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Um diesen Laufzeitoverhead zu reduzieren, wurde die Domäne in ein äquidistantes 
Gitter überführt, wodurch die Anzahl der Interaktionen zwischen weit entfernten 
Partikeln ignoriert wurde. Jedoch liegt der Berechnungsaufwand dieser Version ebenfalls 
weit fernab eines sinnvollen zeitlichen Rahmens. Durch die Betrachtung der Prämisse 
einer großen Vielzahl von Simulationsdurchläufen begründet sich der Bedarf nach einer 
Optimierung zur Reduzierung der Berechnungszeit.  

Laut dem biologischen Modell, auf dem die Partikelsimulation basiert, ziehen sich die 
Partikel aufgrund wirkender Gravitationskräfte und Drehmomente an und bewegen sich 
basierend auf der Braunschen Molekularbewegung durch die Domäne. Zur Berechnung 
von Kräften und Drehmomenten zwischen den Partikeln findet folglich eine Interaktion 
statt.  

Dem Simulationsmodell zufolge interagiert jedes Partikel mit jedem anderen Partikel, 
das sich innerhalb der Domäne befindet (siehe Algorithmus 2). Diese Menge aller 
möglichen Interaktionen wird in einer sequentiellen Form auf die CPU abgebildet. In 
jedem Simulationsschritt wird eine Iteration über jedes Partikel vorgenommen, um 
innerhalb der Iteration wiederum über jeden Interaktionspartner zu iterieren.  

 

Abbildung 13: Abbildung des Simulationsmodells auf die CPU 

Eine Durchführung mehrerer Simulationsdurchläufe ist in der sequentiellen Version auf 
der CPU nicht vorgesehen. Das notwendige Kriterium der hinreichend großen Vielfalt 
von Simulationsergebnissen zur Mittelung wird nicht erfüllt.  

Um dieses Kriterium in die spätere Analyse einfließen zu lassen, wird die 
Berechnungsdauer eines einzelnen Simulationsdurchlaufs linear skaliert. Dabei wird eine 
sequentielle Hintereinanderausführung des Programms angenommen. 



 35

5.3 Abstraktion der Simulation in Form eines objektorientierten Modells 

Um der reinen Simulation einen sinnvollen und gebräuchlichen Rahmen zu geben, 
wurden einrahmende Objekte samt Schnittstellen eingeführt, um eine höchstmögliche 
Wartbarkeit und Flexibilität zu ermöglichen. 

Dabei wurde vor allem auf die Ersetzbarkeit von einzelnen Komponenten ein großer 
Wert gelegt. Um dieses Ziel zu erreichen, wurde das Design der Objekte einer sehr 
hohen Unabhängigkeit der einzelnen Komponenten unterworfen, wie sie in Abbildung 
14 dargestellt ist. Die Implementierung der Verwaltung der Simulationsdurchläufe 
ermöglicht einen kompletten Austausch der Simulationsprogrammierschnittstelle. Die 
entwickelte Lösung verwendet die Programmierschnittstelle CUDA – diese kann durch 
weitere Applikationsschnittstellen wie OpenCL, OpenMP oder ATIStream ersetzt 
werden, ohne einen Einfluss auf die übrigen Komponenten zu nehmen.  

 

Abbildung 14: Objektorientiertes Design der Simulationsverwaltung 

Dabei wurde vor allem auf die Ersetzbarkeit von einzelnen Komponenten ein großer 
Wert gelegt. Um dieses Ziel zu erreichen, wurde das Design der Objekte einer sehr 
hohen Unabhängigkeit der einzelnen Komponenten unterworfen, wie sie in Abbildung 
17 dargestellt ist. Die Implementierung der Verwaltung der Simulationsdurchläufe 
ermöglicht einen kompletten Austausch der Simulationsprogrammierschnittstelle. Die 
entwickelte Lösung verwendet die Programmierschnittstelle CUDA – diese kann durch 
weitere Applikationsschnittstellen wie OpenCL, OpenMP oder ATIStream ersetzt 
werden, ohne einen Einfluss auf die übrigen Komponenten zu nehmen.  

Die aktuell eingesetzte Benutzerschnittstelle ist kommandozeilenorientiert und bietet 
keinerlei grafische Funktionen. Es bietet sich hier die Möglichkeit an, eine grafische 
Benutzerschnittstelle zu entwickeln, die die Organisation von mehreren 
Simulationsdurchläufen, sowie den damit verbundenen Parametern, wie Partikeltypen 
oder Simulationsdauer, vereinfacht. Die restlichen Simulationskomponenten benutzen 
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die Funktionen der Benutzerschnittstelle, um dem Benutzer über den aktuellen Zustand 
der Simulation zu informieren.  

