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1. Johdanto

Fysiikan simulaatiot käsittävän varsin laajan joukon eri tyyppisiä ongelmia. Rinnakkaisratkaisun yksityiskohtainen toteutus täytyy tehdä tapauskohtaisesti riippuen ongelman luenteesta ja käytössä olevasta laitteistosta. Eri mahdollisuuksia voidaan kuitenkin luokitella sekä ongelmatyypin että laitteiston mukaan. Tarkoituksena on esitellä pääpiirteittäin, millä tavalla eri tyyppisiä ongelmia voidaan lähteä rinnakkaistamaan. Osiot 2 ja 3 perustuvat Heermanin ja Burkittin artikkeliin Parallel Algorithms for Statistical Physics Problems.[1]  Satunnaislukujen generoimista käsittelevä osio 4 perustuu Fosterin kirjan lukuun 10. [2]

Monte Carlo –simulaatio (MC) on stokastinen menetelmä, missä systeemin tiloja generoidaan satunnaisesti Markovin prosessilla. Suureen A keskiarvo saadaan ensemble-keskiarvona. Simulaatiossa tarvitaan algoritmi, jolla käydään tehokkaasti läpi faasiavaruuden niitä osia, jotka ovat merkittäviä suureen A laskemisen kannalta. Ensimmäinen varsinainen MC-algoritmi on kanonisen ensemblen yhteydessä käytettävä Metropolis-algoritmi. Uusi tila generoidaan edellisestä tietynlaisten yritesiirtojen avulla. Jos uuden tilan energia on alempi kuin edellisen, se hyväksytään. Jos uuden tilan energia on korkeampi, se hyväksytään todennäköisyydellä 

exp(-(E/kT), missä (E on tilojen välinen energiaero. Algoritmi generoi tiloja, jotka noudattavat kanonista jakaumaa. 

Molekyylidynamiikan (MD) simulaatioissa ratkotaan systeemin liikeyhtälöitä eli kyseessä on deterministinen menetelmä. Suureen A keskiarvo saadaan nyt aikakeskiarvona. Molekyylidynamiikan etuna on, että sen avulla voidaan tutkia ajasta riippuvia ilmiöitä. 

Systeemiä kutsutaan ergodiseksi mikäli tietystä alkutilasta lähdettäessä käydään läpi kaikki faasiavaruuden pisteet, joissa ensemblen todennäköisyystiheys on nollasta poikkeava. Tällöin aikakeskiarvo voidaan korvata ensemlekeskiarvolla. Asiaan liittyy kuitenkin myös kiistanalaisia kysymyksiä. [3,4]

2. Ongelman fysikaaliseen taustaan perustuva luokittelu

Statistisen fysiikan simulaatioissa käytettävät rinnakkaisalgoritmit voidaan luokitella kolmeen eri päätyyppiin käsiteltävän ongelman fysikaalisen taustan perusteella. 

2.1 Tapahtumien rinnakkaisuus  (Event Parallelism)
Yksinkertaisimmassa tapauksessa ongelman ratkaisu koostuu useista toisistaan riippumattomista tehtävistä, jolloin tehtävät voidaan jakaa eri prosessoreille ja suorittaa samanaikaisesti. Tällöin prosessorien välistä kommunikaatiota ei tarvita tehtävien jaon ja tulosten keräämisen lisäksi. Tätä rinnakkaistamisen muotoa voidaan käyttää hyväksi esimerkiksi ensemble-keskiarvoja laskettaessa, jolloin sama ohjelma ajetaan eri prosessoreissa käyttäen ainoastaan eri alkuarvoja.

