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Abstract

Molecular Dynamics (MD) is a powerful tool used to study the properties of molecular systems and their
interactions. MD simulations are computdional intensive that requires run on parallel architectures in order to
produce results in reasonable time. Because of their dynamic nature, the processors workload change along the
simulation. In order to minimize the execution time, the processorworkloads need to be reassigned. Recent research
has dhowed that the Generalized Dimension Exchange algorithm improves the total execution time of MD
simulation distributing molecules uniformly between processors. Nevertheless, processors can consume different
amount of time to execute the balanced workload. In this work, we present a different approach to distribute the
workload between the processors based on the execution time.  The experiments performed show that the total
execution time of the simulation is reduced.

Keywords. Dynamic Load Balancing, Distributed Load Balancing, Parallel Applications, Short Range Molecular
Dynamics.

Resumen

Dinamica Molecular (DM) es una herramienta de gran utilidad para el estudio de las propiedades de los sistemas
moleculares y de sus interacciones. Es una aplicacion de computo intensivo que requiere ser ejecutada en

arquitecturas paralelas para producir resultados en tiempos razonables. Debido a su naturaleza dinamica, la carga de
trabgjo de los procesadores cambia a 1o largo de la simulacién. Por lo tanto, para lograr minimizar el tiempo de
gjecucion es necesario redistribuir la carga entre los procesadores. | nvestigaci ones recientes han mostrado que el uso
del agoritmo Generalized Dimension Exchange mejora el tiempo total de gjecucion de DM distribuyendo la carga
uniformemente entre los procesadores. Sin embargo, los procesadores pueden consumir cantidades de tiempo

diferentes para gjecutar la carga balanceada. En este trabajo presentamos una alternativa diferente para distribuir la
carga entre los procesadores basado en € tiempo de gecucion. Los experimentos realizados muestran que la
mejora logré reducir el tiempo de ejecucion de la simulacion de DM.

Palabras claves: Balance de Carga Dindmico, Balance de Carga Distribuido, Aplicaciones Parael as, Dinamica
Molecular de corto alcance.



1 INTRODUCCION
La simulacion de Dindmica Molecular (DM) es unatécnica de gran utilidad para el estudio de las propiedades de los
sistemas moleculares y de sus interacciones. Se utiliza para simular las propiedades de liquidos, sélidos [5],[6]. Es
una aplicacion de computo intensivo que requiere ser gjecutada en arquitecturas paralelas para producir resultados
en tiempos razonables.

La simulacion consiste en calcular la interaccion entre las moléculas de un sistema, afortunadamente las
interacciones son independientes y pueden ser calculadas en paralelo, pero generan serios problemas de balance de
carga. Inicialmente todos los procesadores tienen la misma cantidad de moléculas. A medida que avanza la
simulacion, las moléculas cambian de posicion y por lo tanto, la carga de trabajo de los procesadores se modifica. La
paralelizacion del algoritmo se vuelve ineficiente después de cierto tiempo. Para poder minimizar e tiempo de
gjecucion, es necesario mantener balanceada la carga de trabagjo de todos los procesadores que participan en la
simulacion.

En los dltimos afios se han desarrollado diversos algoritmos de balance de carga para distintas clases de aplicaciones
cientificas [9],[10],[11]. Las técnicas de balance de carga pueden ser clasificadas en estéticas y dindmicas. Un
algoritmo de balance de carga estético asigna la carga a los procesadores durante la compilacion. Esta técnica no
puede ser aplicada a los problemas de DM por su naturaleza dinamica. Los métodos de balance de carga dindmicos
distribuyen la carga durante la gjecucion basado en € comportamiento de la aplicacién. Uno de los métodos mas
populares de redistribucién de carga para problemas de DM es el método recursivo de biseccion geométrico [4],[7].
Sin embargo, este método requiere sincronizacion global y transferencia intensiva de datos entre los procesadores
gue resulta en una pobre escalabilidad y altos costos computacionales [9]. Existen técnicas centralizadas y
distribuidas para la toma de decisiores, y la migracion de la carga puede considerar €l dominio global de
procesadores 0 un dominio reducido como por ejemplo el conjunto de los vecinos mas cercanos.

