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v
OZET

TEZIN KONUSU: HUCRE YAPISININ COK HUCRELI OLAY TEMELLI
MOLEKUL DINAMIKLERI SIMULASYONLARINDAKI ETKISI

YAZAR: Bilge SORAN

Olay temelli molekiil dinamigi simiilasyonlari, ¢ok parcacikli sistemlerdeki
olaylar1 ardigik olarak ele alarak, sistemin davranislari {izerinde ¢alismay1 saglayan
bir tekniktir. Bir molekiil dinamigi simiilasyonunda, gerceklesecek bir sonraki olay
her bir molekiil ile diger biitlin molekiiller aras1 muhtemel ¢arpismalar hesaplanarak
bulunabilir. Ancak, birbirinden uzak iki molekiilin ¢arpisma ihtimali oldukca
diisiiktiir. Cok hiicreli yaklagimda, bir sonraki olayin bulunmasi i¢in sadece belirli bir
alan icindeki molekiillerin incelenmesi yeterlidir. Bu yaklasimda simiilasyon alani
1zgara seklinde hiicrelere boliinmektedir. Bir molekiil i¢in kendi i¢inde bulundugu
hiicre ve bu hiicrenin komsu hiicrelerindeki molekiiller incelenerek molekiiliin
karisacagi bir sonraki olay hesaplanabilmektedir. Bu ¢alismada, yeni hiicre yapilari
ve dizilimleri kullanilarak, hiicrelerin komsu hiicre sayisin1 azaltilmistir. Boylece,
carpigsma kontrolil i¢in bakilan hesaplama alaninin daraltilmasi ve ¢alisma siiresinin
kisaltilmas1 saglanmistir. Yapilan deneyler sonunda, klasik olay temelli molekiil

dinamigi simiilasyonlarina oranla yaklasik %35-40 performans artis1 elde edilmistir.



SUMMARY

THESIS SUBJECT: THE EFFECT OF CELL STRUCTURE IN THE
PERFORMANCE OF MULTI-CELL EVENT DRIVEN MOLECULAR
DYNAMICS SIMULATION

AUTHOR: Bilge SORAN

Event driven molecular dynamics simulation is an important technique that
enables the study on a multi particle system by handling the events sequentially. In a
molecular dynamics simulation, at any time, the next collision event that will
eventuate can be found by evaluating all possible intermolecular collisions.
However, it is so improbable that two molecules that are far away from each other
collide. By using multicell approach, to find the next event, it is enough to check the
molecules that reside in a defined area.In this approach, the simulation area is
divided into cells in a grid manner. So that, a molecules next collision event can be
found by looking at the molecules in its owner cell and the molecules at the neighbor
cells of the owner cell. In this study, a new cell alignment is proposed to decrease the
neighbor count of a cell. Therefore, the search area for a collision event and the
simulation time is decreased. At the end of the experiments, when compared with the
classical event based molecular dynamics simulation, almost 35-40 % performance

gain is obtained.
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1 GIRIS

Molekiil dinamigi simiilasyonlari, ¢ok pargacikl sistemlerin 6zellikleri ve davranisi
hakkinda bilgi veren bir tekniktir[6]. Kontrollii bir ortamdaki tek tek molekiillerin hareket

ve ¢arpigsmalarinin simiilasyonundan olusur.

Boyle bir sistemin simiilasyonu i¢in kullanilan, olay temelli ve zaman adiml1 olmak
tizere, farkli iki yontem vardir. Zaman adimli simiilasyonlarda molekiiller belirli zaman
araliklarinda giincellenirler. Herhangi bir olaymn kagirilmamasi i¢in bu zaman
araliklarinin yeteri kadar kiigiik secilmesi gerekir. Fakat, zaman araliklarin1 ¢ok kiigiik
secmek, gereksiz glincellemelere ve dalayisi ile ¢aligma zamaninin artmasina neden olur.
Bu nedenle zaman temelli bir yaklasimda zaman araliklarini belirlemek 6nemli bir
problemdir. Zaman temelli algoritmalarin en biiyiik avantaji, kolayca paralel islemciler

iizerinde calistirilabilmeleridir[6].

Olay temelli simiilasyonlarda ise olasi olaylar zaman sirasinda iglenir ve molekiiller
sadece bir olay gerceklestiginde giincellenir[8]. Bir sonraki islenecek olaymn bulunmasi
icin her bir molekiil ikilisi arasindaki olasi olayin dikkate alinmasi gereklidir. Bir sonra
islenecek olay, genel olarak, her bir molekiiliin olas1 ilk olayinin bulunmasi ve daha sonra
bu olaylar arasindan sistemde meydana gelecek ilk olayin tesbit edilmesi ile elde edilir.
Bir molekiiliin ilk olayinin bulunmasi, diger biitiin molekiiller ile ¢arpisma durumu goz
oniline alindiginda, N adet molekiiliin bulundugu bir sistemde, O(N) zaman alacaktir. Bu
sebeple, her bir olayin islenmesi sonrasinda, sistemde gerceklesecek ilk olaymn bulunmasi
O(NZ) zaman almaktadir. Bu ¢alisma siiresi, ¢ok basit bir gézlem ile azaltilabilir. Bir olay
sonrasinda sadece olaya katilan molekiillerin olas1 ilk olaylar1 degismekte ve yeniden
hesaplanmas1 gerekmektedir. Bu durumda, her olayin islenmesi O(N) zaman almaktadir
ki, bu tip simiilasyonlarda molekiil sayilar1 ¢ok yiiksek oldugu diisiiniildiiglinde hala
oldukca yiiksek bir maliyetdir. Bu nedenle simiilasyonu etkin bir sekilde ¢alistirmak i¢in

cesitli iyilestirme One stirlilmiistiir.

Molekiiller arasi ¢arpismanin birbirine yakin molekiiller arasinda ger¢eklesmesi

daha olasidir[1, 2 7]. Ortamdaki molekiil sayisi yiiksek oldugunda, birbirine uzak



molekiillerin ¢arpigma ihtimali ¢ok daha diisliktiir ve bunlarin dikkate alinmasi

zaman kaybidir. Bu nedenle bir komsuluk kavrami gelistirilmistir[7]. Bu komsulugun
sinirlarini belirlemek tizere ¢ok hiicreli pargalama yontemi kullanilmistir[1, 2, 7]. Cok
hiicreli yontemde ortamin hiicrelerden olustugu ve bu hiicrelerin her birinin bir miktar
molekiil icerdigi disiiniiliir. Yapilan ¢aligmalarda, genel olarak esit biiyiikliikte
dikdortgenler prizmast seklindeki hiicreler kullanilmistir. Bu durumda, bir molekiiliin
olast ilk olaymnin bulunmasi i¢in, molekiiliin i¢cinde bulundugu hiicre ve bu hiicrenin
komsu hiicrelerinde yer alan molekiillerin dikkate alinmasi yeterlidir. Bu sayede ¢arpigsma
kontroliinlin yapilacag: alan darlatilir ve biiyiik bir performans artig1 saglanir. Bir hiicre
icerisinde bulunan toplam molekiil sayisi sabit bir degerde tutulabilirse bir molekiiliin ilk
olasi olaymni sabit zamanda hesaplamak miimkiindiir. Rapaport ¢ok hiicreli yontemin
kullanilmasi ile bir olayin islenme siiresinin O(log N)’e indirlebilecegini gostermistir[7].
Buradaki logaritmik ifade, her bir molekiiliin olast ilk olaylarindan faydalanarak
sistemdeki ilk olayin hesaplanmasi i¢in kullanilan, oncelik kuyruklarina ekleme ve

¢ikarma iglemlerinin ¢alisma zamanindan kaynaklanmaktadir.

Bu calismada, olay temellli ¢ok hiicreli molekiil dinamigi simiilasyonlarinin
performansinin nasil daha fazla arttirilabilecegi sorusu iizerinde durulmustur. Bu tip
simiilasyonlarda en ¢ok zaman alan islem bir molekiilin olasi ilk olayinin
hesaplanmasidir. Bu iglemin g¢aligma siiresi ise bir hiicrenin i¢inde bulunan ortalama
molekiil sayis1 ve hiicrenin komsu hiicrelerinin sayisinin ¢arpimi ile dogru orantilidir.
Klasik ¢ok hiicreli yaklasimda sinir hiicreleri hari¢ her hiicrenin 26 komsusu vardir.
Farkl1 hiicre tipleri ve farkli hiicre dizilimleri kullanilarak komsu sayis1 6ncel6’ya sonra
14’e digtrilmistir. Hiicre basina diisen ortalama molekiil sayisi degistirilmeden,
komsuluk sayisi azaltildigr i¢in, simiilasyon performansinda teorik olarak dogrusal bir
artis (yaklasik olarak 16 komsulukta %37, 14 komsulukta %44) elde edilmesi
beklenmektedir. Yapilan deneysel ¢alisma sonucunda, belli molekiil sayilarina kadar,
beklenen bu degerlere yakin bir performans artis1 elde edilmistir. Daha yiiksek molekiil

sayilar1 i¢in artis oranlar1 ve nedenleri sonuglar boliimiinde ele alinmastir.



1.1 Molekil Dinamigi Simiilasyonu Nedir?

Molekiil Dinamigi Simiilasyonlari, kimyasal sistemleri atomik seviye detayinda
tanimlayan bilgisayar modelleri i¢in kullanilan genel bir terimdir. Bir molekiil dinamigi
simiilasyonunda kimyasal bir sistem, atomlarin pozisyon ve oryantasyonlar1 yoluyla
tanimlanir. Bu simiilasyonlar sayesinde Newton’un hareket esitlikleri uygulanmis bir ¢ok
par¢acigin davranisi ayni anda incelenerek sistelerin termodinamik ya da kinetik
ozelliklerini elde edilebilir. Bir gaz sikistirildiginda nasil davranir, sivilagsmasi i¢in gerekli
basing nedir gibi sorular teorik olarak cevaplanabilir. Sonu¢ olarak bilinen mikroskobik
modelin makroskobik derivasyonlar ile ilgili teorik hipotezler, mikroskobik modeldeki
sapmalardan kaynaklanan komplikasyonlarla ugragsmadan incelenebilir ve mikroskobik

model ile deneyler teorik yaklasimlara ihtiya¢ duyulmadan direk karsilatirilabilir.

1.2 Molekul Dinamigi Simiilasyonlarinda Kullanilan Farkl

Yaklagimlar

Genel olarak molekiil dinamigi simiilasyonlarinda iki farkli yaklagim vardir.
Bunlardan ilki MD (Molekiil Dinamigi - Moleculer Dynamics) simiilasyonlar1 olarak
adlandirilir ve bu yaklasimda biitiin molekiiller arasi iligkiler hesaplanir ve bundan dolay1
maliyeti ¢ok fazladir. Bu sebeple ayni anda smirli sayida molekiiliin simiilasyonuna

olanak saglar.

Diger yaklasim ise DSMC (Dogrudan Simiilasyon Monte-Carlo - Direct Simulation
Monte-Carlo) simiilasyonu olarak adalandirilir ve istatiksel bilgilere dayanan bir
simiilasyondur. Bu yaklagimda molekiillerin rastsal yaklasimlar1 incelenir. Bu sebeple
daha ¢ok molekiil iceren simiilasyonlar gerceklestirilebilir. Ancak kullanilan veriler

istatistiksel veriler oldugundan tam olarak gercekei simiilasyon denilemez.
1.2.1 Dogrudan Simiilasyon Monte-Carlo (DSMC)

DSMC seyreltilmis gazlarin simiilasyonunda kullanilan, gaz molekiillerinin
istatiksel davranmiglarini inceleyen, hesaba dayali bir Monte-Carlo algoritmasi olarak

tanimlanabilir. Taneciklerin rastgele hareketi ve istatistiksel teori iizerine oturtulmustur.



Istatiklerden elde edilen rastgele verilerin  kullanildigi  rnekleme
konfigiirasyonlar1 denenebilir. Ozel 6rnekleme metodlar: gelistirilebilir, termodinamik ve

yapisal ozelliklerle ilgili bilgi saglar.

DSMC genel olarak tekrarlanan adimlardan olusur. Her agsamada rastgele secilmis
bir molekiiliin hareketi ele alinir. Bir hareketin gerceklenip gerceklenmeyecegine karar
vermek icin yine rastgele secilmis sayilardan faydalanilir. Karar enerji degisiminin uygun

olup olmadigina da bakilarak verilir.
1.2.2 Hesaplamaya Dayali Molekiil Dinamiginin Simulasyonlari (MD)

MD ayrik ve anlik etkilesimleri haricinde bagimsiz hareket eden, aralarinda bir
cekim alani bulunmayan pargaciklardan olusan sistemlerin simiilasyonunda kullanilan
etkili bir algoritmadir. Adim-adim bir algoritmayla Newton’un hareket esitlikleri
¢coziimlenir[6]. Simiilasyon zamani pikosaniyelerden nanosaniyelere degisir. Ve sonucta
termodinamik, yapisal ve dinamik 6zelliklerle ilgili bilgi saglar. Farkli uygulama sekilleri
vardir. Simiilasyon daha sonra detayli anlatilacak olan olay temelli ya da zaman temelli

olarak yapilabilir.

Molekiil Dinamigi simiilasyonlar1 paralel ya da seri olarak gerceklenebilir.
Paralellestirilmesinin zorlugundan dolay1 olay temelli algoritmalar genelde seri olarak
gerceklenir. Dolayisiyla tek islemci {lizerinde yiiksek performans saglamak icin verimli
algoritmalara ihtiya¢ vardir. Zaman temelli algoritmalar1 parallestirmek daha kolaydir.
Bu sebeple daha yiiksek molekiil sayilarinin ayni anda simiilasyonunu gormek daha
olasidir. Paralel algoritmalar bolge ayristirma (Domain Decomposition) ve dinamik yiik
dengeleme (Load Balancing) yontemine dayanirlar. Seri algoritmalar ise ardisik olay

isleme dongiisii lizerine kurulmuslardir.

