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OZET

TEZIiN BASLIGI: COK CEKIRDEKLIi iSLEMCILER iCIN MOLEKULER
DINAMIK SIMULASYONU

YAZAR ADI : UMUT DEMIRTAS

Olay Temelli Molekiiler Dinamik simiilasyonunun paralellestirilmesi problemi
son yillarda gelisen ¢ok cekirdekli islemcilerin sagladigi avantajlart kullanma adina
onemli bir problem haline gelmistir. Onerilen ¢ok az sayidaki algoritmanin yetersiz
kaldig1 goriilmiis ve bu konudaki eksigin giderilmesi adina asenkronize, kilit
mekanizmalarindan miimkiin oldugu kadar arindirilmis yeni bir algoritma

tasarlanmistir.

Tasarlanan algoritma, yonetici-is¢i (Master-Worker) modeli ile iiretici-tiiketici
(Producer-Consumer) modelinden yola ¢ikilarak asenkronize ve kilitsiz (lock-free)
veri yapilar1 yardimiyla gergeklenmistir. Yapilan calismalar neticesinde deneylerde
suana kadar literatiirdeki en iyi performans elde edilmis, gelecek ¢alismalar adina

umut verici sonuclar ortaya ¢ikmistir.



SUMMARY

THESIS TITLE: PARALLEL EDMD SIMULATION FOR MULTI-CORE
ARCHITECTURE

AUTHOR : UMUT DEMIRTAS

In recent years, in the behalf of using the advantages of the improved multi-
core processors collimate the Event-Based Molecular Dynamics simulation problem
has become an important problem.

A few algorithms have been proposed. The algorithms are examined and it
shown that all algorithms are insufficient in many cases. Therefore a new
asynchronies lock-free parallel algorithm is proposed and the simulation performance

has been improved as much as possible.

The designed algorithm is implemented on the basis of Master-Worker model
and Producer-Consumer model with the aid of asynchronous and lock-free data
structures. As a result of the studies, the best performance of the literature is obtained

in the experiments and the obtained results are promising for the future studies.
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1 GIRIS

Bilgisayar bilimlerinin son yiizyilda hizli bir sekilde ilerlemesi bilimsel
hesaplamalarin bilgisayarlar tarafindan daha hizli ve yiiksek dogrulukla yapilmasini
saglamigtir. Bir ¢ok bilimsel c¢alismada teorik ve deneysel hesaplamalarin disinda
simiilasyon ¢alismalarina da ihtiya¢ duyulmaktadir (Rapaport, The art of molecular
dynamics simulation 2004) (P6schel and Schwager 2005). Bu simiilasyonlarda,
belirli 6zellikteki ortamlarin bilgisayarlar tarafindan betimlenmesi amaglanmaktadir.
Molekiiler Dinamik simiilasyonu bu anlamda bircok bilimsel calismada etkin bir

bicimde kullanilan bir simiilasyondur.

Giiniimiizde islemci mimarisi fiziksel anlamda karsilastigi sinirlardan dolayi
cok cekirdekli yapilara yonelmistir. Cok cekirdekli islemcilerde ¢ekirdek sayisi ve
cekirdeklerin  kapasitesi arttikga, bircok uygulamada oldugu gibi MD

simiilasyonlarinda da paralellestirme caligmalarina ihtiya¢ duyulmustur.

Bu tez c¢aligmasinda, belirlenen ihtiyaca yonelik olarak, literatiirdeki
algoritmalara alternatif bir paralel algoritma tasarlanmistir. Tasarlanan algoritmanin

daha once Onerilenlerden farki, performansi ve literatiire katkis1 incelenmistir.
1.1 MD Simiilasyonu

Molekiiler Dinamik simiilasyonu atomik boyuttaki etkilesimleri bilgisayar
yardimiyla incelemektedir. Belirli bir ortamda bulunan atomlarin, pargaciklarin ya da
molekiillerin birbirleriyle etkilesimi bilgisayar yardimiyla betimlenerek gercek

hayatta olan olaylar hakkinda bilgi sahibi olmak istenmektedir.
1.2 MD Simiilasyon Teknikleri

Gergek hayatta molekiiller aras1 ¢ekim kuvvetleri oldugu kabul edilmistir. Bu
kuvvetler molekiillerin hareketlerini lineer olmayan bir dogrultuda yapmasi anlamina
gelmektedir. Molekiilleri hareket ettirme prensibine gore isleyen MD

simiilasyonlarinin birgogu bu kuvvetleri gormezden gelmektedir. Bu kuvvetlerin yok
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sayilmasi, olas1 olaylar1 kolay hesaplanabilir kilmaktadir. Hesaplanabilen bu olaylar

molekiillerin zaman ile ilerlemesi ya da ¢arpismalari olabilir.

Molekiilleri hareket ettirmeye dayanan iki farkli simiilasyon yaklasimi ortaya

atilmistir. Bunlar, “zaman adimli” ya da “olay tabanli” yaklagimlardir.

1.2.1 Zaman Adimh Yaklasim

[k yaklagim, belirli bir zaman araliginda molekiilleri hareket ettirme prensibine
dayanmaktadir. Bu zaman aralig1 igerisinde eger molekiiller arasi ¢arpismalar varsa
bunlar gergeklestirilir ve bu sekilde simiilasyonda ilerleme saglanmaktadir. Zaman
adiminin se¢imi performansi belirleyen en 6nemli faktordiir. Ayrica zaman adimi
secimi simiilasyonun tutarliligini belirler. Belirli bir degerden biiyiik secilmesi
durumunda carpisma kagirilmasi gok biiylik olasiliktir. Bu nedenle oldukga kiigiik

secilmelidir. Ancak, kii¢iik se¢ilmesi de performansi olduk¢a diisiirmektedir.

1.2.2 Olay Tabanh Yaklasim

Kolayca anlasilabilecegi gibi yeterince kiiglik secilen bir zaman adiminda
molekiiller bircok kez carpisma olmadigr halde gilincellenmektedir. Bilindigi gibi
kuvvetler ihmal edildiginde, bir molekiil bir carpigmaya karigmadigi siirece aym
dogrultuda gitmektedir. Eger sistemde gerceklesecek ilk olay bilinmis olsaydi biitiin
molekiiller direk bu zamana ilerletilebilirlerdi ve simiilasyonda ilerleme bu sekilde
saglanabilirdi. Bu sekilde yapilan simiilasyon zaman adimli degil de olay tabanli

olarak diisiiniilebilir.

Olay tabanli simiilasyonda, molekiiller sistemdeki olasi ¢arpismalardan ilkinin
zamanina ilerletilir ve bu ¢arpigsma gerceklestirilir. Bu sekilde simiilasyonda ilerleme
saglanmis olur. Bir sonraki adimda olas1 ¢arpismalar1 hesaplarken 6nceki adimda
hesaplanmis olan olaylardan faydalanilabilir, ¢linkii bir¢ok olay hala gecerliligini
korumaktadir. Sadece, sistemde gerceklenen ilk carpigsma sistemdeki olasi bazi

carpigsmalari ortadan kaldirabilir ve yenilerini ekleyebilir.
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Olas1 g¢arpismalarin zamana gore siralanmasi, gegerliliklerini kaybedenlerin
cikartlmast ve yerine yenilerinin eklenmesi bir Oncelik kuyrugu yapisi ile
gerceklenebilir. Literatiirde birkag farkli oncelik kuyrugu algoritmasi 6nerilmis ve bu
algoritmalarin sahip olduklar1 farkli ozellikler kullanim agisindan farkliliklar

getirmistir.

1.3 Paralel EDMD

Olay tabanli MD simiilasyonlar1, alan ve molekiil sayisinin biiyikligi,
hesaplama karmasikligi ve gozlemlenmek istenen olaylarin olusmasi igin gereken
simiilasyon siiresi gibi bir ¢ok etkenden dolayr ¢ok uzun zaman almaktadir. Bir
maddenin belirli bir ortamdaki bir tek etkilesimini incelemek bile gilinler hatta
haftalar siirebilmektedir. Bu nedenle simiilasyonu kosut olarak islemek gelisen siiper

bilgisayarlar goz oniine alindiginda elzem hale gelmistir.

EDMD i¢in suana kadar Onerilen paralel algoritmalar incelendiginde; alan
ayristirma  (domain decomposition) ve varsayimsal olay isleme (speculative
execution) teknikleri kullanilarak kosut islem saglanmaya ¢aligilmistir. Alan
ayristirma yontemi (Miller and Luding 2003) ¢alismasinda gergeklenmistir.
Varsayimsal igleme yonetimi ile olay bazli ayristirma (Event based decomposition),
ve yonetici-is¢i (Master-Worker strategy) teknikleri kullanilarak 3 farkli ¢alismada
kosut iglenir hale getirilmek istendigi goriilmiistiir. Alan ayristirma yonteminde
simiilasyon ortami islemcilere olabildigince esit ylik dagilimi1 hedeflenerek boliinmiis
ve kosut isleme saglanmistir. Olay bazli ayristirma, varsayimsal olarak olasi olaylari
ele alarak, her bir olayr farkli bir ig parcacigina (thread) paylastiriimak suretiyle
simiilasyonu kosut islemeyi saglamaktadir (Herbordt, Khan and Dean 2009). Ayrica
Varsayimsal isleme yontemi, yonetici-is¢ci mekanizmasi lizerine kurularak kosut
islem saglanmis ve hizlanma bu sekilde elde edilmeye c¢alisilmistir (Su, Jiang ve
Zhang 2007). Son olarak yapilan baska bir ¢alismada hem olay bazli ayrigtirma,
hemde yonetici-is¢i yontemleri birlikte kullanilarak kosut islem saglanmistir (Khan
ve Herbordt 2011). Her 3 yontemde de belirli miktarlarda hizlanma elde edilmekte
fakat hizlanmanin ¢ogu zaman yetersiz kaldigi veya siirdiiriilebilir olmadigi

goriilmektedir.
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EDMD’de olaylar arasinda yakin bir iligki vardir. Bu iliski olaylar1 bagimsiz
bir sekilde diistinmemizi engeller. Hem zaman hem de konum agisindan var olan bu
iliski, bilinen paralellestirme metotlarinin kolayca uygulanmasin1 engeller. Bu
sebeple, literatirde EDMD igin Onerilen ¢ok az sayida paralellestirme g¢alismasi

vardir.

1.4 Tezin Literatiire Katkisi

Bu ¢alismada literatiirdeki paralel algoritmalara alternatif bir paralel algoritma
tasarlanmis ve bu yeni algoritmanin verimliligi hakkinda deneyler yapilmistir.
Literatiirdeki algoritmalarin karsilastigi problemler ve eksik kaldigi noktalar
incelenmis, yeni tasarlanan algoritma ile bu problemlerin etkin bigimde minimuma
indirilmesi saglanmistir. Kisaca, tasarlanan algoritma literatiirdeki algoritmalarda
karsilagilan kilit mekanizmalarin1 azaltmis, yoneticinin is yiikiini azaltmis ve ayrica
ara bellek kullanima ile tutarlilik problemlerinin ¢6ziimiinii kolaylastirmistir. Yapilan
deneylerde belirli miktarlarda hizlanma elde edilmis ve algoritmanin etkinligi ortaya

konulmustur.

Tezin ilerleyen boliimlerinde sirasiyla, dnce Olay tabanli Molekiiler Dinamik
ile ilgili bilgiler verilecek ve kosut islem Oncesi seri algoritmanin Ozellikleri
incelenecektir. Daha sonra kosut islem algoritmalar1 incelenecek ve
degerlendirilecektir. Ardindan problem i¢in dnerilen yeni algoritma tanitilacak ve bu
algoritmanin  Ozellikleri  irdelenecektir.  Deney  sonuglart  ve  yapilan
karsilagtirmalardan sonra degerlendirmeler yapilacak ve gelecek adina yapilabilecek

caligmalardan bahsedilecektir.
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2 OLAY TABANLI MD SIMULASYONU

MD simiilasyonlarinda betimlenen ortam, molekiiller ve bir ¢ok etken
simiilasyon performansini etkilemektedir. Betimlenen sistemlerde molekiiller tek
atomlu ya da cok atomlu olabilmektedir. Sicaklik basing gibi bir¢ok faktor
molekiillerin yapilarini ve davraniglarimi etkilemektedir. Hatta kimyasal reaksiyonlar

bile gergeklesebilir ve molekiil sayilar1 ve yapilar1 degisebilir.
2.1 Genel Yapisi

MD simiilasyonlarinda zaman adimli yaklasima nazaran olay tabanl yaklagim
biiyiik bir yenilik getirmistir. Simiilasyon ¢aligma stireleri zaman adimli yaklagima
gore oldukca kisaltilmigtir (Pdschel and Schwager 2005). Olay tabanli yaklagimin
temel isleyisi Sekil 2.1 EDMD’nin temel isleyis siireci.‘de anlatilabilir.

