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EDITORIAL

iesmal zeigen wir auf dieser Seite wie-

der junge Mitarbeiter von Professor
Schulten — und ihn selbst. Wir meinen, dafl
sie hier den Vortritt haben sollten, weil sie
in diesem Heft wirklich eine Sensation pra-
sentieren. Es geht um die Konstruktion ei-
nes preiswerten Supercomputers. Er ist auf

Liebe Leser!

der Basis von Transputern konstruiert. Pro-
fessor Schulten schreibt uns dazu:

en in unserem Artikel beschriebenen
”»” Parallelrechner haben meine beiden
Mitautoren, Helmut Grubmiiller (Miinchen)
und Helmut Heller (Altétting), im Rahmen
ihrer Diplomarbeiten in nur neun Monaten
entworfen, gebaut, programmiert und zum
Einsatz in der biophysikalischen Forschung
gebracht: eine geistige und physische Mei-
sterleistung. Angefangen hat alles damit,
daB ich die beiden Helmuts ,entdeckte’,
Helmut Grubmiiller, er war im dritten Se-
mester, kam eines Tages nach der Vorle-
sung zu mir und zeigte mir einen aus MC-
68000-Prozessoren selbstgebauten Parallel-
rechner, den er auch selbst programmiert
hatte und zum Erstellen von wunderbaren
,Ray-Tracing‘-Graphiken eingesetzt hatte.
Helmut Heller hielt einen Vortrag iiber
Fraktale (die beriihmten Apfelmédnnchen!)
in meinem Projektseminar,Rechnergestiitz-
te Physik‘— einen Vortrag, den ich nicht
vergessen werde: Er hatte auf einem selbst-
gebauten Graphikrechner, Grundgeriist war
ein alter Commodore, einen Computerfilm
zum Thema hergestellt, den man nicht bes-
ser auf einer Hochleistungsgraphikstation
hdtte herstellen konnen. Seinen Rechner
hatte er mitgebracht und iiber den langen
Tisch des Vorlesungsraumes waren Plati-
nen, Chips, Drihte und offene Tischrech-
ner verteilt und, nachdem er an einigen
Dréahten gefummelt hatte, funktionierte al-
les. Was sollte ich nur mit diesen aufieror-
dentlichen Begabungen anfangen? Mit dem
Transputerrechner kam mir eine offensicht-
liche Idee. Was die beiden Helmuts dann
mit geringsten Mitteln auf einem 2 m x 3 m
kleinen Arbeitsplatz, zum Teil mit selbstge-
basteltem Werkzeug und mit einem Mac Il
als CAD-Station gemacht haben, schildert
unser Artikel. *

November 1988

Von links: Schulten, Grubmiiiler, Heller.

s oweit Professor Schulten. Hier sei noch
verraten, dal8 der Computer in ein 19-
Zoll-Rack paBt, duBBerst kompakt aufgebaut
ist und als Tischgerdt durchgehen kénnte.
In der Leistung steht er einer Cray nicht
nach, wenn er voll ausgebaut ist. Und das
zu einem hundertstel der Kosten.

N atiirlich gibt es in dieser Ausgabe auch
ganz normale Beitrdge. Zum Beispiel
wird ein universelles Interface geschildert,
tiber das man PC-Karten an den Atari ST
anschliefen kann. Damit steht dem Atari-
Fan eine weite Welt preiswerter Karten fiir
den weiteren Ausbau zur Verfiigung. Im
Beitrag selbst wird konkret geschildert, wie
man eine preiswerte 20-MByte-Festplatte
anschliefit.

D er Beitrag tiber die dynamische Analyse
von AD-Wandlern soll dem Praktiker in
der Industrie oder im Labor Kriterien und
konkrete Mefhilfen in die Hand geben, um
das Verhalten der Wandler besser in den
Griff zu bekommen.

Ein Test einer hochwertigen Workstation
auf 80386-Basis soll allen PC-orientier-
ten Lesern aufzeigen, was Spitzenmodelle
heutzutage bringen miissen. Solche Tests
sind Orientierungshilfen hoffentlich auch
fiir den, der schon ein Gerit besitzt und
eine Weile damit gliicklich sein méchte.
Wir glauben nicht, dals man immer den
grofiten und schnellsten und schénsten
Computer haben muBS. Der richtige sollte es
aber sein.

| brigens, Sie finden uns auf der Elektro-

nika in Miinchen (vom 8. 11. 1988 bis
12. 11.) in Halle 18, Stand 18EQ06. Besu-
chen Sie uns?

W
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B XT/AT-KOMPATIBLE ®
COMPUTER IN
INDUSTRIELLEM DESIGN

Die starke Verbreitung von I[BM-
kompatiblen Rechnersystemen hat es
mit sich gebracht, daB ecine sehr groBe
Anzahl von entsprechenden Betriebssy-
stemen, Programmiersprachen, Utilities
und Programmgeneratoren rasch und
preisgiinstig erhiltlich ist. Die Verwen-
dung dieser Programme fiir den indu-
striellen Einsatz (Maschinensteuerung,
Betriebsdatenerfassung) scheiterte

meist daran, daB normale Rechnersy-
steme flr rauhe Umgebungsbedingun-
gen nicht ausgelegt waren (erschiitte-
rungsempfindlich, Probleme mit Staub,
Temperatur und Feuchtigkeit).

 VORTEILEDER ®
UNIC-1CB-RECHNER

100 % softwarekompatibel zu IBM
XT/AT-Rechnern. Vollstindiger Auf-
bau auf Doppel- und Einfach-Europa-
karten - genormte Gehiuse, beliebige
Schutzarten. Erweiterter Temperatur-
bereich durch entsprechende Steckver-
bindungen und Bauteileauswahl. Er-
schiitterungsunempfindlich durch Ein-
satz nichtrotierender Massenspeicher
(RAM/EPROM-Floppy).

Vollstindig modular aufgebautes Sy-
stem, dessen Komponenten fiir Softwa-
reentwicklung und eventuell Debugging
auch am Personalcomputer angeschlos-
sen werden konnen. Original IBM-
Erweiterungskarten (Netzwerkkarten,
verschiedene Schnittstellenkarten usw.)
sind iiber eine Adapterkarte direkt auf
ICB-Systemen einsetzbar.

Durch die Verwendungsméglichkeit ei-
nes Personalcomputers zur Programm-
entwicklung fur eine industrielle Appli-
kation entfillt die ansonsten notwendige
Anschaffung eines eigenen Entwick-
lungssystems (VME, ECB usw.).
Durch konsequente 19"-Technik (zum
Einsatz kommen Platinen im Einfach-
und/oder Doppel-Euro-Format) sind
ohne groBen Aufwand beliebige Schutz-
arten nach DIN 40 050 realisierbar.

indutroNiIC

Dipl.-Ing. Kreiger GmbH & Co. KG
D-8011 Poing/Miinchen
Gruberstrafic 46
Telefon (0 81 21) 7 01-0
Telefax (0 81 21) 7 13 64
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Helmut Grubmiiller, Helmut Heller, Klaus Schulten

Eine Cray fiir ,,jedermann*

Supercomputer aus Miinchen: Eine Cray fiir 100 000 DM

s driickt die Autoren ein ge-  Die Entwicklung und der Einsatz des Computers
wisses Unbehagen, wenn wordon jn Vehemenz und Breitenwirkung wohl nur

sie in diesem Artikel eine neue * 22
Revolution des Computers an- YOM wenigen Erfindungen des Menschen iibertrof-

kiindigen, aber genau das ist die  fen. Die Geschwindigkeit der Erneuerung der Rech-
Botschaft: der von Neumann- nertechnologie iiberrascht immer wieder. Eine

Computer wird auf breiter Basis - Computerrevolution scheint die andere zu jagen.
durch den Parallelrechner abge-

Iost. Sofort wird jeder Experte
einwerfen, dal hier ein alter
Hut angekiindigt wird. Das En-
de des von Neumann-Compu-
ters, d. h. des sequentiell arbei-
tenden Rechners mit einem
oder wenigen Rechenwerken,
ist allzuoft gesungen worden.
Auch gibt es ldngst viele Bei-
spiele von Parallelrechnern,
nur merkt man davon im Rech-
neralltag in Biiro oder Labor
nicht viel. Was wir bisher mit
Parallelrechnern erlebt haben,
so meinen aber die Autoren,
war nur das Rumoren vor dem
groBen Beben. Was zum jetzi-
gen Zeitpunkt den revolutioni-
ren Umschlag bewirkt, ist der
Okonomische Faktor: Parallel-
rechner werden endlich billig,
unser hier vorgestellter Eigen-
bau-Rechner ist ein gutes Bei-
spiel.

Wir wissen seit Marx von der
Bedeutung ©konomischer Fak-
toren fiir Revolutionen. Wie das
Marx’sche Manifest kommt die
Botschaft der angekiindigten
Computerrevolution ebenfalls
aus Grofbritannien, wird ver-
kiindet bzw. verkauft von der
Firma Inmos und heiBt Trans-
puter: leicht wie Lego-Steine
soll man diese Rechnerelemen-
te zusammensetzen Kkénnen,
und kinderleicht soll auch die
Programmierung der entstehen-
den Parallelrechner sein. Die
Botschaft von Inmos ist schon
einige Jahre alt, die verbreitete
Anfangseuphorie hatte aber zu-
ndchst das Gegenteil einer Re-
volution bewirkt. Die Program-

Bild 1. Das ist die Transputerplatine aus der TU Miinchen: beidseitig
bestiickt und drei Lagen. Der Speicher befindet sich auf der Riick-
miersprache (Occam), bzw. der  seite. Darunter das Reaktionszentrum der Photosynthese, fiir deren
gelieferte Compiler, hatte viele  Simulation die Platine arbeiten soll

Fx+1 o g gy

Tiicken, die Transputer-Rechen-
elemente hatten Defizite, z. B.
konnten sie keine FlieRkomma-
Arithmetik. Viele haben sich
deshalb friih abgewandt, einige
haben den Transputer totge-
sagt. Aber das européische Kind
lebt und hat sich trefflich ent-
wickelt: der jlingste Transputer
ist ein Schmuckstiick von VLSI-
Design, vereinigt er auf einem
Chip doch neben einem 32-Bit-
RISC-Computer eine 64-Bit-
FlieBkomma-Einheit, aus denen
eine Dauerleistung von 1,5
MFlops resultiert, 4 KBytes on
chip RAM (50 ns) sowie vier
sog. Links, iiber die der Chip
mit anderen Transputern mit
einer Bandbreite von etwa 2
MByte/s (full duplex) kommu-
nizieren kann. Auch der neue
(Occam II) Compiler kombi-
niert mit einem sogenannten
Folding-Editor (s. u.) ist zufrie-
denstellend und lebt in idealer
Ehe mit der Hardware.

Die Programmiersprache Oc-
cam beruht auf einem von
C.A.R. Hoare vorgeschlagenen
Modell der Parallelverarbei-
tung, den sogenannten kommu-
nizierenden sequentiellen Pro-
zessen, und gehorcht dabei den
folgenden Axiomen:

(i} Kein ProzeB kann Daten
mit einem parallelen Pro-
zel teilen.