Dokiimanin bundan sonraki boliimlerinde “hesaplamaya dayali molekiil dinamigi
simiilasyonu” ibaresi kullanilmayacak kisaca “molekiil dinamigi simiilasyonu” ibaresi

kullanilacaktir.

Sonug olarak, DSMC ve MD simiilasyon teknikleri simiilasyonun yapilis amacina

gore tercih edilir. Simiilasyonun kisa bir siirede, genel bir fikir vermesi hedefleniyorsa,



DSMC tercih edilebilir. Ancak ger¢ekei, belli bir zamanda molekiillerin konumu

bilgisini saglayabilecek bir simiilasyon isteniyorsa, MD simiilasyon teknigi
uygulanmalisidir. DSMC ile her olay hesaplanmadigi, dolayisiyla, yapilan hesaplamalar
azaltildig1 icin ¢ok daha yiiksek sayida molekiiliin bulundugu ortamlarin simiilasyonunu
gerceklemek daha kolaydir. Oysa MD simiilasyonlarinda islemci kisitt 6n plandadir. Bu
nedenle MD simiilasyonlar ile ilgili yapilan ¢aligmalar genelde performans arttirimina
yoneliktir. Bu kisitina ragmen, ger¢ege en yakin sonucglar ancak MD simiilasyonlari ile

saglanabilir.
1.3 Molekil Dinamigi Simiilasyonlarinin Kisa Tarihgesi

Molekiil dinamigi simiilasyonlar1 iizerindeki ilk ¢aligmalar 1957 yilinda Alder ve
Wainwright tarafindan yapilmistir. Simiilasyonlar1 kati-sivi  gecis fazinda, kati disk
olarak modellenmis birgok molekiille yapmislardir. Sonug¢ olarak disaridan herhangi bir
kuvvet uygulanmamasina ragmen sistemin kristalize oldugunu gormiislerdir. Bu
caligmalar bugiinlerin simiilasyon c¢alismlarint 6nemli 6l¢iide etkilemistir. Kati1 disk
sisteminde, molekiil dinamigi sadece carpigmalardan ve diiz bir ¢izgi iizerinde

ilerlemeden ibaret olarak kabul edilmistir[3].

Simiilasyonlar, sabit zaman araliklarinda sisteme Newton’un hareket esitlikleri
uygulanmak suretiyle calistitirilabilecegi gibi(Zaman Temelli Molekiill Dinamigi),
sistemde bir olay gerceklendiginde sistemi gilincellemek seklinde de(Zaman Temelli
Molekiil Dinamigi) calistirtilabilir. Molekil ciftleri iizerinden direk hesaplamalar N
sayida molekiil i¢in O(N2) komlekslige sahiptir. M.Isobe’a gore ise kati disk sisteminde,
kullanilacak veri yapisinin ve gelecek olaylarin kuyrugunun ne kadar iyi islendigi
sistemin performansini belirleyici unsurdur[3]. Bu konuda Rapaport bir iyilestirme

onermistir[7]. Bu 6neri ¢ok hiicreli metoda dayanmaktadir ve detaylari Molekiil Dinamigi

Simiilasyonlarinda Performans Artirnmina Ydnelik Calismalar boliimiinde yer almaktadir.




2 MOLEKUL DINAMIGi SIMULASYONLARI

Molekiil dinamigi simiilasyonu, bir molekiiler sistemdeki molekiillerin mikroskopik
davraniglarindan faydalanarak makroskopik davraniglarin1 anlamaya yonelik bir tekniktir.
Bu teknikte molekiiller bir kontrollii ortam i¢inde konuslandirilmislardir. Gergege en
yakin sonuglar1 elde edebilmek i¢in, ortamdaki molekiil sayisinin laboratuvar ortaminda
elde edebilecek molekiil sayisina olabildigince yakin olmasi1 gerekmektedir. Dolayisiyla

sistemin performansi ayni anda simiilasyona katilan molekiil sayis1 ile yakindan ilgilidir.

MD simiilasyonu, Ozellikleri 6nceden tanimli, kontrollii bir ortamdaki her bir
molekiiliin ayr1 ayr1 modellenmesinden olusmaktadir. Bu giine kadar farkli 6zelliklerde
ortamlar tanimlanmis, farkli kosullarda simiilasyonlar gerceklestirilmistir. Yapilan bu
caligmalarda  simiilasyonun geneline etki edebilecek, simiilasyon performansini
arttirmaya yonelik bir takim varsayimlar yapilmistir. Molekiil simiilasyonlardinda
tanimlanan kontrollii ortamlar genellikle yapilan calismalarda sekilsel bakimdan
dikdortgenler prizmasi seklinde kapali bir kutu olarak tanimlanmigtir. Ortamin diger
nitelikleri simiilasyonun tipine ve hedefine gore degisiklik gostermektedir.
Simiilasyonlarin tipiyle kasit, simiilasyonun ger¢ek zamanli ya da Onceden tanimli
kosullarda gerceklenmesidir. Ger¢ek zamanli simiilasyonlarda, ortam simiilasyonun
calismast esnasinda degistirilebilir ve bu degisiklerin es zamanli olarak molekiiller
iizerindeki etkisi izlenebilir. Ornegin, bir piston vasitasiyla ortam basinci kontrol
edilebilir ya da 1sitma yoluyla ortam sicakligi degistirilebilir. Bunlarin aksine, gergek
zamanli olmayan simiilasyonlarda ortam kosullar1 simiilasyon baslamadan once girdi
olarak verilir. Ornegin, belirli basing ya da sicaklik kosullarinda molekiillerin davranislart

izlenip yorumlanabilir.

Her simiilasyon ortaminin bir toplam enerjisi vardir. Gergek zamanl sistemlerde
ortamin toplam enerjisi dis etkenlerle degisir ve simiilasyon boyunca bu enerji
degisiminin kontrol edilmesi gerekir. Bu nedenle kosullar1 6nceden tanimli ortamlar,
gercek zamanli olarak 6zellik degistirebilen ortamlara gore hesaplama maliyeti agisindan
daha avantajlidir. Son yillarda yapilan ¢alismalarda, ortami 1sitmak, basinci arttirmak ya

da farkli uygulamalarla ortam enerjisisini degistirmek gibi faktorlerle, molekiil dinamigi



simiilasyonlar1 ~ gergeklestirilmis olmasma ragmen, genel olarak yapilan

caligmalarda, simiilasyon boyunca, toplam enerjinin korundugu varsayilmistir.

Bir molekiiler sistemde her molekiil tek atomlu yapida olmak zorunda degildir,
farkli sekillerde farkli elementlerin kombinasyonu formatinda modellenebilir. Ancak,
hesaplamalarin kolaylastirilmas1 amaciyla, genellikler yapilan ¢alismalarda molekiillerin

kiiresel olduklar kabul edilir. Bu modele kati kiire modeli denilmektedir.

Dogada her molekiiliin hem dogrusal hizi hem de agisal hizi ve bunlarin sonucunda
bir enerjisi mevcuttur. Zaten ortamin enerjisi de, bir bakima, ortamdaki molekiillerin
enerji toplamima esittir. Her molekiiliin kendine ait bir dogrusal hizi oldugundan
molekiiller arasi carpisma da kaginilmazdir. Carpigmalar ise farkli sekillerde
modellenebilir. Carpisma sonunda molekiiller arasi tepkimeler gerceklesebilir.
Simiilasyon teknikleri bu tip tepkimelerin izlenmesi amaciyla da kullanilabilir ancak bu
tip simiilasyonlarin maliyeti ¢ok yliksektir ve bu sebeple simiilasyon ortamina ayni anda
dahil edilebilen molekiil sayis1 kisitlidir. Tepkimeler disinda, olusan ¢arpismalar esnek ya
da esnek olmayan olarak gerceklesebilir. Esnek olmayan carpismalar modelleme ve
hesaplama yoniiyle ¢cok daha karmasiktir. Simiilasyondaki asil ama¢ molekiillerin sekilsel
ozelliklerinden ziyade, yiiksek sayida molekiil ile sistemin genel davramigini takip
etmektir. Bu nedenle bugiine kadar yapilan ¢alismalar genelde ¢arpigmalar1 esnek olarak

varsaymislardir.

Sonug olarak molekiil dinamigi simiilasyonu caligmalarindaki belli bash kabuller,

ortamdan-molekiile s6yle siralanabilir:

e harici sinrlar

e ortam enerjisinin korunumu,

e molekiiller aras1 esnek ¢arpigmalar,

e kiiresel, atomik, simiilasyon boyunca esnek carpismalarla ya da diger

cevresel faktorlerle degisebilen dogrusal bir ilk hiz1 olan molekiil modeli.



Bu kabuller 15181inda ortam kapali, disaridan bir etki altinda birakilmayan
yani sabit enerjili, dikdortgenler prizmasi seklindedir. Bu da molekiillerin
etkilesebilecegi, ortama ait 6 tane duvar yiizeyinin oldugu anlamina gelir. Bu modelin
goriintiisii Sekil2.1°de iki ve ii¢ boyutlu olarak gosterilmistir. Simiilasyonun kabullerine
bagl olarak degismekle beraber, her molekiiliin, koordinat eksenleri boyunca uzanan
bilesenleri olan, molekiiliin hareket yoniinii belirleyen bir dogrsual hizi, ¢carpisma sonrasi
yoneliminde belirleyici rol oynayan bir agisal hizi, kiitlesi, hacmi ve agirlik merkezi

vardir.

Ortamin 3 boyutlu goriintiisii

Ortamin bir yiizey gorlintiisii

Sekil 2.1 Klasik yaklasimdaki ii¢ boyutlu ve iki boyutlu ortam goriintiisii

2.1 Molekul Dinamigi Simulasyon Metodlari

Molekiil dinamigi simiilasyonlarinda kullanilan, simiilasyonun amacia yonelik,
farkli teknikler vardir. Simiilasyonlar c¢ok islemci iizerinde paralel olarak
gerceklenebilecegi gibi tek islemci lizerinde de gergeklenebilir. Genel olarak molekiil

dinamiginin simiilasyonlarinda kullanilan algoritmalarda olay temelli ve zaman temelli



olmak iizere iki farkli yaklagim vardir ve bu yaklagimlar parallellestirme agisindan

farkl niteliktedirler[6]. Zaman temelli algoritmalar global bir zaman degerine sahiptir ve
her zaman degisikligi i¢in tiim molekiillerin durumunu giincellenir. Dolayisiyla ¢ok
sayida molekiil oldugu diistintildiiglinde maliyeti ¢ok yliksektir. Olay temelli algoritmalar
ise olaylar1 belirler ve siraya koyar. Molekiiliin durumu sadece kendisini ilgilendiren bir
olay gergeklestigi zaman glincellenir. Dolayisiyla ortamin ve molekiillerin 6zelliklerine
bagli olarak degismekle birlikte genel olarak zaman temelli algortimalara gore tek islemci
tizerinde masrafi daha azdir. Sonug olarak, hangi teknigin uygulanacagi simiilasyonun

amacina gore belirlenmelidir.
2.1.1 Zaman Temelli Simulasyonlar

Bu tip simiilasyonlarda kullanilan metod sinirli sabit bir zaman dilimi iizerine ve
parcaciklarin bu zaman dilimleri i¢inde esitlikleri saglamasi iizerine kuruludur. Yani
zamanla birlikte molekiillerin hareketleri benzetilir. Belli bir zaman aninda molekiillerin

durumu izlenebilir.

Zaman temelli algoritmalar genel olarak N-cisim gibi ¢ok parcacikli sistemlerin
simiilasyonunda kullanilan bir yaklasimdir. Molekiil dinamiginin simiilasyonunda da,
dolayisiyla, bu tip bir teknigin uygulanmasi olduk¢a uygundur. Zaman temelli
algoritmalarda, simiilasyon akisi belirli zaman araliklarina bdliinmiistiir. Simiilasyon her
bir zaman periyodunun sonunda giincellenir[4]. Bir parcaciga ait Ozelliklerin
giincellenmesi, ortamla ilgili 6zelliklerin giincellenmesi bu giincellemelerin baslicalaridir.
Bu yaklagimdaki temel problem zaman araliklarinin iyi belirlenmesidir. Bir periyod
araliginda herhangi bir molekiil en fazla bir olaya katilmis olmalidir. Eger birden fazla
olaya katilmasi s6z konusu ise bu olaylardan bir kismu kagirilacaktir. Eger bir zaman
araliginda hi¢ bir molekiil bir olaya tabi olmuyorsa bu da gereksiz giincelleme demektir.
Ayrica, her zaman araliginda molekiilleri giincellemek, hata miktarinin artmasina da
neden olur. Bu da neticede su sekilde 6zetlenir: Eger zaman araliklar1 ¢ok kisa olursa,
gereksiz yere simiilasyon giincellemelere tabi tutulacaktir. E§er zaman araliklari ¢ok
uzun olursa, arada gerceklesmesi muhtemel bazi olaylar kagirilacaktir. Dolayisyla

simiilasyonun akisi bozulacaktir. Uygun zaman araliklarim1 belirlemek i¢in olay
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periyodlar1 istatistiksel olarak degerlendirilmelidir. Ya da daha gelismis

uygulamalarda, simiilasyonun akisina gore degisken zaman periyodlar1 kullanilabilir.