Die Schnittstelle zum Dateisystem wird dazu verwendet, Simulationsergebnisse zur 
Weiterverarbeitung in Dateien zu speichern. Zu dieser Weiterverarbeitung zählt die 
Visualisierung durch das Tool CellVis des Institutes für Visualisierung und Interaktive 
Systeme der Universität Stuttgart [5]. Die aktuell eingesetzte Schnittstelle nutzt ein sehr 
einfaches textbasiertes Dateiformat. Im objektorientierten Design der Implementierung 
existiert die Möglichkeit, die Funktionalität durch andere Schnittstellen zum Dateisystem 
zu ersetzen, die komplexere Dateiformate - wie zum Beispiel das XML-Format - 
unterstützen. 

Darüber hinaus wurden die Datenstrukturen, die die Simulationsdaten verwalten, sehr 
flexibel und abstrahiert gestaltet, um eine Möglichkeit zur Verwendung für allgemeine 
Simulationsprobleme unter Verwendung von Partikeln auf GPGPU-Architekturen zu 
gewährleisten. Es findet eine Trennung zwischen Partikeln, den Datenstrukturen zur 
Verwaltung von Partikeln, den Simulationsdurchläufen und den Parametern einer 
Simulation statt.  

Wie bereits erläutert, kann die Applikationsschnittstelle zur Hardware vollständig ersetzt 
werden. Daher ist die Implementierung der Kommunikation mit der GPU getrennt von 
der Simulationsverwaltung. Bibliotheksspezifische Anweisungen und Funktionen der 
CUDA Applikationsschnittstelle werden ausschließlich in diesem Teil des 
objektorientierten Designs verwendet. Daraus folgt die Unabhängigkeit der 
Simulationsaufgabe von der spezifischen Applikationsschnittstelle.Basierend auf der 
erläuterten groben Abstraktion der Simulation wurde ein Klassendiagramm entwickelt.  

 

Abbildung 15: Klassendiagramm 
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5.4 Verwaltung der Partikeldaten auf der CPU-Seite 

Ein Partikel verfügt über folgende Eigenschaften und wurde folgendermaßen in der 
Struktur SParticle implementiert: 

 

 

Abbildung 16: Partikeleigenschaften und Implementierung 

Bei der Entwicklung des Lösungsansatzes zur Verwaltung der Partikeldaten auf der 
CPU-Seite wurden zwei Lösungsansätze entwickelt und von einander abgewägt: 

• Im Hauptspeicher der CPU wird nur Speicher für einen einzigen 
Simulationsdurchlauf angelegt. Dieser Speicher dient zur Erzeugung der 
Partikeldaten in der Initialisierungsphase der Simulation. Im späteren Verlauf 
der Simulation wird dieser Speicher als Puffer für die Zwischenergebnisse der 
Simulation genutzt. Die Daten werden in diesem Puffer zwischengespeichert, 
wenn sie von der GPU gelesen und in Dateien geschrieben werden. Des 
Weiteren befinden sich im Hauptspeicher der CPU nur Daten zur Verwaltung 
der Simulationsdurchläufe auf der GPU in Form von Zeigern auf 
Speicheradressen im globalen Speicher der GPU.  

• Im Hauptspeicher der CPU wird eine  umfangreiche Datenstruktur zur 
Verwaltung der kompletten Simulationsdaten angelegt. Die Partikeldaten 
werden getrennt nach Typ in Listen gespeichert. Für jeden 
Simulationszwischenschritt werden Instanzen angelegt, so dass Aussagen über 
den Simulationsverlauf getroffen werden können. Jeder Simulationsverlauf 
wird zu einer Simulationsinstanz zusammengefasst, der einem 
Simulationsdurchlauf auf der GPU entspricht. Im globalen Speicher der GPU 
befinden sich zur Simulationszeit nur die aktuellen Daten, auf denen die 
Simulation ausgeführt wird. Im Hauptspeicher der CPU befindet sich 
stattdessen neben den Zeigern zur Verwaltung der Daten auf der GPU die 
Datenstruktur, die die Verwaltung von mehreren Simulationsdurchläufen mit 
historischen Daten ermöglicht.  
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Als Lösung wurde der zweite Lösungsansatz gewählt und implementiert. Ein 
wesentlicher Bestandteil der Motivation der Abbildung auf einer GPGPU-Architektur 
liegt darin, mehrere Simulationsdurchläufe zu verwalten und über Ergebnisse zu mitteln. 
Daher ist es sinnvoll, neben dem bloßen Schreiben der Daten in Dateien eine effiziente 
umfangreiche Datenstruktur zu verwalten, um neben Ergebnissen aus mehreren 
Simulationsdurchläufen auch Ergebnisse aus der Entwicklung innerhalb der Simulation 
erzeugen zu können.  