Trabajos anteriores [2], [3], nos permitieron concluir que el método de balance de carga dindmico distribuido
conocido como Generalized Dimension Exchange (GDE) logra mejoras en el tiempo total de eecucion de la
simulacion de DM distribuyendo uniformemente el nimero de moléculas entre los procesadores. Sin embargo, se ha
observado que procesadores con igual nimero de moléculas consumen diferentes cantidades de tiempo en redlizar la
simulacién y en ocasiones la diferencia en tiempo es significativa. En este trabgjo se presentan mejoras al

balanceador basado en GDE que corrigen este comportamiento de los procesadores en nuestra aplicacion.

El trabajo se encuentra organizado de la siguiente manera. En la seccion 2, se describe en qué consiste la simulacion
de Dinamica Molecular. En la seccién 3, se presentan los componentes de un balanceador de carga genérico y las
decisiones especificas que se toman para resolver e problema planteado. Los experimentos realizados se muestran
en la seccion 4 y finalmente, la seccién 5 contiene las conclusiones.

2 SIMULACION DE DINAMICA MOLECULAR

Dindmica Molecular es una herramienta computacional usada para simular las propiedades de liquidos y solidos.
Cada una de las N moléculas en la simulacion es tratada como una masa puntual y las ecuaciones de Newton son
integradas para calcular su movimiento. Diversas técnicas han sido desarrolladas para paralelizar simulaciones de
DM de corto alcance. La que mejor se adapta a la aplicacion es la descomposicion espacial de Plimpton [8] en donde
cada procesador es responsable de simular una porcion del dominio del sistema. Para €llo, €l espacio de simulacion
es dividido en pequefias cajas de tres dimensiones y cada una de estas cajas es asignada a un procesador.

Durante la evolucion de la simulacion, las moléculas se mueven y pueden abandonar el espacio del procesador y
entrar en €l espacio de otro. Las moléculas son reasignadas a |os nuevos procesadores a medida que se desplazan por
el espacio de simulacion. Para poder calcular las fuerzas sobre las moléculas, es necesario que lo procesadores
conozcan las posiciones de las molécul as que se encuentran en los procesadores vecinos. El tamafio de las cagjas
asignadas a cada procesador dependera del nimero de moléculas y del nimero de procesadores que se usen en la
simulacion.

En el algoritmo de descomposicion espacia , cada procesador mantiene una lista con las moléculas asignadas y otra
con las moléculas que se encuentran en los procesadores vecinos y que estan dentro de un cierto alcance. Una
iteracion del algortimo incluye las siguientes actividades:
1. Construccién de la lista de moléculas que salieron del espacio del procesador y envio a sus
vecinos. A su vez, el procesador recibe la lista de moléculas que salieron de otros procesadores
y entraron a este espacio. Esto se lleva a cabo cada 20 iteraciones

2. Construccion de la lista de mdéculas vecinas
3. Célculo de lasfuerzas de las moléculas usando la lista de vecinos
4. Actualizacion de las posiciones de las moléculas



5. Comunicacién de las nuevas posiciones de las moléculas

El problema que surge con este tipo de paralelizacion es que la simulacion puede volverse ineficiente después de un
cierto tiempo, debido al desplazamiento de las moléculas. La ineficiencia puede ser corregida redistribuyendo la
carga entre los procesadores, i.e. aumentando o disminuyendo el espacio asignado a los procesadores.

3 BALANCE DE CARGA DINAMICO
El objetivo de los agoritmos de balance de carga es mantener la carga de trabgjo de los procesadores
aproximadamente igual. Para lograr este objetivo es importante identificar cuatro componentes que usuamente
conforman un balance de carga dinamico:

Regla de Medida de Carga. Los algoritmos de balance de carga dindmico se basan en informacion
relacionada con la carga de los procesadores. Tipicamente se caracteriza mediante un indice de carga que
suele ser un entero no negativo cuyo valor es cero si e procesador esta libre, y que toma valores mayores
gue cero a medida que el procesador tiene una carga mayor.

