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OBJETIVO

Elaborar un sistema de computo integrado que realice cdlculos numéricos
de dindmica molecular y despliegue su respectiva simulaciéon gréfica en
tiempo real. Valiéndose del uso de una interface de graficacién de alto nivel
(OpenGL) y el uso de hilos (threads) permitiendo encauzar los recursos de
computo de manera optima; utilizando para su desarrollo un lenguaje de
programacion eficiente, dentro de los sistemas operativos Microsoft
Windows y Linux.
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INTRODUCCION

Los programas de dindmica molecular (DM) de estado sélido y liquido son
herramientas indispensables en simulacién computacional. Por otro lado, la
visualizacion cientifica y graficacion de estructuras moleculares son de gran
utilidad en el analisis de los resultados de calculos de DM. Aunque existen
programas de modelacion molecular, incluso de uso libre, el usuario por lo
general, no puede modificar el programa ni extraer todos los datos necesarios. La
graficacién de los resultados se hace al finalizar los cdlculos o bien usando
numerosos archivos temporales de salida y algin visualizador independiente, lo
que de alguna manera dificulta los estudios. Sin embargo, existen herramientas
computacionales tales como programacion con hilos (threads) y OpenGL que
permiten el desarrollo de sistemas de coémputo integrales de DM y graficacion
facilitando notablemente la interaccidn entre el usuario y el programa.

Se desarrolla un sistema de computo original compuesto de un programa de
calculos numéricos de dindmica molecular y un simulador grafico. El programa
de dindmica molecular se basa en el esquema de cuaterniones , utiliza tecnologia
orientada a objetos y lenguaje de programacién C++. El simulador grafico esta
escrito en C++ y utiliza el paquete de visualizacion computacional OpenGL.

El sistema propuesto permite generar los calculos basdndose en los datos de
entrada. El usuario podra ver el estado del modelo, e interactuar con la
simulacidn grafica en tiempo real durante el tiempo de ejecucion, o bien, con el
modelo final al término de la ejecucion de los calculos.

Mientras que el usuario no interactué con la representacion grafica, el subsistema
de graficacién entrara en un estado de espera y los célculos podran continuar de
manera desahogada optimizando el proceso de célculo, el cual, en el caso de los
modelos estudiados en la Facultad de Estudios Superiores Cuautitlan lleva en
promedio varios dias de ejecucion.

Al utilizar OpenGL el proceso de graficacion serd también altamente eficiente y
transportable. OpenGL se emplea incluso para la construccidn de la interface
grafica del usuario, la cual facilita el manejo de todo el sistema.

La contribucién principal del proyecto de esta tesis es su integracién a los
actuales trabajos de investigacién de la Facultad de Estudios Superiores
Cuautitlan, especificamente con relacion al proyecto PAPIIT No. 105401
“Modelacion matematica de sistemas multifdsicos y multicomponentes en



INTRODUCCION

- problemas del medio ambiente” (investigador responsable: Dr. Vladimir
Tchijov), por lo tanto, los programas obtenidos se aplicaran de manera directa e
inmediata a la investigacion realizada en esta Facultad.

Otra de las contribuciones es que los programas se desarrollan tanto para la
plataforma Microsoft Windows por ser mas utilizada, asi como para la
plataforma LINUX por ser de uso libre, de tal manera que tanto el codigo fuente
como el programa pueden ser distribuidos y usados en ambas plataformas.

En el CAPITULO 1 se veran conceptos basicos sobre simulacién y modelacion.

También se introducen los conceptos generales y métodos de modelacién
molecular y visualizacién.

El CAPITULO 2 seréan explicados los algoritmos empleados, los métodos de
solucion de sistemas de ecuaciones, la complejidad del sistema, asi como algunas
técnicas de optimizacion .

Las interfaces de graficacién, generacién de ventanas y eventos seran tratadas en
el CAPITULO 3.

En el CAPITULO 4 se abordaran cuestiones referentes a concurrencia y
paralelizacion. En este mismo capitulo se explicaran los diferentes modelos de
concurrencia, las ventajas y consecuencias del manejo de este tipo de programas.

En el CAPITULO final, se abordara la integracion en un sistema computacional
de los elementos tratados en los capitulos anteriores. La segmentacion del cédigo
y los algoritmos empleados. También se mostraran los resultados obtenidos con
un modelo de prueba. Asi como los tiempos de ejecucién generados tanto en
Microsoft Windows como en Linux.
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CAPITULO 1. Simulacion y Modelacion
1.1 Simulacion Computacional

La simulaciéon computacional es una herramienta de la investigacion cientifica
actual. Permite predecir el comportamiento de sistemas naturales, o bien, realizar
la simulaciéon de los mismos en condiciones que no pueden obtenerse en
laboratorio, debido a su costo, complejidad o tiempo del experimento.

En el caso de la simulacidon a escala molecular, la utilidad de los sistemas de
simulacion es todavia mayor dadas las dimensiones de los sistemas naturales
estudiados.

De manera general se puede definir a la simulacién como la explotacion de un
modelo para predecir las consecuencias de situaciones hipotéticas.
[SEVERANCE 2001].

El objetivo de la simulacion computacional es resolver los modelos tedricos en
su total complejidad, mediante la resolucion numérica de las ecuaciones
involucradas, haciendo uso intensivo de computadoras. [GUTIERREZ 2001].

Uno de los objetivos principales de la simulacion es la prediccion de los sistemas
naturales [HERRERA 2003], para tal fin, es necesario la generacion de modelos
que constituyen una representacion del sistema a simular.

La generacion de modelos comprende 3 etapas:

1. Modelacion Matematica:
En esta fase, el sistema se reduce y representa por medio de un modelo
matematico, conformado por un conjunto de ecuaciones que requieren solucion.

De manera general, los sistemas pueden ser clasificados en continuos y
discretos. Los primeros son aquellos cuyas variables cambian continuamente con
respecto al tiempo. Por otro lado, en los sistemas discretos, las variables cambian
unicamente en instantes especificos (finitos) del tiempo.

Los sistemas pueden también clasificarse en lineales y no-lineales, los sistemas
lineales son aquellos que satisfacen las siguientes condiciones:
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a) Al multiplicar las entradas del sistema por una constante, trae como
resultado la multiplicacién de las salidas por dicha constante.
b) El resultado obtenido al aplicar un nimero de entradas simultdneamente,

es igual a la suma de los resultados obtenidos al aplicar cada una de las
entradas de manera individual.

Los sistemas no lineales son los que no cumplen con las condiciones
mencionadas.

2. Seleccion del método de solucion

De acuerdo al modelo matematico resultante, es posible obtener resultados
exactos. Sin embargo, en muchos modelos unicamente se llegar a resultados
aproximados. ;como consecuencia de la complejidad del sistema y el numero de
calculos implicados que significan un tiempo de ejecuciéon muy largo.

Adicionalmente, al tratar sistemas continuos mediante el uso de equipos de
computo electronicos, se obtienen los valores de las variables continuas en
puntos especificos del tiempo. La simulaciéon de un sistema continuo en una
computadora digital es de hecho, un sistema discreto con respecto al tiempo,
cuyas variables solamente cambian en distintos (finitos) instantes en el tiempo.
Ver figura 1-1. [KHEIR 1988].

| | |
0 ey At € ey 2At A G dAt 5At
tiempo

e,...e, - Bventos

At...nAt- Puntos de discretizacion en el tiempo.

Figura 1-1 Discretizacion de un sistema con respecto al tiempo.

La seleccién del método numérico da como resultado un conjunto de ecuaciones
algebraicas.

3.- Las ecuaciones algebraicas pueden ser implementadas en programas
computacionales mediante lenguajes de programacion, generandose un Modelo
Computacional [VERA 2003], conformado por el conjunto de programas que
permiten implementar la simulacion.
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" 1.2 Modelacién Molecular

Modelacién Molecular es la generacion, visualizacién, manipulacién vy
prediccion de estructuras moleculares realisticas y sus propiedades fisico-
quimicas asociadas. [RIUS 2000].

Dentro de la modelacion molecular existen 2 técnicas principales:

1.2.1 Métodos de Monte Carlo

Estos métodos fueron disefiados originalmente por Von Neumann, Ulam vy
Metropolis al final de la segunda guerra mundial. El nombre Monte Carlo fue
adoptado debido al uso de nimeros generados de manera aleatoria. Los métodos
de Monte Carlo son probabilisticos y constituyen una exploracién al azar de un
espacio tridimensional disponible para un sistema dado, mediante la utilizacion
de algoritmos de generacion de numeros aleatorios para cambiar los sistemas de

coordenadas [RIUS 2000].En la presente tesis no son empleados los métodos de
Monte Carlo.

1.2.2 Dinamica Molecular

La dindmica molecular (DM) emplea métodos deterministas, permite tomar en
cuenta el efecto de las interacciones entre las particulas, y obtener las
propiedades dinamicas del sistema de particulas [ALLEN 1987] ,la simulacion se
realiza aplicando las leyes del movimiento de Newton.

Una parte central de todo programa de DM lo constituye el algoritmo de
integracion de las ecuaciones de movimiento. Dichas ecuaciones deben ser
resueltas numéricamente. Dadas las posiciones y velocidades iniciales a un
tiempo inicial ¢, la tarea del algoritmo es entregar las posiciones y velocidades al
tiempo ¢+ At .

La informaciéon que genera la ejecucion de un programa utilizando Dinamica
Molecular es principalmente la posicién y la velocidad de cada particula del
sistema en cada instante de tiempo.
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1.2.3 Visualizacion

Un elemento importante de la Modelacion Molecular es la visualizacion, ya que
permite analizar de manera rapida el modelo molecular, generalmente
conformado por un conjunto muy extenso de datos de entrada y salida. También
es posible observar el desarrollo de la simulacién durante la ejecucion del modelo
computacional. La visualizaciéon utiliza un conjunto de aplicaciones y
herramientas de programacion que emplean los datos resultantes de la simulacion
numeérica.

Uno de los recursos empleados en la simulacién computacional es la
paralelizacién, con ella es posible resolver problemas que implican calculo
intensivo. Entre sus variantes se encuentran la paralelizaciéon por software,
utilizacién de equipos con varios procesadores o el uso de sistemas de computo
distribuido.

La técnica empleada en esta investigacién es la de Dinamica Molecular, con el
método numérico de integraciéon de ecuaciones de traslacion y rotacion de
moléculas, mediante el algoritmo de Verlet. La herramienta de visualizacion es
OpenGL. La paralelizacién y concurrencia se realiza por medio de APIs
(Aplication Program Interfaces) del Sistema Operativo.
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CAPITULO 2. Dinamica Molecular

2.1 Algoritmos de Dinamica Molecular

Los algoritmos empleados en este trabajo se aplican a modelos moleculares
rigidos, es decir, aquellos en los que las longitudes de los enlaces entre 4&tomos y
los angulos que estos forman se consideran fijos.

Son empleadas las ecuaciones de movimiento clasicas Newton-Euler y los
principios de la mecéanica de cuerpos rigidos.

Aunque los sistemas moleculares en la vida real no son rigidos debido a las
fuerzas intramoleculares e intermoleculares, los movimientos en los enlaces
ocurren comparativamente mucho mas rapido que los movimientos al nivel de
moléculas. Debido a esto, es necesario un tamafio de paso de tiempo mucho
menor para resolver las ecuaciones de movimientoALLEN 1987] ; dando como
resultado un incremento en el nimero pasos de toda la simulacion y el nimero de
calculos por molécula, implicando un costo computacional muy alto.

Una forma de resolver este inconveniente es considerar las longitudes y angulos
de los enlaces entre 4tomos como si fueran fijos.

2.1.1 Ecuaciones de Movimiento

La fuerza ejercida por el atomo a de la molécula i en el &tomo B de la molécula j
se define como f,,, . La fuerza total que actua sobre la molécula i esta dada por:

DIDIDIW @D
j B«

y el torque esta definido por:

N, = Z(r “R)Xf, (2.2)
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| Donde:

1
R= o 5
’ Mizmiaria ( 3)

es el la posicion del centro de masa i.

En mecanica clasica, el movimiento molecular se divide en traslacién del centro
de masa y rotacidn sobre dicho centro [GOLDSTEIN 1980]. De tal forma que se
tiene:

Traslacion:
MR =F
(2.4)

Rotacioén:

I-o,—w,xI o =N, (2.9)
Donde:

o, es la velocidad angular de la molécula i.

[ :Zamia(pizl_piapia> - (2.6)
es el tensor de inercia

pia :ria—Ri | (27)

es el sistema de coordenadas relativo al centro de masa molecular.

R como se habia especificado antes es la posiciéon del centro de masa de la
molécula i.

El célculo de las trayectorias de los centros de masa y rotacion de las moléculas
implica la solucién de sistemas de ecuaciones diferenciales obtenidas a partir de

las ecuaciones (2.4) y (2.5).

La forma de resolver estos sistemas es mediante métodos numéricos.
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- 2.1.2 Integracion

Dadas las posiciones y velocidades moleculares a un tiempo ¢, se intenta obtener

las posiciones y velocidades a un tiempo ¢+4t con un grado de precision
suficiente.

El sistema es resuelto por pasos mediante el método de diferencias finitas
[ALLEN 1987].El tamafio de paso de tiempo A ¢ debera ser significativamente

menor que el tiempo que le toma tipicamente a una molécula recorrer su propia
fongitud.

Si la trayectoria de la molécula es continua, es posible obtener una estimacion de

las posiciones y velocidad al tiempo t+A4 ¢ mediante una serie de Taylor de la
siguiente forma.

" (n)

f(x)= f(xo)+f,(xo)(x_xo)+i;—'(x_xo)2 tot fn, (x=x)" (2.8)
Donde:

X t+At

X0 t

r Posicion

a Aceleracion

\% velocidad

b tercera derivada de r

Se puede expresar como:

rt+ A =r(t)+r (OAL+3r (DAL + 1AL ... (2.9)

Haciendo lo mismo para la aceleracién y la velocidad

v(t+ A =v()+ V' (OAL+ V(AL + ... (2.10)
a(t+At)=a(t)+a' (At +... (2.11)
b(t+At)=b(t)+... (2.12)
dado que:

r'(t)=v(1) (2.13)
') =v'({t)=a(t) (2.14)

P =v"(t) = a'(t) = b(1) (2.15)
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Las ecuaciones se pueden describir como:

r(t+t8) = r() +v()At +La()At*+ Lb()AL +... ' (2.16)
V(t+1A) = V(1) + a(t)At +Lb(AL +... (2.17)
a(t+tA)=a(t)+b()At +... (2.18)
bt+At)=b(t)+... (2.19)

Para efectos computacionales se pueden aproximar como:

r(t+8) = r() +v(OAt+La(OA* + L ()AL (2.20)
V(1 +1A) = v(t) + a(t) At + L b(1)AL (2.21)
a(t+tA) =a(t)+b(t)At (2.22)
b(t+At)=b(t) (2.23)

Lo siguiente serd seleccionar un algoritmo para la solucién de este sistema de
ecuaciones.

Para elegir de entre los algoritmos disponibles el que se utilizard, se deben
considerar caracteristicas como facilidad de programacion, tamafio maximo de

paso At, complejidad y el menor grado de error con respecto a la trayectoria
clasica.

Uno de los algoritmos mas empleados en Dinamica Molecular es el algoritmo de
Verlet [ALLEN 1987], este parte de la ecuacion (2.20) para r(t+4 ) y r(t-4)

escrita como:

F(t+ A =r()+v(O)AL+3a(D)A? + 2 b(H)AP (2.24)
F(t =80 =r(t) —v()At+La()Ar? =L)AL (2.25)

Si se emplea solamente la ecuacion (2.20) se obtiene un error de At en la
posicién de la particula.

Si se restan se obtiene;

rt+ A —r(t =AY =2v()t + L)AL (2.26)
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~ despejando

_r(t+AD)—r(t=An 1

v(t) A —gb(t)At (2.27)

se realiza la aproximacion siguiente:

_ r(t+At)—r(t—At)

e 24!

(2.28)

obteniendo un error del orden de 4t? en la velocidad de la particula.

