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Resumen

La simulaciéon de cuerpos que interactiian entre si por medio de fuerzas y la deteccién de coli-
siones entre cuerpos son problemas estudiados en distintas areas, como astrofisica, fisicoquimica y
videojuegos. Un campo en particular corresponde al estudio de los coloides, particulas microscépi-
cas suspendidas sobre otra sustancia y que tienen aplicaciones en distintas industrias. El problema
consiste en simular la evolucién de un sistema con distintos tipos de particulas coloidales a través
del tiempo, cumpliendo las propiedades de volumen excluido, movimiento aleatorio y condiciones de
borde periddicas. Ademads, la interaccién de largo alcance entre coloides presenta la particularidad

de no cumplir con el principio de accién y reaccion.

Se desarrollé un algoritmo de simulaciéon completamente paralelo en GPU, implementado en la
plataforma CUDA y C++4. La solucién utiliza una triangulacién de Delaunay en memoria de la
tarjeta grafica para conocer eficientemente la vecindad de cada particula, lo que permite resolver
traslapes entre particulas sin tener que evaluar todo el sistema. Se utilizé una implementacion
reciente del algoritmo de edge-flip para mantener la triangulacién actualizada en cada paso de
tiempo, extendiendo ademas el algoritmo para corregir los triangulos invertidos. Para el caso de
fuerzas de corto alcance, ademas se desarrollé un algoritmo paralelo que construye y utiliza listas de
Verlet para manejar las vecindades entre particulas de forma maés eficiente que la implementacion

anterior.

Los resultados obtenidos con la implementacion paralela presentan una mejora de hasta dos
ordenes de magnitud con respecto al tiempo de la solucién secuencial existente. Por otro lado, el
algoritmo para fuerza de corto alcance mejora de igual magnitud con respecto a la solucién de
largo alcance desarrollada. También se verificé que la correccion de traslapes con triangulacién de
Delaunay se hace de forma eficiente, y que esta estructura puede ser aplicada para otros proble-
mas relacionados, como implementar el cdlculo de fuerzas de corto alcance (y compararlo con la

implementacién ya existente) o realizar simulaciones aproximadas utilizando triangulaciones.
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Capitulo 1

Introduccion

Este capitulo describe el contexto en el que se origina el problema a resolver, ademas de los
objetivos que se pretende cumplir con su resolucién. Luego, se hace un resumen de los contenidos

abordados en el trabajo, con sus respectivas secciones en donde se trata cada tema en detalle.

1.1. Contexto

La simulacién de particulas es un problema activo en computacién, ya que los experimentos
cientificos se estan realizando sobre volumenes de datos cada vez mas grandes. Las particulas se
pueden modelar de distintas formas dependiendo del drea: en astronomia se simulan ctiimulos de
galaxias, mientras que en biotecnologia se representan los enlaces entre distintos tipos de moléculas.
Para esta situacion en particular, se estudié la simulacién de sistemas de particulas coloidales [18],
caracterizadas por tener didmetros del orden de micrones (1um = 1 x 107%m) y estar suspendidas

en fluidos. Algunas dreas de aplicacién para estos sistemas son:

Cosméticos: Las cremas corresponden a un sistema coloidal de particulas de grasa o plastico
suspendidas en agua, alcohol o aceite. En este caso, las particulas ayudan a aumentar la

viscosidad o cremosidad de las emulsiones.

Pinturas: El color de una pintura es determinado por particulas suspendidas en agua si se trata

de latex, o en aceite para el caso del éleo.

Alimentos: Al igual que en el caso de las cremas, a la mayonesa, leche y otras emulsiones se les

puede agregar particulas coloidales para modificar su viscosidad o prevenir la solidificacion,



entre otras propiedades.

Mineria: Los relaves mineros se componen de particulas de distinto tamano suspendidas en agua.
La acidez del agua modifica las interacciones entre particulas, lo que puede hacer que el relave

se vuelva muy viscoso, y por lo tanto, caro de transportar.

En todos estos casos, las propiedades del producto final dependen de las interacciones entre
particulas coloidales, lo que crea la necesidad de simular dichas interacciones para encontrar con-
figuraciones deseables que permitan generar nuevos avances. Tipicamente, mediante fisicoquimica
se pueden conocer las fuerzas que ejercen los coloides entre si, las cuales consisten de atracciones
y repulsiones que pueden ser de corto o largo alcance. Luego, el objetivo final es saber cémo se
comporta el sistema completo bajo las propiedades mencionadas y ciertas configuraciones, todo

esto para cantidades de particulas cada vez mayores.

Existe una implementacién secuencial que permite realizar simulaciones de interacciones entre
particulas coloidales, pero no es eficiente para nimeros grandes de particulas. Existe una variedad de
algoritmos relacionados que abordan simulaciones de galaxias o moléculas y se ajustan parcialmente
al problema estudiado, pero existen diferencias que no hacen deseable implementar directamente

estas soluciones.

A diferencia de las simulaciones astrofisicas, los coloides presentan volimenes excluidos que dan
origen a colisiones y traslapes, algo que se tiene en comun con los experimentos de fisicoquimica.
Por otro lado, la existencia de movimientos aleatorio en las particulas hace que las colisiones no
puedan ser predichas como en el caso de las moléculas. Por esto, se propone un método novedoso
para resolver el problema utilizando la estructura de triangulacién de Delaunay, lo cual puede servir
como punto de partida para desarrollar nuevas soluciones que se adapten completamente a este tipo

de simulaciones.

1.2. Resumen

Para este trabajo se investigaron algoritmos que permitan realizar simulaciones de particulas,
tales como la simulacion de n-body y la deteccién de colisiones. En ambos casos se priorizé la inves-
tigacién de soluciones paralelas en GPU, pues ya existe una implementacién de ese tipo adaptadas

a sistemas de particulas coloidales, pero que solo sirve para simular interacciones de corto alcance.



Por lo tanto, se necesita una solucion que aborde el problema de simular cualquier tipo de fuerza,

que puede ser combinacién de interacciones de corto y largo alcance.

Posteriormente, se identificaron las propiedades que deben cumplir los sistemas a simular, tales
como la ecuaciéon de integracion de las particulas y condiciones de borde periddicas del sistema.
Estas caracteristicas permitieron descartar varias de las soluciones estudiadas anteriormente, pues
no eran adaptables a las necesidades especificas del problema. Por lo tanto, se decidié implementar
una solucién nueva utilizando la triangulaciéon de Delaunay, que permite resolver traslapes entre
particulas de forma eficiente. A partir del andlisis de este algoritmo, se pudo detectar una heuristica
que permite simular correctamente pasos de tiempo mas grandes, la cual también se aplicd en la

implementacién para la fuerza de corto alcance.

Para validar esta solucidn, se realizaron experimentos para medir el rendimiento de los distintos
algoritmos desarrollados que componen la simulacién. Ademads se generaron visualizaciones que
permitieron comprobar o explicar los supuestos generados a partir de los resultados obtenidos en
los experimentos. Considerando todo lo anterior, se pudo concluir que el uso la de triangulacion de
Delaunay permite resolver el problema de correccién de traslapes y es posible aplicar la estructura

tanto al céalculo de fuerzas de corto alcance como para fuerzas de largo alcance aproximadas.

1.3. Objetivos

El objetivo general de este trabajo consiste en disenar e implementar un algoritmo paralelo en
GPU para simular interacciones (de corto y largo alcance) entre particulas y corregir traslapes entre
ellas, visualizar y validar los resultados obtenidos, ademés de compararlos con las soluciones previas

ya implementadas. Este objetivo se puede descomponer en los siguientes objetivos especificos:

1. Investigar la literatura actual para decidir una soluciéon paralela en GPU que resuelva la

correccién de traslapes maés eficientemente que la implementacién secuencial existente.
2. Disenar e implementar un algoritmo en base a la solucién elegida.

3. Verificar que la correcciéon de traslapes implementada resuelve todas las colisiones entre
particulas (o la mayor cantidad posible, segin alguna medida de tolerancia) en cada paso

de tiempo.



4. Realizar pruebas con configuraciones reales y comparar los tiempos de ejecucién con la versién

secuencial y la solucién paralela existente, para las fuerzas de largo y corto alcance.

5. Evaluar la escalabilidad del algoritmo sobre el nimero de particulas simuladas con respecto

al tiempo de ejecucion.

1.4. Contenidos

La seccién 2 muestra los conceptos involucrados para entender el problema, las soluciones exis-
tentes y las tecnologias involucradas en su implementacion. En particular, se describe la arquitectura
del hardware para computacion paralela, utilizada tanto en algunas alternativas revisadas como en
la solucién final implementada. La seccién 3 describe las caracteristicas particulares que distinguen
a este tipo de simulaciones con respecto a otras alternativas abordadas por los algoritmos menciona-
dos en la seccién anterior. También se mencionan los requisitos que debe cumplir el programa para

considerar que cumple con el problema presentado, asi como los estandares de calidad deseados.

En la seccién 4 se detallan las razones que llevaron a elegir la solucién implementada, asi como los
detalles de la implementacién. Se describen en detalle los algoritmos en los cuales se descompone
la simulacion, las estructuras de datos, clases y librerias utilizadas. La seccién 5 corresponde a
los experimentos realizados para validar que la solucién cumple efectivamente con el problema
presentado, incluyendo la metodologia, hardware y métricas utilizados. A partir de los resultados
obtenidos, se realiza el analisis para validar o refutar los supuestos que llevaron a la creacién de esta

solucion.

La seccién 6 hace un recuento de los objetivos enunciados anteriormente para verificar si fueron
cumplidos o no, ademas de realizar las reflexiones sobre el trabajo realizado y plantear posibles

trabajos futuros a partir de esta solucion.



Capitulo 2

Marco teorico

Este capitulo corresponde a la descripcion de los conceptos involucrados, algoritmos estudiados
y tecnologias utilizadas que permiten entender la solucién desarrollada y diferenciarla con respecto
a las alternativas ya disponibles. En particular, se describe la plataforma de computacién paralela

utilizada para implementar la solucién y varios de los algoritmos mostrados en este capitulo.

2.1. Conceptos

El problema abordado se puede separar en dos procesos principales ejecutados en secuencia uno
después del otro. Estos subproblemas consisten en integrar el sistema de particulas y resolver las
inconsistencias fisicas producidas por el paso de integracién. Para este tltimo también se describe
el problema de deteccién de colisiones, al ser suficientemente similar a la correccién de traslapes y

aparecer en la mayoria de las alternativas estudiadas.

2.1.1. Simulacién de n-body

Definicién (Simulacién de n-body): Dada una lista de cuerpos P = p1, p2, ..., py €n un espacio
k-dimensional, obtener la interaccién F; sobre cada cuerpo por efecto de los N — 1 cuerpos en el

sistema.

Este problema se expresa frecuentemente en términos de la atraccién gravitacional entre ga-
laxias [11], pero también se pueden simular fuerzas intermoleculares u otro tipo de interacciones

microscépicas.



La fuerza F' simulada tipicamente depende de la distancia r;; entre dos cuerpos. Si F' ~ r™"

, se
dice que la fuerza es de corto alcance si n > d, donde d es la dimension del espacio simulado. Por

el contrario, si n < d, se dice que F' es de largo alcance.

Dependiendo del comportamiento especifico de la fuerza simulada se pueden desarrollar optimi-
zaciones, como por ejemplo particionar el espacio para agrupar cuerpos que estén cercanos entre

’

S1.

2.1.2. Correccion de traslapes

Antes de describir la correccién de traslapes, se define primero el problema similar de deteccién

de colisiones en un sistema de cuerpos:

Definicién (Deteccién de colisiones): Dada una lista de cuerpos P = pi,pa,...,pN ¥ Un paso
de tiempo t, obtener la lista con los pares de cuerpos cuyos volimenes se intersectan entre si, y

ejecutar una accion en el paso de tiempo t + 1 por cada cuerpo en colisién.

