Inhaltsverzeichnis

Motivation dieser Arbeit
1.1 Molekulardynamik und das Programmpaket MP2C . . . . . .
1.2 Allgemeine Probleme der Parallelisierung . . . . . . . . .. ..

1.3 Losungsansatze . . . . . . . . ... Lo

Grundlagen

2.1 Wechselwirkungen . . . . . . . ... ... oL

2.2 Molekulardynamik . . . ... ... .. 0000

2.3 Parallelisierte Molekulardynamik . . . . . ... ... ... ..

2.4 Alternative Loadbalancing-Strategien . . . . . . . . .. .. ..
2.4.1 “Hashed-Oct-Tree’-Methode . . . . . . ... ... ...

2.4.2 Strategie der Wechselwirkungsverteilung . . . . . . . .

Verfahren zur Gebietsanpassung

3.1 Definition der Arbeit . . . . . . . ...

3.2 Bestimmung der neuen Grenzen . . . . . . .. ... ... ...
3.2.1 Beschreibung der Vorgehensweise . . . . .. ... ...
3.2.2  Kommunikation der lokalen Arbeiten . . . . . . .. ..

3.2.3 Idee zur Verschiebung der Grenzen . . . .. ... ...

1

11
11
13
16
17
18
20



INHALTSVERZEICHNIS

3.2.4 Globaler Arbeitsausgleich durch anteilige Ubertragung

von lokalen Arbeitsdifferenzen . . . . . . . . .. .. ..

3.2.5 Gitterpunktverschiebung anhand der Ubertragung von

anteiligen Arbeitsdifferenzen . . . . . . .. ... L.

3.2.6 Stabilitdt des Verfahrens . . . . . . ... .. ... ...
3.2.7 Uberlegungen zur Konvergenz des Verfahrens . . . . .

3.3 Kommunikationsschemata . . . . . .. .. ... ... ... ..
3.3.1 Nachbarschaftsbestimmung . . . . ... .. ... ...
3.3.2 Kommunikation beim Teilchentransfer . . . . . . . ..

3.3.3 Kommunikation bei der Kraftberechnung . . . . . . . .

4 Implementierung des Loadbalacingverfahrens
4.1 Beschreibung von MP2C . . . . . .. ... ... ...
4.1.1 Wichtige Module . . . . ... ... ... ... .....
4.1.2 Geénderte Module . . . .. ... ... ... ... ...

5 Untersuchung der Verfahrensparameter

5.1 Untersuchungen zur Anpassungsqualitit des Verfahrens unab-
hangig von MP2C . . . . . .. ..o

5.2 Performanceuntersuchungen mit MP2C . . . . . . .. .. ..

6 Fazit und Ausblick
6.1 Bewertung des Verfahrens . . . . . .. ... ... ... ... ..

6.2 Mogliche Ergdnzungen und Erweiterungen . . . . . . . .. ..
Abbildungsverzeichnis

Tabellenverzeichnis

I11




INHALTSVERZEICHNIS

Literaturverzeichnis