Retomando la ecuacion (2.22) se suma a(t) en ambos lados y se multiplica por 2
At

a(t+At) =a(t) +b(t)At (2.29)
L(a(t+An)+a()At =L (2a(t) +b(H)A)At (2.30)
Lla(t+ A +a()At = a()At+1b()AL (2.31)

Se substituye la ecuacion (2.30) en (2.21)
v(t+ At =v(t)+ 1 (a(t+ At +a(t))At (2.32)

Para calcular la velocidad de medio paso se utiliza:

v(t+3 A0 =v(t) +Ta(t)At (2.33)
despejando
v(t) =v(t+ A1) ~La(t)At (2.34)

al sustituir (2.34) en (2.32)
v(t+ A1) = v(t+ A1) +La(t + At)At (2.35)

. . F
Al rescribir las ecuaciones (2.20), (2.33) y (2.35) remplazando a = -

m

r(t+Ab) =r(t)+v(t)At+—1-F(t)At2 (2.36)
2m
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v(t+%At)=v(t)+—1—F(t)At (2.37)
2m

v(t+At) = v(t+§At)+2LF(t+At)At | (2.38)
m

2.1.3 Descripcién del Algoritmo de Traslacion

Empleando las ecuaciones obtenidas en el punto anterior, se puede resumir el
algoritmo de traslacion de la siguiente manera:

I. Al tiempo t se conocen las posiciones r(t) y velocidades v(t) de todas las
particulas

2. Se calcula la fuerza que actia en el tiempo t en cada particula donde F(t)

Fo_ Lt (2.39)

i i
ry

(O8]

Se calcula la posicion r(t+A4t) usando la ecuacion (2.36)

Se calculan las velocidades de medio paso v(t+ % At) utilizando la ecuacién
(2.37)

. Al tenerse ya las posiciones r(t+4t) se calculan F(t+At)
Se calculan las velocidades v(t+A4t) con la ecuacién (2.38).
. Ir a1 hasta completar el numero de pasos.

ha

El numero de pasos, se refiere a la cantidad de pasos de tiempo empleada para la
simulacidn.

2.1.4 Orientacion Molecular

La orientacion de cada molécula esta definida mediante la relacién de dos
sistemas de coordenadas. Un sistema de ejes fijo con respecto al espacio de la
simulacion, y otro con respecto a la molécula o cuerpo rigido.

Si se define efs como eje fijo de la simulacion y efm como eje fijo de la molécula
es posible cambiar de una base a otra mediante:

efs= A efm | (2.40)
efm=A-efs (2.41)
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" donde la matriz de rotacion A es[ALLEN 1987]:

cosgcosy —sengcosdseny  sengcosy +cosgcosfseny  senfseny
A=| —cosgseny —sengcosfcosy —sengseny +cos@cosfcosy senbcosy | (2.42)
sengsenf —cos¢send cosd

los valores ¢,0, se conocen como angulos de Euler. Estos angulos definen una

rotacion mediante rotaciones de tres ejes, es decir se transforma un sistema de
ejes cartesianos en otro.

Figura 2-1 Rotaciones de Euler

En la figura 2-2, se puede ver como primero se rotaria el sobre el eje z (9),
fuego sobre el nuevo eje x' (6) y finalmente sobre el nuevo eje z" (y).

Las rotaciones de Euler reciben los nombres de nutacion, precesion y rotacion
propia .
La posicion de una molécula estara dada por las coordenadas cartesianas x,y,z de

su centro de masa y su orientacidn en base a sus angulos de Euler.

Para efectos computacionales, en lugar de los 4ngulos de Euler son utilizados los
cuaterniones para indicar la orientacion de la molécula por las siguientes razones:
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1.- En el transcurso de la simulacién eventualmente se tendradn que resolver
ecuaciones de movimiento para la rotaciéon donde pudiera aparecer el término

5 entonces cuando 6 =0, ocurriria una indeterminacion que produciria un
Sen

error en tiempo de ejecucion que finalizaria el programa.

2.- Estabilidad numérica de la simulacién.
3.- Es posible expresar las operaciones en algebra de cuaterniones.

Un cuaternion es un conjunto de cuatro valores escalares
Q:(qoaq[7q27q3> (243)

y se obtienen a partir de los angulos de Euler [REFSON 2001] mediante:

9o =cos?+2—-l/—/- Ccos g
q, =sen¢;v/sen—
q, :cos¢;l//sen5
q, :sen¢+2wcos§
(2.44)

Al construir un cuaternion este debe cumplir con la restriccion:
o T4 +4; +q; =1 (2.45)

Finalmente se obtiene la siguiente matriz de rotacion al utilizar cuaterniones
[REFSON 2001]:

Ga+ql-9; -9 299, +9095) 24,95~ 9:92)
A= 299,-99) -9 +8 -0 29,9;+909) (2.46)
29,05 +90q:) 299,99 9o -4’ -4;+ 45
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- 2.1.5 Descripcién del Algoritmo de Rotacion

Para calcular las orientaciones de las moléculas a lo largo de la simulacion, es
necesario la obtencién de un conjunto de valores que a su vez permitiran la
obtencion de otros mas. Los valores obtenidos al final de procedimiento, daran
la posicién de los centros de masa ,los quaterniones, asi como velocidades

angulares (rotacién) y de centros de masa (traslacion) en t+At, completandose asi
un paso de la simulacion.

l.

Al tiempo t se calcula la torca ', en cada molécula utilizando el sistema
de ejes fijo de la molécula, mediante:

'(t) = Zr,xF,. (2.47)

donde F, es la fuerza que actda en el sitio i de la molécula, 1; es el vector
que va del centro e masa de la molécula al sitio 1.

Se calcula la torca en el sistema de ejes fijo de la simulacidn mediante la
matriz transpuesta

o(t) = A7'(¢) (2.48)

. En ¢- )4 At se conocen las velocidades angulares w'(1— )% At) permitiendo

el calculo del momento angular L' mediante:

L'(t—}/zAt)zzi:m,(i;x(w'x};)) | (2.49)

para calcular el momento angular en el sistema de ejes fijo del sistema se
emplea:

L(t-)3At) = AL (1 - 5 At) (2.50)

. Ahora se calcula el momento angular L para el tiempo t=0 mediante:
Lt)y=L{t- A0+ Yr(t)At (2.51)

. Para obtener el mismo valor en el sistema de ejes fijos de la molécula se
aplica:
L'(t) = ATL(t) (2.52)

este ultimo valor permite conocer las componentes de las velocidades
angulares w,w/,w,

x? 7Ty Tz

Los valores w.,w',w., hacen posible la obtencién de las derivadas

x> Wyr Wz

temporales de los cuaterniones al tiempo t.
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9o 9 4 9, 49,10
o= |=Lh D T @ (2.53)
&0 219, 4 49, -g Wy
s % 49, 49 9% \V
7. Para obtener los cuaterniones al tiempo ¢+ As se utiliza la formula:
Ot + A1) = Q) + O(t + /4 At)dt (2.54)
8. Ahora se requiere de ¢+ At mediante
L(t+ 5 A8) = L(t = 5 At) + T(£) At (2.55)
este mismo valore es obtenido ahora para el sistema de ejes fijo de la
molécula
L'(t+5At) = AL(t + J4 At) (2.56)

al igual que en el paso 6. podemos obtener w,w),w, para r++Ar, para

poder calcular las derivadas temporales de los cuaterniones en Q(t + 4 At)
do 9% ~0 —9, =49, 0

Ousyan<| B |=LlD % 4 @ |w

@ 2l 4 9 -4
43 9 —49, 9 49 )\V

a diferencia del paso 6, aqui se utilizan w,,w/,w, y los quaterniones en el

T

(2.57)

N \‘<€‘

tiempo ¢t+1As,

9. Se obtienen los cuaterniones en ¢+ At

Q(t+At) = O(1) + O(t + ¥ AH)At (2.58)

10.Se calculan los cuaterniones al tiempo ¢+1A¢

Ot + V4 Af) = O(1) + O(t + Y At)dt (2.59)

2.1.6 Condiciones periddicas de Frontera

El problema de efecto de superficie puede ser resuelto implementando
condiciones periddicas de frontera [ALLEN 1987]. Una caja tridimensional es
replicada a través del espacio de manera que al moverse una molécula en su
cubo original, su imagen periodica en cada uno de las cajas vecinas se mueve
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exactamente igual. De este modo, cuando una molécula deja la caja de la
simulacion, una de sus imagenes debera entrar por la cara opuesta de la caja.

Utilizando esta técnica, bastard con simular lo que puede denominarse como la
caja central. En esta caja se llevara el control de la posicion de las moléculas que
la conforman, al rebasar cualquiera de estas particulas los limites de la caja, su
imagen periddica reingresara por la cara contraria. Véase figura 2-2.

La validez de la simulacién al representar solamente un sistema limitado que se
supone simula un sistema infinitamente mayor, asi como el volumen de la caja y
el nimero de particulas a simular dependerd del rango de potencial
intermolecular y el fendémeno de la investigacion. [ALLEN 1987].

La principal ventaja al realizar la simulacion de este modo radica en el numero
finito de calculos necesarios y por tanto, el tiempo de ejecucion y recursos
empleados por el algoritmo.

Figura 2-2. Condiciones periddicas de frontera,
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El uso de cubos para las cajas de simulaciéon es comun, aunque otras formas
también son empleadas, entre ellas se encuentran el dodecaedro réombico y el
octaedro truncado[ ALLEN 1987].

Al calcular las fuerzas que interactdan entre todas las particulas que integran una
caja, es necesario también calcular las fuerzas con respecto a las supuestas
moléculas en las cajas vecinas, las cuales son infinitas. En principio, lo que se
hace, es tomar en cuenta solamente las cajas vecinas inmediatas. Aun de esta
manera, el nimero de interacciones llega a ser muy grande y su calculo muy
costoso; por tal motivo, se implementa el uso de distancias de corte.

Las distancias de corte, delimitan un radio que forma una esfera. Véase figura 2-
3. Se establecen tantas esferas como moléculas existan en el sistema. Se
considera que no existe una interaccion directa entre la molécula al centro de la
esfera y las moléculas que se encuentran fuera de ella.

La distancia de corte no debera ser mayor a %2 L .Donde L es el largo de las caras
de la caja de simulacion. La consecuencia de la utilizacién de distancias de corte
y la consiguientes zonas esféricas que estas implican es la precision del modelo.
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Figura 2-3, Distancias de corte,

2.1.7 Propiedades Macroscopicas

Los procedimientos enunciados en los puntos anteriores, permiten la obtencion
de valores sobre las moléculas de manera individual. Esta informacion se
encuentra dentro de las propiedades microscépicas o individuales. A partir de
las propiedades microscopicas, es posible la obtencion de propiedades o valores
referentes a la simulacion completa, dicha informaciéon se conoce como
propiedades macroscopicas.

Entre las propiedades macroscdpicas que se obtienen en el sistema, se encuentran
valores termodindmicos como la presion y la temperatura. Estas propiedades son
graficadas durante el tiempo de ejecucion de la simulacién, y son obtenidas en
cada paso ¢+ At de la simulacion.

Las propiedades macroscdpicas termodinamicas, requieren el calculo de energia
del sistema. La energia total del sistema E se calcula como la suma de la energia

20
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“cinética K(p")y la energia potencial U(r”)[BALTAZAR 2003], siendo p el
momento de la particula N, y r su posicion.

E=K(p")+U™) (2.60)

En el caso de los sistemas moleculares rigidos como los empleados en este
trabajo, la energia cinética K(p") se calcula como una suma de la energia
cinética de traslacién y energia cinética de rotacion.

K = Kipase + Kpor (2.61)

La temperatura del sistema es obtenida basandose en el promedio de la energia
cinética del sistema (k) mediante{ GUTIERREZ 2001]:

(K) =%NkBT (2.62)

donde:
N = Numero de Moléculas
k,= Constante de Boltzman que equivale a 1.38062x10%* J/K

T = Temperatura

La energia potencial es obtenida mediante:

U(r”)=iiU(r,,) (2.63)

i=l j<i
donde U(r;) constituye la energia potencial entre cada uno de los pares de

moléculas, tal energia, se obtiene en funcién a la fuerza de interaccion entre la
molécula 1 y la molécula j, la distancia entre ellas r, . El valor de energia

potencial se obtiene:

U(ry) = Fyer (2.64)

El calculo de la presién emplea la siguiente formulal BALTAZAR 2003]:

i<y

Vs LIS 2.65
P—3V<K>+3V<ZF,j J> (2.65)

21
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Donde F es la fuerza que ejerce la molécula j sobre la molécula i, como si esta

fuerza actuara sobre el centro de masa de i. rj; se refiere a la distancia entre la
molécula iy j. |

2.2 Complejidad

El calculo de las fuerzas es la parte mas costosa en términos de tiempo de
computo en una simulaciéon. De hecho, el tiempo que se ocupa en integrar las
ecuaciones es casi despreciable al lado de éste. Para un sistema de N particulas,
evaluar en forma directa la interaccion de dos cuerpos requiere O(N?) de
operaciones. Al emplear mecanismos como las distancias de corte no se calculan
fuerzas para todo el sistema de N-1 particulas con respecto a cada molécula, sino
para un nUmMero menor.

Otra mejora se consigue al utilizar otros mecanismos como las listas de vecinos,
que permiten hacer mas eficiente la técnica de distancia de corte. Si bien, al
reducir el nimero de particulas se obtiene una reduccion drastica de tiempo de
computo, es necesario calcular cuales de las N-1 particulas del modelo se
encuentran dentro o fuera del area de corte r.. Esto trae como resultado una
complejidad de O(N)? [ALLEN 1987] en este proceso.

El método de lista de vecinos consiste en determinar las particulas dentro de las
distancias de corte r. para cada particula al iniciar la simulacion, y las particulas

en una distancia de corte mayor ry y almacenarla en una lista Li. Véase figura 2-
4.

Dependiendo de la naturaleza del sistema, se puede suponer que esta lista no
variard considerablemente de un paso a otro de la simulacion, por lo cual, la lista
de vecinos se empleara para varios pasos antes de ser renovada. En cada paso de
la simulacion, en lugar de evaluar cuantas de las N-1 particulas se encuentran
dentro de r, se realiza el calculo solamente para las particulas dentro del area de
corte ry almacenadas en Li, esto puede implicar que ciertas particulas de Li entren
o salgan del area r. en varios pasos antes de que Li sea reelaborada.

22
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A -

Figura 2-4. Radios de corte y radios para generar listas de vecinos.

Esta reduccion de tiempo es muy importante, ya que se estima que el 95% del
tiempo de computo de una simulacion de Dinamica Molecular tipica es empleado
en calcular distancias para el conjunto de los pares de particulas, determinar

cuales se encuentran dentro de r,, y calcular las fuerzas para este
subconjunto ALLEN 1987].

El inconveniente principal de este método, es el aumento de la complejidad de
programacion y la necesidad de espacio de almacenamiento, que pudiese
complicar el modelo computacional si el nimero de particulas es muy grande. Si
el nimero de particulas es reducido, el costo de los céalculos de las listas y su
almacenamiento y recuperacion disminuye la ganancia en tiempo computacional.
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CAPITULO 3. OpenGL

OpenGL es una interface de software de alto rendimiento para el manejo del
hardware de graficos independiente del sistema de ventanas empleado. OpenGL
esta constituida por una biblioteca de modelado y graficacién de 3D. Esta
biblioteca se caracteriza por su nivel de optimizaciéon debido a sus algoritmos.

Estas caracteristicas hacen que OpenGL sea adecuada para su empleo en la
presente investigacion. La funcién de OpenGL en este trabajo, es permitir la
visualizacién y manipulacion de los modelos tridimensionales generados por los
calculos de la Dindmica Molecular. Debido al numero de particulas de la
simulacion, es necesaria una interface grafica que permita su representacion ,
haciendo uso directo de los recursos de hardware grafico. Permitiendo la
liberacion de recursos de procesamiento central para aprovecharse en los calculos
de Dinamica Molecular.

OpenGL también es empleada para la graficaciéon de propiedades macroscépicas
que permiten determinar el estado de la simulacion. De gran importancia debido
al nimero de pasos de una simulacion.

3.1 Implementaciones

OpenGL tiene sus origenes en IRIS GL desarrollado por Silicon Graphics. IRIS
GL es una API disefiada y optimizada para el despliegue y manipulacion de
imagenes 3D en las estaciones de trabajo IRIS, equipos disefiados para el trabajo
con graficos por tener hardware especializado, que entre otras caracteristicas,
permitia la realizacién de transformaciones matriciales de manera rapida y
eficiente.

OpenGL es el resultado del trabajo de Silicon Graphics para exportar IRIS GL a
otras plataformas de hardware e impulsar asi el mercado de la industria del
computo en aplicaciones graficas. Con la idea de convertir a OpenGL en un
estandar abierto, se creo la OpenGL Architecture Review Board (ARB), contando
entre sus miembros fundadores con empresas como Digital Equipment, IBM,
Intel, Microsoft y Silicon Graphics, ademas de permitir la participacion de otras
empresas en sus reuniones. En Julio de 1992 la ARB lanza la primera
especificacion de OpenGL. ARB controla el desarrollo de OpenGL, aunque
Silicon Graphics sigue manejando la concesién de licencias de OpenGL a los
diferentes fabricantes de software y hardware. Bajo el esquema actual de
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- licencias de Silicon Graphics “los desarrolladores de software no necesitan
licencia, solamente los fabricantes de hardware”'. Entre los principales miembros
de la ARB actual figuran: 3Dlabs, Apple, ATI, Dell Computer, Evans &
Sutherland, Hewlett-Packard, IBM, Intel, Matrox, NVIDIA, Microsoft, Silicon
Graphics y Sun Microsystems.