La accién ejecutada en t 4 1 depende de la dindmica propia de cada simulacién. Por ejemplo, se
puede alejar los cuerpos entre si, o actualizar la velocidad de los elementos involucrados por efecto

de colisiones elasticas o inelasticas.

A partir de esto, se define el problema de correccién de traslapes:

Definicién (Correccién de traslapes): Dada una lista de cuerpos P = p1, p2, ..., pN ¥ Un paso
de tiempo t, obtener la lista con los pares de cuerpos cuyos volimenes se intersectan entre si, y
separar cada par de cuerpos en colision de manera que no existan pares € P que cumplan esta

condicién.

En la deteccién de colisiones, se ejecuta una serie de acciones que puede resolver los traslapes
entre particulas en el siguiente paso de tiempo o evitarlos en pasos posteriores. Por otro lado, en
la correccién de traslapes se busca que el sistema quede libre de intersecciones entre particulas en
el mismo paso de tiempo, lo que implica calcular una lista de desplazamientos que debe aplicarse a

cada particula para corregir el sistema sin producir traslapes adicionales.



2.2. Algoritmos existentes

A continuacion se muestran los algoritmos para resolver simulaciones de n— body y correccién de
traslapes, los cuales se analizaron antes y durante el desarrollo de la solucién desarrollada. También
se estudiaron soluciones para la deteccién de colisiones atin cuando no se utiliza directamente en
el problema a resolver, con el objetivo de analizar la factibilidad de adaptarlas a la correccién de

traslapes.

2.2.1. N-body paralelo

Una solucién paralela en CUDA provista por NVIDIA [14] asigna una particula por unidad de
trabajo paralelo, y luego particiona la entrada en bloques de particulas que son cargados en un tipo
de memoria de acceso mas rapido que la memoria global en la GPU. Debido a que cada unidad de
trabajo accede una vez a esta memoria compartida para computar su interaccién con la particula
almacenada ahi, se logra reducir la latencia en los accesos de lectura, mejorando el rendimiento del

algoritmo con respecto a la implementacién de fuerza bruta.

Esta solucion corresponde a una paralelizacion del algoritmo cuadratico para n—body, por lo que
existen soluciones més eficientes como las mostradas a continuacién. Sin embargo, ésta sirve como
referencia sobre las formas de disenar algoritmos paralelos que utilicen y exploten correctamente el

potencial de las tarjetas graficas.

2.2.2. Simulacién de Barnes-Hut

Este algoritmo O(nlogn) [1] aproxima la simulacién de n-body a partir del hecho que las particu-
las suficientemente lejanas no necesitan ser evaluadas con tanta precision, por lo que se puede apro-
ximar un grupo de particulas lejanas como un solo objeto para efectos del célculo de fuerzas. Para
agrupar las particulas se particiona el espacio a través de un quad-tree (o kd-tree en k dimensiones),

que es recorrido al momento de calcular las fuerzas.

Si una particula interactiia con un nodo del arbol suficientemente alejado de ella, entonces se
evalia la fuerza considerando una particula representante de todos los objetos contenidos en el nodo
y sus niveles inferiores. En cambio, si la particula y el nodo estan cerca, se sigue hacia abajo en el

arbol y se repite el procedimiento hasta llegar a las hojas, que contienen las particulas reales.



Existen implementaciones paralelas en GPU [4] y [2], las cuales se ejecutan completamente en la
tarjeta gréafica), paralelizando tanto la construccién como el recorrido del drbol que se hace durante

el calculo de interacciones.

2.2.3. Lista de Verlet

Este algoritmo [21] se utiliza si la fuerza simulada tiene un radio de alcance r. limitado, tras el
cual su valor es despreciable y se considera como nulo. Consiste en crear listas de vecinos por cada
cuerpo, considerando como vecino a cualquier otro elemento que esté a una distancia r* < r., en

donde rx* es la distancia entre particulas.

La ventaja de esta lista es que la lista de vecinos no necesita calcularse en cada paso de tiempo,
ya que los vecinos de una particula siguen siendo los mismos hasta que algtiin objeto en el sistema
se haya desplazado suficientemente como para entrar o salir de alguna lista. En tal caso, se deben
recalcular las vecindades de todas las particulas. Una estrategia conservadora consiste en evaluar
los desplazamientos de cada particula con respecto a su posicion respectiva en el instante que la

r*—re

lista fue creada por tltima vez. Si existe un desplazamiento Ary,.,; > =5, entonces se recalcula

la lista de vecinos y se guardan las posiciones de cada particula en este instante.

La implementacién paralela para GPU en [10] y [15] considera una lista maestra con los O(N?)
pares posibles de particulas, la cual se evalta con el predicado que indica si las particulas son vecinas
entre si. La lista se ordena por llave-valor para dejar al comienzo todos los elementos cuyo predicado
es verdadero, lo que permite copiar todos esos pares a la lista de vecinos que finalmente se utiliza

en el cédlculo de las fuerzas.

2.2.4. Dinamica guiada por eventos

La simulacién de EDMD (Event-Driven Molecular Dynamics) es un algoritmo de deteccién de
colisiones en el que no se actualizan todas las particulas en un paso de tiempo global, sino que
el sistema va avanzando por sub-intervalos a medida que van ocurriendo eventos de colisién entre
particulas. Antes de avanzar un paso de tiempo ¢ + At, se computan los 0 < k < (g ) pares de
particulas que hayan participado en traslapes, lo cual se traduce en k colisiones que ocurrieron
durante el paso de tiempo. Una vez obtenidos los tiempos tg, t1, ..., tx, se ordenan de mayor a menor

para que el sistema vaya avanzando en pasos de tiempo parciales, hasta llegar a ¢t + At.



La implementacién en GPU [7] (para una o multiples tarjetas graficas) ejecuta iterativamente la
funcién que encuentra el mayor tiempo (contando desde ¢+ At hacia atras) que el par de particulas
involucradas en ese traslape debe retroceder hasta el instante t* de la colisién. Una vez procesada
la colisién, se integra ese par nuevamente hasta t + At con sus velocidades actualizadas producto

de la colisién, lo que puede producir nuevos traslapes que son agregados a la cola de eventos.

2.2.5. Correccién de traslapes

Debido a la dificultad de obtener la lista de desplazamientos que corrija todos los traslapes y
no produzca colisiones entre pares que no estén en la lista inicial, la correccién se puede realizar
en pasos iterativos hasta que no existan traslapes. Una solucién secuencial consiste en hacer un
recorrido O(N?) de todos los pares de particulas, corrigiendo los pares traslapados a medida que
son detectados. El algoritmo termina cuando se recorren todos los pares de cuerpos y no se detectan

traslapes en ninguno.

El recorrido de todos los pares de particulas es muy ineficiente, ya que la mayor parte corresponde
a particulas lejanas que no tienen posibilidad de traslaparse entre si. Al particionar el espacio en
celdas, se puede reducir la verificacién a comparar el cuerpo con los integrantes de su misma celda
y los cuerpos de las celdas vecinas. Para fuerzas de corto alcance, se puede aprovechar la lista de
vecinos definida en el algoritmo de Verlet (seccién 2.2.3) para verificar traslapes de un cuerpo con

los miembros de su lista de vecinos respectiva.

2.3. Tecnologias

Ya que tanto las alternativas estudiadas como la solucién desarrollada estan disenadas para ser
ejecutadas paralelamente en tarjetas gréficas (GPU), se analizé una de las plataformas que permite

implementar estos algoritmos, y que fue la utilizada para la solucién desarrollada.

2.3.1. CUDA

CUDA (Compute Unified Device Architecture) es al mismo tiempo una plataforma de compu-
tacién y modelo de programacién desarrollado por NVIDIA [6]. La plataforma permite implementar

c6digo en los lenguajes C y C++ a través de extensiones manejadas por el driver de compilador



nvcc, pero ademas existen extensiones para lenguajes como Python, Matlab y R, entre otros.

Modelo de programacién

El modelo de programacién en CUDA permite escribir cédigo generable en paralelo a través
de una jerarquia de estructuras, lo que permite generar cédigo de manera independiente a las
especificaciones de cada tarjeta grafica. Las unidades de trabajo en paralelo se agrupan entre si para
formar bloques, los cuales a su vez forman una grilla que corresponde al parametro de la funcion

paralelizada a ejecutar.

Kernels: Corresponden a funciones C que se ejecuta multiples veces en una misma llamada, al
contrario de las funciones convencionales que se ejecutan una sola vez. La cantidad de veces que
se ejecuta un kernel depende del tamano de la grilla que se le entrega como parametro, la cual
estd compuesta de bloques que a su vez estan compuestos de threads. De este modo, la grilla puede
ser lineal, cuadratica o cubica con respecto a sus dimensiones, lo que permite adaptar el codigo a

distintos esquemas de indexamiento segin lo requiera el problema en cuestién.

Bloques: De manera similar a la grilla, los elementos de un bloque pueden ser indexados en 1,
2 o0 3 dimensiones segin el esquema de indexamiento adecuado al problema en cuestién. Ya que
las unidades de trabajo que componen un bloque residen en el mismo multiprocesador, su tamano
queda restringido a 1024 elementos para las GPU actuales, pero no siempre se obtiene un mejor
rendimiento con una cantidad mayor de threads por bloque. Una regla general es que la cantidad
de bloques en el kernel debe ser a lo menos igual a la cantidad de multiprocesadores en la GPU, lo

que también puede variar segiin el tamano de cada bloque.

Threads: Son las unidades béasicas de trabajo paralelo, las cuales se encargan de ejecutar el coédigo
implementado en los kernels. Cada thread tiene un espacio de memoria local aislado del resto de
sus demds pares, por lo que la comunicacién directa entre elementos (es decir, sin lectura/escritura
en memoria de la GPU) no es posible en todos los casos. El esquema de asignacién de threads en
un problema es una decisién de disenio del algoritmo, pero generalmente se hace de manera que
el nimero de threads sea grande y el trabajo realizado por cada uno sea pequeno. Esto permite

aprovechar al méximo el paralelismo de la GPU, que estd especializada en ejecutar un gran volimen
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(a) Jerarquia de memoria. (b) Grilla de bloques bidimensionales.

Figura 2.1: Esquema de memoria en CUDA.

Arquitectura:

La arquitectura de CUDA corresponde a SIMT (Single Instruction, Multiple Threads), similar
a la arquitectura SIMD (Single Thread, Multiple Data). Esta tltima requiere combinar los accesos
en una misma instruccién, mientras que SIMT permite escribir cdédigo a nivel de threads, los cuales

pueden diverger independientemente unos de otros.

Warps: Un conjunto de 32 threads paralelos (para las tarjetas graficas actuales) se agrupa como
warp. Un warp ejecuta una instruccién comuin al mismo tiempo en paralelo, por lo que la eficiencia
es 6ptima cuando todos los threads mantienen coherencia en el cédigo que ejecutan y no existe
divergencia durante el flujo de ejecucion. Este es un factor importante al momento de implementar
algoritmos en CUDA, ya que la presencia de bifurcaciones en el cédigo (tipicamente en forma de if
- else) puede provocar que la ejecucion se serialize entre los threads que tomaron una u otra rama
respectivamente. Este fenémeno se llama divergencia de warp, y puede ralentizar un programa
de manera importante segtin el tamano de los branches, la cantidad de ramificaciones y la frecuencia

con que ocurren.
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Figura 2.2: Ejecucion divergente de un warp. Los threads en azul que satisfacen una misma condicion
se ejecutan en paralelo, mientras que los threads en rojo que no la cumplen permanecen detenidos
hasta terminar esa rama de la condicién (las barras negras). Al final de la divergencia, el warp
continta la ejecucién en paralelo.

