesAtompaay fur dasder Abstandgeringerals der
Abschneideradiugys ¢ ist, auchdie Coulombenggie bestimmit.
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Abb. 3.4 Rechenzeiterfilir jedesAufstellen der Verletlistein Sekunderaufgetrageriiber dem
Abschneideradiusinschlief3lichReserwir fur die drei Systemgdl3en.

In Abbildung 3.4 sinddie Rechenzeitefiir dasAufstellender VerletlisteliberdemRadiusr of f 1 res auf-
getragenEs ist deutlich zu erkennen,wie die Rechenzeitemurch den hbherenVerwaltungsaufwnd
nachder Bestimmungder Abstandeder Atompaaremit dem Radiusr ¢ 1 1res ansteigt.Dies wird aller
dingszugunstemroRereiReservire ausgglichen,dadie Verletlistenicht beijedemDynamikschritineu
aufgestellwerdenmul.

Die Rechenzeitdie fur die Bestimmungder Enegie berbtigt wird, hangtvon der Gro3edesReserwirs
und dem Abschneideradiuab, da fir alle AtompaareinnerhalbdesRadiusryf . res der Abstandund
fur alle AtompaareinnerhalbdesRadiusrqss der Wert der nichtbindendeiWechsekirkungsenegien
bestimmtwerdenmul.
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Verletliste — Kantenlange 30 A
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Abb. 3.5 Rechenzeitepro Enegieberechnungn Sekunderaufgetrageriiberdenintenallangen
Nupdate fur das Auffrischen der Verletliste bei einem Systemmit 904 Wassermolellen in
einemWdrfel der Kantenhngevon 30A mit periodischerRandbedingungehei verschiedenen
Abschneideradieryt; von8A (untersteiGraph)bis 14A (obersteiGraph)in Abstandervon 2 A.
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Abb. 3.6. Rechenzeitepro Enegieberechnungn Sekunderaufgetrageriiberdenintenallangen
Nupdate flr dasAuffrischender Verletliste bei einem Systemmit 2014 Wassermolelklen in ei-
nemWiirfel derKantenkngevon 40A mit periodischerRandbedingungebeiverschiedeneAb-
schneideradien,st von 8A (untersteiGraph)bis 16A (obersteiGraph)in Abstandenvon 2A.
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Verletliste — Kantenléange 50 A
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Abb. 3.7. Rechenzeitepro Enegieberechnungn Sekunderaufgetrageriiberdenintenallangen
Nupdate flr dasAuffrischender Verletliste bei einem Systemmit 4153 Wassermoleklen in ei-
nemWaurfel derKanteningevon 50A mit periodischerRandbedingungelmei verschiedeneAb-
schneideradieny; von8A (untersteiGraph)bis 16A (obersteiGraph)in Abstandenvon 2A.

Die Abbildungen3.5 bis 3.7 zeigendie Rechenzeitefiir die Bestimmungder Enegie. Die Einbriiche

bzw, Spitzenin denVerlaufender Graphensind wahrscheinlichdurchgiinstigeredzw. unginstigeres
AusnutzerdesSpeicherplatzesntstandenAbgesehemavon zeigendie Grapherein leichtesAnsteigen
mit der Erhdhungder Reserwirs — durch die Zunahmean Abstanden,die zu berechnersind — und

einegroRereZunahmeder Rechenzeitnit groRerenAbschneideradierdahier derHauptaufvandin der

BerechnunglernichtbindenderEnegietermemit derhohenZahlan Rechenschrittesteigt.

3.2 Zellenliste

Die Rechenzeitdaudyei der Berechnungler nichtbindendeiWechselirkungseneagieteme hangthier
von der Einteilungin Zellenah Fur die Langererhaltnissevon KantenngedesWirfels ay und Ab-
schneideradiugys gilt:

20t < aw, (3.3)

damitkein Atom einandereg\tom sowvohl direktalsauchiiberdie periodischeriRandbedingungesieht.
Die KantenbngedesWiirfelswird in Nz Teile eingeteilt,damitemibt sichfir die Kantenhngeeinerein-
zelnenZelle az = fracayNz. Um die Bestimmungder Wechselirkungspartneauf die Zellenpaarezu
beschanlken, habeich die KantenBingeaz einerZelle etwaseingeschinkt. Es gilt fiir ungeradeZellen-
zahlen:

2rofft+az < aw (3.4)
pro Wirfelkantebzw:.

