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1. Ivadas

Moksliniai eksperimentai yra vienas i$ budy tirti tam tikra reiskinj. Jais remiantis gali
bati tikrinamos hipotezés, formuluojami désniai ir teorijos. Kadangi eksperimentas yra atlieka-
mas pagal kontroliuojamas ir atkuriamas salygas, stebétojas gali gauti tikra jj dominancio proceso
reprezentacija. Taigi, eksperimenta buty galima apibrézti taip — tai moksliné procedira, atlieka-
ma su tikslu padaryti atradima, patikrinti hipoteze ar pademonstruoti jau Zinoma fakta.

Tobuléjant kompiuteriams, augant jy skai¢iuojamajai galiai, atsirado galimybé reiskinius
tyrinéti naudojant kompiuterine simuliacija, dar vadinamg virtualiuoju eksperimentu. Simulia-
cijos tikslas yra kiek imanoma tiksliau imituoti realaus reiskinio sistema. Kitais Zodziais tariant,
virtualaus eksperimento metu realybé yra modeliuojama reprezentatyvia sistema, kuria apraso-
mi tyrinéjamy reiskiniy désningumai. Kompiuterinés simuliacijos yra naudojamos ne tik kaip
mokslinio tyrimo jrankiai, jos taikomos ir kitose srityse: masinoms, léktuvams, ar kitiems me-
chaniniams jrenginiams modeliuoti, prognozuoti akcijy kainas birzose ir kt. Reikéty pabrézti,
kad virtualas eksperimentai taikomi dar ir tada, kai realiy eksperimenty atlikti nejmanoma.

Siame darbe tyrinéjama, kaip kompiuterine simuliacija galima pritaikyti tarpusavyje
fundamentaliosiomis jégomis saveikaujanciy daleliy sistemai modeliuoti. Toks uzdavinys yra
vadinamas N kiny problema, kur N reprezentuoja sistemoje esanciy kiny skai¢iy. Pirmajame
skyriuje apzvelgti istoriniai aspektai, nuléme N kuny problemos atsiradima. ISvardyti autoriai,
atlike pirmuosius bandymus naudojant kompiuterines technologijas. Antrasis skyrius yra skir-
tas N kuny sistemos dinamika aprasanc¢io matematinio modelio sudarymui. Modelio isvedimas
pagrindziamas baziniais klasikinés mechanikos judéjimo désniais, taip pat gravitacijos teorija
ir energijos tvermés désniu. Trecigjame skyriuje placiau aptarti N kany problemos taikymai
modeliuojant galaktikas (astrofizikoje) ir molekules (biochemijoje). Kaip esminis skirtumas mo-
deliuojant mikro-makro pasauliy kiinus — pateiktos sistemos potencinés energijos skai¢iavimo
formulés. Ketvirtasis skyrius yra skirtas N kiiny problemos sprendimo algoritmams ir jy anali-
zei. Skaitant §j skyriy galima susipazinti su pagrindinémis tiesiogino ir Barnes’o-Hut’o algoritmy
idéjomis bei skirtumais. Penktajame skyriuje aprasytas darbo autoriaus sukurtas N kiny siste-
mos modeliavimo jrankis , Butterfly. Jame realizuotos ankstesniame skyriuje pateikty algoritmy
lygiagreciosios versijos. Sestasis skyrius dedikuotas skai¢iuojamyjy eksperimenty, atlikty VGTU
kompiuteriy klasteryje ,Vilkas®, rezultaty analizei. Cia palygintas algoritmy skai¢iavimy laikas
bei tikslumas, pateikti spartumo ir efektyvumo koeficientai (skai¢iuojant su skirtingu procesoriy
skai¢iumi). Taip pat sudarytas laiko sanaudy modelis, kurio koeficientai nustatyti i§ empiriniy

duomenuy.
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2. Istoriné apzvalga

Antikinés Graikijos laikotarpiu jau buvo Zino-
ma penkiy planety — Merkurijaus, Veneros, Marso, Ju-
piterio ir Saturno egzistencija. Graikai tikéjo, kad Zemé
yra visatos centras ir kad aplink ja sukasi Saulé bei ki-
tos planetos. Toks modelis, aiskinantis Saulés, Ménulio
ir kity planety judéjima dangaus sfera, vadinamas geo-
centriniu modeliu arba Ptolemajaus sistema (angl. Pto-

lemaic system). Apie 280 m. pr. m. e. graiky astronomas

Aristarchus’as (310-230 m. pr. m. e.) iskélé heliocent-
rine idéja. Jis teigé, kad Zemé apsisuka aplink savo asj 1 pav. Isaac’as Newton’as

vieng karta per 24 valandas ir kartu su kitomis planeto- (1643-1727 m,) [2]

mis skrieja aplink Saule. PozZitris, kad Zemé yra Visatos

centras buvo taip giliai jsiSaknijusi religiniuose jsitikinimuose, kad Aristarchus’o idéja nesulau-
ké akademinés bendruominés palaikymo, jj apkaltino $ventvagyste ir i§vijo i§ Aleksandrijos. Sis
iSkreiptas pozitris tesési apie 1800 mety, kol lenky matematikas, astronomas ir ekonomistas N.
Copernicus’as (1473 m. vasario 19 d. — 1543 m. geguzés 24 d.) atgaivino Aristarchus’o teiginj,
kaip tikéting empiriniy planety judéjimo duomeny paaiskinimg [1].

Véliau heliocentrinio modelio idéja palaiké ir italy astronomas, matematikas, filosofas
ir fizikas G. Galilei (1564 m. vasario 15 d. — 1642 m. sausio 8 d.). Jis buvo vienas i$ pirmyjuy
astronomy efektyviai pritaikiusiy teleskopa dangaus kiny stebéjimams. Vokieciy astronomas ir
matematikas J. Kepler’is (1571 m. gruodzio 27 d. - 1630 m. lapkricio 15 d.) pratesé N. Coperni-
cus’o darba. Remdamasis dany astronomo T. Brahe’o (1546 m. gruodzio 14 d. — 1601 m. spalio
24 d.) eksperimenty duomenimis, jis suformulavo tris désnius, kurie tapo moderniosios astrono-
mijos pagrindo dalimi ir yra vadinami Kepler’io désniais (angl. Kepler laws of planetary motion).
Pirmasis Kepler’io désnis teigia, kad planetos aplink Saule skrieja elipsinémis, o ne apskritomis
orbitomis. Sj désnj véliau teorigkai jrodé angly fizikas, matematikas, astronomas ir filosofas L
Newton’as (1643 m. sausio 4 d. — 1727 m. kovo 31 d.). Taciau jis sieké ne tik i$siaiskinti, kodél tos
orbitos yra elipsinés, bet ir kita fundamentaliai svarby dalyka: kokia jéga islaiko planetas orbitoje
aplink Saule. Newton’as apibendrino savo pirmtaky ir savo paties darbus veikale ,Matematiniai
gamtos filosofijos pagrindai”, kuriame pateike tris begalo svarbius judéjimo désnius, bei isdésté
universaliosios gravitacijos teorija (angl. theory of universal gravitation). Trimis Newton’o dés-

niais paremta visa klasikiné mechanika, kuri kartais dar yra vadinama Newton’o mechanika [1,3].
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Modernioji dangaus kiiny mechanika, kuri apjungia mechanines ir fizikines priezastis su
stebimais dangaus kuny judéjimo reiskiniais, prasidéjo kartu su trijy judéjimo désniy, bei New-
ton’o gravitacijos désnio atradimais. Zinodamas tris skirtingas planetos koordinates ir grei¢ius
orbitoje, naudodamasis analitine geometrija, Newton’as parasé lygtj, kuri numato planetos ju-
déjima, t. y. apibrézia jos orbitos savybes: pozicija, spindulj, perioda ir greitj. Praéjus keletui
mety, mokslininkai jsitikino, kad judéjimo lygtys nenumato planety orbity tiksliai, o kai kuriais
atvejais neduoda net apytikslio rezultato. To priezastys yra kity planety gravitacijos jégos. Taigi,
norint nustatyti tikrajg orbita, neuztenka nurodyti trijy planetos orbitos pozicijy ir greiciy (pla-
netai esant tose pozicijose). Kity kiny gravitacinés jégos veikiancios planeta taip pat turi bati
zinomos. Sie pastebéjimai privedé prie taip vadinamos N kiiny problemos (angl. N-body prob-

lem), kuri formuluojama taip:

»Duota taskiniy kuny sistema, kurioje kunai turi mase ir veikia vienas kitq pagal Newton’o
gravitacijos désnj. Darant prielaidq, kad jie niekada nesusidurs, kiekvienam Sios sistemos

kunui reikia surasti jo koordinates bet kuriuo laiko momentu.”

XIX a. Svedijos karalius Oscar’as II netgi pazadéjo apdovanojima tam, kuris suras $io uzdavi-
nio sprendinj. Problemos sprendime buvo pateikta daug svarbiy idéjy, kurios véliau panaudotos
kuriant chaoso teorija (angl. chaos theory).

Kompiuterinés technologijos N kuny problemos sprendimui pradétos taikyti 1960 m.
Pirmyjy simuliacijy pionieriumi laikomas vokieciy astrofizikas S. Hoerner’is (1919 m. balandzio
15 d. - 2003 m. sausio 7 d.). Tuo laikotarpiu skai¢iavimo jrenginiai buvo primityvus, todél simu-
livojamy sistemy kany skai¢ius buvo itin mazas, palyginus su eksperimentais, kuriuos $iy dieny
mokslininkai jgyvendina skai¢iavimy centruose. S. Aarseth’o ,,Gravitational N-Body Simulations*
ir W. Dehnen’o bei J. Read’o ,,N-body simulations of gravitational dynamics“ darbuose minima,
kad pirmieji eksperimentai buvo atlikti tik su N = 16 kany [4,5].

Kartu su ankstyvaisiais eksperimentais pradéti kurti problemos sprendimui taikomi spe-
cialieji integravimo algoritmai. Pastaryjy paskirtis — kiek jmanoma sumazinti aritmetiniy veiks-
my skaiciy, taip sukuriant galimybe studijuoti didesnes N kuny sistemas. A. Schluter’is 1961
m. pasialé individualiy laiko Zingsniy metoda (angl. individual time-steps method) [4, p. 21].
Siame metode kiekvienam kinui parenkamas individualus integravimo Zingsnis remiantis kiiny
pasiskirstymu erdvéje. Erdveés srityje, kurioje atstumai tarp kiny yra didesni, t. y. pastarieji
labiau issibarste, integravimo zingsnis parenkamas didesnis, o tankiau apkrautoje srityje — ma-
zesnis. Tikslas yra minimizuoti skaic¢iavimy apimtj, tuo paciu uztikrinant sprendinio konverga-

vimg. Dar vienas gerai zinomas eksperimentas jgyvendintas 1963 m., kai S. Aarseth’as realizavo
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simuliatoriy, su kuriuo studijavo N = 100 kiny dinamika. Toliau uzdavinio dydis apytiksliai

padvigubédavo kas dvejus metus. Si tendencija atitinka Moore’o désnj (angl. Moore’s law) (2

pav.).