Bunlara ilaveten her bir zaman periyodunun sonunda tiim ortamin giincellenmesi
olduk¢a maliyetli bir istir. Ancak, her bir molekiiliin simiilasyon akisiyla paralel olarak
giincel kalmasi i¢in bu yapilmak zorundadir. Bu tip uygulamalarda, molekiillerin
giincellenmesi asil maliyet unsurunu olusturmaktadir. Dolayisyla maliyet analizi i¢in bu
verinin degerlendirmesi bize yeterli bilgiyi verecektir. Ornegin, simiilasyon T zaman
periyoduna boliinmiis ve ortamda N sayida molekiil mevcut ise, simiilasyon boyunca,
O(T*N) tane giincelleme yapilmaktadir ki aslinda bu molekiillerin bir cogu sadece bir kag
kez bir olaya tabi olmalarina ragmen T kez gilincellenmektedirler. Ancak zaman temelli
simiilasyonlar tanimlarindaki parallellikten dolay1, olay temelli simiilasyonlara gore ¢ok
daha etkili bir sekilde ¢ok islemci ilizerinde dagitik bir sekilde calistirilabilir. Bu da
performans agisindan olay temelli simiilasyonlarin Oniine gegebilmeleri anlamina
gelmektedir. Ayrica zaman temelli simiilasyonlarin bir avantaji da, her an tim
molekiillerin olmasi gereken yerde olmasi sebebi ile, elde edilecek makroskopik verilerin
her an dogru olmasidir. Olay temelli simiilasyonlarda ise daha ¢ok simiilasyonun son
durumuna bakilir. Bu nedenle zaman i¢inde sistemin nasil degistiginin goriintiilenmek

istendigi durumlar i¢in zaman temelli simiilasyonlar daha uygundur.
2.1.2 Olay Temelli Simulasyonlar

Olay temelli algoritmalar da, genel olarak ¢ok parcacikli sistemlerin
simiilasyonunda kullanilan bir yaklagimdir. Bu yaklasimda tiim simiilasyon olaylar
iizerine kuruludur. Bir olay gerceklenmesi baska olaylarin olugsmasina sebebiyet verebilir.
Simiilasyonun ilerleyisi olaylarin zamaninin gelmesi ve gerceklenmesi seklinde olur.
Yani bir olayin gerceklenmesinden gerceklenmesine zaman ilerler. Aradaki zamanlarda
molekiillerin durumuyla ilgilenilmez ve bir molekiile ait 6zellikler, sadece bir olay

gerceklestiginde giincellenir.

Simiilayonun asil akis elementleri olaylar oldugundan, bu yaklasimda performans
olarak oldukea iyi sonuglar elde edilebilir. Simiilasyon olaylarin takibinden ibarettir. Her

olayin islenisinden sonra, meydana gelebilecek bir sonraki olay hesaplanir ve daha
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sonraki adimlarda da bu olay islenir. Simiilasyon boyunca ardisik bir sekilde

olaylarin iglenmesi devam eder. Ancak, olaylarin ardisik yapisindan dolayi, olay temelli
simiilasyonlarin ¢ok islemci iizerinde dagitik ve paralel olarak calistirilmasi oldukg¢a
zordur[6]. Bu yiizden parallelestirme ¢aligmalar1 olmasina ragmen, yapilan ¢alismalar

genelde tek islemci lizerinde iyilestirmelere yoneliktir.
2.1.2.1 Olay Temelli MD Simiilasyonlarindaki Sinirlar

MD simiilasyonlarinda molekiillerin tiim etkilesimleri incelendiginden, genel
olarak biiyiik hafizalara ve yiiksek islemci hizlarina ihtiya¢ duyulmaktadir. Dolayisiyla
cok sayida molekiiliin simiilasyonunu yapabilmek i¢in karsilagilabilecek baslica limitler

hafiza ve hiz olarak siralanabilir.
2.1.2.2 Genel Kabuller

Olay temelli bir molekiil dinamigi simiilasyonunda yapilan kabuller genel molekiil
dinamigi simiilasyonlarindakilerle aynidir. Kapali bir kutu iginde belli ilk hizlar1 olan
molekiillerin etkilesimleri incelenir. Simiilasyonun bagindan sonuna kadar molekiil
sayisinin sabit kaldigi diistiniilmektedir. Ayirca bu dikdortgenler prizmasi seklindeki
kutunun duvarlarinda belli sinir 6zellikleri oldugu varsayilabilir. Molekiiller kutunun

duvarlar ile etkilesirken bu siir 6zelliklerine uygun hareket edeceklerdir.

Molekiillerin tek atomdan olustuklari, kati kiire seklinde olduklar1 ve fizik
kurallarina uygun hareket ettikleri kabul edilmektedir. Ayrica molekiillerin birbirlerini
itip ¢cekmedikleri ve dolayisiyla acisal hizlarinin olmadigi, sadece dogrusal hizlarinin

oldugu ve dogrusal bir yoriingede hareket ettikleri varsayilmaktadir.

Tiim molekiiller aras1 ¢arpigmalarin elastik oldugu ve anlik ¢arpismalarin sadece ve
sadece iki molekiil arasinda yapildig1 kabul edilmektedir. Daha Once yapilmis
calismalarda {i¢ molekiiliin ayn1 anda ¢arpigsmasinin simiilasyonu ile ile molekiillerin ayni
anda ikiser ikiser carpismalarmin simiilasyonunun ayni sonuglari verdigi ortaya

konulmustur.
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2.1.2.3 Olaylar

Olay, simiilasyonun belli anki durumunu etkileyecek, simiilasyondaki bir ya da
birden fazla parcacigin hareketinden kaynaklanan herhangi bir etmendir. Sinirhi bir
ortamda gergeklenen molekiil dinamigi simiilasyonlarinda, molekiillerin hareketlerinden
dolay1 meydana gelen, temelde iki tip olay vardir. Bunlar; molekiiller arasi1 carpismalar ve
bir molekiiliin simiilasyon ortaminin bir duvarina ¢arpmasidir. Bir olay cesitli 6zellikler
tasir. Bunlar, olaymn zamani, olaymn tipi, olaya karisan molekiillerdir. Olaymn zamant,
olayimn gerceklesme anini ifade eder. Olay zamanlar1 baska olaylara bagmtili olarak
disiiniilmez. Genel zaman akigsina gore belirlenir. Her olay belli molekiil ya da
molekiiller tarafindan gergeklenir. Olaydan etkilenen molekiiller olaya karisan molekiiller

olarak belirlenir.
Tip1: Molekiiller Aras1 Carpisma

Her molekiiliin belli biri hiz1 oldugundan kapal1 bir ortamda bulunan molekiillerin
capismasi kacinilmazdir. Bu sebeple gerceklesecek olaylar hesaplanirken her molekiiliin
diger tiim molekiillerle ¢apisip carpismayacagi kontrol edilmelidir. Ortamdaki molekiil

sayist N kabul edilirse, bu bir molekiil i¢in, karmasikligi O(N) olan bir islemdir.
Tip2: Molekiiliin Duvara Carpmasi

Kapali bir ortamda bulunan molekiillerin ortamin duvarlarina carpmasit da
kacinilmazdir. Ortamdaki her molekiiliin olay hesaplama periyodunda bu duvarlara
carplp carpmayacagl kontrol edilmelidir. Ortamin sekil kisitt olmadig1 diisiiniiliirse;
duvar sayisinin WALL COUNT oldugu durumda, bu hesaplama bir molekiil i¢in
O(WALL COUNT) karmasikliginda ve WALL COUNT degerinin sabit oldugu
varsayildiginda O(1) maliyetindedir.
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3 MOLEKUL DINAMIGi SIMULASYONLARINDA
PERFORMANS ARTIRIMINA YONELIK GALISMALAR

Bu c¢aligmalarin en basinda simiilasyonu c¢ok islemci tizerinde c¢alistirmak gelir.
Daha once de deginildigi gibi olay temelli algoritmalarda simiilasyonun asil akis
elementleri olaylar oldugundan ve olaylarin ardisik yapisindan dolayi, ¢ok islemci
iizerinde dagittk ve paralel olarak calistirilmast olduk¢a zordur. Bu yiizden
parallelestirme calismalari olmasina ragmen[6], yapilan ¢aligmalar genelde tek islemci
iizerinde iyilestirmelere yoOneliktir. Bu iyilestirmelerin baslicas1 ise detaylar1 asagida

verilecek olan ¢ok hiicreli yaklasimdir[3].

Olay temelli simiilasyonlarda ayni anda simiilasyona dahil olmasi beklenen
ortamdaki molekiil sayis1 milyonlar seviyesindedir. Buna ilaveten simiilasyonlardaki ana
maliyet unsuru daha once de belirtildigi iizere olay hesaplamalar1 sirasinda molekiiller
arast c¢arpismalarin kontrol edilmesidir. Bu nedenle, eger bu noktada bir iyilestirme

saglanabilirse, sistemin geneli iizerinde 6nemli bir performans artis1 saglanabilir.

Cok hiicreli yaklasimdan genel anlamda anlagilmasi gereken ortamin daha kiigiik
alt parcalara bolinmesidir. Bu boliinme, farkli kriterlere gore, farkli amaglar igin, farkl
sekillerde yapilabilir. Bir ortamin alt parcalara ayristirildigi1 durumdaki her bir alt parcaya
“hiicre” ad1 verilir. Bu hiicrelere ayristirma sayesinde, bir molekiille ilgili bir ¢arpisma
olay1 hesaplanilacaginda ortamdaki tiim molekiillere degil yalnizca, o molekiiliin i¢inde
bulundugu hiicredeki molekiillere ve bu hiicreyi ¢evreleyen hiicrelerdeki molekiillere
bakilir. Molekiillerin yar1 ¢aplari oldugundan ve bulunduklari hiicreler merkezlerine goére
belirlendiginden, merkezleri komsu iki hiicrede olan molekiiller bu hiicre sinirlarinda
carpisabilirler. Bu nedenle yalnizca molekiiliin i¢inde bulundugu hiicrenin sahip oldugu
molekiillerle kontrol etmek yeterli degildir. Komsu hiicrelerdeki molekiillere de
bakilmalidir. Bu yaklasim sayesinde her molekiil i¢in arastirma alani milyonlar
seviyesinden, c¢ok daha kiiciik rakamlar seviyesine daraltilmis olur. Takip eden
boliimlerde bu yaklasimin en genel halinin, olay temelli algoritmalarla birlikte

kullanildig1 durumlar ele alinacak, elde edilen avantaj ve dezavantajlar anlatilacaktir.
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3.1 Cok Hucreli Molekul Dinamigi Simulasyonu

Cok hiicreli yaklasim, molekiil dinamigi simiilasyonlarini hizlandirmaya yd&nelik
uygulanan, ¢ok genel bir yontemdir. Genel olarak kapali bir kutu i¢indeki molekiiller
diisiiniildiiginde ve molekiillerin bagimsiz hareket edebilecekleri yolun kisa oldugu
diisiiniildiiglinde; uzaktaki molekiillerin, birbirleriyle ¢arpisma olasiliklart oldukga
diisiiktiir. Bu sebeple kutu hiicrelere boliinmiistiir ve belli komsuluktaki hiicereler
icindeki molekiillerin birbirleriyle c¢arpisma ihtimallerinin daha yiiksek oldugu
diisiiniilmiistiir. Bu yolla hedeflenen, ortami daha kiigiik parcalara bdlerek birbirleriyle
etkilesme ihitimali diisiik olan molekiillerin etkilesmelerini hesaplama maliyetinden
kurtulmaktir. Bu durum herhangi bir ¢arpismanin kagirilmasina neden olmamaktadir,
¢linkli molekiillerin bir hiicreden bir hiicreye ge¢mesi de bir olay olarak tanimlanmis ve
ele alimmustir. Bir molekiiliin ilk olay1r uzaktaki bir molekiille ¢arpismak olsa bile,
molekiil gerekli hiicre gegislerini yapar ve carpisacagi molekiile ulagir. Ancak ileriki
boliimlerde agiklanacagi lizere, boyle bir uygulamanin performans: arttirmasi igin
ortamdaki molekiill yogunlugunun yiiksek olmasi gerekir. Aksi halde beklenen

performans artisindan s6z edilemez.

Birbirine uzak molekiillerin etkilesme ihitimali, birbirlerine yakin molekiillere gore
cok daha diisik oldugundan, ortami birbiriyle etkilesme ihtimali yiiksek olan
molekiillerin bir arada olacagi sekilde parcalara bolmek hesaplama miktarin1 azaltmak
icin en 1yi yontemdir. Bu sayede hesaplama miktar1 azalacak ve simiilasyon genelinde
biiylik kazanimlar saglanacaktir. Burada asil problem ise ortamin ka¢ pargaya ne sekilde
boliinecegidir. Her bir hiicre ortalama ka¢ tane molekiil igermelidir? Hiicrelerin

geometrik sekli ne olmalidir? Hiicreler arasi etkilesim ne sekilde kontrol edilmelidir?

Ortam1 alt parcalara yani hiicrelere ayirmanin en kolay yolu dikdortgenler
prizmasin1 daha kiigiik dikdortgenler prizmalarina bdlmektir. Bu sayede, her bir alt
prizmada birbirine yakin molekiiller yani etkilesme ihtimali yiiksek molekiiller kalacak
ve problem daha kiiciik alt problemlere doniistiiriilmiis olacaktir. Daha dnceden yapilmis

caligmalarda simiilasyon bir hiicrede bulunmas1 gereken optimum molekiil sayis1 8 olarak



15

belirlenmistir. Yani ortamdaki molekiil sayis1 N ise hiicre sayisi N/8 olmalidir.

Ortamin bu sekilde modellenmis hali Sekil 3.1 de goriilebilir.

