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Resum

L' objectiu d' aguest treball ha estat de fer un estudi del paquet de quimica
computacional Mopac 93, per tal d’ obtenir unaversi 6 optimitzadaque pugacorrer
de manera eficient sobre maguines RISC, com ara les HP 9000 serie 700, IBM
RS6000, DEC ALPHA, etc... Les tecniques usades en aquesta implementacio
sbn anomenades de blocatge i desenrrotllament, aixi com d’ atres que impliguen
fer un Us eficient de lamemoria cache present al's processadors RISC. Els guanys
en velocitat s'ilustren comparant amb laversi6 original del M opac 93.

Motsclau : Quimicacomputaciona, ArquitecturesRISC, BLAS, FORTRAN

*Centre de Processament de Dades. Universitat Jaume | de Castello



Index

1

Introduccio 3
1.1 Objectiudel’estada . . .. ... ... ... . ... .. ....... 3
1.2 Importanciaen laportabilitat del codi entre diferentsarquitectures. . . 3
1.3 CaracteristiquesgenerasdelsprocessadorsRISC . . . . . . . .. .. 3
M otivacionsgenerals 4
Programaci6 optima de codis d’algebra lineal sobre arquitecturesRISC 5
3.1 Accéesdficientalamemoria . . . . .. ... oL L. 5
3.2 Desenrrotllamentdebucles. . . . . . ... ..o, 7
33 Elblocatge . . . . . . . .. 9
Profiling i descripcid esquematica de les optimitzacions efectuades sobre

el codi del Mopac 93 10
41 Rutinadiag. . . . .. . .. e 12
42 Rutinadensit . . . . . . .. 15
43 Rutinamamult . . . . . ... 16
44 Rutinainterp . . . . . . .. e 17
45 RULINAISP . . . . o o o e 29
46 RUtinass . . . . . . . . e 30
4.7 Vesiooptimitzadadefinitiva . . . . . . . ... 0oL 37
Efectes secundaris: major Usde memoriai consequiéncies sobre precissio

delsresultatsfinals 38
51 Magorisdememoria. . . . . . . . . . ... 38
5.2 Consequiencies sobre precissio delsresultatsfinds . . . . . .. .. .. 39
Conclusions 42



Agraiments

M’ agradaria donar les gracies en primer lloc ala Conselleriad’ Educacio i Ciencia
delaGeneralitat Vaencianaper haver-me donat I’ oportunitat dededicar-meal’ elabora-
cid d'aquest treball. També atots aquells qui han col-laborat en la complicada tasca
burocratica qué representa enviar aun membre del Persona d’ Administracio i Serveis
d’ aquesta Universitat durant dos mesos a CERFACS amb finalitats de formaci6 pro-
fessional. En aguest sentit, agraisc molt especialment e suport i recolzament que
m’ ha of erit Josep Miquel Castellet, director del Centre de Processament de Dades, per
tal de véncer e's entrebancs administratius per accedir al’ estancia. També volguera
fer extensiu aquest agraiment a Rogelio Montafiana, analistadel Servel d’Informatica
de la Universitat de Valéncia pel seu desinteressat suport en moltes de les facetes
rel acionades amb aquesta estada.

També, aquesta estancia no haguera estat tan productiva de no ser pel magnific
ambient de companyerisme creat entre els diferents becaris que hi é&rem a CERFACS.
El meu sincer agraiment per a Joao Lopes, amb €l qual vaig treballar conjuntament en
I"el-1aboracio d' aguest treball, i que vatenir laamabilitat i 1a paciénciad’introduir-me
en el camp de laguimica computacional, i, en particular, en lainterpretacio fisicades
resultats obtinguts amb el Mopac 93. Gracies a Wladimiro Diaz, pels seus extraordi-
naris consells técnics relacionats amb gairebé qual sevol branca de lainformatica, aixi
com també a Juan Zfiga, sempre disposat ainvitar-me a seu apartament per sopar i
permitir-me poder apreciar aixi laseuaexce-lent valiaculinaria, amés d’ humana. Na-
turalment, molta més gent contribui a que I’ estancia fora molt més placidai tranquila,
com ara Vicent Mas, Jose Antonio Font, Ricardo Quirés, el colombiano, etc...