2.2 Geometrinen rinnakkaisuus  (Geometric Parallelism)

Geometrinen rinnakkaistaminen tulee kyseeseen, kun systeemissä on ainoastaan lyhyen kantaman vuorovaikutuksia. Tällöin simuloitavan systeemin tilavuus voidaan jakaa  eri prosessoreille ja kunkin prosessorin tarvitsee kommunikoida ainoastaan muutaman lähimmän prosessorin kanssa. Yksi tärkeimmistä sovelluskohteista on erilaiset hilasysteemit, kuten Isingin malli. Geometrinen rinnakkaistaminen sopii myös molekyylidynamiikan simulaatioihin, joissa vuorovaikutusetäisyys on lyhyt. Toteutus riippuu pitkälti sekä simuloitavasta systeemistä että simulaatiossa käytettävästä koneesta.

2.3 Algoritminen rinnakkaisuus  (Algorithmic Parallelism)

Algoritmisessä rinnakkaistamisessa itse algoritmi jaetaan eri prosessorien kesken ikään kuin tehtaan tuotantolinja. Kukin prosessori hoitaa osan laskennasta ja välittää tulokset linjan seuraavalle prosessorille. Nopeus määräytyy hitaimman komponentin mukaan. Tämän vuoksi kuormatasapainoon on kiinnitettävä erityistä huomiota. Algoritmista ja geometrista rinnakkaistamista voidaan käyttää myös samanaikaisesti. Esimerkiksi jokaista geometrista aluetta kohti voidaan määrätä yhden sijasta kaksi prosessoria, jolloin toinen hoitaa päivittämisen ja toinen satunnaislukujen generoimisen.

3. Tietokoneen arkkitehtuuriin perustuva luokittelu
Ongelman fysikaalisen taustan lisäksi rinnakkaistamisen toteutus riippuu myös pitkälti tietokoneen arkkitehtuurista. SIMD (single instruction – multiple data) koneissa sama käskyvirta toteutetaan samanaikaisesti useissa eri prosessoreissa. MIMD (multiple instruction – multiple data) koneissa kutakin prosessoria ohjaa erillinen käskyvirta.

3.1 Sovelluksia SIMD koneisiin
SIMD koneet ovat hienorakenteisia eli niissä on suuri määrä suhteellisen yksinkertaisia prosessoreja, jotka kaikki toteuttavat samat käskyt. SIMD arkkitehtuuri soveltuu erityisesti tehtäviin, joissa käytetään homogeenisia tietorakenteita, kuten hilasysteemeihin.

Spin-systeemi

Systeemi koostuu neliöhilassa olevista spineistä, jotka vuorovaikuttavat ainoastaan lähinaapuriensa kanssa eli kyseessä on hyvin lyhyen kantaman vuorovaikutus.   Rinnakkaistamisen yhteydessä on huomioitava detaljibalanssi. Tämä voidaan tehdä jakamalla hila parilliseen ja parittomaan alihilaan (ns. shakkiruutumalli, kts. kuva 1), missä yksi prosessori vastaa aina yhdestä spinistä.  Nyt kummankin alihilan spinit ovat riippumattomia samassa alihilassa olevista spineistä, joten alihilat voidaan päivittää vuorotellen.  Vaikka tehokkuus kärsiikin siitä, että vain puolet spineistä voidaan päivittää kerrallaan, niin hyvä kuormatasapaino saavutetaan helposti. 
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Molekyylidynamiikka

Molekyylidynamiikka

Esimerkki SIMD arkkitehtuurilla toteutettavissa olevasta MD-simulaatiosta on rikkiheksafluoridin, SF6, faasitransitio. Tässä ongelmassa molekyylien naapurit eivät muutu simulaation aikana, joten niiden voidaan katsoa oskilloivan tietyn tasapainopisteen ympärillä hilamuodostelmassa. Molekyylit voidaan siten jakaa eri prosessoreille spin-systeemin tapaan.

3.2 Sovelluksia MIMD koneisiin  

MIMD arkkitehtuuri antaa mahdollisuuden erityyppisten algoritmien käyttöön. Myös SIMD koneisiin soveltuvat algoritmit on mahdollista toteuttaa MIMD koneessa, mutta MIMD koneisiin löytyy myös täysin eri periaatteella toimivia algoritmeja.