¥ 4
| Gergekleme — - |
*Olasi olaylari hesapla *Molekdlleri olay
veilk olayi bul eilk olayi gergeklestir. zamanina tasl.

Tahmin Glincelleme

Sekil 2.1 EDMD’nin temel isleyis siireci.

Simiilasyonda ilerleme 3 ana islem ile saglanir. Bunlar tahmin, ger¢ekleme ve
giincelleme islemleridir. Tahmin agamasinda olasi biitiin olaylar hesaplanir (ilerleyen
boliimlerde, olasi olaylarin hepsinin hesaplanmasina gerek olmadigi gosterilecektir.)
ve bu olaylardan en dnce olacak olan olay secilir. Ger¢ekleme asamasinda secilen
olayin molekiilleri olay zamanina giincellenir ve molekiillerin yeni dogrultulari
hesaplanir. Bu sekilde olay gerceklestirilmis olur. Son olarak giincelleme asamasinda
biitlin molekiiller olay zamanina ilerletilir. Bu sekilde simiilasyonda bir adim

islenmis olur. Simiilasyon periyodu tamamlanincaya kadar bu adimlar tekrarlanir.
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Algoritma karmasikligini incelemek i¢in temel bir algoritma verecek olursak Sekil

2.2 EDMD Simiilasyonu I¢in Temel Algoritma. algoritma anlamli olacaktir.

Algoritma 1 EDMD Simulasyonu icin temel algoritma

Simiulasyon periyodu suresince asagidakileri adimlar tekrarla.
Olas1 olaylar hesapla ve ilk olay:1 bul.
Tk olay1 gerceklestir.
Molekilleri olay zamanina tasi.

Sekil 2.2 EDMD Simiilasyonu Igin Temel Algoritma.

Verilen en temel algoritmanin problem karmagikligi hakkinda bir seyler
sOylemek gerekirse; Oncelikle ortamdaki ilk olayr hesaplamak i¢in biitiin
molekiillerin olast ¢arpigsmalarindan ilki bulunmalidir. Bunun anlami, bir molekiil
icin N — 1 molekiiliin kontrol edilmesi demektir. N molekiil diisiiniildiigiinde bu olay
O0(N?) zaman almaktadir. Bir olay1 gerceklestirmek, carpisan molekiillerin hizlar1 ve
pozisyonlari esas alindiginda momentumun korundugu disiiniiliirse 0(1) zamanda
bir iki hesaplama ile ¢ok kolay yapilabilir. Molekiilleri olay zamanina tasimak biitiin
molekiiller i¢cin konum ve zaman bilgilerini giincellemek demektir ve bu is O(N)
zaman karmagikligina sahiptir. Goriildiigii iizere verilen en temel algoritma O(N?)
zaman karmasikligindadir. Bu algoritmanin iizerinden birgok iyilestirme yapilmis ve

karmasiklik olabildigince azaltilmistir.

2.2 Hiicre Boliimlendirme

EDMD i¢in verilen en temel algoritmanin zaman karmasiklig1 diisiintildiiglinde
ortamdaki ilk olayr hesaplama belirleyici olan boliimii olusturmaktadir. Clinkii N
molekiil igin O(N?) islem gerekmektedir. Bu gereklilik bir molekiiliin olas1 ¢arpisma
partneri  olarak  biitlin  molekiillerin  hesaba  katilmast  gereksiniminden
kaynaklanmaktadir. Aslinda, kolayca diisiiniilebilir ki ortamda birbirlerinden uzak
olan iki molekiiliin carpigma olasilig1 yok denecek kadar azdir. Bir molekiil eger bir
carpisma yapacaksa yakin ¢evresinde bulunan molekiillerle ¢carpisma yapmalidir. Bu
durumda her molekiil i¢in ¢evre tanimi1 yapilmali ve tanimlanan ¢evre her adimda

giincellenmelidir.
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Literatiirde ¢evre tanimi i¢in kullanilan 2 farkli yaklagim vardir. Bunlardan ilki
komsu listesi ya da komsuluk listesi yontemidir. Bu yontemde her molekiil yakin

cevresindeki molekiillerin listesini tutar ve giinceller.
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Sekil 2.3 Molekiiliin Cevresinin Hiicre Yapisiyla Tanimlanmasi.

Diger bir yaklasim ise ortami hiicrelere bolmektir (Sekil 2.3 Molekiiliin
Cevresinin Hiicre Yapistyla Tanimlanmasi.). Bu yaklagimda ortam alt bolgelere
boliiniir ve bu alt bolgelere hiicre ad1 verilir. Hiicreler 2 boyutta kare, 3 boyutta ise
kiipler olarak diisiiniilebilir. iki hiicre eger en az bir ortak noktaya sahipse komsu
hiicreler olarak adlandirilirlar. Bir hiicrenin 2 boyutta 8 komsusu, 3 boyutta ise 26
komsusu bulunur. Bir hiicrede bulunan bir molekiil sadece bu hiicredeki ve komsu
hiicrelerdeki molekiillerle carpisabilir; daha wuzakta bulunan bir hiicrenin
molekiilleriyle ¢arpisamaz (bunun i¢in hiicre boyutu molekiil ¢capiyla orantili segilir).
Bunun i¢in Oncelikle bulundugu hiicreden ¢ikmasi ve en azindan o hiicrenin bir
komsusuna  geg¢mesi  gerekir. Hiicre yaklastmi  hiicre  gecisi  olarak
tanimlayabilecegimiz yeni bir olay tanimlamamizi gerektirir. Baska bir deyisle,

molekiiliin bir hiicreden bagka bir hiicreye gecisi de olay olarak tanimlanmaktadir.

Bir molekiil bulundugu hiicreyi bilir. Bir hiicre ise komsu hiicrelerini ve varsa
duvarlarim bilir. Bu sayede molekiil olas1 ¢arpismalarini sadece bulundugu hiicrede

ve komsu hiicrelerde arar. Bunun sonucunda bir molekiiliin olas1 ¢arpigmalarini
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aramak icin N —1 molekiile de bakma zorunlulugu ortadan kalkar. Sadece

cevresinde bulunan molekiil sayis1 kadar molekiile bakmak gereklidir.

Sekil 2.4 Hiicre Biiyiikliigii ile Molekiil Cap1 Arasindaki Iliski.

Bir hiicrede bulunan molekiil sayis1 hiicre biytikligi ile dogru orantilidir.
Hiicre biiyiikliigii bir molekiiliin ¢apindan kii¢iik olamaz. Aksi halde, bir molekiil
komsulugunda bulunmayan bir molekiil ile garpisabilir. Ornegin Sekil 2.4 Hiicre
Biiyiikliigii ile Molekiil Cap: Arasindaki Iliski.’te merkezleri komsu olmayan iki
farkl hiicrede bulunan molekiil iki molekiil, eger hiicre biiyiikliigii molekiil ¢gapindan
kiiglik secilirse c¢arpisma partneri olabilirler. Hiicrelerin ¢ok biiyiikk se¢imi ise
molekiiliin daha ¢ok carpigsma partnerine sahip olabilmesi anlamina gelir. Kiigiik
secimi ise daha ¢ok fazla hiicre ge¢is olay1r gerceklesmesine sebep olmaktadir. En

uygun hiicre boyutu se¢imi molekiil yogunluguna bagl olarak degismektedir.

Yapilan caligmalarda, esas alinan unsur hiicre sayisini belirlemektir. Ciinkii
hiicre sayisi, ortalama olarak bir hiicreye kag molekiil diisecegini belirlemektedir. Bu
durum dogrudan problem karmasikligini belirleyecek husustur. Bu nedenle hiicre
boyutunu belirlemek hiicre sayisini belirlemek adina 6nemlidir. Hiicre boyutlarindan

yola ¢ikarak bir iki hesaplama yardimiyla hiicre sayis1 hesaplanabilir.
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Molekiil Sayisinin belirli bir oraninda hiicre sayist belirlemek, yogunlugun esit
dagildigi bir sistemde molekiiliin olasi c¢arpisma partnerlerinin sayisini sabit
tutacaktir. Bir Molekiil igin O(1) olan hesaplama siiresi N molekiil i¢in O(N)
olacaktir. Bu sekilde O(N?) olan tahmin evresi O(N) zamana indirilmektedir. Ayn

sekilde, problem karmasikligi da O(N)’e diisiiriilmiis olur.

2.3 Molekiil Bazh Lokal Zaman Kullanimi

EDMD simiilasyonu iizerinde yapilabilecek bir diger iyilestirme ise her bir
molekiil igin yerel zaman kullanilmasidir. Eger molekiillere yerel zaman atamasi
yapilirsa, islenen bir olaymm ardindan molekiilleri olay zamanina giincellemek
zorunda kalinmaz. Baska bir deyisle, olay bazli simiilasyon yapildigini diisiiniirsek,
molekiiller son olay zamanina kadar hicbir olaya karismamaktadir. Bu durumda da

giincellenmek zorunda degillerdir.

En son islenen olay zamanina “Global Zaman” ya da “Simiilasyon Zamani”
denilir. Bir molekiiliin global zamandan ne kadar dncede bulundugu bilinir ve olasi
carpismalarini hesaplamak icin global zamandaki pozisyonunun géz oniine alinmasi
yeterlidir. Bunun disinda molekiiliin yerel zamani ile global zaman arasinda bir iliski

bulunmamaktadir.

Hiicre ge¢is olaylarinin sayisinin ¢oklugu g6z iinline alindiginda molekiilleri
giincellememenin ne kadar énemli bir iyilestirme oldugu ¢ok daha i1yi anlagilabilir.
Ciinkii carpigmalarla hiicre gecislerinin oranina bakildiginda hiicre gecisi sayisi
carpigsmalardan kat kat fazladir. Bu sekilde yerel zaman kullanimi ile molekiilerin

pozisyonlar1 sadece bir olaya katildiklarinda giincellenmektedir.

Pozisyon ve zaman bilgilerinin hassasiyeti miimkiin oldugunca yiiksek
dogrulukta tutulmak istenmektedir. Bu bilgilerin siirekli giincellenmemesi
hesaplamalarda meydana gelen bagil hatayr da azaltmaktadir. Bir molekiiliin
bilgilerinin her giincellenmesinden sonra belirlenen hassasiyetten sonraki

basamaklarda meydana gelebilecek bagil hata ¢ogalmaktadir.
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N molekiil i¢in O(N) olan giincelleme adimi, ¢ok az hafiza isgal edilerek
gereksiz hale getirilmistir. Unutulmamalidir ki bu degisiklik tahmin asamasina ekstra
bir yiik getirmistir ancak kazanimin ¢ok daha fazla oldugu asikardir. Sonug¢ olarak
yapilan bu iyilestirme problemin ¢6zliimii i¢in verilen temel algoritmay1 hizlandirmis

ancak problem karmasikligint O(N) ‘den asagi diistirmemistir.
2.4 Oncelik Kuyrugu Kullanimi

Oncelik kuyrugu veri yapismin en énemli 6zelligi, adindan da anlasilabilecegi
gibi icerdigi onceligi yiiksek olan 6geye hizli bir sekilde erisim imkani saglamasidir.
Diger 6geler farkli kuyruklarda farkli siralarda bulunabilirler. Oncelik kuyruklarinda
aranan bir diger onemli O6zellik ise hizli bir sekilde ekleme ¢ikarma islemlerinin
yapilabilmesidir. Literatiirde birgok farkli kuyruk yapisi 6nerilmistir. En ¢ok bilinen
kuyruk yapilart Ikili Arama Agaci (Binary Search Tree), yigin (Heap) olarak

sOylenebilir.

Problem karmasikligin1 azaltmak adina inceleyecegimiz son iyilestirme
caligmas1 oncelik kuyrugu veri yapisinin EDMD simiilasyonlarinda kullanilmasidir.
Simiilasyonun bir adiminda olasi carpismalar hesaplanip, ilki segilir ve bu olay
islenir. Bir sonraki adimda ise bir 6nceki adimda hesaplanan bir¢ok olasi ¢arpisma
tekrar hesaplanmaktadir. Eger bir onceki adimda hesaplanan olasi ¢arpigsmalar bir
yerde saklansaydi; bunlarin iginden gecerli olmayanlar elenip yerlerine yenileri
eklenerek yeni adimdaki olasi carpigsmalar hesaplanabilirdi. Gegerliligini yitiren
carpismalar arastirildiginda ise goriilebilir ki, sadece gerceklenen olaym molekiilleri
ile ilgili olabilecek carpismalar gecerliliklerini yitirebilirler. Bu olaylar ise kolayca
bulunabilir (ya da bu olaylar1 aramaya hi¢ gerek kalmayabilir). Sistemdeki olas1
olaylardan en erken olanmin belirli bir yerde bulanacagini garanti eden ve ekleme
cikarma operasyonlarinin kolayca yapilmasini saglayan bir veri yapist EDMD i¢in

kullanilabilecek bir 6ncelik kuyrugu yapisi seklinde ifade edilebilir.