Per GItim, agrair alameuaMerce lapacienciaamb laquem’ hahagut d' aguantar du-
rant |’ estancia, i € seu constant suport. Esperea menysqueli hgjaagradat |’ experiencia
d’ haver pogut poder conéixer pai satgestan bellscom elsdel’ Occitaniafrancesa, i haver
deprés moltes coses sobre la interessant heretgia catara, sobre tot, gracies a les ex-
plicacions constants, perd sempre encertades, d’ un guiatan versat i amerat de cultura
catara com ara €l nostre amic Juan Zafiga.



1 Introducci6

1.1 Objectiu del’estada

Lafinalitat d’ aquesta estada de dos mesos al CERFACS (Tolosa), ha estat desenvolu-
par una versié optimitzada del programa de quimica computacional Mopac 93 per a
arquitectures RI SC monoprocessador.

M opac 93 ésun paquet basat en técniques de cal cul semi-empiricd’ orbitalsmolecu-
larsper al’ estudi d’ estructuresi reaccions quimiques. El paguet fas delshamiltonians
semi-empiricsMNDO, MINDO/3, AM1i PM3enlapart d’ interaccio el ectronicadel
calcul per obtenir-ne, entre d altres propietats, les energies dels orbitals moleculars,
el caor de formacid molecular i la seua derivada respecte de la geometria molecular
(veure referéncia[1]).

Mopac 93 és un software que conté parts amb copyright de Fujitsu Limited,
encara que es diu explicitament que no existeixen restriccions sobre la part del codi
gue forma part de prévies versions del Mopac les quals son de domini pablic. Val a
dir que totesles modificacions que s' han efectuat sobre el codi original del Mopac 93
han estat fetes sobre la part de codi de domini public, i, qualsevol personao grup que
dispose del Mopac 93, podria usar aguest codi optimitzat sense violar cap copyright.

1.2 Importanciaen la portabilitat del codi entrediferentsarquitectures

Es molt important per alalongevitat o un codi qualsevol que sigaportable, ¢ &s, que
sigacapag de passar d’ unamaguinaaunaaltrasense haver de patir unamodificacio gran
per tal de reproduir els mateixos resultats en les dues plataformes. L’ (s de llenguates
standards permet acd, a menys en teoria. La redlitat és, pero, que les capacitats
especifiques de cada maquina s' oposa, en general, alaportabilitat dels codis.

Unade les possibilitats per tal de soluconar aquest problema, consisteix en fer Us
de llibreries standards. Dintre del domini del calcul numeéric, lallibreriaBLAS (Basic
Linear AlgebraSubroutines) constitueix laragjolade base per construir codisportabl esi
potentsalhora. En aguest sentit, s’ haintentat fer Us d’ aquestallibreriadurant el procés
d optimitzacit del Mopac 93.

1.3 Caracteristiquesgeneralsdels processadors RISC

El concepte d’ arquitectura RISC (Reduced Instruction Set Computer) neix de la pre-
ocupaci6 per acancar ates prestacions per a codis escrits en llenguatges d’ at nivell.
Els processadors RISC moderns presenten les seglients caracteristiques:

¢ Instruccions executades en un cicle derellotge

¢ Joc d'instruccionsi modes d' adressament simplificats

Memoria jerarquitzada d’ altes prestacions

Explotacio del principi de “pipelineg’

Gran nombre de registres



Jerarquia de la memoria
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Figural: Jerarquiadelamemoria

¢ Interface Load/Store amb la memoria (aquestes son les Uniques operacions ca
paces de referenciar la memoria)

¢ Possihilitat d’ execuci6 de varies operacions en un mateix cicle de rellotge (ar-
guitectura superescalar).

Fem notar que tenir en compte la jerarquia de la memoria de les arquitectures
RISC és fonamental a |’ hora d’ usar-la eficientment. En efecte, les unitats funcionals
del processadors RISC usent molt e principi de “ pipeline” i, per tant, deuen ser
alimentades molt rapidament (per aque € pipeline no es quede bloquejat). Per tant, un
bon algorisme de cal cul sobre maguines RISC ha detenir molt en compte e fet de que
és mésrapid accedir als registres del processador que alacache, i més rapid |’ accés a
aquesta Ultimaque no alamemoria central .