W. Dehnen’as bei J. Read’as sudaré
ir savo darbe [5] pateiké grafika (2 pav.), ku-
riame atvaizduotas uzdavinio dydzio augi-
mas pradedant pirmuoju eksperimentu. Tie-
sé nubrézta grafike vaizduoja Moore’o dés-
nj: N = N 20¢@=50/2  Raudonais taskais
pazymeéti eksperimentai su sistemomis, ku-
riose daleliy susidarimas yra leistinas (angl.
collisional systems), o mélynais — eksperi-
mentai su sistemomis, kuriose daleliy susi-
darimas yra neapibréztas (angl. collisionless
systems). Atkreipkite démesj, kad ¢ia pateik-
tas 1941 m. E. Holmberg’o atliktas eksperi-

mentas. Sis eksperimentas jgyvendintas ne

T T T T T T T L T

E 'l'leyssier E
1010 ; Springel « %
F Springel =, E
10° k- Stadel y
10° E
107 ;— Ghigng/ —;
E Moorg = *Harfst §
108 | 3
= # Dubinsk{ * 5 q 3

108 k- *Baumgar
E Fre sMakino lgf
108 I Efstathio Spurzem 1

- = L] .t
E Klyp . Aarseth 35
I Inagaki 1
1000 *Terlevich E
E Peeblegh 3
100 . *Karseth E
' Holmberg E
10 L von Hoerner ;
A/ TP B B
1940 1960 1980 2000 2020
year

2 pav. Eksperimentai su N kiny sistemomis [5]

su kompiuteriu, o su jrenginiu, kurj sukonstravo pats Holmberg’as: dvimatés N kuny sistemos

simuliacijai jis panaudojo lemputes ir fotorezistorius [6]. Sistemos elementus reprezentavo lem-

putés, kur $altinio $viesos stipris yra proporcingas elemento masei (moduliuojant $viesos stiprius

Holmberg'ui pavyko atkurti duotajj masés tankio profilj). Elementy pagreiciy skaiciavimai atlikti

integruojant $viesos skleidziama stiprumg (pastarasis iSmatuotas fotorezistoriais).
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3. Matematinis modelis

Tarkime, kad inercinéje sistemoje yra N kuny, kuriuos veikia vienintelé jéga, kylanti

dél tarp jy veikiancios gravitacinés saveikos. Sistemos kiny masés yra teigiamieji dydziai m; >

0, o koordinatés nusakomos vektoriais X; = (xil, Xiys Xi T i=1,...,N. Zinoma, kad pagal

antraji Newton’o désnj, kiino masés ir pagreicio sandauga yra lygi ji veikianéiy jégy sumai:

- N
dle- o R
J=1j#i

Newton’o gravitacijos désnis teigia, kad traukos jégos tarp i-ojo ir j-ojo kuny dydis yra

proporcingas jy masiy sandaugai ir atvirksc¢iai proporcingas atstumo tarp ty kany kvadratui:

F;=G—2, )
r
¢ia r;; = |IX; — X;|| - atstumas tarp i-ojo ir j-ojo kiny; G = 6.67408 x 107! m?s7%kg -
gravitacijos konstanta; jéega F;; veikia vienetinio vektoriaus %i’j = ”;j _;:[II kryptimi [7, p.
i=Xj

26].
Kai dél gravitacineés saveikos kylanti jéga sistemoje i$judina kiing, perduodama energija,

o fizikoje energijos perdavimas isreiskiamas atliktu darbu:
W=-F-1I,

tia [ - poslinkis, kurj jgavo kinas veikiamas jégos F . Kitais zodZiais tariant, darbu iSmatuo-
jamas energijos perdavimas esant pokyciams sistemoje. Uzdaroje sistemoje kiino energija gali
padidéti tik kito kiino energijos saskaita. Taigi, jeigu sistemos neveikia jokios iSorinés jégos, joje
visuomet yra toks pat energijos kiekis. Si savybé yra vadinama energijos tvermés désniu (angl.
law of conservation of energy). Modeliuojant uzdaras N kuany sistemas kompiuteriu, tvermés
désnj galima naudoti kaip kriterijy patikrinti ar skaic¢iavimai buvo atlikti teisingai, ir nepakito

sistemoje esancios energijos kiekis.

3 pav. Elementarusis poslinkis
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Jeigu laikui bégant jégos didumas ir kryptis kinta, tai poslinkis skirtingais laiko momen-
tais taip pat yra nevienodas. Tokiu atveju, reikia naudoti poslinkio diferenciala dl, o perduota

energija W skaiciuoti, kaip darbo diferencialy sumg [8,9]:
dW =-F-dl = W=~ [F-dl.

Kampas tarp jégos F ir poslinkio diferencialo dl vektoriy yra 6 (3 pav.), todél pa-

sinaudoje skaliarinés sandaugos apibrézimu galime uzrasyti:
dW = —F -dl -cos(9).

Radialinis atstumas, kurj nuéjo kiinas yra dr = dl - cos(0), tuomet j lygybe jstate (2) gauname

toki sarysi:

m;m;
dw = -G dr.
72

Darbas atliekamas kanui judant is tasko A jtaska B (3 pav.). Pazymime atstuma tarp

kany pirmojoje pozicijoje r,, o antrojoje pozicijoje rp ir skai¢iuojame integrala:

¥ mimj
W = —G/ dr,
r

2
4 r

Fa TIp

Sakykime, kad i-asis kiinas begalo nutoles nuo koordinaciy pradzios tasko, jgavo poslin-
ki, dél saveikos su j-uoju kiiny ir dabar yra pozicijoje X;, kai r; ; = ||X; — X, || . Atliktas darbas

yra vadinamas potencine energija U, ;, kuri atsiranda dél gravitacinés kany saveikos [10, p.

i

Fij m:m m.m:
Uz,j=—G/ l ’dr:-Gm.m(hm l—l>=G — (3)

2 i
. r aseo g F; rij

18-22]:

Remdamiesi pavyzdziu pateiktu vadovélyje ,,Molecular Modelling for Beginners® [10, p.
33-34], apskaiciuosime sistemos, kurig sudaro N kiny, potencine energija. Perkeldami 1-ajj
king i3 begalybés i taska, kurj nurodo vektorius X; nesunaudojame jokios energijos, todél, kad
sistemoje dar néra jokiy kiany. 2-ojo kano perkélimas j vektoriaus X, pozicija jtakoja energijos

mymp

pokytilygy: Uj, =G =

. Toliau i§ begalybés j vektoriaus X3 pozicijg perkeliame 3-igjj kina.

Pastarasis yra veikiamas 1-ojo ir 2-ojo kuny sukeliamy jégy, todél energijos kiekis reikalingas

myms mpms

kanui perkelti yra: U;;+U,3 =G ( ) . Analogiskai tesdami procesa, kol visi N

"3 "3
kanai bus perkelti, matysime, kad sistemos potenciné energija V apskaic¢iuojama formule:

N
V=, > U, (4)



Nustatykime rysj tarp jégos ir potencinés energijos [10, p. 22-23]. Tarkime, kad masés

m kunas juda x aSies kryptimi veikiamas pastovios jégos F (4 pav.). Tegul, kuriuo nors

metu kiino momentinis greitis yra v, tuomet jo kinetiné energija T =

% mv* . Pasinaudoje

v F
®&—. 5 .

X

4 pav. Judéjimas vienmatéje erdvéje

energijos tvermés désniu gauname, kad kinetinés energijos T ir potencinés energijos V' suma
yra pastovus dydis:

E=T+V = const.

)
. e . v a1 . E dv dv
Lygybe (6) diferencijuojame laiko ¢ atzvilgiu o = mus -
dV dx

_ dv
‘ 2 i 0 = 0=mv=—+
_ d“x dV '\ dx . dx . d“x dVv
T dr = 0= <md22 + dx) o Kadangi 0 # 0, tai

dt
_ d*x _ _dv
mEta =V = mE=og
ir pagal antrajj Newton’o désnj (1) gauname:

F=-2
dx
. . . .. .. . . . . .o . . el T
Jeigu kunas juda trimatéje erdvéje, kurioje jo pozicija nusakoma vektoriumi x = (xl , X9, x3) ,
tai jégos ir potencinés energijos sarysis nustatomas naudojant gradienta:

T
F:—O—K:—VV:— a_V,a_V,a_V
ox axl axZ ()X3

(6)

Sudarome matematinj modelj, kuriuo aprasoma N kuany sistemos dinamika [7, p. 28]:

dr?
¢ia M =diag(m;,m;,my,...,my,my,my) — diagonaliné matrica, kurios jstrizainéje jrasytos
kiny masés; X = (¥1,..,Xy) € R*N - sistemos kany koordinagiy vektorius (¥; € R?). Bend-
ruoju atveju
T T
M= i : a%%, [d*x; d’x, d’x, oy v v
- = diag (m;, m;, m;), = , , , V.V = , ,
’ LM i i)y =52 de2 7 di?’ de? : ox; " 0x;)" 0x;,
ir jstate j (7) gauname:
973 _
or?
arba
__aJv __aV __av
1 ox; "2 ox;, B ox;,
1 2

I3
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4. N kiiny problemos taikymai

4.1. Molekulinis modeliavimas

Oksfordo angly kalbos zodyne [11] sagvoka modelis apibréziama taip: tai idealizuotas
(supaprastintas) sistemos ar proceso aprasymas, dazniausiai iSreik$tas matematiniais terminais,
sukurtas siekiant iSgauti informacija apie sistema ir prognozuoti procesy rezultatus. Taigi mo-
lekulinio modeliavimo pagrindiné uzduotis yra kiek jmanoma tiksliau atkurti molekulines sis-
temas, ar pavienes molekules, suteikiant galimybe tyrinéti jy savybes, o molekulinio modelio —
reprezentuoti molekules ir jy struktaras.

Skaic¢iuojamuosius eksperimentus su nedidelémis molekuliy sistemomis jmanoma atlikti
rankiniu skaic¢iavimu, tac¢iau molekulinis modeliavimas nei§vengiamai siejamas su kompiuteriniu
modeliavimu. Skaitiniai metodai revoliucionalizavo molekulinj modeliavima iki tokios apimties,
kad daugeliu atvejy skai¢iavimy nejmanoma atlikti nepanaudojus kompiuterio. Siuo teiginiu néra
siekiama jtikinti, kad sudétingesnis modelis yra geresnis uz paprastesni, bet kompiuteriai neabe-
jotinai iSplété sistemy ribas, kuriose modeliai gali buti taikomi. Naudojant molekulinj modelia-
vimg galima studijuoti platy spektra sistemy: nuo atskiry molekuliy iki skysc¢iy (angl. liquids),
ar kietyjy medziagy (angl. solids), biologiniy makromolekuliy (angl. biological macromolecules),
tokiy kaip baltymai ir DNR. Taigi, molekulinis modeliavimas yra greitai besivystanti disciplina,
kurios raidg jtakojo kompiuterinés ir programinés jrangos dramatiskas tobuléjimas.

Molekulinio modeliavimo procesas susideda i$ trijy pagrindiniy etapy:

 Pirmajame etape parenkamas modelis, kuriuo aprasomos tarpusavio saveikos tarp dale-
liy. Naudojantis modeliu galima apskaiciuoti daleliy sistemos energija ir nustatyti kaip ji

varijuoja, kei¢iantis atomy ar molekuliy pozicijoms.

« Antrajame etape atliekami skai¢iavimai, pvz., minimizuojama sistemos energija (angl. ener-
gy minimisation), tyrinéjama molekuliy dinamika (angl. molecular dynamics), vykdoma

Monte Carlo simuliacija, ar konformacijos paieska (angl. conformational search).

« Paskutiniajame etape atliekama analizé, nustatomos sistemos savybés, bei tikrinama, ar

skaiciavimai buvo atlikti teisingai.

Molekuliy sistemos modeliuojamos dviem skirtingais buidais: naudojantis klasikinés me-
chanikos (angl. classical mechanics), arba kvantinés mechanikos (angl. quantum mechanics) dés-

niais. Klasikinés mechanikos désniais paremtuose modeliuose atomai idealizuojami kaip mase

17



turintys taskiniai kraviai, t. y. atomo branduolys ir elektronai traktuojami kaip vienas objek-
tas. Taigi ¢ia nepaisomas elektrony judéjimas ir sistemos energija skaiciuojama atsizvelgiant
tik j branduolio koordinates erdvéje. Tokie modeliai vadinami empiriniais jégy lauko modeliais
(angl. empirical force field models). Kvantiné mechanika i$siskiria tuo, jog i skai¢iavimus jtraukia
elektrony dinamika. Tai suteikia galimybe nustatyti sistemos savybes, kurios priklauso nuo ato-
mo elektrinio lauko pasiskirstymo, o tiksliau tyrinéti chemines reakcijas, kuriose formuojami ir
iSardomi rysiai tarp atomy [12, p. 26—28].

Dauguma molekuliy sistemy, kurioms studijuoti pasitelkiami molekulinio modeliavi-
mo metodai, yra per didelés, kad joms buty taikomi kvantinés mechanikos principai. Kvantiné
mechanika atsizvelgia j elektronus sistemoje, todél net ir tuo atveju, jei dalis elektrony yra ig-
noruojami (uzdavinys supaprastinamas), turi buti apdorojamas didelis skaicius daleliy, o tai iy
dieny kompiuteriams yra per sudétinga uzduotis. Tuo tarpu klasikinés mechanikos désniai yra
naudojami, kai reikia atlikti skai¢iavimus su didelémis molekuliy sistemomis. A. Leach’o vadové-
lyje ,,Molecular Modelling. Principles and Applications” [12, p. 165-167] teigiama, kad empiriniy
modeliy tikslumas kai kuriais atvejais gali prilygti kvantinés mechanikos tikslumui, tuo paciu

skaic¢iavimams sunaudojant maziau laiko.

4.1.1. Empirinis jegy lauko modelis

Dauguma molekuliniame modeliavime naudojamy empiriniy jégy lauko modeliy yra

uzrasomi $esiy nariy suma [13]:
V=Upgs+Uyup+Upr +Uip +Up; +Ugyp, (8)

¢ia molekuliy sistemos energija V' skai¢iuojama atsizvelgiant j atomy rysiy ilgiy ir kampy nuo-
krypius nuo pusiausvyros padéties, bei atomy neri$ancigsias saveikas (angl. non-bonded interac-
tions) — elektromagnetines ir Van der Waals’o. Sudétingesni jégy laukai (taip trumpiau vadinami
empiriniai jégy lauko modeliai) gali turéti daugiau dedamyjy.