Klusterialgoritmi Spin-systeemille

Spin-systeemien simuloinnissa käytetty ns. klusterialgoritmi nopeuttaa simulaatiota huomattavasti. Systeemin olomuodon muutos tapahtuu kriittisessä pisteessä, jonka ympäristössä magnetoituman fluktuaatiot kasvavat suuriksi. Tällöin alkuperäinen algoritmi käy liian hitaaksi. Klusteri muodostetaan lähtemällä jostain spinistä ja lisäämällä siihen samansuuntaisia spinejä todennäköisyydellä P. Kaikki klusteriin kuuluvat spinit käännetään sitten kerrallaan. Tällä tavalla uusia konfiguraatioita pystytään luomaan paljon nopeammin. [3]

Systeemi voidaan rinnakkaistaa geometrisesti jakamalla hila neliöihin tai kaistaleisiin, missä kutakin aluetta hoitaa yksi prosessori. Ongelmallista on useiden prosessorin alueelle jakautuneiden klusterien identifiointi. Kukin prosessori pystyy helposti identifioimaan omalla aluellaan olevat klusterit, mutta tämän jälkeen alueiden rajojen yli ulottuvat klusterit on yhdistettävä. Tämän vuoksi vierekkäisistä prosessoreista muodostetaan ensin pareja, jotka kommunikoivat toistensa kanssa ja selvittävät yhteiset klusterinsa. Sen jälkeen parit liitetään vierekkäisiin pareihin ja niin edespäin, kunnes kaikki klusterit on identifioitu. Kyseessä on binääripuu- prosessi, joka täytyy toistaa jokaisen konfiguraation kohdalla.

Molekyylidynamiikka
Molekyylidynamiikkan ongelmiin soveltuva rinnakkaistamistapa riippuu ensisijaisesti systeemin vuorovaikutusten kantamasta. Pitkän kantaman vuorovaikutuksissa joka askeleella on laskettava N(N-1)/2 voimaa liikeyhtälöiden integroimiseksi. Geometrisesta rinnakkaistamisesta ei ole tällöin mitään hyötyä, vaan ongelmassa tulee käyttää datan rinnakkaistavaa algoritmia. Näitä käsitellään seuraavassa osiossa.

Vuorovaikutuksen kantamaa voidaan pitää lyhyenä, mikäli se jää alle systeemin lineaarisen koon L. Tällöin voidaan käyttää geometrista rinnakkaistamista. Kukin prosessori saa osan systeemin fyysisestä tilavuudesta, neliön tai kaistaleen 2D-tapauksessa. Blokin sivun pituuden täytyy luonnollisesti olla suurempi kuin potentiaalin kantama, jolloin vain naapuriblokkien tarvitsee kommunikoida keskenään. Lisäksi blokkien tulee olla riittävän suuria, jotta hiukkaset pääsevät liikkumaan ainoastaan naapuriblokista toiseen peräkkäisillä aika-askelilla. Lisäksi on otettava huomioon, että kommunikaatioon kuluvan ajan täytyy olla merkityksetön laskenta-aikaan verrattuna, toisin sanoen blokkien  pinta-ala – tilavuus –suhteen tulee olla pieni. Dynaamiseen kuormantasaukseen on syytä kiinnittää huomiota tässä yhteydessä. Jos hiukkaset eivät ole jakautuneet tasaisesti koko tilavuuden ylitse, saattaa neliöjako toimia kehnosti. Osa alueista on melkein tai jopa täysin tyhjiä, kun taas toisissa on suuri määrä hiukkasia. Tällöin kaistaleisiin jakaminen on parempi vaihtoehto, koska työmäärä tasaantuu eri prosessorien kesken.