Como resultado del trabajo de la ARB surgieron varias implementaciones de
OpenGL, agrupandose en dos tipos, las enfocadas al software(Bibliotecas de
programacion o APIs) y las de hardware (véase figura 3-1) en forma de
controladores de dispositivos de hardware generalmente tarjetas de video.

Existen diversas implementaciones de OpenGL sobre varias plataformas de
hardware y diferentes sistemas operativos.

Aplicacion Aplicacidn }

)
v | v I v | v |
[ N

GDI ] [ OpenGL

Proceso de
Rasterizacion(3D
a D)

Dispositivo de
despliegue de
graficos

Dispositivo de
despliegue de
graficos

Controlador de
Hardware

Implementacidn de software Implementacién de hardware

Figura 3-1. Implementaciones OpenGL.

Actualmente OpenGL con sus mas de 250 comandos|[WOO 1999], constituye
uno de los estandares de graficacion 3D de la industria, aunque cabe mencionar
que existen otros estandares como Farenheit (Silicon Graphics y Microsoft
1997) y Direct 3D (Microsoft), los cuales, estan atados a alguna plataforma de
software especifica o su desarrollo es controlado por una sola empresa o0 un
conjunto reducido de las mismas, en algunos casos mediante estandares no
abiertos.

En el caso del Sistema Operativo Windows de Microsoft, OpenGL 1.1 se
incluye en sus versiones desde Windows NT 4.0 y Windows 95 OSR2. Las

" http://www.sgi.com/software/openg]
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- versiones 1.2 y 1.3 se obtienen junto con los controladores de la tarjeta de video
proporcionados por los fabricantes de la misma.

Linux por ser un sistema operativo no solamente de codigo abierto, sino ademas
de uso libre y conformado por la comunidad internacional, no cuenta con una
licencia de OpenGL como tal, aunque existe MESA3D una API desarrollada por
Brian Paul[WRIGHT 1999] .

MESA 3D es una API que trabaja de manera similar a OpenGL y de alguna
manera, pudiera ser considerada como una implementacion “no oficial” de
OpenGL, MESA fue lanzada con consentimiento de OpenGL, aunque no utiliza
nombres registrados de OpenGL; sin embargo, cumple con las pruebas de
conformidad exigidas por OpenGL para las implementaciones oficiales. Es de
esperarse, que un programa que utiliza una implementacion oficial de OpenGL
pueda trabajar sin problemas con MESA, sin tener que modificar el codigo
fuente. MESA asi como su cédigo fuente pueden ser obtenidos y distribuidos de
manera libre, incluso se incluyen dentro de las principales distribuciones actuales
de Linux bajo el acuerdo de licencia GPL (“General Public Licence”).

3.2 Caracterisiticas de OpenGL
Entre las principales elementos de OGL se tienen las siguientes:

Primitivas Geométricas: Permiten construir descripciones matematicas de
objetos, a partir de elementos simples. Las primitivas son puntos, lineas y
poligonos.

Primitivas de Raster en forma de bitmaps y rectangulos de pixeles.

Color en modo RGBA. Los buffers de color permiten almacenar valores
distintos para el rojo, verde, azul y Alfa, este Gltimo es un valor de transparencia.

Color en modo Indexado. Permite trabajar con paletas de colores.

Mapeado de texturas, proceso que consiste en aplicar una imagen a una
primitiva grafica. Esta técnica es utilizada para dar realismo a las imagenes.

Transformacioén, capacidad de rotar, cambiar el tamafio y la perspectiva de un
objeto en el espacio tridimensional.
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- Z-buffer, este buffer mantiene registros de la coordenada Z de un objeto 3D,
permitiendo representar de manera correcta la prox1m1dad de un objeto al
observador y eliminar las superficies ocultas.

Listas de despliegue que permiten almacenar comandos de dibujo en una lista
para un trazado posterior, incrementando el rendimiento.

Evaluadores polindmicos que dan soporte a B-splines racionales no uniformes
(NURBS).

Simulacion de efectos atmosféricos como niebla, bruma, humo o polucion.

Antialisado. Un método de renderizacion utilizado para suavizar lineas y
curvas. Esta técnica promedia el color de los pixeles adyacentes a la linea,
reduciendo el efecto de bordes escalonados.

Doble buffer, mediante este buffer se puede trabajar la construccion de imagenes
en segundo plano y ser mostradas al estar terminadas.

Sombreado de Gouraud consiste en la interpolacion progresiva de colores a
través de un poligono o segmento de linea. Los colores a interpolar se asignan a
los vértices y son interpolados linealmente a lo largo de la primitiva para
producir una variacién relativamente suave de color.

3.3 Funcionamiento de OpenGL

OpenGL es una maquina de estado. Al momento de su inicializacion, son creadas
en memoria una serie de variables con valores por omisién que determinaran la
forma de trabajo de OpenGL. Por ejemplo, encender o apagar la forma en que se
mostraran los objetos de tres dimensiones, si apareceran como sélidos o mediante
estructuras de alambre. Las variables de estado pueden ser modificadas durante la
ejecucion de la aplicacion.

De forma resumida la generacién de graficos con OpenGL tiene los siguientes
pasos:
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3.3.1

Antes

CAPITULO 3. OpenGL

. Al momento de desarrollar la aplicacion, el programador deberd incluir la

invocacion a las bibliotecas de OpenGL, y su inicializacién.

En tiempo de ejecucidn, las llamadas a OpenGL son almacenadas en el
buffer de comandos. Estas instrucciones seran procesadas de acuerdo a su
contenido, de ser necesario se aplicard un proceso de transformacion e
iluminacion.

Los valores obtenidos son utilizados en el proceso de rasterizacién que
consiste basicamente en la generacion de imagenes 2D, que pueden ser
desplegadas en el dispositivo grafico.

Las imagenes obtenidas son almacenadas en la memoria del hardware de
manejo de graficos “frame buffer” listas para su despliegue en el
dispositivo de visualizacion de graficos del sistema.

@ Transformaciones e
Tlumninacién
~—= Buffer de comandos OGL - Rasterizacién - "Frame Buffer"

Figura 3-2 Diagrama de bloques resumido de operaciéon de OpenGL
Sistemas de coordenadas y area de visualizacién

de comenzar a graficar con OpenGL es necesario determinar el sistema de

coordenadas a utilizar y como traducir coordenadas especificas en unidades de
dibujo en pantalla.

Para tal proposito se dispone de tres zonas (véase figura 3-3).

4
4
4

Volumen de recorte.
Ventana cliente.
Area de visualizacion o “viewport”.

El volumen de recorte (“clipping volumen”) estd definido por los valores
minimos y maximos de X, Y y Z del espacio cartesiano que se desee visualizar
en el modelo, si algin elemento rebasa esta area no serd mostrado en pantalla.

La ventana del cliente, es la ventana grafica destinada por la aplicacion para el
despliegue del grafico OpenGL, la cual, deberd ser creada con un gestor de
manejo de ventanas adicional.
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El area de visualizacién o viewport es la region dentro de la ventana del cliente
que se emplea para mostrar el volumen de recorte.

Tanto el viewport como el area de la ventana del cliente, son bidimensionales y
por lo general dadas en pixeles y valores positivos. Al momento de hacer el
ajuste entre el viewport y el volumen de recorte, son considerados solamente los
valores minimos y maximos de X ¢ Y del volumen de recorte. El area resultante
se le denomina “4rea de recorte”.

La ventana del cliente y el area de visualizacién pueden tener tamafios distintos,
en tal caso, OpenGL y el gestor adicional de manejo de ventanas ajustaran la
imagen ampliando o reduciendo los graficos trazados o mostrando solamente una
parte de ellos.

Area de ventana de cliente

Area de visualizacién

Figura 3-3 Areas de visualizacion.

3.3.2 Transformaciones

Una vez creadas las primitivas que conformardn elementos de dibujo mas
complejos, serd necesario plasmarlos sobre el espacio bidimensional de la
pantalla y en muchas ocasiones realizar algunos cambios sobre el modelo

29



CAPITULO 3. OpenGL

obtenido como rotaciones, cambio de tamafio, cambios de posicion con respecto
al espectador (movimiento de camara), etc.

Para generar los nuevos graficos, OpenGL se vale principalmente del algebra
lineal manipulando las coordenadas originales del modelo como matrices, al
aplicar a dichas matrices transformaciones obtiene sus equivalentes en otro
sistema de coordenadas, que al ser graficadas producen el efecto deseado..

La manera en que cada uno de los vértices del modelo original es procesado es la
siguiente(figura 3-4):

1.- Cada uno de los vértices de las primitivas del modelo a graficar es definido
por 4 valores, los cuales, constituiran matrices de 4x1. Donde X, y, y z son
coordenadas cartesianas y w es un factor de escala que generalmente tiene un
valor de 1 (Sistema homogéneo de coordenadas).

2.- La matriz de modelado o “modelview” se multiplica por cada una de las
matrices correspondientes a los vértices obtenidos en el paso uno, las matrices
resultantes constituyen las coordenadas de visualizacidn “eye coordinates”

3.- La matriz de proyeccién es multiplicada por las matrices obtenidas en el paso
2 dando como resultado coordenadas de recorte “clipping”, esta operacion
elimina los datos fuera del area de recorte.

4.- Las coordenadas de recorte son divididas por el valor w, obteniéndose
coordenadas de dispositivo normalizadas.

5.- Finalmente las coordenadas normalizadas son procesadas para obtener las

coordenadas para en el dispositivo de despliegue “coordenadas de ventana” que
dependen del area de visualizacion previamente definida.
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Figura 3-4 Linea de proceso de transformaciones

3.3.3 Transformacioén del area de visualizacion

En esta fase, el modelo en tres dimensiones es convertido a uno bidimensional
para ser representado en el dispositivo final de visualizacién. Las coordenadas
obtenidas son expresadas como X, y y, para cada uno de los vértices, de acuerdo
al area de recorte (cara frontal del volumen de recorte con respecto al punto de
visualizacién). Finalmente estas coordenadas son convertidas en coordenadas de
ventana para su despliegue en el area de visualizacion, x; y y¢ de acuerdo a la

siguientes férmulas.

X, = (x” + 1)—AnCh0 +
Alt
yf = (yn + 1)—0 +y
2
donde:

X, V.
pantalla. (pixeles).

X

CAPITULO 3. OpenGL

(3.1)

(3.2)

especifican la esquina inferior izquierda del 4rea de visualizacion en

Alto, Ancho. Especifican la altura y ancho del area de visualizacion. (pixeles)

x,,y,- Coordenadas de dispositivo normalizadas.
x .,y . Coordinadas de ventana o finales(pixeles).
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~ 3.3.4 Rasterizacion

En esta parte del proceso, la informacién es convertida en imagenes
representadas por pixeles, combinandose la informacién obtenida a partir de
primitivas geomeétricas, transformaciones, parametros y fuentes de iluminacion,
valores de color, imagenes y textos de mapa de bits, texturas aplicadas a los
objetos, efectos atmosféricos, etc. Algunos definidos al momento de programar y
otros tomados como valores por defecto de la maquina de estado de OpenGL.

La imagen obtenida es dividida en fragmentos que representan cada uno de los
pixeles del “frame buffer”, constituido por la memoria del adaptador de
despliegue de graficos del equipo. La imagen final es colocada en el frame buffer
antes de ser desplegada en el dispositivo de visualizacion. En el caso de utilizarse
el modo de buffer simple, la imagen sera desplegada a la brevedad posible al
llegar al “frame buffer”. Si se emplea el modo de buffer doble, los datos se
almacenaran en memoria, hasta que se emplee el comando de volcado de
memoria a pantalla.

3.4 Sistemas de Ventanas y controles

Con la finalidad de que OpenGL fuese independiente de plataforma, se creo
Unicamente como una interface para la creacion de primitivas de dibujo, la cual
incluye manejo de profundidad, buffers, iluminacidén, areas de visualizacion,
sistemas de color RGBA e indexado, etc. Dada esta independencia, no incluye un
sistema de generacion de ventanas, ni de manejo de eventos, por lo que es
necesaria la utilizacién de un subsistema grafico y de generacién de ventanas, asi
como de captura de eventos para la interaccion con OpenGL.

Entre los principales podemos mencionar:
GLX: Sistemas X Windows

AGL: Sistemas Apple Machintosh

PGL: Sistemas IBM OS/2 Wrap

WGL: Sistemas Microsoft Windows
GLUT: Multiplataforma.
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3.4.1 GLUT y GLUI

Los sistemas mencionados en el punto anterior, tienen el inconveniente de estar
sujetos a un sistema operativo en particular. Una de las opciones disponibles es
GLUT(OpenGL Utility Toolkit) desarrollado por Mark J. Kilgard de Silicon
Graphics Inc. GLUT esta compuesto de una API que permite al manejo de
ventanas, captura de eventos, manejo de dispositivos de entrada y realizacion de
operaciones de dibujo complejas de manera resumida.

Permite la creacién mediante una sola llamada a funcién de los siguientes
Objetos tridimensionales:

Esferas.
Cubos
Conos
Toroides
Dodecaedros
Octaedros
Tetraedros
Icosaedros
Teteras

AN N N NN Y NN

Todos estos objetos pueden ser graficados como so6lidos o mediante estructuras
de alambre.

GLUT esta construido sobre OpenGL bajo la modalidad GPL(General Public
License) , su distribuciéon incluye el codigo fuente de uso libre por lo que puede
ser implementado en multiples plataformas. Puede ser utilizado en programas
ANSI C y FORTRAN de manera independiente al sistema de ventanas del
Sistema Operativo empleado.

Entre sus principales caracteristicas destacan:

e Manejo de multiples ventanas para el rendereado de graficos OpenGL.

o (Captura y procesamiento de eventos.

e Manejo de dispositivos de entrada.

e Rutinas “idle” que son convocadas cuando el usuario no interactiia con el
sistema en ejecucion y eventos asociados a tiempo.

o C(Creacién de menus.

e Funciones para generacion de cuerpos sélidos y de estructuras de alambre.

e Soporte para manejo de mapas de bits.
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GLUI es una libreria C++ de interface de usuario basada en GLUT, proporciona
controles como botones, cajas de seleccion (Checkboxes), botones de radio,
listas, etc., a aplicaciones OpenGL. Es independiente al sistema de ventanas,
delegando a GLUT las funciones referentes a la creacién y manejo de ventanas,
asi como de dispositivos de entrada.

Entre sus caracteristicas se destaca:

e Integracion completa con GLUT

e Creacion y manejo de controles de interface de usuario.

e Los controles pueden generar llamadas a funciones cuando sus valores
cambian, permitiendo la simulacion de generacién de eventos desde codigo.

e Se puede ligar variables a controles de manera que estos son actualizados
automaticamente cuando los valores de las variables asociadas cambien.

e Los controles pueden lanzar directamente llamadas a funciones de refresco
GLUT.

e FEl ajuste de tamafio de los controles se realiza de manera automatica al
redimensionar las ventanas que los contienen.

e Se puede ir de un control a otro y accionarlos mediante el teclado.

Al igual que GLUT, GLUI se distribuye bajo el acuerdo de licencia GPL,
permitiendo su integracion en multiplataforma, en programas en C++.

Como se menciono anteriormente GLUI esta construido sobre GLUT, y GLUT
sobre OpenGL(véase figura 3-5) , por lo que es necesario hacer llamadas a las
API de GLUT y OpenGL para poder utilizar GLUT, y a las API GLUI, GLUT y
OpenGL para poder utilizar GLUI. Una vez invocadas las 3 APIs, se pueden
hacer llamadas directas a cada una de ellas.
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[ Aplicacion ] :

T

GLUT ]

[ | OpenGL ]

Figura 3-5. Integracién OpenGL,GLUT y GLUI.

Las siguientes caracteristicas graficas fueron empleadas en la elaboracion del

sistema:

Caracteristica 0 modo

‘Valor

Proyeccién Ortogonal 3D.

Modo de Color RGBA

Transformaciones Escalado, rotacidn y traslacién.
Operaciones de Pixel Manejo de caracteres en 2D.
Buffer de Frame Doble.

Iluminacién Ambiental, especular y difusa.
Estructuras: Sélidas y alambre

Cuerpos: GLUT

Sistema de ventanas e interactividad

GLUT, GLUI
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CAPITULO 4. Paralelismo y concurrencia.

Un programa concurrente se compone de varios procesos que se ejecutan de
manera independiente, pero interactian entre si. En caso de que el control no
solamente pase de un proceso a otro, sino que adicionalmente, dos o mas
procesos se ejecuten al mismo tiempo se produce paralelismo.

El manejo de concurrencia es importante en este sistema, ya que si se emplease

el modelo de programacién no concurrente (secuencial) surgirian las sigujentes
situaciones:

I

La parte de los cédlculos de dinamica molecular implica mas del 95% del
tiempo de ejecucién del programa(Este valor se obtuvo al emplear el
programa de perfilamiento gprofile).Si los calculos son realizados antes de
la invocacidn del sistema gréafico, solamente se podrian visualizar al final
de la simulacién.