Regla de Intercambio de Informacion. Especifica € instante de tiempo en € cua se llevard a cabo la
recoleccion y el mantenimiento de lainformacion de la carga de trabajo de los distintos procesadores.

Regla de Inicio de Balance. Establece cuando se debe iniciar un proceso de balance de carga. La regla de
inicio deberia tomar en cuenta el costo de la operacion de balance versus el beneficio en cuanto a
rendimiento que se obtiene una vez realizado el balance.

Operacion de balance. Puede ser definida mediante tres reglas: regla de localizacion, regla de distribucion y
regla de seleccion. La regla de localizacion determina el grupo de procesadores o dominio de balance que
intervendrdn en la operacion de balance con respecto a un procesador dado. La regla de distribucion
determina como se redistribuye la carga entre los procesadores que se encuentran en el dominio de balance.
Laregla de seleccién determina la carga mas conveniente que sera migrada entre |os procesadores.

3.1 REGLA DE MEDIDA DE CARGA

La cantidad de trabajo que realiza un procesador esté en relacion directa con el nimero de moléculas que pertenecen
a su espacio de simulacion, es por ello que la medida natural de carga sea e nimero de moléculas que posee un
procesador. Esta medida de carga ha sido utilizada con buenos resultados en [2] y [3] pero ho considera los efectos
de la aglomeracion de moléculas en términos de cantidad de trabajo a realizar. El incremento en el nimero de
moléculas en un érea hace que e nimero de vecinos de las moléculas de esa zona crezca , aumentando
exponencialmente la cantidad de trabajo. Moléculas con un mayor nimero de vecinos ocasionan un mayor volumen
de trabajo. En este sentido, parece mas conveniente usar medidas de carga ligadas al tiempo. Dado que la simulacién
se hace a intervalos de 20 iteraciones, utilizaremos como medida de carga €l tiempo que el procesador sedemora en
gjecutar las Ultimas 20 iteraciones de la simulacion (Taga) dado € nimero de moléculas presentes en el espacio de
dicho proceso.

3.2 REGLA DE INTERCAMBIO DEINFORMACION
La carga de trabajo de los distintos procesadores sera reportada cada vez que la simulacion recalcula la lista de
mol écul as vecinas, es decir, cada 20 iteraciones.

3.3 REGLA DE INICIO DE BALANCE

La métrica usada para decidir si el sistema estd balanceado o no es el Coeficiente de Variacion (COV) de los
tiempos de eecuddn de las Ultimas 20 iteraciones de la simulacion. Esta métrica permite escoger € nivel de
desbalance en € cual serd activado la operacion propiamente dicha de balance de carga.  Cuando €l coeficiente de
variacion de los tiempos exceda el valor prefijado entonces se activara la operacion de balance.

3.4 O PERACION DE BALANCE

Para llevar a cabo la operacién de balance propiamente dicha, se escogido € método Generalized Dimension
Exchange (GDE) [11]. GDE permite calcular el flujo de carga que deber4 migrar entre los distintos nodos para
alcanzar un balance de carga. EIl método GDE puede ser clasificado como un agoritmo de balance de carga
deterministico y que sblo permite comunicaciones con |os vecinos. Cada procesador compara su carga con la de sus
vecings uno tras otro. En cada una de estas comparaciones, € procesador trata de igualar su carga con la de sus
vecinos. Esta operacion es repetida hasta que la informacion de la carga de trabajo se propaga hasta todos los nodos
de lared. En este punto surgen dos interrogantes: cuédnta carga de trabajo debe recibir o ceder un procesador y
cuantas veces se debe intercambiar la informacion para propagar la informacion hasta todos los nodos de la red.
Esto depender& de la topologia escogida. En nuestro caso se escogié una topologia tipo cadena El flujo de carga



entre dos procesadores vecinos serd igual a la cantidad de moléculas que debe migrar de forma tal que € tiempo
necesario para procesar la nueva carga sea aproximadamente igua en los dos procesadores involucrados. Este
proceso de intercambio y de igualacion de carga entre |os procesadores se repite  (diametro de la cadena/ 2) veces
[11].