Die Klasse CSimData verwaltet die Partikeldaten eines Simulationszwischenschrittes. 
Dazu enthält sie eine Liste von Partikeltypen, wobei jedes Element aus einer Liste von 
expliziten Partikeldaten besteht. Als Kontextinformation werden die Typenanzahl, die 
Partikelanzahlen und die Typnamen gespeichert. Darüber hinaus enthält die Klasse 
Methoden zur Erzeugung, Abfrage und Löschung dieser Listen. Die Methode 
GetParticlesofType wird dazu benutzt, die Listen der Partikeldaten abzufragen, um sie 
dann an den globalen Speicher der GPU zu senden. 

 

 

Abbildung 17: Klassendiagramm CSimData 

 

Instanzen der Klasse CSimData werden von der Klasse CSimInstance verwaltet. Ein 
Objekt der Klasse CSimInstance entspricht einem Simulationsdurchlauf. Neben den 
aktuellen Zwischenergebnissen der Simulation werden auch die bereits erläuterten 
vergangenen Zustände gespeichert, um die Anforderung zu erfüllen, Aussagen über den 
Simulationsverlauf erzeugen zu können.  
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Basierend auf dieser Überlegung, kann eine Gitterzelle in vier Quadranten zerlegt 
werden. Die Partikel der einzelnen Quadranten müssen maximal die Partikel von drei 
Nachbarzellen und der eigenen Zelle auslesen.  

 

Abbildung 34: Unterteilung einer Gitterzelle in vier Quadranten 

Als Folge dieses zweiten Optimierungsschrittes reduziert sich die Anzahl der 
Speicherzugriffe von neun auf vier. Diese Reduktion ist in Abbildung 35 dargestellt. 

 

Abbildung 35: Durchführung der Nachbarschaftsbehandlung nach der 2. Optimierung 

Für die Implementierung dieser Optimierung wurde ein Algorithmus entwickelt, der 
Branches vermeidet. Die Unterteilung der Partikel in ihre Quadranten und die 
Koordination der Partikel zum Lesen einer gemeinsam ausgewählten Zelle werden direkt 
aus dem Gitterzellenindex hergeleitet.  
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 Zuweisung der Partikel zu Quadranten und gemeinsame Koordinierung 
/* Berechnung des Quadranten innerhalb der Gitterzelle */ 
int xq = int(x[0]/(gridwidth/2.0)) % 2; 
int yq = int(x[1]/(gridwidth/2.0)) % 2; 
 
/* Koordination der Partikel – Ausrichtung auf die Zelle (1,1) in jedem 2x2- 
    Teilgitter */ 
int xh  = 1-(hash % mgriddata.num_cells) % 2; 
int yh  = 1-(hash /   mgriddata.num_cells) % 2; 
 
real x_adj,y_adj,x_adjl,y_adjl; 
 
for(int y=0; y<2; y++) { 
   for(int x=0; x<2; x++) { 
 
       /* Berechnung der Position der gemeinsam betrachteten Nachbarzelle */ 
      x_adj = x[0] + ((real)(-2 * xq + 1)*(xh - 1)) * gridwidth; 
      y_adj = x[1] + ((real)(-2 * yq + 1)*(yh - 1)) * gridwidth; 
 
      /* Berechnung des Endpunktes des Berechnungshorizontes */ 
      x_adjl = x[0] + ((real)(-2 * xq + 1)*(xh - 1)) * RCUT; 
      y_adjl = x[1] + ((real)(-2 * yq + 1)*(yh - 1)) * RCUT; 
  
      /* Falls der Berechnungshorizont in die Nachbarzelle reicht, werden   
          Interaktionen durchgeführt */ 
      int neighbourhashl = calcHash_d(x_adjl,y_adjl); 
      int neighbourhash  = calcHash_d(x_adj, y_adj); 
 
      if (neighbourhashl == neighbourhash){ 
         /* Interaktionen zur Nachbarzelle */  
      } 
   } 
}  

Algorithmus 18: Zuweisung der Partikel zu Quadranten und gemeinsame Koordinierung  
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Als Konzept für eine weitere Optimierung wurde der Einsatz einer raumfüllenden 
Kurve für die Berechnung des Gitterzellenindexes untersucht. Hierzu wurde die Hilbert-
Kurve eingesetzt, deren Implementierung in Algorithmus 19 beschrieben ist.  

