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Desarrollo del codigode simulacion
SIMAT (SIMulaciones Atomisticas) en
GPU’s para estudiar sistemas
bioldgicos a gran escala.



|. Objetivo

/" Implementar novedosos algoritmos para realizar
simulaciones moleculares de sistemas biologicos a gran escala en
diversos ensambles estadisticos como volumen
y energia constante (NVE), volumen y temperatura
constante (NVT) y presion y temperatura constante (NPT),
a través de un nuevo codigo desarrollado en unidades de
procesamiento grafico GPU's denominado SIMAT
(SIMulaciones Atomisticas).




|l. Antecedentes

Multiscale modeling enables spanning range of time and length scales
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[1] R. W. Tourdot, et al., IET Systems Biology, 2014, 8(5), 198-213



111. Métodos




V. Dinamica molecular (DM)

Resuelve las ecuaciones clasicas de movimiento para un sistemade N
particulas con masa m_y posiciones r, a un tiempo t que interaccionan

por medio de un potencial de interacciéon de atomos.

d2rz~ , °=3‘ ’ e
miy——= = F’L ), = 1, N °=2“\ .b=2

a=1‘ =1

molécula 1 molécula J

) (),
F=Y'F, Fij = L~

d’}"z'j T@j

[2] R. Lopez-Rendon, 2007.
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V. Algoritmos de integracion: \klocity \erlet

drz ldzrl 2
r(At) = 1(0)+ At+§d3.&t n
dvz ldQV.i 5

ri(At) = r;(0) 4+ v;(0 ),&tJrF( ).&tg

vi(At) = v;(0)+

[2] R. Lopez-Rendon, 2007.
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V1. Condiciones Iniclales

12
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V1I. Condiciones periddicas de frontera

[2] R. Lopez-Rendon, 2007.



VIII. Potencial de Interaccion: Intramolecular e

Intermolecular
: 1 ) 1 )
Vir'y = Y Eﬁﬂbfﬂ—ﬂn)'—l— > Ekﬂﬁg—any
bhonds angles

b Va4 cos(mo — )

torsions

N o 12 o G
£Y > da |( 2 —2(%)
j=1 i=j+1 Tij T4

torsion angle

“Lennard Jones
| Lt

Distance bond length or 3-atom angle

[2] R. Lépez-Rendon, 2007. 14




| X.Diagramade flujo de una DM

Dar a los atomos una posicion inicial rt=9,
seleccionando un corto periodo de tiempo At

Se obtienen las fuerzas F =- V(®)V y a=F/m

Movemos los atomos r@+D) =r® + v At+ Y a At2+ ... Movemos

el tiempo haciaadelantet = t + At

Repetir al nimero de pasos necesarios




X. Aplicaciones para dinamicamolecular en

GPU acreditadas por Nvidia

* Las aceleraciones esperadas dependen mucho de la configuracidn del sistema. A menos que se indique de otra forma, la aceleracidn vale para todo el codigo.

Rendimiento de la GPU comparado con socket de CPU x86 con multiples ntcleos. Rendimiento de la GPU comparado a partir de los recursos admitidos por la
GPU. Puede ser un kernel por la comparacion del rendimiento del kernel

16
http://www.nvidia.com/object/gpu-applications.html?mDicS



http://www.nvidia.com/object/gpu-applications.html

¢Por que desarrollar un nuevo codigo para

estudiar sistemas bioldgicos
con simulacion molecular?

Metodos (DM)

Otro modelo de potencial de interaccion

Diferente algoritmo de integracion

Nuevo codigo en GPUs

NN N NN

Problema biologico a resolver

17



Metodo a implementar

/ Se basa en métodos propuestos anteriormente y basados en los
operadores de Liouville para el desarrollo de algoritmos en
diferentes  ensambles  (LoOpez-Rendon[1])

L) = €& T(0)

iLAt iLaAt/?2

e — ¢ 114 At

iLaAt /2

€ €

[1] R. Lopez-Rendon, 2007.
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Ensambles

Implementados

19



Ensamble NVE: Energia Constante

for i=1 to N pi (A;) — pi(0) + gFi(())
{(At/2
for 1=1 to N r; (At) «— r;(0)+ A (p (At/ )
m;
Calcular las fuerzas F;(At)
_ At At
for i =1 to N pi(At) «— p; 3 7F@(At)

20 [3] M. Tuckerman, et al, (2006).