Literatiirde EDMD i¢in kullanilan 6ncelik kuyrugu yapilar arastirildiginda en
iyi bilinenler Ikili Arama Agaci iizerinde dairesel listeler yapis1 (Rapaport 1980),
Tam Ikili Aga¢ (Complete Binary Tree) (Marin and Cordero 1995) , Y1gin ve ayrica
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son olarak (Paul 2007) tarafindan onerilen hibrit kuyruk yapilaridir. Bu yapilardan
bazilar1 her molekiiliin olas1 biitlin carpismalarin1 tutmaktadir, bazilar1 ise her
molekiil i¢in molekiiliin olas1 ¢arpismalarindan sadece ilkini tutmaktadir. Bu sekilde
kuyruktaki olay sayisi smirlandirilabilir. Bu yap1 ayni zamanda hafiza kullanimi

acisindan da kullaniglidir.

Simiilasyonda islenen bir olaydan sonra gegerliligini yitiren olaylari
arastirmaya gerek kalmayabilir. Eger bir olay islenmeden once gegerliligi kontrol

edilirse, gecerliligini yitiren olaylar bu asamada ortaya ¢ikacaktir.

Kuyrukta her molekiil icin bir adet olay tutuldugunu varsayalim (bizim
kullandigimiz kuyruk yapisini goz oniine aldigimizda). Denilebilir ki her bir olay bir
molekiilii temsil etmektedir. Bilindigi gibi, bir olay islendiginde olaya karigan
molekiillere yeni olaylar atanmaktadir. Islenen olayin molekiiliiniin yeni hesaplanan
olay1 kuyruga eklenmelidir ancak, (varsa) carpigsma partnerinin yeni hesaplanan olay1
eklenmemelidir. Bunun yerine sistemde gegerliligini yitirmis eski olayr ile

degistirilmelidir (bir anlamda gecerliligini yitirmis olan olay giincellenmelidir).

Giincelleme islemine ragmen gecerliligini yitirmis olabilecek olaylar hala
kuyrukta bulunabilir. Ciinkii bir molekiiliin garpisacagini tahmin ettigi baska bir
molekiil, bu olaydan 6nce baska bir olaya karigabilir ve sonu¢ olarak bu olaymn
gecerliligini  ortadan  kaldirabilir.  Gegerliligi  yitirilen bu olay kuyrukta
giincellenmeden bulunabilir. Akillara bu olaylarin giincellenmemesi durumda
problem olup olmayacagi sorusu gelebilir. Ancak, gecerliligini yitiren bu tiir bir
olaymm molekiilii gegersiz olaydan Once bir olay tahmini yapamayacagi icin
giincelleme gecersiz olay zamanina kadar bekletilebilir (“Lazy Deletion” Geg Silme
Stratejisi). Bu ylizden kuyruktan islenmek icin cekilen her bir olayin gegerliligi

oncelikle kontrol edilmelidir
2.5 Kullamlan Seri Algoritma Ozellikleri

Yukarida bahsedilen iyilestirmeler neticesinde sdylenebilir ki kuyruk yapisinin

problem karmasiklignt EDMD simiilasyonunun problem karmasikligin1 belirleyecek
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kisimdir. Anlatilan gelistirmeler neticesinde EDMD simiilasyonu algoritmasinin
oldukca degistigi disiiniilebilir. Anlasilir olmasi agisindan algoritmay1 tekrar bir
gozden gecirecek olursak, EDMD simiilasyonunun islenisi Sekil 2.5 EDMD

Simiilasyonunda Kullanilan Seri Algoritma.’te ki algoritma ile gergeklenmektedir.

Algoritma 2 EDMD Simulasyonunda kullamilan seri algoritma

Olas1 olaylar1 hesapla ve kuyruga ekle.

Simiilasyon periyodu suresince asagidakileri adimlar: tekrarla.
Kuyruktan ilk olay1 cek.
Olaym gecerliliginmi kontrol et ve gecerliyse gerceklestir.
Molekiil(ler)e yeni olay ata ve kuyruga ekle.

Sekil 2.5 EDMD Simiilasyonunda Kullanilan Seri Algoritma.

Olas1 olaylarin hesaplanmasini ve kuyruga eklenmesini ilklendirme olarak
sayilabilir. Bu kisim simiilasyonda en basta ve bir kez yapilmalidir. Bir anlamda
molekiillerin olusturulmasi, bilgilerinin okunmasi gibi olaylarda ilklendirme olarak
kabul edilebilir (Yapilan deneylerde olaylar bir kere hesaplanip dosyaya yazilmis ve

molekiiller gibi dosyadan okunmustur).

Problem karmagikligini tekrar degerlendirecek olursak; bir olayin gecerliligini
kontrol etmek ve bir olayr ger¢eklemek O(1) zaman almaktadir. Kuyruktan bir olay1
cekmek ve kuyruga yeni bir olay eklemek veri yapisina gore degisiklik

gostermektedir. Bu durumda algoritma karmasikligini kuyruk yapis1 belirlemektedir.

Yaptigimiz calismalarda uygulanabilirligi ve idare etmesi kolay oldugunu
distindiigiimiiz i¢in “Yigin” (Heap) veri yapisint kullandik. Hem karmasiklik
acisindan O (logn) zamanda ekleme, silme islemlerinin yapilabilmesi hem de bir dizi
tizerinde gergeklenerek kolayca idare edilebilmesi y18in veri yapisini se¢mek igin
bizi motive eden nedenlerdir. Biraz once anlatilanlar 1s18inda yigm veri yapisi

kullanimiyla seri algoritmanin karmasikligi O (log n) olarak kabul edilebilir.
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3 PARALEL EDMD CALISMALARI

Paralel EDMD simiilasyonlar1 igin literatiir aragtirildiginda goriilmiistiir ki ¢ok
az sayida calisma bulunmaktadir. EDMD simiilasyonunun paralellestirilmesinin
zorlugu, olaylar arasindaki siki iligskilerden kaynaklanmaktadir. Bahsedilen bu iliski
olaylarin zaman ve konum agisindan birbirlerine yakinligindan kaynaklanmaktadir.
Cok yakin aralikli zamanlarda ve konumda bulunan iki olay neticesinde biri digerinin
gecerliligini ortadan kaldirabilir. Ayrica gegerliligini ortadan kaldirmasa bile

sonrasinda molekiillerin yapacagi yeni olaylarin arastirilmasi yanlis hesaplanabilir.

Iki olaymn konum olarak birbirlerine yakin olmalarindan kasit bu olaylarin
bulunduklar hiicrelerin en az bir ortak komsu hiicresinin bulunmasidir. Ornegin A ve
B olaylarin1 ele alalim ve bu iki olayin gergeklestikleri hiicrelerin bir ortak komsulari
olsun. Bu olaylarin hiicre geg¢is olaylari oldugunu ve her iki olayinda ortak olan
komsuya gecen molekiillerin olaylart oldugunu varsayalim. Bu durumda A’nin
molekiiliine atanacak yeni olay ile B’nin molekiiliine atanacak yeni olayin birbirlerini
etkileme olasililar1 vardir. Bu olaylar bagimsiz olarak diisiiniilemezler. Anlasilacagi
gibi olaylar arasindaki iliski sadece olay gecerligini degil olaylardan sonraki tahmin

asamasini da etkilemektedir.

Kisaca anlatilmak istenen sudur ki: simiilasyon paralellestirilirken klasik bir
yaklasimdaki gibi zamanlarda dilimleri ayrik olarak diigiiniilemez ve bagimsiz olarak
paralel islenemez. Ayni sekilde farkli konumlara sahip olan olaylar da ayrik olarak
diisiiniilemez. Buna ragmen bu tiir problemleri asmak icin birka¢ yaklagim onerilmis
ve ortaya ¢ikabilecek durumlar incelenerek ortaya c¢ikan caligmalar neticesinde bir
iyilestirme yapilmistir. Onerilen yaklasimlari inceleyecek olursak, sirasiyla asagidaki

basliklarda toplanabilir.

e Ortam Boliimlendirme
e Olay Bazli Boliimlendirme
e Yonetici-Is¢i yaklagimi

e Hem olay bazli boliimlendirme hemde yonetici-is¢i kullanimi



26

Burada bahsedilen yaklasimlar literatiirde bulunan sayili yaklasimlardir. Her
bir yaklasimin kendi igerisinde karsilastigi problemler ve sinirlar mevcuttur.
Algoritma performanslari incelendiginde gorilmistiir ki, ilk ti¢ yaklasimda etkili bir
performans artig1 saglanamamistir; sadece son bahsedilen calisma ile hizlanma elde
edilmigstir. Algoritmalar1 daha yakindan incelersek performanslart ve siirlar

hakkinda daha ¢ok sey sOyleyebiliriz.

3.1 Ortam Boliimlendirme

[lk olarak inceleyecegimiz algoritma, ortam boliimlendirme yaklagiminin
EDMD simiilasyonu i¢in bir uygulamasi olacaktir. Algoritmanin temel prensibi

ortam1 farkli hesaplama diiglimlerine paylastirarak performans artis1 saglanmasidir.

(Miller and Luding 2003)

Bilindigi gibi simiilasyon ortami daha 6nce ¢ok sayida hiicreye boliinmiistiir.
Ayni yaklasimla P adet islemcimiz oldugu bir durumda, simiilasyon ortami P
pargaya béliinmesi diisiiniilmiistiir. Parcalama rastgele bir sekilde degil de “ikili
Par¢alama Stratejisi” (Binary Partitioning Strategy) kullanilarak yapilmistir. Bu
sayede yiikk dagiliminin olabildigince esitlenmesi saglanirken islemciler arasindaki
haberlesme ihtiyacinin en kiicliklenmesi amacglanmistir. Molekiil yogunlugu,
simiilasyon devam ettikge simiilasyon ortaminin farkli bolimlerinde degisebilir. Bu
nedenle belirlenen zamanlarda boliimlendirmenin tekrarlanmasi saglanmigtir. Burada

amagc is yogunlugunun olabildigince adil olmasini saglamaktir.

Boliimlendirme yaparken hiicre numaralar1 oldukca kullanish olmustur. Hiicre
numaralar1 agag¢ yapisina benzer bir yapida verilmistir. Hiicrelerin numaralarina ikili
gosterim (Binary representation) mantigina gore, her bir koordinata 1 ile k arasinda
serpistirme  (Interleaving) kullanilarak sayilar verilerek, hiicre numaralari
x[1],y[1], z[1] ... x[k], y[k], z[k] arasinda elde edilmistir. Sonug¢ olarak hiicre
sayistniin D boyut sayis1 olmak iizere 2¥P — 1, olarak almmasi diisiiniilmiistiir. Bu
sayede ardi ardina bulunan 2™ adet hiicre blogu bir dikdortgen prizmas: halinde

diistintilebilir. 2 boyutlu olarak anlatmak i¢in Sekil 3.1 2 boyutlu 6rnek
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parcalama.’te verilen Ornek aciklayict olacaktir. Ornekte 6 islemci icin ortaya

c¢ikabilecek bir bolimlendirme verilmistir.

0 1 4 5
2 3 /.6/./-/' 7
8 ‘,,9'/ 12 13
10 11 14 15

Sekil 3.1 2 boyutlu 6rnek parcalama.

Ikili pargalama stratejisi su sekilde uygulanmaktadir. N molekiil icin N olay ele
alinirsa (her bir molekiil icin kuyrukta bir olay tutuldugundan dolayi) ve ortam P
adet islemciye boliinmek istenirse her bir islemciye ortalama N/P yiik diisecegi
diistintilebilir. Bu en iyi olabilecek yiik dagilimidir. Hiicre numaralarin1 kullanarak
bastan baglayip ardisik m adet hiicre segilir (her bir islemci i¢in m sayis1 degisebilir).
Segilen m hiicre igerisinde yaklasik N/P olay olmasi aranir. Uygun olarak bulunan
m sayis1 kadar hiicre bir islemciye atanir. Bu sekilde biitiin islemcilere simiilasyon

ortaminin bir alt pargast atanmis olur.