El sistema grafico responde a eventos generados por el usuario. Si las
funciones de célculos son llamadas después de invocar al sistema gréfico,
esta parte de cddigo no es alcanzada hasta que se da por terminada la
simulacién grafica. Esto debido a que el sistema de eventos genera un
bucle en espera de interaccidon por parte del usuario, por tal motivo, las
instrucciones colocadas después de la activacidn del sistema de eventos no
son alcanzadas hasta que se da por terminada la captura de los eventos del
usuario.

S1 las funciones de calculo son intercaladas con las funciones de
graficacién, tomando al sistema grafico como programa principal, se
produce un tiempo de respuesta no aceptable del sistema gréfico,
adicionalmente, eleva considerablemente el tiempo de ejecucién del
sistema en general.

En caso de que las funciones graficas fueran intercaladas dentro de las
funciones de calculo, esto produciria una regeneracién del sistema grafico
en cada paso. Si se establecieran en intervalos o numero fijo de pasos, esto
le restaria tiempo de respuesta a la interaccion con el usuano;
adicionalmente, se consumirian una cantidad considerable de recursos
aumentando significativamente el tiempo de ejecucion del sistemna.
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4.1 Ejecucion secuencial, concurrente y paralela.

Un programa secuencial consta de un conjunto de instrucciones que son
ejecutadas en un orden predefinido una a la vez. Dentro de un programa
secuencial se cuenta con solamente un hilo o thread de control. De tal forma que,
todas las llamadas a rutinas del programa son manejadas por él.

Un proceso es definido como la instancia de ejecucion de un programa y también
como la unidad basica de ejecucién del sistema operativofWALL2000]. Los
procesos estdn conformados por los siguientes elementos(véase figura 4-1):

s (Codigo
s Datos
o Contexto

El codigo y los datos estan compuestos por las instrucciones del programa, los
datos que maneja, el monticulo(heap), librerias compartidas y el espacio de la
pila que ocupa. Mientras que el contexto a su vez se divide en:

4.1.1 Contexto de programa

Reside en el procesador e incluye el contenido de los registros de proposito
general, registros de cddigos de condicion, el puntero a la pila (SP) y el contador
de programa (PC).

4.1.2 Contexto de kernel.
Reside en el kemel, y esta conformado por el identificador del proceso (PID), las
estructuras que caracterizan la organizacion de la memoria virtual, informacién

sobre los archivos abiertos, manejadores de sefial, y el apuntador de final (break
pointer).
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Contexto de proceso

Contexto de programa: Cadigo, datos y pila
Registros de datos
Codigos de condicién SP
Puntero de pila (SP)
Contador de programa(PC)
Contexto de kernel: brk
Identificador de proceso(PID) Monticulo
Estructuras de M. virtual Datos(lectura escritura)
Archivos ablertas PC Cédigo (solo lectura)

Manejadores de sefal

Puntero de final (ork polnter)

Figura 4-1. Componentes de un proceso

4.2 Ejecucioén concurrente

La ejecuciéon concurrente se produce cuando un programa Se integra por un
conjunto de procesos que se ejecutan de manera independiente pero que
interactuan entre si para lograr un fin comun.

Esto da lugar a tres escenarios principales:

1.- Los procesos del programa concurrente se ejecutan en un inico procesador.

2.- Los procesos se ejecutan en mas de un procesador dentro de un mismo
equipo. Por lo general comparten un espacio de memoria “Multiproceso”.

3.-Los procesos se llevan acabo en equipos independientes interconectados por
redes de comunicaciones, a lo que se denomina procesamiento distribuido.

En los casos 2 y 3 se puede llegar a presentar paralelismo, cuando 2 o mas
procesos se ejecutan de manera simultanea en 2 0 mas procesadores.
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En el caso | no se produce un paralelismo, a menos que el procesador empleado
sea superescalar, es decir que contenga mas de una Unidad Aritmético Logica
“ALU" [GARCIA 2003]. Sin embargo, aunque no se presente paralelismo se
puede obtener una mayor eficiencia que al utilizar programacion secuencial,
debido a la disminucion de tiempos ociosos del procesador.

El problema principal de eficiencia con los procesadores superescalares, consiste
en que las instrucciones que se reciben pueden llegar a tenmer una fuerte
dependencia entre ellas. Existen varias técnicas que permiten disminuir este
efecto, algunas implementadas desde el disefio mismo del procesador y otras en
el compilador o compiladores utilizados.

Tratandose de optimizacion desde el procesador, este lee las instrucciones de
manera secuencial, decide qué instrucciones pueden ser ejecutadas en un mismo

ciclo de reloj y las envia a las unidades funcionales correspondientes para
ejecutarse[CATALAN 2003].

La optimacion desde el compilador dependera del nivel de optimacién que se le
solicite, por lo regular los niveles de optimacidon altos generan c6digo objeto o
ejecutable de mayor tamafio{ WALL2000].

En el caso de sistemas basados en procesos(mas adelante se definiran sistemas
que permiten el manejo de hilos), la mayoria de los sistemas operativos emplean
el modelo jerdrquico de creacidén de procesos. En este modelo, dentro de cada
proceso pueden crearse procesos hijos, los cuales, al momento de ser creados son
una copla del proceso padre, con un numero distinto de PID(Process
Identificator) , y PPID(Parent Process Identificator).EL PPID constituye un
elemento mas del contexto del proceso y esta conformado por €l PID del proceso
padre. Un proceso solamente puede existir si su proceso padre existe. S1 un
proceso padre termina, todos sus procesos hijos terminaran.
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CAPITULO 4. Paralelismo y concurrencia,

Estados de un proceso

Un proceso puede estar en alguno de los siguientes estados [NORTON 1996)
durante su ciclo de vida:

(O8]

. Creacidn: En este estado, el kernel crea el contexto para el nuevo proceso

hijo. Durante la creacién del proceso, el proceso padre debe estar en estado
Activo.

. Ejecutable: El proceso esta listo para ser ejecutado, es decir pasar a estado

Activo. Generalmente se coloca en una cola de gjecucidn.

Activo. El proceso esta siendo ejecutado.

Dormido. E] proceso se encuentra en pausa o bloqueado, ya sea por
alguna instruccién, o en espera de la liberacion de algun recurso para
utilizar.

. Detenido. En este estado, se encuentra en pausa, en espera de una sefial de

continuar, sin mas razon que Ja espera de dicha sefial.

Terminado. Se produce cuando se hace una llamada a la funcién de
salida de proceso. Por ejemplo la llamada a la funcién denominada en
algunos sistemas exit().

Una de las transiciones mas relevantes en la ejecucion concurrente es el cambio
entre un proceso y otro, conocida como process context switch,(véase figura 4-
2) consiste basicamente en cambiar el estado de un proceso activo y activar

algun otro.
Proceso | Proceso 2
} Intercambio de contexto de proceso
Tiempo .
} Intercambio de contexto de proceso
} Intercambio de contexto de proceso
\/

Figura 4-2 Process context switch
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4.2.2 Caracteristicas de la ejecucion concurrente

No-determinismo:
A diferencia de la ejecucion secuencial, en la ejecucidon concurrente el orden de
las instrucciones no es totalmente predeterminado. Aunque el orden de las

instrucciones dentro de cada proceso este dado, el orden de la ejecucidn final es
no-determinista.

Calendarizacion(Scheduling)

La ejecucion de las instrucciones que componen un proceso, de entre los
diferentes procesos que se encuentran en un estado de listos para ser ejecutados,
y la manera en que estas son intercaladas es llevada a cabo por el sistema
operativo. Esta caractiristica esta muy relacionada con la anterior.

4.2.3 Técnicas de Prueba

El nimero de posibles combinaciones o rutas de ejecucién se incrementa
drasticamente a mayor mimero de procesos y procesadores involucrados Algunas
combinaciones pudieran conducir a trayectorias o  rutas de ejecucién
denominadas como inseguras, las cuales producen resultados incorrectos.

Por tal motivo, las reglas y métodos de prueba tradicionales utilizadas en la
programacion secuencial no son eficientes en modelos en los que exista una
dependencia de datos, acceso de escritura entre procesos concurrentes o regiones
inseguras amplias.

Una grafica de progreso, modela la ejecuciéon de n procesos concurrentes como
una trayectoria a través de un espacio cartesiano n-dimensional [BRYANT
2001].

La figura 4-3 es una grafica de progreso que representa el siguiente ejemplo:

Se tienen dos procesos concurrentes. Cada uno de lo procesos estd compuesto de
cinco instrucciones, y se denominan como A,B,C,D,E los estados alcanzados
después de ejecutar cada una de las instrucciones. Las flechas indican las
transiciones de un estado a otro ,la linea vertical hacia arriba indica ejecucion del
proceso 1, la linea horizontal a la derecha ejecucién del proceso 2 y la linea
diagonal ascendente a la derecha, paralelismo y ejecucién de ambos procesos.
Estas tres lineas de transicion son las unicas validas.
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Proceso |

Trayectoria segura
. >

v P

» Trayectora insegura

Proceso 2

r
¥

Ay B G D B

Figura 4-3 Grafica de progreso.

Se denomina trayectoria al historial de ejecucién del programa. La trayectoria
segura es aqueila que al representarse en la grafica de progreso no pasa por
regiones inseguras. Una region insegura se produce al darse un orden no
apropiado en la ejecucién de las instrucciones de dos o més procesos. Las areas
que forman regiones inseguras estaran determinadas por el problema a resolver.

4.2.3.1Condiciones de carrera, deadlocks y mecanismos de
sincronizacion

Las condiciones de carrera ocurren cuando la correcta ejecucién de un programa
es afectada por el orden de ejecucién de los procesos que Jo conforman, dando
lugar a regiones inseguras. Una de las maneras de evitar condiciones de carrera
es mediante ¢} uso de mecanismos de sincronizacion que controlen el acceso a
los recursos comunes y el orden de ejecucidn de los procesos.

El empleo correcto de los mecanismos de sincronizacién, permitird también
disminuir la probabilidad de aparicién de deadlocks. Un deadlock se produce
cuando un proceso estd en espera de que otro proceso ejecute cierta accion para
poder continuar, y este tltimo necesita también que el primero ejecute alguna
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accion para poder continuar, de tal forma que, ambos se bloquean mutuamente.
Se produce un bloqueo permanente de un conjunto de procesos que compiten por
recursos del sistema o comunicarse entre ellos[STALLING 1995]. Ejemplo:

El proceso “A” se encuentra bloqueado en espera del recurso “R2”, el cual, esta
bajo el control del proceso “B”, y el proceso “B” se encuentra blogueado en
espera del recurso “R1” que se encuentra bajo contro] del proceso “A”.

Entre los mecanismos de sincronizacion mas comunes se encuentran:

4.2.3.1.1 Secciones Criticas:

Se conforman de secciones de cédigo que deben ejecutarse de manera atomica,
es decir sin interrupcidn, si mas de un proceso intenta ejecutar la misma seccion
critica, deberdn esperar a que el primero en alcanzar el c6digo termine la
seccidn, antes que otro proceso la ejecute. Una vez que otro proceso comienza la
ejecucion de la seccion critica, los demas deberan esperar. Este procedimiento se
repetira hasta que todos los procesos que intentan ejecutar la misma seccion
critica de manera simultanea hubiesen terminado.

La creacion de secciones criticas debe hacerse lo més corta posible, ya que esta
puede afectar significativamente la concurrencia y paralelismo del programa
completo.

Proceso )

Secaidn
Critica

o s Proceso 2
A B C D E

\-

Seccibn
Critica

Figura 4-4 Grafica de progreso con secciones criticas.
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4.2.3.1.2  Bloqueo de variables.

Las secciones de memoria a las que accede mas de un proceso, son bloqueadas

durante las operaciones de escritura y en algunos casos lectura, mediante
mecanismos como:

Mutex (Mutual exclution). Este mecanismo asigna el control absoluto de las
variables que se encuentren dentro de la seccion definida como de exclusion
mutua. El primer proceso que tiene acceso a la seccidn de cddigo de exclusion
mutua, tendra el control exclusivo de las variables contenidas en la seccion. En
caso de que otros procesos traten de tener acceso a las variables contenidas en el
bloque de mutex, dichos procesos entrardn en alguno de los estados de
inacttvidad hasta que el primer proceso termine la ejecucion de la parte de mutex.

Una variante de estos mecanismos son los bloqueos lectura/escritura, los
cuales, permiten el acceso concurrente a una variable, siempre y cuando se trate
de accesos de lectura. Si alguno de los procesos solicita realizar una operacion de
escritura sobre la variable, se producira un bloqueo generando una suspension en
todos los procesos que la traten de acceder, inicamente el proceso que solicitod la
escrifura podra hacer uso de la variable. Terminada la operacién de escritura se
reestablece el acceso concurrente.

4.2.3.1.3  Variables de condicion

Son empleadas cuando se requiere que el acceso al recuso compartido sea
calendarizado, es decir, en los casos en los que no es suficiente con proteger un
recurso de los demas procesos, sino que ademas, se requiere establecer un orden
en el que dicho recurso sera utilizado.

Semaforos

Un semaforo es una variable global entera positiva que se inicializa con un valor
mayor que cero, generalmente uno; puede ser incrementada arbitrariamente, pero
solamente puede ser decrementada hasta llegar a cero. Mediante el manejo de
esta variable, se puede administrar el envio de sefiales de suspension y
reanudacion a los procesos, controlando asi el orden de su ejecucion.

Dentro de este mecanismo se definen 2 operaciones para el manejo de la variable
del semaforo (s), a los cuales se les denominard P(s) y V(s) respectivamente, la
operacion P(s) decrementara la variable del seméforo siempre y cuando esta sea
mayor a cero, la operacion V(s) incrementara la variable en uno.
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El mecanismo de funcién de los seméaforos consiste en colocar una operacion
P(s) antes de ingresar a una seccidn critica, llevando la variable del seméaforo a
cero, al termino de la seccidn critica se realiza una operaciéon V(s), la cual hace

« 1

que “s” sea diferente de cero.

Mientras que “s” tenga un valor de cero, no se permitira el cambio de proceso
activo, ni el paralelismo, ordenando a otros procesos entrar en estados inactivos;
controlando asi, la trayectoria del programa al crear regiones prohibidas o
inalcanzables en el diagrama de procesos. Véase la figura 4-5.

Seccidn
Critica
Cy

P(s)

B

- - - . Proceso 2
A; Ps) B, C, Vs Dy E

S/

Seccién
Critica

Figura 4-5 Gréfica de progreso con secciones criticas utilizando semaforos.

Uno de los inconvenientes del uso de los seméaforos es que cuando en un mismo
programa se utilizan varios semaforos definiendo regiones prohibidas que se
traslapan, se producen ciertos estados dentro de una zona denominada regidn de
deadlock. S1 una trayectoria toca un estado de la regidn de deadlock (punto
muerto), el deadlock es inevitable y la trayectoria nunca saldra de la region de
deadlock. En el siguiente ejemplo representado en la figura 4-6 se utilizan dos
semaforos denominados “s” y “t”, para los cuales, existen regiones prohibidas
que se traslapan.
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Proceso 2
Trayectoria segura
+ . . o
V(s Region prohibida para s
E,
.
D, | .
G i . :5' LR
o / :
i i .
Bl rrayectona
con deadlock ¢ .
A " ’
A Region de Region prohibida para |
deadlock . . . . e Proceso |

&4 Py B PH G Ws) D, VI E

Figura 4-6 Grafica de progreso de 2 proceso con secciones criticas que se traslapan.

Barreras

Una barrera permite a un conjunto de procesos sincronizarse en un punto de su
codigo. Consiste en declarar una vanable como barrera e inicializarla con un
valor 1gual al numero de procesos concurrentes, al alcanzar cada uno de ellos la
parte del codigo de la barrera, esta se decrementa en uno y el proceso se detiene,
cuando el ultimo proceso alcanza el codigo de la barrera, el valor de la barrera
llega a cero, y los procesos detenidos por la barrera reciben la sefial de continuar.

4.2.4 Granularidad

Se refiere a la unidad minima de cdédigo que puede ser dispuesta para ser
gjecutada de manera paralela, y casi siempre tienen una relacion directa con el
nivel de acoplamiento del sistema de paralelizacién. Se clasifica en fina, media y
gruesa.
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- a)Fina. Se presenta en sistemas de ejecucién paralela fuertemente acoplados a
nivel de ciclos o sentencias individuales de programacién, por lo general a nivel
de ensamblador. Casi siempre es llevada a cabo por el hardware, como en el caso
de la optimizacién de los procesadores superescalares mencionada anteriormente.

b) Media. La unidades de granularidad se constituyen por mddulos, rutinas o
funciones, hilos y procesos. Se realizan a nivel de programacién por sistemas de
paralelizacién automdticos, tal es el caso de OpenMosix. Se basa en procesos
dentro de un mismo programa. También se produce en programas que utilizan
bibliotecas de programacion como PVM y MPI .