Esimerkki tällä periaatteella tehokkaasti toimivasta algoritmista on Rapaportin algoritmi. [5]  Laskennallisesti vaativin askel, vuorovaikutusten laskeminen, suoritetaan rinnakkain eri prosessoreissa. Tämän jälkeen lähellä blokin rajaa olevien hiukkasten tiedot välitetään naapurialueen prosessorille. Tämän jälkeen hiukkasiin vaikuttavat voimat pystytään laskemaan ja partikkelien paikat ja nopeudet pystytään iteroimaan yhden aika-askeleen eteenpäin. Blokista poistuvien hiukkasten tiedot välitetään kyseisen naapuriblokin prosessorille. 

Rinnakkaisdata-algoritmit
Pitkän kantaman vuorovaikutuksissa systeemin kaikki hiukkaset vaikuttavat kaikkien kanssa. Rinnakkaisdata-algoritmeissä systeemi jaetaan tyypillisesti osiin, joihin kuuluvien hiukkasten välisellä fyysisellä etäisyydellä ei ole merkitystä. Kyseistä lähestymistapaa on käytetty esimerkiksi gravitaatiovuorovaikutusten ja polymeerien mallintamiseen. Tarkastellaan ongelmaa, missä N:n hiukkasen muodostama systeemi vuorovaikuttaa gravitaatiovoiman välityksellä.
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Joka askeleella on siis laskettava N(N-1)/2 voimaa. Kyseiset hiukkaset voivat olla esimerkiksi taivaankappaleita tai varauksellisia hiukkasia (Coulombin vuorovaikutus).

Fox ja Otto [6] ovat esittäneet ongelman ratkaisemiseen soveltuvan algoritmin.

N hiukkasta jaetaan P prosessorin kesken siten, että kukin prosessori saa n = N/P hiukkasta. Samat hiukkaset pysyvät samalla prosessorilla koko simulaation ajan. Näitä kutsutaan prosessorin lokaaleiksi hiukkasiksi. Prosessorit yhdistetään toisiinsa käyttämällä rengastopologiaa (ring topology). Algoritmi toimii seuraavasti. Kukin prosessori lähettää yhden lokaalihiukkasen (local particle) massan ja paikkakoordinaatit eteenpäin renkaan seuraavalle jäsenelle ja samanaikaisesti vastaanottaa tiedot renkaan edeltävältä jäseneltä. Voimat liikkuvan hiukkasen (travelling particle) ja kaikkien lokaalihiukkasten välillä lasketaan. Tämä tapahtuu samanaikaisesti kaikissa prosessoreissa. Liikkuva hiukkanen lähetetään tämän jälkeen eteenpäin renkaan seuraavalle prosessorille ja koko proseduuri toistetaan, kunnes renkaan kaikki jäsenet on käyty läpi. Sama täytyy toistaa kaikkien prosessorien kaikille n:lle hiukkaselle, jotta kuhunkin hiukkaseen kaikista muista hiukkasista kohdistuvat voimat saataisiin laskettua. Tämän jälkeen päästään yksi aika-askel eteenpäin. Jotta algoritmi toimisi tehokkaasti, tulee lokaalihiukkasten lukumäärän n olla riittävän suuri. Tällöin kommunikaatioon kuluva aika on vähäinen verrattuna laskenta-aikaan. 

Kommunikaatioon kuluva aika lisääntyy N:n kasvaessa. Joten jos N on hyvin suuri, voi edellä esitetty algoritmi olla liian hidas. Barnes-Hutin algoritmi [7] perustuu klusterointi-ideaan. Kaukana olevaa hiukkasjoukkoa voidaan approksimoida joukon massakeskipisteeseen sijoitetulla yksittäisellä hiukkasella, jonka massa on joukon kokonaismassa. Algoritmi toimii seuraavasti. Simulointitilavuus jaetaan kahdeksaan yhtä suureen kuutioon (tai neliöön 2D tapauksessa) ja kukin kuutio jaetaan edelleen pienempiin kuutioihin, kunnes kussakin kuutiossa on korkeintaan yksi hiukkanen. Saatavan puurakenteen jokaiseen solmupisteeseen talletetaan sitä vastaavan puun osan hiukkasten kokonaismassa ja massakeskipiste. (Kuva 2.) Tämän jälkeen voimat voidaan laskea lähtemällä puun juuresta ja pysähtymällä aina, kun klusteriapproksimaatiota voidaan käyttää jossakin solmupisteessä. Approksimaation käyttämisen rajana on taivaankappaleisiin liittyvissä simulaatioissa yleensä ollut 