Boliimlendirilen ortamlar arasinda hiicre gecisleri (ve hatta carpismalar)
olabileceginden dolay1 bu boliimler birbirlerinden ayrik olarak diisiiniilemezler. Bu
durumda islemciler es zamanli hareket etmeli ve birbirleri arasinda haberleserek bu
olaylarin tutarli bir sekilde islenmesini saglamalidirlar. Es zamanl hareket etmek
EDMD’nin zamandan bagimsiz olan yapisindan dolay1 olduk¢a zordur. Bunun yerine
optimistik bir yaklasim ve geriye-alma (roll-back) protokolii kullanilmigtir. Bunun
igin belirli araliklarla sistem kaydedilmelidir. Ayrica tek bir kayit yeterli olmayabilir.
Belirlenen kayit sayist kadar sistemin yedeklerinin alinmasi hafiza kullanimimni aym

sayida arttirmaktadir.
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Islemciler belirlenen zaman araliklarinda birbirlerinden bagimsiz bir sekilde
olaylari iglerler. Tutarlilig1 bozacak bir durum olmasi halinde geriye-alma uygulanir.
Yazarin kullandigi yedek kayit sayis1 2°dir ve yazar 2 kayitin yeterli olacagini
sOylemektedir (Miller and Luding 2003).

Paralel algoritmanin isleyigini vermeden Once belirtmemiz gereken son sey
“Stmwr Hatti” (border zone) tamimudir. Her islemciye atanan ortamin diger
islemcilerin ortamlariyla komsu oldugu hiicreler sinir hatt1 olarak adlandirilmistir. Bu
hiicreler komsu olduklar1 islemcilere bildirilerek ¢arpisma partneri olarak bu
hiicrelerdeki molekiillerinde hesaba katilmasi saglanmigtir. Aksi halde tutarsizlik
olabilecek durumlar olusabilir. Bir islemci komsusunun sinir hattindaki bir hiicrede
bulunan bir molekiile olay atayamaz ancak onu carpisma partneri olarak arastirabilir.
Sinir hattinda bulunan hiicreler komsu islemciye bir nevi sanal hiicre olarak atanir

denilebilir.

Algoritma 3 Ortam Bolumlendirme Yontemi ile Paralellestirme

Simir Hatti olaylarimin en erkenini bul.
Planlanmis olaylarin en erkenini bul.
Zaman adimini bu degerlerin en kiictigi olarak sec.
Zaman adimina kadar olaylar: paralel olarak isle.
Molekiil bilgilerinin haberlesmelerini gerceklestir.
Hata kontrolu yap.
Eger hata varsa

geriye-alma gerceklestir.
Zamanlanmis gorev varsa gerceklestir.

Sekil 3.2 Ortam Boliimlendirme Ydntemi ile Paralellestirme.

Algoritma ilk olarak dinamik bir sekilde senkronizasyon zamanini belirler.
Bunun i¢in sinir hatlarinda olabilecek en kii¢iik olay ile bdliimlendirme veya
yedekleme gibi daha 6nce olabilecek gorevleri karsilastirir. Bunlardan en kiigiik olani
senkronizasyon zamani olarak secilir. Bu zamana kadar islemciler kendi bolgelerini
paralel bir sekilde islerler. Birbirlerine sinir hatlarindaki molekiil bilgilerini
gonderirler ve hata kontrolii yapilir. Zaman adimina kadar bagka bir molekiil bir

baska islemcinin bdlgesine ge¢mis ve tutarlilift bozmus olabilir. Hata kontrolii
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sonrast gerekirse geriye-alma islemi yapilir. Gereken yedekleme, tekrar
boliimlendirme gibi tasarlanmis gorevler gergeklestirilir ve simiilasyonda ilerleme

gergeklestirilmis olur.

Probleme getirilen ¢6ziime hizli bir degerlendirme yapacak olursak; islemciler
arast molekiil gegigleri senkronizasyonun zorunlu ve sik yapilmasimi
gerektirmektedir. Birgok defa geriye-almalar kaginilmazdir. Ortamu esit yiik dagilimi
saglayacak ve minimum sayida gecis olay1 olacak sekilde bolmek arasinda bir degis

tokus vardir.

Yéntemin calismasi  bircok  kritik noktaya baghdir. Islemciler arasi

haberlesme, geriye-alma, senkronizasyon ve islemcilerin bosa gegen zamanlarindan

dolay1 yapilan deneylerde en fazla v/P kat hizlanma saglanabilmistir.
3.2 Olay Bazh Boliimlendirme

Bir diger caligmada ise ortam boliimlendirmesi yerine olay bazinda bir
bolimlendirme disiiniilmistiir (Herbordt, Khan and Dean 2009). Algoritma dagitik
bir mimariden ziyade ¢ok ¢ekirdekli bir mimari tizerinde EDMD’nin paralel olarak
islenmesini amaglamaktadir. Olaylar, is parcaciklar1 (Threads) tarafindan bagimsiz
olarak islenir ve tutarlilig: saglayacak sekilde sistemde giincellenir. Hafiza kullanimi
dagitik degil paylasimhidir. Bu sayede is pargaciklart aras1 haberlesme, ortak hafiza
tizerinde ¢ok daha az zamanda yapilmaktadir. Olay bazli boliimlendirme

caligmasinda kullanilan algoritmay1 inceleyecek olursak:

Algoritma 4 Olay Bazlhh Boliimlendirme Yontemi ile Paralellestirme

Her is parcacig icin
En kiiciik olay1 sec.
Olay1 gerceklestir.

Molekiillere yeni olay ata.
Sirasi geldiginde sistemi giincellestir.

Sekil 3.3 Olay Bazli Boliimlendirme Y ontemi ile Paralellestirme.
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Sistem disaridan bakildiginda bir “Boru Hattr” (Pipeline) modeli olarak
diisiiniilebilir. Is parcaciklar1 yerine isciler diyecek olursak, isciler her ne kadar
bagimsiz c¢aligsalar da gilincelleme asamasi seri yapilarak tutarlilik saglanmak
istenmistir. Bahsedilen olaylar arasindaki yakin iliski, bu tip bir yaklasimda ¢ok fazla
problemler ortaya g¢ikarmaktadir. Problemlerden bir kismi kilit mekanizmalar1 ile
¢oziilebilir ancak olaylar1 paralel islemenin dogasindan gelen nedensellik (Causality)
ve tutarlilik (Cohenrence) problemleri daha farkli sekilde ¢oziilmelidir. Bu

problemleri ve ¢6ziimlerini algoritmayi anlattiktan sonra inceleyecegiz.

Oncelikle algoritmanin seri halini anlatmak gerekirse; Bir olay islenirken
sirastyla once kuyruk islemleri yapilir ve en erken olay cekilir. Ardindan olay
gerceklenir (ancak bilgiler sistemde gilincellenmez). Daha sonra molekiillere yeni
olaylar atanir. Son olarak sistemdeki giincellestirmeler yapilarak ilerleme saglanmig

olur.

' Kuyruk ' Olay ' Tahmin ‘ Sistem
Operasyonlar Gergekleme Giincelleme

Sekil 3.4 Tek bir olayin islenme dongiisii.

Seri algoritma iizerinden yola ¢ikarak olay bazli boliimlendirmeyi ortaya atan
paralel algoritmada ise isciler swrayla su sekilde calismaktadirlar. Oncelikle
kuyruktan bir olay cekerler. Kuyruktan olay ¢ekme islemi kilit mekanizmasi ile
kontrol edilir ve her seferinde sadece bir isci kuyruktan olay ceker. Isciler olaylar
paralel olarak islerler ve sadece giincellemeler zaman sirasina gore seri olarak
yapilir. Zaman sirasina gore zamani gelen olay sistemde giincellenirken eger isini
bitiren bir is¢i varsa beklemeye gecer. Her hangi bir sebeple bir olay siras1 gelinceye
kadar gecerliligini yitirirse bu olay bastan tekrar islenir. Bu siire zarfinda zaman
olarak daha sonraki olaylara sahip olan isciler bosta beklemek zorunda kalirlar.
Algoritmanin isleyisini daha iyi anlamak i¢in asagidaki seklin incelenmesi anlamli

olabilir.
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Sekil 3.5 Paralel olay isleme dongiisii

Sekilden de anlasilabilecegi gibi sistem bir boru hatt1 gibi ¢alismaktadir. Isci
sayisi arttikea iligkili olaylar1 isleme olasiligr artar. Bu sebeple isci sayisi ¢ok yiiksek
sayilara ulasamaz. Arttikga da performans agisindan iyilestirme orani is¢i sayisini
arttirmaya gore cok diisiik kalacaktir. Bu sebeple olay bazli boliimlendirme ¢ok

cekirdekli sistemlere daha uygundur.

Yontem, (Paul 2007) tarafindan Onerilen Oncelik kuyrugu yapisini
kullanmaktadir. Bahsedilen kuyruk yapisinda ekleme silme gibi islemler O(1)
zamanda yapilmaktadir. Bu anlamda kuyruk yapist bizim kullandigimiz yigin
yapisindan daha diisiik c¢alisma karmasikligina sahiptir. Ayrica paralel olarak
islenmeye daha uygun bir yap1 oldugu diistiniilmektedir.

Sistemde bir¢ok kilit mekanizmas: bulunmaktadir. Bir olay islenirken olaya
karisan molekiiller kilitlenir. Ayrica olaym bulundugu hiicre de kilitlenir. Kuyruk
ekleme ve silme islemleri esnasinda bir tutarsizhga karst kilitlenir. Kilit
mekanizmalariyla hatalardan kaginilabilir ancak yine de senkronizasyonu saglamak
zordur. Olaylar birbirlerini etkileyebilirler. Senkronizasyon igin gerekli biitiin
durumlar diistintildiigiinde, dikkat edilmesi gereken birkag husus ortaya ¢ikmistir. Bu

problemleri ve problemlere getirilen ¢oziimleri daha yakidan inceleyecek olursak;

e Sebep Sonug Problemi (Causality)
e Uyumluluk, tutarlilik Problemi (Coherence)
e Tutarlilik ve sebep sonug¢ problemlerinin birbirlerini tetiklemesi (Both

Causality and Coherence)
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3.2.1 Sebep Sonuc¢ Problemi (Causality)

Onceki kisimlarda da belirtildigi gibi iki olay bagimsiz bir sekilde islendiginde
biri digerinin gegersiz olmasina yol acabilir. Ornegin A ve B olaylarin1 goz iiniine
alalim ve A olay1 B’den 6nce olsun. A, m; ve m, molekiillerinin ¢carpisma olay1 ve B,
m3 ile M, molekiillerinin ¢arpisma olay1r olsun. Bu durumda A’nin sonucunda B

gecersiz duruma diisecektir.

3.2.2 Uyumluluk, Tutarhlik Problemi (Coherence)

Iki olay birbirlerini direk olarak etkilemeseler bile sonuglarinda tahmin
edilecek olan olaylar yanlis hesaplanabilir. Ayni sekilde A ve B olaylarinin bagimsiz
islendigini diisiinelim ve bu olaylar konum olarak birbirlerine yeteri kadar yakin
olsunlar. iki olayinda tahmin asamasinda olduklarmi ve heniiz molekiillerinin
sistemde giincellenmedigini varsayalim. Bu durumda olaylarin molekiilleri
sistemdeki pozisyon ve hizlarini korumaktadir. B’nin molekiillerinden bir tanesi
tahmin asamasinda, A’nin molekiillerinin kendisinden 6nce degisecegini bilmeden
yanliglikla kendisine garpisma partneri olarak segebilir. Ancak bu durum A’nin
sonucunda B’nin iptal edilmesine yol agmadigi halde en az birinin tahmin agamasinin

tutarsiz hale gelmesi anlamina gelir.

3.2.3 Tutarhlik ve sebep sonu¢ problemlerinin birbirlerini

tetiklemesi (Both Causality and Coherence)

Iki olay herhangi bir tutarlilik ya da sebep sonug problemiyle karsilasmadan
paralel olarak islenmis olsalar bile aralarinda hala bir problem olusabilir. Yine A ile
B olaylarinin paralel islendiklerini diistinelim. A’nin sonucunda yeni bir olay sisteme
B’den once olacak sekilde eklenebilir. Sisteme yeni eklenen olay ile B sebep sonug

problemine sahip olabilirler.
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3.3 Varsaymmsal Olay Isleme

Inceleyecegimiz son calismada ise olay bazli boliimlendirmeye benzer olarak
varsayimsal olay isleme (Speculative Execution) algoritmasi 6nerilmistir (Su, Jiang
ve Zhang 2007). Yénetici-Is¢i (Master-Worker) modeli kullanilarak, yonetici
tarafindan is¢ilere kuyrukta bulunan olasi olaylar dagitilir. Yonetici ayrica kendisi de
olay islemeye devam eder. Sirast gelen bir olay eger bir is¢i tarafindan iglenmis ise

hesaplanan veriler isgiden alinir ve kullanilir.