Modelo de memoria

Debido al nivel de especializaciéon que han adquirido a través del tiempo, las tarjetas graficas
presentan distintos tipos de memorias con latencias especificas. Por ejemplo, cada multiprocesador
de la GPU tiene su propio chip de memoria dedicada, mientras que la tarjeta como conjunto dispone

de un espacio general accesible desde sus subunidades.

Memoria Global: Corresponde al espacio general de memoria en la GPU, el cual se inicializa y
libera tipicamente con versiones especiales de malloc y free, mientras que la transferencia de datos
con la memoria principal se hace con la funciéon memcpy. Si un warp accede a direcciones contiguas
en memoria global, los accesos de cada thread se combinan en una o mas transacciones equivalentes.

Este factor es clave al intentar reducir el tiempo utilizado en accesos a memoria.

Memoria Constante: Corresponde a un caché especial de la GPU. Si los distintos threads solici-
tan la misma direccién en memoria constante, entonces se obtiene el resultado al costo de un éxito

en caché. De lo contrario, el costo de acceso es igual al de memoria global.

Memoria Compartida: Es propia a un mismo bloque, y todos los threads que lo componen
pueden acceder a ella. La cantidad maxima de memoria compartida esta limitada por el hardware,
debido a la misma razén que las dimensiones de un bloque lo estan. El acceso a memoria compartida

tipicamente es més rapido que la memoria global en un factor de x10 — 30.
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Capitulo 3

Especificacion del problema

A continuacion se describen las propiedades de este problema en particular, las cuales permiten
caracterizarlo con respecto a otros tipos de simulaciones para sistemas de cuerpos. Ademads, se
especifican las cardcteristicas que debe cumplir la soluciéon desarrollada para considerarla como
respuesta valida al problema en cuestién, asi como el trabajo relacionado ya existente que sirve

€cOmMo apoyo y comparacion.
3.1. Descripcion

La simulacién de particulas coloidales presenta caracteristicas adicionales o distintas con respecto
a otras simulaciones de interacciones entre cuerpos, ya sea por propiedades de los coloides o por el
tipo de experimento que se quiere realizar con ellos. En esta seccion se describen cada una de estas

propiedades.
3.1.1. Interaccidén entre particulas

La regla de integracion para actualizar la posicién de una particula en el tiempo se define de la
siguiente forma:
Fi(t+ At) = 7 (t) + Fi(t) At + EVTAt,
en donde F; = 7; es la velocidad determinista obtenida a partir de las interacciones entre la particula
1y el resto de ellas, T es el coeficiente de difusién o temperatura del sistema, At es el paso de tiempo
y 5 es una variable aleatoria con distribucion normal estandar, que corresponde al ruido que se agrega

al movimiento como factor aleatorio [16].
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La fuerza a simular no cumple con el principio de accién y reaccién [17], y depende de los valores
a;, i de las particulas involucradas en la interaccién como sigue:
Fy =) o f(7 — %),
ki
en donde f(7) = TL; para la fuerza de largo alcance estudiada, mientras que f(7) = TL; para la fuerza
de corto alcance. Es posible que en una simulacién existan fuerzas distintas de largo y corto alcance

actuando sobre las particulas.

Fuerza de corto alcance

T T
100 - |
\iij

S~ 50 |- N
0 L |

| | | | |

0 1 2 3 4

’I“ij

Figura 3.1: Influencia de la distancia en el calculo para la fuerza de corto alcance entre particulas.
A partir del radio de corte 7¢y10ff marcado en magenta, la expresién para la fuerza no se evalia y
el valor de f;; se considera 0.

Debido a que la fuerza de corto alcance decae de forma mucho més rapida con respecto a la
distancia en comparacién a la fuerza de largo alcance, se considera una distancia de corte tras el
cual la fuerza se evaliia como nula, de acuerdo a lo mostrado en la figura 3.1. Por lo tanto, el calculo
de la fuerza de corto alcance entre dos particulas se define como:

- Miak.]?(rlﬁ"j)a si Tij < Tcutof f
Fij(rij) =
0, si no

3.1.2. Volumen excluido

Las particulas coloidales a simular no son puntuales, sino que tienen un diametro ¢ igual para

todas (y por consecuencia, la misma area). Como la regla de integracién definida anteriormente no
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considera esta propiedad, puede ocurrir que las posiciones actualizadas produzcan particulas cuyas
areas (o volumenes, en 3 dimensiones) se intersecten y exista un traslape entre ellas, lo cual no es
fisicamente valido. Para asegurar que esta propiedad se cumpla al final de cada paso de tiempo, a

cada par de particulas (p;,p;) se les aplican desplazamientos que corrigen los traslapes:

75 —171)

r—»/:T,—i_(g*( r—é/:r—é_d*(rl_TQ)

712 |12

)

en donde 77/, 75/ son las posiciones actualizadas producto del traslape corregido entre 71 y 73.

Siot = %, las particulas se desplazan en direcciones opuestas entre si a lo largo de n = %
hasta quedar en contacto tangencial. En cambio, si §* = o — |r2|, las particulas se separan en la
misma direccién a una distancia proporcional a la magnitud del traslape que habia entre ellas, lo
que simula un efecto de rebote producto de la colisién en algin instante t* < ¢t + At. Este tltimo

valor es el que se usa para procesar los traslapes en la simulacién.

3.1.3. Condiciones de borde peridédicas

El area de simulacién es periédica en las direcciones X e Y. Esto implica que cuando una
particula cruza alguno de los bordes del area, reaparece en el borde opuesto, por lo que sus coor-
denadas siguen estando restringidas dentro de los margenes originales. Para obtener las distancias
entre particulas se utiliza la convencién de imagen minima, en donde una particula p; interactia

con p; ya sea directamente o con su imdgen, la que esté mas cerca.

3.1.4. Ruido aleatorio

El movimiento de las particulas en el paso de integracién tiene una componente de ruido alea-
torio, modelada como una variable aleatoria con distribucién normal estandar o gaussiana (media
=1y desviacién estdandar o = 0). La figura 3.2 muestra la distribucién normal y distintas bandas
de unidad o y centradas en el origen, lo que corresponde a la probabilidad de obtener valores en el

rango correspondiente bajo esta distribucién.
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Figura 3.2: Distribucién normal. Las bandas indican las probabilidades respectivas de que un valor
generado con la distribuciéon normal esté comprendido en ese rango.

Para evitar que se produzcan desplazamientos excesivos debido a valores demasiado grandes en
el ruido (en los extremos de la campana gaussiana), se eliminé la posibilidad de que sean generados
durante la simulacién. Se consideraron dos métodos para lograr esto, los cuales se muestran en la

figura 3.3:

(a) Re-generar los valores que estén fuera del rango [ — 30, u + 30].

(b) Truncar los valores en el rango [u — 30, u + 30].

w—30 w30 w— 30 w30

(a) Regenerando valores fuera de rango. (b) Truncando los valores generados.

Figura 3.3: Formas de eliminar valores extremos generados aleatoriamente.

Ambos métodos producen distribuciones de probabilidad distintas entre si y con respecto a
la original; mientras la alternativa 1 aumenta la probabilidad de todos los valores en el rango,
la alternativa 2 aumenta la probabilidad de generar los valores extremos. Esto no produce una
distorsion estadistica demasiado grande, debido a que el rango considerado corresponde a la banda
centrada en la media de ancho igual a 3 desviaciones estandar, lo que incluye al 99.7 % de los valores

posibles.

La implementacién de la solucién se hizo utilizando la alternativa (b), debido a que la operacién

de truncado se puede realizar indistintamente sobre todos los valores generados, y solo afectar a
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aquellos que estan fuera de rango. En cambio, para la alternativa (a) un valor fuera de rango debe
recrearse hasta satisfacer la condicion, lo que produce los efectos de divergencia explicados en la

figura 2.2 al realizarse en paralelo.

3.2. Relevancia de la solucion

Actualmente existe una solucién secuencial descrita en [19] e implementada en C que resuelve
el problema planteado. Sin embargo, el tiempo de ejecucién crece rapidamente con el nimero de
particulas, por lo que no es posible completar simulaciones con més de 10* particulas en un tiempo
razonable. Esto limita la complejidad de los experimentos que se pueden realizar con el programa

existente.

3.3. Requisitos de la solucion

El foco principal de la solucién a desarrollar se encuentra en resolver la correccién de traslapes
de manera eficiente, dejando como prioridad secundaria el desarrollo de un algoritmo n-body para

fuerza de largo alcance mas eficiente que el actual. La lista de requisitos consiste en:

= La implementacion debe poder simular interacciones de cuatro distintos tipos de particulas,

con la posibilidad de llegar hasta 10 tipos.

= Al final de cada paso de tiempo, se debe mantener el invariante del volumen excluido para
todas las particulas del sistema. Si debido a la configuraciéon de las particulas no es posible
conseguir lo anterior, la cantidad de traslapes no corregidos debe ser pequena y no debe

aumentar en pasos de tiempo posteriores.

= La correccién de traslapes debe mejorar a la solucién secuencial, en donde se evaltian todos

los pares de forma innecesaria.
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3.4. Caracteristicas deseadas

Idealmente, la solucién implementada deberfa ser capaz de realizar simulaciones con hasta 10°
particulas. Ademds, cada cierta cantidad de pasos de tiempo especificada por el usuario, la solu-
cién debe entregar la configuracion del sistema a memoria principal en ese instante para realizar

mediciones.

3.5. Trabajo relacionado

Ademads de la solucién secuencial descrita anteriormente, existe una implementacién paralela
para la fuerza de largo alcance que utiliza el algoritmo n-body descrito en [14] y una lista de vecinos.
Cada vez que el algoritmo anterior procesa un par de particulas, se verifica si estdn a distancia
rij <15, en donde 74 > 0 /2 es el valor de piel (o skin) igual para cada particula. Sila condicién se
cumple, p; se agrega a la lista de vecinos de p; y viceversa, lo que permite hacer la verificacién de
traslapes entre ese par de particulas en la etapa de correccién. Esto permite considerar como vecinos
a particulas que inicialmente estan lejos, pero pueden acercarse lo suficiente como para producir

traslapes debido a correcciones entre otras particulas.

id celda | id particula
celll s
;B celll
@ celll
@ cell2 P2
cell2 p7
@ cell2 P8

m /// - . cell3 P1
' cell3 P4
P4 ) cell3
o cell4 3
cell4
cell4
(a) Espacio particionado. (b) Lista de celdas.

Figura 3.4: Lista de celdas, en donde cada celda tiene una lista de particulas que residen en ella.
La circunferencia de radio r; que rodea a p3 corresponde a la piel de esa particula. Luego, ps v ps
forman parte de la lista de vecinos de ps.

También existe una implementacién en CUDA del algoritmo de lista de Verlet para fuerzas
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de corto alcance. Ademds de la piel de radio r,, se particiona el espacio 2D en celdas cuadradas
uniformes de largo [ > r, como las mostradas en la figura 3.4, en donde cada celda puede almacenar
una cantidad finita de particulas. Luego, para cada particula solo se necesita recorrer la celda a la
que pertenece y las 8 celdas vecinas para construir la lista de vecinos, la cual se usa en el cédlculo de
fuerza de corto alcance y la correccion de traslapes. A diferencia de la implementacién anterior en
donde la lista de vecinos se recalcula en cada paso de tiempo, la lista de vecinos y la lista de celdas

se obtienen al momento de construir y actualizar la lista de Verlet.
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Capitulo 4

Especificacion de la solucion

Este capitulo contiene las razones que llevaron a desarrollar la solucién implementada, a partir
de lo presentado en las secciones 2 y 3. Luego, se describen los algoritmos que componen la imple-
mentacion asi como el esquema de clases con el que se organizan y ejecutan. Ademas, se describen
las estructuras adicionales utilizadas en la soluciéon y que no fueron introducidas en la seccién 2, al

no ser utilizadas por ninguna de las soluciones estudiadas.