(i) Alle Daten werden zwi-
schen Prozessen iiber Kom-
munikationsprimitive aus-
getauscht.

(iii) Die = Kommunikationspri-
mitive arbeiten synchron,
d. h. solange, bis sowohl
der sendende als auch der
empfangende Prozel die
Kommunikation fiir been-
det halten.

Die Grundelemente von Occam
sind dabei Prozesse und Kanile,
iiber letztere kommunizieren



Bild 2. 60 Transputer pas-
sen in diesen Superrech-
ner, der die Mafie eines
19”-Einschubes besitzt. Da-
von eine von 10 Einschub-
karten mit 6 Transputern
und je 6 MByte Speicher-
ausbau (1 MByte pro Trans-
puter)
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GRUNDLAGEN

die Prozesse. Ideal ist, dal Prozesse und
Kanéle auf einem einzigen Transputer vir-
tuell parallel arbeiten kénnen, d. h. sie wer-
den vom Benutzer parallel programmiert,
vom Transputer aber sequentiell abgearbei-
tet, daB aber andererseits auch eine Abbil-
dung von Prozessen auf mehrere Transpu-
ter und von Kandlen auf deren Links mdog-
lich ist und dabei echte Parallelitdt erreicht
wird. Je nach Geldbeutel und Problemstel-
lung kann ein unterschiedlicher Grad von
echter Parallelitdt ohne wesentliche Neu-
programmierung gewahlit werden: der Stu-
dent mit einem einzigen Transputer in sei-
nem Atari rechnet formal genauso wie der
Professor auf seiner Transputerfarm.

Doch auch die Revolution der billigen Paral-
lelrechner hat ihre Kosten, sogar enorme,
die sich aber auf der Software-Seite nieder-
schlagen. Der Gewinn an Rechenleistung
durch Parallelitdit kann ndmlich nur einge-
strichen werden, wenn der Programmierer
eine Strategie findet, die Leistung eines
Programmes auf viele gleichzeitig ablaufen-
de Prozesse ohne groBe Kommunikations-
kosten zu verteilen. Sein Ziel sollte dabei
sein, die Geschwindigkeit seines Program-
mes im selben MalBe wie die Zahl der ihm
zur Verfiigung stehenden Transputer an-
steigen zu lassen. Dieses Ziel ist nicht leicht
zu erreichen. Von den Problemen, die in
dem Ausspruch eines der Autoren bei der
Entwicklung unseres Programmes ,Das
Programm rechnet zwar falsch, aber paral-
lel!* deutlich werden, einmal abgesehen,
ist es gar nicht klar, da Verdopplung der
Zahl der Prozessoren auch eine Verdopp-
lung der Rechengeschwindigkeit bringt; es
halten sich im Gegenteil Geriichte, daB bei
manchen Programmierern zusdtzliche Pro-
zessoren wegen des Koordinierungsauf-
wandes (Wer hat nicht schon einmal ausge-
rufen: ,Das mache ich lieber alleine, dann
geht es schneller!“) die Rechengeschwin-
digkeit verlangsamen. Wir sind auf jeden
Fall sehr stolz, da bei unserer Programm-
strategie 3, 4, 5, ... Prozessoren etwa 2, 3,
4, ... mal so schnell rechnen wie ein einzel-
ner Transputer. Auf jeden Fall bietet die
Revolution der billigen Parallelrechner
enorme Chancen fiir intelligente Program-
mierer. Man stelle sich vor: Kluge Kdpfe
kénnen Firmen die Rechenleistung, die
heute nur auf teuren Supercomputern er-
zielt werden kann, zu einem hundertmal
billigeren Preis verkaufen; die Software-
Branche, kaum aus den Kinderschuhen,
strebt ihrem zweiten Friihling zu, indem
sie alles, was bisher produziert wurde, pa-
rallelisiert. Da es dabei Chancen, aber
auch groBe Hindernisse gibt, hat die Infor-
matikforschung der letzten Jahre gezeigt.

50

Parallelisierung —
ein Wunschtraum

Welche Problemstellungen fiihren zum
GroRverbrauch an Supercomputerzeit und
sind deshalb ein Target fiir die Programmie-
rung billiger Parallelrechner? Aus ihrem ei-
genen Erfahrungsbereich fiihren die Auto-
ren hier eine Reihe von Antworten an,
ohne aber, das sei betont, auch bereits gute
Strategien zur Parallelisierung zu kennen.
In der Welt, in der wir leben, der physikali-
schen, biologischen bzw. sozialen Umwelt,
laufen Prozesse parallel in Raum und Zeit
ab. Das ist so trivial, daB man selten ein
Wort dariiber verliert, legt aber nahe, dai
Computersimulationen dieser Welt, etwa
Simulationen 6konomischer Szenarien oder
im Flugsimulator, auch parallel gerechnet
werden kdnnen. Fiir Simulationsrechnun-
gen werden grofie Summen ausgegeben.
Die jiingste Diskussion um die Ersetzung
von Tieffligen der Bundeswehr durch
Ubungen am Flugsimulator veranschaulicht
den Wert von aufwendigen Computersimu-
lationen. Unseres Erachtens liegt hier eine
groRe Chance fiir Einsparungen durch Pa-
rallelisierung, es ldRt sich aber auch die
Schwierigkeit veranschaulichen: Grund fiir
das Studium der erwihnten Systeme ist die
vielfiltige, nicht leicht iiberschaubare Ab-
hingigkeit der beteiligten Prozesse. Fiir
den Parallelprogrammierer bedeutet nun
aber diese Abhdngigkeit von Prozessen ge-
rade Kommunikationsaufwand, der ungiin-
stig zu Buche schlagen kann. Eine gute
Losung wird der Programmierer nur errei-
chen, wenn er die logische Anordnung der
Kommunikationskandle zwischen den si-
mulierten Prozessen durchschaut und seine
Transputer entsprechend verschalten kann.
Dabei hat er die Schwierigkeit zu meistern,
daB der Transputer nur wenige (zur Zeit
vier) permanente Verbindungen (Links)} zur
Verfligung hat, eine Zahl, die oft die simu-
lierte Wirklichkeit nur schlecht widerspie-
gelt. Der Programmierer mufl versuchen,
durch intelligente indirekte Verbindungen
dieses Defizit zu umgehen. Hier liegt meist
seine eigentliche Denkaufgabe. In dieser
Hinsicht ist es erfreulich, daB der Hersteller
der Transputer einen Chip auf den Markt
gebracht hat, der es gestattet, software-
mafRig wihrend des Programmablaufes die
Verkniipfungen zwischen Transputern zu
andern.

Bei einer technisch bedeutende Klasse von
Algorithmen, den Rechnungen mit soge-
nannten finiten Elementen, liegt die kom-
munikative Kopplung durch die zwei-di-
mensionale oder drei-dimensionale Aus-
dehnung der dabei beschriebenen mecha-
nischen Werkstiicke von vornherein fest.

YW

Die genannten Rechnungen beschreiben
zum Beispiel Festigkeitseigenschaften von
flachen Werkstiicken und teilen das Werk-
stiick dazu in Zellen ein. Sind die Zellen
viereckig, so besitzt jede Zelle vier Nach-
barn, mit denen Information, die lokalen
mechanischen Eigenschaften betreffend,
ausgetauscht werden. Man konnte also ei-
nen Transputer fiir jede Zelle einsetzen und
entsprechend den Nachbarschaftsverhdlt-
nissen durch Links verkniipfen. Da techni-
sche Simulationen aber zigtausende von
Zellen erfordern, wire dies keine wirt-
schaftliche Losung und der Programmierer
wird eine grébere Einteilung verwenden.
Verwandte numerische Problemstellungen
ergeben sich bei hydrodynamischen Be-
rechnungen, etwa im Zusammenhang mit
der Entwicklung moderner Flugzeugtypen.
So wurde z. B. der Airbus 320 weitgehend
am Reifbrett mit Hilfe des Computers und
nicht nur im Windkanal optimiert. Hydro-
dynamische Rechenprogramme bauen auch
auf einer riaumlichen Zellenstruktur auf,
miissen aber komplexere physikalische In-
formation als herkdmmliche mechanische
Rechnungen mit finiten Elementen verwal-
ten. Auch hier liegt eine Parallelisierung
nahe und in der Tat werden entsprechende
Anstrengungen von vielen Arbeitsgruppen
unternommen, unter anderem von der Ge-
sellschaft fiir Mathematik und Datenverar-
beitung in Zusammenhang mit dem Supren-
um-Projekt, das einen grofen Parallelrech-
ner zum Ziel hat.

Ein weiteres natiirliches Target fiir Paralle-
lisierung ist die Computergrafik. Diesen
Weg hat die Technik bereits lange durch
die Bereitstellung entsprechender Hardwa-
re beschritten. Die Chance liegt jetzt darin,
durch parallele Software komplexere grafi-
sche Information in 4D, d. h. in Raum und
Zeit, variabel zu verarbeiten, etwa reali-
stisch aussehende bewegte Szenen mit Hil-
fe von sog. Ray-Tracing-Algorithmen zu pro-
duzieren, etwa fiir Film und Fernsehen
bzw. fiir die Werbebranche.

Biomolekiile im Parallelrechner

Viel weniger offensichtlich, aber nicht we-
niger wiinschenswert wiéren parallele Algo-
rithmen fiir Optimierungsaufgaben, Daten-
bankprogramme und Anwendungen der
sog. kiinstlichen Intelligenz. Die Informatik
befalit sich heute intensiv mit der Entwick-
lung von Parallelisierungsstrategien fir die-
se Fille. Eine mdgliche Vorgehensweise
lehnt sich dabei an die natiirliche Intelli--
genz biologischer Gehirne an, die mit ihren
vielen Nervenzellen Information offensicht-
lich parallel verarbeiten. Der entsprechen-
de Forschungszweig, die Neuroinformatik,
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der auch in der Arbeitsgruppe der Autoren
verfolgt wird, ist allerdings mit der Schwie-
rigkeit konfrontiert, daB die Nervenzellen,
die CPUs des Gehirns, einen hohen Ver-
kniipfungsgrad aufweisen: Neuronen sind
durch bis zu 10000 ,Links", d. h. Synap-
sen, mit anderen Zellen verbunden. Den-
noch sind einige Leistungen natiirlich intel-
ligenter Systeme bereits in paralleler Pro-
grammierung erstaunlich gut nachvollzo-
gen worden. So ist es in der Arbeitsgruppe
der Autoren gelungen, einen Roboter zu
programmieren, der sich durch eine enor-
me Lernfdhigkeit auszeichnet und allein
durch Eigenbeobachtung durch zwei Ste-
reokameras lernt, seine GliedmaBen im
Raum zu orientieren und gezielt zu bewe-
gen. Der Hintergrund zu diesen Arbeiten
wurde bereits in mc dargestellt [1].