 

 Berechnung des Gitterzellenindex nach Hilbert 
void rot(int n, int *x, int *y, int rx, int ry) { 
    int t; 
    if (ry == 0) { 
        if (rx == 1) { 
           *x = n-1 - *x; 
            *y = n-1 - *y; 
        } 
        t  = *x; 
        *x = *y; 
        *y = t; 
    } 
} 
int calcHilbertHash_d(real x, real y, int n, real bounding_box_width){ 
 int xd = (int)(x / bounding_box_width); 
 int yd = (int)(y / bounding_box_width); 
    int rx, ry, s, d=0; 
    for (s=n/2; s>0; s/=2) { 
        rx = (x & s) > 0; 
        ry = (y & s) > 0; 
        d += s * s * ((3 * rx) ^ ry); 
        rot(s, &x, &y, rx, ry); 
    } 
    return d; 
} 

Algorithmus 19: Berechnung des Gitterzellenindex nach Hilbert 

Die Erwartung, die mit dieser Untersuchung verbunden war, lag in der gesteigerten 
räumlichen Kohärenz der Daten. Diese Anordnung mittels der Hilbert-Kurve ist der 
bisherigen zeilenweisen Anordnung überlegen. Die gesteigerte räumliche Kohärenz ist in 
der Abbildung 36 dargestellt. 
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Abbildung 36: Vergleich der zeilenweisen Anordnung und der Hilbert-Kurve 

Die Analyse der Berechnungszeit der Implementierung zeigte einen deutlichen Overhead 
durch die Berechnung des Hilbertkurven-Indexes auf. Die gesteigerte räumliche 
Kohärenz überwiegt nicht dem Overhead, der durch die aufwendigere Gitterzellenindex-
Berechnung verursacht wird. Daher wurde diese Implementierung nicht weiter verfolgt. 

5.14 Die Benutzerschnittstelle 

Die implementierte Simulationsumgebung verfügt über eine Interaktion mit dem 
Benutzer über das Terminal. Die Funktionalität für die Benutzerinteraktion wurde in der 
Klasse CTerminalUI implementiert. Kern dieser Klasse ist die Methode run, die die 
Parameter von der Konsole einliest und daraus eine Menge von Simulationsdurchläufen 
generiert und ausführt. Innerhalb dieser Methode wird ein Objekt der Klasse 
CudaSimulation erzeugt, welches die Funktionalität der Simulationsverwaltung für den 
Einsatz der Applikationsschnittstelle CUDA ermöglicht.  

 

 

Abbildung 37: Klassendiagramm CTerminalUI 
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In dieser Klasse befindet sich auch eine Implementierung einer Funktion, die 
Information des Simulationsverlaufs im Terminal ausgibt. Diese Funktion 
„handleNotification“ wird als Funktionenzeiger an die Simulation übergeben. Die 
Parameter für die Erzeugung einer Menge von Simulationsdurchläufen sind in folgender 
Tabelle angegeben und erklärt. 

Parameter Erläuterung 

-big Es wird ein Gitter mit der Bounding-Box-Größe 10 verwendet. 
Die Gitterzellenweite beträgt 0,05  

-small Es wird ein Gitter mit der Bounding-Box-Größe 10 verwendet. 
Die Gitterzellenweite beträgt 0,05  

-singlecell Es wird ein Gitter mit der Bounding-Box-Größe 1 verwendet. 
Die Gitterzellenweite beträgt 1 

-bbw width Es wird ein Gitter mit der Bounding-Box-Größe width 
verwendet. 

-cw width Die Gitterzellenweite beträgt width. 

-scyc cycles Es werden cycles Simulationsschritte durchgeführt. 

-irt trigger Nach trigger Simulationsschritten wird ein Zwischenergebnis 
erzeugt und in eine Datei geschrieben. 

-m number Es werden number Monomere angelegt. 

-d1 number Es werden number Dimere an Position 1 angelegt. 

-d2 number Es werden number Dimere an Position 2 angelegt.  

-t number Es werden number Trimere angelegt. 

-l number Es werden number Ligangen angelegt. 

-numvar variations Es werden variations Simulationsdurchläufe aus den 
angegebenen Parametern erzeugt und ausgeführt. 

-parpart number Es werden maximal number Partikel auf einer GPU behandelt.  

Tabelle 2: Konsolenparameter für Parsim 
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5.15 Die Schnittstelle zum Dateisystem 

Die Schnittstelle IFileManager stellt die Funktionalität für die Ausgabe der 
Simulationsdaten in Form von Dateien bereit. Dazu stellt diese Schnittstelle eine 
überladene Methode SimInstanceToFile zur Verfügung, die in vier Implementierungen 
eine flexible Ausgabe von einzelnen Simulationsdurchläufen oder einer Menge von 
Simulationsdurchläufen in Dateien zur Verfügung stellt. Neben der automatischen 
Vergabe von Dateinamen, dessen Modus über die Methode setFilenameMode bestimmt 
werden kann, stehen zwei weitere Methoden zur Verfügung, mit denen ein Dateiname 
explizit angegeben werden kann. 