Olas1 olaylarin dagitimi ve gerektiginde bilgilerin toplanmasi, sadece yonetici
tarafindan yapilabildiginden yoneticinin gorevi olan simiilasyonu ilerletme islevi bir

cok kez sekteye ugramaktadir.

Hiicre boliimlendirmenin kullanildigini diistintirsek, kuyrukta bulunan birgok
olay hiicre gecis olayr olacaktir. Bu olaylarin dagitilmast ve bilgilerin toplanmasi
tahmin edilebilecegi gibi direk islenmesinden ¢ok fazla zamana alacaktir. Ciinkii
bizim simiilasyonumuzda bir hiicre gecisi olayi, molekiiliin bulundugu hiicre
bilgisinin giincellenmesi ve yeni olaymin hesaplanmasi anlamina gelmektedir. Bu tip
bir olaymn dagitimi, tutarliligimin  kontrolii ve toplanmast bu  bilginin
giincellenmesinden ¢ok daha zahmetli bir istir. Bu durumda varsayimsal
hesaplamalar bircok kez seriden fazla zaman alacaktir. Yazarlarin fikrini daha iyi
anlatmak icin Sekil 3.6 Varsayimsal Olay Isleme Algoritmasina Bir Ornek‘te olasi

bir ¢alisma durumu 6rnek olarak anlatilmistir.
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Sekil 3.6 Varsayimsal Olay isleme Algoritmasina Bir Ornek

Sistemde bulunan en erken olay yonetici tarafindan islenir. Bu siire zarfinda
iscilerde olas1 olaylari islerler. Isini bitiren bir is¢i ydneticiden kendisine yeni olay
vermesini bekler ve bu durumda is¢iler bosta ¢ok fazla zaman harcamaktadirlar.
Yoneticinin de ayn1 zamanda olay islemesi onu bir anlamda darbogaz (bottleneck)
haline getirmistir. Olaylar siirekli senkron bir sekilde islenir bu durumda bir ¢ok
tutarlilik kontrolii yonetici tarafindan kontrol edilir. Isciler olay islemekten baska bir
is yapmazlar. Yonetici sirast geldiginde islenecek bir olay varsayimsal olarak
islenmis ise gegerliligini kontrol eder ve miimkiinse islenmis hesaplamalar1 kullanir.
Gegerliligini yitiren hesaplama sonuglar1 yonetici tarafindan tekrar hesaplanir.

Ornegin sekilde E4 olay1 yonetici tarafindan tekrar hesaplanmaktadir.

Bir onceki algoritmada bahsedilen tutarlilik ve sebep-sonug tipi problemler
burada da ortaya ¢ikabilir. Bu durumlardan ka¢inmak ig¢in yazarlar molekiilleri,
olaylar1 ve hatta hiicreleri kilitlenmeyi se¢gmislerdir. Bu durum performans agisindan

en ¢ok kacginilmasi gereken durumdur.

Yazarlar performans degerlendirmesi yaparken seri ile paralel c¢aligma
zamanlarim1 karsilastirmamislardir. Sadece paralel c¢alisma zamanlar1 arasinda bir
karsilastirma yapilmistir. Bundan dolay1 etkili bir hizlanma elde edip edemedikleri

hususunda bir bilgiye ulasmak miimkiin degildir.
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4 EDMD ICIN ASENKRON PARALEL
ALGORITMA

Gelistirilen algoritmalar incelendiginde olay bazli isleme yontemlerinin daha
gelismeye acik oldugu diisiiniilmiis ve bu yolda ilerlenmeye karar verilmistir.
Birbirlerine gore algoritmalarin iyi ve kotii yonleri disiiniildiigiinde, olaylari
kuyruktan bir yoneticinin ¢ekip dagitmasindansa is¢ilerin kendilerinin almasinin
daha az senkronizasyon yiikii getirecegi diisiiniilmiistiir. Tasarladigimiz algoritmada
anlatilan algoritmalardan ikincisinde oldugu gibi isciler kuyruk yapisina direk

kendileri ulasarak olasi olaylar1 alip isleyebilmelidirler.

Sistem giincellestirme isleri i¢in bir yonetici kullanimi, is¢ilerin her ne olursa
olsun birbirlerini beklemelerini ortadan kaldiracagi goriilmiistiir. Bu durumda is¢iler
ile yonetici arasindaki iliski, iiretici tiiketici problemine déniismektedir. Isciler olas
olaylar1 isler ve hi¢ beklemeden yoneticiye verirler, yonetici ise bu olaylar1 diizgiin
bir sekilde sistemde gilincelleme islerini iistlenir. Bu yapida, anlatilan iigilincii
algoritmadan farkli olarak yonetici olay islememektedir. Isciler ise sistem
glincellestirme islemleriyle ugrasmadiklarindan birbirlerini beklemek zorunda
kalmamaktadir. Isciler isledikleri olaylar1 yoneticiye iletirken birbirlerini
beklememek icin bir arabellek kullanimi diisiiniilmistiir. Bir is¢i bir olay1 isledikten
sonra ara bellege hesaplamalari yazip, hi¢ beklemeden kuyruktan yeni bir olay

cekerek isine devam edebilir.

Ara bellek kullanimi olaylar arasindaki iligkileri bulup tutarsizliklari ortadan
kaldirabilmeyi saglamaktadir. Bir is¢i bir olayr ara bellege ekledikten sonra ara
bellekte bulunan diger olaylarla isledigi olay arasindaki olas1 tutarsizliklar
aragtirarak tutarsizlik problemleri ortadan kaldirilabilir. Bu problemlerin ortadan

kaldirilmasi i¢in ayrica yoneticinin de yapmasi gereken isler vardir.

Algoritmanin ¢aligma seklini daha iyi anlatmadan once Sekil 4.1 Gelistirilen

Yeni Algoritma Igin Sema’i incelemek uygun olabilir.
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Sekil 4.1 Gelistirilen Yeni Algoritma icin Sema

Sekilde sol tarafta kuyruk yapisi, molekiiller ve hiicreler betimlenmisgtir. Ust
tarafta iscilerin asenkron ¢alismalar1 gosterilmis, asagida ise ara bellek ile yonetici

gosterilerek yapinin genel bir sekli anlatilmak istenmektedir.

Tutarlilik ve uyumluluk problemlerini ortadan kaldirmak icin gereken en
onemli unsur ayni anda biitiin olaylarin sistem igerisinde ve erisilebilir olmasidir.
Bunun i¢in bizim gelistirdigimiz yapida bir olay kuyruktan g¢ekilmeden once ara
bellege eklenir. Ayni sekilde ara bellekte bulunan islenmis bir olay sisteme

giincellenmeden ara bellekten ¢ekilmemektedir.

Burada kontrol edilmesi gereken birka¢ durum ortaya ¢ikmaktadir. Oncelikle
bir olay sadece bir is¢i tarafindan cekilebilmelidir. Bunu saglamak i¢in olaylara
atomik bir isaret eklenmis ve bu sayede bir olayin ayn1 anda birden fazla is¢i
tarafindan islenmesi 6nlenmistir. Bir is¢i kuyruktan olay ¢ekmeden once kuyruktaki
en erken olayi isaretlemek istemektedir. Eger olay daha dnce bir baska is¢i tarafindan
isaretlenmis ise isaretleme islemi sonucu dogru dondiiriilmez ve isci istedigi olayin
baska bir isci tarafindan daha dnce isaretlendigini anlamaktadir. Isci ¢ok kisa bir siire

bekleyerek tekrar kuyruktan olay cekmeye calisir. Eger olay heniiz higbir isci
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tarafindan isaretlenmemis ise isaretlenir ve dogru cevabi is¢iye geri dondiiriiliir. Bu
sayede olayin kendisine ayrildigini anlayan is¢i olay1 kendisine kopyalar, ara bellege
ekler ve kuyruktan ¢eker. Isaretleme islemi atomik bir sekilde yapildigindan ayni
anda iki is¢i ayn1 olay1 isaretleyemezler. Isaretleme islemleri esnasinda her hangi bir
kilitleme islemi kullanilmaz. Bu isaret ayni zamanda yoOneticiye olayin hala
islendigini belirtmek iginde kullanilir. Ara bellege eklenip, kuyruktan ¢ekilen olay
hesaplamalar1 bitene kadar is¢i tarafindan hala isaretli durumda tutularak yoneticiye
olaym hala hesaplama asamasinda oldugu anlatilir. Is¢i hesaplamalar1 bitirip olaym
tizerindeki isareti kaldirarak yoneticiye olayin artik hesaplamalarinin bittigini
bildirmis olur. Bu sayede ara bellekte yonetici tarafindan heniiz hesaplamalari

bitmemis bir olayin islenmesi engellenmis olur.

Algoritmay1 ayrintili olarak incelemek igin ydnetici ile isgilerin ¢aligma
adimlar ayrilarak verilmistir. Sekil 4.2 Isciler igin Algoritma’de bir is¢inin sirasiyla

gerceklestirdigi adimlar asagida verilmistir.

Algoritma 3(a) Isciler icin Algoritma

Simulasyon periyodu suresince asagidakiler: adimlar: tekrarla.
Kuyruktaki ilk olay: isaretle
Olaym kopyasim al, arabellege ekle ve kuyruktan cek.
Kopya olay1 gerceklestir ve sonuclar1 arabellege yaz.
Komsuluk kontrolhi yap ve gerekliyse olay: etiketle.
Eger olay etiketlenmediyse yeni olay(lar)1 hesapla
[sareti kaldir ve yoneticiye islemek i¢in izin ver.

Sekil 4.2 Isciler i¢in Algoritma

Bir olay ara bellege eklenip kuyruktan cekildikten sonra isci tarafindan
islenmeye baslanir. Is¢i zamani heniiz gelmeyen bir olay: islerken eger bilgileri
sisteme giincellerse hata yapilmis olur. Bunun i¢in molekiiliin bu bilgilerinin bagka
bir yere yazilmasi gerekir. Ayni sekilde molekiiliin bilgileri is¢i tarafindan
kullanilmaya baslandig1 sirada yonetici tarafindan sistemde giincelleniyor olabilir, bu
sebeple is¢i olayr islemeye baglamadan Once bir kopyasini olusturur. Hesaplanan

bilgilerde bu kopya iizerine yazilir. Bir anlamda, is¢i olayin kopyasmin isler ve
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sonuclart buraya yazar. Orjinal olay hala olasi problemler igin gerekmektedir.

Tutarsizlik veya gegerlilik problemleri bunlara 6rnek olarak verilebilir.

Isaret mekanizmasinin disinda ara bellekte bulunan olaylar icin bir etiket
mekanizmas1 gelistirilmistir. Tutarlilik ve sebep sonug¢ problemlerinin ¢éziimii i¢in
olaylar ara bellege eklendiginde isgiler ekledikleri olaylara bir etiket vererek
yoneticiye bu durumlar1 bildirilirler. Bu sayede olasi problemler ortadan kaldirilmis
olur. Etiketleme mekanizmasi, varsayimsal isleme algoritmasinda anlatilan
yoneticinin tutarsizlik arastirmasi islerini iscilere vermek i¢in tasarlanmistir. Bu

sayede yoOneticinin bir darbogaz olmasi azaltilmak istenmistir.

Bir olay islenirken ortaya ¢ikabilecek olasi problemler incelendiginde, sadece
zaman ve konum agisindan belirli yakinlikta olan olaylar arasinda problemler
cikabilecegini goriilmiistiir. O halde bu olaylarin etiketlenmesi yeterli olacaktir. Ara
bellekte bulunan olaylar zamandan bagimsiz, olay bazli islendiklerinden dolayi
konum olarak iliskili olanlarin hepsi isaretlenmelidir. iki olaymn birbiriyle iliskili
olmasi i¢in ikisinin de olay sonrasinda en az bir ortak komsu hiicreye sahip olmasi
gerektigini biliyoruz. Bu durumda islenen iki olaym bulunduklar: hiicrelere bakilir ve
bu hiicreler arasindaki uzaklik iki komsu hiicrenin arasinda olabilecek en biiylik
uzaklikla kargilagtirilir. Bu mesafe bir hiicrenin en uzun koésegeni diisiiniiliirse bu

kosegen uzunlugunun 2 kati olacaktir. Hiicrelerimiz kiip seklinde oldugundan bir

kenar uzunlugu N olan hiicre icin bu mesafe 2N+/3 olarak bulunmustur.