2ot +az) < aw (3.5)
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fur geradeZellenzahlpro Kante.Diesegrol3ereEinsch&nkungbei geradeiZellenzahlgreift abernur bei

demkleinen Systemmit 30A Kantenlngeund hat auf die Bestimmungder Rechenzeitemer beiden
groRerenSystemekeinenEinfluf3. Mit diesenEinschankungenrerhalteich bei allen Zellenpaarerder

ZellenlisteeineeindeutigeZzuordnungjn welcherRichtungAtompaardan denselbeZellenmiteinander
wechselirken, ob direkt oderiiberdie periodischerRandbedingungenyie in Abbildung 3.8 verdeut-
licht.
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az az
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Abb. 3.8: Skizzezur ZuordnungderWechselirkung auf direktemWeg oderiiberdie periodischen
Randbedingungehei ungeradeZellenzahINz; = 5 (a) und bei geraderZellenzahINz = 6 (b).
Dabeisindjeweils die rechtenund linken Randerzu identifizieren,so daRpraktischein Zylinder
gebildetundry¢¢ wie abgebildetiberdenRandfortgesetzivird.

In Abbildung3.8sindin zwei Beispielendie Unterschieddei gerademundungeradeZellenzahldage-
stellt. In Teil (a) ist eineEinteilungeinerKantedesWirfelsin funf Zellen gevahit. DieseWahl ist bei
demvorgegebenerbschneideradiusys; fein genug,dadie beidenBereiche die vom Abschneidera-
diusabgedeckiverden,durcheineZelleinteilungvoneinandegetrenntsind. In Teil (b) ist einefeinere
Einteilungmit sech=Zellen pro Wiirfelkantegewahlt. Trotz der engererZelleinteilunggibt eshier ein
Zellenpaarin demein Teil derAtomedirektundein andereiTeil derAtomeuberdie periodischerRand-
bedingungemvechselirkenkdnnendadie Gleichung(3.5) nichterfullt ist unddadurchkeineTrennung
vorliegt.

EineweitereuntereGrenzefir die ZahlderZellenhabeich eingefihrt, um die Entscheidungu vermei-
den,ob fir zwei Atome, die innerhalbderselberzelle liegen, die Wechselirkungsenegie der Atome
berechnetird odernicht. Damit gilt:

foft > V3az. (3.6)

Also ist gesichertdalRder Abstandaller AtomeinnerhalbeinerZelle kleiner als der Abschneideradius
roff ist. Diesist nurrelevantfir sehrgrof3eZellen.

Fur die MD-L aufe habeich — wie obeneingefihrt — Wirfel genommenDiesehabeich in allen drei
Raumrichtungefeweilsin die gleicheAnzahlvon Zelleneingeteilt.

In Abbildung 3.9 sind die Rechenzeitepro Dynamikschrittiiberdie Zelleningefur einenWirfel mit
einer Kantenhngevon 30A aufgetragenWegender Einschankungin der moglichenZellenzahl,die
sichausGleichung(3.4) emgibt, hort der Graphfiir denAbschneideradius,st =14.0A schonbei einer
Zellenkngevon az=2.0A auf. DasEndederandererdrei Grapheremibt sichausder Gleichung(3.6).
Durchdie Nebenbedingungewird nur bei demAbschneideradiusy;; =12.0A dasOptimumder Zel-
lenlangetiberschrittengsliegt bei diesenSimulationsbedingungebei 4.3A Zellenkange,damitliegen
durchschnittlich2.6 Wassermolelde in einerZelle. Die Rechenzeitefilr die Einteilungenab3.3,& Zel-
lenlange— dasentsprichtim Mittel 1.2 Wassermolelile in einerZelle — liegenwenigeralszehnProzent
datiber Bei Einteilungenmit geringereriZelleniange,d. h. deutlichwenigerals ein Wassermolel pro
Zelle steigtdie Rechenzeitapidean.
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Abb. 3.9 Rechenzeitepro Dynamikschritiin Sekunderaufgetrageriiberder Zellenngefir das
Modell Zellenlistebei einerKantenngevon 30A mit verschiedeneAbschneideradienys; von
8A (untersteiGraph)bis 14 A (obersteiGraph)in Abstandervon 2 A.
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Abb. 3.10 Rechenzeitepro Dynamikschritin SekunderaufgetragetiiberderZellenngefir das
Modell Zellenlistebei einerKantenngevon 40A mit verschiedeneAbschneideradienys; von
8A (untersteiGraph)bis 16 A (obersteiGraph)in Abstandernvon 2 A.



