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Uvod

Modely, které jsou zkoumany v tlohach molekularni dynamiky, obsahuji stale vétsi a vétsi
mnozstvi jednotlivych atomt a dnes se jiz stava pomérné béznym, ze takovéto modely do-
sahuji mohutnosti fadové stovek miliontd. Numerické simulace na takovychto modelech by
byly nemyslitelné bez masivniho nasazeni tzv. clustert a jejich programovani s vyuzitim
neékteré z paralelnich programovacich technik, jakou je kuptikladu MPI - Message Passing
Inerface. Nedilnou soucésti vyhodnoceni téchto simulaci je vizualizace dosazenych vysledki,
ktera sama osobé predstavuje rovnéz ne zcela jednoduchy technicky problém. Prvni zkuse-
nosti z 3D simulaci metodou molekularni dynamiky byly ziskany v a-zeleze [1] a v systému
Fe-Cu [2]. Tento pfispévek prezentuje nékteré vysledky z této oblasti, ziskané klasickym a
paralelnim programovanim.

Struény popis problému

Méame bce krystal o néjakém ,rozumném®, dostatecné velkém poctu atomt zeleza s primeési
meédi. Vazby mezi jednotlivymi atomy jsou popsany vice¢asticovym meziatomovym potenci-
alem pfevzatym z [3]. Podivame-li se podrobnéji na nize uvedené funkce (1), které zminény
potencial definuji, zjistime, ze existuje jistd maximalni vzdalenost, za kterou jsou vSechny
tyto funkce rovny nule a kazdy atom je tudiz zpravidla ovliviiovan pouze svymi nejblizsimi 14
sousedy. ,,Prostorova“ derivace tohoto potencidlu udava silu, ktera ptisobi na jeden kazdy
atom v daném ¢asovém okamziku [4]. Tyto sily vstupuji do soustavy pohybovych rovnic,
které jsou FeSeny metodou centralnich diferenci [5] a udévaji tak polohu jednoho kazdého
atomu v nasledujicim casovém kroku. Velmi zhruba je mozno cely model ptirovnat k sou-
ysoustava pruzin“ neni v ¢ase konstantni, ale v pribéhu vypoctu mohou nékteré ,pruziny”
zanikat anebo naopak nové vznikat podle toho, jak se navzajem prislusné ,kulicky“ vzdaluji
a nebo priblizuji. Proto je potieba, aby simulacni program byl jesté navic vybaven néjakym
efektivnim mechanismem, ktery umoznuje rychlé prohledavani okoli jednoho kazdého atomu

[6].
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Vicedasticovy potencial

V souladu s [3] definujme celkovou potenciélni energii F soustavy N atomi vyrazy:
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ri; je vzdalenost mezi i-tym a j-tym atomem, ay, 1y, A, Ri, Bo, Bi, Ba, Bs, c, di, 21,
xo jsou tabelované konstanty, které jsou dany ve tfech kolekcich v zavislosti na typu vazby
mezi i-tym a j-tym atomem (Fe-Fe, Fe-Cu, Cu-Cu) a H je Heavisideova funkce.

Odtud dostavame vztah pro potencialni energii n-tého atomu:

E, = Y V()

i#n=1

Pohybové rovnice

Jednotlivé slozky residudlni sily, ptsobici na n-ty atom v disledku jeho interakce s okolnimi
atomy jsou dany nasledujicimi vyrazy [4]:

Yo 1 1 1 , S — Si
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kde

Tin = \/(xz - xn)Z + (yz - yn)2 + (Zz - Zn)2a

Ti, Yi, % jsou kartézské souradnice i-tého atomu, x,, y,, 2, kartézské soutradnice n-tého
atomu a s nabyva po fadé hodnot z, y, 2.
Pro kazdy atom jsou definovany & pohybové rovnice:

d?s,, ds,,
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kde t je ¢as, m,, je hmotnost n-tého atomu, C koeficient utlumu, Fj, jsou slozky vnéjsi sily,
pusobici na n-ty atom a s opét nabyva po fadé hodnot z, y, z. Koeficient Gtlumu je rtzny
od nuly pouze v pripadé, kdy chceme ziskat statické feSeni, napf. pro porovnani s modelem
kontinua.