El célculo del flujo de carga a migrar entre los distintos nodos puede ser descrito de la siguiente forma:
Sea

P; €l procesador i en donde se gjecutalaaplicacion (0= i = n-1)

Tacwa (P, )) Tiempo de gjecucién en el procesador i del j-ésimo grupo de 20 iteraciones

M(P;, j) Numero de moléculas asignadas a procesador i en € j-ésimo grupo de 20 iteraciones
Moléculas Numero total de moléculas

Lo que se desea es que en un intervalo cualquiera de iteraciones se cumpla que

Tactwal (Po+j) @ Tactwa (P1,j ) @-.. @Tacial Pt j )

De esta forma se garantiza que todos los nodos ejecuten de forma sincronizada y que finalizardn su ejecucién
aproximadamente al mismo tiempo. El problema que deseamos resolver puede reformularse de la siguiente forma
para € j-ésimo grupo de 20 iteraciones

Minimizar y= maximo { M(Po, j) * Tactual (Po, j-1) /M (Po, j-1) ,
M(Py, ) * Tactwal (P1,j-1) IM(Py, 1) ...,

M(Pr1, ) * Tacwar (Poa, -1) / M(Poa, j-1) }

Qjeto &
M(Po, J) +M (Pl, J) +..+ M(Pn—1, ]) =Moléculas

M(P,j)=0"i y M(P,, j) entero

donde Taqua (R, j-1) / M(P;, j-1) es un aproximado de lo que costd eecutar € grupo anterior de 20 iteraciones para
unamoléculaen e nodo P; .

Este problema puede ser resuelto usando GDE, en donde en cada iteracion m del algoritmo se resuelve el siguiente
problema:

Para dos nodos vecinos R y Py se deseaque
MR, ]) * Tactwa (P J-1) /M(R, j-1) = M(Py, j) * Tactua (P j-1) /M(Py j-1) 'y
M(R.}) + M(Px]) =M(R,j-1) + M(P }-1)

Al resolver estos sistemas de ecuaciones obtenemos la carga que deberia tener cada uno de los dos nodos para que €l
tiempo estimado de gjecucidn para €l siguiente grupo de 20 iteraciones sea aproximadamente igual. Este proceso se
repite para todos los vecinos. Este proceso corresponde a una iteracion del algoritmo GDE. Esto se repite un cierto
numero de veces que dependerd del didmetro de la topologia

Una vez obtenida la cantidad de carga que debe ser intercambiada entre los procesadores, es necesario migrar las
mol éculas que sean necesarias. Para migrar moléculas en la descomposicion espacial de DM, se redefine € espacio
asignado a cada procesador. Para ello, las moléculas de cada procesador son ordenadas de acuerdo a su distancia a
los bordes actuales del subespacio de simulacion. Una vez ordenadas las moléculas, se mueve el borde del espacio
de forma tal que queden fuera del espacio fisico del procesador y pasen a formar parte del espacio del procesador
VECino.

4. EXPERIMENTOSY RESULTADOS

El agoritmo fue probado sobre un patron de prueba que consiste de 32000 moléculas simuladas en un
paralelepipedo de tres dimensiones con condiciones periddicas de borde. Se basa en un modelo de Lennard-Jones
con densidad reducida r '=0.3 y temperatura reducida T '=0.8. Dado que esta sustancia es homogénea y no presenta
sgnificativos niveles de desbalance, se cambié periédicamente la temperatura de la misma para forzar ciertos



niveles de deshalance. Los experimentos se realizaron sobre un cluster de cuatro nodos duales Pentium 111 de 800
MHz con 512MB de memoria RAM conedados mediante una red Myrinet.