¢) Gruesa. La granularidad se presenta a nivel de programas, tareas o modulos
completos, generalmente depende de la forma en que e} usuario final acomoda o
lanza las unidades hacia un gestor cargado sobre el sistema operativo. Este
gestor, mediante un sistema de colas administra la ejecucidn final, la
comunicacién entre unidades paralelas es escasa o no esta presente.

GRANULARIDAD

FINA + Acoplamiento
+ Comunicacion

GRUESA - Acoplamiento
- Conwnicacion

4.2.5 Modelos de concurrencia

Dependiendo del problema a resolver, en algunos casos el nivel de no-
determinismo que tenga un programa concurrente es un factor decisivo
“determinismo observable”.

La manera en que los recursos compartidos por los procesos concurrentes son
empleados, principalmente la memoria, dan como resultado varnios modelos de
concurrencia. Algunos de los mas utilizados son la concurrencia declarativa y el
paso de mensajes.
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4.2.5.1Concurrencia declarativa

Los programas escritos en este modelo son de utilidad en problemas con
determinismo no observable. Los procesos generalmente se comunican entre si
mediante acceso directo a areas de memoria compartida. Se utilizan ampliamente
en equipos con arquitectura de memoria compartida, o bien, en equipos de
memoria distribuida que estan formados por nodos de varios procesadores con
memoria compartida dentro del nodo; en dicho caso el programa se pude ejecutar
en un solo nodo.

Como ejemplo se tienen los programas que implementan las librerfas y

compijadores disefiados para equipos multiprocesador y el manejo de hilos
(threads).

4.2.5.1.1 Hilos

Los hilos al 1gual que los procesos son unidades de ejecucion pero con algunas
diferencias.

Para efectos de esta tesis se definira hilo como:

Unidad de ejecucién asociada a un proceso pero con su propia pila, puntero de
pila, contador de programa, codigos de condicién , registros de propdsito general
e identificador de hilo [BRYANT 2001].

Los hilos al crearse comparten cédigo, datos, monticulo (heap), librerias,
manejadores de sefiales, identificador de proceso(PID), estructuras de memoria
virtual, apuntador de final y archivos abiertos declarados para el proceso en el
cual se lanza el hilo. véase figura 4-7.

Al existir varios hilos, cada uno de ellos tendréa su propia pila y contexto de hilo
(Thread context) integrado por registros de propdsito general, codigos de
condicion, puntero de pila(SP) y contador de programa (PC), asi como un
identificador de hilo (TID).véase figura 4-8.
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Codigo y Datos

bl m j
Pia Bibllotecas compartidas

5 R

brk_'
Monticulo

Contexto de hilo:

ldentificador de Hilo (TID) Datos(lectura escritura)

: PC -
Registras : —> Cadgigo(iectura)

Puntero de plla (SP)

Contador de programa(PC)

Contexto de kernal;

Igentificador de proceso (PID)

Estructuras oe M. Virtual

Archivos ablerios

Manejadares de sena

Puntero de final (brk polnter)

Figura 4-7 Componentes de un hilo.

De esta forma, al crear varios hilos dentro de un proceso se tienen varias
unidades de ejecucion concurrente relativamente independientes con algunos
recursos propios y otros definidos en el proceso. La existencia de varios hilos,
crea una estructura de memoria compartida a través de los recursos del proceso,
que funge como un mecanismo trivial para compartir datos.
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Hilo 1 Codigo y datos compartidos

Hilo 2
Pia | Bibliotecas compartidas . Pila 2

Monticulo

Ccontexto de hile 1: Contexto de hillo 2:

Datos(lectura.escritura)
lgentificador de hilo 1(TIO1) identitcadar de nito 2(T1D2)
Codigo(lectura)
Registras Registros

Codligos de candiclén Cddigos de condiclon

Puntero de pila 1(SP1) Puntero de plia 2(SP2}
contexto de Kernel:

Contador de programa 1(PC1) Identficador de procesa (PID) Contador de programa 2(PC?2)

Estructuras de M. Virtua

Archivos ablernas

Mangjadores de sehal

Puntera de final (brk polnter)

Figura 4-8 Recursos propios y compartidos al definir 2 hilos.

Al utilizar un proceso con varios hilos, se emplean menos recursos que al crear
varios procesos concurrentes bajo el esquema clésico de los procesos.

Debido a que el contexto de un hilo es mas pequefio que el de un proceso, el
cambio entre un hilo y otro (thread context switch) es mas rapido que si se
llevara a cabo entre procesos. figura 4-9.

} [ntercambio de coniexio de hilo

Tiempo
- } Intercambio de contexto de hilo

} Intercambio de contexto de hilo

Figura 4-9 Thread Context Switch
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Los hilos a diferencia de los procesos, no se organizan en la estricta jerarquia
padre-hijo. Todos los hilos tienen acceso a los recursos comunes, pueden
terminar  la  ejecucién de otros hilos y sincronizarse con ellos,

independientemente del orden de creacién y que hilo los creara dentro del
Proceso.

Bajo este esquema, dentro de todo proceso existe un hilo principal, cuya nica
diferencia con tos demés es haber sido el primero en ser creado y ejecutado por e}
flujo normal del programa, y ser también el primero en crear y lanzar otros hilos.

Los sistemas operativos modernos, permiten la concurrencia por medio de
procesos tradicionales o bien mediante hilos. En ambos casos son necesarios los
mecanismos de sincronizaciéon mencionados en la seccion de procesos, dadas las
caracteristicas de la ejecucidn concurrente.

Inicialmente cada sistema definia sus propias bibliotecas “APIs” para la creacién
de hilos, asi como Ja forma de uso de las mismas, dificultando la creacidon de
sistemas transportables a multiples plataformas. Para tratar de resolver esta
situacion la IEEE(/nstitute of Electrical and Electronics Engineers) ha creado
varios estandares que dan lugar a POSIX, (Portable Operating System
Interface)que entre otras cosas, trata cuestiones sobre lenguajes, comandos,
métodos de prueba e interfaces de sistema operativo.

POSIX 1003.4a también conocido como ISO/IEC 9945-1, es la porcidn de
POSIX que se refiere a los hilos. Incluye las funciones y las interfaces de
programacion de aplicaciones APIs que soportan multiples flujos de control
dentro de un procesador[NORTON 1996].

El resultado de POSIX en cuanto a hilos, es la definicidn de las bibliotecas de
lenguaje C denominadas Pthreads.

Sin embargo, los distintos compiladores y sistemas operativos llegan a integrar
sus propias bibliotecas para manejo de hilos.

Hilos de usuario e hilos de kernel
Los hilos de usuario, son creados, administrados y terminados por una aplicacion
que utiliza las funciones de API de manejo de hilos. Existen en el espacio del

usuario y ejecutan cddigo del usuario. Para tener acceso a los recursos exclusivos
del kernel, deben estar asociados a un hilo del kemel.
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“Los hilos de kernel, son creados por funciones de las bibliotecas de hilos, son
visibles para el kernel del sistema operativo. Un hilo de kernel puede soportar
uno o mas hilos de usuario. Su funcién es ejecutar c6digo de kernel o llamadas de
sistemna en nombre de hilos de usuario. Existen en el espacio del kemnel.

El espacio de usuario se refiere a la parte de la memoria donde se coloca el
codigo de las aplicaciones que ejecuta el sistema operativo. El espacio de kemel
es una zona de memoria donde es colocado el kernel del sistema, las

instrucciones colocadas en este espacio tienen los privilegios de ejecucion, asi
como el acceso privilegiado a los recursos del sistema.

— HILOS DE USUARIO
ESPACIO DEU USUARIO
ESPACIO DE KERNEL
HILOS DE KERNEL

Figura 4-10 Tipos de hilos y espacios.

Operaciones con hilos

Al crearse hilos dentro de un programa, estos pueden escribir o leer datos de
areas memoria comunes, tener dependencia de datos o recursos entre ellos, y en
algunos casos correr solamente en ciertos momentos y permanecer 1nactivos o en
espera en otros. Para prevenir errores en tiempo de ejecucion o légicos, ademds
de la creacion y terminacién de hilos existen otras operaciones sobre los hilos
(véase figura 4.11) que dan como resultado los siguientes estados:

Operaciones:
Detener, continuar, despertar ,dormir ,activar, despachar, terminar.

Estados:
Ejecutable, detenido ,activo ,dormido, terminado[LEWIS 1996].
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Detener
Ejecutable ]
_ Activar | & Despertar
Continuar Detener )
[ Detenido }‘ .J Dormido J
J .
Continuar
Despachar
| 4
Detener ‘_[ Activo J Dormir
Terminar
Terminzdo ]

Figura 4-11 Estados y transiciones de los hilos.

4.2.5.2Paso de Mensajes

Este modelo implementa el concepto de puerto. Los procesos se comunican entre
si mediante mensajes, que consisten en accesos de lectura y escritura a los
puertos.

Un puerto es un tipo de dato abstracto, definido en la implementacidn de paso de
mensajes. Se realizan basicamente tres operaciones con respecto a los puertos:

Creacion del puerto, envio de datos al puerto, recepcidn de datos desde el puerto.

Creacion
Durante la creacion del puerto “P”, este es asociado con:

v' Una unidad de ejecucién que para efectos de generalizacidn se
denominard “proceso”, mediante un identificador “I” con el cual se creo
dicho proceso , ya sea, el nombre de manejador, PID, TID o algun otro
dependiendo de la implementacién en particular.

v Un espacio de almacenamiento “S” donde se guardaran de manera
secuencial con mecanismo FIFO (First Input First Output) los mensajes
que se envian hacia dicho puerto “P”.

PuertoNuevo(P,1,S)
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Envio

Esta operacién consiste en enviar un mensaje almacenado en la variable o
estructura “M”, la cual ,deberd tener un tipo compatible con los registros del
espacio de almacenamiento “S” del puerto “P” , que previamente se asocid con
una urudad de ejecucion “I”. Este mecanismo de comunicacién es asincrono,
debido a que una vez que el proceso envia el mensaje al puerto, no necesita
confirmacién del proceso receptor.

Envia(P,M)

Recepcién

En este caso, el proceso que tiene asociado el puerto P, solicita la recuperacién de
los mensajes o de un mensaje de manera individual almacenado en el puerto P, y
lo coloca en su variable o estructura local M.

Recibe(P,M)

En caso de que la implementacién solamente permita la asociacién de un puerto
por proceso no sera necesaria la indicacion del identificador del mismo.

Recibe(M)

Debido a que los puertos son secuénciales, se disminuye el no-determinismo. El
orden de llegadas de los mensajes enviados desde dos procesos A y B hacia un
tercer proceso C, no esta definido, pero, dos mensajes enviados desde un proceso
A, hacia C llegaran en el orden en que fueron enviados. Figura 4-12.
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Proceso A

Envia(Puertoi," A9
Envia(Puerio1,"B")
Envia(Puerts1,"C"
Envia(Puerto1,"D")

Proceso B

Envia(Puerto1."w")
Envia(Puerto1,“X")
Envia(Puerto1,Y™")
Envia(Puerto1,"Z")

Puerto

ID: Puerto1
Reoceptor: Prooeso C
Estructura aim:
bIAII
g
lwli
g
s
npn
IIY“
i

Proceso C

Recibe(Puertot, Lista)

Figura 4-12.Envié y recepcion de mensajes.

Algunas implementaciones permiten reducir aun mas el no-determinismo al
introducir el concepto de canal. Un canal “C” al igual que un puerto tiene
asociado un espacio de almacenamiento “S”, destinado solamente a un proceso
receptor y un proceso emisor, lo que permite definir en que orden se recuperaran
los mensajes de acuerdo al proceso emisor. Las operaciones son las mismas que
en el modo normal de manejo de puertos, con la distincién que al momento del
crear el puerto se establecen los procesos emisor “E” y receptor “R”.

CanalNuevo(C1,EL,R,S1)
CanalNuevo(C2,E2,R,S2)
Envia(Cl,M)
Envia(C2,M)
Recibe(CI1,M)
Recibe(C2,M)
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La figura 4-13 muestra un ejemplo de empleo de canales:

Proceso A

Envia(Puerto1, A"
Envia(Puerto1,“B")
Envial(Puerto1,"C")
Eavia(Puertot,"D")

Proceso B

Envia(Puertol,"w™)
govia(Puerto1,"X)
Envia(Puerto1."Y"
Envia(Puetto1,"2")

Canales
ID: CanaH D: Canalz
Receptor: Pioceso C Receptor: Proceso C
Emis or: Proceso A Emkon Prooceso B
Estructura alm: Estructura alm:
IIA!I l1wu
“B“ IIXI
llcn IYI
AIDI‘ Ilzl
Proceso C

Reoibe(Canaf.LstaT)
Reolbe(Canak Lsta2)

Figura 4-13 Canales

Todas las llamadas a funcién mencionadas anteriormente son generalizaciones,
su numero y formato dependera de la implementacién de paso de mensajes en
particular que se emplee.

El modelo de paso de mensajes se utiliza ampliamente en equipos de memoria
distribuida como es el caso de los Clusters. En el dmbito de software se puede
tomar como ejemplo los programas implementados con las librerias PVM
(“Paralell Virtual Machine”) y MPI (“Message Passing Interface’). Por lo regular
su programacién conlleva una mayor complejidad que la de concurrencia
declarativa.
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4.2.6 Aplicacion

Para el desarrollo del sistema de esta tesis, se emplea un modelo de concurrencia
declarativa mediante hilos. Se selecciono este modelo, ya que permite de manera
simple el acceso a los datos compartidos.

La solucién implementada consiste en generar dos hilos, uno para los calculos de
DM y otro para el sistema grafico. Al funcionar el sistema grafico en un
ambiente de eventos, tiene un consumo minimo de recursos mientras el usuario
no interactué con él, desahogando el equipo para emplear la mayor cantidad de
recursos en el hilo de DM.

Al utilizar OpenGL, en el momento de que el usuario genera un evento que pone
a funcionar el hilo de manejo de graficos, muchos de los recursos empleados son
del adaptador grafico y no del procesador o procesadores del Sistema.

No son necesarios mecanismos de bloqueo de variables, ya que el hilo encargado
de la graficacion uUnicamente realiza operaciones de lectura sobre las variables
manejadas en los calculos de DM. Los mecanismos de sincronizacién y bloqueo
de variables, serian empleados en un desarrollo futuro, en el que se paralelizaran
las funciones de calculos de Dinamica Molecular.

En la implementacién en el Sistema Operativo Microsoft Windows se empled el
compilador Borland C++ Builder 5. Para el manejo de hilos en Builder se
dispone de 2 opciones:

v Uso de APIs del sistema operativo.

v Manejo de objetos TThread predefinidos en Builder para el manejo de
hilos. Tt

v TThread encapsula las funciones de hilos y simplifica la programacion de
funciones avanzadas para el trabajo de hilosfHOLLINGWORTH 2001].

La opcidn seleccionada fue el uso de WinAPI 32. WinAPI 32 se conforma de una
serie de bibliotecas incluidas en el sistema operativo para el desarrollo de
aplicaciones. Las funciones de manejo de hilos se encuentran en la biblioteca
kermnel32.dll. Esta biblioteca permite el manejo a bajo nivel de archivos,
memoria y recursos del sistema y multihilos. Su implementacién a bajo nivel,
permite obtener una mayor eficiencia.
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‘TThread no fue seleccionada debido a qué :

I. Al utilizarse junto con GLUI producia algunos errores por identificadores
duplicados, la correccion de este error implicaba la modificacion del
codigo fuente de GLU] .

2. No se emplean mecanismos de bloqueo o sincronizacién por lo que las
funciones de manejo de hilos contenidas en WINAPI son suficientes.

En el caso del Sistema Operativo Linux se empled la biblioteca PThreads del
estandar POSIX, implementada desde la instalacidn de la distribucién empleada.
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CAPITULO 5. Integracion.

El sistema desarrollado en esta tesis, consiste en una aplicacion de Dinamica
Molecular que permite la visualizacién del modelo molecular simulado, asi como
la generacion de graficos estadisticos de varias propiedades macroscopicas. La
visualizacién grafica y los calculos de Dinidmicas Molecular se realizan de
manera concurrente, dando la posibilidad al investigador de observar el
desarrotlo de la simulacién sin tener que detenerla. También le permite observar
s en algiin momento se producen condiciones no deseadas o no esperadas. En tal
caso, se puede tomar la decision de detener todo el proceso y corregir los datos
iniciales. Esta caracteristica es de gran utilidad considerando que algunas
ejecuciones emplean del orden de varios cientos de miles de pasos, implicando
varios dias de ejecucion.

