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Ìîäåëèðîâàíèå ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â óñëîâèÿõ ðàñòóùåé ñëîæíîñòè åñòåñòâåí-
íîíàó÷íûõ çàäà÷ ñòàíîâèòñÿ âûçîâîì äëÿ âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè. Ïîìî÷ü ó÷¼íûì ñ
ýòîé ïðîáëåìîé ïðåäíàçíà÷åíû ñóïåðêîìïüþòåðû è âû÷èñëèòåëüíûå êëàñòåðû.

Óçêèì ìåñòîì âû÷èñëèòåëüíûõ êëàñòåðîâ ÿâëÿåòñÿ ïåðåñûëêà ñîîáùåíèé. Èç-çà íå¼
íàáëþäàåòñÿ ðîñò âðåìåíè îáðàáîòêè çàäàíèé, â ÷àñòíîñòè òàêèõ çàäàíèé êàê ìîäåëè-
ðîâàíèå ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ñ áîëüøèì ÷èñëîì îáúåêòîâ.

Íà ïðèìåðå áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö îïèøåì êëàñòåðíóþ àðõèòåêòóðó äëÿ
ìîäåëèðîâàíèÿ ôèçè÷åñêîãî ïðîöåññà äâèæåíèÿ ìîëåêóë è óêàæåì å¼ ìîäèôèêàöèè
äëÿ óâåëè÷åíèÿ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè.

Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ìîäåëèðîâàíèÿ áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ ëó÷øå âñåãî âîñïîëü-
çîâàòüñÿ àðõèòåêòóðîé êëàñòåðíûõ âû÷èñëåíèé òèïà master-slave, ãäå íóëåâîé ïðîöåññ
(master) îñóùåñòâëÿåò ââîä èíôîðìàöèè, ïðåäâàðèòåëüíûé ðàñ÷¼ò íà÷àëüíûõ óñëîâèé
è èíèöèàëèçàöèþ ïðîñòðàíñòâà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, à òàêæå ïåðåðàñïðåäåëåíèå ÷àñòèö
ìåæäó îñòàëüíûìè ïðîöåññîðàìè.

Ïîñëå îêîí÷àíèÿ èíèöèàëèçàöèè ïëîñêîñòü, íà êîòîðîé ïðîâîäèòñÿ ýêñïåðèìåíò,
ðàçáèâàåòñÿ ïðè ïîìîùè çàðàíåå çàäàííîé ñåòêè íà Nsp ÷àñòåé. Êàæäàÿ òàêàÿ ÷àñòü
ñîîòâåòñòâóåò îäíîìó èç slave-ïðîöåññîâ. Master-ïðîöåññ ïðîèçâîäèò ïåðåñûëêó slave-
ïðîöåññó çàïèñåé î òåõ ìîëåêóëàõ, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ â ñîîòâåòñòâóþùåé slave-ïðîöåññîðó
ÿ÷åéêå (ïðîñòðàíñòâåííîå, òîïîëîãè÷åñêîå ðàñïàðàëëåëèâàíèå). Òàê êàê ìîëåêóëû õà-
îòè÷íî äâèæóòñÿ è ìîãóò ïåðåìåùàòüñÿ ïî âñåìó ïðîñòðàíñòâó ïëîùàäüþ S , òî íåîá-
õîäèìî ïðåäóñìîòðåòü ïåðåñûëêó èíôîðìàöèè î ìîëåêóëàõ, ïîäîøåäøèõ âïëîòíóþ ê
ãðàíèöå ìåæäó ïðîöåññàìè, êîòîðûå è ðàçäåëÿåò ýòà ãðàíèöà. Ïî îêîí÷àíèè ïðîöåñ-
ñà ìîäåëèðîâàíèÿ âñå slave-ïðîöåññû ïåðåñûëàþò ñâîè áëîêè èíôîðìàöèè î ìîëåêóëàõ
master-ïðîöåññó. Ïîñëå ýòîãî íóëåâîé (master) ïðîöåññ è âûâîäèò ïîëó÷åííóþ èíôîð-
ìàöèþ â ôàéë äëÿ äàëüíåéøåãî àíàëèçà. Îòìåòèì, ÷òî òàêæå ìîæíî ñíèìàòü ÷åðåç
ðàâíûå èíòåðâàëû âðåìåíè ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçàíèÿ ñî slave-ïðîöåññîâ, ÷òîáû ïîòîì
ïîñòðîèòü òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ âçâåøåííûõ ìîëåêóë. Îïèñàííàÿ ïàðàëëåëüíàÿ àðõè-
òåêòóðà ïðåäñòàâëåíà íà ðèñóíêå 1.