Etiketleme isleminde mantiksal deger (boolean value) yerine tam sayi
kullanim1 olaylar arasindaki iligkileri daha iyi betimlememizi saglamaktadir. Etiketin
varsayilan degeri “0” dir. Bunun anlami bu iki olay iliskisiz demektir. 1ki olay eger
bu mesafeden kiiciik olan olaylar ise iliskili olabilir diyerek “1” etiketi ile isaretlenir.
Bunun anlami molekiillerin konum zaman hesaplamalar1 dogru ancak gelecek olasi
olay hesaplamalar1 yanlis olabilir demektir. Aym1 zamanda mesafelerinde
bakilmaksizin eger olaylara karisan molekiillerden herhangi biri ortak ise daha ge¢
olan olay “2” ile etiketlenir. Bu ise molekiillerin konum zaman bilgileri de hatali
olabilir demektir. Son olarak ikiz olaylar denilebilecek olaylardan daha geg olani “3”
ile etiketlenir. Bu olaylar A ile B molekiillerinin g¢arpismasi olayiyla, bunun eslenigi

olan B ile A molekiillerinin ¢arpigsmasi olay1 denebilir.
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Etiketleme islemi sonrasinda yeni olaylarin hesaplanmasi agamasina gegilir.
Etiketlenmemis bir olayin yeni olaylar1 hesaplanir. Ancak etiketlenmis bir olaymn
yeni olaylar1 hesaplanmaz. Ciinkii bu hesaplamalar biiyiik olasilikla yanlis olacaktir.
Bu hesaplamalar yoneticiye birakilmistir. Bu asamadan sonra is¢i olay lizerindeki
isareti kaldirilir ve bir olayin islenmesi tamamlanmis olur. Is¢i yeniden kuyruktan bir

olay ¢cekmeye calisir.

Olabildigince biitiin hesaplamalar is¢ilere verilmek istenmistir. Bu sayede
yoneticinin isleri azaltilmak istenmistir. Yoneticiye sadece sistem gilincelleme isleri
birakilmak istensen de etiketli olaylardan dolayi baska isler de yiiklenebilmektedir.
Yoneticinin ¢alisma asamalari incelenmeden Sekil 4.3 Yonetici igin Algoritma’teki

algoritma verilebilir.

Algoritma 3(b) Yonetici icin Algoritma

Simulasyon periyodu suresince asagidakileri adimlar tekrarla.
Arabellekteki olayin sistemdeki ilk olay olup oladigimi kontrol et
(Eger degilse bekle).
Arabellekteki olaymn isaretinin kalkmasini bekle
(tamamlamp tamamlanmadigim kontrol et ve tamamlanmamissa bekle).
Olayimn gecerliligini kontrol et
(Olay islendikten sonra gecerliligini yitirmis olabilir).
Eger gecerliyse hesaplanmis verileri sistemde gtincelle.

Olay1 arabellekten kaldir.

Sekil 4.3 Yonetici i¢in Algoritma

Yoneticinin esas isi ara bellekte olan olaylari sistemde giincellemektir. Bunun
icin oncelikle bellegin bos olup olmadigini kontrol eder. Bos ise bir olay ekleninceye
kadar bekler. Ardindan ara bellekteki ilk olayin kuyruktaki ilk olaydan daha erken
olup olmadigini kontrol eder. Eger daha erken ise son olarak isaretli olup olmadigini
kontrol eder. Isaretli ise halen isleniyor anlamindadir ve isaretinin kalkmasin1 bekler.

[sareti kalkan olayin sistemdeki ilk olay oldugu artik asikardur.

Olay bilgileri sistemde giincellenmeden 6nce orjinal olayin gegerliligi son bir
kez kontrol edilerek molekiillerin baska bir carpisma yapip yapmadiklarina bakilir.

Eger olay gegerli ise dnceden hesaplanan degerler sistemde giincellenir. Giincelleme
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islemi sirasinda molekiil bilgilerini kopyalamak isteyen bir is¢i olabilecegi icin
okuyucu-yazict kilitleri (Reader-Writer Lock) ile molekiil bir anlik kilitlenerek
bilgileri giincellenir. Molekiil bilgilerinden sonra yeni hesaplanan olaylar kuyrukta
giincellenmelidir. Olayin sahibi olan molekiiliin yeni olay1 kuyruga eklenir ancak
carpisma partnerinin yeni hesaplanan olayr ile kuyrukta var olan eski olay1
degistirilerek giincellenmelidir. Giincelleme islemlerinden sonra yonetici ara
bellekten bu kaydi siler ve yeni bir olay islemek i¢in tekrar ara bellege bakmaya

baglar.

4.1 Ara Bellek Ozellikleri

Ara bellegin tasarimi disiliniildiigiinde sahip olmasi1 beklenen 6zellikler
oncelikle siralanmalidir. Tasarim bu  Ozelliklere gore zaten bir diizeyde
sekillenecektir. Aranan en 6nemli dzellik ara bellegin eszamanli (concurrent) erisime
izin vermesi gerekmektedir. Birgok is¢i ayni anda olaylar eklemek isteyebilirler. Es
zamanlt silme islemine heniliz gerek yoktur; ¢linkii sadece bir yonetici vardir ve
sadece o silme islemini gergeklestirebilir. Bunun disinda eklenecek her olay zaman
sirasina gore dogru siraya eklenmelidir (insertion). Bu sayede ara bellek tekrar bir
siralama islemine gerek kalmadan kullanilabilir. Bu ayni1 zamanda yoneticinin de
isini kolaylastirmaktadir; ¢iinkii her seferinde sadece bellekteki ilk olay: ele alarak
islem yapabilmektedir. Ayrica hizli calismahdir ki diisiiniilen sistem igin bir

darbogaz haline gelmeden kullanilabilmelidir.

Anlatilan biitiin Ozellikleri saglayacak bir veri yapist disiindiigiimiizde
karsimiza atomik, kilitsiz ve sirali bir liste (atomic lock-free sorted list) yapisi
cikmaktadir. Bu listeyi soyut bir veri tipine gore gergekleyerek istedigimiz veri
tipinde kullanabilmeyi amagladik. Listenin boyutu konusunda oncelikle bir smir
belirlenmesi diisiiniilmediyse de, yonetici isgilere gore yavas kaldigindan dolayi
listenin hizli bir sekilde biiylidiigli goriildiigiinden, listeye belirli bir sinir verilmesi

uygun gorilmistiir.

Listeye limit konulmasi1 sonrasindan is¢iler bir olay islemeye baslamadan 6nce

listenin boyutunu kontrol ederler ve liste miisait ise olay islemeye baslarlar. Bu
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durumda listenin boyutu bazen asilabilir ancak genel olarak belirli bir diizeyde
tutulmus olur. Ayni sekilde listenin boyutu yeni bir olay islemeye uygun olamasa da
kuyrukta olabilecek daha erken bir olaydan dolay1 yonetici yeni bir olay1 isleyemez
ise kilitlenme (deadlock) durumu s6z konusu olabilir. Bunu i¢in eger kuyrukta
bulunan bir olay ara bellekteki olaylardan daha oOnce ise listenin boyuna
bakilmaksizin bir is¢i tarafindan alinir islenir ve ara bellege eklenir. Listenin boyutu
ile is¢i sayis1 arasinda olusacak iliski gozden kagmamalidir. Listenin boyutunun ¢ok
kiiciik olmasi iscilerin is yapamayacak sekilde sikismalari anlamina gelmektedir.
Listenin boyunun ¢ok biiyiik olmasi ise bir¢ok gecersiz olayin islenmesi ve tutarlilik

kontroliiniin belirgin sekilde zaman almasi anlamina gelmektedir.
4.2 Kosut Zamanh Kuyruk Yapis1 Uygulamasi

Yoneticinin is¢gilere gore daha fazla zaman almasinin en 6nemli nedeni kuyruk
islemlerinin, yigin veri yapisinda kilit mekanizmalariyla kontrol edilmesidir.
Yonetici molekiil bilgilerini ¢ok kisa bir siirede giincelledikten sonra kuyruk
tizerinde degisiklik yapmak istedigi zaman kuyruga ait olan mutex’i bekler. Yapilan

6l¢timlerde yoneticinin en ¢ok bu bekleme i¢in vakit harcadig gorilmistiir.

Yigin kuyruk yapisinda es zamanlilik (concurrency) saglanmadigindan
kuyrukta yapilan biitiin islemler kilit mekanizmasiyla kontrol edilerek yapilmaktadir.
Bu baglamda yoneticinin islerinin azaltilmasi kuyruk yapisinin degistirilmesiyle

saglanabilecegi goriilmiistiir.

Arastirmalar sonucunda, EDMD i¢in 6nerilen kuyruk yapilari icerisinde 6nemli
gorllenler sirasiyla Rapaport, Marin, ve G. Paul tarafindan Onerilen yapilardir.
Rapaport, kullandig1 simiilasyonda, her molekiil i¢in hesaplanan olasi biitiin olaylari
bir ikili aga¢ yapisina eklemistir. En erken olay agacin en solunda yer alan olaydir.
Bir olay islendiginde, bu olayin molekiillerinin kuyrukta bulunan diger olaylar
bulunup silinmeli ve yerlerine yenileri eklenmelidir. Bu islemi kolaylagtirmak i¢in
her molekiiliin kuyrukta bulunan olaylar1 arasinda liste yapilar1 olusturulmustur. Bu
liste yapilar1 sayesinde ekleme ¢ikarma islemleri hizlandirilmistir. Buna ragmen

zaman karmasiklig1 O (logn) olarak kalmaktadir.
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Marin’in Onerdigi kuyruk yapist her molekiiliin sadece olasi ilk olayimi
kuyrukta tutmaktadir. Bu anlamda hafiza kullanim1 agisindan Rapaport’un 6nerdigi
yapidan daha iyidir. Diger taraftan hesaplanan olas1 bir¢ok olay tekrar hesaplanmak
zorunda kalabilir. Bu ise Marin’in yapis1 i¢in bir dezavantajdir. Marin, bir tam ikili
agac¢ yapisini kuyruk yapisi olay tasarlamistir. Bu yapida agacin sadece yapraklari
olaylar1 tutmaktadir. Ayrica her bir diigiim ¢ocuklarinin olaylarindan en erken olanini
gostermektedir. Bu sekilde kok diiglimiiniin sistemdeki en erken olayr gdstermesi
saglanmistir. Marin, her ne kadar kullandig1 simiilasyonda Rapaport’un veri
yapisinin performansini iyilestirdigini sdylese de, zaman karmasikligi hala O(logn)

olarak hesaplanmustir.

Son olarak literatiire yakin zamanda giren G. Paul’un Onerdigi veri yapisi
incelendiginde, hibrit bir yaklasimin zaman karmasikligimi O(1) zamana indirdigi
gosterilmistir. G. Paul, bir normal kuyruk yapisi ile bir smirlandirilmis kuyruk
yapisini (bounded priority queue) bir araya getirmistir. Normal kuyruk yapisi olmasi
beklenen en yakin olaylardan ortalama olarak (¢ok biiylik olmayan) belirli bir sayida
olaydan olusturulmaktadir. Bu sayede en erken olayin kuyruktan cekilmesi belirli
sayida eleman arasindan yapilarak O(1) zamanda yapilabilmektedir. Ayrica
siirlandirilmis kuyruk yapisi su sekilde calismaktadir. Belirli bir sayida liste
olusturulur ve bu listelere zaman araligi verilir. Bu listeler bir kutu (Bucket) gibi
diisiiniilebilir. Bu sayede her bir listede ortalamada belirli sayida eleman bulunmasi
saglanir. Zaman araliklar belirli oldugu i¢in yeni hesaplanan bir olayin, eklenmesi
gereken dogru liste 0 (1) zamanda bulunabilir. Listeye ekleme isleminde bir siralama

aranmaz ve listenin sonuna eklenir.

Bu tez ¢alismasinda, goriilen ihtiyag iizerine literatiirde EDMD i¢in Onerilen
kuyruk yapilar1 incelenmis ve G. Paul tarafindan oOnerilen kuyruk yapisi kosut

zamanl erisilebilir sekilde gerceklestirilmistir.