O Pirmasis (8) lygties narys Upg yra rysiy tempimo potencialas (angl. bond stretching

potential). Juo modeliuojama saveika tarp atomy pory tarpusavyje turin¢iy cheminius rysius (5

pav.):
_1 I 0\2
UBS - E;k,(ll_ll) 5

¢ia B - visy rysiy tarp atomy pory aibé; /; — rysio ilgis; l? — charakteristinis rysio ilgis (angl.

reference bond length); kf — ry$io stiprumo koeficientas. Parametras l? literataroje dar daznai
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vadinamas pusiausvyruoju rysio ilgiu (angl. equilibrium bond length), taciau toks pavadinimas
gali buti klaidinantis. Charakteristinis ry$io ilgis yra reik§mé, kuri gaunama, kai visi kiti jégos
lauko nariai yra eliminuojami. O pusiausvyrojo rysio ilgio reik§mé gaunama, kai visa sistema

yra maziausioje energijos busenoje (angl. minimum energy state) [12, p. 171].

Im

5 pav. Rysiy tempimo potencialas

O Lenkimo kampo potencialas U 4 g (angl. angle-bending potential) nurodo saveikos stip-
rumg tarp trijy kovalentiniais rySiais susiety atomy, kurie formuoja lenkimo kampa:
1 0 042
Ua =3 Y kb0, — 057,
me&angle

Gia 0, - m-asis lenkimo kampas tarp dviejy gretimy rysiy, kurie dalijasi vienu atomu; 69 — len-

kimo kampas, kai rysiai yra pusiausvyros basenoje; k% — lenkimo kampo stiprumo koeficientas.

1Om

6 pav. Lenkimo kampo potencialas

Torsinio (sukimo) kampo potencialas, kuris nusako keturiy rysiais sujungty atomy sa-

veika, aprasomas dviem skirtingais atvejais:
1. Kai visi atomai sujungti i$ eilés (Upr);
2. Atomai sujungti ne i$ eilés (U;r).

O Pirmuoju atveju potenciné energija skai¢iuojama pagal $ig formule:
1
Upr = 5 Z A, (1 + cos(n,w, —7,)),
metorsions
¢ia w,, — m-asis torsinis kampas tarp dviejy gretimy lenkimo kampuy, kurie dalijasi vienu rysiu;

n,, — periodiskumo faktorius, kuris nusako pusiausvyros (angl. equilibrium) torsiniy kampy skai-

¢iy; y,, - fazé; A,, — amplitude.
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7 pav. Torsinio kampo potencialas (1-asis atvejis)

0 Antruoju atveju potencinés energijos israiska yra tokia:

Uir=3 2 kG- 2

me&torsions
Gia ¢, - m-asis sukimo kampas tarp keturiy netvarkingai sujungty atomy; ¢ — pusiausvyrasis

sukimo kampas; ki - sukimo kampo standumo koeficientas.

~F

/

8 pav. Torsinio kampo potencialas (2-asis atvejis)

O Penktasis narys matematiniame modelyje (8) yra Lennard’o-Jones’o potencialas:

N-1 N 12 6
-3 Y S (21) - (2)
i=1 j l,J ri,j

— Van der Waals’o disociacijos energija; o;

Cla r; ; — atstumas tarp i-0jo 1r j-0jo atomy; €

ij Lji
susidirimo diametras. Disociacijos energija (angl. bond dissociation energy) nusako kokio ener-
gijos kiekio reikia, kad nutrokty cheminis rysys tarp atomy. Susidarimo diametras (angl. colli-
sion diameter) yra maziausias atstumas tarp atomuy, kai Siems priartéjus vienas prie kito, pradeda
veikti stiimos jéga (angl. repulsion force). Si jéga atsiranda dél to, jog elektronai supantys abiejy
atomy branduolius yra vienodo - neigiamo krivio. Atomams priartéjus atstumu mazesniu uz
susidarimo diametra, dél stimos stipriai iSauga potenciné energija, taigi atsiranda nestabilumas.
Jeigu atomy pora gali sureaguoti taip, kad suformuoty kovalentinj rysj, pastarojo ilgis gali buti

mazesnis uz susidirimo diametra. Taciau empirinis jégy lauko modelis nenumato kovalentiniy

rysiy atsiradimo ar iSirimo.
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0.025 0.030

Lenardo-DZonso potencialas |

9 pav. Lenardo-DZzonso potencialas

O Remiantis Coulomb’o désniu ir potencinés energijos sagvoka sudaroma sistemos elekt-
rostatinio potencialo Ug; skai¢iavimo formule:

N-1 N

4q;4;
UEL = k Z . .
i=1 j=i+l

¢ia k - proporcingumo koeficientas; 9i-q; taskiniai kraviai; r;; — atstumas tarp taskiniy

L
4ree

i.j
kraviy. Proporcingumo koeficiento israiska yra tokia: k = , kur e - terpés dielektriné
skvarba, kuri parodo, kiek karty terpé sumazina kruviy saveikos jéga; e, = 8,854 - 10712 F/m
— elektriné konstanta. Elektrostatinis potencialas palyginus su Lennard’o-Jones’o potencialu yra

stipresnis ir veikia, kai atomai vienas nuo kito yra nutole dideliu atstumu.

4.1.2. Vidiniy koordinaciy sistema

Kuriant programine jranga, kurios paskirtis yra modeliuoti molekuliy sistemas, labai
svarbu tiksliai apibrézti atomy pozicijas. Tai padaryti galime dviem keliais [12]. Pats papras-
Ciausias budas yra naudoti Descartes’o koordinaciy sistema, t. y. nurodyti visy atomy (x, y, z)
koordinates. Alternatyvus variantas yra naudoti vidines koordinates (angl. internal coordinates),
kuriose kiekvieno atomo pozicija aprasoma priklausomai nuo kity atomy pozicijy sistemoje, nu-
rodant cheminiy elementy simbolius (angl. chemical element symbol), rysiy ilgius (angl. bond
length), rysiy kampus (angl. bond angle) ir torsinius kampus (angl. dihedral angle). Vidinés ko-

ordinatés uzrasomos taip vadinama Z-matrica (angl. Z-matrix), pvz.:
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1 C
2 C
3 H
Z=4H
S H
6 H
7T H
8 H

1 1.54
1 1.0
2 1.0
1 1.0
2 1.0
1 1.0
2 1.0

1

109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5

3
4
5
6
7

—180.0
60.0
—-60.0
180.0
60.0

Pirmoje Z-matricos eilutéje apibrézéme anglies atomg (C). Antroje eilutéje apibréztas

taip pat anglies atomas, kurio ry$io su pirmuoju atomu ilgis lygus 1.54A. Trecioje eilutéje yra

vandenilio atomas (H ), kurio rysio su pirmuoju atomu ilgis lygus 1.0A, o kampas, kurj formuoja

atomai 2-3-1 yra 109.5°. Ketvirtasis atomas taip pat yra vandenilis, kurio rysio su antruoju atomu

ilgis lygus 1.0A ir kampas, kurj formuoja atomai 4-2-1 yra 109.5°, o torsinis kampas formuojamas

atomy 4-2-1-3 yra 180°. Likusieji atomai Z-matricoje apibréziami tokiu algoritmu:

1. Uzrasome atomo, kurj norime apibrézti (dél patogumo algoritmo apibrézime jj vadinsime

X), indeksg sistemoje ir cheminio elemento simbolj;

2. Nurodome atomo indeksa (Z-matricoje jis jau turi bati apibréztas) su kuriuo atomas X turi

rysj ir uzrasome to rysio ilgj;

3. Nurodome atomo indeksa, kuris turi rysj su X, arba atomo indeksg su kuriuo rys$j turi pats

X ir uzrasome kampa tarp $iy trijy atomy;

4. Nurodome atomo indeksa, kuris turi rysj bent su vienu atomu grandinéje ir uzraSome $iy

keturiy atomy formuojama torsinj kampa.

Maziau vidiniy koordinaciy reikia tik pirmiesiems trims atomams. Pirmasis atomas gali

buti padétas bet kur erdvéje, todél neturi jokiy vidiniy koordinaciy. Antrajam atomui reikia nu-

rodyti tik rysio ilgj su pirmuoju atomu, o tre¢iajam atomui — ry$io ilgj su vienu i$ pirmyjy atomy

ir kampa tarp $iy trijy atomy. Visuomet galima vidines koordinates transformuoti j Descartes’o

koordinates ir atvirksciai. Vidines koordinates patogu naudoti, kai reikia apibrézti vienos mole-

kulés atomy struktira, tuo tarpu Descartes’o koordinatés labiau tinka, kai reikia apibreézti aibe

diskreciyjy molekuliy.
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4.2. Astrofizika

Kartu su teorine ir eksperimentine fizika, skai¢iuojamoji fizika tapo pagrindiniu jrankiu,
naudojamu atsakyti j astrofizikinius klausimus. Kompiuterinés galios didinimas, bei specialios
jrangos ir taikomyjy programy karimas atvéré galimybes tiesiogiai modeliuoti galaktiky evoliu-
cija. Siuo metu duomenys gauti i§ virtualiy eksperimenty yra apdorojami tokiu pa¢iu badu, kaip
ir duomenys gauti i$ realiy stebéjimy teleskopu. N kany modeliavimo technika tapo vienu i$
galingiausiy jrankiy studijuojant astronomines sistemas, kuriose kiinai tarpusavyje saveikauja
gravitacinémis jégomis, t. y. Saulés sistemas, zvaigzdziy spiecius, galaktiky klasterius ir didelio
mastelio Visatos struktaras [14].

Dauguma matomy daleliy Visatoje yra susitelkusios galaktikose, kurios yra pagrindinés
astronomijos ekosistemos. Jose zvaigzdés gimsta, vystosi ir mirsta. Bendros galaktiky struktari-
nés savybés ir jy pasiskirstymas erdvéje yra nustatomos pagal galaktiky formavimosi procesus.
Tuo tarpu kitos savybeés, tokios kaip zvaigzdziy ir dujy kiekis galaktikose — pagal Zvaigzdziy for-
mavimosi, jy evoliucijos procesus. Jeigu fizikai neklysta, tuomet galaktikose ir visoje Visatoje
yra daug daugiau masés nei yra apskaiciuojama pagal matomas zZvaigzdes ir dujas. Manoma, jog
Visatoje dominuoja tamsioji materija, isskyrus galaktiky vidines dalis, kur esti paprasty daleliy
koncentracija, apsupta daug masyvesniy tamsiosios materijos haly (angl. dark matter halo) [15].

Galaktikos yra labai svarbus ,statybiniai“ Visatos blokai. Kai kurios i$ jy yra labai pa-
prastos, o kity struktaros yra itin kompleksiskos. Amerikieciy astronomas E. Hubble’as 1926
m. sukaré galaktiky klasifikavimo schema. Jis stebimas galaktikas suskirsté j du pagrindinius
tipus: elipsines ir spiralines (jos atitinkamai yra Zzymimos E ir S raidémis). Elipsinés galaktikos
yra ovalios formos ir zZvaigzdés jose sukasi netvarkingai, jvairiomis kryptimis. Tuo tarpu spirali-
nés galaktikos yra plokscios diskinés zZvaigzdziy sistemos, kurios aplink galaktikos centra sukasi
pagal laikrodzio rodykle arba pries laikrodzio rodykle (priklausomai nuo stebétojo pozicijos). E.
Hubble’as elipsines galaktikas sunumeravo skai¢iais nuo 0 iki 7, kurie charakterizuoja galaktiky
elipsiskuma. E0 nurodo, jog galaktika yra beveik apvali, o E7 — jog galaktika yra labai elipsis-
ka. Spiralinéms galaktikoms priskyré raides nuo a iki c. Pastarosios charakterizuoja galaktiky
spiraliniy vijy (angl. spiral arms) kompaktiskuma. Pavyzdziui, Sa spiraliniy galaktiky vijos yra
standziai apsivijusios centra, o Sc — placiai. Taip pat reikéty paminéti, kad astronomai pastebéjo,
jog spiraliniy galaktiky apvaliy centriniy regiony dydis priklauso nuo to, kaip standziai jy vijos
yra apsivijusios centra. Pavyzdziui, Sa centriniai regionai yra didesni palyginus su Sc galaktiky
centriniais regionais [17].

Spiralines galaktikas Hubble’as isskyré dar j du subtipus: normaliosios spiralinés (daznai
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tiesiog spiralinés) ir skersinés spiralinés galaktikos. Skersinés spiralinés galaktikos yra atskiria-
mos prie S papildomai pridedant raide B. Taigi, priklausomai nuo vijy standumo jos Zymimos
taip: SBa, SBb, SBc. Hubble'o sudaryta galaktiky klasifikavimo schema galite patyrinéti Vakary

Vasingtono universiteto internetiniame puslapyje [16] pateiktame paveikslélyje (10 pav.).