4.1. Eleccion de la solucion

El problema a resolver es buen candidato a beneficiarse de la paralelizacién en GPU, debido a que
se debe ejecutar una misma instruccién (el cdlculo de fuerzas) sobre diferentes datos (las particulas).
Esto se hace evidente al considerar la cantidad de trabajos existentes que intentan resolver problemas
similares como simulaciones astrofisicas o de dindmica molecular. Luego, se elige implementar la
solucién escogida en CUDA, debido a que tanto el equipo con el que se desarrollé este trabajo
como el servidor en el cual se realizaron las pruebas cuentan con tarjetas graficas que soportan esta
plataforma. La parte secuencial se desarrollé en C++4, debido a que puede interoperar con CUDA
sin necesidad de librerias externas; ademads, la implementacion disefiada necesita de la libreria

CGAL [20] como componente.

Para aplicaciones que simulan interacciones como la fuerza de gravedad, la relacion reciproca
fji = —fij permite optimizar la integracién al reducir a la mitad el nimero de evaluaciones. Esta
optimizaciéon no se cumple para las estrategias de evaluacion en paralelo, en donde se desea que un

thread se ocupe exclusivamente de su particula respectiva para evitar accesos dispersos a memoria
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de GPU [14]. Sin embargo, como en este problema no se cumple la simetria de accién y reaccidn, la
relacién anterior no es cierta y se deben evaluar las N? fuerzas entre particulas de todas maneras,

por lo que la evaluacién paralela es ideal para simular este tipo de interacciones.

En las simulaciones astrofisicas, las galaxias generalmente se consideran como objetos puntuales
que pueden formar ciimulos considerablemente mas densos que otras regiones, como por ejemplo el
centro de una galaxia espiral con respecto a sus brazos. Esto hace que los esquemas de particio-
namiento no uniforme del espacio puedan optimizar efectivamente la computacion de las fuerzas,
debido a que las regiones menos interesantes queden representadas en celdas de mayor tamano, al

contrario de las zonas densas que son representadas con mayor detalle al usar mas celdas.

En cambio, para el caso de las particulas coloidales, la propiedad de volumen excluido no per-
mite que los objetos se compacten demasiado y dejen espacios vacantes considerablemente grandes,
lo que produce particionamientos méas uniformes con respecto al caso de las galaxias. Existen con-
figuraciones estudiadas como las que aparecen en la figura 4.1 que se distribuyen uniformemente a
través del area de simulacién, casos en los cuales el particionamiento jerarquico del espacio seria

muy similar a dividir en celdas de tamano uniforme.

(a) Configuracién 0. (b) Configuracién 3.

Figura 4.1: Distintas configuraciones de particulas distribuidas en el drea de simulacién, para N =
896 y dt = 0.01. Los numeros de cada configuracién denotan a las descritas en la tabla 5.1. Los
colores denotan distintos tipos de particulas.

Para implementar una solucién de dindmica guiada por eventos, se necesita conocer las posiciones
y velocidades de ambas particulas involucradas en el traslape para evaluar el instante de colisién y

prevenir el traslape. Sin embargo, la posiciéon de una particula en este problema depende tanto de la
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velocidad computada como del ruido generado en ese paso de tiempo. Esto dificulta la determinacion
del instante exacto de colisién, debido a que la particula se movié aleatoriamente durante todo el
paso de tiempo y no hay una forma de determinar cudl era su posicién en el instante intermedio a

partir del valor del ruido en At.

Ruido gaussiano

sl v Ll T b
M,l
ol L]

posicion

Figura 4.2: Movimiento aleatorio de una particula durante un paso de tiempo.

Por otro lado, el ruido gaussiano se puede generar en paralelo de forma directa a través de la
libreria cuRAND. Su API provee una funcién que entrega en una sola llamada dos valores aleatorios
con distribucién normal, utilizando internamente la transformacién de Box-Muller [13]. Esto es ideal
para generar un vector de ruido en cada paso de tiempo y sumarlo con el desplazamiento determinista

para integrar cada particula del sistema.

4.1.1. Triangulacién de Delaunay

Para realizar la correcciéon de traslapes eficientemente es necesario poder acceder a la vecindad
de las particulas, informacién que debe ser valida en cada paso de tiempo. Para ello se eligié utilizar

la triangulacién de Delaunay, la cual se define junto a otros conceptos asociados a continuacion.

Una subdivision planar maximal de un conjunto de puntos P = py, pa, ..., pn €s una subdivisién
tal que no se pueden agregar arcos al grafo correspondiente sin afectar la planaridad del mismo.
Luego, una triangulaciéon de P es una subdivisién planar maximal sobre el conjunto de vértices P.

Esto permite definir formalmente la triangulaciéon de Delaunay:

Definiciéon: Una triangulacién de Delaunay es una triangulacién de un conjunto de puntos P en
donde ninguno de los circuncirculos respectivos de cada triangulo contienen a algin otro punto de

P.
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Una propiedad de esta estructura es que maximiza el angulo minimo de los tridngulos que la
componen [3], por lo que tienden a ser equildteros y las longitudes de los arcos correspondientes no
son demasiado grandes. Esto produce que las particulas cercanas entre si estén unidas por arcos en la
triangulacion, lo que permite hacer verificaciones inicamente entre objetos que tienen la posibilidad

de participar en un traslape.

La triangulacién debe cumplir con las condiciones de borde peridédicas para poder ser utilizada
en el sistema, lo que puede ser representado como un toro de radios mayor y menor R = r = L [§]
segin se muestra en la figura 4.3. No se encontré trabajo sobre la construcciéon de triangulaciones
periddicas en paralelo, por lo que se utilizé la implementacién provista por la libreria CGAL . Esto
no representa una desventaja mayor si es que la triangulacién construida en memoria principal solo

se envia una sola vez a GPU, lo cual se realiza en la etapa de inicializacion.

En la figura 4.3 se muestran representaciones planas y de la superficie triangulada, en donde los

extremos del area de simulacién pueden estar conectados por arcos.

4.2. Diseno de clases

Se disenié una unica clase Particle_System la cual representa una instancia de simulacién. Esta
clase se encarga de inicializar, operar y liberar las estructuras de datos paralelas utilizadas por el
c6digo CUDA, debido a que administrar y utilizar la memoria en GPU tiene mayor complejidad
que trabajar con la memoria principal utilizada en programas secuenciales convencionales. La clase

estd implementada en distintos médulos, que corresponden a:

= Inicializacién de estructuras de datos paralelos y comunicacion con la GPU.
= Inicializacion de la configuracién inicial.

= Creacién de triangulacién de Delaunay en CGAL.

Funciones de I/O para entregar datos sobre las posiciones, triangulacién y reporte de errores.

= Wrappers de invocacién de los kernels CUDA que realizan la simulacién.

La inicializaciéon de la configuracion inicial depende de valores generados aleatoriamente, los

cuales se obtienen desde la GPU. Estos valores no se generan a través de una llamada a un kernel,
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) Vista general. ) Vista frontal.

) Vista aplanada.

Figura 4.3: Triangulacion de Delaunay en 2 dimensiones bajo condiciones de borde periédicas. Las
lineas corresponden a arcos de la triangulacion.
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sino que se obtienen mediante la Host API de la libreria cuRAND. La clase RandGen implementa
este proceso, permitiendo obtener una cantidad finita de nimeros aleatorios generados en una sola
llamada a la libreria. Esta clase no depende de Particle_System y puede ser utilizada por cualquier

otro programa.

4.3. Estructuras de datos

Esta seccién comprende las estructuras utilizadas tanto en la parte secuencial del programa

como en la ejecucién paralela.

4.3.1. Estructuras para ejecucion paralela

La estructura principal del programa reside completamente en memoria global de GPU, y est4 or-
ganizada como Estructura de Arreglos o SoA (Structure of Arrays). La estructura encapsula todos
los arreglos utilizados tanto en la integracién (posiciones y tipos de las particulas) como en la

triangulacién de Delaunay (informacién de arcos y tridngulos).

Debido a que las posiciones de cada particula estdn compuestas de dos coordenadas y siempre se
necesita de ambas para realizar cilculos (no tiene sentido operar uinicamente con x o ), se utilizan
los tipos de vectores provistos por CUDA en lugar de almacenar los valores de punto flotante
consecutivamente o en arreglos distintos. Esto consiste en almacenar el par (z;,y;) como un dato
de tipo float2 o double2, lo que permite a los threads traer la posicién a registro y devolverla a

la memoria global con una sola instruccién en lugar de cargar y guardar x e y por separado.

Las actualizaciones de posicién para cada particula (debido al calculo de fuerzas y correccién de
traslapes) se pueden computar simultaneamente si los resultados de estas funciones se escriben en
un arreglo diferente que funcione como buffer para las posiciones [11]. Esto permite que los kernels
puedan escribir sus resultados inmediatamente en memoria global sin tener que incurrir en el costo
de sincronizar los threads antes de la escritura. De lo contrario, un thread que haya computado la
velocidad de su particula tendria que esperar a que todas las demés hayan leido la posiciéon anterior

antes de escribir el nuevo valor, para no tener problemas de concurrencia.

Las estructuras utilizadas dependen directamente de N (posicién y atributos de cada particula),

o bien corresponden a las listas de triangulos y arcos, las cuales también son lineales con respecto a
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N para triangulaciones en dos dimensiones. Luego, el algoritmo desarrollado utiliza O(N) espacio

en total.

4.3.2. Constantes de simulacion

Para encapsular los parametros que permanecen constantes durante toda la vida de una misma
instancia de simulacién, se agrupan en una estructura SimParameters que reside en memoria prin-
cipal y de GPU. A diferencia de las particulas, estos pardmetros se cargan en la memoria constante,
a la cual se puede acceder desde cualquier kernel con un costo de acceso menor al de traer datos en

memoria global de GPU.

4.4. Algoritmos

El algoritmo que realiza la simulacién ejecuta cada uno de sus pasos completamente en paralelo,
pero de manera secuencial entre si. La funcién de integracién invoca exactamente un kernel CUDA
por paso de tiempo, mientras que las demds funciones pueden realizar miltiples llamadas a sus
kernels respectivos en un mismo paso. Las funciones de integracién y correccion de traslapes son
las tinicas que realizan trabajo propio de la simulacién, que corresponde a actualizar las posiciones
de cada particula y asegurar las propiedades del sistema. Las funciones que operan sobre la trian-
gulacién de Delaunay sirven para mantener la validez de esta estructura en cada paso de tiempo, y

asi ser utilizada por la funcién de correccién de traslapes.

Algoritmo 1 Simulacién de sistema de particulas

Entrada: P = {pi,...,pn} lista de posiciones de particulas
Salida: P = {p1,...,pn} lista de posiciones actualizadas en un paso de tiempo
1: procedure RUNSIMULATION(P)
Generar la configuracién inicial de las N particulas
for t <+ 0 to Ty do
Integrar las N particulas en ¢t + At
Correccién de tridngulos invertidos
Actualizar triangulacién de Delaunay
Correccion de traslapes
end for
end procedure
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4.4.1. Generacién de la configuracién inicial

Las posiciones del sistema se inicializan como una red triangular con N* vértices, en donde cada
vértice corresponde a una particula. De este total se eliminan al azar N* — N particulas para llegar
al numero de objetos especificado en la entrada. Ademads, para evitar comportamientos anémalos
producidos por particulas perfectamente alineadas entre si, a las posiciones en la red se les suma
un ruido aleatorio para obtener las posiciones en £ = 0, las que se envian posteriormente a la GPU
para realizar la simulacién. Ambos procesos se hacen generando valores aleatorios en la GPU por
medio de la clase RandGen, generando configuraciones iniciales como en la figura 4.4, en donde las

particulas no estan exactamente alineadas con respecto a sus vecinos.