 

Abbildung 38: Klassendiagramm IFileManager 

Für die Ausgabe der Simulationsdaten wurde die Weiterverarbeitung von Form einer 
Visualisierung in der Klasse CPlainFileManager berücksichtigt. Wie bereits erläutert, 
können andere Implementierungen der Schnittstelle andere Dateiformate für die 
Ausgabe der Simulationsdaten ermöglichen.   

Das Dateiformat wurde folgendermaßen festgelegt: 

X Y E[0] E[1] F[0] F[1] Typ Index #Bindungsregionen D B[0] B[1] B[2] 

Tabelle 3: Dateiformat der Partikeldaten 

Die Dateien der Simulation werden in einen Unterordner „Daten“ gespeichert. Dieser 
Ordner wird automatisch angelegt, sofern er nicht vorhanden ist. In diesem Unterordner 
werden für jeden Simulationsdurchlauf eigene Ordner angelegt, wobei jeder Ordner mit 
einer fortlaufenden Nummer benannt wird. Die Dateien eines Simulationsdurchlaufs 
werden nun fortlaufend nummeriert benannt und nach dem zuvor genannten Dateiformat 
gespeichert.  



 70



 71

6. Analyse 

6.1 Grundlagen 

Wesentliches Ziel im Rahmen dieser Studienarbeit ist die Reduzierung des 
Berechnungsaufwandes der Simulationsanwendung. In den folgenden Analysen wird die 
Erreichung dieses Ziels untersucht. Dabei wird die Berechnungszeit der parallelen 
Simulation  auf der GPU, deren Implementierung im vorherigen Kapitel erläutert wurde, 
mit der Berechnungszeit der sequentiellen Simulation auf der CPU unter gleichen 
Simulationsrahmenbedingungen verglichen, wobei der resultierende Speedup ermittelt 
wird.  

Der in den folgenden Analysen ermittelte Speedup bezieht sich auf den 
Rechenzeitvergleich mit der sequentiellen Implementierung auf der CPU, die ebenfalls 
einen gitterbasierten Ansatz verwendet. Für eine optimale Vergleichbarkeit wurden für 
beide Implementierungen jeweils optimale Gitterparameter benutzt, aus denen minimale 
Berechnungszeiten folgen. 

6.2 Untersuchungen verschiedener Anzahlen von Partikeln  

Ein grundlegendes Resultat ist der Speedup, der bei der Betrachtung einer einzigen 
Simulationsausführung gemessen werden kann. Hierbei werden verschiedene Anzahlen 
von Partikeln auf der GPU und CPU simuliert und die resultierenden Berechnungszeiten 
verglichen. Der Speedup wächst proportional mit dem Anteil der Ausnutzung der 
vorhandenen Architektur. Bei der Nutzung der gesamten Menge der verfügbaren 
Threads wurde ein Speedup in der Größenordnung von 320x  gemessen.3  

In dieser Untersuchung werden die Vorteile durch die Nutzung der massiven Parallelität 
der GPU deutlich. Der Speedup wächst nahezu linear mit der Anzahl der verwendeten 
Partikel, wobei keine Sättigung festgestellt werden kann.  

Bei der Betrachtung der Untersuchung zur sequentiellen Version kann ein nahezu 
quadratisches Wachstum der Berechnungszeit beobachtet werden. Dies begründet sich in 
Art der Menge der Interaktionen, die pro Simulationsschritt berechnet werden. Da jedes 
Partikel mit jedem anderen Partikel interagieren kann, entsteht eine quadratische Menge, 
die sich in quadratischer Form auf die Berechnungszeit auswirkt. (siehe Kapitel 5.2 
„Grundlegende Implementierungen“) 

 

                                                           
3 320,8 – Bei einer Simulationskonfiguration von jeweils 21504 Monomeren und Liganden 
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Abbildung 39: Berechnungszeit eines Simulationsdurchlaufs mit 100.000 Simulationsschritten bei 
verschiedener Anzahl von Partikeln 

6.3 Untersuchungen verschiedener Anzahlen von parallel ausgeführten 
Simulationsdurchläufen 

Eine Anforderung an die parallele Simulation ist neben dieser schlichten Abbildung 
eines einzigen Simulationsdurchlaufs auf eine GPGPU-Architektur die vollständige 
Nutzung dieser Architektur. Dazu wurde das Simulationsmodell um den Aspekt der 
parallelen Ausführung von mehreren Simulationsdurchläufen erweitert. Auf einer 
einzigen GPU, deren Architektur vollständig benutzt wurde, werden Speedups in der 
Größenordnung von 30x gemessen.4 

In dieser Untersuchung wurde eine Simulationskonfiguration eingesetzt, in denen jeweils 
gleiche Anzahlen von Rezeptoren und Liganden verwendet werden. Hierbei wird eine 
Sättigung des Speedups ab der Verwendung von mehr als fünf parallel ausgeführten 
Simulationsdurchläufen beobachtet. Dies entspricht 6720 Partikeln oder 31% der 
genutzten Architektur.  