- SBc

10 pav. Hablo galaktiky klasifikavimo schema [16]

4.2.1. Plummer’io modelis

Norint atlikti gravitacine simuliacija, reikia Zinoti pradines kiiny koordinates ir grei¢ius.
Paprasciausias variantas yra generuoti pradines salygas atsitiktinai nurodant regiono ribas, taip
pat maziausius ir didziausius kiiny greicius, bei mases. Taciau eksperimentas su tokiomis pra-
dinémis salygomis gali baigtis tuo, jog didzioji dalis daleliy jgije pabégimo greitj (angl. escape
velocity) v,,. atitruks nuo klasterio gravitacinio lauko, o orbitose aplink klasterio centra liks
skrieti per mazai kiny, jog buty galima tyrinéti sistemos dinamika. Dél Sios priezasties moksli-
ninkai kuria galaktiky masés pasiskirstymo modelius (angl. mass distribution model). Naudojant
$iuos modelius galima sugeneruoti tokias pradines salygas, su kuriomis jau simuliacijos pradzioje
sistemoje vyrauty gravitaciniy jégy pusiausvyra, islaikanti kiinus orbitoje.

Vienas i§ anksciausiai sukurty galaktiky masés pasiskirstymo modeliy yra Plummer’io
modelis. Reikéty paminéti, kad A. Schuster’is 1883 m. savo publikacijoje pateiké Sio modelio
matematinj aprasyma. Taciau véliau 1911 m. batent Plummer’is parodé, jog $is modelis gerai
atspindi realiy stebéjimy metu gautus empirinius duomenis. Plummer’io modelis yra pritaikytas
modeliuoti zvaigzdziy spiecius arba elipsines galaktikas EO, kuriy elipsiSkumas yra itin mazas.
Modelio matematinis apraSymas sukurtas darant prielaidg, jog modeliuojamame klasteryje eg-
zistuoja sferiné simetrija. Esant $iai simetrijai potencialas ®(r) ir masés tankio pasiskirstymas

p(r) priklauso tik nuo atstumo iki sferos centro r. Taip pat, generuojant pradines salygas su
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Plummer’io modeliu laikomasi sglygos, kad kany greiciy pasiskirstymas yra izotropinis [18, p.
11-12].

Maziausig pabégimo greitj, kuriam esant kunas i$skrieja i$ klasterio, pastarasis jgyja
tada, kai jo kinetiné energija

T = lmU2
2
tampa lygi potencinei energijai U (viso klasterio atzvilgiu). Masés m kiano potenciné energija
U =-md(r)

yra apskaic¢iuojama naudojantis Plummer’io potencialu [18, p. 13]:

GM

\/r2+a2’

Cia r — atstumas tarp kano ir sferos centro; G — gravitaciné konstanta; M - klasterio masé, kuri

O(r) = — ©)

yra lygi visy ji sudaranc¢iy kiiny masiy sumai; a - generuojamo klasterio branduolio spindulys,
trumpiau vadinamas Plummer’io spinduliu. Uzrase lygybe tarp kinetinés ir potencinés energijos
iSraisky gauname:

%mugsc +md(r) =0 = v,,,(r) = V=20(r). (10)

Norint apskai¢iuoti masés tankj p(r), kurio reikia sugeneruoti potencialui ®(r), nau-

dojama diferencialiné Gauss’o désnio forma:
Vg(r) = —4zGp(r), (11)

kur g(r) - masyvaus objekto kuriamas gravitacinis laukas (N/kg). Sis laukas reprezentuoja kiino
sukeliamg gravitacing jéga kitam 1 kg masés kunui, kuris nuo pirmojo yra nutoles atstumu r.
Trecigjame darbo skyriuje nustatéme, jog king veikianti jéga yra lygi neigiamam poten-

cialo gradientui (6). Todél galime uzrasyti:
g(r) = =Vao(r). (12)
Istate gautajj sarysj (12) i diferencialing Gauss’o désnio formg (11) gauname:
V2®(r) = 4xGp(r). (13)

Atidziau jsiziaréjus matyti, jog tai yra Poisson’o lygties (angl. Poisson’s equation) iSraiska. Ka-
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dangi ®(r) priklauso tik nuo vieno kintamojo, tai lygtj (13) perrasome taip:

1 d d d? 2d
B <r25®(r)> =4rxGp(r) = ECD(I’) + ;E(D(F) =4rGp(r). (14)

Surandame Plummer’io potencialo (9) pirmaja ir antrajg iSvestines:

Loy =M—F

dr V(2 +a?)3
2 52,2

d_q)(,.) _ oM 2 ta

dr? Ve + a2y

Istatome apskaiCiuotas iSvestines j (14) ir iSvedame masés tankio formule:

M 3d
pr) = =2

AT \J(2 + 2y

Radialiné masés pasiskirstymo funkcija (angl. radial mass distribution function) sferos

(15)

taryje bendruoju atveju yra tokia [18,19]:

m(r) = /r47rr2p(r)a’r. (16)
0

Integruojamas reiskinys yra labai panas$us j deSiniaja Poisson’o lygties puse. Padalijus (14) i$

gravitacijos konstantos G ir jstate j (16) gauname:

1 [Td (,d )_1d(2d >r_
m(r) = G/O dr <r ") = Gar "), =
3 2\ "3
Ll oy m— M (1+%) (17)
G dr V2 + a2 r?
I$ (17) iSreiskiame atstuma r iki klasterio branduolio centro:

3 -1

2\ 73 2 2
m(r)=M<1+a—> = r(m)=a [<M>3—1] . (18)

r? m

Taikant Plummer’io modelj eksperimento pradiniy salygy generavimui, funkcija (18) yra
naudojama kany atstumy iki branduolio centro nustatymui. Pavyzdziui, skai¢iuojant i-ojo kino
atstuma, pagal tolyguyji skirstinj yra generuojamas atsitiktinis dydis m; € [0, M) (tariama ktno
maseé). Kuo m; yra ar¢iau M, tuo atstumas r tarp kino ir branduolio centro yra didesnis. Jeigu
generuojant atsitiktinius dydzius nebuty tenkinama salyga m; < M, tuomet egzistuoty labai ne-
didelé tikimybé, jog kunui bus priskirtas atstumas lygus begalybei. Tikrosios masés Plummer’io

modelyje visiems kinams yra priskiriamos vienodos:
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Pabandéme sugeneruoti radialinius atstumus r su $iais parametrais: N = 10000, M =
1.0, a = 10.0. Is gauty rezultaty matyti, kad didzioji dalis kiiny yra branduolio dalis, arba

susitelke apie branduolj ir tik pavieniai kiinai yra nutole didesniu atstumu (11 pav.).

Atstumas

200 400 600
|

0
l

I I I I I I
0 2000 4000 6000 8000 10000

Indeksas

11 pav. Kany radialiniai atstumai

Apskaiciavus radialinj atstuma, toliau atsitiktinai generuojamos kitos sferinés koordina-
tés: azimutinis ir poliarinis kampai. Azimutinis kampas yra priskiriamas intervale ¢ € [0, 2x],
tuo tarpu poliarinis kampas — 6 € [0, z]. Sferinés koordinatés nesunkiai gali bati transformuo-

jamos j Descartes’o koordinaciy sistema naudojant Sias formules:

x = r - sin(0) cos(¢p),
y = r - sin(0) sin(¢h),
z =r-cos(f). (19)

Generuojant sistemos kiiny greicius atsizvelgiama j minimaly pabégimo greitj (10). Ka-
no greitis v negali buti lygus arba didesnis, nei pabégimo greitis, t. y. turi galioti salyga v < v, .
Todél pagal tolyguyji skirstinj generuojamas atsitiktinis dydis y € [0, 1), i$ kurio padauginus v,,,

gaunamas pradinis kiino greitis:
V=Y U,(r) =7 - \/=20().

Toliau generuojami azimutinis, bei poliarinis kampai ir pagal (19) sferinés vektoriaus komponen-

tés transformuojamos j Descartes’o koordinates.
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5. Sprendimo algoritmai

Kiek daugiau, nei pries 300 mety Newton’as sudaré formules taikomas kany dinami-
kos skaic¢iavimuose (Zr. (1), (2) formules). Tuo laikotarpiu suformuluota ir N kiany problema.
Be skaitmeniniy kompiuteriy eksperimentai su didelémis N kiny sistemomis buvo nejmanomi,
taCiau pirmieji eksperimentai naudojant kompiuterius (XX a. septintasis deSimtmetis) taip pat
nebuvo didelés apimties. Tik tobuléjant technologijoms atsirado galimybé tyrinéti vis didesnes
sistemas, kuriose kiiny skai¢ius per penkiasdesimtmetj isaugo nuo N = 16 iki N = 10°. Moks-
liniy tyrimy atzvilgiu, tai dramatiskas postumis, suteikiantis galimybes modeliuoti molekuliy
sistemas, skysciy dinamika, zvaigzdziy spieciy ir galaktiky evoliucija. Taciau netgi dabar tyréjai
siekia didesnio skaiciavimy spartumo — galimybés simuliuoti dar sudétingesnius reiskinius. Tai
ypac aktualu kvantinéje chemijoje, kur modeliuojant atomy tarpusavio saveika atsizvelgiama ir
i aplink atoma orbitoje skriejanciy elektrony konfiguracija. Taip pat ir kosmologijoje, kur vie-
nas didziausiy eksperimenty buvo atliktas 2005 m. bandant atkurti Visatos evoliucija. Todél yra
kuriami ir tobulinami algoritmai, kurie leisty sumazinti baziniy operacijy skaiciy, bei pagreitinty
skai¢iavimus. Siame skyriuje aptarsime du N kiiny problemos sprendimo metodus: tiesioginj ir

Barnes’o-Hut’o algoritmus.

5.1. Tiesioginis algoritmas

Taikomojoje programoje paprasciausia realizuoti tiesioginj N kany problemos spren-
dimo algoritma (angl. brute-force method). Kita vertus, $is algoritmas yra pats sudétingiausias
baziniy veiksmy skaiciaus atzvilgiu. Asimptotinis tiesioginio algoritmo sudétingumo jvertini-
mas yra O(N?), kur baziniu veiksmu yra laikomas vienos gravitacinés jégos, kylancios i§ dviejy
kiiny saveikos, skai¢iavimas. Cia antrosios eilés sudétingumas gaunamas todél, kad norint nu-
statyti vieno kuno astojamaja jéga, reikia apskaiciuoti gravitacines jégas, kuriomis jj veikia visi
likusieji sistemos kunai. Tokiy jégy skaicius yra lygus N — 1. Kadangi sistemoje yra N kuny,
tai i§ viso reikia apskai¢iuoti N(N — 1) = N2 — N jégas. Atmetus antrajj narj, kuris san-
tykyje su visy baziniy veiksmy skai¢iumi yra mazas dydis, kai N yra labai didelis, gaunamas
algoritmo sudétingumo jvertinimas. Netgi atsizvelgus j trecigjj Newton’o désnj, kuris teigia, kad
du kanai veikia vienas kitg vienodo didumo taciau priesingy kryp¢iy jégomis, gaunamas toks pat

jvertinimas. Nors baziniy veiksmy skaicius ir sumazéja du kartus:

%N(N -1 = %(N2 — N)=06(N?).
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Tarkime, kad problemos sprendinys yra ieskomas laiko intervale 0 < t < T. Tuo-
met jvedamas diskretusis tinklas pagal laikg 7, kuriame tiesioginiu algoritmu sprendziamas (7)
uzdavinys:

w = {tk . tk = kT, k:O, 1,...,K, tK :T}, (20)

¢ia 7 - zingsnis tarp dviejy laiko momenty, #, — diskreciojo tinklo mazgas (laiko momentas),
K - simuliacijos iteracijy skai¢ius. Puikiai zinoma, kad klasikinéje mechanikoje bazine jégos
skai¢iavimo formule apraso antrasis Newton’o désnis (1). Pagreitis yra greicio pokytj nusakantis
dydis ir gali bati nustatomas apskaiciuojant greicio isvestine v’ = a. N kany simuliacijose

greiCio iSvestiné aproksimuojama baigtiniy skirtumy schema:

o= , (21)

¢ia o, a* - kino greitis ir pagreitis laiko momentu 7, . Istate (21) j (1) iSvedame greicio skaicia-

vimo formule:

K+l k
F=m<u> = Uk+1=vk+£1'. (22)
T m

Analogiskai pritaike baigtiniy skirtumy schema gauname kino padéties erdvéje skai¢iavimo for-
mule:

L A SN (23)

¢ia x¥ - kino koordinaté laiko momentu ¢, .

Uzrasykime tokig lygybe vf*! := u(t, + 7), tuomet isskleide funkcija v**! Taylor'o
eilute galime nustatyti baigtiniy skirtumy formulés paklaida [20]:
” SRk .