52 KAPITEL 3. EFFIZIENZVERGLEICH

Die Abbildung 3.10zeigt die Rechenzeitepro Dynamikschrittfur die MD-SimulationendesWurfels
mit einer Kanteninge von 40A. Die optimale Einteilung liegt hier bei einer Zellennge zwischen
5.7A und 5.0A. DieseEinteilung somt fiir eine mittlere Anzahl von 5.9 oder 3.9 Wassermolekien

pro Zelle. Eine Zelleneinteilung,die zu einer mittleren Zellbelegung von 1.2 Wassermolellen fuhrt
(3.3A Zelleninge) bildet auchhier wiederdie Grenzedatfur, unterhalbder die Rechenzeitestarkan-
steigen.

Werdendie Rechenzeiteriir die Bestimmungder Abstandeund der Auswertungder Enegiefunkti-

on bzw. dem Abarbeitender Zellenlistemit der Bestimmung,ob die Zellenpaaredirekt oder iberdie

periodischerRandbedingungewechselirken, betrachtetso schneidersich beide Graphenbei einer
ZeIIenrangezwischenZ.O,& und 2.2A. Damit wird also,wennim Durchschnittjede dritte odervierte
Zelle mit einemWassermolelid besetztist, fur die Zellerverwaltung genauseiel Rechenzeiberitigt,

wie fur die Auswertungder Enegiefunktion.
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Abb. 3.11 Rechenzeitepro Dynamikschritin SekunderaufgetragetiiberderZelleningefir das
Modell Zellenlistebei einerKanteningevon 50A mit verschiedeneAbschneideradienys; von
8 A (untersteiGraph)bis 16 A (obersteiGraph)in Abstandernvon 2 A.

In Abbildung 3.11ist der Verlaufder Rechenzeitein Abhangigleit von der Anzahlder Zellenfir die
MD-SimulationeneinesWurfelsmit einerKanteningevon 50A dagestellt.Die optimalenEinteilungen
liegenfir dieseSystemezwischereinermittlerenAnzahlvon 5.7 bis 19.2Wassermolelien pro Zelle.
DasOptimumder Anzahlvon Wassermolelden pro Zelle steigtmit der Systemgbl3e,dader Aufwand,
derdurchdie grof3ereZahl von Zellenentstehtzunimmtund soder Algorithmuserstbei einerhdheren
Zahlvon Molekullenpro Zelle greift. Dennfiir jedesauftretendeellenpaamul3fir die Berechnungler
nichtbindenderenegietermedie Wechsekirkungsrichtug bestimmtwerden,d. h. esmuf3entschieden
werden,ob die Enegietermeder Molekille in denZellendirekt oderiiberdie periodischerRandbedin-
gungenberechnetverden.Da fir dieseBestimmungein Abstandberechnewverdenmuf3, wird diese
Abfrageerstvon derWirkung aufimmer mehrAtompaarekompensiert.
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3.3 Vergleich