Ensamble NVT. Temperatura constante

Termostato de Nosé-Hoover Cadenas de Termostato de Nosé-
Hoover
Bo= o T )
(L m;
. P . Dy
pi = F,— 51)@. pi = F;— Q—tp-zt
. p-r} . - p?}k _ y
N = == M = k=1,....M
/ Q) Qr
T . p L
N 2 _ — G, — Mhe+1
- yei & Pry.
Dy = &—deBT _ " Qi1
i=1 T P TS - (; M

2

_ pT?k—l
Qr1

N o,
=Y % — ANkgT Ieh — kT
i=1

[12 ] Hoover, W. G.,1985

21 [13 ] Martyna, et al, 1992
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Ensamble NVT. Temperatura constante

At
Thermo — Update (7, {n}, {py}, pz‘)

for i=1 to N Di (%) — p:(0) + %FE(D)
for 1=1 to N r; (At) «— r;(0)+ gpi (g)
Calcular las fuerzas F;(At)
At A
for i=1 to N pi(At) «— p; (7) 7Fi(At)

Thermo — Update (%, {n}, {ps}, pi)

[3] M. Tuckerman, et al, (2006).



Ensamble NPT: Presiony Temperatura
constante

Volumen
. dV
Yo
1 < p? p
) . i €
Pe = dV (I)int - Pext) + F ; ;;t - ipe
Termostato
. Py
M — E=1,..M
O .
. . D
Pu. = (J’k' - (;‘:—1 Py,
pifm,ir - Gﬂ'if
Barostato
§ = & k=1,.. M
2
. Y Pe
Pe. = G;t - ka+1 Pe.
Ch+1

pEM = Giu
[13 ] Martyna, et al, 1992
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Ensamble NPT: Presiony Temperatura

constante

Barost — Update (%,E, Pes Pi)
Thermo — Update (%, 7, Py Pi)
GE(O) — Z :)—1 + Z ri-F, — chzEV(U)

At At
v;(—) — vi+2e0

2 2
) , At gsinh(aw, AL /4)
f =1 t N ; ; /—cwcAl/z _Fa /—au(..’.\.E/). €
or i o pi < Dpie + 3 € —(,tht/éL
for i=1 to N r; — Tttty AP a2 —sinh(vat/Z)
! v m; v ALf2

Calcular las fuerzas F;(Al)

dAY — e(0)+V (At) At

2
V(At) «— V(0)exp(de(At))
; _ At 7 psinh(av At /4)
- r i o A2 ) w2 €
for i=1 to N pi — Dpie + 5 Fi(0)e g Al
P v
& ; 2 oo Fp— dPon V'
— o ; = G ; r t
At
Ve — Vi + EGE
Thermo — Update g ;
P g Py, Pi 24

Barost — Update (%,f,p{, pi)
[3] M. Tuckerman, et al, (2006).



XI1. Computode alto

rendimiento en
CIMUE




Computo de Alto Rendimiento en GPU's:

Capacidad de procesamiento

Theoretical GB/s

Control
- GeForce 780 Ti
)
330
300 =@ (CPU Tesla K
270 e=P==(’5eForce GPU
Tesla K20X
240 ssgemTesla GPU
/ |
GeForce GTX 480
e GeForce GTX 680
Tesla M2090
150 GeForce GTX 280
/ Tesla C2050
120
GeForce 8800 GTX 1
e Tesla C1060 3
GeForce 7800 GTX Sandy Brid lvy Bridge
60 an ridge
Bloomfield
GeForce 6800 GT
30 tt Woodcrest

Presco

GeForce FX Sﬁ‘
H rtown
0 Northwood ' S,

2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 2010 2011 2012 2013

Westmere

[14] Cuda C programming Guide, Nvidia, march 2015. 26



Computode Alto Rendimiento en GPU's

Application Code

Compute Unified Device
Architecture (CUDA)  es

Rest of Sequential

CPU Code , una arquitectura de
calculo paralelo de
Nvidia.

~ Optimized fo
Parallel Tasks

] Optimized for
Las GPU’s poseen miles de Serial Tasks ]

nlcleos que procesan las cargas
de trabajo de forma paralela y
muy eficiente.

EEEEEEEE EEEEREEE
EEEEEEEE EEEEEEEE
EEEEEEEE EEEEEEEE
EEEENEEE EEEEEEE
EEEEEEEE EEN O
] [ 0g
EEEEEEEE DENEEDE
OOooooog Qooooo
EEEEEE NEEEEDD
EEEEEE EEEEEEE
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[14] Cuda C programming Guide, Nvidia, march 2015.




Computode Alto Rendimiento en GPU's

[Instruct the processing)

Memory
for GPU

-
Execute parallel
in each core

©,

Processing flow D
on CUDA )8

[14] Cuda C programming Guide, Nvidia, march 2015.