Para lograr la concurrencia se emplean hilos. En el caso de los graficos se utiliza
OpenGL por su nivel de eficiencia. Para Ja solucidn del sistema de ecuaciones de
Dinamica Molecular es empleado el Algoritmo de Verlet y los procedimientos
descritos en el capitulo 2.

5.1 Elementos utilizados

El sistema se desarrolld para los sistemas operativos Linux y Windows. El
lenguaje de programacion empleado fue C++.

En el caso de Linux se empleo el siguiente software de c6digo abierto.Véase
figura 5-1;

Compilador:
Gee (GNU C Compiler).- 3.2

APIls:
Mesa3d
POSIX Threads(Pthreads)

GLUT 3.7 de Mark J. Kilgard
GLUI de Paul Rademacher version 2.0 adaptada para funcionar con gee 3.
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[ Linux | }

| )

[ MESA 3D (Open GL) ] [ Pthreads (POSIX) ]
[ oo
o ]

Figura 5-1. Recursos empleados en Linux.

Para el desarrollo en Microsoft Windows fue empleado el compilador Boralnd
C++ Builder versién 5 y las siguientes APIs.véase figura 5-2:

OpenGL incluida con Borland C++ Builder

WinAPI incluidas con el sistema operativo.

Una versién de GLUT para Borland C++ Builder 5 basada en la version 3.7 del
cddigo fuente.

Una versiéon de GLUI para Borland C++ Builder 5 fue complilada como
biblioteca a partir de c6digo fuente de GLUI de Paul Rademacher.
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| [ Microsoft ‘Windows | ]

[ bt oS BN TR

e )| (]
e )
[ GLUI ]

Figura 5-2 Recursos empleados en Microsoft Windows.

5.2 DESCRIPCION GENERAL DEL SISTEMA

La ejecucidn del sistema consta de 2 Hilos :

El hilo principal se encarga de realizar la inicializacién de toda la simulacién, asi
como la invocacion del sistema grafico y del segundo hilo.

El segundo hilo, contiene las funciones encargadas de realizar los calculos
matematicos referentes a la simulacién numeérica.

Por las caracteristicas de GLUT, al invocar al sistema grafico de OpenGL, se
crean y dibujan todas las ventanas creadas, asi como todas las directivas de
dibujo asociadas con la funcién principal de dibujo, después de esto, ¢l sistema
entra en un modo de espera u orientado a eventos . Las diversas funciones que
regeneran el sisterna grafico son asociadas a eventos que son producidos por el
usuario en cualquier momento de la ejecucién. Debido a esto, los datos de la
simulaciéon grafica, o la forma en que estos son presentados se actualizan
unicamente mediante intervencioén del usuario, ahorrando recursos de computo
que son empleados por el hilo de los calculos. La utilizacién de OpenGL, ademas
permite un mejor uso de recursos del microprocesador, ya que estas bibliotecas
se encuentran optimizadas para emplear preferentemente los recursos de la tarjeta
de video antes que los de procesamiento central.
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El sistema se resume en las siguientes tareas:

[.Célculo de valores iniciales de la simulacién.

2. Inicializacidn del sistema grafico.

3. Creacion y encendido de hilo de célculos.

4. Encendido del sistema grafico y captura de eventos del usuario.

A continuacién las tareas se describen con mayor detalle:
l. Calculo de valores iniciales de la simulacidn:
1.1 Tamafio de la caja.
1.2Cargas.
1.3Posiciones de los 4tomos dentro de la molécula.
1.4Posiciones iniciales de las moléculas,
|.50nentaciones iniciales de las moléculas.
1.6Carga de los archivos que contienen los centros de masa y quaterniones, y
de las velocidades de rotacion y traslacién iniciales del modelo.
1.7 Asignacién de las velocidades iniciales y angulares.
1.8Fuerzas y torques que actitan sobre todas las moléculas.
1.9 Valores 1niciales de energia potencial y cinética.

2. Inicializacién del sistema grafico
2.1Inicializacion de OpenGL.
2.2Modo de despliegue(buffers, colores, profundidad).
2.3Colores de borrado, sistemas de coordenadas y ireas de visualizacion.
2.4Pardmetros de iluminacién.
2.5Dimensiones y posicién de las ventanas principales y secundarias.
2.6Relacion entre funciones y eventos.

3. Creacién y encendido del Hilo de Célculos.
En el caso de Microsoft Windows, se utiliza la API del sistema creando el
hilo de modo suspendido al inicio de la funcién principal y se activa justo
antes de encender el modo grafico. En Linux se empleo la libreria pthreads
incluida en la distribucién. Pthreads se ajusta al estandar POSIX. Tanto la
creacion como el encendido del Hilo se hacen antes de activar el modo
grafico.

Al activar el hilo asociado con la funcidon de caiculos inicia el ciclo de la
simulacién numérica. Los célculos comprenden los siguientes procesos:

a) Apertura de los archivos de salida.
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b) Ejecucién desde 1 hasta NumPasos de:

Célculo de Paso del sistema de Ecuaciones Diferenciales:

Rutina principal del sistema, en ella reside la mayor parte de la
simulacién, y se resuelve el sistema de ecuaciones, comprende los
siguientes subprocesos:

3.1.Recélculo de orientaciones
Calculo desde 1 hasta NumParticulas
Momento angular.
Matriz de rotacién en el paso t.
Velocidad Angular a partir de los momentos angulares antes
obtenidos.
Derivadas de cuatemiones en en paso t.
Cuatemniones en el paso ¢+ %At
Matriz de rotacién en el paso (+Af.
Momento angular en el paso - YAt a {1+ %At
Velocidades angulares a partir de los momentos angulares obtenidos
en el paso [+ S AL .
Energia cinética rotacional en el paso ¢+ % A¢.
Derivadas de cuatemiones en el pasoz+ Af .
Normalizacién de cuatemntiones..

3.2.- Recélculo de las nuevas posiciones y velocidades
Célculo de | hasta NumPart de:
Posiciones de los centros de masa en el paso ¢+ Az y velocidades en
1+ %At
Posiciones de los atomos tomando en cuenta las condiciones
periddicas de frontera asi como las cargas.

3.3- Célculo desde 1 hasta NumPart de: -
Fuerzas y Torques que actian sobre las moléculas en el paso ¢+ A¢.

3.4.- Calculo desde 1 hasta NumPart de:
Velocidades desde 1+ 4 A a 1+ At

3.5. Obtencién de los siguientes valores
Energia potencial en el pasos + At
Energia potencial en el paso ¢+ )4 At

Energia cinética de traslacién en ¢+ As
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Energia cinética de traslacion en ¢+ % At

Energia cinética total(traslacion + rotacién) en el paso ¢+ ) At
Energia total en el paso ¢+ %4 Ar

Temperatura en el paso ¢+ %4 Ar

Presion en el paso ¢+ At

3.6. Colocacién de los datos correspondientes al paso en el vector que
contiene los datos para la generacion de las ventanas de presion,
temperatura y densidad.

3.7. Escritura en los archivos de salida cada deterrninado numero de
pasos, segtn definicidn del usuario

4. Encendido del sistema grafico.

Aqui se activa el sisterna grafico mediante GLUT, que toma el control y
captura los eventos generados por el usuario. Al producirse eventos asociados
con funciones previamente definidas en el paso 2, se ejecutaran de manera
concurrente con el hilo de célculos del paso 3. Aun después de concluida la
ejecucion del hilo de calculos, el sistema GLUT seguira activo permitiendo la
interaccion y regeneracion visual del modelo obtenido en el tltimo paso. Al
seleccionar el usuario la opcién de finalizar el programa en cualquier
momento de la corrida, la simulacién completa terminara. Entre las funciones
que puede seleccionar el usuario se encuentran las de:

e Rotar o trasladar el modelo.

e Realizar acercamientos y alejamientos.

e Encender o apagar el sistema de iluminacion.

o Utilizar la representaciéon de los 4dtomos por medio de esferas solidas o
mediante estructuras de alambre.

Las ultimas dos opciones ahorran recursos y aumentan la velocidad con que se
regenera en pantalla el sistema en equipos con tarjetas de video con aceleracion
de graficos de bajas prestaciones. De igual forma, al realizar una rotacion o
traslacién solamente se muestran los enlaces entre los dtomos de las moléculas
para incrementar la veloctdad de regeneracidon y hacer mas fluido el manejo del
programa.

Adicionalmente, al interactuar con alguna de las ventanas de la simulacion,
unicamente esta ventana sera actualizada. Las ventanas que se presentan son:
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e Principal del modelo.

e Grafico estadistico de temperatura.
e Grafico estadistico de presién.

e Grafico estadistico de densidad.

Los eventos que implican una actualizacion de los datos contenidos en una
ventana son:

e Hacer clic sobre la ventana.

e Mover la ventana.

e Redimensionar la ventana, ajustando automaticamente la escala de su
contenido para llenar 1a nueva area de visualizacion.

e En el caso de la ventana principal, las operaciones de rotacion, traslacion y
acercamiento o alejamiento tmplicaran una regeneracién grafica de] modelo.

Al generar un evento que implique la actualizacion de una ventana de grafico
estadistico, se limpiara dicha ventana y se realizara una linea uniendo los puntos
almacenados en el vector llenado en el hilo de céalculos para dicho propdsito.

Al generar un evento que de como resultado la actualizacion de la ventana
principal de la simulacién, se borrara el contenido de la ventana destinado a la
visualizacién del modelo, se calculara la posicién de cada uno de los atomos del
modelo, y se dibujara de acuerdo a los valores de acercamiento, iluminacion y
estructura de alambres seleccionados, se dibujaran los enlaces y se presentara el
nimero de paso correspondiente. En el caso de la rotacién y la traslacién
solamente se dibujaran los enlaces hasta que el usuario deje de oprimir el botén
del raton.

5.3 SEGMENTACION DEL CODIGO

Para su manejo el cédigo se divide en varios archivos con sus respectivas
cabeceras:

WATTER.CPP
Programa principal.

DATA.CPP
Definicion de constantes, variables de uso general y vectores.

GRAFIC.CPP
Funciones relacionadas con el modo grafico OpenGL
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‘GEOM.CPP
Funciones relacionadas con e] hilo de célculos. Fuerzas y torques, energia
potencial, calculos del Sistema Ecuaciones Diferenciales.

INIT.CPP
Calculo de valores iniciales del modelo.

VECTOR.CPP
Funciones para el calculo de operaciones con vectores.

UTIL.CPP

Contiene funciones para manejo de errores, manejo de asignacién dinamica de
memoria para los vectores y las matrices.

RANDOM.CPP

Funciones para generacion de nimeros aleatorios basandose en los algoritmos
RAN3 y RANI.

5.4 OPERACION DEL SISTEMA

Preparativos para la ejecucion:

Deberad disponerse de un archivo de texto separado por espactos que contenga
los datos de las posiciones de los centros de masa, asi como los quaterniones de
cada una de las moléculas. Al tratarse de modelos rigidos, las posiciones de los
atomos se calculan a partir de los valores de los centros de masa que
determinaran la traslacién de la molécula, y los quaterniones su rotacién. El
formato del archivo de entrada se muestra en el siguiente fragmento de archivo
de entrada:

7.37524e-11 2.09234e-10 2.31322e-10 -0.666673 -0.574805 -0.247403 -0.404892
2.50057e-10 2.55117e-10 7.36439e-12 0.81802 0.422656 0.095940% -0.378B155
2.52376e-10 5.07404e-10 6.62936e-10 -D.868156 -0.229764 0.265011 0.351115
4.46519e-11 5.4%48e-10 1.98318e-10 -0.252591 0.84097% 0.309621 -0.364811
2.85795e-10 2.05501e-10 6.97218e-10 ~-0.164678 0.261186 -0.607184 0.732113
3.626e-10 13.78BS72e-10 3.,61241le-10 0.176515 0.4566%7 -0.850013 -0.194288

Los tres primeros valores indican las coordenadas x,y,z del centro de masa y los
cuatro restantes los valores del cuaternion(x,y,z,u). Cada valor es separado por un
espacio y cada renglén comprendera una molécula.
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También serd necesario disponer de un archivo en formato de texto con las
velocidades iniciales ftraslacion y angulares (rotacion) del modelo, como el
mostrado en el siguiente fragmento de archivo de entrada:

-842.129 152.644 84.6192 5.10276e+13 2.36341e+12 2.37421e+13
240.803 175.557 410.222 7.49511e+12 2.95495e+13 -1.08076e+12
-26.9258 61.62 -374.495 6.81646e+12 3.46077e+13 7.70712e+! |
-79.1375 672.868 50.949 3.40367e+12 1.99278e+13 -9.35688e+12
108.662 -199.053 187.222 -2.35394e+13 1.05396e+13 4.40714e+12
270.774 -80.8163 -46.8265 1.46553e+13 1.28609e+13 -3.0519e+13
-534.092 -65.2629 125.548 6.71945e+12 1.26473e+13 1.10706e+13
32,9327 -236.055 277.101 7.35895e+12 2.34347e+12 -5.04851e+12
-302.566 -34.6902 -25.2757 -1.85415e+13 -5.63184e+13 -9.18842¢e+12
-37.6305 -110.105 -1212.74 -8.34147e+11 2.70541e+13 -7.83561e+12

Los tres primeros valores de cada registro se refieren a las velocidades de
traslacién en los ejes x,y,z respectivamente. Los tres valores restantes
corresponden a las velocidades angulares en x,y,z. Al igual que en el archivo de
entrada anterior, cada valor es separado del siguiente por un espacio simple, y
cada renglon corresponde al registro de una motécula.

En cuanto a fos pardmetros de la simulacion como condiciones iniciales de
presion y temperatura, nimero de pasos, nimero de moléculas, tamafio de paso,
distancias y angulos entre los dtomos de la molécula; fuerzas y ofros valores
referentes a la molécula a simular, asi como constantes fisicas utilizadas. Son
definidos en los archivos de programa DATA.CPP y DATA.H.

Al iniciar la ejecucidn del sistema, se despliegan cinco ventanas, una de texto,
que muestran los valores de: nimero de paso, presion, temperatura y densidad
cada cierto nimero de pasos. Otras tres contendran gréaficos estadisticos de
propiedades macroscopicas. La ventana restante mostrard la simulacién grafica
del modelo. Véase figuras 5-3 y 5-4 Al comienzo de la simulacién mostrara el
modelo inicial, en caso de que el usuario interactué con dicha ventana, esta se
redibujara mostrando los valores del modelo en el paso actual de la simulacién.
Si la ejecucion de los N pasos de la simulacidn termina, se redibujard mostrando
el modelo final.
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cucion del programa en Microsoft Windows 98.
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B ool Wervcnse] R Tvmonn Nensn | X ouns
Figura 54 Ejecucidn del programa en Linux.

Archivos de Salida:

Durante la ejecucion se generan cuatro archivos de salida en los siguientes
formatos:

El primero contendré el nimero de paso, temperatura, presion, densidad, energia
potencial, energia cinética de rotacién, energia cinética de traslacién y energia
total. El archivo se produce en formato de texto separado por espacios. Los datos
son almacenados cada cierto numero de pasos que se definen en el cddigo del
programa principal. A continuacién se muestra un fragmento de este archivo de
salida:

52 261.62 2795.6 1177.1 -6.18e-17 4.22¢-18 4.le-18 -5.35e-17
54 258.14 2831.5 1176.4 -6.17¢-17 4.16e-18 4.04e-18 -5.35e-17
56 254.07 2799.1 1175.6 -6.16e-17 4.07e-18 4.0le-18 -5.35e-17
58 250.21 2764.2 1175 -6.14e-17 3.97e-18 3.98e-18 -5.35¢-17
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Donde cada una de las lineas es un registro que almacena un paso de la
simulacion.

El segundo archivo de salida contiene el niimero de particulas (4tomos) de la
simulacidén, un nombre del modelo, y las coordenadas de cada una de los 4tomos,
asi como, un identificador de elemento, de acuerdo al formato x,y,z , reconocido
por algunos de los programas de representaciéon de modelos moleculares.
Algunos de ellos son de uso libre.

Este archivo es reescrito cada paso, por lo que si se detiene la simulacion, se
dispone del ultimo modelo generado para ser analizado en algin otro programa
de visualizacién molecular. En caso de que la simulacion se ejecute hasta el fin
se dispondra del modelo final.