Ausgangspunkt fiir die in diesem Artikel
dargestellte Entwicklung und Programmie-
rung eines Parallelrechners war eine Pro-
blemstellung, welche die Arbeitsgruppe der
Autoren seit langem beschiftigt, die Com-
putersimulation von biologischen Makro-
molekiilen. Der Hintergrund zu diesem Pro-
blem ist ebenfalls in einem mc-Artikel dar-
gestellt worden [2], auf den wir uns im

folgenden wiederholt beziehen werden. Es
geht dabei darum, den Computer als intelli-
gentes Mikroskop einzusetzen, welches die
strukturellen, elektrischen und dynami-
schen Eigenschaften von groBen Biomole-
kiilen vergréBert (10® mal, Struktur), durch
Firbung kodiert (elektrische und mechani-
sche Eigenschaften) und verlangsamt (10'2
mal, Dynamik) darstellt. Dieser Einsatz des
Computers stellt ein zunehmend wichtiger
werdendes Hilfsmittel zur rationalen Syn-
theseplanung, etwa im Verbund mit dem
sog. Genetic Engineering, in der chemi-
schen und pharmazeutischen Industrie dar,
ist aber auch ein wichtiges Forschungsin-
strument auf dem Weg zu einem Verstind-
nis der Lebensprozesse auf molekularer
Stufe.

Das biologische Makromolekiil, das unsere
Arbeitsgruppe vor allem interessiert, ist ein
Komplex aus Proteinen mit zusammen ca.
13 000 Atomen, dessen Aufgabe es ist, in
photosynthetischen Bakterien Sonnenlicht
in biochemisch verwertbare Energie, nim-
lich ein elektrisches Membranpotential, zu
verwandeln. Das Protein, in Bild I farbig
dargestellt, stellt den molekularen Grund-
baustein fiir eine biologische Sonnenbatte-

rie dar, wie sie auch in allen Pflanzen zur
Ernte des Sonnenlichtes eingesetzt wird.
Das Molekiil, in eine biologische Membran
eingebettet und von Wasser umgeben, ist
aber so grof}, daR die besten heute verfiig-
baren Supercomputer nicht ausreichen, um
es als ganzes simulieren zu kénnen. Unsere
Arbeitsgruppe sah sich in der unangeneh-
men Lage, trotz eines enormen Aufwandes
an Rechenzeit auf zwei Cray XMP 48-Su-
percomputern und einem eigenen Convex
C1-Minisupercomputer diesem Molekiil
nicht Herr werden zu kénnen, und wir
sahen als einzigen Ausweg den Einsatz ei-
nes massiv parallelen Rechners.

Dieser Ausweg schien allerdings zunichst
gar nicht gut gangbar zu sein. Die Atome in
Makromolekiilen {iben ndmlich alle aufein-
ander Krifte aus, die im Sinne der obigen
Analyse paraller Prozesse dem absoluten
Extrem von Kommunikationskanilen ent-
sprechen: jedes Atom, das sich infolge der
entwickelten Krifte bewegt, stellt einen
ProzeR dar, der aber Information iiber den
Bewegungszustand aller anderen Prozesse
haben muB. Gerade als wir mit dem Grii-
beln iiber eventueil dennoch geeignete Pa-
rallelisierungsstrategien begannen, stieBen

/
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PUT TIGER POWER INTO u
YOUR COMPUTER \Fe)

M
Lead year's Schaltnetzteil-Serie von 40-350 W fiir IBM- 1
kompatible PC/XT, PC/AT, Baby AT, 386er-Systeme und 77>
PS/2-Mikrocomputer ((.D
Lead Year Enterprise Co., Std., wurde 1973 gegriindet, um leistungsfihige \erg

Schaltnetzteile fiir eine Vielzahl von Computerapplikationen herzustellen und zu
entwickeln. Unser CAE-Design-Service ermoglicht sowohl ,,design-in*, als auch
wdesign-out” und OEM-Projekte. Die Eigenentwicklungen beinhalten die super-

kompakten Modelle ,Mini Tiger* fiir Mikrocomputer. Sie sind: UL, CSA, TUV R60200
und SEMKO zugelassen und erfiillen we
auch FCC- und FT2-Bedingungen.
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— PC/XT models USA
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LR 65589
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PC/XT, PC/AT, Baby AT and PS/2 are trademarks for the International Busiress Machines Corp
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LEAD YEAR ENTERPRISE CO., LTD.
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Tix: 10862 LEADYEAR Fax: 886-2-7857852
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Bild 3.
Die Wasserstoff-
briickenbindung

wir auf einen Artikel von W. D. Hillis (5],
dem jungen Vater der Connection Maschi-
ne, des wohl bekanntesten massiv paralle-
len Rechners. Hillis machte in seinem Arti-
kel einen einleuchtenden Vorschlag. Die-
sem Vorschlag, der auf einer besonders ein-
fachen Verschaltung der Prozessoren, nim-
lich einer Ringschaltung, beruht, sind wir
nachgegangen, haben sie konkretisiert und
den hier beschriebenen Rechner gebaut
und programmiert.

Eine wichtige Entscheidung bei unserer Ar-
beit betraf die Frage, ob wir warten sollten,
bis Transputerrechner auf dem Markt er-
hdltlich sind, oder ob wir selber einen
Rechner bauen sollten. Wir haben uns fiir
die letztere Mdglichkeit entschieden, und
zwar im wesentlichen aus zwei Griinden:
Erstens bend&tigten wir den Rechner fiir
unsere Arbeit so schnell wie méglich und
wir wuBten nicht, inwieweit wir den Lie-
ferversprechen der verschiedenen Herstel-
ler trauen konnten: als wir begannen, war
noch kein Rechner auf dem Markt erhilt-
lich. Ein zweiter wesentlicher Grund war
der Preis. Nach einem Uberschlag der Ko-
sten sahen wir voraus, daf wir die Rechen-
leistung einer Cray zu einem mindestens
hundertmal giinstigeren Preis haben konn-
ten und wir sahen hier eine grofe Chance
fiir die Wissenschaft der Biomolekiile, die
wie jede Wissenschaft notorisch unter
Geldmangel leidet. Wir wollten also fiir uns
selbst, aber auch fiir unsere wissenschaftli-
chen Kollegen einen méglichst preisgiinsti-
gen Rechner entwickeln, d. h. einen Rech-
ner zum Preis der eigentlichen Hardware-
Kosten. Es sollte aber betont werden, daR
es in der allerndchsten Zukunft mdéglich
sein wird, Rechner wie den unsrigen auch
kéuflich zu erwerben.

ARlanceancsk oo 1D D

Der numerische Hintergrund

Wir wollen im folgenden Abschnitt kurz die
numerischen Rechenschritte in Molekular-
dynamikprogrammen rekapitulieren. Fiir
eine ausfiihrliche Diskussion sei der Leser
auf den friiheren Beitrag in mc verwiesen
[2]. Bei der Computersimulation geht man
von einem sog. ,klassischen Modell“ des
Biomolekiils aus. Dabei gelten fiir die Posi-
tionskoordinaten (x, y, z) der Atommassen-
schwerpunkte die von Newton formulier-
ten Bewegungsgleichungen fiir N Atome

(i=1,2, ... N)

m,)'(} -

- dxif(xhyh Z1y X2 ¥ 25 Z2y eaey Xps Yo ZN)
i

my; =

d
" o e B X1y Vs Z1y X2, Y2 22y eauy Xy Yo ZN)

@y,

mZ; =

e % E(x,, Yir 21y X2, Y2 Z2y o0y X0y Yy ZN)
i

wobei x;, y;, z; die Koordinaten des iten
Atomes sind. Die Funktion E, die von den
Koordinaten abhédngt, gibt die Gesamtener-
gie des Biomolekiils an.

Die Gesamtenergie setzt sich aus mehreren
Beitrdgen zusammen, welche den unter-
schiedlichen Kréften zwischen den Atomen
des Molekiils entsprechen

E=Ep+ Eg + Eon

Der Energiebeitrag Ep beschreibt die Bin-
dung zwischen den Atomen und resultiert
in hochfrequenten Schwingungen der Ato-
me. Der zweite Beitrag beschreibt die elek-
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trostatische Wechselwirkung im Molekiil.
Es gilt:

q.q

Ee =
- 4?‘8}'!}‘

Atompaare if
wobei r;;den Abstand zwischen Atomen i, j
eines Paares darstellt. Entsprechende Aus-
driicke existieren fiir die restlichen Ener-
giebeitrdge, wobei zu beachten ist, daB die
jeweiligen Energien von der Atomsorte ab-
hdngen. Dazu enthilt das Dynamikpro-
gramm einen komplexen Datensatz von
Konstanten, welche die Wechselwirkung
zwischen den einzelnen Atom- und Bin-
dungssorten von Biomolekiilen beschrei-
ben. Eine fiir biologische Makromolekiile
spezifische Wechselwirkung, die mit soge-
nannten Wasserstoffbriicken zusammen-
hdngt, sei hier besonders erwihnt. Eine
typische Wasserstoffbriicke ist in Bild 3
dargestellt. Die resultierende Wechselwir-
kung umfaBt mehrere Atome, nimlich alle
Atome, die an der Wasserstoffbriicke direkt
beteiligt sind. Die Integration der New-
ton’schen Bewegungsgleichungen erfolgt
nach einem nach Verlet benannten Verfah-
ren. Bei diesem Verfahren wird fiir jeweils
eine Atomkoordinate, z. B. x;(t) der neue
Wert x; (¢ + Af) zum Zeitpunkt ¢ + At nach
der Formel

x(t+At)=
=2x(8) —x (t=A) + f(O)(AL) 2/m;

FU0) == E(x(0), yi 1), zA1),

XZ[”;)"Z(I]! ZZ(I}’---! XN(r]} yN(t)} ZN[tn

berechnet. Zur Anwendung dieser Formel
werden Koordinaten x;(t — At) und x,(t) be-
nétigt, d. h. die Koordinaten zu zwei vorhe-
rigen Zeitpunkten. Der maximale Integra-
tionsschritt Af wird durch die schnellsten
im System vorhandenen Freiheitsgrade be-
stimmt und betrdgt normalerweise eine
Femtosekunde, was 107'® Sekunden ent-
spricht.

Die schnellsten biologisch relevanten Pro-
zesse dauern etwa 10 000 derartige Inte-
grationsschritte und es ist deshalb klar, daf
die Beschreibung gréBerer Biomolekiile mit
einigen tausend Atomen numerisch gese-
hen sehr aufwendig ist. Der weitaus groQte
Teil der Rechenzeit wird dabei jedoch fiir
die Berechnung der Kraft f{t) im Verlet-
Algorithmus verwendet. Die weiter unten
angegebenen Benchmarks beziehen sich
deshalb auf die Bestimmung dieser Kréfte
fiir alle Atome der jeweiligen Biomolekiile.

Problem und Topologie

Die Aufgabenstellung lautet also, die Dyna-
mik groBer Molekiile zu simulieren. Um die
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Bewegung der einzelnen Atome berechnen
zu kénnen, ist es notwendig, alle Krifte, die
auf jedes einzelne Atom wirken, zu ken-
nen. Wie bereits in (2] etldutert wurde,
setzen sich die Kridfte aus folgenden Antei-
len zusammen:

Elektrostatische Krifte,
Van der Waals Krifte,
Bindungskréfte,
Winkelbiegungen,
Dihedralkrifte,
Extraplanarkrifte und
Wasserstoffbriicken.