2
T T
Uk+1=vk+rv’k+—21) = —=u”‘+§u” :
T

Matome, kad baigtiniy skirtumy formulé aproksimuoja isvestine v'* tikslumu O(z). Alternaty-
va siekiant mazesniy paklaidy yra centriniy skirtumy formulé. Jos tikslumas jvertinamas O(z?).
Naudodamiesi (2), (22) ir (23) formulémis, bei taikydami iteracine procedirg galime ap-

skai¢iuoti kany padétis diskreciojo tinklo (20) mazguose:

x%, v - pradiniai duomenys;
FO
x1 =x0+uor, Ul = UO+—T,
m
Fl
x2 =x1 +Ulr, 02 = Ul +—,
m
k
M= Xk ook, oM =k — 1
m
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Pateikiame tiesioginio N kany problemos sprendimo algoritmo struktarine schema (12

pav.).

Nuskaitomi pradiniai
duomenys

Y

Skaiciuojamos kiiny

Y

[ atstojamosios jégos
Padidinamas
iteracijy
skaitiklis -

Skaiciuojami pagreiciai,
t | greitiai ir naujos kiiny
koordinatés

Y

ISvedami rezultatai

12 pav. Tiesioginis N kuny problemos sprendimo algoritmas

5.2. Barnes’o-Hut’o algoritmas

Siekiant sumazinti baziniy operacijy skai¢iy Barnes’o-Hut’o algoritme jvedama aproksi-
macija, kurios pagrindiné idéja yra grupuoti vienas nuo kito nedideliu atstumu nutolusius kanus.
Tokia aproksimacija, taikoma vietoje tiesioginio visy jégy skaiciavimo, leidzia uzdavinio sudétin-
guma sumazinti nuo O(N?) iki O(N log N). Sj algoritma 1986 m. savo straipsnyje publikavo J.
Barnes’as ir P. Hut’as.

Skaiciavimuose kiiny grupé laikoma vienu objektu jeigu jos maseés centras yra pakanka-
mai nutoles nuo stebéjimo tasko. Grupés masé yra lygi visy ja sudaranc¢iy kiiny masiy sumai:

M = Z m; .
ieC

Masés centru erdvéje laikomas visy grupés kiny koordinaciy svertinis vidurkis:

x*=$2ximi,

¢ia C - grupés kiuny indeksy aibé, m; — i-ojo kiino masé.
Barnes’o-Hut’o algoritmo realizacijai naudojamas duomeny medis, kurio vidiniy virsa-
niy vaiky skaicius priklauso nuo simuliuojamos kiny sistemos erdvés dimensijy skaiciaus. Jeigu

simuliacija vykdoma dvimatéje erdvéje, tuomet medzio vidinés vir§unés turi keturis vaikus (angl.
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quad-tree), o trimatés erdvés atveju — astuonis vaikus (angl. octree). Toks vaiky skaicius pasi-
rinktas neatsitiktinai, kiekviena medzio vidiné vir§ané reprezentuoja dvimatés (trimatés) erdves
regiona.

Tarkime, kad simuliacija yra vykdoma dvimatéje erdvéje, tuomet duomeny medzio sak-
nis reprezentuoja visa sistemos erdve, o jos keturi vaikai - tos erdvés kvadrantus. Duomeny
medzio konstravimas vykdomas rekursyviai dalijant regionus j kvadrantus tol, kol kiekviename
regione lieka tik po vieng kiing. Tokius regionus reprezentuoja iSorinés medzio virsanés. Reikéty
pabrézti, kad kai kurios iSorinés virsunés gali ir neturéti joms priskirto kano, t. y. regionai gali

likti tusti (13 pav.).

13 pav. Medzio duomeny struktara [21]

Atstojamoji jéga veikianti sistemos kiing yra skai¢iuojama iteruojant per medzio vir-
Stnes, pradedant Saknimi. Jeigu vidinés vir§inés masés centras yra pakankamai toli nuo kano,
tuomet taikoma aproksimacija. Visi kiinai patenkantys j tos virsunés regiong laikomi vienu ob-
jektu, kurio pozicija yra grupés masés centras, o masé — lygi grupés kiiny masiy sumai. Jeigu
atstumas tarp kano ir medzio vir§unés masés centro yra nepakankamai didelis, toliau rekursy-
viai iteruojama per tos virsinés vaikus. Tokia aproksimacija veiksminga todél, kad gravitacijos
jéga yra atvirksciai proporcinga atstumo tarp kuny kvadratui, t. y. kuo kanai toliau vienas nuo
kito, tuo tarpusavio traukos jéga yra mazesné. Taigi esant didesniam atstumui, aproksimacijos
paklaida taip pat yra mazesné.

Kad skaiciuojant Barnes’o-Hut o algoritmu buty galima patikrinti, ar atstumas r tarp vi-
dinés vir§tinés masés centro ir kiino yra pankamai didelis, jvedama ribiné verté . Sis parametras

yra lyginimas su regiono plocio s ir atstumo r santykiu:

<9, (24)
r
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Jeigu (24) salyga tenkinama, tuomet jéga skai¢iuojama tarp kano ir kiiny grupés, priesingu atveju
iteruojama per subregionus (vir§tnés vaikus). Reguliuojant parametra 6 kinta skai¢iavimy tiks-
lumas ir apimtis (tuo paciu ir bendras simuliacijai atlikti reikalingas laikas). Parinkus 8 = 0 jokia
vidiné virsuné negali buti laikoma vienu kanu ir algoritmas degeneruoja j tiesioginj algoritma.
Placiau apzvelkime du pagrindinius Barnes’o-Hut’o algoritmo etapus.

Medzio duomeny struktiiros konstravimas. Kaip jau minéjome anksciau, konstruojant
duomeny medj kanai jterpiami rekursyviai. Norint jterpti kiing i j medzio vir$ine w, vykdoma

tokia rekursyvi procedara [21]:

1. Jeigu virSiné w yra vidiné, perskaiciuoti jos mase, bei masés centra ir subregione kuris

riboja kiing i pradéti rekursyvia procediirg nuo 1-ojo zingsnio.
2. Jeigu vir§iné w yra iSoriné ir neturi kano, joje iSsaugoti king i.

3. Jeigu virsuné w yra iSoriné, taciau jau turi joje iSsaugota kiuna, padalinti regiong j ketu-
ris kvadrantus (j astuonis oktantus, jeigu sistemos erdvé trimaté) ir patalpinti abu kinus

atitinkamose erdvés srityse taikant ta pacig rekursyvig procedura.

Kiekviena iSoriné virsiné gali turéti viena, arba né vieno kiino. Si salyga yra biitina konstruojant
medzio duomeny struktirag.

O Pateikiame medzio duomeny struktiros konstravimo pavyzdj, kai dvimatéje sistemo-
je yra penki kinai (12 pav. pazyméti raidémis A, B, C, D, E). Pavyzdys placiau iSanalizuotas
internetiniame puslapyje patalpintame straipsnyje [22]. Norime atkreipti démesj, kad straipsnio
autorius vidiniy vir§tniy vaiky reprezentuojamus subregionus pazyméjo atitinkamai: NW -

Siaurés vakary; N E - Siaurés ryty; SW - pietvakariy; S E - pietryciy.

1.) Duomenuy struktaros konstravimo etapo pra-
dzioje nustatomos erdvés ribos j kurias patenka
visi sistemos kanai. Tuomet sukuriama medzio
Saknis atstovaujanti visg sritj ir keturi jos vaikai

(kiekvienam i§ keturiy regiony).
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2.) Pradedamas sistemos kany jterpimas j duo-
meny struktirg. Kano A koordinates riboja
Siaurés vakary NW regionas. Todél kunas is-
saugomas ta regiong atstovaujancioje iSoriné-
je virsiinéje. Siame pavyzdyje visy kiiny masés

yra lygios vienetui.

3.) Kinas B patenka j regiong N E, todél yra
iSsaugomas §j regiong reprezentuojancioje me-
dzio virsunéje. ISsaugojus king perskaiciuoja-
ma tévinés medzio vir§inés masé ir masés cent-

ras.

4.) Kinas C taip pat priklauso N E regionui,
taciau jame jau yra iSsaugotas kinas. Todél N E
dalijamas j keturis kvadrantus ir tuomet kanai
B bei C patalpinami j atitinkamus subregio-

nus.

5.) Kanas D patenka j regiong, kuriame i$sau-
goti du kunai. Iteruojama per virsinés vaikus,
kol surandamas neuzimtas subregionas, kuris

riboja kino koordinates.

6.) Paskutinis kiinas i§saugomas pietrytiniame
regione SE. Atkreipkite démesj j vidiniy vir-
$tniy mases. Medzio $aknis reprezentuoja visg
sritj, todél jos masé yra lygi visy sistemos kiny

masei.
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Kiny atstojamyjy jégy skaic¢iavimas. Atstojamosios jégos taip pat skai¢iuojamos tai-
kant rekursyvig procedirg. Norint apskaiciuoti kiino A atstojamaja jéga vykdomas toks algorit-

mas (pradedant duomeny medzio $aknimi) [21]:

1. Jeigu vir§iné w yra iSoriné ir turi joje issaugota king (jeigu neturi — pereinama prie 2-
ojo punkto), be to Sis kiinas néra pats A, tai apskaicuojama tarp jy veikianti gravitaciné
jéga. Pastaroji pridedama prie atstojamosios jégos. PrieSingu atveju (jeigu vir§siné w yra

vidiné) pereinama prie 3-iojo punkto.

2. Parenkama sekanti tame pac¢iame medzio gylyje esanti virsiné ir algoritmas vykdomas nuo

1-ojo punkto.

3. Jeigu vidinés vir§inés reprezentuojamo regiono plocio s ir atstumo r santykis yra ma-
. . v e . K . o . .. . . v e . _
zesnis uz ribine verte - <0, tai skaic¢iuojama jéga veikianti tarp virsanés w ir kino A.

Priesingu atveju rekursyviai iteruojama per virsinés w vaikus (pradedant 1-uoju punktu).

O Panagrinékime internetiniame puslapyje [22] pateiktg kino atstojamosios jégos skai-
¢iavimo pavyzdj, kai sistema sudaro 6 kinai, o ribiné salyga — 6 = 0.5. Esant tokiai parametro 6
reikSmei, atstumas r tarp kano ir vir§inés masés centro turi buti daugiau, nei dvigubai didesnis
r > 2s, kad buty galima aproksimuoti jégos skaic¢iavimg. Regiono talpinancio visus sistemos

kanus plotis pavyzdyje yra lygus simtui ilgio vienety (s = 100).

1.) Rekursyvi procedira pradedama medzio Sak- A - O

De

o o

A ir vir§unés masés centro r = 43.1. Tikri- e

nama ribiné sglyga: % = 232 > 0 = 0.5. 6

nimi (pastaroji yra vidiné). Atstumas tarp kino

Kadangi nelygybé (24) negalioja, tai atliekama Fe 00 0o

iteracija per vir§tnés vaikus. r 431

2.) Siaurés vakary regionas yra saugomas isori-

néje medzio vir§anéje, kurioje patalpintas pats ./
® 0 o

kinas A. Todél pereinama prie kitos, tame pa- -

¢iame medzio gylyje esancios virsunés. o
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3.) Siaurés ryty sritj reprezentuoja vidiné vir-

$uné. Atstumas tarp kiino A ir srities centro

yra r = 62.7. Tikrinama aproksimacijos saly-
50

ga: o= = 0.797 > 0.5. Salyga (24) néra tenki-

nama — toliau iteruojama per vir§tnés vaikus.

4.) Pirmoji vir§ané yra iSoriné, taciau neturi jo-
je i8saugoto kano. Tuo tarpu antroji virsané yra
vidiné ir vizualiai galima matyti, kad atstumas
r yra daugiau, nei dvigubai didesnis uz regiono
plotj s. Tuo jsitikinama apskai¢iuojant santy-
kj: % = 0.374 < 0.5. Ribiné salyga (24) yra
tenkinama, todél visus kainus patenkancius i §j
regiong galima laikyti vienu objektu. Skai¢iuo-

jama jéga tarp kiino A ir virSuneés.

5.) Apskaiciuota jéga pridedama prie atstoja-
mosios jégos ir pereinama prie sekancios virsi-
nés. Patikrinus nustatoma, jog trecioji virsaneé
tuscia, o ketvirtoji yra iSoriné ir riboja kiino E
koordinates. Tuomet skaic¢iuojama jéga tarp A
ir E, o rezultatas pridedamas prie atstojamo-

Si0S.