Ortamin bir yiizey goriintiisii

Ortamin 3 boyutlu goriintiisii

Sekil 3.1 Klasik ¢ok hiicreli yaklasimla ii¢ boyutlu ve iki boyutlu ortamm hiicrelere boliinmesi —
HiicreDizilimil

sekil 3.1’deki gibi yapilmig bir paylasimda, farkli hiicrelerdeki molekiillerin de
birbirleriyle etkilesimi olma ihtimali s6z konusudur. Ciinkii molekiillerin bulunduklar
hiicreler merkezlerinin yerine gore belirlenir. Merkezleri farkli hiicrelerin ig¢inde olan
molekiiller, icinde bulunduklar1 hiicreler birbiriyle bir siira sahipse, yarigaplarindan
dolay1, bu sinirda ¢arpisabilirler. Bu sekilde olusabilecek olaylari da ele alabilmek i¢in bir
“komsuluk” tanimi yapilir. Her hiicre, yiizeyinin herhangi bir noktasinin degidigi tim
diger hiicrelerle komsudur. Bu durumda yukarida bahsedildigi sekilde ortam hiicrelere
ayrildiginda her bir hiicrenin 26 tane komsu hiicresi olur. Bir molekiiliin diger
molekiillerle carpisma olaymin varligim1 kestirebilmek i¢in, o molekiiliin i¢inde
bulundugu hiicredeki diger molekiiller ve o hiicrenin komsu hiicrelerinde bulunan tiim
molekiillerle etkilesimi kontrol edilmelidir. Ciinkii birbirine komsu iki farkli hiicrede
bulunan molekiiller, yukarida agiklandig1 gibi, bu hiicrelerin birbirleriyle olan sinirlarinda

carpisabilirler.
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Cok hiicreli yaklagimin  kullanidigt  durumda, molekiillerin  yer
degistirmelerinden kaynaklanan, hiicre degisimi gereklidir. Molekiiller ait olduklari
hiicreden komsu bir hiicreye 6zgiirce gecebilmelidirler. Dolayisiyla, asil olay tanimlarina,
hiicre gecisini kontrol etmek amaciyla bir yenisi daha eklenmelidir. Bu durumda basta
yapilan kabullerden devamla, bir hiicrenin 26 tane komsusu oldugu durumda, bir
molekiiliin yapmas1 muhtemel olaylar hesaplanirken komsu 26 hiicreye gegme durumlari

da kontrol edilmelidir.

Ozetle, bir molekiil dinamigi simiilasyonu, olay temelli olarak bir algoritma ile ok
hiicreli bir yaklasimda gergeklestirildiginde, bir molekiil i¢in kontrol edilmesi gereken
olay tipi artsa da, yiliksek molekiil sayili ortamlarin simiilasyonunda, olay hesaplamalari
sirasinda en onemli etmen olan molekiiller arasi ¢arpismanin maliyeti azalmistir. Cilinkii,
her defasinda bir molekiil i¢in ortamdaki tiim diger molekiillerle ¢arpisma olasiliginin
hesaplanmasi yerine, ¢arpisma olasilig1 yiiksek olan civar pozisyonlardaki molekiillerle
olan etkilesimi kontrol edilmistir. Bu sayede elde edilen sistem performansindaki artis
daha onceki caligmalarla ispatlanmigtir. Ancak, eger ortam seyreltikse, yani ortamdaki
molekiil sayist belli bir orandan az ise, bu yontem daha maliyetli olabilir. Ciinkii
molekiiller ¢ogunlukla, bir molekiiliin duvara ¢arpmast ya da molekiiller arasi ¢arpigma
gibi gercek bir olay islenene kadar, sanal bir olay olarak da nitelenebilecek, bir ¢cok hiicre

gecisi yapmak zorunda kalacaklardir. Bu da sistemin toplam performansini diistirecektir.

Sonug olarak, sartlar uygun se¢ildigi takdirde, hiicrelere ayirma yontemi sayesinde
bir molekiiliin katilacagi en yakin olaym hesaplanmas: i¢in gereken islem O(N) den
O(c)’ye diismektedir. Buradaki ¢ degeri, bir hiicre ve komsularindaki ortalama molekiil
sayisinidir ve sabit bir say1 olmasi saglanmaktadir. Bu kazang saglanirken molekiillerin
bir hiicreden digerine serbestce gecmesi saglandigindan herhangi bir olay da atlanmaz.
Ciinkii, birbirine uzak iki molekiiliin ¢capigmasi s6z konusu ise, o molekiiller belli hiicre

gecislerini yapip, tanimli bir yakinliga ulastiklarinda s6z konusu olay hesaba katilacaktir.
3.1.1 Olay isleme Déngiisii

Bir olay temelli ¢ok hiicreli molekiil dinamigi simiilasyonunda temel olarak 3 tip

olay vardir. Bu olaylar bir molekiiliin ortam duvarlarindan birine ¢arpmasi, molekiiller
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aras1 ¢arpigsma, bir molekiiliin bir hiicreden digerine ge¢mesidir. Bundan sonraki
boliimlerde sirastyla bu olaylar WALL COLLISION,
INTERMOLECULAR COLLISION, CELL PASSING olarak anilacaktir.

Cok hiicreli bir molekiil dinamigi simiilasyonunda bir olayin Bélim2.2.2.3’de
belirtilenlerle birlikte nitelikleri; olayin zamani, olaym tipi, eger olay molekiiller arasi
carpigma ise, ¢arpisilacak molekiil bilgisi, hiicre gegisi ise gegilecek hiicre bilgisi, olay

duvar ¢arpigmasi ise, carpisilacak duvar bilgisi olarak siralanir.

Bir molekiiliin gercekleyecegi ilk olay hesaplanirken, komsu hiicrelere gecebilecegi
en yakin zaman, eger molekiil ortamin sinir hiicrelerinden birinde bulunuyorsa bulundugu
hiicrenin bir duvarina c¢arpma zamani, ve bulundugu hiicre ve komsu hiicrelerdeki
molekiillerle yapabilecegi muhtemel molekiil ¢arpismalar1 ve muhtemel hiicre gecis
zamanlar1 hesaplanmalidir. Daha sonra bu muhtemel molekiil ¢arpisma zamanlarinin ilki
belirlenmelidir. Daha sonra, elde edilen bu bilgiler 15181nda, molekiiliin gerceklestirecegi
ilk olayin zamani ve tipi belirlenmelidir. Bu olaylarin minimum zamali olay1 molekiiliin

gerceklestirecegi ilk olayidir.

Simiilasyonun geneli olay temelli oldugundan her adimda bir olay islenerek
ilerlenir. Dolayisiyla simiilasyonun genelinde gerceklenecek ilk olaymn da bulunmasi
gerekir. Buna da ancak ortamdaki hiicrelerin ilk olaylarinin karsilastirilmasiyla karar
verilebilir. Her hiicrenin ilk olay1 hesaplandiktan sonra bulunan olaylarin en kiigiik
zamanlis1 simiilasyonun da ilk olayidir. Benzer sekilde simiilasyon akisi sirasinda,
simdiki zamandan sonra gerceklenecek ilk olay da hiicrelerin ilk olaylarinin minimum

zamanlisinin se¢imiyle bulunur.

Simiilasyon sirasinda ger¢eklenecek olaya ve bu olayin ilgili oldugu molekiile ve
dolayisiyla hiicreye karar verildikten sonra, olay, ¢esidine gore islenir. Daha sonra varsa
olaya katilmis diger hiicreler ve diger molekiillerle birlikte asil olayin sahibi olan molekiil
ve hiicre icin gelecek olaylar hesaplanir. Bdylece o andan sonraki simiilasyon akisi
sirasinda tekrar en kiiclik olaya karar verilebilir. Bu sekilde simiilasyon boyunca olay

isleme dongiisli devam eder. Olay isleme dongiisiinden ¢ikmanin iki yolu vardir. Bunlar
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ortamda islenecek hi¢ olay kalmamasi ya da simiilasyon zamaninin bitmesidir.

Olay isleme dongiisiiniin kodumsu sekli Sekil 3.2 de gosterilmistir.

Her molekilin ilk olayini hesapla.
Her hiicrenin ilk olayini hesapla.
Similasyonun ilk olayini hesapla.

Similasyonun ilk olayini gergekle.

U B W N R

Olaya karisan molekiillerin ilk gelecek olaylarini

gincelle.

o

Olaya karisan hiicrelerin ilk gelecek olaylarini giincelle.

Adim 3’e geri doén.

Sekil 3.2 Cok Hiicreli Olay Temelli Molekiil Dinamigi Simiilasyonunda Olay isleme Dongiisii

Sekil 3.2’deki hesaplamanim maliyeti ise; ilk olaylarin hesaplanmasi (O(N?)), her
asamada bir sonraki olayin belirlenmesi, her asamada bir olayin igslenmesi maliyetlerinin
toplamina esittir. Her asamada bir sonraki olayin belirlenmesi ise, bir onceki olaya
karigan molekiillere ait gelecek olaylarin hesaplanmasi ve tiim olaylar arasindan en
kiigligiinii belirleme iglerinden olusur. Bir dnceki olaya karisan molekiillere ait gelecek
olaylarin hesaplanmasi ise, ¢ok hiicreli yaklasimda, O(c) dir. Tiim olaylar arasindan en
kiicliglinii belirlemenin maliyeti ise olaylarin saklandig1 veri yapisina gore degisir. Sirali
diiz bir liste tutuldugunda maliyet O(N) olabilirken, heap ya da BST gibi bir veri yapis1
kullanildiginda maliyet O(logN) olur. Her asamada bir olayin islenmesinin maliyeti ise
sadece ilk olayr alip yerine getirmek oldugundan, O(1) dir. Dolayisiyla ¢ok hiicreli
yaklagimda simiilasyonun her agamadaki toplam maliyetini belirleyen unsur, o asamadaki
minimum zamana sahip olan olay1 belirlemede kullanilan veri yapis1 gibi gériinmektedir.
Ancak bu g¢aligma ile ¢ sabitinin simiilasyon hizi iizerindeki etkisinin, bir agsamada
minimum zamana sahip olan olay1 belirlemede kullanilan veri yapisindan ¢ok daha biiyiik

oldugu gosterilmistir.
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3.1.2 Cok Hiicreli Olay Temelli MD Simiilasyonlari Uzerine

Yapilan Galigmalar:

Cok hiicreli yaklasim molekiil dinamigi simiilasyonlarinin hizlandirilmasi agisindan
bugiina kadar gergeklestirilmis en 6nemli yontemdir. Daha sonraki asamalarda ise bu
yontemin hizlandirilmasina yonelik calismalar yapilmistir. Bu konuda bugiine kadar
yapilan c¢aligmalarda ise, hizlanmanin en etkin olarak, bir sonraki en yakin minimum
olay1 belirlemede kullanilan veri yapisinin farkli yapida olmasiyla saglanabilecegi

digtiniilmiistiir. Bu konuyla ilgili énemli ¢alismalar 9011 yillarda Rapaport tarafindan

yapilmistir[3].
Rapaport’un ¢alismalar]7]:
e Algoritma ¢ok hiicreli yonteme dayanur.

e Carpisma olay1 ve hiicre gecisi olaylar1 olay zamanini tutan listelerde

saklanir.
e En kiiciik olay zamani ikili arama agaci1 (BST) kullanilarak aranir.

e Bu olay oldugunda, molekiil ¢ifti ya da molekiil-hiicre ¢ifti (olay tipine
gore) ikili arama agacindan silinir ve ilgili molekiil i¢in olay zamani tekrar

hesaplanir ve ikili arama agaci giincellenir.
e BST yeni nodelar ekleyerek tekrar olusturulur.
e Ayniislemler tekrar edilir.

Rapaportun algoritmasinin bir olay hesabi icin ortalama kompleksligi; minimum
zamanli olaya binary search tree kullanlarak karar verildigi i¢in ortalama O(logN)
seviyesindedir. O(N) den O(logN)’e diisiis sayesinde hesaplama zamanindan biiyiik bir
kazan¢ elde edilmistir. Daha sonra Mar'in ise, genis capli molekiil dinamigi
simiilasyonlarinda kullanmak {izere Rapaport’un veri yapilarin1 sadelestirme ve

performansini arttirma ¢alismalart yapmastir.
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Marin ‘in Yerel Minimum Algoritmasi|2]:

Mar’in olay listesi i¢in yapilan hesaplamalar1 azaltmayi1 amaclar. Bunun i¢in bir
y1gin mekanizmasi kullanir. Ancak makalesinde bu yigindan tamamlanmis ikili agag

yapisi olarak basheder.

Gelecek olay listeleri, zaman sirasina konuldugunda, yerel minimum algoritmasi
(LMA), her molekiille ilgili minimum olay zamanini tamamlanmis ikili aga¢ (CBT)

yapisina koyar.
e Her asamada bu agacin kok diigiimiindeki olayi isler.
e Gelecek olaylar1 tekrar hesaplayip yeni diiglimleri olusturur.
e Olsuturulan yeni diigiimlerle CBT giincellenir.
e Ayniislemler tekrar edilir.

Burada Mar’in’in kullandigt CBT yapist aslinda, en alt seviyesi “id”lerine gore
siralt olarak tutulan molekiillerden olusan bir y1gin yapisidir. Bu y1ginin iist kisimlari ise
daha kii¢iik olay zamanina sahip olan molekiiliin “id”’si daha yukarida olacak sekilde
molekiil idlerinden olugmaktadir. Dolayisiyla bu yiginin eleman sayisi siilasyon basindan
sonuna kadar aynidir. Bu sayede yigina eleman ekleme ve ¢ikarma islemi yapilmaz.
Sadece yeni hesaplanan olay zamanlarmma gore en alt seviyedeki molekiilleri tutan
diigtimler harig {ist seviye diiglimler giincellenir. Boyle bir yap1 sayesinde en kiigiik olay
zamanina sahip olan molekiile O(1) zamanda erisilir. Yeni bir olay hesab1 sonras1 y1gin1

giincellemek ise O(logN) maliyetindedir.