Am bekanntesten davon ist wohl der Bei-
trag der elektrostatischen Krifte. Diese
Krifte wirken zwischen zwei Atomen und
sind abhéngig von deren Ladungen ¢, und
g sowie ihrem Abstand r:

F, = 9192

dner?
Dabei ist F, der Betrag der Kraft, die auf
Atom 1 wirkt und die von Atom 1 nach
Atom 2 gerichtet ist. Die Kraft, die auf
Atom 2 wirkt, ist der ersten Kraft entgegen-
gesetzt gleich, d. h. es gilt das Newton’sche
Prinzip Actio = Reactio.

Da an jedem Atom die Coulombkrifte aller
anderen Atome angreifen, ist es notwendig,
F, bzw. E fiir alle Atompaare auszuwerten.
Fiir N Atome sind dies N{N-1)/2 Paare.
Bei einer MolekiilgrBe von 13000 Ato-
men, einer Zahl, die dem photosytheti-
schen Reaktionszentrum (s. 0.) entspricht,
sind die Krifte von 84 493 500 Paaren zu
berechnen. Dieser quadratisch mit N'wach-
sende Beitrag beansprucht besonders bei
grofleren Molekiilen den Hauptanteil der
Rechenzeit. Daher werden wir uns im fol-
genden auf diese Kréfte konzentrieren. In
der Natur wirken alle Coulombkrifte
gleichzeitig. Herkémmliche Molekulardy-
namikprogramme werten die Krifte dage-
gen nacheinander, Atompaar fiir Atompaar
(sequentiell) aus. Es liegt nahe, die von der
Natur demonstrierte Parallelitit auch bei
der Computersimulation auszunutzen. Es
bieten sich verschiedene Mdoglichkeiten der
Realisation an. Naheliegend wire etwa fol-
gende Aufteilung der Arbeit auf die einzel-
nen Prozessoren, die in Bild 4 illustriert ist:
Jedem Prozessor wird ein Raumbereich
(z. B. Wiirfel) mit den darin eingeschlosse-
nen Atomen zur Bearbeitung zugeteilt. Die-
se Vorgehensweise hat jedoch gravierende
Nachteile:

® Jeder der von uns verwendeten Transpu-
ter (siehe [3]) besitzt nur vier Links zur
Kommunikation mit anderen Transpu-
tern. Da an jeden Wiirfel sechs weitere
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Berechnet Atome
in diesem Warfel

Bild 4. Die Wiirfel-Topologie ist hier nicht geeignet

Netzwerk-Transputer

Host-Transputer
\ Link 1

IBM - AT Ta14
(B004-Board) |

(als Terminal)

Bild 5. Eine Anordnung im Ring erweist sich als sehr brauchbare Topologie

angrenzen, mit denen Daten ausge-
tauscht werden miissen, wéren zum Auf-
bau dieser Topologie sechs Links nétig.

® Die ungleichmiBige Verteilung der Ato-
me im Raum fiihrt zu einer ungleichen
Auslastung der einzelnen Prozessoren,
Dies lieBe sich durch eine Verzerrung
des Raumgitters verbessern, was jedoch
erheblichen Verwaltungsaufwand mit
sich bringt.

® Ein nahe einer Wiirfelgrenze liegendes
Atom kann sich im Laufe der Zeit von
einem Wiirfelbereich zum anderen be-
wegen. Dies kompliziert das Programm
und bedingt zusdtzliche Kommunikation
zwischen den beiden beteiligten Prozes-
soren.

Diese Probleme vermeidet eine andere To-
pologie, die in Bild 5 vorgestellt wird. Da-
bei sind die Transputer zu einem Ring ver-
bunden. Die Atome werden ungeachtet ih-
rer rdumlichen Anordnung gleichméBig auf
die Transputer verteilt. Die einem be-
stimmten Transputer zugeordneten Atome
werden spiter als ,eigene” Atome des

Transputers, alle anderen Atome als die
ihm ,fremden“ Atome bezeichnet. Bei der
Berechnung wird wie folgt vorgegangen:

1. Jeder Transputer berechnet die Wechsel-
wirkung der ihm zugeteilten Atome un-
tereinander,

2. Nun kopiert jeder Transputer die Koordi-
naten ,seiner* Atome im Uhrzeigersinn
zu seinem Nachbarn weiter. Ebenso
empfingt er von seinem anderen Nach-
barn dessen Koordinaten (,fremde*
Koordinaten).

3. Jetzt werden alle Wechselwirkungen die-
ser Atomgruppen (,eigene“ Atome mit
ofremden“ Atomen) untereinander be-
rechnet.

4. Die ,fremden* Koordinaten werden zum
ndchsten Transputer weitergereicht.

Punkt 3 und 4 werden sooft wiederholt, bis
alle Wechselwirkungen berechnet sind.
Wegen der gleichméiBigen Arbeitsvertei-
lung rechnen stets alle Transputer. Somit
zdhlt diese Topologie zu den effizientesten
und wurde deshalb von uns gewihlt.
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Analyse in ™ + Analyse out

Bild 6. Das Blockschaltbild eines Rechenknotens

Der Aufbau eines Rechenknotens

Ein Rechenknoten besteht aus folgenden
Komponenten, die im Blockschaltbild
(Bild 6) zu erkennen sind:

® Transputer IMST800G20S (32 Bit Daten-
und Adrefbus, 20 MHz Taktfrequenz)

® |1 MByte dynamisches RAM als Lokalspei-
cher fiir Programm und Daten, aufgebaut
aus vier SIP-Modulen mit je neun 256
kBit x 1 Chips (100 ns)

@ Einem byte-weisen Parity-check-Mecha-
nismus
® LED-Anzeigen fiir den Betriebszustand

Es fdllt auf, daB in der Liste kein ROM
auftaucht. Dies mit gutem Grund, da wir
das Transputerfeature boot from link ver-
wenden und das Programm daher zu Be-
ginn der Berechnungen einmal in das RAM
jedes Knotens geladen wird. Die GriBe des
Lokalspeichers von 1 MByte wurde durch
verschiedene Faktoren bestimmt: zum ei-
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nen waren zur Zeit der Entwicklung auf
dem RAM-Markt nur 256-KBit-Bausteine zu
erhalten, so da@ 4 MByte eine zu groRe
Fldche auf der Platine beansprucht hitten.
Zum anderen konnten dadurch mit densel-
ben Mitteln mehr Rechenknoten realisiert
werden.

Da unser System sehr viele Knoten enthal-
ten wird (bis zu 60 Prozessoren in einem
19-Zoll-Gehduse), mufl der Erkennung von
Speicherfehlern Aufmerksamkeit geschenkt
werden, wie folgende Uberlegung zeigt.
Man muB zwischen hard errors und soft
errors unterscheiden (siehe [6]). Erstere
werden durch die endliche Lebensdauer
des Speicherchips hervorgerufen (Bauteil
irreparabel zerstért) und sind zu vernach-
ldssigen. Die soft errors dagegen sind mit
100 bis 1000 FIT (Failure in Time, 1 FIT ist
ein Ausfall in einer Milliarde Bauelemente-
stunden) dominant. Sie entsprechen einem
Ladungsverlust eines Kondensators (ca.
50 fF) im DRAM durch &uBere Einfliisse
(Alphastrahlung aus dem Chipgehduse,
Stérspannungen) und zerstdren das Bauteil
nicht. Bei einem Computer mit 120 Prozes-
soren ist alle paar Wochen mit einem soft
error zu rechnen. Solche Rechenzeiten sind
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fiir Molekulardynamik durchaus realistisch
und ein einziges falsches Bit im Speicher
kann die ganze Rechnung unbrauchbar ma-
chen. Daher wird fiir jedes Byte (der Trans-
puter erlaubt byteweisen Speicherzugriff)
ein zusdtzliches Priifbit (Parity) mit abge-
speichert und beim Lesen iiberpriift. So
lassen sich alle Ein-Bit-Fehler erkennen
(welche nahezu ausschlieflich auftreten).
In diesem Fall wird dies dem Programm
mitgeteilt, welches dann in der Lage ist,
den letzten (fehlerhaften) Rechenschritt
mit korrekten Daten zu wiederholen. Da-
her eriibrigt sich eine aufwendige Korrek-
tur (wozu sieben Priifbits fiir 32 Datenbits
notig wiren) auf Hardwareebene.

Die AdreBtreiber separieren die Adressen
von den Daten und multiplexen erstere auf
den DRAM-AdreBbus. Je drei LEDs auf der
Frontplatte geben einen Uberblick iiber den
momentanen Betriebszustand eines jeden
Knotens:

® Die rote Error-LED ist direkt an das Er-
ror-Pin des Transputers angeschlossen.
Sie leuchtet auf bei Fehlern wie z. B.
Division durch Null, arithmetischem
Uberlauf sowie falscher Array-Indizie-
rung. AuBerdem kann sie durch den Be-
fehl STOP explizit gesetzt werden.

® Die gelbe Parity-LED signalisiert einen
Parity-Fehler. Ihr Zustand wird in einem
Flipflop gespeichert, das nur vom Pro-
gramm aus zuriickgesetzt werden Kkann.

® Die griine Busy-LED blitzt bei jedem Zu-
griff auf den externen Speicher kurz auf.
Ihre Helligkeit erlaubt daher Riickschliis-
se auf die Haufigkeit der Speicherzugrif-
fe. Daraus lassen sich Informationen
iiber den Betriebszustand des Rechners
bei der Programmausfiihrung ableiten.

Im folgenden soll auf das Memory Timing
etwas niher eingegangen werden (siehe
[7]). Gegeniiber vielen herkdmmlichen Pro-
zessoren zeichnet sich der Transputer
durch sein sehr flexibles Memory-Interface
aus. Vier nahezu freiprogrammierbare Stro-
be-Leitungen stellen RAM-Steuersignale
wie zum Beispiel RAS, CAS oder Latch-
Enables zur Verfiigung. Dariiber hinaus ist
der Transputer in der Lage, den fiir DRAMs
bendtigten Refresh durchzufiihren. Die je
32 AdreB- und Datenleitungen sind auf ei-
nen gemeinsamen Bus gemultiplext. Da die
DRAMs jedoch getrennte Daten und Adres-
sen verlangen, miissen diese wieder von-
einander getrennt werden. Dies geschieht,
wie in Bild 7 und &8 erklirt, folgender-
mafen: Mit der steigenden Taktflanke von
T1 gibt der Transputer die Adressen aus.
Aufgrund der Gatterlaufzeit des Buffers
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Proc. Clock
ALE (S0)
RAS (S1)
QE.CAS @2}
OE&S (S2)
CAS (S3)
Mem Wr (B)
Mem Rd
Mem A/D (read)
Mem A/D (write)
DRAM Adressbus

Bild 7. Das Timing
auf der Platine
zwischen CPU ]

und Speicher
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HBS561408A-10

# Y7 6/8 AMZ966

A1-A9

Bild 8. Die Ansteuerung der Speicherbausteine

AM29827 liegen die unteren neun Adref-
bits (A2...A10) ca. 30 ns spater am RAM an
und werden wihrend T2 mit der fallenden
RAS-Flanke iibernommen. Gleichzeitig
speichert das Latch AM29843 die Adressen
Al11...A19 zwischen (diese werden zu ei-
nem Zeitpunkt bend&tigt, zu dem bereits
Daten am Bus anliegen). Wéhrend mit der
fallenden Flanke von T3 der Buffer hochoh-
mig wird, gibt das Latch die CAS-Adressen
fiir das RAM frei. Diese werden am Ende
von T3 mit der fallenden CAS-Flanke ins
RAM iibernommen (early write). In einem
Schreibzyklus liegen die Daten seit dem
Anfang von T2 am RAM an und kénnen
damit jetzt gespeichert werden. Bei einem
Lese-Zyklus legt das DRAM die Daten ab TS
auf den Bus, welche der Transputer am
Ende von TS5 iibernimmt. Zu diesem Zeit-
punkt werden alle Steuersignale inaktiviert,
so dall mit der steigenden Flanke von T6
der Buszyklus abgeschlossen ist.