Diese Sättigung basiert auf dem linearen Wachstum der Berechnungszeit der 
sequentiellen Version. Im Gegensatz zur Untersuchung im Kapitel 6.2 wächst die Menge 
der Interaktionen pro Simulationsschritt nicht quadratisch, sondern linear mit jedem 
weiteren betrachteten Simulationsdurchlauf.  Bei der Verwendung der gesamten GPU-
Architektur werden beispielsweise 21504 Partikel pro Partikeltyp eingesetzt. Die 
sequentielle Version auf der CPU benötigt zur Berechnung von 100.000 
Simulationsschritten dieser Anzahl von Partikeln 219741 Sekunden (60,5 Stunden)5. 
Wird die gleiche Anzahl von Partikeln auf 16 Simulationsdurchläufe verteilt, benötigt 
diese Implementierung lediglich 20160 Sekunden (5,6 Stunden). Dies entspricht einer 

                                                           
4 28,9 – Bei einer Simulationskonfiguration von jeweils 1344 Monomeren und Liganden 
5 Bei einer Simulationskonfiguration mit einer jeweils gleichen Anzahl von Monomeren und Liganden 
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Verkürzung der Berechnungszeit um 91%. Hierbei wurden die Simulationsdurchläufe 
sequentiell ausgeführt. 

Bei der Verwendung der gesamten GPU-Architektur unter gleichen Bedingungen  
benötigt die parallele Version 685 Sekunden für die Berechnung der Interaktionen von 
21504 Partikeln. Bei einer Aufteilung der Menge der Partikel auf 16 
Simulationsdurchläufe wird eine Berechnungszeit von 726 Sekunden gemessen. Dies 
entspricht einer Steigerung der Berechnungszeit um 6%.  

Die Berechnungszeit der parallelen Version erhöht sich auf Grund des erhöhten 
Verwaltungsaufwandes der Datenstrukturen des gitterbasierten Ansatzes. Während im 
Kapitel 6.2 insgesamt zwei Gitter (je eines pro Partikeltyp) eingesetzt wurden, werden in 
dieser Untersuchung zwei Gitter pro Simulationsdurchlauf verwendet. Die Sortierung hat 
keinen Einfluss auf die beobachtete Sättigung des Speedups, da deren Berechnungszeit 
linear wächst. Solange die Summe der eingesetzten Partikel äquivalent ist, ist es 
vernachlässigbar, ob ein Simulationsdurchlauf mit einer Vielzahl von Partikeln 
ausgeführt wird oder eine große Menge von Simulationsdurchläufen mit einer geringen 
Menge von Partikeln.  

Als Resultat kann festgestellt werden, dass beide Implementierungen bei der Erhöhung 
der Simulationsdurchläufe ein nahezu lineares Wachstum in ihrer Berechnungszeit 
besitzen.  Daher resultiert ein gesättigter, nahezu konstanter Speedup, der als Faktor 
zwischen den betrachteten Berechnungszeitverläufen betrachtet werden kann.  

Verschiedene Konfigurationen von Monomeren, Dimeren, Trimeren und Liganden, 
deren Summe jeweils einer äquivalenten Anzahl von Partikeln entspricht, besitzen 
nahezu identische Berechnungszeitverläufe.  Dies begründet sich in der hohen 
Übereinstimmung der Berechnungsvorschriften in den verschiedenen Fällen.  

 

Abbildung 40: Berechnungszeit mehrerer Simulationsdurchläufe nach 100.000 
Simulationsschritten 
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Abbildung 41: Vergleich der Berechnungszeit mehrerer Simulationsdurchläufe unterschiedlicher 
Konfigurationsart nach 100.000 Simulationsschritten (Ergänzung zu Abbildung 40) 

Weitere Analysen wurden für ein Rezeptoren-Liganden-Verhältnis von 5:1 durchgeführt, 
welches in der späteren Anwendung der Simulation gebräuchlich ist.  

Der Einsatz eines Verhältnisses von 5:1 resultiert in einer deutlich verringerten Anzahl 
von Interaktionen. Die Interaktionen werden auf der GPU massiv parallel durchgeführt. 
Dabei ist es für die Berechnungszeit nahezu unerheblich, wie viele Interaktionen für eine 
Berechnung vorhanden sind. Die Parallelität der Ausführung dieser Interaktionen ist die 
Grundlage für diese nahezu konstante Berechnungszeit verschiedener Anzahlen von 
Partikeln. Auf der CPU hingegen bewirkt die Reduzierung von Partikeln eines Typs eine 
deutliche Verkürzung der Berechnungszeit, da die Interaktionen sequentiell zur 
Berechnung herangezogen werden. Jede Reduzierung der Partikelanzahl hat daher einen 
direkten Einfluss auf die Berechnungszeit.  