(a) Configuracién 0. (b) Configuracién 1.

Figura 4.4: Posiciones iniciales de las particulas del sistema en t = 0 para N = 896. Ambas con-
figuraciones corresponden a las descritas en la tabla 5.1. Los colores de las particulas indican su
tipo.

4.4.2. Integracién para fuerza de largo alcance

La implementacion del método n-body para la fuerza de largo alcance estd basada en la imple-
mentacién paralela en CUDA [14], en la cual se aprovecha la memoria compartida de cada bloque
para cargar las particulas por grupos desde memoria global. La optimizacién desarrollada consiste
en utilizar la funcion intrinseca de warp shuffle, la cual permite a un thread obtener datos guardados
en los registros de otros threads que pertenezcan a un mismo warp. A cada thread se le asigna un
numero de pista que lo identifica con respecto a los demads threads del warp, lo cual les permite a

cada uno leer una particula distinta desde memoria global. Luego, cada miembro del warp se turna
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en propagar los datos de su particula correspondiente a los demads, quienes pueden recibir estos
datos usando la instrucciéon __shf1(), entregando como argumento el nimero de pista del thread

que esta en el turno de ofrecer sus datos.

Algoritmo 2 Integracion del Sistema de Particulas

Entrada: P, arreglo de particulas (x;, y;, o, 11;)
Salida: P, particulas con posiciones actualizadas
1. procedure INTEGRATE(FP, P;)
2: for i < 0 to |P| do

3: l; < threadIdx.x & 31

4: b_; — Po[Z]

5: v; <0

6: for j «+ 0to |P|;j <« j+32do
7 b; « Bilj + 1]

8: for £k + 0 to 32 do
9: by = _shf1(b;, k)
10: 17,  dist(b;, by)
11: @F@—T;k-aigk
12: end for "
13: _syncthreads ()

14: end for
15: end for

16: Pi[i] < bioi At + EVTAL
17: end procedure

Una vez que todo el warp ha compartido los datos entre sus miembros, cada uno obtiene una
particula desde memoria global hasta completar el siguiente grupo de elementos, repitiendo el mismo
procedimiento. La principal ventaja de este proceso es la mayor eficiencia de accesos a memoria,
ya que la mayor parte del tiempo los threads estan compartiendo datos a nivel de registro en lugar
de realizar consultas més costosas en memoria global. Ademads, como los threads de un warp se
ejecutan en paralelo, no es necesario que se sincronizen entre si, a diferencia de la implementacién

en memoria compartida.

Verificacion topolégica

Existe un caso especial de traslape que puede producirse cuando el movimiento de una particula
es excesivamente grande, tipicamente debido a un valor de At demasiado alto en la integracién.
Puede ocurrir que una particula haya atravesado el volimen de otra durante su desplazamiento,

aun cuando las posiciones finales no indiquen un traslape entre ellas. Esto no tiene sentido fisico y
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por lo tanto invalida la simulacién, pero es dificil de detectar eficientemente.

Un beneficio extra de la triangulacién de Delaunay consiste en utilizar su topologia para verificar
eficientemente si un par de particulas se ha atravesado entre si. Como los arcos de la triangulacién
son orientados, se puede comparar la posicién r15 = €3 —€1 antes y después de realizar la integracion,
en donde €3,€] son las particulas que componen el arco. Si -t < 0, entonces la direccién
general de las posiciones es distinta y las particulas se atravesaron entre si. Cuando esto ocurre, se
aborta la simulacién sin posibilidad de reanudarla, ya que el movimiento que produjo este error no
tiene sentido fisico (una particula no puede pasar por sobre otra, debido a los volimenes excluidos
de ambas). En este caso, la solucién consiste en disminuir el valor de At especificado por el usuario

y reintentar la simulacién.

(a) Situacién inicial. (b) Tras la integracién.

Figura 4.5: Deteccién de movimiento invélido. El vector azul 15, corresponde a la distancia entre
particulas. Después del desplazamiento, el vector en rojo 74, cambia su sentido general con respecto
a la situacion inicial, indicando que hubo un traslape mas fuerte entre ambas particulas.

La figura 4.5 muestra el cambio de sentido en las distancias entre un par de particulas que
se traspasaron entre si. Esta funcidén no se realiza en la version del programa utilizada para las
pruebas realizadas en la seccién 5, ya que solo sirve para probar valores de At y hacer debugging.

Sin embargo, si se utilizé para verificar que los resultados preliminares fueran correctos.

4.4.3. Actualizacion de la triangulacién

La actualizacion de las posiciones debido al paso de integracién puede producir distintos pro-

blemas en la triangulacién almacenada:

1. Existen tridngulos que no cumplen la propiedad del circuncirculo vacio, por lo que la triangu-
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lacién deja de ser de Delaunay.

2. Existen tridngulos cuya normal apunta en la direccién opuesta, por lo que ya no pueden ser

recorridos en orden CCW.

3. Existen arcos que se cruzaron entre si, por lo que el grafo subyacente deja de ser planar (y

por lo tanto, deja de ser triangulacién).

El primer problema se puede solucionar a través de una serie de operaciones de giros (o edge-
flips) de los arcos que no cumplen con la condicién de Delaunay [3]. El algoritmo de Lawson [9]
recibe una triangulacién cualquiera y entrega como salida la triangulacién de Delaunay, pero para
utilizar su implementacién secuencial hay que incurrir en un gran sobrecosto de transferir los datos
a memoria principal y de vuelta a la GPU. Esto, sumado a que el algoritmo es de complejidad

O(n?), hace que el costo de esta estrategia sea prohibitivo.

Por lo tanto, se utiliza la solucién paralela disenada en [12] e implementada en la libreria cleap, la
cual se realiza completamente en GPU y evita la necesidad de utilizar el bus de datos en cada paso de
tiempo. Este algoritmo de edge-flipping paralelo produce una triangulacién quasi-Delaunay, ya que
algunos giros de arco pueden ser ignorados debido al pardametro de tolerancia utilizado en el calculo
de la condicién de Delaunay. Sin embargo, el error reportado con respecto a las implementaciones
secuenciales existentes es menor a 0.05 %, lo que significa que la cantidad de edge-flips que no se

hicieron es minima.

4.4.4. Correccion de triangulos invertidos

Como el algoritmo de edge-flipping resuelve el primer problema enunciado anteriormente, resta
resolver los otros dos problemas que pueden invalidar la estructura de vecindad a usar en la co-
rreccién de traslapes. En realidad los dos casos son producto de un mismo fenémeno, que ocurre
cuando el movimiento de una particula hace que ésta atraviese uno o mas arcos en la triangulacién

de Delaunay.
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2, B Iy

) Situacién inicial. b) Desplazamiento de d sobre el ar- ¢) Edgeflip entre bec y ad.
co bc.

Figura 4.6: Resolucion de triangulo invertido. El poligono que se invirtié producto del desplaza-
miento de la particula d estd sombreado en color cian.

Es posible resolver este problema a traves de una secuencia de uno o mas edge-flips, notando en
la figura 4.6 que el arco cruzado es el que debe girarse. Una vez realizado el flip, tanto el tridangulo
invertido como el cruce de arcos desaparece, reparando la triangulacion. La malla reparada no
necesariamente cumple la propiedad de Delaunay, por lo que la correccién de tridngulos invertidos

debe hacerse antes de ejecutar el algoritmo de edge-flipping.

a a a a
(§] e (§] e
b b b b
d d d d
C C C C
(a) Situacién inicial. (b) Desplazamiento de f.  (c) Edgeflip entre bey cf.  (d) Edgeflip entre ce y df.

Figura 4.7: Resolucion de tridngulo invertido con correccién de dos arcos.

La figura 4.7 muestra la secuencia de edge-flips que elimina tanto los triangulos invertidos cuando
la particula se mueve hacia un tridngulo més alld de su vecindad inmediata. No se ha demostrado
que esté procedimiento sea valido cuando una particula cruza 3 o méas arcos, ni tampoco si es
posible generalizarlo a cualquier cantidad de cruces de arcos. Asimismo, no se pudo obtener una
implementacion que permita identificar los arcos que deben ser corregidos cuando una particula

atraviesa dos o mas de ellos y reproducir el procedimiento mostrado en la figura 4.7. Sin embargo,
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esto no supone un problema mayor para las simulaciones estudiadas, ya que las magnitudes de los
movimientos son suficientemente pequenas para que todas las inversiones de triangulos se produzcan

por particulas que cruzan solo un arco.

Deteccion de triangulos invertidos

La inversién de un triangulo puede producirse por dos razones: la orientacién de uno de sus arcos
se invirtié (ver figura 4.5), o bien un vértice se movié hacia el otro lado del semiplano definido por el
arco que componen los otros dos vértices. En la seccién 4.4.2 se mostré que la primera condiciéon no
corresponde a un movimiento valido, por lo que se excluye del analisis. Por lo tanto, la verificacion
de tridngulo invertido equivale a verificar si un vértice cruzoé alguno de los arcos que lo rodean hacia
un triangulo vecino, con lo que el problema se reduce a verificar si un punto se ubica dentro de un

tridngulo. Para realizar esto de forma eficiente se utilizan coordenadas baricéntricas:

Vo = €2 —€e; ClQZVzXVO
V1 =01 — € S92 = V1 X Vg
Vo = 02 — €1 to = Vo X V1

‘ S0 <=0&to <=0& 59 +1yg >=dy, sidy <O
flip(e1,e2,01,02) =
s >=0& ty >=0 & s9 + 1ty <=dy, sino

. 1 .\ . /z/.\
AN .

62 \ e

(a) Situacién regular. (b) Tridngulo invertido.

Figura 4.8: Deteccién de triangulo invertido utilizando coordenadas baricéntricas.

La figura 4.8 muestra los vectores utilizados en el predicado que determina si el arco original debe

ser girado. En (b) se muestra una configuracién para la cual el predicado es verdadero, indicando que
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el arco (e1, e2) debe ser reemplazado con (01, 02), que es el arco formado por los vértices opuestos

a ambos lados del arco original.

Sin embargo se debe verificar si 01 estd dentro del tridngulo (e, e2,02), o bien oy estd dentro
del tridngulo (e1,e2,01), ya que ambos sucesos hacen necesario un edge-flip. Los valores da, so, ta
utilizados en las ecuaciones anteriores se pueden utilizar para calcular di, s1,t; que permiten hacer

la verificacion equivalente para o1,:

d1 = S92 S1 = d2 tl = —tQ

Esto es equivalente a definir vq como vg y viceversa en las ecuaciones anteriores, por lo que se
puede realizar ambas verificaciones de forma eficiente. Otra ventaja de esté metddo es que no necesita
recibir los tridngulos en orden, por lo que no se necesitan accesos extra al arreglo de tridngulos en
memoria global. Ademds, las estructuras de datos definidas para el algoritmo de edge-flip permiten

acceder a los 4 vértices involucrados en la verificacion.