missä d on klusterin sisäänsä sulkevan kuution sivun pituus ja ( on vakio (1.0 tai pienempi) ja r on hiukkasen etäisyys kuution keskipisteestä. Puu täytyy konstruoida uudelleen joka aika-askeleella, mutta siitä huolimatta algoritmi on astetta O(NlogN), kun ensimmäinen algoritmi on astetta O(N2) kutakin iteraatiokierrosta kohti. Kuormantasausta voidaan parantaa käyttämällä puun konstruoimiseen ns. ortogonaalista rekursiivista bisektio -menetelmää. Siinä tilavuus jaetaan ensin kahteen osaan siten, että kumpaankin osaan jää yhtä monta hiukkasta. Sitten kumpikin osa jaetaan edelleen kahteen yhtä monta hiukkasta sisältävään osaan. Tätä jatketaan, kunnes alueita on yhtä monta kuin prosessoreja. Tuloksena on selvästi parempi kuormatasapaino.







Kuva 2. Puurakenteen muodostaminen

Monte Carlo -simulaatiot
MC -simulaation rinnakkaistaminen on vaikeaa, koska uuden tilan generoiminen riippuu vanhasta tilasta, minkä vuoksi tiloja ei voida luoda itsenäisesti Hyvä MC-algoritmi käy tehokkaasti läpi faasiavaruutta. Tehokkaasti faasiavaruutta läpikäyvät siirrot kärsivät kuitenkin hyvin alhaisista hyväksymistodennäköisyyksistä. Esimerkkinä on pitkäketjuisten molekyylien simulaatiot. Ongelman ratkaisemiseksi on aiemmin esitetty ns. configurational-bias MC (CBMC) -metodi. [8] Siinä molekyyliketjua kasvatetaan energeettisesti suotuisaan suuntaan ja tässä tehty painotus huomioidaan oikealla tavalla. Kuitenkin molekyyliketjun pituuden kasvaessa myös tämä menetelmä käy liian hitaaksi.

Esselink et al. [4] esittävät algoritmin, jonka avulla on mahdollista rinnakkaistaa MC-siirtojen suoritus. Algoritmi on alun perin kehitetty zeoliitteihin adsorboituvien alkaanien simuloimiseen, mutta sen pitäisi olla yleistettävissä muillekin systeemeille (esim. suurkanoniset systeemit ja Gibbsin ensemble). Uusia MC-siirtoja luodaan

rinnakkain koko systeemissä ja yhdistetään sitten jälkikäteen. Tällä tavalla luotu väärä painotus otetaan huomioon CBMC:tä muistuttavalla tavalla.

Algoritmi toimii seuraavasti:

(i) Generoidaan molekyyliketjulle samanaikaisesti g kpl mahdollisia uusia konformaatioita käyttäen CBMC:tä. Kullekin konformaatiolle i lasketaan ns. Rosenbluth -kerroin (liittyy CBMC -menetelmään).

ul on M-atomisessa ketjussa i olevan atomin l energia, summaus tapahtuu yli k:n mahdollisen orientaation (jotka liittyvät CBMC-menetelmään). Todennäköisyys, että konformaatio i generoidaan on


U(i) = ( ul on ketjun kokonaisenergia konformaatiossa i.