Gergeklestirilen kuyruk uygulamasinda, Paul’un onerdigi yapida bulunan
sinirlandirilmis  6ncelik kuyrugu yerine “Takvimsel Kuyruk” (Calendar Queue)
kullanmak hafiza agisindan daha verimli olacagi diisliniilmiis ve kullanilmistir.
Paul’un smirlandirilmis kuyruk yapisinda her bir kutu (Bucket) normal bir liste

olarak tasarlanmisken, takvimsel kuyruk yapisinda bu listeler ara bellek igin
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gerceklenen kilitsiz sirali liste yapisi olarak gerceklenmistir. Bu sayede her bir kutu
kendi igerisinde kosut erisime acilmistir. Normal kuyruk yapisi ¢ok az sayida eleman
barindiracagindan yapisal olarak ayni ara bellekte oldugu gibi kilitsiz sirali liste

yapisi kullanilmasinda bir sakinca goriilmemistir.

Kutularin zaman araliklar1 simiilasyon baslangicinda belirlenir. Zaman aralig1
degerinin se¢imi, normal kuyruga ortalama olarak ne kadar olaym gelecegini
belirleyeceginden simiilasyon performansini direk olarak etkilemektedir. Sekil 4.4

Kosut Erisime Uygun Kuyruk Uygulamasi, gelistirilen yapiyt genel olarak

anlatmaktadir.
T1-Tz T2-Ts T3-Ty Toa-Ta
e e e s
T P e w2 s i P e
e =-———
—
- J ey
N
Normal Kuyruk Yapis: Takvimsel Kuyruk Yapis1

Sekil 4.4 Kosut Erisime Uygun Kuyruk Uygulamasi

Bir olay1 kuyrukta gilincellenmesi sirasiyla (gerekliyse) silme ve ekleme
islemleriyle yapilir. Kutularda bulunan kilitsiz sirali liste yapisinda bir olayin
silinmesi o liste lizerinde o elemanin silindi olarak isaretlenmesi anlamina gelir. Bu

sayede listeden silme islemine o an zaman ayrilmaz.

Kutulardan bir tanesi giincel kutu olarak isaretlenir. Bu kutu iizerindeki olaylar
normal kuyruktan sonra ilk olabilecek olaylar1 barindirmaktadir. Normal kuyruktaki
olaylar islendiginde giincel kutuda bulunan olaylardan dogru zaman araliginda

bulunan olaylar normal kuyruga eklenir ve giincel kutu bilgisi bir ilerletilir.

Takvimsel kuyruk yapisinin en onemli 6zelligi takvimde bulunan zaman

araliginin bir sonu olmamasidir. En son kutudan sonra zaman araligi tekrar ilk
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kutudan baslanilarak devam ettirilir. Bir olayin eklenmesi gereken kutu
hesaplanirken atlanmasi gereken zaman adimi sayisinca kutunun, kutu miktarina
gore modu alinarak (dairesel olarak) eklenecegi kutu bulunur. Bu sayede eklenecek
olan olayin zaman araligina ait 6zel bir kutu olmasi gerekmez. Bir kutu birden fazla
zaman araliginin olaymi barindirir. Ornek olarak, kutu sayismin 5 oldugu bir
durumda ve zaman adiminin 0.1 oldugu bir durumda kutularda olabilecek olas1 bir

durum gosterilmistir.

1 . Kutu : |13,41|13,44|13,47| (13,94

2 . Kutu : [13,53]13,58 14,02

3 . Kutu 14,15| 14,17

4 . Kutu : |13,72]13,79 14,21|14,25|14,28

5. Kutu : |13,86|13,89 14,71|14,78

Sekil 4.5 Kutularda olabileicek Olas1 Bir Durum

Bir olayin kuyruga eklenmesi icin oOncelikle normal kuyruga mi yoksa
takvimsel kuyruga mi eklenecegine karari verilir. Takvimsel kuyruk yapisinda bir
olayin hangi kutuya eklenecegi O(1) zamanda bulunur. Bir olayin bir kutuya
eklenme isleminin performansi ortalama olarak bir kutuya diisecek eleman sayisiyla
iligkilidir. Bunun anlami kutu sayis1 ve zaman araligi se¢imi kuyruk yapisinin

performansini dogrudan belirler.

Gelistirilen kuyruk yapisinda, olay ekleme operasyonlar1 i¢in herhangi bir kilit
mekanizmas1 konulmamistir. Ancak en erken olaymm normal listeden cekilmesi
esnasinda es zamanli erisime izin verilmemistir. Bu durum az da olsa bir performans

kaybina yol agmaktadir.

Yapilan deneylerde kuyruk yapisinin kosut isleme uygun bir sekilde

degistirilmesinin performans iyilestirdigi goriilmustiir.
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5 PROGRAMLAMA DETAYLARI

Simiilasyon, C++ programlama dili ger¢eklenmistir. Ayrica “Pthread”
kiitiiphanesi yardimiyla is parcaciklari kullanilmistir. Yiiksek ¢Oziliniirliikte zaman
Olgme iglemleri “PAPI” kiitliphanesi yardimiyla yapilmistir. Bilinen bir¢ok zaman
Olcme kiitiiphanesinin ¢ok cekirdekli islemcilerden sorun yasadigi goriilmiis; bunu
nedenle dogrulugu kabul edilmis bir kiitiiphane kullanilmistir. Ayrica zaman 6lgme
islemleri ayr1 bir sinifa taginarak baska bir kiitiiphane ile de gerceklenebilme imkani

tanimnmistir.

5.1 Simf Diyagram

Biitiin objeler bir simiilasyon sinifi igerisinde olusturulmus ve bu sinifin objesi
sayesinde simiilasyon gerceklestirilmistir. Global olarak biitiin siniflarin ihtiyact olan

bilgiler “Context” sinifina konmus; bu sayede nesnesel yap1 korunmak istenmistir.

Icerisinde iki olay ve bir atomik degisken barindiran “TempSync” isminde bir
sinif olusturularak, ara bellek bu sinifin nesnelerinin tipinde bir liste olarak ortaya
konmustur. Bu yapimin ilk olay1 kuyruktan ¢ekilen olay (orijinal olay), diger olay: da
tizerine islemlerin yapilacagi kopya olay ve atomik degiskeni ise isaretgi olarak

kullanilmaktadir.

Tek tek smiflarin 6zelliklerini incelemeden once bir siif diyagramina goz

atacak olursak, simiilasyon ortami daha iyi anlagilmis olacaktir.



46

Wah3 ¢-
sse)
a) W3O
7
Wahg ¢-
sse)
0 WA
{ A
I1eM ¢- Wahg ¢-
31:(p) 58D
A sendadg A WM |
Aﬁ 21gnd Jjgqnd
» C »,
am "‘ ’m
SB[ PRASaY m SB[ PRASaY
A nmm A juang

™

\
|

i

3|N23|0 ¢~ 132 ¢
330} s5e)D
® Jlwojeouoiy A aqn)
Aﬁ. 2gnd P\. 21ignd
g ) 7
“ sseDpesqy m 558 Pesay
| @) qMaIoW | i @) nay
ssep)
& uone|nuig

/

ssep) jejdwal
<adh] wayp>1si1Iang
/

' ™)
sseD

(® deaphieurg

/

7 ™)
SSe|D

0 xaju0
& 2

ssepd
= sukgdwa
A sd 5

S5E)D

A 533w )

Sekil 5.1 Smif Diyagrami
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Molekiil sinifi soyut bir sinif olarak tasarlanarak tek, ¢ift veya ¢ok atomlu

molekiil tiplerinin {iretilmesine izin verilmistir. Ayrica Molekiiller ile olaylar

arasinda ¢ok yakin bir iliski bulundugundan bir¢ok defa ikisinin birbirlerine gore

durumlar1 degistirilse de son olarak her molekiiliin dort adet sabit olaya sahip olmasi

kararlagtirllmistir. Her molekiil sahip oldugu olaylardan bir tanesini kuyrukta

bulundurur. Bu sayede bir miktar hafiza kullanimi ile yeni bir olay olusturma silme

islemlerinin Oniine ge¢ilmis olur.

" Molecule

Abstract Class

= Fields

Affected

Collider

currentTime

eventlndex

findall

findtime

firstCellPass

firstholCol
firsthMolCalMeigbr
firstWallCol

id

lastColMolID
MaxMumberOfEvent
MNumberOfMoleculeCellisions
MurmberCfPassTeMeighbours
MNumberOfwallCollisions
ocwnerCell

pos

ret

share

status

Type

.>') C

public

Monoatomic

Class

-+ Maolecule

E Methods

Sekil 5.2 Molekiil Sinifi

¥

Molekiillerin konum ve hiz bilgisi bir vektor yapist olusturularak tutulmustur.

Vektor yapist ¢cok basit bir sekilde her boyut i¢in bir hassas say1 tutmaktadir.
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¥

_wvector
Struct

= Fields

v x

v vy

v z
H pethods

Sekil 5.3 Vektor Yapist

Olay sinifi da molekiil sinifi gibi soyut bir smiftir. Hiicre gegis olayi, duvar
carpismasi olayr ve molekiil ¢arpismasi olayr bu siniftan tiiretilmistir. Bahsedilen
atomik isaret olay smifi igerisine eklenmistir. Tiiretilen alt siniflarda 6zel olarak
duvar ¢arpismasi i¢in duvar no’su, hiicre ge¢isi i¢in hiicre no’su, molekiil ¢arpigmasi

i¢cin molekiil id’si bulunmaktadir.

o1 public public public
" Event @ " [ MCPEvent @] [ MMEvent @) [ MWEvent @ |
Abstract Class Class Class Class
= Event -» Event = Event
= Fields .
o =l Fields =l Fields = Fields
¥ m
d maik , 47 whichCell , 47 colMol , 47 whichWall
W time * Methods * Methods * Methods
¥ type : v '
* Methods
Sekil 5.4 Olay Smifi

Hiicre sinifi da molekiil ve olay sinifi gibi soyut bir sinif olarak tasarlanmistir.
Bu sekilde farkli hiicre tiiplerinin daha sonra tiiretilmesine izin verilmek

istenmektedir.
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|

" cent @} | Cube
Abstract Class | Class

=l Fields
celllD
cellLength

{.

cellbols
cellsMeighbour
cellsWall
leftUpException
neighbourCount
outsides

pos
rightDownExcepticn
rightException
rightUpException
upExcepticn

X

CeLLLLCLLLCLELTLTETREE

#
=
5

[
g

Sekil 5.5 Hiicre Sinifi

Zaman Ol¢iim islemleri “Timetest” isimli bir sinifta toplanmis ve bu sayede
farkli kiitiiphaneler kullanilmasina izin verilmistir. Bu smifin en 6nemli iki metodu
islemci tiklerini sayan metot ile islemci frekansini 6lgen metottur. Bu iki metot

sayesinde yiiksek ¢oziiniirliikte zaman Sl¢limleri yapilir.

»

| Timetest
Class

= Fields

¥ tick

¥ ticksPerSecond
H Methods

Sekil 5.6 Zaman Olgiimleri i¢in Timetest Smifi
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Biitlin smiflar tarafindan erisilmek istenen bilgiler “context” smifinda
toplanmig ve biitiin siniflar1 baglik dosyalarina eklenmistir. Bu bilgiler global

simiilasyon zamani, toplan ¢arpigsma sayilar1 gibi degiskenlerdir.

¥ |

| Context
Class

= Fields

_instance

<%

anglesAfterCollision
anglesBeforeCollisicn
collideCount
collideTotal
cellisions

dist5qr
ENVDIMEMNSION
firePassCount
firePassTotal
firstcollisioncalc
glckalTime
heapTotal
massRatiol
massRatiod
simulationRunTime
speculativetime
totVelocity

vecsize

wallType
whenCrashCount
whenCrashTotal
whenPassCount

LB N B R R R TR SR I L L R R

whenPassTotal

ethods

+

=

Sekil 5.7 Genel Degiskenler I¢in Context Sinifi

Kuyruk vyapis1 “BinaryHeap” simifinda toplanmis bu sayede nesnesel
programlama yapist korunmustur. Kuyruk yapisi olay gostergesinden (Pointer)

olusan standart vektor yapisindadir.
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| BinaryHeap ‘
Class

{ = -

= Fields
¥ array
¥ arraylndex
W currentSize

= Methods

ey

Sekil 5.8 Kuyruk Yapis1

o1

Duvarlar yansitici duvar olarak kabul edilmistir; ancak molekiil duvari

gelistirmesine uygun olmast agisindan duvar sinifi soyutlagtirilmistir.