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ âðåìåííûõ ïàðàìåòðîâ àëãîðèòìà áûëè íàïèñàíû ïîñëåäîâàòåëüíàÿ
è ïàðàëëåëüíàÿ ïðîãðàììû. Ïðîãðàììû áûëè ïðîòåñòèðîâàíû íà êëàñòåðå ïðîèçâîä-
ñòâà ôèðìû IBM. Áûëî ïðîâåäåíî ïî 10 ýêñïåðèìåíòîâ äëÿ êàæäîãî èç 15 âàðèàíòîâ
ïëîùàäîê ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ðÿäà (S , íì2: 0,01; 0,04; 0,09; 0,16; 0,25; 0,36; 0,49; 0,64;
0,81; 1,00; 1,21; 1,44; 1,69; 1,96; 2,25). Óñðåäí¼ííûå ðåçóëüòàòû â âèäå ãðàôèêîâ (ïîñëåäî-
âàòåëüíàÿ âåðñèÿ è ïàðàëëåëüíûå âåðñèè äëÿ 5, 10, 17, 26 ïðîöåññîðîâ, èç êîòîðûõ îäèí
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� master-ïðîöåññîð) ïðåäñòàâëåíû íà ðèñóíêå 2. Íà ðèñóíêå 3 ïðåäñòàâëåíà äèñïåðñèÿ
ïî âðåìåíè.

Íà ðèñóíêå 4 ïðåäñòàâëåíû ãðàôèêè óñêîðåíèé ïàðàëëåëüíûõ âåðñèé ïî îòíîøåíèþ
ê ïîñëåäîâàòåëüíîé. Â ñëó÷àå èñïîëüçîâàíèÿ 26 ïðîöåññîðîâ äîñòèãàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè
6-êðàòíîå óñêîðåíèå. Ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ïðîöåññîðîâ è ïëîùàäè ìîäåëèðóåìîé îá-
ëàñòè óñêîðåíèå óâåëè÷èòñÿ âñëåäñòâèå óìåíüøåíèÿ ÷èñëà ïåðåñûëîê.

Ñóùåñòâóåò íåñêîëüêî âîçìîæíîñòåé ïî äàëüíåéøåìó óñêîðåíèþ ïðîöåññà ìîäåëè-
ðîâàíèÿ íà âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíîé ïàðàëëåëüíîé àïïàðàòóðå çà ñ÷¼ò óìåíüøåíèÿ âðå-
ìåíè, çàòðà÷èâàåìîãî íà ïåðåñûëêó ñîîáùåíèé ìåæäó ïðîöåññîðàìè. Ïàðà òàêèõ ñïî-
ñîáîâ, íå âîøåäøèõ â òåçèñû ââèäó îãðàíè÷åíèÿ íà îáú¼ì, ðàçðàáàòûâàåòñÿ àâòîðîì:

• ïðèìåíåíèå ðàçëè÷íûõ òîïîëîãèé ðàçáèåíèÿ ïîâåðõíîñòè;

• èñïîëüçîâàíèå íå÷¼òêèõ ãðàíèö ìåæäó ÿ÷åéêàìè ðàçáèåíèÿ.

Â õîäå ðåàëèçàöèè ïðåäëîæåííîãî àëãîðèòìà óäàëîñü äîáèòüñÿ ïðàêòè÷åñêè øåñòè-
êðàòíîãî óñêîðåíèÿ. Òàêæå â õîäå ýêñïåðèìåíòîâ áûë âûÿâëåí âàæíûé ôàêò: âðåìÿ
ïåðåñûëêè ìåæäó ïðîöåññîðàìè ïðè ïàðàëëåëüíîì ìîäåëèðîâàíèè âíîñèò ñâîé ïîñòî-
ÿííûé âêëàä, ïîýòîìó óìåíüøàòü îáùåå âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæíî ëèøü äî îïðåäå-
ë¼ííîãî ïðåäåëà (ñì. ðèñ. 2). Óìåíüøèòü âêëàä ïåðåñûëîê ìîæíî ïðè ïîìîùè èçìåíå-
íèÿ òîïîëîãèè ðàçáèåíèÿ è ïðèìåíåíèÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì àïïàðàòà
íå÷¼òêîé ëîãèêè.
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Ðèñ. 1: Ïàðàëëåëüíàÿ àðõèòåêòóðà, èñïîëüçóåìàÿ â ìîäåëèðóþùåé ïðîãðàììå (äëÿ ñëó-
÷àÿ 10 ïðîöåññîâ, 9 èç êîòîðûõ ÿâëÿþòñÿ slave-ïðîöåññàìè)
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Ðèñ. 2: Âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ (ñðåäíåå ïî 10 ýêñïåðèìåíòàì)
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Ðèñ. 3: Äèñïåðñèÿ âðåìåíè (ïî 10 ýêñïåðèìåíòàì)
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Ðèñ. 4: Óñêîðåíèå ïàðàëëåëüíûõ âåðñèé ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîñëåäîâàòåëüíîé
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