4.4.5. Correccion de traslapes

La correccién de traslapes implementada usa la informacién topolégica contenida en los arcos de
la triangulacién de Delaunay para obtener de forma rapida cudl es la vecindad de una particula que
puede estar traslapando con ella. El kernel correspondiente considera un thread por arco, obteniendo
las posiciones de ambos extremos para evaluar si existe un traslape. Si lo hay, se evalian los despla-
zamientos de acuerdo a las ecuaciones mostradas en la seccién 3.1.2 y se suman al desplazamiento
total en el arreglo de salida. Como una misma particula puede ser parte de varios arcos a la vez, la

suma del desplazamiento debe hacerse de forma atémica para evitar problemas de concurrencia.
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Algoritmo 3 Correccién de Traslapes

Entrada: Py posiciones iniciales, F arcos de la triangulacién
Salida: P; desplazamientos sobre cada particula
1: procedure CORRECTOVERLAPS(Fy, Py, F)

2: for i < 0 to |E| do

€e; < E[Z]

bi — Po[ei.l']

bj — Po [ely]

Tij dist(bi, bj)

if r;; < o then
00— Tij
atomicAdd(P[e;.x], —6 - rij)

10: atomicAdd(Pi[e;.y], d - rij)

11: end if

12: end for

13: end procedure

Una vez calculados los desplazamientos, un siguiente kernel los suma a las posiciones de cada
particula y aplica las condiciones de borde periédicas (si una particula no participé en traslapes,
el desplazamiento sumado a ella es nulo). Al actualizar las posiciones, es posible que se produzcan
traslapes (ver figura 4.9) con nuevas particulas o que los traslapes actuales no hayan sido corregidos
por completo, por lo que el proceso se debe realizar de forma iterativa hasta que no se detecten

traslapes en el sistema.

U0 (o

) Situacién inicial. ) Tras la correccién.

Figura 4.9: Correccién de traslapes. Al aplicar el desplazamiento neto sobre B producto de A y C,
puede ocurrir que los traslapes no queden resueltos.

Al sumar desplazamientos en un mismo sentido como se muestra en la figura 4.10, es posible
que la particula se esté moviendo mucho més de lo necesario para corregir el traslape, lo que puede
llevar a la particula desplazada a penetrar de forma importante a otras particulas. Estos traslapes
deberan ser corregidos en la siguiente iteracién, lo que producird un efecto de rebote que puede

terminar llevando el sistema a una configuracion incorrecta.
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) Situacién inicial. (b) Tras la correccién.

Figura 4.10: Correccién de traslapes en paralelo. El desplazamiento sobre C' producto de los traslapes
con Ay B es mayor que el necesario, por lo que se trunca su magnitud.

La solucién consiste en truncar el desplazamiento por la magnitud heuristica o /4, lo que previe-
ne movimientos demasiado grandes que produzcan situaciones como la descrita anteriormente. Este
algoritmo no es equivalente a la implementacion secuencial para la correccion de traslapes, por lo
que no corresponde a una paralelizacién de ella. Por lo mismo, las posiciones finales de las particulas
pueden ser distintas al ejecutar ambos algoritmos con entradas idénticas. Este algoritmo se imple-
menté tanto en la solucion desarrollada como en las existentes previamente, que no consideraban el
truncado del desplazamiento neto. Esto impedia realizar simulaciones con pasos de tiempo grandes,

ya que se producia el efecto de rebote descrito anteriormente.

4.4.6. Integracién para fuerza de corto alcance

El calculo de fuerzas para interacciones de corto alcance se hace utilizando listas de Verlet creadas
y actualizadas en paralelo, con la estructura presentada en la seccién 3.5. Los threads acceden a un
arreglo de tamano N -vecyq, que contiene las listas de vecinos de cada particula, en donde cada lista
tiene un tamano fijo vecy,q,. Esta constante depende del radio de corte r. hasta donde se calcula la

fuerza, por lo que a mayor valor de 7., el tamafio de las listas de vecinos debe ser mayor.

Los elementos de la lista de vecinos corresponden a los indices de las particulas en el arreglo
correspondiente, por lo que existe un sobrecosto de realizar accesos aleatorios en P, debido a que los
elementos continuos en V' no necesariamente lo estdn en P. Sin embargo, la cantidad de accesos a
memoria realizados es menor que en el algoritmo para fuerza de largo alcance, debido a que solo se

necesita comparar las particulas mas cercanas en lugar de evaluar todo el sistema por cada particula.
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Algoritmo 4 Integracién del Sistema de Particulas (fuerza de corto alcance)

Entrada: Py arreglo de particulas (z;,y;, i, i), C cantidades de vecinos por particula, V' lista de
vecinos
Salida: P, particulas con posiciones actualizadas
1: procedure INTEGRATE(Fy, P;)

2: for i < 0 to |P| do

3: b < Pyli]

4: v; <0

5: for j + 0 to C[i] do

6: k= Vi -vecmas + j]
7 by = Pl

8: Tik dist(b_;, b_;;)

9: if thenr{'k <re

10: Uy — U — Tik - %
1 end if "
12: end for

13: end for

14: Py[i] < bio;At + EVTAL
15: end procedure

4.5. Interfaz de usuario

El programa se ejecuta desde la linea de comandos, al igual que la implementacion secuencial
existente. Se suministra como entrada el nimero de particulas, el tamano del area de simulacién, las
concentraciones y valores de «a, u para cada tipo de particula y el resto de constantes involucradas.
Durante la simulacion, el programa informa continuamente la cantidad de pasos de tiempo simulados
y el tiempo fisico que representan, hasta completar la cantidad de iteraciones especificada y traer de
vuelta los resultados en GPU hacia un archivo de salida con la configuracién final. Las visualizaciones
de los sistemas simulados no forman parte del programa, y se obtienen con Processing 2.2.1

leyendo los archivos producidos como resultado de las simulaciones.

También se puede leer una configuracion inicial a partir de un archivo de texto plano previamente
generado por una ejecucién prueba del programa. En este caso, sigue siendo necesario entregar los

parametros de simulacién en la linea de comandos.
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Capitulo 5

Validacion de la solucion

Aqui se presentan los resultados de los experimentos que respaldan la solucién conseguida,
especificando la metodologia y equipos utilizados para la medicién. Ademads, se interpretan los
resultados obtenidos para verificar si son consistentes con lo esperado y pueden ser explicados a

partir de las propiedades de los sistemas estudiados.

5.1. Experimento

Para validar las soluciones desarrolladas, se evalué el rendimiento de las implementaciones para
fuerzas de corto y largo alcance, midiendo la ejecucién de una iteracién de simulacién (que co-
rresponde a un paso de tiempo). También se midi6 la cantidad de iteraciones para la correccién de
traslapes, es decir, las iteraciones necesarias para corregir todos los traslapes. Para la fuerza de largo
alcance, ademaés se midié la cantidad promedio de iteraciones de edge-flips por paso de tiempo, ya

sea para corregir tridngulos invertidos o para actualizar la triangulacién.

Entrada: Se generaron entradas para 11 valores distintos de IV y 5 configuraciones de parametros
distintas, las cuales se describen en la tabla 5.1. Las posiciones iniciales de las particulas se generan
aleatoriamente de acuerdo al método descrito en el capitulo 4, manteniendo constante para todas

las ejecuciones el valor de semilla utilizado para iniciar el generador de niimeros aleatorios.
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config ¢1 a1 p1 P2 oz p

0 07 1 1 03 1 -1 0.79
1 05 1 1 05 1 -1 0.52
2 05 1 1 05 -1 =2 0.52
3 05 -1 1 05 1 =2 0.79
4 05 1 1 05 —-1 —4 873-1072

Tabla 5.1: Configuraciones usadas en las pruebas, en donde cada configuracién esta identificada por
un digito y tiene dos tipos de particulas. ¢; corresponde a la fraccién de particulas del tipo ¢, «;, u;
son valores utilizados en el calculo de fuerzas y p es la fraccién de volimen del sistema ocupado por
particulas.

Cada configuracion tiene dos tipos de particulas con valores oy, p; y una concentracién ¢;, que
corresponde a la fraccion de particulas de ese tipo presente en el sistema. Ademés existe una densidad

p del sistema, que corresponde a la fraccién del espacio ocupada por particulas y esta determinada

por:
_ Nn(c/2)?
P="

por lo que para mantener p constante en cada configuracion, se obtiene L(N) = %/2)2.

210 aumentando el exponente en 1 hasta llegar a N = 220; esto se

Los valores de N parten en
hace para aprovechar toda la capacidad de la GPU en cada simulacién. Por dltimo, los valores para
At = 0.01,7 = 0.01,0 = 1.0 se mantienen constantes para todas las configuraciones y valores de

N.

Sistema: Se utilizé una tarjeta de video Tesla K40c con 15 multiprocesadores. Ademas se uti-
liz6 un procesador Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2640 v3 @ 2.60GHz en el mismo equipo para comparar

el rendimiento de la implementacion secuencial.

Compilacion: Se compilé el programa utilizando nvce V7.5.17 con las opciones ——std=c++11
-gencode arch=compute_30,code=sm_30, mientras que para la parte secuencial se utilizé g++ 4.9.2

con las opciones --std=c++11 -03.

Meétrica: Se ejecutaron simulaciones de 100 iteraciones, reportando el promedio de tiempo y la

cantidad media de iteraciones para las mediciones respectivas. La razén para considerar el promedio
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se debe a que las particulas pueden demorar algunas iteraciones en comenzar a colisionar mas

frecuentemente con el resto del sistema.

5.2. Resultados

A continuacién se presentan las visualizaciones y graficos obtenidos como resultado del experi-

mento anteriormente descrito.

5.2.1. Simulacion de sistemas de particulas

Las configuraciones descritas en la tabla 5.1 pueden parecer similares entre si, ya que todas
simulan solo dos tipos de particulas e incluso algunas de ellas comparten algunos valores. Esto
puede llevar a pensar que los sistemas representados pueden ser igualmente similares, por lo que las

visualizaciones en la figura 5.1 permiten reconocer las diferencias entre cada configuracién.

Se puede notar que Cy es la tinica configuracién en la que las particulas se distribuyen uniforme-
mente a lo largo del sistema, mientras que en todas las demads existen espacios vacios. Esto permite
suponer que el costo de la correccién de traslapes puede variar segun la configuracién, ya que en

algunas de ellas se aprecian grupos de particulas mas compactas en el espacio.

C1 es similar a C'3, ya que en ambos casos se crean grupos con mayoria de alguno de los dos tipos
de particulas. Ademds, se forma una especie de membrana que separa los dos grupos y previene que
se formen contactos entre ellos. Las diferencias consisten en que C3 es mas densa y las particulas
celestes en ella se compactan més, a diferencia de las particulas verdes en C7 que no se contactan

entre si.

En C5 se pueden apreciar filamentos que unen grupos de particulas a través de las zonas vacias.
También se puede notar que las particulas de cada tipo se intercalan entre si de forma muy regular,
y que las particulas de un tipo solo se encuentran en contacto con objetos del otro tipo. Finalmente,
C4 corresponde a una configuracién con densidad muy baja con respecto a las demas, pero presenta

un entramado entre ambos tipos de particulas similar a lo que ocurre en Cy
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e L

(d) Configuracién 3

(e) Configuracién 4

Figura 5.1: Sistemas de particulas tras 10000 iteraciones con N = 4096 y dt = 0.01. Los colores de
las particulas denotan el tipo al que pertenecen. Las configuraciones de cada sistema y los valores
respectivos para cada tipo de particulas corresponden a los descritos en la tabla 5.1.
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5.2.2. Localidad de correccién de traslapes

Las visualizaciones anteriores permiten validar visualmente que la correccién de traslapes im-
plementada cumple con su objetivo. Sin embargo, también se desea examinar el supuesto formulado
en la seccidn anterior, que consiste en detectar las diferencias en la correccién de traslapes para las
configuraciones anteriores. Una forma de detectar esto es visualizando la localidad de la correccién
en cada caso, es decir, mirar qué tan lejos se propagan la correccién de traslapes a través de los

sistemas de particulas respectivos.