Sechs Transputer
auf einer Platine

Es war nicht nur unser Ziel, einen Compu-
ter mit groBer Rechenleistung zu entwer-
fen, sondern auch, diese Leistung auf mdg-
lichst kleinem Raum unterzubringen (siehe
Bild 9 und 2). Deshalb wurde beim Plati-
nenlayout eine hohe Packungsdichte ange-
strebt, um sechs Transputer auf einer Dop-
peleuropakarte unterzubringen. Dies wur-
de durch folgende Mafnahmen erreicht:

@® Verwendung von 3-Lagen-Multilayer in
Verbindung mit einer Leiterbahnbreite
und einem Leiterbahnabstand von
0,2 mm.

® Verwendung von passiven SMD-Bau-
teilen.

@ Beidseitige Bauteilbestiickung (Bild 9):
Auf der Platinenoberseite wurden Trans-
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Bild 9. Schematische Zeichnung einer Platine mit vergréferter Darstellung eines Rechenkno-

tens

puter, Parity-Logik sowie Treiber-ICs
montiert. Die Verwendung von speziel-
len IC-Fassungen ermdglichte es dann,
die RAM-SIP-Module auf der Platinenun-
terseite einzulten. Diese MaBnahme er-
laubte eine extrem kurze Leiterbahnfiih-
rung, woraus sehr saubere Signalpegel
und eine reduzierte Stéranfilligkeit re-
sultierten.

@ Pufferung der Versorgungsspannung
durch Verwendung hochkapazitiver
Spannungsschienen (,Q-Pack“), die ste-
hend zwischen den DIL-Reihen plaziert
sind.

Wie bereits erwidhnt, ist die Rechner-Topo-
logie durch unser Problem, die Simulation
von Makromolekiilen, bereits festgelegt.
Um aber auch fiir etwaige zukiinftige An-
wendungen die notwendige Flexibilitdt zu
erhalten, haben wir uns entschlossen, alle
Links eines jeden Transputers aus der Plati-
nen herauszufiihren.

Zehn Platinen
in einem 19-Zoll-Einschub

Die gewiinschte Topologie kann dann
durch eine geeignet beschaltete Backplane
realisiert werden. Ebenso ist es mdglich,
auf dieser Backplane die Link-Verbindun-
gen elektronisch umschaltbar zu machen
(durch sogenannte link switches). Dadurch
konnte die Topologie sogar innerhalb eines
laufenden Anwenderprogramms binnen
weniger Mikrosekunden gedndert werden.
Zundchst haben wir uns jedoch fiir eine
(preisgiinstigere) festverdrahtete Backplane
mit der bereits geschilderten Ringtopologie
entschieden, Neben den Linkverbindungen
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ist auf der Backplane auch noch eine Inter-
ruptlogik untergebracht, die es ermoglicht,
jeden der 60 Transputer getrennt anzuspre-
chen. Ein 1-aus-16-Dekoder (74LS154) se-
lektiert eine der 10 Platinen und ein 1-aus-
8-Dekoder (AM26L52538) auf jeder Platine
wihlt dann einen der 6 Transputer auf der
Platine aus. Ein zentraler Enable-Anschlufl
aktiviert dann das event request pin am
Transputer.

Eine Platine beansprucht vier Tiefeneinhei-
ten (40.64 mm) in einem 19-Zoll-Einschub;
das bedeutet, da 10 Platinen oder 60 (!)
Transputer in diesem Einschub Platz fin-
den. Die verbleibenden zwei Tiefeneinhei-
ten werden fiir Resettaster und Betriebsan-
Zeige genutzt.

Das Programm

Wenden wir uns nun der Softwareseite zu.
Das Programm selbst ist aus drei Modulen
aufgebaut. Das erste Modul bildet ein Inter-
face zum PDB-Datenformat (Protein Data
Bank), in dem die Koordinaten und Parame-
ter der Atome, welche die interatomaren
Kridfte festlegen, abgelegt sind. Dieses For-
mat wird auch von herkémmlichen Mole-
kulardynamikprogrammen benutzt. Das
zweite Modul ist ein Controllerprogramm,
das neben der Datenversorgung des Re-
chenprogrammes auch Uberwachungs- und
Analysefunktionen beinhaltet. Das dritte
Modul stellt das eigentliche Dynamikre-
chenprogramm dar, das auf jedem der Netz-
werktransputer ablduft. Die Trennung Con-
trollerprogramm/Rechenprogramm ergibt
sich fast zwangsldufig aus den verschiede-
nen Anforderungen und der Einbindung in
die Inmos-Entwicklungsumgebung TDS
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(Transputer Development System). Das
Controllerprogramm 1duft auf dem Host-
transputer ab (bei uns ein T414 auf einem
etwas umgebauten B004 von Inmos in ei-
nem IBM-kompatiblen AT) und ist daher in
Form eines EXEs geschrieben, der iiblichen
Form eines Userprogrammes. Es hat damit
Zugriff auf die hierarchische Foldingstruk-
tur. Das Rechenprogramm lduft auf mehre-
ren Transputern ab und muB daher die
Form eines PROGRAMs haben.

TDS-Entwicklungssystem und
Folding-Editor

Hier sind einige Anmerkungen zur Ent-
wicklungsumgebung, in der das Programm
entstand, notwendig. Zentraler Bestandteil
des TDS ist der Folding Editor, aus dem
heraus auch der Compiler und eigene EXEs
gestartet werden. Dem Folding (,Fold“
heiBt ,Falte“) am ndchsten verwandt wire
ein hierarchisches Fenstersystem. Jede Fal-
te, deren Inhalt zusétzlich durch eine Titel-
zeile charakterisiert werden kann, ist durch
drei Punkte (...Titelzeile) gekennzeichnet
und nimmt in geschlossener Form gerade
eine Zeile auf dem Bildschirm ein. So kann
man die grobe Struktur eines Programms
auf einen Blick erkennen (Bild 10). Wird
dagegen das Fold entfaltet, so gibt es seinen
gesamten Inhalt preis, der ebenfalls wieder
Folds enthalten kann (siehe Programmli-
stings). Gedffnete Folds erkennt man an
drei Klammern ({{{ Titelzeile). Ihr Ende
wird ebenso markiert (}}}). So ist mit Hilfe
der Folds eine {ibersichtliche und gut struk-
turierte Gestaltung des Programmtextes
mdéglich. Alle Editorfunktionen, der Compi-
ler und auch Userprogramme (EXEs) wer-
den iiber Funktionstasten aufgerufen (keine
Kommandozeile!) und beziehen sich (so-
weit sinnvoll) auf den Inhalt des Folds, auf
dem gerade der Cursor steht. So ist es nur
konsequent, die Molekiildatenfiles mit Hil-
fe eines EXEs in ein Fold mit hierarchischer
Subfoldstruktur zu schreiben, zumal die Da-
ten dabei gleich geordnet werden kénnen,
was schliefilich die Ladezeit des Netzwer-
kes verkiirzt. Letztendlich ist es dadurch
auch mdoglich, kleinere Korrekturen an den
Daten direkt mit dem Folding-Editor vorzu-
nehmen, ohne das TDS verlassen zu miis-
sen. Eine Simulation wird nun einfach
durch Aufruf des Controller-EXEs auf der
Falte mit den Daten des gewiinschten Mole-
kiils gestartet.

DatenfluB

Da ein bidirektionales Hardwarelink zwi-
schen zwei Transputern zwei unidirektio-
nalen Occam-Links (channels) entspricht,
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kénnen im Ring Daten in beiden Richtun-
gen ausgetauscht werden. In der einen
Richtung kreisen die Koordinatenpakete,
wihrend in der anderen Richtung Krifte
versandt werden.

Die Programme
im T800-Rechenknoten

Wie in Bild 11 zu sehen, laufen in diesem
Modul vier Prozesse parallel auf jedem
T800 (Modul Rechenprogramm):

® Ein Routing-ProzefB, der entscheidet, ob
die ankommenden Kraftdaten fiir diesen
Prozessor bestimmt sind oder ob sie wei-
tergereicht werden sollen. Gehdren die
Kraftdaten hierher, so werden sie iiber
einen internen Occam-Kanal an den Pro-
zeB Buffer geleitet. Im anderen Fall pas-
sieren sie einen Multiplexer und errei-
chen schlieBlich den ndchsten Trans-
puter.

® Ein Buffer, der die Krifte so lange zwi-
schenspeichert, bis Berechnung bereit
ist, sie weiterzuverarbeiten. Auf diesen
Bufferwird bei der Besprechung des Bei-
spielprogrammes noch ndher einge-
gangen.

® Der Multiplexer faBt die Kraftdaten aus
dem Routing-Prozefi und die neu berech-
neten Krifte zusammen, um sie an den
folgenden Transputer zu iibermitteln.

® Der ProzeB Berechnung schlieflich ist
sehr umfangreich und verarbeitet nicht
nur die Kraftdaten, sondern auch die
Koordinatensdtze wvon den anderen
Transputern. Auf ihn wird spdter aus-
fiihrlich eingegangen.

Zusidtzlich kénnen auch noch einer oder
mehrere Pufferprozesse fiir die Koordina-
ten eingefligt werden. Sie gleichen unter-
schiedliche Rechenzeiten aus und ergeben
so eine bessere Auslastung des Systems.
Routing-Proze8 und Multiplexer konnen
auch in einem gemeinsamen Prozef zusam-
mengefaBt werden, was Speicherplatz fiir
Variablen spart.