1995 yilinda Mar’in ve Cordero olay temelli molekiiler dinamik simiilasyonlarinda
kullanilan farkli arama algoritmalarini sistematik olarak karsilastirirlar[3]. Neticede
CBT’nin verimi en yiiksek bulunur. Eger molekiil sayisi arttirilirsa, CBT nin performansi

diger arama algoritmalarina gore oldukca daha hizlidir.

Sonug olarak CBT ve BST karsilagtirildiginda;
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e Karmagikliklari ayni yani O(logN)’dir.

e Fakat CBT algoritmas1 BST ye gore cok daha basittir. Ve CBT daha az
hafizaya ihtiyac¢ duyar ve gercek performansi daha iyidir.
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4 GCOK HUCRELI YAKLASIMA GETIRILEN
YENILIKLER

Daha 6nce ifade edildigi gibi, olay temelli molekiil dinamigi simiilasyonlarinda ¢ok
hiicreli bir yaklasim kullanilarak biiyiik performans kazanimlari saglanabilir. Bu
yaklasimin  sagladigi  baslica kazanim, molekiiller arast c¢arpisma  yani,
INTERMOLECULAR COLLISION olaylarmin hesaplamalarina getirdigi yenilikten
kaynaklanmaktadir. Bu yenilik bir molekiil i¢in ¢arpigma ihtimali olan molekiillerin
arandig1 aragtirma alanmni kiigiiltiilmesiyle saglanmistir. Her molekiil, sadece, bulundugu
hiicrenin i¢indeki molekiillerle ve bulundugu hiicrenin komsu hiicrelerindeki molekiillerle
carpisip ¢arpigmayacagini kontrol eder. Genel kabuller 1s1ginda ortamin dikdortgenler
prizmasi seklinde oldugu ve yiizeylerine paralel olarak daha kii¢lik prizamalara ayrildigi
durumda her hiicrenin 26 tane komsu hiicresi olacaktir. Bu de demek oluyor ki, bir
molekiil ¢carpigsma kontrolii yaparken kendi i¢inde bulundugu hiicre ile birlikte toplam 27
hiicre i¢indeki molekiilleri kontrol etmelidir. Bu tez ¢alismasi ile getirdigimiz yenilik ise
tam olarak bu noktadadir. Eger her hiicre i¢in, hiicrelerin i¢indeki ortalama molekiil sayis1
sabit tutularak, bir hiicreye komsu hiicre sayisi azaltilabilirse, genel ¢ok hiicreli
yaklasimdan daha fazla performans saglanabilir. Bu iyilestirmeyi elde etmek igin ise

farkl1 hiicre geometrileri ve farkli hiicre dizilimlerinin uygulanmasi gerekmektedir.
4.1 Uygulanan Hucre Tipleri ve Etkileri

Bu tez kapsaminda ¢ok hiicreli, olay temelli molekiil dinamigi simiilasyonlarini
hizlandirmak amaciyla, ortami boliimleyen hiicre tipi degistirilerek, olay hesaplama
algoritmasinin(Sekil5.4) 1. ve 4. adimlarinda hesaplama zamanindan kazang¢ saglamak
hedeflendi. Bu nedenle her hiicre i¢in komsu sayisini azaltildi ve olay hesaplamalarindaki
maliyet azaltilmasina ragmen, simiilasyonun hi¢ bir olay kacirilmadan devam etmesi

saglandi.

Oncelikle, ortam klasik yaklasimda oldugu gibi alt dikddrtgenler prizmalar:
seklinde hiicrelere ayrildi. Bu olusumda kenarlardaki hiicrelerin sinirlarinin, ortamin

duvarlarina bitisik olmasi saglandi. Bu sayede klasik yaklasimin performans ile yapilan
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uygulamalarin  performans1 karsilastirilacak ve iyilerstirmelerin  getirisi

gorelebilecekti. Klasik yaklagimdaki hiicre dagilimi Sekil 3.1’de goriilebilir.

Klasik yaklagimin ardindan uygulanan hiicrelere ayirma seklinde ise yine
dikdortgenler prizmalar1 kullanildi ancak bu defa hiicrelerin dizilimi degistirildi. Z ekseni
boyunca ayni sekilde alanlara ayrildi fakat x ve y eksenleri boyunca klasik ayrima gore
hiicre buytikliigiiniin yaris1 kadar kaydirildi. Bu sayede komsu hiicre sayis1 26 dan 16 ya
kadar diigiirilmiis oldu ki bu biiylik bir diisiistiir. Bu sekildeki hiicre yerlesiminin

gOriiniimii Sekil 4.1°de goriilebilir.
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Sekil 4.1 Uygulanan alternatif hiicre yerlesimi - HiicreTipi2

Bu tip hiicre diziliminin performansiyla klasik yaklagiminki karsilastirildiginda
oldukca yaklasik %35 oraninda performans artist goriilmektedir. Deneysel sonuglar

asagidaki boliimde goriilebilir.

Daha az komsuluk saglamak iizere bir baska hiicrelere ayirma formati olarak ise
kiire sekli diisiiniildii. Genel olarak hesaplamalar1 basite indirgemek i¢in daha basit hiicre
yapilar1 kullanmaya ¢alisildi. Kiire ise bu bakimdan olduk¢a uygundu. Hiicre gegisi
hesaplamalar1 kiire yapisinda kolayca hesaplanabilir. Sadece molekiiliin merkezinin
hiicrenin merkezine olan uzakliginin hiicrenin yaricapindan kiiclik olup olmadiginin
kontrolii yeterlidir. Ancak tiim ortami hi¢ bosluk kalmayacak sekilde kiirelere ayirmak
icin kiirelerin bir miktar kesismesi gereklidir. Fakat, kiireleri yerlestirdigimizde gortildii

ki, ya komsuluk sayis1 azalmiyor ya da hiicreler arasinda bosluk kaliyor.
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Son olarak ise silindir bi¢cimli hiicre tipi denendi. Silindir seklinden dolay1
kiirede oldugu gibi, ortamin tiim hacmini kaplamasi igin silindirlerin bir miktar kesismesi
gerekir. Yapilan ¢alismalar sonunda hiicreler, sekil 4.2°de gosterildigi sekilde dizildiginde
komsuluk sayis1 16 dan 14 e indirilebilir ve hiicrenin seklinden dolay1 hiicre gecisleri
yine kolayca kontrol edilebilir. Bu durumda teorik olarak beklenen hizlanma %44

civarindadir. Ancak pratikte bu artig %40 civarinda olmustur.

Silindir tipli hiicrelerin kesismesinden dolayi, kesisen bolgelerdeki molekiillerin
hangi hiicreye ait olacagi problemi dogar. Bu sorun ise, bir molekiil bir hiicreden ¢ikana
kadar diger hiicreye ge¢mis sayillmaz kabuliiyle ele alinabilir. Bunun olay isleme
acisindan herhangi bir yan etkisi yoktur. Cilinkii molekiil herhangi bir ¢arpisma olayi icra

etmek i¢in, uygun pozisyona gelene kadar hiicre gecisi yapacaktir.
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Sekil 4.2 Uygulanan silindir bicimli hiicre sekli - HiicreTipi3

ﬂti*

Uygulanan bu hiicre tiplerinin performansa olan etkileri DENEYLER bdliimiinde

ayrintili olarak anlatilacaktir.
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5 KODLAMA DETAYLARI

Oncelikle, ¢aligmalara temel olusturmasi acisindan klasik, olay temelli, ¢ok hiicreli
bir molekiil dinamigi simiilasyonu gelistirildi. Bu simiilasyonda molekiillerin iginde
bulundugu ortamin kapali ve disaridan herhangi bir kuvvet etkisinde olmadig1 kabul
edildi. Molekiillerin tek atomdan olustugu ve molekiiller arasi ¢arpismalarin anlik ve
esnek oldugu, ¢arpisan molekiillerin kimyasal reaksiyona girmedigi varsayildi. Boylelikle

ortamin toplam enerjisi ve ortamdaki molekiil sayisinin sabit olmas1 saglandi.

Simiilasyon baslamadan once molekiillerin ve ortamin nitelikleri belirlendi. Bu
kosullar altinda, olusacak her hiicre ortalama sekiz molekiile sahip olacak sekilde, ortam
hiicrelere boliindii. (Sekiz degeri daha onceki calismalarda ¢ok hiicreli bir molekiil
dinamigi simiilasyonunda olmasi gereken optimum molekiill sayist olarak
hesaplanmistir[1]). Ortamin konumu ve sekli ile, molekiillerin simiilasyonun basinda
sahip olacaklar1 vektorel ilk hizlar ve ortamin konumuna gore belirlenmis ilk konumlar
verildi. Yaklagik her sekiz molekiil bir hiicreye atanmak kosuluyla molekiiller ile hiicreler

iliskilendirildi. Ilklendirme islemi ileriki béliimlerde detayli ele almacaktir.

Bu ilklendirmelerden sonra, olay isleme dongiisii baslatildi. Her molekiiliin tek tek
yapmast muhtemel ilk olaylar1 belirlendi. Her molekiil icin muhtemel hiicre gecis
zamanlari, molekiiller arasi ¢arpisma zamanlari, ve molekiil bir sinir hiicresi i¢gindeyse
duvara ¢arpma zamanlar1 hesaplanip, bunlar arasinda en yakin zamanli olan olay
molekiile molekiiliin ilk olay1 olarak atandi. Tiim molekiillerin ilk olaylar1 hesaplandiktan
sonra, her hiicrenin i¢indeki molekiillerin ilk olaylar1 arasindan en kii¢iigii se¢ilerek o
hiicrenin ilk olay1 olarak atandi. Bu sec¢im islemlerini hizli bir sekilde yapmak amaciyla

kullanilan veri yapilarindan ileriki boliimlerde bahsedilecektir.

Her hiicrenin ilk olay1 bu olayr gerceklestirecek molekiil belli olduktan sonra
simiilasyon baslatilir. Simiilasyon gerceklesecek ilk olay1 isler ve bu olaydan etkilenen
hiicre ve molekiilleri giincelledikten sonra bir sonraki olaya karar verir ve bu olay1 isleme

gecer. Simiilasyon zamani dolana kadar ya da ortamda iglenecek hi¢ olay kalmayana (ki
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bu c¢ok kiigiik bir ihtimaldir ve molekiillerin hepsinin hizlarinin sifirlanmasi

anlamina gelmektedir) kadar bu olay isleme dongiisti devam eder.

Tim bu olay isleme dongiistinii etkili bir bicimde takip edebilmek amaciyla,
simiilasyon boyunca gergeklenen tiim olaylar, ortam molekiillerin durumlari

gorsellestirilmistir. Gorsellestirmenin detaylar takip eden bdliimlerde anlatilacaktir.

Getirilen asil yenilik hiicre sekil ve yerlesimlerine oldugundan ilklendirme, olay
isleme dongiisii, gorsellestirme kisimlari tiim farkli hiicre boliiniimleri i¢in genel manada

ortak ozelliktedir.

Kodlama detaylart; smif semasinin verilmesiyle baslayip, ilklendirme, kullanilan
veri yapilari, olay hesaplama islemi, olay isleme dongiisii ve gorsellestirme boliimleriyle

devam etmektedir.
5.1 Sinif Semasi

Gelistirilen uygulamaya ait siif semas: asagidaki grafikte goriilebilir. Bu
uygulamada, hiicre tipleri “Cell” adi1 verilen ana bir smiftan tiirerler. Kiip hiicre tipi
“Cube” isimli siniftan olugur. Bu sinifin tiiremis bir versiyonu ise “CubeV2”dir. Farkli
dizilimli kiiplerden olusan hiicre yapisinda hiicreler, “CubeV2” sinifindan olusur. Silindir
hiicreleri ise “Cylinder” adli smiftan olugmaktadir. Simiilasyondaki molekiiller
“Molecule” adl1 siifin objeleridir. “Simulation” isimli sinif, simiilasyonun kontroliiniin
yapiladigi smuftir. Sekildeki diger sinflar ise simiilasyondaki sirali liste ya da heap

yapilarini olusturmak amagcli gelistirilmis sinif veya araytizlerdir.
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5.2 ilklendirme

[Iklendirme islemi simiilasyon elementlerinin genel &zelliklerinin ilklendirmesidir.
Bu da ortamin genel simiilasyonun ilklendirmesi, hiicrelerin ilklendirmesi ve
molekiillerin ilklendirmesi olarak siralanir. Simiilasyon baslamadan 6nce molekiillerin
icinde bulunduklar1 kapali kutu hiicrelere ayrilir. Burada dikkat edilmesi gereken konu
hiicrenin sekli ve yerlesimidir. Hiicre geometrisini belirlemede Onemli olan faktor
hiicrelerin birbirlerine olan yakinligidir. Hiicrelerin dis sinirlar1 birbirine degmelidir ve
sekil olarak da kiireye yakin olmalidirlar. Dis sinirlar1 birbirine degen hiicreler muhtemel

carpisma esleri olarak adlandirilir.
Simiilasyonun ilklendirmesi

Simiilasyonun ilklendirmesi simiilasyondaki hiicre sayisinin belirlenmesi, hiicre
tipinin belirlenmesi ve her hiicrenin sahip olacagi molekiil sayisinin belirlenmesinden
olusur. Bunlara ilaveten, ortamin biylkliigli, ortamin pozisyonu ve hiicrelerin

biiytlikliigiiniin belirlenmesini kapsar.
Hiicrelerin ilklendirilmesi

Hiicrelerin ilklendirilmesi hiicre pozisyonlarinin belirlenmesi, her hiicrenin
komguluklarinin belirlenmesi ve hiicrenin simiilasyon ortamina bitisik olan ya da baska
bir deyisle simiilasyon ortmainin duvarlarindan birini  igeren yiizeylerinin

belirlenmesinden olusur. Ayrica tiim hiicrelerin ilk olaylari bos olarak atanir.
Molekiillerin Ilklendirilmesi