6.) Kadangi virsuniy tame paciame lygyje dau-
giau nera, tai griztama j tévine virSine ir ite-
ruojama toliau. Nustatoma, kad sekanti virsa-
né tuscia, o paskutiniojoje saugomas kunas F.
Tuomet skaic¢iuojama jéga tarp A ir F, bei su-
muojamas rezultatas. Tuo uzbaigiama kiino A

atstojamosios jégos skai¢iavimo procediira.
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6. N kiiny sistemos modeliavimo jrankis Butterfly

Sio darbo autoriaus sukurtas N kiny sistemos modeliavimo jrankis ,,Butterfly“ yra pri-
taikytas eksperimentams su sistemomis, kurios yra studijuojamos astrofizikoje. Tokiose siste-
mose kiinai sgveikauja gravitacinémis jégomis, todél su jomis atliekami virtualas eksperimentai
yra vadinami gravitacinémis N kany simuliacijomis (angl. gravitational N-body simulations).
Gravitacinés simuliacijos metu saveikos tarp sistemg sudaranciy daleliy yra tarpusavyje nepri-
klausomos. Pavyzdziui, treciasis kiinas nejtakoja antrojo kino sgveikos jégos, kuria pastarasis
veikia pirmajj kiing. Dél Sios priezasties, N kiuny sistemoms galioja superpozicijos principas ir
bet kurio kiino atstojamoji jéga, bei naujos koordinatés, gali buti apskaic¢iuotos nepriklausomai
nuo kity daleliy. Cia turima omenyje, kad skai¢iavimus bet kuriame laiko zingsnyje galima atlikti
lygiagreciai.

Lygiagreciyjy skaiciavimy praktikoje sprendziamos resursy panaudojimo problemos,
siekiant kuo efektyviau iSnaudoti kompiuteriy klasterio skai¢iuojamuosius pajégumus. N kiany
problemos uzdavinio dydis priklauso nuo kany sudaran¢iy modeliuojamaja sistema skaiciaus.
Kadangi kiekvieno kiino atstojamaja jéga imanoma nustatyti nepriklausomai nuo kity kanuy, tai
skaic¢iavimus galima atlikti skirtinguose jrengiuose. Padalinus sistemos kiinus p skai¢iui proce-
soriy, skaic¢iavimy apimtis atitinkamai sumazéja p karty. Todél baziniy operacijy laiko sgnaudos

sprendziant tiesioginiu algoritmu yra jvertinamos taip:

N2
1 =y—. (25)
p

Toks sudétingumas gaunamas naudojant bendrosios atminties (angl. shared memory) lygiagre-
tyji kompiuterj. Tuo tarpu skai¢iuojant su paskirstytosios atminties (angl. distributed memory)
lygiagreciaisiais kompiuteriais reikia atsizvelgti i duomeny perdavimo sanaudas t,. Pastarosios

bendruoju atveju jvertinamos taip [23]:

ty=(a+[N)f(p),

¢ia a — pranes$imo i$siuntimo starto laikas (angl. start time); f — vieno elemento siuntimo lai-
kas (angl. bandwith); p - skai¢iavimams naudojamy procesoriy skaicius; f(p) — funkcija, kuri
priklauso nuo lygiagreciojo kompiuterio tinklo topologijos ir persiuntimo mechanizmo. Jeigu
yra naudojamas all-to-all persiuntimas ir kompiuteriy tinklas yra zvaigzdinis, tai gaunamos itin
didelés persiuntimo sanaudos:

ty = (@ + BN)p°. (26)
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Taikomojoje programoje ,,Butterfly“jdiegti du N kiany problemos sprendimo algoritmai:
tiesioginis ir Barnes’o-Hut’o (algoritmai placiau aprasyti penktajame darbo skyriuje). Ju funkcio-
nalumas realizuotas BruteForce ir BarnesHut klasése. Algoritmy lygiagreciyju versijy realizacijai

panauduota duomeny perdavimo sgsaja MPI (angl. message passing interface) [30].

Planavimas

y
Reikalavimy analize,
specifikavimas

~

r

+ Projektavimas

y
Realizavimas ir
testavimas

¥y

Palaikymas

14 pav. Agile metodologijos etapy schema

Programinés jrangos ,,Butterfly“ karimui buvo taikoma Agile metodologija (14 pav.), kuri
sitlo svarbiausius sistemos kirimo etapus vykdyti iteraciniu budu. Pateikiame Agile metodolo-
gijos etapy aprasymus [25]:

 Pirmajame etape generuojama projekto idéja, numatomas terminas iki kada turi bati pa-

siektas norimas rezultatas, planuojami resursai.

« Antrojo etapo metu analizuojama kokias funkcijas turi atlikti sistema, bei kokie apribojimai

jai taikomi. Analizé apibendrinama parasant reikalavimy specifikacijos dokuments.

« Trec¢iajame etape sistema projektuojama: sudaromas jos objektinis modelis, braizomos kla-

siy diagramos ir kt.

« Ketvirtasis etapas yra skirtas suprojektuotos sistemos programavimui ir testavimui. Tikri-

nama, ar sukurti komponentai ir bendrai visa sistema, atitinka reikalavimus.

« Penktasis etapas prasideda, kai sistema yra viesai pristatoma jos vartotojams. Pastarieji
naudodamiesi produktu aptinka karimo metu neistaisytas klaidas, taip pat sitlo patobuli-
nimus, kelia naujus reikalavimus sistemai.

Iteratyvus etapy vykdymas yra naudojamas ne tik kuriant programine jranga. Siuolai-
kiné matematinio modeliavimo metodologija taip pat sitlo tyrimo metu grjzti j praeitus etapus.
Kiekvienoje iteracijoje tobulinamos ir modifikuojamos sudarytos schemos, modeliai ir taikomi
algoritmai, kad buty panaudotos naujausios greitai besivystancios kompiuterinés technologijos,
bei moksliniai metodai ir i§vengta galimy klaidy ar netikslumy. Taip siekiama geresnio rezulta-
to — virtualaus objekto, kuris naudojamas modeliuojamo realiojo objekto pazinimui, prognozei,

projektavimui ir valdymui.
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6.1. Programos nustatymai

Didziojoje dalyje taikomyjy programy su kuriomis susiduriama kasdienéje veikloje, var-
totojui yra leistina pasirinkti nustatymus, pagal kuriuos yra vykdomos programoje jdiegtos pro-
cedaros. ,Butterfly” nustatymai realizuoti pasitelkus XML (angl. Extensible Markup Language).
Si duomeny struktiiry bei jy turinio aprosomoji kalba yra rekomenduojama W3C konsorciumo
(angl. World Wide Web Consortium), kuris kuria standartus taikomus Ziniatinklyje [26].

XML dokumentg sudaro blokai, kurie hierarchiskai saugomi medzio duomeny struk-
taroje. Blokai yra sudaryti i§ aprasy (angl. markup) ir programoje naudojamos informacijos.

Pateikiame ,,Butterfly“ nustatymy failo ,Settings.xml“ struktira:

<?xml version="1.0"?>

<Settings>
<SystemDimensions>3</SystemDimensions>
<BodiesCount>100</BodiesCount>
<IterationsCount>1</IterationsCount>
<StepSize>0.1</StepSize>
<RegularizationParameter>0.0001</RegularizationParameter>
<GravitationalConstant>1.0</GravitationalConstant>
<Algorithm>
<Name>BarnesHut</Name>
<Parameters>0.5</Parameters>
</Algorithm>
<InitialData random="true”>
<InputFile>InitialData.dat</InputFile>
<RandomDataGenerator save="true’>
<OutputFile>InitialData.dat</OutputFile>
<PlummerModel>
<TotalMass>1.0</TotalMass>
<CoreRadius>1.0</CoreRadius>
</PlummerModel>
</RandomDataGenerator>
</InitialData>
<Results>
<Coordinates save="true”>
<OutputFile>Coordinates.dat</OutputFile>
</Coordinates>
<Energy save="true”>
<OutputFile>Energy.dat</OutputFile>
</Energy>
<ElapsedTime save="true” />
</Results>
</Settings>
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Programy moduliai naudojami perskaityti XML dokumentus ir suteikti prieiga prie juose
saugomos informacijos, vadinami XML procesoriais (angl. XML processor). Moduliuose aprasy-
tos klasés suteikia galimybe programuotojui iSnagrinéti (angl. parse) XML dokumentus ir jkelti
informacija j programa taikant kelis pagrindinius metodus. XML procesoriy metoduose realizuoti
sudétingi mechanizmai, kurie iSnagrinéja faile jrasytus simbolius pagal XML sintakse.

,Butterfly“ yra naudojamas A. Kapoulkine’o sukurtas procesorius ,,pugixml 1.8“ [27]. Sis
modulis yra platinamas pagal MIT licensija - tai atvirojo kodo programiné jranga, kuri be jokiy
apribojimy gali buti integruojama j kitus projektus. Pateikiame dviejy pagrindiniy ,,pugixml 1.8”
klasiy xml_document ir xml_node, bei keliy dokumento ,,Settings.xml“ nagrinéjimui panaudoty
metody, pavyzdzius.

Klasé xml_document reprezentuoja visa XML dokumenta ir yra medzio duomeny struk-

taros Saknis. Norint j programg jkrauti faila, sukuriamas XML dokumento objektas ir iskviecia-

mas metodas load_file():

xml_document® cDocument = new xml_document;

cDocument->load_file("Settings.xml”);

Toliau nuskaitomas pagrindinis dokumento blokas, $iuo atveju tai yra <Settings>. Atskirus do-
kumento blokus reprezentuoja xml_node klasé. <Settings> yra medzio Saknies vaikas, kuriam

nuskaityti i§ duomeny struktaros taikomas metodas child():
xml_node cSettings = cDocument->child("Settings”);

Tarkime, kad programa nori suzinoti kokj algoritma vartotojas pasirinko N kiny prob-
lemos sprendimui ir kokie yra to algoritmo parametrai. <Algorithm> yrabloko <Settings> vaikas,

todél jo nuskaitymui taip pat naudojamas metodas child() su atitinkama parametro reiksme:
xml_node cAlgorithm = cSettings->child(’Algorithm”);

Programa dominanti informacija (algoritmo pavadinimas, bei parametrai) saugoma atskiruose
blokuose, kurie hierarchinéje struktiroje yra priskirti <Algorithm>. Cia metodais text(), bei get()

i§ <Name> ir <Parameters> grazinamos simboliy eilutés su blokuose saugomais duomenimis:

const char” strAlgorithmName = cAlgorithm.child(”"Name”).text().get();

const char” strParameters = cAlgorithm.child("Parameters”).text().get();

Programos koda, kuris iSnagrinéja visa Settings.xml dokumentg ir paruosia nustatymus
naudojimui programoje, galite rasti Settings.cpp, bei Settings.h projekto failuose. Daugiau infor-

macijos apie ,,pugixml 1.8“ naudojimga pateikta tinklalapyje [27].
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7. Skaifiuojamieji eksperimentai

7.1. Empiriniai sudétingumo jverciai

Atlikome keleta eksperimenty, kuriy metu matavome simuliacijy vykdymo laika. Tiks-
las — i§ empiriniy duomeny nustatyti nuosekliyjy tiesioginio ir Barnes’o-Hut’o algoritmy sudeé-
tingumo jvercius. Pradiniai duomenys eksperimentams sugeneruoti atsitiktinai, pagal tolyguji

skirstinj X ~ U(a, b), kuriame tikimybé apskaic¢iuojama sia tankio funkcija:

0, x<a
p(x) = 1 , a<x<bh

—-a

0, x>b

Kuny masés parinktos intervale m; € (0.0,1.0], koordinatés — x;, € [-0.5,0.5], greiciai -
v;, € [-0.01,0.01], ¢ia i=1,.... N, k=1,2, gravitacijos konstanta - G = 1.0.

Pirmiausiai pateikiame nuosekliojo tiesioginio algoritmo skaic¢iavimy laiko matavimus.
Primename, kad 3io algoritmo asimptotinis sudétingumas yra O(N?). Eksperimentai atlikti su
skirtingy dydziy uzdaviniais, pradedant N; = 500 ir kiekvienoje iteracijoje didinant jj du kar-

N; = 2N,_;. Atlikome po penkias simuliacijas su kiekvienu N, ir apskai¢iavome laiko

tus 1V;

vidurkius, kad gautuméme geresne statistika. Rezultatus pateikéme 1 lenteléje ir 16 pav.

1 lentelé Tiesioginio nuosekliojo algoritmo vykdymo laiko sanaudos

i| N, T 1, T3 1y T (T); | T);I{T);_,
1 500 7.84356 | 7.86384 | 7.8645 | 7.89084 | 7.86210 | 7.864968 -

2| 1000 | 31.5271 | 35.4121 | 35.3752 | 35.3717 | 35.3983 | 34.61688 4.40140

3| 2000 | 139.183 | 142.567 | 141.855 | 141.721 | 136.989 140.463 4.04956

4 | 4000 | 566.435 | 566.387 | 567.143 | 522.590 | 522.877 | 549.0864 3.909118
51 8000 | 2263.65 | 2268.33 | 2267.70 | 2264.94 | 2279.11 | 2268.746 4.131856
6 | 16000 | 9077.48 | 9084.51 | 9077.18 | 9078.58 | 9095.06 | 9082.562 4.00334

7 | 32000 | 36718.2 | 36704.1 | 36503.7 | 33069.8 | 32750.3 | 35149.22 3.86997

Kaip matome i$ paskutiniojo duomeny lentelés stulpelio, padidinus uzdavinio dydj du
kartus skai¢iavimy laikas padidéja apytiksliai keturis kartus. Taigi, gavome rezultata panasy j
tokj, kokio ir buvo galima tikétis remiantis tiesioginio algoritmo asimptotiniu sudétingumo jver-
Ciu.