Die Programme
im T414-Rechenknoten

Die in Bild 12 dargestellte ProzeBstruktur
ist vollig anders, da der Hosttransputer als
Master ganz andere Aufgaben zu erfiillen
hat. Wir erkennen folgende parallele Pro-
zesse (Modul Controller):

® Ein Parity-ProzefS iiberwacht den Inter-
rupteingang des T414, der mit dem Aus-
gang parity error des Netzwerkes verbun-
den ist. Tritt irgendwo ein Parity-Fehler
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Bild 10. Die Ubersicht iiber das Programm in der Grobstruktur mit geschlossenen Folds
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Bild 12. Die T414 ProzeRstruktur

auf, so teilt dies der Prozef auch allen
anderen Prozessen mit. Dies ist wichtig,
damit keine fehlerhaften Daten in die
Analyse gelangen und abgespeichert wer-
den. Ferner miissen alle parallelen Pro-
zesse terminieren, damit auch der Ge-
samtprozell endet, was fiir einen Restart
von Bedeutung ist, denn nach einem Pa-
rity-Fehler ist noch nicht alles verloren:

ein Aufsetzen auf die letzten giiltig be-
rechneten Daten ist méglich. Dies war
auch ausschlaggebend bei der Abwigung
parity check oder error-detection-and-
correction: was in Software geht, muf
man nicht in Hardware machen.

@ Ein Pass-through-Prozel schliefit einfach
den Kraftkanal vom Eingang zum Aus-
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Bild 13. Das FluRdiagramm

gang kurz, denn Kraftdaten werden hier
nicht bendtigt.

® Die zwei Buffer-Prozesse erfiillen wichti-
ge Aufgaben: Im schlimmsten Fall ereig-
net sich ein Speicherfehler gerade in
dem T800, der dem T414 direkt vorge-
schaltet ist. Und zwar gerade dann, wenn
dessen DMA-Maschine soeben iiber das
Link Werte an den T414 iibertrigt. Da
die Nachricht des Parity-Fehlers den Ma-
ster oder gar die Analyse erst nach einer
gewissen Verzdgerung erreicht, kdnnte
es ohne Buffer schon zu spét sein: fehler-
hafte Daten stehen im Restartfile! Dies
nun gerade verhindert der Eingangsbuf-
fer (im Bild 12 links). Ein weiterer
schlimmer Unfall wire es, wenn ein
Speicherfehler das Programm eines der
beiden benachbarten Prozessoren so kor-
rumpieren wiirde, daB dieser mitten im
Datentransfer {iber ein Link seinen
Dienst einstellt, Um dann den beriichtig-
ten Deadlock zu verhindern, ,opfern“
sich die Pufferprozesse: sie kénnen unter
Umstédnden festhdngen, aber es ist si-
chergestellt, daB Master und Analyse
ordnungsgemaR terminieren und ein giil-
tiges Restartfile erzeugen.

AN Aavamhasr 10020

® Der Masterproze8 hat alle Fiden in der
Hand: Er zdhlt die Umldufe der Koordina-
ten, reicht sie gegebenenfalls zur Analyse
weiter, bestimmt die Rechenzeit, fragt
globale Energiewerte ab und hilt den
User iiber den Bildschirm auf dem Lau-
fenden.

@ Das Analyseprogramm in seiner einfach-
sten Version schlieBlich speichert die be-
rechnete Trajektorie ab und hilt die Re-
startfiles auf dem neuesten Stand.

Eine zusdtzliche Pufferung der Dateniiber-
gabe an das Analyseprogramm entkoppelt
Analyse und Berechnung weiter voneinan-
der, so daB8 beide ohne gegenseitige Behin-
derung parallel ablaufen kénnen.

Das FluBdiagramm

Schauen wir uns das Berechnungspro-
gramm, das auf jedem T800 abliuft, etwas

genauer an (Bild 13): Wihrend der Lade-

phase erhilt jeder Transputer zuerst ,sei-
ne“ Daten, das sind die Koordinatensitze
der zu ihm lokalen Atome, sowie Informa-
tionen iiber ihre Bindungen und die zu
betrachtenden Winkel. AnschlieBend wer-
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den die globalen Daten, das sind Kraftkon-
stanten und Parameter der verschiedenen
Wechselwirkungspotentiale, an alle Trans-
puter verteilt. Ein spezielles Umschaltsignal
steuert den Ubergang in die eigentliche
Berechnungsphase. Dieser Programmteil
terminiert nicht, doch kann der Hosttrans-
puter (T414) ein Resetsignal ausldsen, wel-
ches das gesamte Netzwerk neu startet.
Die Berechnung selbst ist ein sequentielles
Programm, das aber iiber die eingezeichne-
ten Kandle (Bild 17) mit anderen Prozes-
sen, die zum Teil auf anderen Transputern
ablaufen, kommuniziert. Nach einer Initia-
lisierung der lokalen Variablen (Zeiger in
diverse Listen, Kraftakkumulatoren, etc.)
werden zuerst alle Wechselwirkungen der
Atome ausgerechnet, die zum jeweiligen
Transputer lokal sind. Das EXE Controller
hat wihrend der Ladephase dafiir gesorgt,
daB alle (internen) Listen gerade die richti-
gen Eintrige besitzen, die zu den lokalen
Atomen passen. Dieser Teil unterscheidet
sich kaum von den herkémmlichen, se-
quentiellen Dynamikprogrammen. Der fol-
gende Startschritt ist neu: der Transputer
reicht ,seine“ Koordinaten an seinen rech-
ten Nachbarn weiter. Wie im Kapitel Topo-
logie erldutert, werden zur Berechnung der
externen Wechselwirkungen nun die Koor-
dinaten vom linken Nachbarn verwendet.
Die Elektrostatikberechnung etwa ist nun
einfach eine Doppelschleife {iber alle inter-
nen und alle externen Atome. Die hier
berechneten Krdfte werden zum einen auf
die lokalen Kraftakkumulatoren addiert,
zum anderen werden sie mit umgekehrtem
Vorzeichen an den linken Nachbarn zu-
riickgegeben, so dall dieser sie ebenfalls in
seine Kraftakkumulatoren addieren kann.
Dann werden die fremden Koordinaten an
den rechten Nachbarn weitergegeben, und
das Spiel wiederholt sich. Bei 12 Transpu-
tern erreichen so nach 12 Schritten jeden
Transputer wieder die eigenen Koordina-
ten. Diese werden aber nicht gebraucht
und kénnen daher geldscht werden (Stopp-
schritt); ohne diesen Stoppschritt wire der
Ring im nédchsten Zyklus nicht bereit, den
Startschritt auszufiihren: jegliche Aktivitdt
kime zum Erliegen (sogenannter Dead-
lock). Da nun die Gesamtkraft auf jedes
interne Atom bekannt ist, kénnen in einem
Integrationsschritt (nach Verlet, siehe [9])
die neuen Positionen der Atome berechnet
werden. SchlieBlich werden noch die skala-
ren Grofen, wie etwa die verschiedenen
Energiebeitrdge, an den Master und die
Analyse {ibermittelt. So kennzeichnen etwa
stark verdnderliche Werte der Gesamtener-
gie Ungenauigkeiten der Berechnung, da in
dem berechneten System die Gesamtener-
gie eigentlich konstant bleiben miiBte.
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Sequentiell oder parallel

Hier dréngt sich nun die Frage auf, warum

diese grobe Art der Parallelisierung (auf

jedem Transputer lduft ein im wesentlichen
sequentielles Programm) gewidhlt wurde.

Bei strikter Anlehnung an die Natur wiirde

man fiir jedes Atom einen (parallelen) Pro-

zel kreieren und derartige Prozesse dann
auf die verfiigharen Transputer verteilen.

Dies wiirde das Programm vereinheitlichen

(keine ,eigenen“ und ,fremden“ Atome

mehr), bringt aber einen Geschwindigkeits-

verlust. Da wir jedoch an einem méglichst
schnellen Programm interessiert sind, steht
dem folgendes im Wege:

1. Trotz des Hardware-Schedulers ist bei
jedem parallelen ProzeR ein gewisser
»Scheduling overhead” und damit eine
Programmverlangsamung nicht zu ver-
meiden.

2. Die 4 KByte On-Chip-RAM stellen eine
wertvolle Resource dar. Bei nur einem
Prozel je Transputer kann dieser alle
seine skalaren Variablen dort ablegen
und auf sie mit maximaler Geschwindig-
keit zugreifen. Bei mehreren (10...100)
parallelen Prozessen je Transputer, die

alle ihren eigenen workspace bendtigen,
finden nur die Variablen sehr weniger
Prozesse im On-Chip-RAM-Platz; kostba-
re Zeit verstreicht ungenutzt beim Zu-
griff auf das externe RAM.

3. Ein Transputer fiir sich ist immer noch
ein sequentieller Rechner. Daher kann
von den vielen parallelen Prozessen doch
immer nur einer je Transputer aktiv
sein, wihrend alle anderen auf die Zutei-
lung des Prozessors warten.

4. Neben Punkt 2 aber ist der schwerwie-
gendste Grund, der gegen einen Prozef
pro Atom spricht, das Auftreten von
Mehrkérperwechselwirkungen und der
damit gegeniiber der sequentiellen L&-
sung stark ansteigende Speicherbedarf.

Sind an einer Wechselwirkung mehr als

zwei Atome gemeinsam beteiligt, so miis-

sen zu ihrer Berechnung die Koordinaten
aller beteiligten Atome bekannt sein. Dies
ist etwa bei der Winkelwechselwirkung der

Fall, bei der drei Atome einen Winkel defi-

nieren. Im unglinstigsten Fall muf die Be-

rechnung so lange aufgeschoben und miis-
sen die Koordinaten eines Atoms zwischen-
gespeichert werden, bis alle externen Ato-
me an dem Prozef vorbeigekommen sind.

Dies wiederum kann fiir alle Wechselwir-
kungen (Dihedral- und Extraplanarwechsel-
wirkung bendtigen Koordinateninforma-
tion von je zwei Atomen) gelten, so daB
unter Umstinden in jedem ProzeR die
Koordinaten von fiinf Atomen gespeichert
werden miissen. Bei der mehr sequentiel-
len Losung dagegen mitteln sich diese Ef-
fekte weitgehend heraus, so dall bei 300
Atomen je Prozef nur zusdtzlicher Spei-
cherplatz fiir etwa 100 Atome bereitgehal-
ten werden muB. Dies ist nur 1/15 des
Bedarfs der vollstindig parallelen Ldsung.
In diesem Zusammenhang miissen die Was-
serstoffbriickenbindungen (s. o.) erwédhnt
werden, da sie nur schwer in das Paralleli-
sierungsschema passen. Es sind ndmlich bis
zZu vier Atome an einer Bindung beteiligt
und im Prinzip steht jeder Akzeptor mit
jedem Donator in Wechselwirkung. Dies
hat (bei beiden Verfahren) hohen zusétzli-
chen Speicherbedarf zur Folge. Diese Art
der Wechselwirkung ist in der aktuellen
Programmversion noch nicht enthalten.
Aus den angegebenen Griinden parallelisie-
ren wir nur da, wo auch wirklich parallel
gerechnet werden kann: auf verschiedenen
Transputern!
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Kommunikation im Ring

Wie geht nun die Kommunikation im Ring
vor sich? Der Einfachheit halber beschrén-
ken wir uns in der folgenden Diskussion auf
die elektrostatische Wechselwirkung, die
eine reine Zweikdrperkraft ist. Ferner neh-
men wir an, es seien alle Paare zu beriick-
sichtigen, d. h. jedes Atom wirkt auf jedes
andere ein. Bei tatsdchlichen Dynamiksi-
mulationen werden dagegen, um Rechen-
zeit zu sparen, oft Wechselwirkungspaare
jenseits eines bestimmten Abstandes ver-
nachldssigt [2, Seite 52]. Nehmen wir an,
daB ein Rechner mit sechs Transputern mit
der in Bild 5 dargestellten Ringtopologie
zur Verfiigung steht. Zundchst ist klar, daf
nicht jeder Transputer alle externen Wech-
selwirkungen berechnen darf, denn sonst
wiirden die Krifte doppelt berechnet
(Transputer O rechnet die Wechselwirkung
0 mit 3 und Transputer 3 rechnet 3 mit 0,
was nach dem physikalische Prinzip Actio
= Reactio das gleiche ist). Jeder Transputer
darf also nur mit der Hilfte der anderen
»wechselwirken®, und zwar so geschickt,
daB trotzdem alle Paare berechnet werden.
Als erste Losung schlagen wir die Auftei-
lung in Tabelle I vor.