Para cada configuracién, se visualiz6 el resultado final de 10000 pasos de tiempo para cada
configuracién, marcando con verde las particulas que participaron en alguna correccién de trasla-
pes durante el ultimo paso de tiempo simulado. Las particulas que no participaron en traslapes se
marcaron en rojo, por lo que todo el sistema queda marcado con algun color. Se repiten las visua-
lizaciones para distintos At, pues se espera que a menor valor del paso de tiempo, los movimientos
producto de la integracién sean més pequenos y haya menos traslapes que corregir en total. Los

resultados obtenidos se presentan en las figuras 5.2, 5.3 y 5.4.

5.2.3. Graficos

A continuacion se presentan los resultados de rendimiento del experimento mencionado al inicio
de este capitulo para la solucién implementada, iniciando por el promedio de tiempo (real) de
un paso de tiempo (fisico) en la figura 5.5 para las fuerzas de largo y corto alcance. Si bien las
interacciones son distintas y no comparables entre si, ambas simulaciones utilizan el mismo método

de correccion de traslapes, que corresponde al tema principal de analisis.
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(b) Configuracién 1

(a) Configuracién 0

3

(d) Configuracién

(c¢) Configuracién 2

(e) Configuracién 4

ficos de localidad para correccién de traslapes tras 10000 iteraciones con dt = 0.01.

a
las verdes participaron en al menos una correccion de traslapes en un mismo paso de

Figura 5.2: Gr

cu

’

Las part

tiempo, mientras que las rojas no lo hicieron. Las configuraciones de cada sistema corresponden a

las descritas en la tabla 5.1.
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(a) Configuracién 0 (b) Configuracién 3

Figura 5.4: Gréficos de localidad de correccion de traslapes para dt = 0.0001, en donde los demads
parametros son los mismos que en la figura 5.2.

Paso de tiempo fuerza de largo alcance Paso de tiempo fuerza de corto alcance
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Figura 5.5: Tiempos de ejecucion en milisegundos para los algoritmos de largo y corto alcance. Las
configuraciones de cada sistema y los valores respectivos para cada tipo de particulas corresponden
a los descritos en la tabla 5.1.

Para el caso de largo alcance, el costo de la simulacién depende de cada configuracién solo al
comienzo, y desde N ~ 10* en adelante es dominado por el célculo de fuerzas. Por otro lado, para
la fuerza de corto alcance la influencia de las configuraciones se hace mas notoria y se mantiene
constante a medida que aumenta el nimero de particulas. En la figura 5.6 se intenta despejar los
prefactores para las fuerzas de corto y largo alcance, que corresponden a los valores de dificultad
para corregir los traslapes en cada configuracién. Se debe notar que las magnitudes de ambas fuerzas
estudiadas son distintas, lo que produce la diferencia entre las curvas del tiempo de ejecucién en

cada caso.
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Prefactores fuerza de largo alcance Prefactores fuerza corto alcance
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Figura 5.6: Influencia de las distintas configuraciones sobre el tiempo de ejecucién para simular un
paso de tiempo fisico, con los mismos parametros que los utilizados en la figura 5.5.

En ambos casos se obtiene el mismo orden de configuraciones, partiendo desde menor a mayor
complejidad: Cy, C1, Co, Cy, C3. Esto es consistente con los resultados de los graficos de localidad
mostrados anteriormente, ya que en C3 la mayor parte del sistema participa en la correccién de
traslapes, mientras que en Cy casi la mitad del sistema queda excluido debido a la repulsion entre
particulas del mismo tipo. Sin embargo, esto no explica por qué Cj tiene el menor prefactor de com-
plejidad por un margen muy amplio con respecto al resto, atin cuando la mitad de sus particulas
participan en traslapes al igual que en Cs. Para dilucidar esto, en la figura 5.7 se muestran las can-
tidades promedio de iteraciones de correcciéon de traslapes, ya que estos valores estdn directamente

relacionados con el tiempo de ejecucion en el algoritmo.

Correccidn traslapes con T. de Delaunay Correccién de traslapes con lista de Verlet
1 — —— 12 — — T
30 [|—+—cO0—e-cl ’ ——c0
~m-Cc2-+-c3 100 Il cl
—+-c4 =2
% g gl |3
g 20| N g —+-c4
.9 . g
g e g 6l 8
5 g
s 10 PR e 4 1
g
.W
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103 10* 10° 106 103 104 10° 106
# particulas # particulas

Figura 5.7: Promedio de iteraciones por paso de tiempo para fuerzas de largo y corto alcance, con
los mismos parametros que en la figura 5.5.
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Aqui se puede ver que si bien la mayoria de las particulas en Cy participa en traslapes, el sistema
queda completamente corregido en la primera iteracién. También se observa que las curvas para la
fuerza de largo alcance son constantes en Cy, (' y Cjy, es ligeramente creciente en Cs y es mucho

mayor al resto en C3 (ademds de tener el mayor crecimiento).

También se midié el rendimiento del algoritmo para actualizar la triangulacion de Delaunay,
midiendo el promedio de las iteraciones de edge-flip realizadas para corregir tridngulos invertidos o
satisfacer la condicién de Delaunay. No se realizé el grafico correspondiente para la fuerza de corto

alcance, pues esa implementacién no utiliza triangulaciones.

Iteraciones de edge-flip por paso de tiempo

T ——r e
——c0—e—cl
—mc2—-—c3

c4

# iteraciones
[N
T

I Lol Lol Lol
10% 104 10° 108
# particulas

Figura 5.8: Promedio de iteraciones de edge-flips por paso de tiempo para algoritmo de fuerza de
largo alcance, con los mismos parametros que en la figura 5.5.

Las curvas obtenidas en la figura 5.8 son menos regulares que en los gréaficos anteriores, pero
se sigue apreciando una tendencia general. A diferencia del grafico para correcciéon de traslapes,
en donde Cj presenta una cantidad muy inferior a las demads configuraciones, aqui la curva es
comparable con Cy y C;. Esto se debe a que la triangulaciéon representada en Cy presenta una
gran cantidad de astillas o slivers, los cuales se pueden ver en la figura 5.9 y que corresponden a
tridngulos muy delgados, con angulo minimo pequeno y que aparecen debido a la distancia entre
vértices. Luego, de acuerdo a la condicién de triangulo invertido vista en la secciéon 4.4.4, es mas
probable que se produzcan tridngulos invertidos en C4 que en las demds configuraciones, las cuales

presentan tridngulos mas equilateros.
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Figura 5.9: Triangulacion de Delaunay con N = 4096 para la configuraciéon 4 descrita en la tabla
5.1.

Finalmente, se compararon los algoritmos de n-body utilizados en las distintas implementaciones
disponibles, sin considerar la correcciéon de traslapes. shuffle corresponde a la implementacion
desarrollada en este trabajo y descrita en la seccién 4.4.2, sharedMem es el algoritmo utilizado en
la solucién paralela previa ya existente, y CPU corresponde a la solucién secuencial, ambas descritas
en la seccion 3.5. Este es el tnico grafico en donde se compara la solucion secuencial y el algoritmo
de lista de Verlet no se considera, ya que esta ultima simula una fuerza de corto alcance distinta a

la de largo alcance en los demés algoritmos.

Integracién de un paso de tiempo
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Figura 5.10: Comparacion entre los tiempos de ejecuciéon en milisegundos para las implementaciénes
del método n-body de O(N?), utilizando la configuracién Cy descrita en la tabla 5.1.
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Se aprecia una mejora de hasta x2.41 para N = 10° entre la solucién paralela previa y la nueva
implementacion, que se mantiene constante para los demds valores de N debido a que ambos son
implementaciones del mismo algoritmo de costo cuadratico. También cabe destacar que el tiempo
del algoritmo secuencial para N ~ 10° es comparable al algoritmo paralelo implementado con una

cantidad de particulas mayor en dos 6rdenes de magnitud.

5.3. Analisis

El tiempo de ejecucién para un paso de tiempo fisico es dominado por el calculo de fuerzas en
el caso de largo alcance, mostrando que la influencia de la correccién de traslapes y las distintas
configuraciones deja de ser importante mas alla de N = 10*. Por el contrario, para la fuerza de
corto alcance, el factor de complejidad de cada configuracién se mantiene constante a medida que

N aumenta. Esto permite verificar que el costo de la correccién de traslapes es O(N).

El promedio de iteraciones de edge-fiip en el algoritmo de largo alcance aumenta linealmente y
de forma similar para todas las configuraciones, manteniendo la tendencia en que Cs y C4 son los
casos mas dificiles de resolver y, por lo tanto, tienen prefactores de complejidad mas altos. Si bien
la cantidad de iteraciones aumenta con NN, sigue siendo despreciable con respecto al tiempo total

de un paso de simulacién, por lo que no es una prioridad para optimizar.

El promedio de iteraciones de traslape aparece constante para las configuraciones Cy, C1 vy Cy,
aumenta ligeramente para Cs y es muy superior para C3. Este comportamiento significa que Cs
la configuracion produce un sistema percolante, es decir, una correccién local de traslapes termina
propagandose a todo el sistema. Lo mismo ocurre en menor medida para Co, donde los traslapes
probablemente se propagan a través de los filamentos que se conectan todo el sistema. Estos casos
muestran que la densidad no es el 1inico factor que incide en el tiempo de la correccién de traslapes,

yva que Cy y Cs presentan la misma fraccién de empaquetamiento.

En las visualizaciones de localidad para la correccion de traslapes, se verifica que para la confi-
guracién 3 la mayor parte del sistema participa en traslapes, lo que se traduce en mas iteraciones
de correccion. Por otro lado, en C] casi la mitad de las particulas permanece en rojo, lo que es
consistente con el hecho de que se necesita iterar menos de la mitad de las veces que en C3 para
corregir todos sus traslapes. Finalmente, se verifica el supuesto que al bajar la magnitud de At se

producen menos traslapes por paso de tiempo, debido a que los movimientos de particulas bajan
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consecuentemente. Esto no quiere decir que utilizar pasos de tiempo bajos reduzca el tiempo de
ejecucion (de hecho, lo aumenta), ya que el costo del algoritmo es dominado en més del 85 % por el

calculo de fuerzas de acuerdo al andlisis de profiling.
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Capitulo 6

Conclusiones

Aqui se hace un resumen del trabajo realizado y los objetivos logrados, tomando en considera-
cién los resultados obtenidos en la secciéon 5. También se comenta la experiencia obtenida con la
realizacién de este trabajo, asi como las herramientas utilizadas que se consideraron cruciales du-
rante su desarrollo. Ademads, se enuncian ejemplos del trabajo futuro que puede realizarse a partir

de esta solucién.

6.1. Resumen

En este trabajo se disefiaron e implementaron algoritmos para simular interacciones de corto
y largo alcance, utilizando listas de Verlet y triangulaciones de Delaunay respectivamente para al-
macenar las vecindades de cada particula. Ambos algoritmos fueron implementados en CUDA, y
realizan la simulacién completamente en GPU sin necesidad de transferir datos en los pasos inter-
medios, dejando tnicamente la inicializacién del sistema como ejecucion secuencial. Los algoritmos
ademds comparten la misma estrategia de resolucion de traslapes, evitando realizar comparaciones

inttiles con particulas lejanas que no tienen posibilidad de participar en un traslape.

La implementacién con triangulacién de Delaunay utiliza un algoritmo de edge-flipping en pa-
ralelo, para mantener las propiedades topolégicas que permiten realizar la correccién de traslapes
eficientemente. Esto consiste en evaluar colisiones iinicamente entre particulas que estén conectadas
entre si por arcos de la triangulacién, sumando a una misma particula las contribuciones de todas las
particulas cercanas que traslapan con ella. El desplazamiento neto debe ser truncado por /4 para

evitar movimientos excesivos que hagan a una particula colisionar con otros objetos en la direccion
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que se hizo el desplazamiento, lo cual no afecta negativamente el rendimiento de esta funcién. Estos

movimientos no son reales, sino que simulan la propiedad de volimen excluido entre las particulas.