Barnes’o-Hut o nuosekliuoju algoritmu eksperimentai atlikti naudojant tuos pacius pra-

diniy duomeny failus, kaip ir skai¢iuojant tiesioginiu algoritmu. Parametras, nuo kurio priklauso
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kokiu atstumu nuo stebéjimo tasko turi buti kiiny grupé, kad ja baty galima laikyti vienu objektu,
parinktas pastovus — 6 = 0.5. Matavimai su tuo paciu uzdavinio dydziu atlikti po penkis kar-
tus, bei apskaiciuotas laiko vidurkis. Taip pat atliktas palyginimas siekiant nustatyti kiek kartu

padidéjo simuliacijos trukmé padvigubinus uzdavinio dydj. Rezultatus pateikiame 2 lenteléje.

2 lentelé Barnes’o-Hut’o nuosekliojo algoritmo vykdymo laiko sanaudos

N; T, 1, T3 1 T (T); | T);I{T);_,
500 3.61019 | 3.60899 | 3.61541 | 3.6098 | 3.62446 | 3.61377 —

1000 | 9.57608 | 9.59992 | 9.58437 | 9.57202 | 9.59059 | 9.584596 2.652243
2000 | 24.0672 | 24.0332 | 24.1066 | 24.0848 | 24.0885 | 24.07606 2.511954
4000 | 56.2463 | 56.1006 | 50.4590 | 50.5725 | 58.0876 | 54.2932 2.25507
8000 123.674 | 124.913 | 124.890 | 124.677 | 124.518 | 124.5344 2.293738

16000 | 261.146 | 262.615 | 262.404 | 263.260 | 262.419 | 262.3688 2.106798

32000 | 580.852 | 588.125 | 588.400 | 588.219 | 588.916 | 586.9024 2.236937

N NGk W =]~

Skaic¢iuojant su algoritmais, kuriy asimptotinis sudétingumas yra O(N log N), padvigu-
binus uzdavinio dydj N, vykdymo laiko sanaudos taip pat turéty padvigubéti. Taip yra todél,
kad

N -log N log N log N
Ny =B g BT g 2T
?-logg log N —log?2 logN — 1
log N
kai N - oo, tai f(N) — 2, nes L%l.
log N -1

Is duomeny lentelés matyti, jog konvergavimas sulétéjo ketvirtajame eksperimente, kadangi san-
tykis svyruoja apie (T');/(T);_; =~ 2.2, kaii = 4, ...,7. Taciau tikétina, jog atlikus eksperimentus
su didesniais uzdaviniais, bty fiksuojamas artéjimas prie teorinio jvercio, nes funkcijos f(N)

konvergavimas yra létas (15 pav.). Pavyzdziui, kai N = 10'9, tai f(N) = 2.06208.

2.065 2.075 2.085
|

I I I I I I
0e+00 2e+09 4e+09 6e+09 8e+09 1e+10

N

15 pav. Funkcijos f(N) konvergavimas
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7.2. Lygiagretieji skaic¢iavimai

Eksperimentai atlikti su lygiagreciosiomis tiesioginio ir Barnes’o-Hut’o algoritmy ver-
sijomis, naudojant skirtingg procesoriy skai¢iy: p = 2,4, 8,16. Skaic¢iavimo laiko matavimams
pasirinkome tokius pacius uzdavinio dydzius, kaip ir skai¢iuojant su nuosekliosiomis versijomis,
kad galétuméme nustatyti algoritmy spartinimo, bei efektyvumo koeficientus. Spartinimo koefi-
cientas parodo pagreitéjima, kuris yra pasiekiamas uzdavinj sprendziant lygiagreciuoju algoritmu
ir yra skai¢iuojamas pagal $ig formule:

T,
S, = =
T,

¢ia p - procesoriy skai¢ius; T,_; — nuosekliojo algoritmo vykdymo laikas. Efektyvumo koefi-
cientas parodo, kokia dalis skai¢iavimo jrenginiy galios naudojama uzdavinio sprendimui lygia-

gre¢iuoju algoritmu. Sis koeficientas skai¢iuojamas taip:

S
p
E,= -2
P

Lygiagreciyjy algoritmy efektyvumas mazéja, kai tokiam paciam uzdavinio dydziui, nau-
dojamas didesnis procesoriy skaicius. To priezastis yra augancios duomeny persiuntimo tarp
procesoriy sagnaudos. Pasiekus tam tikrg p riba, duomeny persiuntimo laiko prieaugis virsija ba-
zinéms algoritmo operacijoms naudojamo laiko sumazéjima, todél bendras vykdymo laikas pra-
deda augti. Eksperimenty metu tokio reiskinio uzfiksuoti nepavyko. Pateikiame laiko matavimus

atliktus su tiesioginiu algoritmu.

3 lentelé Tiesioginio lygiagreciojo algoritmo vykdymo laiko sanaudos

N, i Tp=2 Tp=4 Tp=8 Tp=16
500 | 5.96904 | 2.94138 | 1.58965 | 0.904286
1000 | 23.2311 | 11.6466 | 5.92759 | 3.30446
2000 | 96.5909 | 46.7074 | 24.7328 | 12.4136
4000 | 425.472 | 190.018 | 95.2884 | 49.7935
8000 | 1498.26 | 769.264 | 385.145 | 198.014

16000 | 6019.06 | 3084.47 | 1541.48 | 797.987

32000 | 26399.8 | 12494.9 | 6682.82 | 3136.76

Idealiu atveju, kai néra duomeny persiuntimo sanaudy, lygiagretusis algoritmas vykdy-
mo laika turéty paspartinti apytiksliai tiek kartu, kiek skai¢iavimams yra naudojama procesoriy,
2
t. y. NT' Taciau tokio rezultato buty galima tikétis nebent skaic¢iuojant bendrosios atminties

lygiagreciuoju kompiuteriu, kuriame perdavimo sanaudos lyginant su paskirstytosios atminties
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16 pav. Tiesioginio lygiagreciojo algoritmo vykdymo laikas

kompiuteriu yra mazos. Kita vertus, esant pastoviam procesoriy skaiciui ir didéjant uzdavinio
dydziui, vis daugiau laiko yra sunaudojama bazinéms operacijoms. Taip yra todél, kad pranesi-
mo i$siuntimo starto laikas (Zr. 26 formule), kurj sunaudoja procesorius, yra gerokai didesnis uz
vieno elemento persiuntimo laikg. Amdahl’o désnis teigia, kad spartinimo koeficiento riba yra

lygi procesoriy skaiciui, kai uzdavinio dydis artéja i begalybe:
lim S, =
Ngrlm b p

Sio désningumo i eksperimentiniy duomeny nustatyti nepavyko. To prieZastis grei¢iausiai yra
labai neefektyvus duomeny perdavimo mechanizmas, kai visi procesoriai siunc¢ia duomenis vi-

siems kitiems procesoriams (angl. all-to-all) (17 pav.).
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N

17 pav. Tiesioginio lygiagreciojo algoritmo spartinimo koeficientas

Lygiagreciojo algoritmo bendrajj vykdymo laika sudaro bazinéms operacijoms ¢, ir duo-

meny persiuntimui 7, sunaudojamo laiko suma:

T =t +t,.
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4 lentelé Tiesioginio lygiagreciojo algoritmo spartinimo ir efektyvumo koeficientai

Ni Sp=2 Ep=2 Sp=4 Ep=4 Sp=8 Ep=8 Sp=16 Ep=16
500 1.31763 | 0.658815 | 2.67390 | 0.668475 | 4.94761 | 0.618451 | 8.69742 | 0.543589
1000 | 1.49011 | 0.745055 | 2.97227 | 0.743068 | 5.83995 | 0.729994 | 10.4758 | 0.654738
2000 | 1.51703 | 0.758515 | 3.00730 | 0.751825 | 5.99429 | 0.749286 | 11.3153 | 0.707206
4000 | 1.57570 | 0.783265 | 3.13731 | 0.784328 | 6.08147 | 0.760184 | 11.7343 | 0.733394
8000 | 1.56653 | 0.783265 | 3.15426 | 0.788565 | 6.57331 | 0.821664 | 12.7448 | 0.796550
16000 | 1.64567 | 0.822835 | 3.38337 | 0.845843 | 6.30086 | 0.787608 | 12.3072 | 0.769200

32000 | 1.74008 | 0.870040 | 3.70191 | 0.925478 | 6.91530 | 0.864413 | 13.3305 | 0.8331563

Tp}
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18 pav. Tiesioginio lygiagreciojo algoritmo efektyvumo koeficientas

Tiesioginio algoritmo baziniy operacijy (25), bei duomeny perdavimo (26) laiko sanaudy formu-
les uzraséme ankstesniame skyriuje. Pasinaudodami Siomis formulémis, galime sudaryti laiko
sanaudy modelj, kurio paskirtis yra prognozuoti simuliacijos laika.:

T,= yNTZ +(a + pN) p°.
Modelio koeficientus nustatéme i§ empiriniy duomeny (3 lentelé):

y=221-107, a=10"", g=2.15-10"*

Modelio ir eksperimentiniy duomeny grafikus galite palyginti 19 pav.

— M 6modelis

— T 6duomenys

T, s
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0 5000 10000 15000 20000 25000 30000

N

19 pav. Tiesioginio lygiagreciojo algoritmo laiko sagnaudy modelis
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Skaiciuojant su Barnes’o-Hut’o algoritmu pavyko pasiekti pagreitéjima, taciau ne tokij,

kokio norétysi i$ lygiagretaus algoritmo. Barnes’o-Hut o algoritmo spartinimo ir efektyvumo ko-

5 lentelé Barnes’o-Hut’o lygiagreciojo algoritmo vykdymo laiko sagnaudos

N; T, T, T, g T,_i6
500 2.60077 | 1.44470 | 0.937235 | 0.69560
1000 | 6.56239 | 3.55961 | 2.11017 | 1.38355
2000 | 16.2399 | 8.77376 | 4.95593 | 3.06686
4000 | 38.4395 | 19.8339 | 11.2315 | 6.79023
8000 | 84.4479 | 45.1071 | 25.1323 | 15.0893

16000 | 191.768 | 94.0029 | 52.8706 | 32.5964

32000 | 487.045 | 221.293 | 129.536 | 90.8562

eficienty rezultatai gauti blogesni, nei skai¢iuojant su tiesioginiu algoritmu. Pavyzdziui, eksperi-
mentuojant su $esiolika procesoriy, skai¢iavimo laika pavyko paspartinti tik 8 kartus (lyginant su
nuosekliuoju Barnes’o-Hut’o algoritmu). Efektyvumas buvo ypac¢ mazas skai¢iuojant su dviem
procesoriais, 23 pav., bei 6 lenteléje galima matyti, jog jis svyruoja tik 20-40% réziuose. Tokie re-
zultatai, tik dar karta parodo, koks neefektyvus yra all-to-all duomeny perdavimo mechanizmas.

Siuose literatiiros $altiniuose [28,29] yra sitllomi efektyvesni metodai.

8 ] — T8modelis
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o ]
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0 5000 10000 15000 20000 25000 30000
N

20 pav. Barnes’o-Hut’o lygiagreciojo algoritmo laiko sgnaudy modelis

Laiko sanaudy modelyje antrasis narys t, yra toks pat, kaip ir tiesioginiame algoritme.
Cia skiriasi tik baziniy operacijy vykdymo laikas #;, kadangi algoritmo asimptotinis sudétingu-
mas yra O(N log N):

Nlog N ’
T =yT+(a+ﬁN)p.

p
Modelio koeficientus nustatéme i§ empiriniy duomeny (5 lentelé):

y=980-10"% a=10"" p=1.35-10".
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21 pav. Barnes’o-Hut’o lygiagreciojo algoritmo vykdymo laiko sanaudos

22 pav.