Metoda centralnich (stfednich) diferenci

Zvolime-li dostateéné maly ¢asovy krok At a oznacime-li symbolem s, (i) hodnotu veli¢iny
sp v Case t; =ty + iAt, potom podle [5] miZzeme psét:

dsy, o 1 . ,
t=t;

d?s, L1 . : ,

2| = ap e 1) =280 (0) + 50 (i = 1) )
t=t,

Dosazenim (5) do (4) a néaslednymi tpravami dostaneme rekurentni formuli:

2 At?
Sp (14 1) :Sn(i—1)+A—n(sn(i)—sn(i—l))+m(an—Rsn), (6)
kde
CAt
A, =1+
2m,,
Struény popis simula¢niho programu
Ulohy molekuldrni dynamiky [1] a [2] jsou postaveny na neustalém ale pfedeviim mnoho-

nasobném vy¢islovani relativné jednoduché rekurentni formule (6), do které vstupuji pouze
tdaje z nejblizsiho okoli pravé zpracovavaného atomu (pfevazné se jednd pouze o 14 nej-
blizsich, sousednich atomi). Takovéto tlohy jsou jakoby pfimo piedurceny k paralelnimu
zpracovani a z tohoto diivodu byl na pracovisti UT AV CR uéinén pokus o vytvofeni apli-
kace, ktera by tyto paralelni vypocty provadéla.

Pri pocatecnich testech paralelniho systému OpenMP se ukazalo, Ze tento systém je dopo-
sud ,nezraly“, jako takovy nespolehlivy a tudiz (prozatim ?) nepouZitelny. Z tohoto dtivodu
byl simula¢ni program vyvinut pod systémem MPI - Message Passing Inerface, ktery pii
uvodnich testech vykazoval velmi uspokojivé vysledky.

Simulac¢ni program DynCrack je napsan v jazyce Fortran 90 a je urcen pro libovolny
vypocetni systém, ktery je vybaven systémem MPI.

Zdrojova verze programuDynCrack sestava ze dvou Casti:

Potencial FeCu.f vypocet funkci V a ¢ z [3], jejich derivaci a definice nékterych konstant,
popisujicich fyzikalni strukturu bec Fe-krystalu.

DynCrack.f vlastni program, ktery je predstavovan jedinym modulem, obsahujicim
jak hlavni program, tak kolekci pomocnych procedur.

Zakladni parametry simulované soustavy jsou ,natvrdo“ definovany v hlavnim programu.
Patii sem dimenze zkoumaného krystalu, povoleni médéné inkluze a maximalni velikost jed-
noho kazdého MPI-segmentu. Veskeré ostatni idaje jsou zadavany prostiednictvim vstup-
niho souboru a uzivatel je miize kdykoliv libovoln€ ménit. Simulace probiha po jednotlivych



V. Pelikan, P. Hora, A. Machova

krocich, ve kterych jsou do souboru na disku prubézné ukladany zakladni statistické udaje,
popisujici souhrnny stav simulované soustavy. V predem urcenych krocich jsou dale ukla-
dany podrobnéjsi idaje o pfedem vybrané mnoziné atomi, které lze vyuzit napiiklad pro
néasledné grafické zpracovani (vizualizaci). Koneéné na zavér vypoctu je uloZzen podrobny
celkovy stav celé soustavy, na ktery je mozno pozdéji navazat dalsi simulaci. Nad timto sou-
borem je rovnéz mozno provadét dalsi specidlni vyhodnoceni, jakym je napiiklad vypocet
napéti apod.

Program byl testovan na clusteru MINOS Zapadoceské univerzity a na nasledujicim ob-
razku je zachyceno, jak pfi téchto vypoctech zavisela stiedni doba zpracovani jednoho simu-
la¢niho kroku na velikosti zkoumaného vzorku a na poctu pouzitych procesori.
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Obr. 1. Zavislost doby vypoctu jednoho simula¢niho kroku (T) na velikosti
zkoumaného vzorku a na po¢tu pouzitych procesort (N,).

Zkoumanym vzorkem byly ve vSech pripadech krychle a ¢isla na pravé strané obrazku
udavaji poc¢ty atomt na hranach téchto krychli. Pro ilustraci numerické naroc¢nosti téchto
vypoctl jesté uvedme, Ze tyto idaje odpovidaji po fadé témto celkovym mnozstvim atomii:

Neékteré typy uloh, zpracovavanych metodou molekularni dynamiky

Prvoradym tkolem kazdé simulace je vytvoreni stabilni, uklidnéné soustavy atomu, kdy
sily, ptisobici na jednotlivé atomy, jsou v rovnovaze a celkova kinetickd energie soustavy je
zanedbatelna (teplota soustavy se blizi absolutni nule). Toho se dosdhne jednoduse tak, Ze se
vygeneruje idealni krystal a vypocet se spusti s vhodné nastavenym ttlumem. Probéhne tzv.
povrchovd relaxace. Na nasledujicim obrazku je zachycen pribéh celkové kinetické energie
soustavy béhem tohoto vypoctu. (Zbytkova kinetickd energie je ddna numerickym Sumem
vzorku.)
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kineticka energie [J]
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Obr. 2. Kineticka energie celé soustavy v pribéhu povrchové relaxace.