Procesode compilacion en CUDA

C Program
Sequential
Execution

Serial code Host g
Integrated C programs with CUDA extensions

‘ Parallel kernel Device Grid
Kernel0<<<>>>()

Grid 0 Block (0,0)  Block (1,0)  Black (2, 0)

NVCC Compiler Block (0.0) | Block (1,0) | Block (2.0) W

W Block (0, 1 Block (1,1) ™Block (2, 1)
Host Code ‘ ‘ Device Code (PTX) by el b bl éiiii %iiii Eiiii iiii iiii :iii

2!

v

u
"/
v/

/ / \ N
/ Black (1, 1) \

Host C preprocessor, Device just-in-time
compiler/ linker compiler

Serial code Host

s

Device
Parallel kernel
Kernel1<<<>>>() Cdd
Block (0, 0) Block (1, 0)
Block (0, 1) Block (1, 1)
Block (0, 2) Block (1, 2)
\

[14] Cuda C programming Guide, Nvidia, march 2015. 29



XIl. Resultados preliminares:

performance Dinavs Simat

30



Preliminares NVE: Dinavs SIMAT

Temperatura Energia Cinetica
T T T T | T T T T | T
I — Simat 1 042t — Simat -
028 — Dina — — Dina
02710 7] 0.4 {1 —
0.26 i ’
& L038 ] -
025 —
0.24 0.36 '
0.23 -
L i 0.34 _|
0.22 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | | | |
= Y 1 1 1 1
0 1000 2000 o Pasas 00 4000 5000 0 1000 2000 3000 4000 5000
’ No. Pasos
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Preliminares NVE: Dinavs SIMAT

Energia Potencial

92 T T T T | T
91.9
91.8
91.7
91.6
915
91.4
91.3
91.2
91.1

— Simat
— Dina

90.9
90.8
90.7
90.6
90.5
90.4
90.3
90.2
90.1

90 1 | 1 | 1 | 1 | 1
1000 2000 3000 4000 5000

No. Pasos

=
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Preliminares NVE: Dinavs SIMAT

Energia Total

91.706 T T T

91.706

91.706

&
E 91.706

91.706

91.706 —

91.706 1 | 1 | 1

|
0 1000 2000 3000 4000
No. Pasos

5000

Energia Total
T T

91341 H _

91.341 |
*
[
& 91,341 [t

91.341 i+ -

91.341 L ‘ ' ' ' '

0 1000 2000 3000 4000
No. Pasos

5000
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Preliminares NVT: Dina vs SIMAT
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Preliminares NVT: Dina vs SIMAT




Preliminares NVT: Dina vs SIMAT

Energia Total Energia Total

109.68 T T T T T 114.09

109.68 — — 114.08

*
2 10968 | i & 114.08 - 7
[
109.68 — — 114.08 - n
L()g 68 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | | | ‘
’ 2 114.07 : L . .
0 1000 000 3000 4000 3000 0 1000 2000 3000 4000 5000
No. Pasos
No. Pasos
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Tiempos Preliminares: Dina vs SIMAT

Ensamble NVE Ensamble NVT

Tiempo de procesamiento Tiempo de procesamiento

O g
2 2
CPU GPU CPU GPU
Arquitectura Arquitectura
B NVE Dina ® NVE Simat B NVTDina ® NVT Simat

* 500 atomos
* 5000 pasos

37



Discusiones preliminares

oEl ensamble NVE en SIMAT muestra algunas variaciones en el calculo de las
energias tanto potencial como cinética, aungue estas se encuentran dentro del margen de error
estadistico, comparado con el software Dina del grupo de investigacion del Dr. Alejadré.

oE| ensamble NVT en SIMAT muestra un desempefio apropiado en el calculo
de las energias, comparado con el software Dina del grupo de investigacion del Dr. Alejadré.

e|_os algoritmos implementados en el software Dina estan desarrollados en
Fortran, por lo que los resultados de ejecucion son lentos. Al migrarlos a la tecnologia de
GPU'spermitio reducir los tiempos de ejecucion.

eRealizar una optimizacion de las funciones del codigo para reducir los
tiempos de procesamiento.
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Actividades complementarias

1Y

Red de \Vendmica Computacional y Bioingenieria Molecular
a Multiescala

Primera Escuela Mexicana de Fisicoquimica Teorica, Octubre,
2016, Mérida, Yucatan

XIV Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica, Noviembre
2015, Tonala, Jalisco.

2nd Workshop in High Throughput Molecular Dynamics,
Noviembre, 2016, Barcelona, Espania.

1Y

™

™
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