Para ambas implementaciones se realizaron pruebas con cinco configuraciones distintas, las que
corresponden a casos de estudio reales y a partir de los cuales se pretende realizar mediciones. El
tiempo de ejecucién para la fuerza de largo alcance es dominado por el célculo de fuerzas O(N?) al
igual que en la implementacién secuencial, pero con tiempos mucho menores para los mismos valores
de N. La correccion de traslapes logra hacerse de forma eficiente, pero el tiempo de ejecucién de la
simulacién termina siendo dominado por el algoritmo de calculo de fuerzas. También se comprueba
que la correccién de traslapes se hace de forma local para la mayoria de los casos, pero existen

configuraciones que obligan a propagar la correccion a través de todo el sistema.

6.2. Recuento de objetivos

Se cumplié el objetivo de diseniar e implementar un algoritmo paralelo que mejore sustancialmen-
te a la solucién secuencial, presentando tiempos de ejecucién menores en dos 6rdenes de magnitud
a partir de N = 2!4 con respecto a la primera. Esto permite simular sistemas de hasta 100 veces
més particulas en la misma cantidad de tiempo que la solucién secuencial. Sin embargo, debido a la
complejidad computacional del algoritmo de largo alcance, no es posible realizar simulaciones con
N > 10° de forma tan eficiente como se hubiera deseado, ya que los tiempos de una sola iteracién
son del orden de minutos. Por otro lado, el uso de memoria utilizada crece linealmente con respecto

a N, por lo que es poco probable que este tema sea un problema.

También se pudo comprobar la factibilidad de utilizar la triangulacién de Delaunay y el algoritmo
de edge-flip paralelo para resolver la correccion de traslapes eficientemente, lo que proporciona una
aplicacién practica a un algoritmo que no la tenia hasta antes de este trabajo. Esto abre la posibilidad
de usar la triangulaciéon de Delaunay para resolver otros problemas relacionados, como el célculo de

fuerzas de corto alcance o simulaciones de n-body aproximadas.

Finalmente, se realizaron exitosamente los experimentos que le dan sustento practico a lo an-
terior, pudiendo reconocer relaciones como la influencia de las distintas configuraciones sobre el
tiempo de ejecucién del programa, el peor caso para la resolucién de traslapes y la verificacion de

que el algoritmo implementado es efectivamente local con respecto a las particulas.
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6.3. Aprendizaje

La mayor ganancia en experiencia se obtuvo en la utilizacion de CUDA, ya que ademds de
los algoritmos implementados en este trabajo, se aprendieron optimizaciones e idiomas propios del
lenguaje, uso de las herramientas de profiling, ventajas y desventajas distintos tipos de memoria y
modos de acceso, entre otros. Sin dudas el nivel de dominio sobre la plataforma es mucho mayor
que al comienzo de este trabajo, cuando solo se tenia conocimientos bésicos a partir de programas

de prueba y ejemplos de manual.

Aprender a utilizar CUDA no solo consistié en programar con un nuevo lenguaje, sino que
ademads incluye acostumbrarse a un paradigma de programacion y a todo lo que eso implica, ya
que algunas de las estrategias utilizadas para disenar algoritmos secuenciales no son validas para el
caso paralelo. De hecho, hay algoritmos como la correccién de traslapes implementada que no son
directamente paralelizables a partir de la implementacién secuencial, por lo que se debe redisenar

todo desde cero.

Esta experiencia ademas demostré que es imprescindible mantener un control riguroso sobre
el testing y la deteccién de errores (por ejemplo, utilizando el debugger de CUDA), ya que la
complejidad de la aplicacion desarrollada y la posibilidad de encontrar problemas crece mucho méas

rapido comparado a la mayoria de aplicaciones secuenciales.

Por otro lado, este proyecto resulté como una buena aproximacién al mundo de la investigacion,
al haber presentado resultados novedosos que pueden servir como punto de partida a soluciones mas
complejas o eficientes que los encontrados. Asimismo, se espera que el programa producido pueda

servir para la investigacién sobre particulas coloidales que motivé el desarrollo de este proyecto.

6.4. Trabajo futuro

Existe un cuello de botella considerable en el tiempo de ejecucién, debido al algoritmo de n-body
cuadratico y que impide simular eficientemente cantidades de particulas superiores al millén. Como
las distancias entre objetos aumentan a medida que se consideran sistemas de mayor tamano, las
contribuciones de particulas lejanas son cada vez menores y se hace innecesario calcularlas con tanta
precision. De aqui surge la necesidad de implementar un algoritmo de aproximacién, similar a la

simulacién de Barnes-Hut pero utilizando triangulaciones de Delaunay con distintas resoluciones en
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lugar de particionar el espacio. Esto significa que los nodos de una triangulacién de nivel superior
pueden representar a varias particulas, y que la fuerza entre objetos lejanos pueda aproximarse

como una interaccién entre la particula y un nodo de menor resolucién.

También es posible utilizar la triangulacion de Delaunay en GPU para implementar interacciones
de corto alcance, extendiendo las estructuras de datos para acceder eficientemente a todas las
particulas vecinas o sus vecinos de nivel superior. Una forma de lograr esto es extendiendo la
estructura de Delaunay para moverse eficientemente por la triangulacién: por ejemplo, asociando
cada arco a un tridngulo adyacente respectivo o implementando half-edges. Esto ademas podria
usarse para mejorar la deteccion de triangulos invertidos, ya que actualmente tiene un alcance

limitado.

Otra extension posible corresponde a implementar la capacidad de realizar simulaciones en 3
dimensiones, debido a que los componentes que forman parte de la solucién son todos extensibles
al caso 3D, incluyendo la triangulacién de Delaunay periédica en 3D [5] y el algoritmo de edge-flip

paralelo.

Por otro lado, se puede aprovechar la interoperabilidad entre CUDA y OpenGL para producir
visualizaciones de la simulacién directamente desde la GPU, sin necesidad de transferir los datos
a memoria principal (con el tremendo sobrecosto que implica) ni modificar considerablemente las
estructuras de datos paralelas existentes en la implementacion actual. Esto permitiria visualizar en
tiempo real sistemas del orden de 10* particulas [14], con propésitos ilustrativos o para detectar

errores.
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Apéndices

Aqui se muestran las tablas que contienen los valores mostrados en los graficos de la seccién 5.

A . Tablas
N Co Cl 02 03 04
1024 1.14 0.98 1.19 1.7 0.86
2048 1.85 1.7 1.86 2.38 1.56
4096 3.37 3.23 3.43 3.96 3.11
8192 6.71 6.51 6.77 7.35 6.34
16384 16.67 16.21 16.77 17.41 16.12

32768  64.79 63.78 64.73 65.86 63.64
65536 2.54-10%2 2.52-10% 2.53-10% 2.56-102 2.52-102
131072 1-10° 1-10° 1-102  1.01-10® 1-10°
262144 4.05-10% 4.03-10% 4.03-10® 4.05-10° 4.02-10°
524288 1.6-10* 1.6-10* 1.6-10* 1.6-10* 1.6-10%
1048576 6.38-10* 6.39-10* 6.4-10* 6.39-10* 6.39-10%

Tabla 6.1: Tiempos de ejecucion promedio en milisegundos de un paso de tiempo para fuerza de
largo alcance. NV es la cantidad de particulas simuladas y Cy — Cy corresponden a las configuraciones

de cada sistema, descritas en la tabla 5.1.
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N C() 01 02 03 04

1024 6.45 3.16 6.18 16.64 0.37
2048 6.23 3.36 6.7 1547 0.35
4096 5.39 295 7.09 16.47 0.43
8192 5.18 3.03 7.46 16.28 0.39
16384 5.44 293 8.14 1815 04
32768 537 3.11 824 1893 0.41
65536 5.42 3.14 886 21.82 0.47
131072 5.16 3.2 897 2145 045
262144 558 3.3 9.38 2535 0.46
524288 559 3.48 9.92 2727 0.53
1048576 5.69 3.55 10.04 29.59 0.55

Tabla 6.2: Cantidad de traslapes promedio por paso de tiempo para fuerza de largo alcance, con los
mismos parametros que en la tabla 6.1.

N C 0 C 1 CQ 03 04

1024 1.16 1.13 1.37 2.01 1.06
2048 138 129 149 245 1.3
4096 1.47 135 193 21 1.44
8192 1.58 14 204 222 15
16384 1.57 1.46 241 2.61 1.55
32768 1.91 1.69 2.67 291 1.82
65536 1.74 2.03 2.84 288 1.8
131072 191 1.78 2.79 3.05 1.85
262144 2.26 238 3.05 3.2 2.28
524288 2.6 238 3.1 3.37 238
1048576 2.55 241 3.26 3.6 244

Tabla 6.3: Cantidad de edge-flips promedio por paso de tiempo para fuerza de largo alcance, con
los mismos parametros que en la tabla 6.1.

N Co Ci Cs Cs Cy
1024 0.61 0.26 0.43 0.82 6.08 - 1072
2048 1.06 0.45 0.76 1.43 7.96- 1072
4096 1.47 0.62 1.08 2.1 7.77 - 1072
8192 2.36 0.99 1.82 3.41 0.1
16384 4.32 1.78 3.23 6.1 0.17
32768 8.65 3.52 6.35 12.18 0.28
65536  17.17 6.86 12.64 24.15 0.5
131072 34.2 13.6 25.38 48.32 0.94
262144  71.09 27.89 50.92 98.39 1.82
524288 1.45-10°  56.84  1.04-10*> 2-10? 3.7

1048576 2.89-102 1.17-10%2 2.14-10%2 4.11-10? 7.38

Tabla 6.4: Tiempos de ejecucién promedio en milisegundos por paso de tiempo para fuerza de corto
alcance, con los mismos parametros que en la tabla 6.1.
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N C() 01 02 03 04

1024 6.48 3.25 5.7 869 0.99
2048 6.44 342 634 89 099
4096 6.17 3.31 6.22 9.01 0.99
8192 6.14 3.35 6.57 9.01 0.99
16384 6.48 3.51 6.78 9.07 0.99
32768 6.72 3.73 7.01 9.54 0.99
65536 6.89 3.76 7.37 9.83 0.99
131072 7.11 3.86 7.64 10.12 0.99
262144 7.5 4.08 7.82 10.41 0.99
524288 7.71 4.18 8.04 10.7 0.99
1048576 7.9 4.33 836 11.08 0.99

Tabla 6.5: Cantidad de traslapes promedio por paso de tiempo para fuerza de corto alcance, con los
mismos parametros que en la tabla 6.1.

N shuffle = sharedMem CPU
1024 0.69 1.41 9.03
2048 1.38 2.83 28.36
4096 2.88 5.86 1.13 - 102
8192 6.14 13.79 4.91 - 102

16384 15.87 56.68 2.95-103

32768  63.19 1.95-10° 1.15-10%
65536 2.52-10% 6.73-102  3.44-10*
131072 1-10° 2.51-10°  1.38-10°
262144 4.02-10%  9.8-103
524288 1.59-10*  3.89-10%
1048576 6.41-10*  1.55-10°

Tabla 6.6: Comparacion de los tiempos de ejecuciéon promedio en milisengundos entre los distintos
métodos de n-body cuadratico. Los tiempos del algoritmo secuencial no se midieron para todos los
valores de N para no detener por un tiempo prolongado el servidor remoto en el que se realizaron
las pruebas.
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