Dalsi tlohou miize byt napiiklad test teplotni roztaznosti. Pii této tloze je zrelaxovana
soustava skokové zahtata na teplotu 1200 K tak, ze kazdy atom soustavy je v nultém simu-
la¢nim kroku ,vykopnut“ rychlosti 731.9 m/s ndhodnym smérem. Tim je systému udélena
kineticka energie a teorie pravi, ze polovina této energie by se méla pfeménit v energii po-
tencialni. Teplota by tedy méla poklesnout na 600 K a nartist potencialni energie by se mél
projevit zvétsenim objemu. Na obr. 3 jsou zachyceny priibéhy obou energii a na obr. 4 je
znazornéno statistické rozdéleni dil¢ich slozek vektoru rychlosti resp. absolutni hodnoty vek-
toru rychlosti jednotlivych atomt na pocatku a na konci testu. Na prvni pohled je patrné,
ze jakkoliv byla inicializace provedena nesetrné ale predevsim ,nefyzikalné“, presto soustava
dospéla do stavu, kdy statistické rozdéleni rychlosti je ,,Gaussovské” a tedy zcela v souladu
s teorii.

Déle byla vypoctena stiedni vzdalenost vsech Sesti dvojic tthlopticné protilehlych hran
krychle na poc¢atku (318.9273x107'° m) a na konci testu (321.1244x107!% m). Odtud byl
vypocten koeficient linedrni teplotni roztaznosti 11.4x107% K~1. Souhlas této velic¢iny s jeji
experimentalné stanovenou hodnotou je opét velmi uspokojivy.

Obé tyto simulace byly z ¢asovych divodu provadény na krychli 80 x80x80.
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Obr. 3. Pfeména energii pii skokovém zahtati na 1200 K.
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Obr. 4. Statistické rozdéleni dil¢ich slozek vektoru rychlosti v; (vlevo) resp. absolutni
hodnoty vektoru rychlosti v (vpravo) jednotlivych atomii na po¢atku a na konci testu.
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Vizualizace vysledku MD-simulace

Jednou z vlastnosti MD-simulaci (zejména ve 3D) je jak potfeba ohromného mnoZstvi ope-
racni paméti pii vlastnim vypoctu, tak potfeba velkého prostoru na disku pro ulozeni vy-
sledki. Vyhodnotit takové mnozstvi dat neni bez i¢inného vizualizacniho prostiedku viibec
mozné. | kdyz existuje fada komercnich i ,free “ programu pro vizualizaci, rozhodli jsme se
pro tvorbu vlastniho nastroje. Vedly nas k tomu nésledujici okolnosti:

e Existujici programy jsou pro nas zbytecné slozité, nebot vétsinou slouzi pro vizualizaci
komplexnich chemickych struktur.

e Vystupy nasich programt maji specificky format, ktery by se musel prevadét.

e Cizi program (i kdyz s dikladnym manudlem a zdrojovym kédem) je cizi program,

neni nad to, napsat si néco jednoduchého vlastnimi silami, pokud na to staci.

Pro tvorbu vlastniho vizualiza¢niho néastroje, viz obr. 5, jsme zvolili programové prostredi
MATLAB [7], které uz ma v sobé fadu pro vizualizaci dulezitych vlastnosti zabudovéanu,
napf. feseni viditelnosti, rendering, priithlednost, textury, atd.
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Obr. 5. Grafické okno svizualizaci MD-simulace.

Moznosti vizualiza¢niho programu:

e stanoveni vyfezu
e volba uvazované miizky (zékladni,centralni nebo obé)

e volba konkrétniho kroku simulace
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e stanoveni pohledu (obecny 3D, ve sméru osy X, Y nebo Z)
e zapnuti nebo vypnuti funkce preview

e obarveni atomi podle energie

e nastaveni prithlednosti atomt podle energie

e odfiltrovani atomi podle energie

e nastaveni mapy barev a poctu barev v této mapé

e nastaveni mapy prithlednosti a poc¢tu prihlednosti v této mapé, atd.

Program byl psan a odladovan v MATLABu 6.5 na IBM ThinkPad R30 sPIII 1GHz,
512MB RAM pod systémem Windows 2000. Na této sestavé lze v ,realném* Case, tj. odezva
do 5 sekund, vykreslovat cca 1000 atomt. Pti vétsim mnozstvi atomt je lepsi funkci preview
vypnout. Na sestavé s PIV 2.4 GHz, 512 MB RAM slo v ,redlném® case vykreslovat cca
3000 atomi.
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PARALLEL PROGRAMMING IN MOLECULAR DYNAMICS SIMULATIONS

Molecular dynamics simulation is a well-established technique for modelling complex
many-particle systems in diverse areas of physics and chemistry. The computational requi-
rements of simulations of large systems, especially when taking into account long-range
interactions, are enormous. They make the use of high-performance parallel computers in-
dispensable and have led to the development of a broad range of advanced algorithms for
these machines. There is, however, still a long way to go in order to simulate realistic systems
over time scales of typical physical, chemical, and biological processes.

We have developed a classical molecular dynamics code in MPI based on Newtonian
dynamics.