9
muestra 0.0

O 0.508841 1.9585 1.87861

H 0.437873 2.6503 2.53634

H 1.30861 2.16739 1.39594

O 2.68289 2.40756 0.138328
H 3.62528 2.36888 0.301544
H 2.54075 1.80448 -0.591281
O 2.03%62 5.077 6.9504

H 2.72135 5.39938 7.44759

H 2.15464 4.12694 6.9305

El tercer archivo contiene la siguiente informacion:

Los tres primeros valores serdn las coordenadas x,y,z del centro de masa y los
cuatro restantes los valores del cuaternion (x,y,z,w). Cada molécula comprendera
un registro y estos se separaran por saltos de linea. Ejemplo:

5.49592&-11 2.0088¢-10 1.88832¢-10 -0.803344 -0.4065%66 -0.118869 -0.4181956
2,72754e-~-10 2.37154e-10 1.06633e-11 0.821995 0.407178 0.103582 -0.38445
2.08802e-10 5.04165e-10 6.97678e-10 -0.925635 -0.114218 0.251898 0.258267
4.33213e-11 5.99054e-10 1.65207e-10 -0.165674 0.516123 0.255273 -0.258239
2.43519e-10 2.27608e-10 6.86119e-10 -0.371059 0.119256 -0.496887 0.775369%
3.8384le-10 3.70013e-10 3.79823e-10 -0.0785509 0.435651 -0.851726 -0.0%41435

E) 1ltimo archivo generado contiene valores de las velocidades de traslacion y
angulares del modelo en el paso actual. Los tres primeros valores de cada registro
se refieren a las velocidades de traslacién en los ejes x,y,z respectivamente. Los
tres valores restantes corresponden a las velocidades angulares en x,y,z. El
siguiente es un ejemplo de un fragmento del archivo.
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80.3781 37.7418 76.4819 -2.09209%e+12 2.71393e+12 1.41847e+12
18.4393 -104.887 -51.7377 -8.22425e+11 2.19584e+l1l2 -2.61003e+1l
124.484 -128.957 -64.3949 1.6688e+12 2.0983e+1l 1.8596%e+13
-64.0824 47.3057 -96.6346 8.5977%e+11 -1.19797e+12 1,44232e+11
-13.329§ 12,7944 28.2258 1,19276=2+412 1.75187e+12 ~9.85%le+ll

-41.181 -3.08075 ~48.5647 1.05011le+12 9.29417e+1ll -1.4605%e+11
-132.307 -94.2496 98.0718 -7.98505e+11 3.092B84e+12 1.04347e+l2
-97.3289 -126.44 73.9839 2.29554e+12 -6.36334e+12 -3.3162%e+11

En estos dos ultimos, archivos el formato es el mismo de los archivos de entrada,
y tienen como objeto poder continuar con la simulacién en caso de que esta sea
suspendida por el usuario, por alguna interrupcién en el equipo, o bien, iniciar
una simulaciéon a partir de los datos finales de una ejecucidén anterior.
Generalmente este tipo de programas en equipos de escritorio tardan varios dias o
incluso semanas corriendo con modelos reales, dependiendo entre otras cosas del
nimero de moléculas, las caracteristicas de la mismas, el nimero de pasos y el
tamafio de paso. Para poder continuar con una ejecucién interrumpida, los
archivos de entrada son remplazados por estos archivos.

Todos los archivos utilizados estan en formato de texto para su facil edicion,
revision y exportacion a otros programas como modeladores moleculares,
procesadores de palabras y gestores de bases de datos.

5.5 MODELO DE PRUEBA

Para las pruebas del sistema se utilizo un modelo de agua en estado sélido
conocido como hielo 1.

El agua es uno de los compuestos mas estudiados dentro de la simulacién de
liquidos, por sus propiedades, asi como sus cambios de estado[PETRENKO
1999].

Las moléculas de agua tienen las siguientes caracteristicas:

Estan formadas por 2 atomos de hidrogeno y uno de oxigeno. Vease figura S-
5.Los atomos de hidrogeno se unen al itomo de oxigeno mediante enlaces
covalentes, es decir cada atomo aporta un electrdn a la unién, quedando
implicados 4 electrones en la unién molecular. Los nucleos de las moléculas de
hidrogeno se encuentran a una distancia de 0.9572+0.0003 Amstrongs con
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respecto al mucleo de la molécula de oxigeno y el angulo H-O-H es de
104.52+0.05°.[PETRENKO 1999].

7/?‘
(o’\
oo

Figura 5-5 Molécula de agua.

La molécula de agua aunque tiene una carga total neutra (igual numero de
protones que de electrones ), presenta una distribuciéon asimétrica de sus
electrones, lo que la convierte en una molécula polar, alrededor del oxigeno se
concentra una densidad de carga negativa , mientras que Jos mucleos de
hidrogeno quedan desnudos, desprovistos parcialmente de sus electrones y
manifiestan, por tanto, una densidad de carga positiva, convirtiendo a la molécula
de agua en bipolar. Véase figura 5-6.

La distancia H...O es mucho mayor que la de O-H . La molécula a la cual el
protén es covalentemente ligado se denomina ‘donador de protén’, y a la otra
“aceptor’. Cada molécula de H,O puede actuar como donadora para dos enlaces
de hidrégeno y como aceptor para otras dos, con direcciones tetrahedricamente
opuestas a los enlaces O-H. [PETRENKO 1999].
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Zonas

"\ parcialmente
' positivas

no compartides
Figura 5-6 Cargas de una molécula de agua.

Al enlace H..O se le conoce como puente de hidrogeno, el hecho de que
alrededor de cada molécula de agua se dispongan otras cuatro molécula unidas
por puentes de hidrégeno permite que se forme en el agua (liquida o solida) una
estructura de tipo reticular. Figuras 5-7 ,5-8 y 5-9.

Figura 5-7. Posicién de dos moléculas de agua.
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5-8 Acercamnjento de estructura reticular de agua.

Figura

Figura 5-9 Estructura reticular de moléculas de agua.
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Dadas sus caracteristicas, las moléculas de agua pueden ser consideradas como
cuerpos rigidos, aunque realmente presentan variaciones en su interaccion
intermolecular, dependiendo de su estado, el cual puede 'ser sélido, liquido o
gaseoso.

En el caso particular del estado sélido, existen diversas “fases de sdlido”, que
difieren unas de ofras principalmente por las condiciones de presién vy
temperatura necesarias para su formacién, siendo hielo Th el que se obtiene
congelando agua a presién atmosférica o por condensacion directa de vapor de
agua a -100°C[PETRENKO 1999]. Las fases del hielo son identificadas con
numerales romanos que van del I al XII, en el orden cronolégico aproximado con
que fueron producidas de manera experimental, sin que exista necesariamente
una relacién entre una fase y otra.

Para efectos de simulacién, existen modelos moleculares definidos. En el caso de
Jas pruebas del modelo computacional desarrollado en esta tesis se empleo el
modelo conocido como TIP4P.

En TIP4P se considera una distancia de 0.9572 Amstrongs entre el dtomo de
oxigeno y cada uno de los dos hidrégenos de la molécula. El angulo formado por
los dos &tomos de hidrégeno es de 104.52°, Cada hidrégeno tiene una carga
positiva de 0.52e, adicionalmente cada molécula tiene una carga negativa M, de
dos veces el valor del hidrégeno, es decir, 1.04e; localizada en la bisectriz del
angulo HOH a 0.15 Amstrongs del 4tomo de oxigeno[BALTAZAR 2003].

El ensamble empleado es NPT, lo que significa que, durante la ejecucion del
programa, los valores de nimero de particulas, presién, temperatura deben ser
constantes. Por tal motivo, durante la simulacién el sistema realiza ajustes en
cada paso sobre energia y tamafios de caja de simulacién. Estos ajustes
permitiran de manera gradual lograr la estabilidad de temperatura y presion
deseados. Las ventanas de temperatura y presién, permiten al investigador
determinar a partir de que nimero de pasos se obtiene la estabilidad del ensamble
buscada, y si una vez alcanzada esta se llega a perder.

Como se menciono anteriormente para efectos de prueba del sistema se utilizaron
modelos de hielo II, con las siguientes caracteristicas y valores iniciales:
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El tamario de paso: 2.0e-15 segundos.

Numero de Pasos: de | hasta 256 pasos

Numero de Moléculas: 768 ,1200 y 1500 moléculas.
Temperatura inicial: 255.0 K

Presion: 2500.0%100000 Pa

1 o e ST, ALESISUEeSKIOPAVErsio
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Ui Inicio
Figura 5-10 Simulacién en un sistema con Microsoft Windows XP.
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5.6 Resultados

El modelo fue ejecutado en 2 equipos, cada uno con sistema operativo Linux y
Windows, en particiones distintas.

Equipo 1:

Sistemas Operativos: Mandrake Linux 9.2 Nucleo 2.4.21
Microsoft Windows Millenium Edition
(Me)

Modelo: Acer Trave] Mate 527TXV Laptop

Procesador: Inte] Pentium I11 800 Mhz

Memoria RAM: 384 Mb. 133 Mhz

T. video ATI Radeon. Rage Mobility-M 64 Mb.
Ram compartida. AGP Integrada.

Disco Duro: IDE 5400 RPM.

Equipo 2:

Sistemas Operativos: Mandrake Linux 10.0 Official. Nucleo
2.6.8.
Windows XP Professional SP |

Modelo: Ensamblada. Tarjeta Madre. MSI KT6
Delta.

Procesador: AMD Athlon XP 2600+. 1.9 Ghz.

Memoria RAM: 256 Mb. DDR 400 Mhz

T. video Gforce 4 MX 400. 64 Mb Ram
Independiente. AGP 8X.

Disco Duro: IDE 7200 RPM

Para realizar las mediciones se empleo la instruccion clock() de la cabecera
time.h, por estar presente en los compiladores de ambos sistemas operativos, y
funcionar de la misma manera.
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Tabla de Tiempos. Equipos 1 yl 2.768,1200 y 1500 Moléculas.

Equipo 1 Equipo 2 Equipo 1 Equipo 2 Equipo | Equipo 2
segundos) segundos segundos (segundos segundos segundos)

(1E) <

2 <1 8 0 110

5 3 26 20 9 37 30 13

- . a 50)] 20 16 ’ s D)=l
15 12 96 77 24 143 43
W20 25 36, ¢ 53 58 AOENED 30 20 :
57 50 372 3086 98 564
{45 s 00 A 0LE227 19681096

1443 1221 4 300 2224

En el caso de las corridas con Microsoft Windows, los resultados mostrados son
un promedio de 5 ejecuciones, debido a las variaciones de tiempo entre
gjecuciones.

Tiempos de Ejecuciéon 768 Moléculas

——Equipo 1 Win

—a— Equipo 1 Linux
Equipo 2 Win

—*— Equipo 2 Linux

Segundos

Pasos
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CAPITULO 5. Integracién.

Tiempos de Ejecucion 1200 Moléculas
1600
P 1400
R 1200
Al 1000 8 |—*—Equipo 1 Win
a0 S
| 600 & | Equipo 2 Linux
& 400
= 200
Lo
2 4 8 16 32 64 128 256
Pasos

Tiempos de Ejecucion 1500 Moléculas

8 16 32 64 128 25
Pasos

|

r 2500
2000
1500 § —O—Equpo 1 Wln
= |—=—Equipo 1 Linux
3 . .
o Equipo 2 Win
1000 B | Equipo 2 Linux
500
6
ESTA TESIS NOSAL b

DE LA BIBLIOTECA
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CONCLUSIONES

Se desarrollo un sistema integral de Dindmica Molecular que permite la solucion
numérica, asi como la visualizaciéon de modelo. El sistema desarrollado trabaja
sobre modelos moleculares rigidos. Por tal motivo, fue empleado un modelo de
agua para las pruebas del sistema.

La principal contribucion de este sistema, es su integracion a los actuales trabajos
de investigacién realizados en el Centro de Investigaciones Tedricas de la
Facultad de Estudios Superiores Cuautitlan. En uso real, una simulacién llega a
comprender varios cientos de miles de pasos, que generalmente implican varios
dias de ejecucion continua. La visualizacion del modelo, asi como de las
propiedades macroscdpicas en tiempo real permiten al investigador la revision y
en caso de ser necesario la interrupcion del proceso para realizar ajustes, sin
necesidad de esperar que esté llegue a finalizar.

Se obtuvieron versiones del sistema para ser ejecutadas en sistemas operativos
Microsoft Windows y Linux. El primer sistema operativo se eligié por ser
ampliamente utilizado, y el segundo por ser de uso libre, soporta multiples
plataformas de hardware y de cddigo abierto.

Para la realizacion de las pruebas se instalaron versiones de Microsoft Windows
y Linux en los mismos equipos con los mismos recursos. Los tiempos de
ejecucion en sistemas Microsoft Windows fueron variables, aun corriendo el
mismo modelo. Las pruebas en Linux generaron tiempos de ejecucion constantes
al probar varias veces el mismo modelo. Adicionalmente, se pudo observar que la
interactividad y velocidad de generacion grafica fue mayor en Linux, inclusive
los tiempos totales de simulacidn fueron menores en Linux (véase capitulo 5) .

Las versiones de Microsoft Windows probadas fueron: Windows ME y Windows
XP. En el caso de Linux se utilizd la distribucién Mandrake tanto con nucleo
2.4.x como 2.6.x. Para efectos de la comparacién todas las pruebas y desarrollos
se realizaron sobre procesadores Intel x86 o compatibles.

El sistema es compatible con equipos de escritorio, estaciones de trabajo, equipos
multiprocesador, es decir todos aquellos que trabajen bajo el modelo de memoria

compartida y permitan la implementacién de multihilos.

En cuanto a la los requerimientos de hardware de gréaficos, el sistema es capaz de
funcionar en sistemas con cualquier tarjeta grafica soportada por Microsoft
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‘Windows; en el caso de Linux cualquier tarjeta que permita el funcionamiento
del modo gréfico y el uso de OpenGL. Sin embargo, se recomlenda el uso de
tarjetas con aceleracion 3D.

En un desarrollo futuro se planea trasladar el sistema a equipos de procesamiento
distribuido y multiprocesador, en busca de paralelizar la simulacién numérica, ya
que se observo mediante perfilamiento que la parte de calculos de Fuerzas
consume un 96% del tiempo de ejecuciéon del programa. Para tal propdsito,

podrian ser empleados equipos multiprocesador, alguno de los clusters de la
Facultad o bien un Grid.

El principal reto en esta migracion radica en los acceso de lectura-escritura,
sincronizacion entre unidades de ejecucidn paralelas y técnicas de prueba. (véase
capitulo 4).
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7.1 OPENGL

7.1.1 Primitivas de Dibujo

Para la construccion de imagenes en dos o tres dimensiones dentro de OpenGL,
se emplean elementos simples llamados primitivas. Las primitivas son objetos de
una o dos dimensiones, que van desde puntos y lineas hasta poligonos complejos.

Un elemento clave para la formacion de primitivas son los vértices (vertex), los
cuales, indican puntos en el espacio de dos o tres dimensiones. Los vértices
también son referidos como “el minimo comun denominador” de todas las
primitivas de dibujo.

A partir de la especificacion de sus vértices, se pueden construir primitivas que
conformen graficos més elaborados. Figura 7.a

OpenGL cuenta con diversas instrucciones para definir primitivas
bidimensionales como triangulos, cuadrilateros y otros poligonos determinados
por sus veértices. En todos los casos existen algunas reglas basicas para su
construccion:

1. Todos los vértices del poligono deben estar en el mismo plano, es decir el
poligono no puede doblarse ni torcerse. Razon por la cual, los tridngulos son
1deales para la construccion de modelos.

2. Sus bordes no deben interceptarse y el poligono debe ser convexo. Una forma
simple de wverificar si es convexo es trazar lineas imaginarias que lo
atraviesen, dichas lineas deberan entrar y salir solamente una vez del
poligono.

Estas restricciones se deben basicamente a los algoritmos que constituyen
OpenGL ,los cuales trabajan de manera mas eficiente al operar bajo las
condiciones antes mencionadas. La mayoria del hardware de aceleracion de
graficos esta optimizado para dibujar triangulos. De hecho, muchas de las
pruebas de rendimiento y comparacién de generacion de graficos 3D estan dadas
en triangulos por segundo. [WRIGHT 1999].
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ABANICOS

Vs

Vs

POLIGONOS

v, v,

INDIVIDUALES

v, v,

CUADRILATEROS

Figura 7.a. Primitivas de dibujo OpenGL.
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7.1.2 Matriz De Modelado

Esta matriz de 4x4 representa el sistema de coordenadas transformado que se
utilizara para colocar y orientar los objetos del modelo.

Mediante su modificaciéon es posible realizar operaciones como traslacion,
escalado y rotacion del modelo.

Inicialmente esta matriz esta constituida como una matriz identidad, y sus valores
son modificados de acuerdo a la transformacién que se quiera realizar.