2 Motivacionsgenerals

El tempsd’ accésamemoriaésel factor quelimitalesprestacionsdetotsel processadors
actuals, i en particular els RISC. En efecte, com acabem de recordar, aquests Ultims
poden executar unainstrucci6é ( 0 dos o quatre, si |’ arquitectura és superescalar) per
ciclederellotge. Aix0 perd, no és possible amenys que el's operands siguen accesibles
immediatament; aquest és el cas a sols si aguests estan ja als registres, o bé s se
suministren al processador amb un retras molt breu, com per exemple, des delacache.
Aixi que, un dels objectius de I’ optimitzacio de codi és de mantenir les dades dins
elsregistresi la cache e temps mes llarg possible. Per tant, és clar que € tamany de
lacache i e nombre de registres escaars disponibles en un processador RISC poden
limitar les possibilitatsd’ optimitzacié d’' un codi.
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En la secci6 seglient es presentaran les técniques que ens han permés de fer un Us
meés eficient de la jerarquia de la memoria usada pels processadors RISC en generdl .
Fem notar que, aquestes tecniques també son aplicables per alaimplantacio de codis
eficients sobre processadors vectorias. En un apartat posterior farem una andisi
guantitativade les millores obtingudes gracies a aguestes técniques.

3 Programaci6optimadecodisd’algebralineal sobrearqui-
tecturesRISC

3.1 Accéeseficient alamemoria

Mopac 93 és una versio recent del Mopac, que &s un software que va comencar a
desenvolupar-se en I’any 1967. Durant tot aquest temps han anat eixint versions del
paquet, i, encaraquee seu kernel de calcul haanat canviant desdelsinicis, € queéscert
és que arrastra molta metodol ogiade programaci 6 propiade | es primeres arquitectures
de les maguines de calcul.

Per exemple, unade les caracteristiques més significativesdel codi és el seu emfasi
en estalviar memoria, com ara en |’emmagatzenament de les matrius simétriques de
maneracomprimida. Elsalgorismes, pero, queincloue Mopac 93 per atractar algebra
matricial amb aquestes matrius comprimides, no tenen en compte per areslajerarquia
delamemoriaper aefectuar elscalculs, i per tant, no sbn gens eficients per amagquines
RISC. Els optimitzadors dels compiladors no poden fer gran cosa per fer més eficients
els algorismes degut ala complexitat intrinsecad’ aquests.

Aci tenim un exemple per ailustrar agd. Es tracta d’un agorisme extret del
Mopac 93 i que efectua una multiplicacid matriu-vector, on la matriu és simétrica i
esta emmagatzemada en forma compacta, i.e. €ls elements de la matriu es fiquen en
un vector unidimensional ordenats per files.

KK=0
DO 30 J=1, N
SUMEOD. DO
DO 10 K=1,J
KK=KK+1
10 SUMESUMHFAQ( KK) * VECTOR( K, 1)
IF(J.EQ N) GOTO 30
J1=J+1
K2=KK
DO 20 K=J1,N
K2=K2+K- 1
20 SUMESUMHFAQ( K2) * VECTOR( K, 1)
30 WB(J) =SUM

La matriu simétrica s emmagatzema a vector FAO, i lamatriu VECTOR és en
realitat un conjunt de pseudo-vectors propis de FAO. El que fa |’agorisme és una
operacio matriu-vector del tipus W5=FAO* VECTOR( | ) . En la figura 2 s observa
graficament & mode d’ accés alamatriu.

Com es veu, durant €l procés de multiplicacio matriu-vector € bucle 10 recorre la
matriu FAO tot i accedint a posicions consecutives de memoria, i.e. fent un Gs eficient
de la cache, mentre que € bucle 20 hi accedeix a bots, fent molt car |'accés a les
posicions de memoria.



Ordenaci6 de la matriu simétrica S (vector unidimensional FAO)
en memoria
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Figura2: S observal’ accésineficient alamemoria




Una posible soluci6 passa per desempaquetar la matriu abans de fer I’ operacio
matriu-vector i reescriure |I’agorisme tenint en compte les regles basiques d’ accés
eficient amemoaria, i.e., accedint per columnes en € cas de FORTRAN. Aci es mostra
el nou codi :

C Convertimla matriu FAO a una bidi nensional autentica :

k=0
do i=1,n
do j=1,i
k=k+1

fao2(i,j) = fao(k)
if (i .ne. j) fao2(j,i) = fao(k)
end do
end do

C Canvi de |'algorisnme per a matriu conpleta

DO 30 J=1, N
SUME0. DO
DO 10 K=1, N
10 SUMESUMFFACR( K, j ) * VECTOR(K, 1)
30 VB( J) =SUM

Aquest nou algorisme ja accedeix de manera eficient alamemoria, a costade :
1. Reservar memoria per alaforma completade FAO
2. Usar CPU per afer el desempaguetament.