L public
| Wall & || Specular
Abstract Class Class
! =+ Wall
= Fields =
! . . H Methods
= direction |

endCoeordinates
nermComp
startingCoordinates
tangCompl

L

s

L

# tangComp2
?"3" temperature
§e

velocity
# Methods

Sekil 5.9 Duvar Simifi

Gelistirilen ara bellek yapisinin kilitsiz bir liste yapis1 olmast saglanmistir. Bu

liste i¢in her hangi bir veri tiiri belirlenmediginden bu sinif bir sablon sinif seklinde

olusturulmustur. Istenildigi takdirde herhangi bir farkli veri tipi icin liste

olusturulabilir. Bu sinif kendi igerisinde iki i¢ sinifa sahiptir.
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| Buffer_List<Item_Type> E3
Template Class

= Fields
capacity
currentsize
head
lazycurr
lazyhead
lazysize
lazytail
mutexl
mutex2
Mode_list
tail
Methods

%% % %% % %% %%

= Mested Types

Buffer Node |
Class

)

| Window
Class

]

Sekil 5.10 Ara Bellek icin Gelistirilen Smif Yapist

Son olarak biitlin smiflarimizi  barindiran ve simiilasyon ortaminin
olusturuldugu “Simulation” sinifi gosterilirse genel hatlariyla sinif yapilari anlatilmis
olunur. Bu sinif igerisinde molekiiller, hiicreler, kuyruk yapisi, duvarlar, liste yapisi

ve diger biitiin degiskenler tutulur.
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Class

= Fields

"

v
v
v
v
v
v
v
@
v
v
v
v
v
v
v
v

C

CELLCOUMNT
cellType

PP
envivlomentum
EventHeap
EventTree
findtime
heap_access
i_list_access
initialKineticEnergy
initial Momentum
molMumber
cccupaticnalRatic
cimhols
simulationPericd
threadmols

walls

Methods

Sekil 5.11 Simiilasyon Sinifi
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5.2 Tlklendirme

Betimledigimiz ortamda molekiiller tek veya cift atomlu olabilmektedir.
Ancak, yapilan deneylerde tek atomlu molekiiller kullanilmistir. Ayrica molekiiller
kat1 ve elastik olarak diisiinlilmiis, her hangi bir kimyasal reaksiyon olmayacagi
kabul edilerek deneyler yapilmistir. Toplam enerji sabit tutulup korunmus, ortam
ozellikleri degistirilmemistir. Molekiillerin kat1 oldugu kabulii, ¢arpismalar esnasinda
birbirlerinin igine girmelerini engellemis ve elastik olmalar1 pargalanmamalarini

saglamistir.

Veri setleri 8000 ile 128000 sayida molekiil dagitilarak olusturulmus ve
deneyler bu molekiiller ile yapilmistir. Her bir veri seti basta ortama uniform
dagitilmis ve molekiil hizlar1 sabit olarak rastgele dogrultularda verilmistir. Ayrica
yogunluklar her veri seti i¢in sabit tutulmustur. Veri setleri deneylerde kullanilmadan
once her molekiil i¢in yaklasik 10 ¢arpisma yapacak sekilde (8000 molekiil igin
80000 carpisma veya 128000 molekiil icin 1280000 carpisma) simiilasyona
sokulmug; elde edilen simiilasyon ortamlar1 kaydedilerek deneyler bu ortamlar

tizerinden yapilmistir.

Simiilasyonun islenis siirecinde birgok parametre mevcuttur. Bu parametreler
baglangic asamasinda bir dosyadan alinir. Simiilasyon periyodu, molekiil sayisi,
hiicre boyutu, molekiil tipleri ve yarigaplari, simiilasyon ortami koordinatlar1 gibi
degerler parametre dosyasindan alinirlar. Molekiil bilgileri baska bir girdi
dosyasindan okunur. Molekiillerin pozisyon, hiz ve zaman bilgileri bu dosyadan
okunur. Ayrica bir ¢ok kez ayni girdi dosyalar ile g¢alisildigindan, simiilasyon
baslangicinda hesaplanan olas1 olaylardan olusturulan kuyruk yapisi bir dosyaya
kaydedilerek, simiilasyonun her caligtirilmasi esnasinda bu islemin tekrar1 ortadan
kaldirilmigtir. Bu sayede bu hesaplamalarin tekrar tekrar yapilmasi engellenmistir.
Sonu¢ olarak ilklendirme islemi sadece dosyadan veri okuma islemi haline

doniistlirilmiistir.

Simiilasyon ortamini olustururken farkli biiytikliikte molekiil sayilart i¢in veri

setleri olusturulmustur. Ornegin, 8000 molekiil icin 80 x 80 X 80 birim boyutlarinda
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bir kiip olusturulmus ve ortam 10000 hiicreye boliinmiistiir. Bir hiicrenin boyutu
8 X 8 X 8 birimdir. Molekiil yarigaplar1 0,5 birim olarak alinmistir. Ortam
yogunlugu yaklasik 0,008 birim olarak kabul edilebilir. Momentumun korundugu,
basing ve sicakligin sabit oldugu varsayilmistir. Molekiiller ilk olarak 1,5 birim hizla,
rastgele dogrultulara sahip olarak homojen bir sekilde dagitilmis, ardindan her
molekiil yaklasik 10 ¢arpisma yapacak sekilde simiilasyon ilerletilmis (8000 molekiil
icin 80000 carpigsma gergeklenmis), molekiil ve olay bilgileri kaydedilerek deneyler

kaydedilen veriler kullanilarak gergeklestirilmistir.

Seri simiilasyonda olusturulan veri setleri molekiil sayisini, hiicre sayisini ve
ortam biyiikliigiinii her seferinde 2 kat artirarak 128000 molekiile kadar veri setleri
olusturulup, aymi islemler biitiin veri setlerine uygulanmistir. Biiyiitilen veri
setlerinde ortam yogunlugu ve hiicre boyutu sabit tutulmustur. Anlasilmasi agisindan
16000 molekiil i¢in160 x 80 x 80 boyutlarinda bir ortam da 8 X 8 X 8 boyutlarinda
20000 hiicre olusturulmustur. Denilebilir ki ortamin kare iken dikdortgen hale
gelmesi olay frekanslarini degistirebilir ancak bu durum goz ardi edilebilecek kadar

kii¢iik o6l¢iilmiis bir durumdur.

Her hiicre igerisinde kalan molekiillerin hangileri oldugunu bilmektedir ve ayn

sekilde her molekiil hangi hiicrede bulundugunu bilmektedir.
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6 DENEYLER

Deneyler 64-bit 2.66GHz Quad-Core islemci tiizerinde gerceklestirilmistir.
Kodlamalar standart GCC ile stadart optimizasyon ayarlar1 kullanilarak derlenmistir.
Problem biiytikliigii 8000 melokiilden 128000 molekiile kadar arttirilmistir. Tek tip

sert molekiiller kullanilmis ve her ortamda yogunluklar sabit tutulmustur.

Bir ¢ok parametre simiilasyon performansini etkilemektedir. Bunlara ara bellek
boyutu, ig¢i sayisi, hiicre biyiikliigii, kuyruk yapisi 0rnek olarak gosterilebilir.
Deneylerde 6zellikle ara bellek boyutu ile isci sayist arasindaki iliski incelenmistir.
(Isci sayis1 2, 3, 4, 8, 16 ve 24 olarak degistirilmis ayn1 anda ara bellek boyutu 4, 8,
16, 24 olarak degistirilmistir.) herhangi bir iyilestirme yapilmadan ilk elde edilen
sonuclar umut vericidir. En iyi hizlanma 2.32 ile 128000 molekiilde 4 isci ve 24 ara
bellek boyutu ile elde edilmistir. Problem biiyiikligli oraninda is¢i sayisi
arttirildiginda performansin iyilestigi goriilmiistiir. Bunun bir sebebi de problem

biiyiikliigi arttik¢a olaylar arasindaki iligkilerinde azalmasidir.

Ara bellek boyutu is¢i sayisiyla birlikte belirli bir oranda arttirilmalidir. Bunun
anlami bir is¢inin olay isleyip ekleyebilecegi alanin ara bellekte bulunmasi
gerekmektedir. Yinede ara bellegin cok biiyiik olmasi c¢ok fazla gecersiz olay
isleneceginden istenmemektedir. Isci sayisi ile ara bellek arasindaki optimum sayi

problem biiyiikliigii arttik¢a artmaktadir.
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Tablo 6.1 Arabellek Boyutu 4 Oldugu Zaman Calisma Zamani

Molekil Sayisi

isci Sayisi {8000 | 16000 32000 64000 128000
Seri 47,00 |97,81 213,92 454,48 965,73
2 Isci 33,86 |72,47 141,73 296,25 624,30
3 isci 32,56 |63,64 129,36 265,32 531,82
4 isci 32,24 |65,23 131,57 269,61 538,84
8 lsci 34,95 |69,59 137,66 280,00 569,86
16 isci 38,89 |74,28 147,40 296,79 604,59

Tablo 6.2 Arabellek Boyutu 8 Oldugu Zaman Calisma Zamani

Molekil Sayisi

isci Sayisi {8000 | 16000 32000 64000 128000
Seri 47,00 |97,81 213,92 454,48 965,73
2 isci 31,35 |60,64 131,40 284,56 598,01
3 lsci 32,21 |54,61 99,73 204,85 429,36
4 isci 32,66 |56,16 104,35 211,17 441,50
8 lsci 36,31 |64,07 123,78 248,91 505,07
16 isci 40,20 |71,94 133,99 273,94 571,92

Tablo 6.3 Arabellek Boyutu 12 Oldugu Zaman Calisma Zamani

Molekil Sayisi

isci Sayisi | 8000 | 16000 32000 64000 128000
Seri 47,00 (97,81 213,92 454,48 965,73
2 isci 42,61 |70,56 128,55 283,75 599,68
3 isci 43,23 |74,56 107,38 196,11 424,83
4 isci 43,42 |76,01 112,04 202,79 429,02
8 Isci 44,84 80,82 130,19 234,40 452,35
16 isci 47,10 |88,13 148,42 262,48 513,02

Tablo 6.4 Arabellek Boyutu 24 Oldugu Zaman Calisma Zamani

Molekdil Sayisi

isci Sayisi | 8000 16000 32000 64000 128000
Seri 47,00 |97,81 213,92 454,48 965,73
2 isci 47,02 |88,60 134,61 289,56 609,55
3 lsci 47,03 |89,91 143,48 198,66 426,53
4 isci 47,16 |90,93 146,09 216,26 419,41
8 lsci 48,34 |94,02 158,09 253,95 440,48
16 isci 50,29 [99,57 175,70 292,03 517,98
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7 SONUCLAR

Bu calismada olay bazli bolimlendirmeye dayanan yeni bir paralel EDMD
simiilasyonu algoritmasi Onerilmistir. Algoritmanin genel anlayis1 asenkronize olay

isleme mekanizmasi ile kilitsiz ara bellek kullanimi iizerine kurulmustur.

Yapilan incelemelerde goriilmiistiir ki, algoritmanin en ¢ok zaman alan kismi1
yoneticinin ¢aligmasidir. Yigmn yapist kullanildiginda yonetici en ¢ok kuyruk
yapisinda bulunan kilit mekanizmalar1 dolayisiyla beklemektedir. Bu nedenle kuyruk
yapisi, ara bellek gibi kilitsiz bir yapiya kavusturulmasi diigiiniilmistiir. Alternatif
olarak literatiirdeki yapilar incelendiginde G. Paul tarafindan Onerilen kuyruk
yapisinin ¢ok uygun olacagi disiiniilmiistiir (Paul 2007). Bu kuyruk yapisi ekleme
cikarma gibi islemleri O(1) zaman karmasikliginda gergeklestirmektedir. Bu
calismada gerceklenen kilitsiz liste yapisinin kullanimi ile Paul’un kuyruk yapisi
kosut islem ile uyumlu bir hale getirilmis es zamanli erisime izin vermesi

saglanmistir.

Hiicre boyutu ile tipinin paralel algoritma iizerindeki etkileri incelenmelidir. Bu
anlamda yakin gelecekte farkli hiicre yapilar1 ile paralel algoritmanin performansi

test edilecektir.

Ayrica alan bolimlendirme yontemi ile olay bazli boliimlendirme yaklagimi
hibrit bir yapi ile kullanilabilir. Bu sayede hem dagitik sistemlerde hem de c¢ok

cekirdekli mimarilerde performans saglayacak bir yapi1 olusturulabilir.

Bu calisma da verilen algoritma ile EDMD simiilasyonun performansi

tyilestirilmis ve uygulamada kilit mekanizmalarindan kaginilabilecegi gosterilmistir.
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