Molekiillerin ilklendirilmesi molekiil yaricaplarimin belirlenmesi ve molekiillerin
pozisyonlarina gore ait olduklar1 hiicrelere atanmasindan olusur. Her molekiil sadece ve
sadece bir hiicreye atanir. Bir molekiiliin hangi hiicreye ait olacagi o molekiiliin
merkezinin nerede olduguna gore belirlenir. Bunlara ilaveten ilklendirme islemi,
molekiillere ilk dogrusal hizlarin verilmesini de igerir. Bizim uygulamamizda hiz ve
pozisyon gibi ilklendirmeler rastgele(random) olarak yapilmistir. Ayrica tim

molekiillerin ilk olaylar1 baglangicta bostur.
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5.3 Kullanilan Veri Yapilari

Simiilasyon boyunca, her asamada, en yakin zamanli olaya sahip olan molekiilii
icinde barindiran hiicrenin belirlenmesi gerekmektedir. Bu sebeple her asamada bir
minimum se¢imi gereklidir. Bu sebeple simiilasyondaki hiicrelerin sirali tutulmasina
ilaveten her hiicre i¢cindeki molekiiller de muhtemel ilk olaylarinin zamanlarina gore sirali
tutulmustur. Her hiicrenin ve simiilasyonun kendilerine ait sirali listeleri vardir. Hiicreler
icin bu listeler hiicrenin sahip oldugu molekiilleri, bu molekiillerin gelecek muhtemel
olaylarmin olus sirasina gore sirali olarak tutar. Simiilasyon i¢in de benzer sekilde,
ortamdaki hiicreleri, bu hiicrelerin muhtemel ilk olaylarmin olus sirasina gore sirali
olarak tutar. Sirali listelere elemanlar minimum olay zamanlarina gore sirali olarak
yerlestirilmistir. Yapilan implementasyonda sirali listeler en basit uyarlanabilecegi veri
yapilart olan “bagli listeler” olarak implement edilmistir. Ancak y1gin veri yapisinin
sistemin performansi agisindan daha iyi olabilecegi diisiiniilmiis ve ileriki ¢caligmalarda bu

yapinin kullanilmas1 6ngoriilmiistiir.

Olay Veri Yapisi
struct Event
{
double eventTime; /* Olay zamanini tutuyor.*/
short eventType; /* Olay tipini tutuyor.*/
Molecule * firstEventIsRelatedWithThisMolecule;
/* Carpisilacak molekiilii tutuyor.*/
Cell * whichCell; /*Gececedi hiicreyi */

short whichWall; /* Hangi duvara carpacagini tutuyor.*/

Sekil 5.2 Olay veri yapisi
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Olaylar bir olay veri yapist i¢inde saklanir. Bu veri yapisinin elemanlart ise
olaymm zamani, olaym tipi, olayla iligkili hiicre, olayla iliskili duvar ve olayla iliskili
molekiildiir. Olayla iliskili hiicre bilgisi, hiicre gecisi olaylarinda gegilecek hiicreyi
tutmak i¢in kullanilir, eger olay hiicre gecisi degilse bu bilginin degeri bostur. Eger olay
tipi molekiiller aras1 ¢arpigsma ise olayla iligkili molekiil biligisi tutulur aksi takdirde bu
bilginin degeri bostur. Yine benzer sekilde olay tipi duvara carpma ise olayla iligkili

duvar bilgisi tutulur aksi halde bu bilgi de bostur. Olay veri yapisi Sekil 5.2 da goriilebilir.
5.4 Olay Hesaplama islemi

Simiilasyonun en basinda, gerceklenecek olaylar su sirayla hesaplamir. Once
pozisyonlarina gore bir dizinde tutulan her bir hiicre tek tek ele alinir. Her hiicrenin
icindeki olusum siralarina gore belli “id”ler atanmis olan molekiiller, bu Idlerin sirasina
gore, tek tek olay hesaplama islemine girer. Olay isleme dongiisii ise 3 adimdan olusur.

Bunlar sirastyla sekil 5.3°de belirtilen olay ¢esitlerinin kontroliidiir.

Olay Cesitleri

1. Hicre Gegisi - CELL_PASSING
2. Duvar Carpismasi - WALL COLLISION
3. Molekiiller Aras1 Carpigsma - INTERMOLECULAR COLLISION

Sekil 5.3 Olay cesitleri

Hiicre gecisi olayi, ¢ok hiicreli simiilasyondan kaynaklanan bir olaydir. Cok hiicreli
yaklagimda her molekiil belirli bir hiicreyle iligkilendirmistir, yani o hiicre i¢inde yer alir.
Bu hiicrenin komsusu olan baska bir hiicreye gecebilmesi demek, merkezinin bulundugu
hiicrenin sinirina ulagsmis olmasi1 demektir. Kisaca, molekiiliin merkezi ile hiicrenin
sinirlar1 arasindaki mesafenin, molekiiliin o ydndeki hiz bilesenine boliinmesiyle,
molekiiliin ait oldugu hiicreden c¢ikip komsu bir hiicreye ge¢me zamani bulunur.

Gegilecek komsu hiicre ise bulunan degerlerin en kii¢ligliniin oldugu yondeki hiicredir.
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Sayet, ortam X, y ve z koordinat eksenlerine paralel bir sekilde yerlestirilir ve

yine bu eksenlere paralel olarak hiicrelere ayrilirsa, sadece molekiilin x, y ve z
yoniindeki hiz bilesenlerinin dogrultusunda yer alan hiicre sinirlarinin kontrolii yeterlidir.
Hiz bilesenleri yoniindeki muhtemel hiicre ge¢is zamanlar1 hesaplandiktan sonra, bunlar
arasindan en kii¢iigii secilir ve o molekiiliin hiicre gecis zamani olarak saklanir. Bunun

yaninda gecilecek hiicre bilgisi de saklanmalidir.

Bir molekiil i¢in hiicre gecis zamani belirlendikten sonra, eger molekiiliin i¢inde
bulundugu hiicre ortam duvarlarindan biriyle bitisik ise, benzer sekilde duvara ¢arpma
zamani bulunur. Ancak bu kez hesaplanacak mesafe hiicrenin merkezi ile ortam duvari
arasindaki mesafe degildir. Bu kez molekiiliin yarigapr isin i¢ine girer ve molekiiliin dig
ylizeyinin ortam duvarina yani duvara bitisik olan hiicre sinirima ne zaman ulasacagi
bulunur. Bu ise, molekiiliin merkezi ile yarigap biiyiikliiglinlin toplamiyla elde edilen
deger ile hiicrenin kontrol edilecek duvara bitisik olan sinir1 arasindaki mesafenin,
molekiilin o yondeki hiz bilesenine boliinmesiyle elde edilir. Muhtemel ¢arpigmanin
yapilacagi ortam duvari bulunan degerlerin en kii¢iigiiniin oldugu yondeki duvardir.
Sayet, ortam x, y ve z koordinat eksenlerine paralel bir sekilde yerlestirilir ve yine bu
eksenlere paralel olarak hiicrelere ayrilirsa, sadece molekiiliin x, y ve z yoniindeki hiz
bilesenlerinin dogrultusunda yer alan ve ortam duvarlarindan biriyle bitisik olan hiicre
sinirlarinin kontrolii yeterlidir. Hiz bilesenleri yoOniindeki muhtemel duvara c¢arpma
zamanlar1 hesaplandiktan sonra, bunlar arasindan en kii¢ligli secilir ve o molekiiliin
duvara carpma zamani olarak saklanir. Buna ilaveten carpilacak duvarin hangisi oldugu

bilgisi de saklanmalidir.

Son olarak, bir molekiilin molekiiller arast carpigsma yapma ihtimali olup
olmadiginin ve muhtemel ¢arpisma esinin belirlenmesi i¢in, bagka molekiillerle yapmasi
muhtemel carpismalarin kontrolii gereklidir. Bunun i¢in 6ncelikle molekiiliin i¢inde
bulundugu hiicrenin icinde yer alan diger molekiillerle ¢apisip carpigsmadigi kontrol
edilir. Sayet muhtemel bir ¢arpigma yakalanirsa, olaymm zamani ve ilgili molekiil
kayededilir. Daha sonra molekiiliin i¢inde bulundugu hiicrenin komsu hiicrelerinde yer
alan molekiillerle ¢arpisip ¢arpismayacagi kontrol edilir. Muhtemel boyle bir ¢arpismaya

rastlanirsa bu carpismaya ait ilgili molekiil, ilgili hiicre ve olay zamani bilgileri
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kaydedilir. Daha sonra belirlenen bu iki olay bilgilerinden kiigiigii, yada sadece

tek bir tanesi belrlenmigse o belirlenen olay, o molekiiliin muhtemel molekiiller arasi
carpismasini  belirten olay olarak kaydedilir. iki molekiil arasindaki c¢arpisma ise
molekiillerin merkezleri arasindaki mesafe molekiil ¢api biiytikliigiine esit olabiliyor mu,
esit olabiliyorsa ne zaman sorulariin ¢ézmiiyle elde edilir.iki molekiiliin ¢arpisma hesabi

ise soyle yapilir:

[1k molekiiliin konum vektorii k1, ikinci molekiiliiunki k2 olsun. i1k molekiiliin hiz
vektorii v1, ikincininki v2 olsun. Carpisma zamanlar1 da t olsun. Bu durumda k2+v2*t,

k1+v1*t elimizde var. Bunlarin i¢inden t yi ¢ekecegiz.
A=Kkl +vl*t;
B=k2 +v2*t; dersek:
t=(A-kl)/vl;
t=(B-k2)/v2; olur.
A-B vektoriiniin uzunlugu da R1+R2 (yarigap)dir.
A= (mlx + vIix*t)x + (mly + vly*t)y + (mlz + viz*t)z;
B= (m2y + v2y*t)x + (m2y + v2y*t)y + (m2z + v2z*t)z;
||A - B||=RI1+R2 =
= sqrt((mlx + vix*t - m2x - v2x*t)*(mlx + v1x*t - m2x - v2x*t) +
(mly + vly*t - m2y - v2y*t)*(mly + vly*t - m2y - v2y*t) +
(mlz + vlz*t - m2z - v2z*t)*(mlz + vlz*t - m2z - v2z*t));
= sqrt((mlx - m2x + t*(v1lx - v2x)) * (m1x - m2x + t*(v1lx - v2x))) +

((mly - m2y + t*(vly - v2y)) * (mly - m2y + t*(vly - v2y))) +



((mlz - m2z + t*(vlz - v2z)) * (mlz - m2z + t*(vlz - v22)));

=||(k1-k2)+ t*(v1 - v2)||
P vektorii iki konum vektoriiniin farki olsun.
P =kl -k2;
Px =mlx - m2x;
Py =mly - m2y;
Pz=mlz - m2z;
V vektorii iki hiz vektoriiniin farki olsun.
V=vl-v2;
Vx =vix - v2x;
Vy=vly - v2y;
Vz=vlz-v2z
Bu durumda formiil suna doner:

RI+R2 =||(P +t * V)||;

R1+R2 =sqrt(Px +t * Vx) * (Px +t * Vx) + (Py +t * Vy) * (Py +t * Vy) +

(Pz+t*Vz) * (Pz+t* Vz));
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=> (RI+R2)*(R1+R2) = ((Px + t * Vx) * (Px + t * Vx)) + (Py + t * Vy) * (Py + t * Vy))

+((Pz+t*Vz) * (Pz+t* Vz));

=> (R1+R2)*(R1+R2) = (Px*Px + 2*Px*t*Vx + t*Vx*t*Vx)

+ (Py*Py + 2*Py*t*Vy + t*Vy*t*Vy) +(Pz*Pz + 2*Pz*t*Vz+ t*Vz*t*Vz)
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K = (R1+R2)*(R1+R2) olsun,

L = |[P[| * [[P]| olsun,

M = ||V|| * ||V]| olsun.

Bu durumda formiil suna doner:

K=L+t*t * M + 2*t(Px*Vx + Py*Vy + Pz*Vz);,

P vektorii ile V vektoriiniin “dot product”nin iki kat1 N olsun.
Bu durumda formiil séyle olur:

M*t"2+N*t+L=K;

M*t"2+N*t+L-K=0;

discriminant = N*2 - 4*M*(L-K) olur, kdkler ise : (- N +- sqrt(discriminant)) / 2*M olur.

Bu deger de carpisma zamanina esittir.

skoksk

Simiilasyonda her molekiil icin hiicre gegisi, molekiill carpismast ve duvar
carpigmasi degeri ayri ayri hesaplanir ve yine her molekiil i¢in bu ii¢ olay degerinin en
kiiciik olay zamanina sahip olan1 o molekiiliin ilk olay1 olarak atanir. Ilk olay1 belirlenen
her molekiil, ait oldugu hiicrenin oncelik kuyruguna, olay zamanlarina gore kiiciikten
biiylige sirali olacak sekilde eklenir. Bundan sonraki yapilacak ilk is hiicrenin ilk olay
zamaninin hesaplanmasidir ki bu da oncelik kuyrugu veri yapisinin kullanilmasindan
dolay1r O(1) lik bir islemdir. Her hiicrenin olay onceliklerine gore dizilmis molekiil

listesindeki ilk molekiiliin olay1 hiicrenin de ilk olayidir ve o sekilde atanir.