Traslacion
Si se considera a X, y z como coordenadas del vector de translacion

(desplazamiento en X, y,z) .Se necesitara multiplicar la actual matriz de modelado
por la siguiente matriz

o O o
o O = O
o = O O
— N

Escaldado
Tomando a X, y, z como factores de escalado sobre sus respectivos ejes. Sera
necesario multiplicar la matriz de modelado actual por:

S O v ©
SO N O O
—_ O O O

S O O =

Rotacion

Considerando X, y, z como un punto dentro del sistema de coordenadas actual, se
traza un eje imaginario de este punto al origen, y se rota el sistema en sentido
contrario a las mancillas del reloj la cantidad de grados definido por A, la matriz
de modelado actual debera multiplicarse por la siguientes matrices:
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En caso de rotar a en el eje X:

0 0 0
cosa -sena 0
sena cosa O

0 01

o O O -

Pararotaraeneleje Y:

cosa 0 sena O
0 1 0 0
-sena 0 cosa O
0 0 0 1

Si se requiere rotar a en el eje Z:

cosa —sena

0 0

0
sena cosa O
1
0 0 0

—_ O O O

7.1.3 Matriz de proyeccion

Existen dos tipos diferentes de proyeccion que pueden ser utilizados, los valores
de las matrices de proyeccion dependeran del tipo seleccionado, ya sea,
Proyeccidn Ortografica 6 Perspectiva.

Proyeccion Ortografica

En este tipo de proyeccion la pantalla es paralela al plano xy y el punto de vista
del observador es paralelo al eje z del plano de vision. Una proyeccion paralela
se forma cuando se extienden lineas paralelas desde cada vértice del poligono
hasta que dichas lineas interceptan el plano de la pantalla de la computadora.
Esto tiene como consecuencia que el volumen de visualizacidn sea una
paralelipedo rectangular. La distancia a la que un objeto se encuentre sobre €l eje
z con respecto al punto de visualizacién no influye sobre el tamafio de la
representacion en pantalla del mismo.
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La matriz de proyeccion en el modo ortografico esta constituida por:

Punto de
visualizacion

Figura 7-1Volumen de proyeccion ortografica.

2n r+l 0-
F—1 F—1

0o 2 t+b 0
t-b t—b

. “(f+n) 2

f-n  f-n

0 0 -1 0

donde

/= valor minimo de x
r = valor maximo de x
b = valor minimo de y
t = valor maximo de y

APENDICES

n= distancia desde el punto de visualizacidon hasta el plano mas cercano del
volumen de visualizacion.
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f=distancia desde el punto de visualizacién hasta el plano mas lejano del volumen
de visualizacion.

siempre que [ # r,t #b,n# f

Proyeccion Perspectiva

En la proyeccion perspectiva, mientras mas lejano estd un objeto del observador,
mas pequefio se dibujard dicho objeto. Este cambio de tamafio de un objeto
basado en la distancia del objeto con respecto al observador es una importante
forma de dar una referencia de la profundidad de un escenario. Cuando hay
muchos objetos en una escena, los tamafios relativos de objetos similares ayudan
a reforzar la sensacidn de profundidad.

En la proyeccidn perspectiva, las lineas de proyeccién no son lineas paralelas,
sino lineas que convergen en un punto llamado centro de proyeccion. El centro
de proyeccion es la interseccidn de todas esas lineas convergentes con el plano de
la pantalla que determinan la imagen proyectada.

El volumen de visualizacién en una proyeccion en perspectiva es una piramide
truncada “frustrum”.

Centro de proyeccion /

Figura 7-2 Volumen de proyeccién perspectiva.
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La matriz de proyeccién en modo perspectiva se conforma de la siguiente
manera:

2 9 g !
r—1 r—1
0o 2 o i*b
t-b t—b

0 0 ~2  f+n
f-n f-n

0 0 0 I

= valor minimo de x

r = valor maximo de x

b = valor minimo de y

t = valor maximo de y

n= distancia desde el punto de visualizacién hasta el plano mas cercano del
volumen de visualizacion.

f= distancia desde el punto de visualizacion hasta el plano mas lejano del
volumen de visualizacidn.

siempre que / #r,t #b,n# f

7.1.4 COLOR, ILUMINACION Y MATERIALES

Color

Dentro de OGL existen 2 modos de trabajo con respecto al color: RGBA e
Indexado.

En RGBA los colores de las primitivas dibujadas se forman por una combinacién
de rojo, verde y azul. En valores que van desde 0 a 1. Siendo 0 la ausencia del
color y I su maxima intensidad (0 a 255 en representacion tipo byte). El numero
de colores o variantes de cada color dependera de la profundidad de color
definida en el sistema computo que se este utilizando, también conocida como
“ColorDepth”. Por ejemplo en un sistema con una profundidad de color de 24
bits destinara 8 bits para el rojo, 8 para el verde y 8 para el azul proporcionando
un total de 2% variantes de cada color dando un total de 2** colores distintos que
van desde el negro hasta el blanco.
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El cuarto valor en el modo RGBA conocido como Alpha se refiere a la opacidad
y no afecta la manera en que se asigna un color de forma individual, sino la
forma en que se calculan los colores al colocar objetos con diferentes valores de
opacidad unos delante de otros con respecto al punto del observador o camara

dentro de la escena de OGL, asi como el mezclado “blending” al utilizar fuentes
de luz.

En el modo indexado se crea una tabla o paleta de colores a utilizar,
seleccionados de todos los colores posibles del sistema. Al crear las primitivas,
sus colores estan dados con referencia a valores o indices de la tabla o paleta de
colores. Al cambiar un color de la tabla, todos los elementos que tengan colores
referenciados a ese indice se modificaran.

El numero de colores de la paleta depende de la cantidad de memoria dedicada
para almacenar la tabla la cual estara dada en potencias de 2 (dependiendo del
numero de bits utilizados para dicho proposito) , sin embargo no podré ser mayor
a la profundidad de color del sistema. La ventaja principal del uso del modo
indexado es el ahorro de memoria utilizada para el color.

Independientemente del modo que se desee utilizar, este debe seleccionarse al
inicio de la sesion OpenGL.

LUZ

Una fuente de luz tiene un efecto en la escena cuando existen objetos en la
misma con superficies que absorban o reflejen la luz, dependera de la
propiedades de los materiales utilizados. Incluso, una superficie es capaz de
emitir su propia luz, reflejar la que recibe en todas direcciones o en alguna
direccion particular.

Existen 4 tipos diferentes de fuentes de luz en OpenGL: Ambiental, difusa,

especular y emisiva.

Ambiental.- Este tipo de luz, ha sido reflejada un numero de veces tal que es
imposible determinar su origen y direccion. Cuando toca una superficie es
reflejada de igual manera en todas direcciones.
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A
S

Difusa: Es aquella que proviene de una direccion en particular, pero es reflejada
en varias direcciones.

FUENTE DE LUZ

N

Y

Figura 7-4 Luz difusa.

Especular.- Proviene de una direccion, y tendera a reflejarse sobre las
superficies en una direccion particular, en el caso de luces especulares intensas,
estas tienden a producir manchas brillantes en el sitio donde inciden sobre los
objetos del modelo.
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FUENTE DE LUZ /

Figura 7-5 Luz especular,

Emisiva.- Se produce debido a las propiedades de ciertos materiales de ser
fuentes de luz, se simula dando mayor intensidad al color del material.

-~ s
- /ﬁ___,
- T

Figura 7-6Luz emisiva.

En cuanto a la ubicacidn de las fuentes de luz, dichas fuentes pueden clasificarse
en direccionales cuando se encuentran colocadas a una distancia infinita de la
escena; posicionales cuando se ubican en un punto exacto dentro de la escena
que determinard su efecto. Entre las caracteristicas de las fuentes de luz
posicional se encuentra la atenuaciéon que consiste en la disminucion de la
intensidad de la luz emitida por la fuente de manera directa a la distancia de la
misma con respecto a la superficie o vértice, determinada por su factor de
atenuacion FA.
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1
ok tkd+k,d?

Donde:

d= distancia entre la fuente de luz y el vértice o superficie
k.=Constante de Atencuacién GL. (Por omisién 1.0)

k= Atenuacién lineal

k= Atenuacion cuadratica

En el caso de la luz direccional, el factor de atenuacion (FA) es siempre 1 por lo
que no tiene efecto alguno.

En lo que respecta al color de la luz emitida por la fuente se utiliza el modelo
RGBA explicado en la seccién de color.

Una fuente de luz tiene un efecto cuando existen objetos en al escena con
superficies que absorban o reflejen la luz, dependera de las propiedades del
material que se utilice. Incluso un material es capaz de emitir su propia luz,
reflejar la que recibe en todas direcciones o en alguna direccion en particular.

Al igual que las fuentes de luz, los materiales tienen propiedades de reflexion con
respecto a la luz ambiental, difusa y especular. El efecto final dependera de las
fuentes de luz existentes, asi como las propiedades de reflexion de los materiales
existentes, los colores utilizados tanto en las fuentes de luz, los objetos y sus
valores de transparencia. Siendo necesario el calculo de los valores por separado
para rojo, verde y azul en el caso del modo RGBA. El valor Alpha ser4 igual al
valor Alpha difuso del material en el vértice. Debido a que el modo indexado es
mas reducido, la obtencion de muchos de los efectos de iluminacién es mas
complicada o no posible obtenerlos, por lo que el Modo RGBA es utilizado
preferentemente cuando se manejan valores de iluminacién y fuentes de luz.

El valor final de color obtenido en un vértice en modo RGBA estara dado por:
CV=EM + AE +CT
Donde

CV = Color del Vertice
EM = Emision del material en dicho vértice. Valor asignado al material.
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~AE = Luz ambiental Escalada.

CT = contribucién de luz ambiental, difusa y especular de fuentes de luz con sus
respectivas atenuaciones.

Luz ambiental Escalada

Se obtiene al multiplicar el valor definido como luz global ambiental de todo el
modelo por la propiedad de luz ambiental asignada al material.

(Luz global ambiental) (propiedad ambiental del material)

Contribucion de fuentes de luz
Cada una de las fuentes de luz puede contribuir a al color final de un vértice, el

calculo se realiza de manera separada para cada fuente de luz, y finalmente es
sumado.

Contribucién de la fuente= Factor de Atenuacion * efecto de reflector * (Termino
de ambiente + Término de Difusién + Término Especular).

En el caso del efecto de reflector “spotlight” existen 3 posibilidades.

a) Elvalor esigual a 1 sila fuente de luz no es un reflector.
b) El valor es igual a O si la fuente de luz si es un reflector, pero el vértice
queda fuera del cono de iluminacion de la fuente.

c) (max{v-d,O})R

donde:

v=(Vy,Vy,V,) vector unitario que expresa la posicion de la fuente de luz.
d= (dx,dy,d) direccion de el reflector.
R= exponente de reflector.

Al evaluar la expresion (max{vod ,O}) en caso de que el valor obtenido sea
menor al coseno del angulo de apertura del cono de iluminacion, el vértice cae
fuera del volumen del cono de iluminacién y se aplica el valor del punto b.

El termino de ambiente se obtiene al multiplicar el valor de iluminaciéon
ambiental de la fuente por la propiedad de reflexion ambiental del material el en
vértice,
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El término de difusién se calcula con la expresion:

(max {Len, 0})* difuso ,,, * difuso
donde:

L= vector unitario que expresa la posicion de la fuente de luz.
n= vector normal unitario con respecto al vértice.

Juente material

Finalmente el término especular

} )expanenle _especular

max {sen,0 * especular *especular
m

uente aterial

Si Len =0entonces el término especular = 0.

donde:

n= vector normal unitario con respecto al vértice.

L= vector unitario que expresa la posicidn de la fuente de luz.
s= Suma de L y vector que expresa el punto de visualizacién, dividiendo cada
componente entre la magnitud del vector, llegando a s=(sy,Sy,S,).
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7.2 MANEJO DE HILOS

A continuacidn se describen las funciones basicas para el manejo de hilos de
WINAPI y Posix, aunque en ambas modalidades existen funciones avanzadas
para el manejo de sincronizacién y control de acceso a las variables
compartidas.

7.2.1 WINAPI32

WinAPI32 permite el manejo de hilos mediante la biblioteca
\windows\sytem\kernel32.dll. El archivo de cabecera es winbase.h.

7.2.1.1Creacion
La funcion necesaria para le creacion de un hilo es:

HANDLE CreateThread(LPSECURITY_ATTRIBUTES IpThreadAttributes,
DWORD dwStackSize,

LPTHREAD_START_ ROUTINE IpStartAddress,

LPVOID IpParameter,

DWORD dwCreationFlags,

LPDWORD IpThreadld

);

La estructura de tipo LPSECURITY ATTRIBUTES, determina si otros
procesos pueden modificar el objeto o si un proceso hijo puede heredar un
manejador de este objeto. Si IpThreadAttributes contiene un valor NULL,
entonces el descriptor de seguridad por omision es asignado.

El parametro dwCreationFlags especifica las banderas de creacion del hilo. Si se
envia el valor CREATE SUSPENDED, el hilo se creara en modo suspendido y

su ejecucion comenzara con el llamado de la funcién ResumeThread().

El pardmetro IpThreadId apunta a una variable de tipo DWORD que recibira el
valor del identificador de el hilo (TID).

En IpStartAddress se envia el nombre de la funcién asociada al hilo.

Los parametros dwStackSize y IpParameter contienen el tamafio de la pila y los
parametros pasados a la funcion asociada al hilo (IpStartAddress).
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El siguiente es un ejemplo de creacion de hilo.

main()

{

HANDLE Hilo;
DWORD Identi Hilo;

Hilo=CreateThread(0,0,calculos,0,CREATE SUSPENDED,&Identi Hilo);
}

7.2.1.2Suspension

La siguiente funcién suspende la ejecucién de un hilo hasta el momento en que
este sea reanudado llamando a la funcién de activacién correspondiente.

DWORD SuspendThread(HANDLE hilo)

hilo corresponde a la variable de tipo HANDLE que contiene el identificador el

hilo que fue asignado en el momento de la creacién del hilo mediante
CreateThread().

Si la funcién tiene éxito, el valor de retorno es el valor previo del contador de
suspensiones. En caso contrario, es OxFFFFFFFF.

Cada hilo posee un contador de suspensiones (con un valor maximo de
MAXIMUM_SUSPEND COUNT). Si el contador de suspensiones €s mayor que
cero, el hilo se suspende; en otro caso, el hilo no se suspende y se puede ejecutar.
Llamar a SuspendThread hace que el contador de suspensiones del hilo
especificado sea incrementado. Intentar incrementar mas del maximo ese
contador produce un error sin incrementarlo.

Ejemplo:

main()

0
HANDLE Hilo;
DWORD Identi_Hilo;
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'Hi10=CreateThread(0,0,calculos,0,CREATE_SUSPENDED,&Identi_Hilo);

SuspendThread(Hilo);
}

7.2.1.3Activacion

En caso de que un hilo se cree en modo suspendido o se hubiese suspendido
mediante SuspendThread(), la funcion encargada de la activacion o reactivacion
del hilo es ResumeThread().

DWORD ResumeThread(HANDLE hilo)

hilo corresponde a la variable de tipo HANDLE que contiene el identificador de

hilo que fue asignado en el momento de la creacién del hilo mediante
CreateThread().

Si la funcién tiene éxito, el valor de retorno es el valor previo del contador de
suspensiones.

Si la funcién falla, el valor de retorno es OxXFFFFFFFF

La funcién ResumeThread comprueba el contador de suspensiones del hilo. Si
el valor del contador es 0, el hilo no esta suspendido. En caso contrario, el
contador de suspensiones del hilo se decrementa. Si el valor resultante es O,
entonces la ejecucion del hilo se reanuda.

Si el valor de retorno es 0, el hilo especificado no esta suspendido. Si el valor de
retorno es 1, el hilo especificado fue suspendido pero ha sido reanudado. Si el
valor de retorno es mayor de 1, el hilo especificado aun esta suspendido

Ejemplo:

main()

{
HANDLE Hilo;

DWORD Identi_Hilo;
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Hilo=CreateThread(0,0,calculos,0,CREATE_SUSPENDED &1dent1 _Hilo);
ResumeThread(Hilo);

SuspendThread(Hilo);

ResumeThread(Hilo);
}

7.2.2 POSIX Pthreads

7.2.2.1Creacion

Se requiere de la funcién pthread_create. Esta funcién devuelve cero si el hilo se
creo con €xito, en caso contrario devuelve un valor diferente de cero.

#include <pthread.h>
int pthread create(pthread t *tid, pthread attr_t *attr, func *f, void *arg);

Esta funcién crea un hilo nuevo asociado con la funcion f. Los parametros
enviados se colocan en arg, en caso de no requerirse se envia el valor NULL.
attr _t permite modificar los atributos de creacion del hilo, NULL crea el hilo con
los valores por omision. El valor TID del nuevo hilo creado sera colocado en tid.

Ejemplo:
pthread t Identi Hilo,
main()

{
;

7.2.2.2Terminacion

Un hilo puede terminar cuando la funcion asociada alcanza el final de su codigo,
cuando se encuentra un return, o bien, cuando se emplea la funcion
pthread cancel:

pthread create(&ldenti Hilo,NULL,calculos,NULL);
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#include <pthread.h>
int pthread cancel(pthread_t tid);

La funcién regresa un valor cero cuando el hilo se canceld con éxito. El valor tid,
especifica el TID del hilo a cancelar.
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