Die Abbildung 3.12vemgleichtdie Rechenzeitepro Dynamikschrittfur die MD-Simulationenmit Ver-
letliste und mit Zellenlistein Abhangigleit von der Anzahlder GruppenZwar liegendie Rechenzeiten
fur die Zellenlistein der Regel oberhalbder mit Verletliste jedochzeigensie einengeringererAnstiey
mit zunehmendeBystemgdlRe,d. h. wachsendeAnzahl der Gruppen Also zahltessichausbeiwach-
senderbystemgblRenauf die Zellenlistean Stelleder Verletlistezuriickzugreifen.
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Abb. 3.12 Rechenzeitergleich fur Verletlisteund Zellenliste:Es ist die Zeit pro Dynamikschritt
in Sekunderuberder Anzahl der Gruppenaufgetragenks bedeutergleicheFarbengleiche Ab-

schneideradienys ¢ beginnendbei Cyanfir rqis = 16A bis Griin fur loff = 8A. Mit x sinddie

GrapherderZellenlistegekennzeichnetind mit + die der Verletliste.

n n?

nlog,n

10 | 1.0x10? 2.3x10
100 | 1.0%10* 6.6% 107
1000 | 1.0x1C° 1.0%10%

10000| 1.0x10® 1.3%1C°

Tab. 3.1: Vergleichvon n? undnlog,n in Abhangigleit von der SystemgdRen.

DerflachereAnstieg derRechenzeitemit der SystemgdRebeifestemAbschneideradiufir die Zellen-
liste gegeriiber der Verletlistelegt nahe,dakim Vergleich zum Aufwand O(n?) bei der Verletlistemit
derSystemgbRen firr die ZellenlisteO(nlog,n) gilt. Die kleine Tabelle3.1 zeigtdasVerhaltervonn? in
Vemleichmit nlog,n in Abhangigleit von n. Beim AufstellenderVerletlisteist esnotig die fur Dreiecks-
operationertypischen(fiiri € [1,n— 1] durchlaufedasintenall [i,n]) y1~1v arithmetischet®perationen
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durchzutihren,d. h. fir die Zeit pro DynamikschrittT(n) gilt:
T(n= cl=Ue=2 _o(n?) : (3.7)

Dadurch,dal3die Verletlistenicht bei jedem Schritt aufgefrischtwerdenmuf3, wird zwar die System-
konstanteC herabgesetzjedochbleibt dasgrundsitzlich entscheidend®(n?) fiir groRen ausschlag-
gebendBei der Zellenlisteist fir den Rechenzeitaufand maf3geblicheine Suchelibereine Liste der
L angen?. Da Suchalgorithmemekursi nachder Methodedivide and conquer ablaufend.h.Rechenzei-
tenT (n) = O(n?) auf T (n) = O(nlog,n) reduzierer(vgl. z. B. schnelleFourier Transformatiorbei Press
1988),kannfur die Rechenzeizur Zellenlistevon O(nlog,n) ausggangenwverden.

Gilt fur die Rechenzeitler Verletliste T (n) = C;n? mit einerVerfahrensknstanta C;, sogelte T(n) =
Conlog,n fiir die Zellenlistemit einerVerfahrenskstanterCs. In derRegel wird die Beschleunigungler
Rechenzeimit wachsendem durcheinehdhereVerfahrensknstantesingekauft, alsomeistC, > C;.
Bei C, = 10C; ziehtdasbeschleunigtd/erfahrenerstfir n >> 100, d. h. mindesten$00 Gruppen;bei
Cy = 100C; erstabn zwischerb000und10000GruppenDie Abbildung3.12legt einenFaktorzwischen
10und100far C, undC; in Abhangigleit vom Abschneideradiusahe.
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Abh. 3.13 Belegter Speicherplatin Megabytefur die Hauptrechenze#ufgetrageriiberder An-
zahlder GruppenBei der Zellenlisteist dieserfur alle Abschneideradienys ¢ gleich (schwarzer
Graph).

Zusatzlich zeigt Abbildung 3.13,dal3der Speicherplatzbedalfei der Zellenlisteweit unterhalbdessen
fur die Verletlisteliegt. Fernerist es bei Benutzungder Verletliste nie ganz sicher ob dasReserwir
gro3genugist; fur die Zellenlistegibt eskeinederartigeriJnsicherheiteninsgesambirgt die Zellenliste
Vorteilegegeriiberder Verletliste,vor allemmit zunehmendebystemgolle.

17.B. kommtdie schnelleFourier Transformatiorerstabn = 100zum Tragen,vgl. Press1988.
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