Aufgrund der verringerten Ausnutzung der Parallelität resultieren geringere Speedups in 
der Größenordnung von 26x-27x.  

Darüber hinaus kann eine Sättigung des Speedups beobachtet werden, wie er auch in der 
vorherigen Untersuchung vorkam. In dieser Untersuchung tritt diese Sättigung erst bei 
zehn parallel ausgeführten Simulationsdurchläufen auf. Bei einer kleineren Anzahl von 
Simulationsdurchläufen wirkt sich die reduzierte Ausnutzung der Parallelität stärker aus.  

Verschiedene Konfigurationen von Monomeren, Dimeren, Trimeren und Liganden, 
deren Summe jeweils einer äquivalenten Anzahl von Partikeln entspricht, besitzen auch 
in dieser Untersuchung nahezu identische Berechnungszeitverläufe.   
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Abbildung 42: Berechnungszeit mehrerer Simulationsdurchläufe nach 100.000 
Simulationsschritten (Analyse einer gebräuchlichen Simulationskonfiguration) 

 

Abbildung 43: Vergleich der Berechnungszeit mehrerer Simulationsdurchläufe unterschiedlicher 
Konfigurationsart nach 100.000 Simulationsschritten (Ergänzung zu Abbildung 42) 
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6.4 Untersuchungen zur Multi-Kernel-Fähigkeit der Fermi-Architektur 

Die Fermi-Architektur besitzt die Fähigkeit zur Ausführung mehrerer Kernel in einer 
parallelen Strategie. Die Fähigkeit wurde im Zusammenhang einer Abbildung von je 
einem Simulationsdurchlauf auf eine Ausführung eines Kernels untersucht. Resultat 
dieser Analyse ist der deutliche Overhead in der Berechnungszeit, aus dem hervorgeht, 
dass eine Nutzung der Erweiterungen der Fermi-Architektur keine Vorteile bietet. Die 
Verwaltung der Simulationsdurchläufe durch die Verwendung eines einzigen Kernels 
resultiert in einer geringeren Berechnungszeit und daher in einem größeren Speedup. 

 

Abbildung 44: Vergleich der Speedups von Fermi’s Fähigkeit zur Ausführung von mehreren 
Kerneln und der gewöhnlichen Ausführung von mehreren Simulationsdurchläufen 

6.5 Untersuchungen zum Einsatz von mehreren GPUs 

Neben der Nutzung der gesamten vorhandenen Architektur durch mehrere 
Simulationsdurchläufe sollte auch die Möglichkeit geschaffen werden, mehrere GPUs, 
die in einem System vorhanden sind, ebenfalls nutzen zu können. Dazu wurde die 
Verteilung der Simulationsdurchläufe auf mehrere GPUs erweitert. Hierbei wurden 
Speedups im Bereich von 40x gemessen. 

Die Erkenntnisse aus den Untersuchungen des Kapitels 6.3, in denen verschiedene 
Anzahlen von Simulationsdurchläufen auf einer einzigen GPU eingesetzt wurden, 
übertragen sich vollständig auf die Ausführung dieser Simulationsdurchläufe auf 
mehreren GPUs.  

Bei der Verteilung der Simulationsdurchläufe auf mehrere GPUs entsteht ein Overhead 
durch den zusätzlichen Verwaltungsaufwand, der bei der Zuweisung von Aufgaben an 
GPUs entsteht. Unter der Verwendung der gesamten Architektur werden beispielsweise 
beim Einsatz einer einzigen GPU 726 Sekunden für die Berechnung der Interaktionen 
von 21504 Partikeln gemessen. Hierbei wurden die Partikel zu gleichen Teilen auf 16 
Simulationsdurchläufe aufgeteilt. 
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Werden vier GPUs eingesetzt und jeweils vier Simulationsdurchläufe pro GPU 
ausgeführt, werden unter denselben Simulationsbedingungen 589 Sekunden gemessen. 
Dies entspricht einer Verkürzung der Berechnungszeit um 19 Prozent.  

. 