Molekiiliin Ik Olayin1 Hesaplama Dongiisiiniin kodumsu hali sekil 5.4 de goriilebilir.
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1. Molekiiliin bulundugu hiicrenin komsu hiicrelerinden hangisine ve ne

zaman gecebilecegini hesapla. Olay zamanini olay tipini kaydet.

2. Molekiil smir hiicrelerinden birinde yer aliyorsa muhtemel duvar
carpismalarini hesapla. Ilgili duvari, carpisma zamanini ve olay tipini

kaydet.

3. Ilgili molekiille aym hiicrede bulunan molekiiller arasindaki muhtemel
carpigsmalart hesapla. Carpisilacak molekiilii, ¢carpisma zamanini, ve

olay tipini kaydet.

4. 1lgili molekiiliin bulundugu hiicrenin komsu hiicrelerinde bulunan
molekiiller arasindaki muhtemel carpismalar1 hesapla. Carpisilacak

molekiilii, carpisma zamanini, ve olay tipini kaydet.

5. Minimum pozitif olay zamanina sahip olan olay:1 se¢. Eger boyle bir

olay varsa bu olay1 molekiiliin ilk olay1 olarak ata.

Sekil 5.4 Bir olay hesaplama detaylar1

Her hiicrenin ilk olayr hesaplanirken bir yandan da simiilasyonun oOncelik
kuyruguna hiicreler ilk olaylarina gore eklenir. Bu sayede simiilasyon baslamadan 6nce

tiim hiicreler ilk olaylarina gore sirali bir bigimde elde edilmis olur.

Simiilasyon baslamadan onceki olay hesaplama iglemi bittikten sonra, simiilasyon,
olaylarina gore sirali olarak tuttugu hiicrelerin ilkini alir ve bu hiicrenin ilk olayini isler.
Daha sonraki olay hesaplama islemleri isleme tutulacak her molekiil ve her hiicre i¢in

yukaridaki adimlardan olusur. Olay isleme dongiisii ise asagidaki boliimde agiklanacaktir.
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5.5 Olay isleme Dongiisii

Yukarida da bahsedildigi gibi ii¢ tip olay tanimlidir. Bunlardan ilki ve en basiti bir
molekiiliin bir hiicreden digerine ge¢mesidir. Bu olayin ger¢eklenmesi molekiiliin yeni ait
olacagi hiicreye atanmasi, yeni yerinin belirlenmesi ve molekiil i¢i zamaninin olay
zamanma getirilmesi seklinde olur. ikinci tip olay ise iki molekiiliin birbirleriyle
carpigsmasidir. Bu olayin gergeklenmesi i¢in bu ilgili molekiillerin durumlarinin
gilincellenmesinin yaninda bu olaym sonucundan etkilenmesi muhtemel molekiillerin
belirlenmesi ve onlarin durumlarinin da gilincellenmesi gerekmektedir. Molekiillerin
durumlarinin giincellenmesi ise molekiillerin yeni hizlarinin, yeni yerlerinin ve molekiil
ici zamanlarinin gilincellenmesi seklinde olur. Son tip olay ise bir molekiiliin kutunun
duvarlarindan birine ¢arpmasidir ki bunun sonucunda da molekiiliin yeri, hiz1 ve molekiil

ici zamani degisir.

Tiim bu olaylar ger¢eklendikten sonra, bu olaylarda adi gecen molekiillerin gelecek
olaylar1 hesaplanir ve Oncelik listesine konulur. Daha sonra ayni isleme simiilasyon

zamant boyunca devam edilir.

Olay isleme dongiisiiniin olay hesaplama isleminin ¢iktilarin1 da igeren kodumsu

hali sekil 5.5 da goriilebilir.
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1. Her molekiiliin ilk olayini hesapla.

a. Olayin tipini hesapla.

b. Olayin zamanini hesapla.

c. Olay molekiiller arasi ¢arpigma ise, bu carpismaya katilacak diger molekiili bul.

d. Hiicrenin oncelik sirasina gore diizenlenmis olan molekiil listesinin uygun

yerine molekiilii olay zamanin baz alarak yerlestir.

2. Her hiicrenin ilk olayini, sahip oldugu molekiil listesinin ilk molekiiliiniin, ilk olay1 olarak ata.

3. Simiilasyonun sahip oldugu hiicrelerin olusturdugu 6ncelik kuyrugunu hiicrelerin ilk olaylarina

gore giincelle.

4. Simiilasyonun dncelik kuyrugunun en basindaki hiicrenin olayni isle.

5. Olaydan etkilenen molekiillerin gelecek olaylarini hesapla.

6. Olaydan etkilenen hiicrelerin molekiillerini tutan 6ncelik kuyruklarim giincelle.

7. Simiilasyonun hiicreleri tutan 6ncelik kuyrugunu giincelle.

8. 4. adima geri don.

Sekil 5.5 Olay isleme dongiisii

5.6 Gorsellestirme

Simiilasyonda gorsellestirme araci olarak OpenGL kiitiiphanesi ve OpenGL
tizerinde GLUT Kkiitiiphanesi kullanildi. Simiilasyon ii¢ boyutlu olarak goriintiilendi ve
kullaniciya simiilasyonun herhangi bir aninda ortami herhangi bir agidan izeleme firsati
sunuldu. Molekiiller kiire olarak ortam da dikdortgenler prizmasi olarak modellendi.
Hiicrelere ayristirma sekilleri de ortam {izerine giydirildi. Bu sayede kullanicinin hangi
hiicrede ka¢ molekiil var hangi molekiil nerde duruyor ve hangi olay1 ger¢ekliyor bilgisini
ekrandan gorebilmesi saglandi. Simiilasyonun herhangi bir asamada durdurulup farklh

acilardan incelenmesi saglandi.
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6 DENEYLER

Simiilasyon sirasiyla agagidaki durumlarda calistirildi. Her durumun sonucunda

alinan degerler hemen takibinde belirtilmistir.

Simiilasyon Akis Degiskeni: (Global Time) Simiilasyonun i¢indeki akis bu
degisken yolu ile kontrol edilmistir. Ayn1 molekiil sayist icin, esit sayida carpisma
yapacak sekilde, farkl: hiicre tiplerinde simiilasyon ¢alistirildiginda, tiim hiicre tipleri i¢in
simiilasyon sonunda simiilasyon akis degiskeni ayni degere ulasmali ve molekiillerin son
konumlar1 tutarli olmalidir. Hedeflenen carpisma sayisina ne kadar siirede erisildigi ise

simiilasyonun performansini gosterecektir.
Molekiil Sayisi: Simiilasyondaki molekiil sayisidir.
Hiicre Tipi: Simiilasyonun calistirildig1 hiicre tipidir.

Simiilasyon zamani: Simiilasyon ¢alistirildiginda hedeflenen carpisma sayisina

kac saniyede ulasildig: bilgisidir.

Simiilasyon deneyleri komsuluk sayist 26 olan klasik ¢ok hiicreli yaklasim,
komsuluk sayisi 16 olan bu yaklasima getirilen alternatif hiicre dizilimi ve silindir sekilli
hiicre dizilimi i¢in yapilmistir. Bu hiicre tip ve dizilimleri deney anlatimlarimda sirasiyla

Kiip, KiipV2 ve Silindir olarak kodlanacaktir.

Yapilan deneylerde simiilasyon spacing ratio 3.5, 4, 4.5 ve 5 degerlerinde
calistirilmistir. Spacing ratio ise molekiiller diizenli olarak ortama yerlestirildiginde,
molekiil merkezleri arasindaki mesafenin molekiil ¢apina orani olarak tanimlanmustir.
Simiilasyon 1000, 8000, 27000, 64000 molekiil i¢cin belirtilen sapcing ratio degerlerinin
timiinde calistirillmis ve alinan sonuglar karsilastirmali olarak asagida listelenmistir.

Sapcing ratio 4 degeri i¢in ise 125000 molekiil i¢in deneyler gerceklenmistir.

Asil simiilasyon degerlerini toplamadan once, belirtilen degerler ile ¢alistirilmak
iizere, molekiiller diizgiin olarak simiilasyon ortamina yerlestirilmistir. Her molekiil

ortalama 10 carpisma yapana kadar simiilasyon calistirnlmistir ve elde edilen son
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konumlar kaydedilmistir. Daha sonraki agsamada molekiiller bu kayitlhi konumlar
dosyadan okunmak suretiyle ortama yerlestirilmis ve simiilasyon sonuglar1 bu asamada

toplanmustir.

6.1 Elde Edilen Veriler

6.1.1 Veri |

Bu veride, simiilasyon, tanimli spacing ratiolarda, belirlenen miktarlarda, farkli

hiicre tipleri ile ¢alistirilmak suretiyle elde edilen simiilasyon siireleri listelenmektedir.

Molekiil
Sayisi: 1000

(Carpisma Sayisi Spacing Ratio
= Molekiil
Sayis1*10)
Hiicre Tipi 3.5 4 4.5 5
Kiip 47 55 62 73
KiipV2 32 37 42 50
Silindir 26 31 35 42

Tablo 6.1 Molekiil Sayis1 1.000 iken gerceklenen 10.000 carpismanin tamimh spacing ratiolar

ile farkh hiicre tiplerinde ger¢ceklenme zamanlari

kksk
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Molekiil
Sayisi: 8000

(Carpisma Sayisi Spacing Ratio
= Molekiil
Sayis1¥10)
Hiicre Tipi 3.5 4 4.5 5
Kiip 488 563 642 735
KiipV2 322 372 427 489
Silindir 254 291 337 386

Tablo 6.2 Molekiil Sayis1 8.000 iken gerceklenen 80.000 carpismanin tamimh spacing ratiolar

ile farkl hiicre tiplerinde gerceklenme zamanlari

skksk
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Molekiil
Sayisi: 27000
(Carpisma Sayisi Spacing Ratio
= Molekiil
Sayis1¥10)

Hiicre Tipi 3.5 4 4.5 5

Kiip 2012 2355 2735 3153

KiipV2 1383 1641 1907 2225

Silindir 1245 1483 1749 2038

Tablo 6.3 Molekiil Sayis1 27.000 iken gerceklenen 270.000 carpismanin tanimh spacing

ratiolar ile farkl hiicre tiplerinde gerceklenme zamanlari

skksk



Molekiil
Sayisi: 64000
(Carpisma Sayisi
= Molekiil
Sayis1¥10)

Hiicre Tipi

Kiip

KiipV2

Silindir

3.5

8999

7715

7510

Spacing Ratio
4 4.5
11063 13288
9495 11841
9290 11359
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16267

14173

13679

Tablo 6.4 Molekiil Sayis1 64.000 iken gerceklenen 640.000 carpismanin tanimh spacing

ratiolar ile farkl hiicre tiplerinde gerceklenme zamanlari
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Bu veride, simiilasyon, taniml1 spacing ratiolarda, farkli hiicre tiplerinde belirlenen

miktarlarda ¢carpigsma i¢in gecen siirede yapilan hiicre gegisi miktarlari listelenmektedir.

Molekiil
Sayisi: 1000

(Carpisma
Sayis1 = Molekiil
Sayis1*10)

Hiicre Tipi

Kiip

KiipV2

Silindir

3.5

33755

35884

35084

Spacing Ratio
4 4.5
43787 54886
46878 58439
45716 57651

70295

75042

74203

Tablo 6.5 Molekiil Sayis1 1.000 iken gerceklenen 10.000 carpisma siiresince, farkh hiicre

tiplerinde yapilan hiicre gecisi sayilari

kksk



Molekiil
Sayisi: 8000

(Carpisma
Sayis1 = Molekiil
Sayis1*10)

Hiicre Tipi

Kiip

KiipV2

Silindir

3.5

295497

306348

292908

Spacing Ratio
4 4.5
386284 493234
400809 511666
383927 493159
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607180

629419

609005

Tablo 6.6 Molekiil Sayis1 8.000 iken gerceklenen 80.000 carpisma siiresince, farkl hiicre

tiplerinde yapilan hiicre gecisi sayilari

skksk



Molekiil
Sayisi: 27000

(Carpisma
Sayis1 = Molekiil
Sayis1*10)

Hiicre Tipi

Kiip

KiipV2

Silindir

3.5

1052489

1048290

1004223

Spacing Ratio
4 4.5
1353787 1718240
1384327 1756263
1332130 1698973
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2119530

2166802

2099618

Tablo 6.7 Molekiil Sayis1 27.000 iken gerceklenen 270.000 carpisma siiresince, farkl hiicre

tiplerinde yapilan hiicre gecisi sayilari

skksk



Molekiil
Sayisi: 64000

(Carpisma
Sayis1 = Molekiil
Sayis1*10)

Hiicre Tipi

Kiip

KiipV2

Silindir

3.5

2466581

2510854

2400722

Spacing Ratio
4 4.5
3245008 4127626
3301893 4200073
3175422 4056665
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5120580

5210539

5050205

Tablo 6.8 Molekiil Sayis1 64.000 iken gerceklenen 640.000 carpisma siiresince, farkl hiicre

tiplerinde yapilan hiicre gecisi sayilari



47

6.1.3 Veri lll

Bu veride, simiilasyon, taniml1 spacing ratiolarda, belirlenen miktarlarda ¢arpisma
icin gecen siirede calistirildiginda, yapilan duvar ¢arpigsmasi miktarlar1 listelenmektedir.

Bu miktarlar farkli hiicre tipleri i¢in aynidir.