Bei dieser Aufteilung wird keine Wechsel-
wirkung mehr doppelt gerechnet. Doch bei
genauerem Hinsehen entdecken wir, dafl
die Wechselwirkung zwischen den Atomen
des Transputers 0 und denen von Transpu-
ter 3 fehlt. Die richtige Aufteilung ist in
Tabelle 2 angegeben. Leider mufl man bei
dieser Aufteilung in Kauf nehmen, daf
wdhrend eines Zeitschrittes nur die Hélfte
der Transputer rechnen. Bei einer ungera-
den Zahl von Transputern 148t sich eine
bessere Aufteilung erreichen. Allgemein
gilt fiir groBe Transputerzahlen, daB 2N
Transputer dieselbe Rechenleistung erbrin-
gen, wie (2N-1) Transputer.

Do it Yourself — ein vereinfachtes
Beispielprogramm

Um die wesentlichen Aspekte unseres Mo-
lekulardynamikprogrammes zu demonstrie-
ren, haben wir das Beispielprogramm aus
dem friilheren Beitrag zum Thema , Molekii-
le im Computer“ |2, Seite 54f] in Occam II
umgeschrieben und parallelisiert. Das Pro-
gramm ist in Bild 14 in seiner Struktur
aufgelistet. Das Listing illustriert einerseits
die diskutierte Parallelisierungsstrategie,
andererseits gibt es dem Leser ein Gefiihl
fiir die Sprache Occam II. Wer selbst iiber
einen oder mehrere Transputer sowie ei-
nen Occam [I-Compiler verfiigt, mul das
Programm aber nicht abtippen — gegen eine
Schutzgebiihr ist es auch auf Diskette zu
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Tabelle 1: Die Rechenlast — falsch aufge-
teilt

Tabelle 2: Die richtige Aufteilung der
Rechenlast

0 rechnet 054
1 rechnet 105
2 rechnet 210
3 rechnet 321
4 rechnet 432
5 rechnet 543

0 rechnet 0543
1 rechnet 1054
2 chnet 2105
3 rechmet 321
4 rechnet 432
5 rechnet 543

erhalten (siehe [10]). Trotz einiger Verein-
fachungen kann das Programm nicht in sei-
ner vollen Linge abgedruckt werden. Da-
her sind einige folds, deren Inhalt fiir das
unmittelbare Verstindnis verzichtbar er-
scheint, nicht gedffnet, sondern nur mit
ihrer Titelzeile aufgefiihrt (durch ,(NO
LIST)* gekennzeichnet). Bei der Druckaus-
gabe kann die sonst sehr {ibersichtliche
Foldingstruktur nur sehr unvollkommen
wiedergegeben werden, da viele folds
gleichzeitig offen sind. Beim Arbeiten am
Bildschirm aber ist das anders; so wurde
dieses Programm ohne einen einzigen Pa-
pierausdruck erstellt.

Die Physik im Beispiel

Anstelle der echten molekularen Krifte
wird hier ein einfaches, anschaulicheres
Potential verwendet, ndmlich das von
freien Atomen, die sich in einem zweidi-
mensionalen Kasten mit elastischen Win-
den befinden. Der Kasten wird durch die
zwei Seitenlingen box.x und box.y und die
Breite der Randzone box.hardness, die Ato-
me durch den Radius atom.radius, die Mas-
se atom.mass und die Breite ihrer Randzo-
ne atom.hardness beschrieben. Je schmaler
die Randzone ist, desto hdrter ist das Po-
tential und umso kleiner mufl der Integra-
tionszeitschritt gewdhlt werden. AuBerdem
kann man noch die Héhe der Potential-
schwellen fiir den Stofl von Atomen unter-
einander (Ea) sowie fiir die Wechselwir-
kung von Atomen mit der Wand (Eb) ange-
ben. Wiihrend die Rechenzeit fiir die Atom-
Wand-Wechselwirkung linear mit der Zahl
der Atome ansteigt, steigt die Rechenzeit
fiir die Atom-Atom-Wechselwirkung genau
wie bei echter Molekulardynamik quadra-
tisch. Die Integration der Bewegungsglei-
chungen wird mit dem Verlet-Verfahren [9]
durchgefiihrt, das numerisch sehr stabil ist.

Das parallele Programm

Auch dieses Beispielprogramm hat dieselbe
Grundstruktur wie das echte Programm —
kein Wunder, es ist durch Vereinfachung
daraus entstanden. Occam-Neulingen diirf-
te am Programm am meisten das strikte

Einriicken und das Fehlen von, aus Pascal
gewohnten, begin — end Konstruktionen
auffallen. Beides hdngt zusammen, denn in
occam werden die Giiltigkeitsbereiche
durch Einriicken um zwei Stellen markiert!
Das EXE Interface dient zum Aufbau eines
Datenfolds. Dazu fragt es den Benutzer in-
teraktiv nach einigen Werten; andere Wer-
te sind zum Teil in der library vorgegeben
oder werden — wie die Koordinaten und
Geschwindigkeiten — mit Hilfe des Zufalls-
zahlengenerators erwiirfelt. Alle Werte
werden in einem neu kreierten Fold gespei-
chert. Nachdem die Daten einmal im Fold
abgelegt sind, konnen sie jederzeit mit dem
Editor gedndert werden. Ist das Datenfold
erst einmal erstellt, so kann das EXE Con-
troller darauf starten. Nicht aufgelistet, sie-
he [10]. Zuerst setzt es mit Hilfe des Pro-
grammes clear alle Parityflags zuriick und
loscht den Speicher aller Rechenknoten
(natiirlich geschieht dies parallel). Nach-
dem jeder Knoten mit dem (fiir alle glei-
chen) Programm versorgt wurde, beginnt
der Loader mit dem Austeilen der Datenpa-
kete. Dazu mufl er zuerst berechnen, wie-
viele Atome jeder Transputer als ihm ,ei-
gen* betrachten kann (dies ist in der Varia-
blen basis abgelegt). Damit die Lastauftei-
lung mdoglichst gleichmiBig ist, darf der
Unterschied in der Zahl der eigenen Atome
zweier Transputer maximal 1 sein (im All-
gemeinen wird die Zahl der Atome kein
ganzzahliges Vielfaches der Transputerzahl
sein). Die eigentliche Ladearbeit {iber-
nimmt nun die SC (Separately Compile
part) load.T800. Eine SC ist ein Programm-
Modul, das der Compiler einzeln iiberset-
zen kann und das er, falls es nicht veréndert
wurde, beim nichsten Ubersetzungslauf di-
rekt linken kann, ohne es neu iibersetzen
zu miissen. Fiir jeden T800 wird nun der
Reihe nach der komplette Datensatz einge-
lesen und iibermittelt. Dabei werden
gleichartige Daten (z. B. x-Koordinaten) in
ein Array zusammengefaBt und gemeinsam
ibermittelt. Dies bringt den Vorteil, daB im
Fold alle Daten zu einem Atom beieinander
stehen, was fiir manuelle Anderungen mit
dem Editor sinnvoll ist, wihrend es fiir die
Berechnung giinstiger ist, wenn alle artglei-
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chen Daten zusammenstehen. Abschlie-
Bend werden noch die globalen Daten iiber-
tragen (die fiir alle gleich sind) wie Energie-
konstanten und Integrationszeitschritt. Das
Auftreten von letzterem bewirkt bei den
Rechenknoten auch das Umschalten von
der Ladephase in den Rechenbetrieb. Be-
trachten wir nun gleich die Ladephase aus
der Sicht des Programmteils (Fold Loader):
zuerst wird, wie im Teil ,Kommunikation
im Ring" beschrieben, die Zahl der exter-
nen Berechnungen (Variable calculate) und
die Zahl der von aufen kommenden, zu
addierenden Krdfte (Variable add) festge-
legt (im Fold calculate). Im anschlieBenden
Fold load lddt jeder TB0OO zuerst die nur fiir
ihn bestimmten, lokalen Daten und gibt
von da an alle einlaufenden Daten weiter.
So erhilt jeder ,seine“ Daten. Das Eintref-
fen des Integrationszeitschrittes schaltet
die Variable loading auf FALSE um und die
Berechnung beginnt.

Besprechen wir hier zuerst den Hauptteil
im Fold coordinates: Die Funktion f be-
stimmt die Form des wirksamen Potentials,
sowohl zwischen den Atomen als auch mit
der Wand. Das Potential darf nicht zu hart
(hardness < x) sein, weil sonst nur sehr
kleine Zeitschritte gerechnet werden konn-
ten. Da das System konservativ ist, sollte
die Gesamtenergie konstant bleiben. Bei zu
groBem Zeitschritt registriert man aber ein
kontinuierliches Ansteigen, was daher
riihrt, daf sehr schnelle Atome in einem
einzigen Zeitschritt Strecken zuriicklegen,
die von derselben GréRenordnung sind wie
die Dicke der Potentialbarrieren. So kann
es im unglinstigsten Fall vorkommen, dall
sich ein Atom plétzlich auf der anderen
Seite der Barriere findet, ohne jemals mit
der Wand in Beriihrung gekommen zu sein.
Seine potentielle Energie hat zugenommen,
ohne daB seine kinetische Energie beein-
fluBt wurde.