 

Abbildung 45: Berechnungszeit mehrerer Simulationsdurchläufe nach 100.000 
Simulationsschritten auf 4 GPUs  

 

Abbildung 46: Berechnungszeit mehrerer Simulationsdurchläufe unterschiedlicher 
Konfigurationsart nach 100.000 Simulationsschritten auf 4 GPUs (Ergänzung zu Abbildung 45) 
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Abbildung 47: Berechnungszeit mehrerer Simulationsdurchläufe nach 100.000 
Simulationsschritten auf 4 GPUs (Analyse einer gebräuchlichen Simulationskonfiguration) 

 

Abbildung 48: Vergleich der Berechnungszeit mehrerer Simulationsdurchläufe unterschiedlicher 
Konfigurationsart nach 100.000 Simulationsschritten auf 4 GPUs (Ergänzung zu Abbildung 47) 
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6.6 Beobachtungen im Zusammenhang des gitterbasierten Ansatzes 

Während der Entwicklung des gitterbasierten Ansatzes zur Optimierung der Menge der 
potentiellen Interaktionspartner wurde ein Verhalten der Berechnungszeit beobachtet, 
welches direkte Folgen für die Wahl der Größe einer Gitterzelle hat. Die Wahl der 
optimalen Größe einer Gitterzelle muss durch ein iteratives Verfahren bestimmt werden, 
da diese nicht der Größe des Berechnungshorizontes eines Partikels entspricht. Eine 
Interpretation dieses Verhaltens wurde im Kapitel über die Implementierung des 
gitterbasierten Ansatzes vorgestellt.  

 

 

Abbildung 49 + Abbildung 50: Berechnungszeit verschiedener Anzahlen von Gitterzellen nach 
100.000 Simulationsschritten bei verschiedenen Simulationsbedingungen 
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7. Zusammenfassung 

Im Rahmen dieser Studienarbeit wurde ein Simulationsmodell zur Evaluierung von 
Apoptose-Signalwegen von einer CPU-Implementierung auf eine GPGPU-Architektur 
abgebildet, wobei die Applikationsschnittstelle CUDA eingesetzt wurde. Das vorrangige 
Ziel der Verkürzung der Berechnungszeit wurde dabei erfüllt. Zusätzlich wurden 
Maßnahmen im Bereich der Flexibilität der Simulationsumgebung für eine nachträgliche 
Anpassung an weitere Simulationsaufgaben durchgeführt. Es wurde die Möglichkeit 
geschaffen, eine Vielzahl von Simulationsdurchläufen auf einer beliebigen Anzahl von 
GPUs parallel ausführen zu können. Da die Simulation auf einem stochastischen Prozess 
basiert, wird hiermit der Anforderung begegnet, eine Mittelung über eine Vielzahl von 
Simulationsergebnissen durchführen zu können.  

Die Implementierung des Simulationsmodells wurde im Blick auf 
Optimierungsmöglichkeiten mehreren Untersuchungen unterzogen. Neben der 
Optimierung in arithmetischen Teilen des Simulationsmodells wurden auch die 
Datenstrukturen hinsichtlich eines gitterbasierten Ansatzes optimiert, dessen 
Implementierung im Kontext von insgesamt drei Optimierungsuntersuchungen 
beleuchtet wurde, von denen zwei zu einer deutlichen Erhöhung des Speedups führten. 
Erwähnenswert sind hierbei die  Koordinierung der Lesezugriffe auf Nachbarzellen, die 
den Scatteringanteil eines Lesezugriffes deutlich erhöhen und die Partitionierung einer 
Gitterzelle in 4 Quadranten, in denen die Anzahl der betrachteten (Nachbar-)gitterzellen 
von neun auf vier reduziert wurde.  

Ein Resultat der Analyse ist eine Aussage in der Frage nach einer optimalen Gittergröße. 
Wird in der Literatur [26] intuitiv von einer Gittergröße ausgegangen, die dem 
Berechnungshorizont entspricht, zeigt die Analyse von verschiedenen Gittergrößen, dass 
in diesen Fällen unnötige Berechnungszeit aufgewandt wird. Eine optimale 
Berechnungszeit muss durch einen iterativen Prozess gefunden werden.  

Der erreichte Speedup für einen einzigen Simulationsdurchlauf beträgt 320x unter der 
Ausnutzung der gesamten vorhandenen Architektur. Da es für das Simulationsmodell die 
stochastische Anforderung einer sehr großen Anzahl von Simulationsdurchläufen gibt, 
kann der für die Simulationsaufgabe relevante Speedup von 40x betrachtet werden. 
Hierbei wurden 64 Simulationsdurchläufe verteilt auf vier GPUs parallel ausgeführt.  

Aufgrund des in dieser Arbeit erreichten Speedups wurde die Berechnungszeit der 
Simulation des Modells zur Evaluierung der Apoptosesignalwege in einen handhabbaren 
zeitlichen Bereich verkürzt. Dies ermöglicht in direkter Folge die Untersuchung der 
Apoptosesignalwege im Rahmen einer Simulation.  
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