(Carpisma Spacing Ratio
Sayis1 = Molekiil
Sayis1*10)
Molekiil 3.5 4 4.5 5

Sayisi
1000 8823 11231 14052 17892
8000 34486 44382 56380 68510
27000 77053 99841 125644 153537
64000 136648 176430 221871 274597

Tablo 6.9 Farkh spacing ratio’larda ve farkli molekiil sayilarinda gerceklestirilen duvar

carpismalari
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6.1.4 Veri IV

Bu veride, simiilasyon, taniml1 spacing ratiolarda, farkl hiicre tiplerinde, belirlenen
miktarlarda carpisma i¢in ¢alistirlldiginda gecen siireler, molekiil sayis1 bazinda
listelenmektedir. Bu tablolardan molekiil sayis1 ile simiilasyon zamani arasindaki iliski

goriilebilir.

Spacing

Molekiil Sayis1 (Carpisma Sayis1 = Molekiil Sayis1*10)
Ratio: 3.5

Hiicre Tipi 1000 8000 27000 64000
Kiip 47 488 2012 8999
KiipV2 32 322 1383 7715
Silindir 26 254 1245 7510

Tablo 6.10 Spacing ratio 3.5 degerinde simiilasyon zamanlari

kksk
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Spacing
Molekiil Sayis1 (Carpisma Sayis1 = Molekiil Sayis1*10)
Ratio: 4
Hiicre Tipi 1000 8000 27000 64000
Kiip 55 563 2355 11063
KiipV2 37 372 1641 9495
Silindir 31 291 1483 9290

Tablo 6.11 Spacing ratio 4 degerinde simiilasyon zamanlari

keskosk

Spacing
Molekiil Sayis1 (Carpisma Sayis1 = Molekiil Sayisi1*10)
Ratio: 4.5
Hiicre Tipi 1000 8000 27000 64000
Kiip 62 642 2735 13288
KiipV2 42 427 1907 11841
Silindir 35 337 1749 11359

Tablo 6.12 Spacing ratio 4.5 degerinde simiilasyon zamanlari




Spacing
Ratio: 5

Hiicre Tipi

Kiip

KiipV2

Silindir

50

koo

Molekiil Sayis1 (Carpisma Sayis1 = Molekiil Sayis1*10)

1000 8000 27000 64000
73 735 3153 16267
50 489 2225 14173
42 386 2038 13679

Tablo 6.13 Spacing ratio 5 degerinde simiilasyon zamanlar:

6.1.5 Veri V

Bu veri, simiilasyon, spacing ratio 3.5 degerinde, silindir hiicre tipinde, 8.000

molekiil i¢cin 80.000 molekiil carpigsmasi siiresince, farkli silindir derinliklerinde

calistirilarak elde edilmistir. Bu tablolardan silindir hiicre derinligi ile simiilasyon zamani

arasindaki iligki goriilebilir. x ve y eksenleri boyunca hiicre biiyiikliigii 7 olarak

verilmistir. Bu durumda hiicre yaricapi, kenar biiyiikliigli 7X7 olan bir kareyi kapsayacak

minimum sekilde belirlenir. Bu degerler sabit tutulrken silindir derinligi 7, 8, 9, ve 10

degerleri i¢in simiilasyon calistirilir.
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X=7 Spacing Ratio : 3.5
Y=7 Molekiil Sayisi : 8000
Molekiil Capi : 1 (Carpisma Sayis1 = Molekiil Sayis1*10)
Hiicre Duvar Simiilasyon
Silindir Derinligi
Gecisi Carpismasi Zamani
7 292908 34486 385
8 282533 34486 416
9 272370 34486 449
10 261707 34486 486

Tablo 6.14 Spacing ratio 3.5 degerinde, silindir hiicre tipinde, farkl silindir derinliklerinde

simiilasyon zamanlan

Hiicre geg¢isi azaldigi halde simiilasyon zamanmin artti§i goriilmiistiir. Bunun
sebebi ise hiicre sayisinin azalmasi ve dolayisiyla bir hiireye diisen ortalama molekiil

sayisinin artmasidir.
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6.1.6 Veri VI

Asagidaki tablolar simiilasyon 125.000 molekiil i¢in, 1.250.000 molekiil ¢carpigsmasi
boyunca calistirildigida elde edilen degerleri gostermektedir.

Spacing Ratio: 3.5
Molekiil Sayis1 :125.000

(Carpisma Sayis1 = Molekiil Sayis1*10)

Duvar Simiilasyon
Hiicre Tipi Hiicre Gegisi
Carpismasi Zamani
Kiip 6403881 275647 34752
KiipVv2 6488802 275647 31856
Silindir 6204242 275647 33887

Tablo 6.15 Molekiil sayis1 125.000 icin simiilasyon degerleri
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6.2 VerilereDayali Grafik ve Analizler

Bu boliimde yukarida verilen verilerin bir kismi kullanilarak analizler yapilacaktir.

Bu analiz sonuglar grafiksel olarak gosterilecektir.
6.2.1 Simulasyon Zamani

Bu grafikte 8000 molekiiliin 80.000 molekiil ¢carpigsmasi tamamlayana kadar gecen

simiilasyon siireleri gosterilmektedir.
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|
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|
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4O0F —— -

Spacing Ratio

Sekil 6.1 Spacing Ratio X Simiilasyon Zamani

Grafikten goriildiigii iizere spacing ratio arttikga, yani molekiil yogunlugu
azaldikga, ayni sayida molekiille ayn1 sayida carpismaya ulasana kadar gegen siire tiim
hiicre tiplerinde artmistir. Bunun yaninda simiilasyon zamanlar1 karsilatirildiginda silindir

hiicre tipinin en iyi kiip hiicre tipinin ise en kotii sonucu verdigi goriilebilir.
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6.2.2 Hucre Gegisi
Asagidaki grafikte farkli spacing ratiolarda, 8.000 molekiil ile 80.000 molekiil

carpismast gerceklesene kadar simiilasyon gergeklestirilmis ve bu siire zarfinda farkl

hiicre tiplerinde yapilan hiicre gec¢isi miktarlar1 gosterilmistir.

65—
—— Kip
6l | ==Kipv2| -
== Silindir
- S

N ——

Hucre Gegisi

Spacing Ratio

Sekil 6.2 Spacing Ratio X Hiicre Gegisi

Grafikte de goriildiigii lizere spacing ratio arttik¢a simiilasyondaki hiicre gecis olay1
miktar1 da artmustir. Farkli hiicre tiplerine bakildiginda ise, kiipV2 hiicre paylagiminin en
fazla hiicre gecisine neden oldugu kiip ve silindir hiicre paylagimlarinin ise yaklasik ayni
sayida hiicre gecisine neden oldugu goriilmektedir. KiipV2nin hiicre gegcis sayisinin kiip
paylasimina gore daha fazla olmasi beklenen bir durumdur. Komsuluk sayis1 azaldikca
hiicreyi ¢evlereyen komsu hiicrelerin olusturdugu hacim azalir ve bu nedenle molekiil bir
carpisma olaymi gercekleyene kadar yapacagi hiicre gecisi miktar1 artar. Silindirde
durumun farkli olmasinin nedeni ise silindir hiicrelerinin kesismesidir. Silindir igindeki
bir molekiil bir kesisim bolgesine girdiginde degil ancak ait oldugu silindirin disina
ciktiginda hiicre gegisi yapmis sayilir. Bu nedenle gerceklestirilen hiicre sayisi en iyi

durumdaki ile yaklagik ayn1 miktarda azdir.
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6.2.3 Duvar Carpismasi

Asagidaki grafik simiilasyonun, spacing ratio 3.5 degeri icin, farkli molekiil
sayilarinda, molekiil basinda diisen ortalama carpigma sayisi 10 olana kadar ¢alistirilmasi
icin gegen zamanda yapilan duvar ¢arpismalarini gostermektedir. Bu deger farkli hiicre

tipleri i¢in aynidir.
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Sekil 6.3 Spacing Ratio X Duvar Carpismasi

Grafikten de gorildiigli lizere, spacing ratio ile duvar ¢arpigmast sayisi dogru
orantilidir.  Bu da demektir ki, molekiiller seyreklestikge, belli sayida molekiil
carpigsmasina ulagsmak i¢in gecen silirede yapilan duvar ¢arpismasi miktar1 artar. Bunun
yaninda beklendigi iizere, ortamdaki molekiil yogunlugu ayni olsa bile molekiil sayis1

arttikga duvar carpigmasi miktari artar.
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6.2.4 Molekiil Sayisi-Simiilasyon Zamani iliskisi

Asagidaki grafikte farkli hiicre tiplerinde verilen molekiil sayilarinda simiilasyon
zamanlar1 karsilagtinlmistir. Buna ilaveten, molekiil sayis1 artisinin simiilasyon

zamanityla iliskisi gortilebilir. Veriler spacing ratio 3.5 degerinde iken toplanmuigtir.

9000

8000

7000

6000

5000

4000

Simulasyon Zamani

3000

2000

1000

Molekl Sayisi X 104

Sekil 6.4 Molekiil Sayis1 X Simiilasyon Zamam

Grafikte de acikca goriildigi tizere, silindir hiicre tipi maksimum performansi
saglamistir. Klasik hiicre yaklasimi olan kiip ise en uzun simiilasyon zamanina sahiptir.
Bu da onerme ile tutarlidir. Komsu hiicre sayisinin azalmasi simiilasyon performansini

arttirir.
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6.2.5 Silindir Hiicre Tipi i¢in Derinlik-Simiilasyon Zamani
lligkisi

Slindir hiicre tipinde, spacing ratio 3,5 degeri ve 8.000 molekiil, 80.000 molekiil
capismasi igin, silindir yar1 ¢api sabit tutulup derinlik arttirildiginda asagidaki grafik elde

edilmistir.
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Sekil 6.5 Silindir Derinligi X Simiilasyon Zamani

Grafikten de goriildiigii lizere, silindir derinligi arttik¢a, simiilasyon zamani da
uzamistir. Bunun sebebi ise hiicre sayisinin azalmasi ve dolayisiyla bir hiireye diisen

ortalama molekiil sayisinin artmasidir.
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7 SONUCLAR

Uc hiicre tipi i¢in alman sonuglar degerlendirildiginde KiipV2 nin Kiip’e gore,
silindirin ise KiipV2ye gore daha performanslt oldugu gozlenmistir. Bu da bizim hiicre
sayisinin azalmasiin simiilasyon performansini arttiracagi tezimizi dogrulamaktadir.
Simiilasyon hizlarindaki artis hiicre sayisinin azalmasiyla yaklasik olarak dogrusaldir.
Ancak molekiil sayisi artikca sistem performansindaki artis beklenene gore azalir. Bu

sapmanin kaynagi ise sirasiyla sunlar olabilir:
e KiipV2de Kiip’e gore hiicre gegis sayisinin artmasi.

e Silindirdeki hiicre gecislerini hesaplamak i¢in 2.dereceden bir denkleme
ihtiya¢ duyulmasi: Bu sebeple, molekiil sayis1 ¢ok arttirildiginda performans

artis1 olduke¢a fazla azalmistir.

e Kodlama sirasinda yapilan performans: diisiiriicii etmenler. Ornegin heap
yerine sirali liste kullanilmasi. Molekiil sayis1 ¢ok arttifinda olaylar1 siraya
koymak ve listeden sirali olmayarak bir elemani se¢cmek dogrusal zaman
alir. Bu da ¢arpigsma hesab1 zamanina gore daha baskin sonuglar dogurabilir
ve sitemin timi distintildiigiinde performans artigi olmasina ragmen bariz

bir sekilde gézlemlenemeyebilir.

Simiilasyon kodunda yapilacak bir optimizasyon ile, yliksek sayida molekiiller igin
de performans artisini dogrusala yaklastirilabilir. Ileriki ¢alismalarda bu optimizasyon
yapilacak ve daha farkli hiicre tipleri uygulanacaktir. Yapilan deneyler sonucunda
yukarida sayilan faktorlerin etkisinin minimum oldugu -molekiil sayisinin 100.000den
kiigiik oldugu durumlarda- beklenen performans artis1 saglanmistir. Sonug olarak, bu
calisma sayesinde ¢ok hiicreli bir molekiil dinamigi simiilasyonunda, bir hiicredeki
ortalama molekiil sayisi sabit tutularak, komsuluk sayisinin azaltilmasinin sistemin

performansini arttiracagi goriilmiistiir.



59
8 ONERILER

fleriki calismalarda i¢ ice gegmis hiicre yapilar1 kullamlarak komsuluk sayis1 daha
fazla azaltilabilir. Farkli hiicre yapilariyla, olay temelli bir molekiil dinamigi simiilasyonu
yapildiktan sonra, farkli sinir kosullarinda simiilasyon tekrar edilebilir. Bu sayede
molekiil davranislar ile ilgili daha detayli bilgi edinilebilir. Ayrica simiilasyon ortaminin
istenilen bir kisminin kesitler halinde goriintiileri alinabilir. Bu goriintiiler sayesinde o
kesitin basinci, molekiill yogunlugu ya da sicakligi gibi konularda bilgi edinilebilir.
Ayrica daha sonraki asamalarda molekiillerin tepkimeye girmesi gibi durumlar da
simiilasyona eklenebilir. Son olarak ise gelistirilen simiilasyon performans artisin
yitirmeden parallestirilerek ayn1 anda gozlemelenebilen (simiilasyona katilan) molekiil

sayisinin arttirilmasi saglanabilir.
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9 OZGECMIS

1981 yilinda Bursa’da dogdu. Orta ve Lise Egitimini Bursa Cumhuriyet Lisesinde
tamamladiktan sonra, ODTU Bilgisayar Miihendisligi Béliimiinii bitirdi. Meteksan
Sistem AS. de yazilim miihendisi olarak ve TUBITAK Marmara Arastirma Merkezinde
arastirmaci {invaniyla ¢alisti. Halen TUBITAK-MAM biinyesindeki Bilisim Teknolojileri

Enstitiisiinde ¢aligmaktadir.
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