(ii) Määritellään


Valitaan g:n konformaation joukosta yksi ketju n, kun ketjun i valitsemistodennäköisyys on

Lisäksi määritellään  

         R = Z - W(n)
(iii) Vanhasta konfiguraatiosta valitaan satunnaisesti yksi ketju o ja lasketaan arvo

         Z' = W(o) + R

missä W(o) on ketjun o konformaation Rosenbluth -kerroin.

(iv) Ketjun o siirto vanhasta konformaatiosta uuteen konformaatioon n hyväksytään todennäköisyydellä

Artikkelissa on osoitettu, että algoritmi generoi oikein jakautuneita tiloja, kun hyväksymistodennäköisyys valitaan tällä tavalla. Lisäksi kuormatasapainoa pystytään parantamaan käyttämällä samaa periaatetta vielä jokaisen yksittäisen ketjun (konformaation) kohdalla. 

4. Satunnaislukujen generointi
Rinnakkaistamisen yhteydessä on syytä kiinnittää huomiota myös satunnaislukujen generoimiseen. Simulaatioiden on oltava toistettavissa, joten samanaikaisesti suorituksessa olevien tehtäville on generoitava tarvittavat satunnaisluvut hajautetulla tavalla. Paras lähestymistapa lienee lähteä yhdestä generaattorista, jota käytetään uusien generaattorien luomiseen.

Satunnaispuu -menetelmä
Satunnaispuu -menetelmässä (Random tree method) käytetään kahta lineaarista kongruentaaligeneraattoria L ja R (näillä on ainoastaan eri vakion a arvo). Satunnaislukupuu generoidaan käyttämällä generaattorin L luomia satunnaislukuja siemeninä, joiden avulla luodaan uusia satunnaislukujonoja R, R', R'' jne. (Kuva 3.) Menetelmän etuna on, että sen avulla uusia satunnaislukujonoja voidaan luoda dynaamisesti aina tarpeen vaatiessa. Lisäksi simulaatiot ovat toistettavissa. Huono puoli on, että generoitujen jonojen välillä saattaa esiintyä korrelaatiota, mikäli joidenkin jonojen aloituspisteet osuvat lähekkäin.


                                                R

                                    R’

     L                  R’’  

Kuva 3. 

Leapfrog -menetelmä

Korrelaation esiintyminen voidaan poistaa varmuudella, mikäli ohjelmassa tarvittavien generaattorien lukumäärä on etukäteen tiedossa. Tällöin voidaan soveltaa ns. leapfrog -menetelmää. Olkoon n tarvittavien generaattorien lukumäärä. 

Määritellään

      Lk+1 = a Lk mod m

      Rk+1 = an Rk mod m

Tällä tavalla luodaan n erilaista generaattoria R0, R1,…, Rn-1 ottamalla jonon L n ensimmäistä lukua jonojen aloituspisteiksi. Kuhunkin jonoon Ri tulee tällöin elementti Li ja joka n:s sitä seuraava elementti. (Kuva 4.) Menetelmää voidaan käyttää myös rekursiivisesti jakamalla kukin generoiduista jonoista Ri edelleen vastaavalla tavalla. Tässä on kuitenkin huomioitava, että generoitujen jonojen lukumäärän kasvaessa niiden jakson pituus samalla lyhentyy.

                         R0       

   L0       

                                    R1  

   L1

                                               R2
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   L4

  
   L5


   L6 
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   L8

   Kuva 4. Leapfrog -menetelmä

5. Yhteenveto

Fysiikan ongelmien rinnakkaistamiseen on olemassa suuri määrä eri tyyppisiä menetelmiä. Käytännön toteutus riippuu tietenkin aina viime kädessä ongelman yksityiskohdista, mutta lähestymistapoja voidaan luokitella pääpiirteittäin. SIMD arkkitehtuuri soveltuu moniin erikoistapauksiin, erityisesti homogeenisia tietorakenteita sisältäviin ongelmiin, kuten hilasysteemeihin. MIMD arkkitehtuuri on joustavampi, joten siihen soveltuvia algoritmeja on suurempi joukko. 
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