23 pav. Barnes’o-Hut’o lygiagreciojo algoritmo efektyvumo koeficientas
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6 lentelé Barnes’o-Hut’o lygiagreciojo algoritmo spartinimo ir efektyvumo koeficientai

Ni Sp=2 Ep=2 Sp=4 Ep=4 Sp=8 Ep=8 Sp=16 Ep=16
500 1.38950 | 0.694750 | 2.50140 | 0.625350 | 3.85578 | 0.481972 | 5.19518 | 0.324699
1000 | 1.46053 | 0.730267 | 2.69258 | 0.673149 | 4.54210 | 0.567762 | 6.92754 | 0.432971
2000 | 1.48252 | 0.741263 | 2.74410 | 0.686025 | 4.85803 | 0.607254 | 7.85039 | 0.490650
4000 | 1.41243 | 0.706216 | 2.73739 | 0.684349 | 4.83401 | 0.604251 | 7.99578 | 0.499736
8000 | 1.47469 | 0.737345 | 2.76086 | 0.690215 | 4.95515 | 0.619394 | 8.25316 | 0.515823
16000 | 1.36816 | 0.684079 | 2.79107 | 0.697768 | 4.96247 | 0.620309 | 8.04901 | 0.503063
32000 | 1.20503 | 0.602514 | 2.65215 | 0.663038 | 4.53081 | 0.566351 | 6.45969 | 0.403730
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7.3. Uzdavinio stabilumas

Fizikoje gerai zinoma, kad uzdarose sistemose, kuriy neveikia jokios iSorinés jégos, pil-
nutiné mechaniné energija E yra pastovus dydis. Kitais zodziais tariant, energija i$ niekur ne-
atsiranda ir niekur neisnyksta. Ta¢iau vienos rasies energija gali virsti kitos rii§ies energija. Sig
uzdaros sistemos savybe apibrézia Energijos tvermés désnis: E = T + V, ¢ia T - sistemos
kinetiné energija, V' - sistemos potenciné energija. Energijos tvermés désnis galioja ir N kany
sistemoms, kuriose jégos kyla tik dél gravitacinés kiany tarpusavio sgveikos. Sig savybe puikiai
galima pritaikyti tikrinant N kany uzdavinio stabiluma.

Eksperimentui sugeneravome N = 2000 kuny sistema dvimatéje erdvéje. Integravimo
zingsnj parinkome At = 0.1, o gravitacijos konstantg prilyginome vienetui G = 1.0. Pradiniy
salygy generavimui taikéme Plummer’io modelj (Zr. 4.2 poskyrj). Visos sistemos mase ir klaste-
rio branduolio spindulj nustatéme atitinkamai M = 1.0 ir a = 1.0. Kiekvienos iteracijos metu

apskaiCiavome sistemos pilnutine energija E ir nubraizéme grafikg (24 pav.). I$ grafiko mato-

0
N — eps=0.0
S o | — eps =0.0001
2 eps = 0.0008
2 —— eps =0.0015
o 0 eps = 0.002
U) ~
g
“a-,) O. —
@
I e
©
I I I I I I
0 20 40 60 80 100
Iteracija

24 pav. Pilnutiné sistemos energija

me, kad gautasis sprendinys neatitinka realiame pasaulyje veikiancio désningumo, nes pilnutiné
sistemos energija iSaugo net keleta karty.

Sistemos energijos kiekis tam tikrose iteracijose jgijo didelius Suolius, nes kiinams pri-
artéjus vienas prie kito mazu atstumu, stipriai iSauga jégos, kylancios dél tarpusavio gravitacinés
saveikos. Sj reiskinj galima susvelninti jégos skai¢iavimo formuléje jvedant papildomg paramet-
ra. Prie atstumo r; ; pridéjus maza dydj e apribojama galimybe kiinams jgyti be galo didelius
greicius:

i
F;=G5—.
rl.’j+€

Dydis e reguliarizuoja uzdavinj padidindamas sistemos stabilumg ir yra vadinamas reguliariza-

cijos parametru. Nustatéme ¢ = 0.0001 ir su tomis paciomis pradinémis salygomis pakartojome
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eksperimenta. I$ gautyjy rezultaty jsitikinta, jog nezymiai padidinus atstumg tarp kany, galima
stabilizuoti sistema. Pakartojome simuliacijg dar keletg karty su skirtingais e, rezultatus patei-

kéme 24 pav.

7.4. Barnes’o-Hut’o ribiné salyga

Eksperimentui su Barneso-Huto ribine salyga 6 pasirinkome 7.3 skyrelyje naudotas pra-
dines salygas su reguliarizacijos parametru e = 0.0015. Taciau atlike skaic¢iavimus nustatéme,
jog sprendziant su Barnes’o-Hut’o algoritmu, tokia reguliarizacijos parametro reiksmé yra per
maza, kad uzdavinys buty stabilus. Todél atlikome keleta iteracijy su skirtingomis reik§mémis
ir nustatéme optimalesnj variantg € = 0.01. PrieSingu atveju, dél daleliy, kurios jgauna didelius
greiCius ir gerokai nukrypsta nuo tikryjy savo skriejimo trajektorijy, nebatuméme galéje jvertinti

algoritmo paklaidos.

7 — eps =0.0015
S N — eps =0.002
2 = 7 eps = 0.004
e —— eps =0.008
o 7 eps = 0.01
2]
o «© _|
€ o
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2 ] /_\
n —_—
< |
o
| T T T T T
0 20 40 60 80 100

Iteracija

25 pav. Pilnutiné sistemos energija.

Tiesioginis algoritmas yra tiksliausias zinomas budas spresti N kiuny problema, todél jo
sprendinj galima naudoti kity algoritmy tikslumui jvertinti. ISmatavome tiesioginio algoritmo
skaic¢iavimy laika, kai N = 2000 ir simuliacijos nustatymuose nurodyta atlikti 100 iteracijy.
Gautasis laikas yra T = 12.3175 s. Eksperimentams parinkome tokj patj integravimo zZingsnj
At = 0.1, kaip ir ankstesniy saiciavimy metu. Atlikome 11 bandymy su skirtingomis ribinés
salygos parametro reiksmémis. Bandymy metu matavome Barnes’o-Hut’o algoritmo vykdymo
laika ir tiksluma, lyginant su tiesioginiu algoritmu.

Is 7 lentelés, bei 27 pav. matyti, jog paklaida nezymiai didéja parametrui artéjant j vieneta

6 — 1. Cia paklaida skai¢iavome, kaip didZiausig atstumga tarp daleliy visos simuliacijos metu:
max ||X; — fiBHH, i=1,..,2000,

v - . . . . v . cve . . . o . . - BH . .
¢ia x; - i-osios dalelés koordinaciy vektorius, skai¢iuojant tiesioginiu algoritmu; x;,”" - i-osios

dalelés koordinaciy vektorius, skaic¢iuojant Barnes’o-Hut’o algoritmu.
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26 pav. Paklaidos priklausomybé nuo parametro 6

7 lentelé Barnes’o-Hut’o algoritmo paklaidos ir vykdymo laiko priklausomybé nuo 8

0 5, T, | T/T,
1.0 | 1.035745 | 1.70219 | 7.23627
0.9 | 1.011798 | 1.97241 | 6.24490
0.8 | 1.002593 | 2.12186 | 5.80505
0.7 | 0.997548 | 2.37272 | 5.19130
0.6 | 0.994318 | 2.80004 | 4.39904
0.5 | 0.993742 | 3.13384 | 3.93048
0.4 | 0.996499 | 3.76622 | 3.27052
0.3 | 0.995767 | 5.08990 | 2.41999
0.2 | 0.995414 | 7.19511 | 1.71193
0.1 | 0.995090 | 11.0537 | 1.11433
0.0 | 0.995163 | 18.0299 | 0.68317

Laiko atzvilgiu, Barnes’o-Hut’o algoritmo pranasumas mazéja, ribinés sglygos paramet-
rui artéjant { nulj & — 0. Kai parametras yra lygus nuliui § = 0, Barnes’o-Hut'o algoritmas

tampa létesnis uz tiesioginj, nes medzio duomeny struktiros konstravimas uzima nemazai papil-

domo laiko.
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0 _| —— Tiesioginis
(2]
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27 pav. Skaic¢iavimy laiko priklausomybé nuo parametro 6
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8. Isvados

N kuny problemos taikymai fiziniy reiskiniy tyrinéjimams molekuliniame lygmenyje
padeda vystytis tokioms mokslo sakoms kaip nanotechnologijos, reologija, ar biochemija. Nau-
dojant molekulinés dinamikos simuliacijas tyrinéjamos skysciy, dujy, ar kietyjy medziagy savy-
bés. Kaip tiriamoji priemoné, ji padeda patikrinti teorines hipotezes naudojant kompiuterio skai-
Ciuojamaja galig. Simuliacijos rezultatai patvirtinami atliekant laboratorinj eksperimenta, kuris
atskirais atvejais gali buti labai brangus. Taigi ekonomiskiau pirma eksperimentuoti virtualiai ir
tik véliau persikelti j realig laboratorija.

Kadangi N kiny problemos neina iSspresti analitiskai, tai jos sprendimui naudojamas
kompiuteris. Tiksliau, dazniausiai naudojamas daugiau, nei vienas kompiuteris, nes kiny skai-
¢ius praktiniuose uzdaviniuose yra didelis. Molekulinés dinamikos simuliacijose jis gali buti ir
Sestos, ar septintos eilés, o gravitacinése simuliacijose, net ir devintos eilés dydis. Todél studi-
juojami greitesni N kany problemos sprendimo algoritmai, bei galimybés juos islygiagretinti.
Siekiant spartumo ir efektyvumo, naudojant lygiagreciojo kompiuterio skai¢iuojamaja galia.

Tiesioginio N kiny problemos sprendimo algoritmo asimptotinis sudétingumo jvertis
yra O(N?). Tai patvirtina ir atliktas eksperimentas, kuris platiau aprasytas septintajame darbo
skyriuje. Nustatyta, kad padvigubinus uzdavinio dydj skai¢iavimy laikas padidéja keturis kartus.
Barnes’o-Hut’o algoritmo empirinis sudétingumo jvertinimas taip pat atitinka teorines isvadas.
Lyginant su tiesioginiu algoritmu, Barnes’o-Hut’o parodé pranasuma skaiciavimy laiko atzvilgiu.
Taciau egzistuoja algoritmai, su kuriais uzdavinio sudétinguma galima sumazinti iki pirmosios
eilés, t. y. O(N). Tokie algoritmai yra vadinami greitaisiais daugiapoliais algoritmais (angl. fast
multipole methods) ir yra placiai studijuojami $iy dieny mokslininky. Kaip trakuma baty galima
isskirti sudétingg juy realizacijg taikomojoje programoje. Teoriné greityjy daugiapoliy algoritmy
apzvalga, bei su jais atlikti skaiciuojamieji eksperimentai aprasyti Siame darbe [24].

Skaiciuojant lygiagreciaisiais algoritmais labai neefektyvu naudoti all-to-all duomeny
perdavimo mechanizma. Tai patvirtina ir 7-gjame darbo skyriuje aprasyti eksperimentai. Ypac
neefektyvus resursy panaudojimas gautas skai¢iuojant su dviem procesoriais, Barnes’o-Hut’o al-
goritmu. Cia efektyvumo koeficientas esant skirtingiems uzdavinio dydZiams svyravo nuo 20%
iki 40% (23 pav.). Taciau tokio mazo efektyvumo priezastimi gali bati ir netinkamas darby pa-
skirstymas procesoriams, kai vienas procesorius iteracijoje uzbaigia skaiciavimus anksciau uz

kita ir tam tikrg laiko tarpg neatlieka jokio naudingo darbo.
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Priedai

Pridedame N kany sistemos modeliavimo jrankio ,Butterfly“ koda. Visas kodas yra pa-
rasytas C++ kalba, laikantis objektinio programavimo principy. Atskiry programos daliy apra-
Symai angly kalba pateikti kode, prie klasiy, metody ar kintamyjy deklaracijy. Baigiamojo darbo
failuose galite rasti programos dokumentacija HTML formatu. Dokumentacijos generavimui pa-

naudotas automatinis programinés jrangos dokumentacijos generavimo jrankis ,,Doxygen

Algorithm

BruteForce

I

File
Settings.xmi
&
ouT
IN l
1
Results o Settings
A A
Uée Uée
Solver
1
N
———————— Use-----3> System >
BarnesHut L---- Use--2> TreeNode

Programoje yra naudojamas $io darbo autoriaus sukurtas ,,CppApi” paketas, kuriame
realizuotos klasés, skirtos: duomeny issaugojimui ir jkélimui i$ faily (FileStream); sistemos laik-
rodzio ir kalendoriaus informacijos nuskaitymui (Clock); programos operacijy vykdymo laiko

matavimams (Stopwatch); patogesniam darbui su MPI sgsaja (MpiWrapper). Paketo ,,CppApi” ko-

28 pav. Programos ,,Butterfly“ objektinis modelis

Body

Body2D

Body3D

das néra pateiktas darbo prieduose, taciau jj galima rasti , Butterfly” projekto failuose.

1

Butterfly

29 pav. Programos ,Butterfly” pakety diagrama
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