En la figura 1, se muestran los tiempos de gecucion de cada 20 iteraciones de la simulacion sin activacion del
balance de carga. A partir de la figura se observa que luego de la iteracion 12000 las moléculas comienzan a
concentrarse en el centro del paralelepipedo (nodos 1y 2), esto hace que los procesadores 1 y 2 demoren mas tiempo
que los procesadores 0 y 3 en cada iteracion de la simulacion.
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Figura 1. Tiempo de g ecucion de cada 20 iteraciones (Tactual) sin Balance de Carga

En la figura 2, se presenta el comportamiento de la sustancia cada 20 iteraciones cuando se aplica el balance de
carga. En este caso, €l balance de carga se activa cuando €l coeficiente de variacion de Tqua €sigual a 0.02.
Cuando  COV e bajo, € balanceador se activa ante pequefios desbalances en el tiempo de gecucion de los
procesadores. A partir de esta figura, podemos observar que 10s tiempos se reducen considerablemente en relacion a
lafigural, y que los distintos procesadores que intervienen presentan un comportamiento bastante similar.
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Figura 2. Tiempo de gjecucion de cada 20 iteraciones (T aa) coNn Balance de Carga activado con COV=0.02



En la figura 3, se muestra la variacion en el nUmero de moléculas presentes en cada procesador cuando se aplica €l
balance de carga. Podemos observar que alin cuando la variacion entre los tiempos de gecucion de |los procesadores
es muy baja (se mantiene un balance con un COV=0.02 en tiempo), hay una variacion ata en cuanto a nimero de
mol éculas (momentos en |os que un proceso tiene alrededor de 7000 moléculas mientras otro tiene unas 9000).

Moléculas

SEEEEFFFSS

Figura 3. Numero de moléculas por procesador con Balance de Carga activado con COV=0.02

La Figura 4 muestra para diferentes margenes de tolerancia al desbalance, la diferencia en tiempo de gecucion
cuando €l balanceador utiliza las medidas de carga basadas en moléculas y en tiempo. La medida de carga basada en
tiempo permite mejoras de hasta 6.5% sobre la basada en cantidad de moléculas. La esmgencia del COV més
apropiado depende de la cantidad de overhead que puede generar una migracion de moléculas en un instante dado
delasimulacion y laganancia estimada al lograr el balance del sistema[3].
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Figura 4 Comparacion de tiempos de ejecucion para medidas de carga basadas en moléculasy tiempo



La Tabla 1 muestra el tiempo total de gjecucion y el porcentaje de disminucion de tiempo obtenidos para distintos
experimentos llevados a cabo variando el nivel de activacion del balance. La disminucion en el tiempo esté entre
32 por ciento y 43 por ciento. Cuando € balance se activa con COV igua a 0.02, se esta incurriendo en un mayor
overhead debido a la constante migracién de moléculas de un subespacio de simulacién a otro. Cuando se activa con
COV igual a 0.08, se permite un mayor desbalance por mayor cantidad de tiempo pero aln asi se obtiene una
disminucién considerable en €l tiempo total de €cucion.

Balanceador utiliza medida de carga basada en tiempo

Tiempo Total 10709.77 9752.77 9777.82 10174.38 11518.74

% disminucion 37.47 43.05 42.91 40.59 32.74

Tabla 1. Tiempo total de gjecucion y porcentajede disminucion de los tiempos

5 CONCLUSIONES

Aplicaciones dinamicas de comp uto intensivo como DM, requieren la migracion de datos de un proceso a otro con
miras a garantizar que todos |os procesadores tengan una cantidad de trabajo equivalente. Cuando esta migracién se
logra de manera adecuada, se minimiza el tiempo de gecucion de la aplicacion. En DM la cantidad de trabajo a
realizar por cada procesador esta directamente relacionada con €l nimero de moléculas que tiene en su espacio de
simulacion. Por tanto, lograr que todos los procesadores mantengan aproximadamente el mismo nimero de
mol éculas, corrige las grandes discrepancias de tiempo que se originan de la natural reagrupacion de las moléculas
durante la simulacién. Sin embargo, € tiempo total de gecucion no es optimo. Nuestro trabajo logré optimizar el
tiempo de gecucion utilizando una medida de carga relacionada con el tiempo de gjecucion de un fragmento de
gjecucion en el procesador en particular.

Actualmente nuestros esfuerzos estdn dirigidos en la aplicacion del balance de carga basado en tiempos sobre
arquitecturas heterogéneas y en el gjuste de laregla de inicio de balance de carga.
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