La primera conseguiencia no ens deuria de preocupar molt, ja que si be en I’ éooca
en que esvafer Mopac lamemoria RAM eracarai eraimportantisssim €l fet de poder
estalviar-ne, avui en diales baixades de preu d' aquesta fan que siga factible disposar
d’importants quantitats de memoria en un (nic sistema. Respecte a segon punt, €
temps de CPU usat en desempaguetar la matriu es compensade [luny en lamillorade
I eficienciadel nou agorisme.

Corrent es dos codis sobre una plataforma IBM RS/6000-950, amb tamanys de
matriu de |’ ordre de 100x100 hem trobat que el segon codi és un factor 1.5 més rapid
que e primer.

3.2 Desenrrotllament de bucles

El desenrrotllament de bucles no ésunatéenicanovai s utilitzanormal ment pelscompi-
ladors de manera automatica durant el procés de generacio de codi maquina. L'interés
d’ aquest desenrrotllament de bucles és de permetre a processador, d'una banda, de
fer un bon "pipilene" dels calculs i també d aprofitar € gran nombre de registres del
processador, i d'altra de reduir els temps morts degut a les branques condicionals
(conditional branching).

Encaraque el s compil adors actual s semblen rel ativament sofisticats, en general, no
desenrrotllen més que el bucle més intern, jaque normalment hi existeix dependéncia
entreells. En aguest cas s haderecorrer adesenrrotllar elsbuclesdecalcul “alamain”
per aremediar-ho.

Posem un exemple per ail-lustrar agd. Una operacidé molt comuna en gual sevol
paquet de calcul, i en particular en el Mopac 93, n’és |’ operaci6 matriu-matriu.



1. Sense desenrrotllament

do 90,j=1,n
do 80,i=1,m
do 70,1=1,k
c(i,j)=c(i,j)+a(i,l)*b(l,j)
conti nue
conti nue
conti nue

2. Desenrrotllant

do 70,j=1,n,2
do 60,i=1,m?2
t1l=c(i,j)
t21=c(i+1,j)
t12=c(i,j+1)
t22=c(i+1,j+1)
do 50,1=1,k
bl=b(1,]j)
b2=b(1,j +1)
al=a(i, )
a2=a(l+1,1)
t 1=bl*al
t 2=b1*a2
ul=b2*al
u2=b2*a2
t11=t11+t1
t21=t 21+t 2
t12=t 12+ul
t22=t 22+u2
50 conti nue
c(i,j)=t11
c(i+l,j)=t21
c(i,j+1l)=t21
c(i+1,j+1)=t22
60 conti nue
70 continue

Analitzant els bucles mésinterns del codi d’ amunt, podem constatar que:

e End codi nodesenrrotllat elselementsdelesmatriusA i B, unavegadacarregats,
a sols s'usen unavegada, o siga, no hi hareusabilitat de les dades. Co és, els
elementsde A (o de B) sbn carregats M N* K vegades.

e En e codi desenrrotllat, els elements de les matrius A i B s'usen dues voltes
una vegada carregats. Quantitativament parlant, els elements de A (o B), sbn
carregats MF N K/ 2 vegades. Aixi mateix, els elements de la matriu C sbn
carregades unavegadai utilitzatsdues. Remarquem també ques’ usen operacions
registre-registre, molt més rapides que les operacions memoria-memoria en un
RISC.

Per tant, podem preveure un guany de velocitat d’'un factor 2. A lataula 1
tenim dades real s sobre increments de vel ocitat obtingudes sobre un processador IBM
RS/6000-550 (veure referencies[2], [3]).



M=N=K || Codi desenrrotllat | Codi no desenrrotllat || Guany
64 53.2 26.62 2.0
128 17.6 6.0 2.92
192 171 6.1 2.83
256 16.3 5.69 2.86

Taula 1: Comparaci6 de prestacions (en MFops) dels dos codis

I / I + ><

Figura 3: Bloqueig aplicat a multiplicacio matriu-matriu

3.3 El blocatge

Quan s'intenta escriure un codi eficient des del punt de vista de calcul, és necessari
de procedir de manera que €l nimero de defectes de cache (cache missing) siga €
més petit possible. En efecte, el's processadors RISC en general accedeixen ales seues
memories centrals per mitjad’ unamemoria cache. Quan el processador i ntentaaccedir
aunadadai no existeix a la cache (defecte de cache) € temps d’ accés a la memoria
central &s normalment un ordre de magnitud superior que si aguesta dada hi estigués
(10 cicles de rellotge contra 1, tipicament). Es necessari, doncs, mantenir les dades
dins la cache utilitzant-les mentre siga possible per tal d’esmortir la laténcia que €
processador ha hagut de pagar per tal de carregar-les.