Zuriick zum Programm: Jeder Knoten be-
rechnet zuerst die internen Wechselwir-
kungen. Dieser Teil unterscheidet sich
nicht von dem auf einem einzelnen, se-
quentiellen Rechner ablaufenden Pro-
grammteil. Die Behandlung der externen
Atome erfolgt genauso, wie bei der Erldute-
rung des FluBdiagrammes Bild 13 beschrie-
ben. In Abhdngigkeit von add.count und
addwerden auch externe Kréfte aufaddiert.
Wieviele externe Krifte zu erwarten sind,
kann man sich anhand der Tabelle 2 leicht
selbst iiberlegen und sein Ergebnis mit der
Formel im Fold calculate vergleichen. Ehe
wir das Programm wieder verlassen und
uns dem EXE Controller zuwenden, sollten
wir unser besonderes Augenmerk der un-
scheinbaren Prozedur buffer process (Fuer
Addition) zuwenden. Wer die Mdglichkeit
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CHAN OF MOL.KOORD Koord.in, Koord.out:
CHAN OF MOL.FORCE Force.in, Force.out:
PAR
SEQ --Prozess 1
Koord.in 7 coordinates
Force.out ! forces
Koord.out ! coordinates
Force.in 7 forces
SEQ -- Prozess 2
Force.out ! forces
Force.in ? forces
Koord.out ! coordinates
Koord.in ? coordinates

Bild 15. Deadlock blockiert alles

hat, sollte das Programm unbedingt einmal
ohne diesen Prozess ausprobieren. Es kann
dann ndmlich sehr leicht der beriichtigte
Deadlock auftreten. Was heifit das? Bei un-
geschickter Programmierung kann folgende
Situation auftreten (Bild 15):

Keiner der beiden parallelen Prozesse kann
hier weiterarbeiten, weil der eine jeweils
auf den anderen wartet. Und genau so et-
was kann auch im Programm auftreten,
wenn der Pufferprozess zur Kraftaddition
fehlt; nur ist die Lage dort deutlich ver-
zwickter. Ohne auf Details einzugehen: es
liegt daran, dall der routing process nicht
mehr arbeiten kann, wenn er Kraftdaten zu
Berechnung schicken will, diese aber gera-
de mit Anderem beschiftigt ist. Und genau
da greift der Buffer ein: er speichert die
Kréfte so lange zwischen, bis die Berech-
nung zu ihrer Aufnahme bereit ist. Der
routing process ist damit von ihnen befreit
und kann ungehindert arbeiten.

Wer selbst mit Transputern experimentie-
ren kann, sollte den Puffer fiir die Koordina-
ten einmal entfernen. Es kommt dann zwar
nicht zum Deadlock, doch steigt bei kleinen
Atomzahlen die Berechnungszeit deutlich
an, wihrend sie bei sehr groBen Zahlen
leicht absinkt. Auch Experimente mit dem
PRI PAR sind sehr interessant. PRI PAR
unterscheidet die beiden Prioritétsebenen
des Transputers (siehe [4, Seite 69f]).
Wenden wir uns abschlieBend noch einmal
dem EXE Controller zu. Der Masterprozel
arbeitet wie ein T-Verteiler: zum einen
reicht er die Koordinaten zum Ausgangs-
puffer weiter, zum anderen gibt er sie in
festgelegten Intervallen an das Analysepro-
gramm. Dieses zeichnet die Blockgrafik auf
den Schirm oder speichert die Daten ab.
Eine Kette zusdtzlicher Puffer fiir die Analy-
se erlaubt es, die Koordinaten aller Atome
zwischenzuspeichern. Ahnlich wie beim
Kraftpuffer kann so erreicht werden, daB
die Transputer schon weiterrechnen kon-
nen, auch wenn das Bild am Schirm noch
nicht ganz aufgebaut ist. Dies ist sehr sinn-

voll, weil die Bildaufbauzeit (leider) in der
GrofBenordnung der Rechenzeit oder dar-
liber liegt. Wenn man auflerdem noch mit
PRI PAR den Datentransfer gegen die Bild-
schirmausgabe priorisiert, bekommt man
ein echtes Gefiihl fiir Parallelitdt: die Be-
rechnung vieler Schritte und die Ausgabe
einer Konstellation erfolgen voll parallel.

Wirklich eine CRAY? -
Benchmarkergebnisse

Will man die Leistung zweier Computersy-
steme vergleichen, so benutzt man dafiir
Benchmarkprogramme; kiinstliche Befehls-
folgen, die keinem realen Problem entstam-
men, aber den Anspruch erheben, ,ty-
pisch“ fiir viele Programme zu sein. Ver-
gleicht man dann die Ausfiihrungszeiten
dieser Programme auf verschiedenen Com-
putern, so kommt man zu den bekannten
Whetstone-, Dhrystone-, Savage-, etc. Wer-
ten. Maschinen, die dabei sehr gut ab-
schneiden, kénnen aber dann bei der L&-
sung eines realen Problems, das keines-
wegs ,typisch“ sein muB, enttduschen -
und umgekehrt! Ebenso sind die Angaben
der Prozessorhersteller iiber MIPS und
MFLOPS nur als grober Richtwert zu ver-
stehen; die Leistung, die in einer realen
Anwendung erreicht wird, kann von den
Herstellerangaben stark (nach unten) ab-
weichen. Oft bringt ein guter Compiler auf
einer schwachen Maschine mehr, als eine
gute Maschine mit einem médBigen Compi-
ler bieten kann (siehe hierzu auch Tabelle 4
und vergleiche C-Compiler und FORTRAN-
Compiler (XPLOR)). Es ist also bei Bench-
markwerten stets Vorsicht geboten. Wirk-
lich aussagekrdftige Werte iiber die Gespan-
ne Hard- und Software erhdlt man nur,
wenn man die Ausfiihrungszeiten des An-
wendungsprogrammes vergleicht. Dies gilt
umso mehr, wenn man die Leistung se-
quentieller Rechner oder die von Vektor-
rechnern mit der eines parallelen (MIMD,
Multiple Instruction Multiple Data) Rech-
ners vergleichen will: ein Problem ldBt sich
eben gut parallelisieren, ein anderes nicht.
Aus diesem Grund erscheinen in der fol-
genden Aufstellung Tabelle 3 die Laufzeit-
angaben fiir echte Molekulardynamikrech-
nungen, wobei die entscheidenden Ver-
gleichsprogramme fiir die jeweiligen Com-
puter optimiert wurden. An dieser Tabelle
sind einige Eigenschaften sehr schén zu
erkennen:

1. Die Rechenzeit steigt nahezu quadra-
tisch mit der Zahl der Atome.

2. Die Rechenzeit fiir die Elektrostatik- und
vdW-Berechnungen betrdgt zwischen
50 % und 99 % der gesamten Rechenzeit.
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GRUNDLAGEN

Dieser Anteil wird umso gréfier, je mehr
Atome das Molekiil hat.

3. Der Rechenzeitgewinn von 12 Transpu-
tern gegeniiber einem liegt zwischen 2,5
bei kleinen Molekiilen und 10,75 bei
grofen.

All das ist leicht zu verstehen: Je mehr
Atome im Molekiil sind, umso mehr domi-
niert die quadratisch wachsende Elektro-
statik- und vdW-Wechselwirkung die Re-
chenzeit und prégt auch der Gesamtrechen-
zeit den quadratischen Charakter auf. Der
nur maRige Gewinn an Rechenzeit bei 12
Transputern im Falle von Alanin liegt mit in
der Struktur des Programmes begriindet:
bei nur fiinf Atomen je Transputer macht
sich der overhead fiir Schleifen und das
Starten von Kommunikation deutlich be-
merkbar. Auch verschlechtert sich so das
Verhiltnis von Rechenzeit zu Kommunika-
tionszeit (die erste sollte stets sehr viel
groBer als die zweite sein) sehr. Dies ist in
der Praxis aber ohne Bedeutung, da bei der
Berechnung der Dynamik groBer Molekiile,
fiir die das Programm in der Regel einge-
setzt wird, der overhead nur mehr einen
verschwindenden Anteil hat. Der Faktor
10,75 liegt auBerdem sehr nahe am theore-
tisch méglichen Faktor von 11,15. (Der
Faktor 12 kann aus den oben genannten
Griinden nicht erreicht werden.) Dieses gu-
te Skalierungsverhalten rechtfertigt auch
die Extrapolation von 12 Transputern auf
50 Transputer.

Vergleichen wir nun die Transputerrechen-
zeiten mit denen anderer Rechner, wie in
Tabelle 4. Zwischen den 31,6s der 12
Transputer und den 7,8s der CRAY-XMP
am Institut fiir Plasmaphysik (IPP) in Gar-
ching liegt nur noch ein Faktor 4! Dieser
Faktor ist aber mit weniger als 50 Transpu-
tern leicht einzuholen. Einige Werte in Ta-
belle 4 konnten nicht direkt gemessen, son-
dern mufBten hochgerechnet werden, da
der zur Verfligung stehende Speicher der
aufgefiihrten Rechner fiir die Berechnung
aller Wechselwirkungen mit XPLOR nicht
ausreicht.

Die Kosten
fiir einen Rechenknoten

Um die behauptete Aussage Eine CRAY fir
100 000 DM zu untermauern, findet sich in
Tabelle 5 eine Aufstellung iiber die anteili-
gen Kosten eines Rechenknotens. In den
Preisen ist die Mehrwertsteuer bereits ent-
halten. Leider miissen die Ausgaben fiir den
Speicher der aktuellen, ungiinstigen Markt-
lage angepaBt werden. Trotz eines Kosten-
anstiegs um 300 % sind zur Zeit die bend-
tigten SIP-Module iiberhaupt nicht zu erhal-
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Tabelle 3: Benchmark-Ergebnisse fiir Molekulardynamit. Angegeben ist jeweils

die Rechenzeit in Sekunden

" |[ Alanin, 66 Atome | PTI, 568 Atome | RC, 3634 Atome |
Elektmnatsk und vdW—WW’ 0,13 9,2 374,0
1 T800
["alle Wechselwirkungen, 1 T800 0,16 100 3026
alle Wechselwirkungen, opti- 0,15 8,7 339,7
miert, 1 T800
| Elektrostatik und vdW-WW, [ 0,03 08 TS
optimiert, 12 TS0 : '
alle Wechulwukungen opti- 0,06 0,9 31,6
miert, 12 T800

Tabelle 4: Benchmark-Ergebnisse fiir Molekulardynamik am Reaktionszen-
trum. Angegeben ist jeweils die Rechenzeit in Sekunden fiir einen Dynamik-
schritt bei Beriicksichtigung aller Wechselwirkungen. Hochgerechnete Werte
wurden von PTT auf das Reaktionszentrum extrapoliert

CPgm[l0]| XLPOR | XPLOR |
350 s 147 s 78s
(hochgerechnet) | (hochgerechnet)
Tabelle 5: Die Kostenaufstellung fiir einen Rechnerknoten
= ' | Firma Preis [DM]
I} 80 | E2000, Miinchen ' 1042.25
'ﬁyumhch M mu@llﬁ Termotrol, Miinchen 471.75
| Lambda, Achern 46.25
| Bedeke, Dinkelsbiihl 496
| verschiedene 28.57
| verschiedene - 33.67
| Multimechanik, Filderstadt 3.91
MPS, Feldkirchen-Westerham _ 67.22 |
HFW, Miinchen 198.48
verschiedene 10.75
| = 1907811}

ten. Deswegen sind bis jetzt auch erst 12
T800-Rechenknoten im Einsatz; 12 weitere
T800 lagern schon in der Schreibtischschub-
lade und warten auf Speicherchips. Der
Tabelle entnimmt man, da sich mit etwa
2000 DM pro Knoten ein Netzwerk aus 50
Transputern fiir rund 100 000 DM realisie-
ren 1dBt. Extrapoliert man die vorher aufge-
fiihrten Benchmarkwerte, so kommt man
Zu der Aussage der Titelzeile.
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