Les memaries cache tenen, en general, una estratégia de reemplacament de dades
del tipus L RE (Least Recently Used). Aixi que unabonaestrategiaper tal de mantenir
méstempsunadadadinslacache, ésreferenciar-lafreqientment per aqueno esdevinga
mai la menys recentment utilitzada. Ac0 és € que s anomena localitat temporal.
També, s'hade reduir € nimero de dades mani pulades per qué totes puguen cohabitar
en lacache amb & minim de conflictes possible. A lafigura 3 donem un esquema que
ilustralatécnica de blocatge per a una multiplicacié matriu-matriu (més addicio).

Es evident que, per a una talla dptima NB del tamany de bloc (que, dbviament,
dependradel tamany de lacache), el nlimero de defectes de cache seraminim, i com a
consequienciael nimero de dades referenciades en memoria; a eshores podrem dir que
tenim una bona localitat temporal. Per tal de trobar aquest tamany optim la solucio
ideal &s recorrer ales llibreries BLAS ja optimitzades per a cada plataforma, i que
normal ment sbn suministrades pel fabricant.

Usant tecniques de desenrrotllament i blocatge es pot arribar amillorar de manera
espectacular les prestacions de les rutines BLAS (i sobretot el nivell 3 de BLAS). A
lataula 2 tenim una comparacio de les prestacions de larutinaDGEM M (que efectua
operacions matriciastipus C «— C + A x B) BLAS standard respecte del BLAS



optimitzat amb aguestes técniques (veure [2]).

Processador | Rutina Tamany de les matrius

64 | 128 | 192 | 256
HP 730 | DGEMM standard | 23.2 | 27.8 | 225 | 13.7
DGEMM bloquejat | 33.3 | 41.9 | 43.8 | 44.7
DEC 3000/300-AXP | DGEMM standard | 14.7 | 12.4 | 10.3 | 10.3
DGEMM bloquejat | 49.6 | 44.9 | 43.7 | 41.9
IBM RS/6000-950 | DGEMM standard | 38.0 | 29.8 | 28.6 | 29.5
DGEMM bloquegjat | 53.2 | 57.1 | 58.3 | 58.9
SUN SPARC 10/41 | DGEMM standard | 12.7 | 121 | 121 | 111
DGEMM bloquejat | 18.1 | 19.0 | 186 | 17.6

Taula 2: Eficiencia, en MFlops, de la implementacié bloguejada de DGEMM sobre
processadors RISC

4 Profiling i descripcido esquematica de les optimitzacions
efectuades sobre el codi del M opac 93

Mopac 93 es passagran part del temps efectuant algebramatricial dedistint caire. A¢o
s ha determinat amb I’ gjuda dels anomentats profilers, ¢d és, software que ens dona
informaci6 sobre el temps que consumeix cadascunade les rutines que formen part de
lanostra aplicacio de calcul.

Hi ha dos profilers que existeixen en la majoria de plataformes UNIX comercia-
litzades actualment, €l profi el gprof. Aqueststenen el desavantatge de que funcionen
sobre versions no optimitzades de I’ aplicacio en questio. Tot i que lainformacié que
proporcionen gprof i prof émolt Util, el fet de que actuen sobre codi no optimitzat ens
pot encabrir el vertader comportament de |’ aplicacid en I’ Usreal, o siga, optimitzada.

Per aix0, s ha preferit d’ escollir € profiler tprof que ve conjuntament amb €
sistema operatiu AIX de IBM, i que, tot i seguint una metodol ogia de mostreig (sam-
pling), permet d’ obtenir informacio sobre temps d’ execuci6 de rutines d’ aplicacions
optimitzades.

La manera de funcionament del tprof és senzilla. L' usuari especifica a tprof €
nom de programa a ser processat, i € tprof I’executa i després produeix un conjunt
de fitxers que contenen informes de diferent caire. En el sistema operatiu AIX es
produeix periodicament una interrupcié per a permitir a una rutina de gestio interna
del kernd (“ housekeeping” kernel routing) que s execute. Aquesta gesti6 interna es
fa 100 vegades per segon. Quan s'invocae comando tprof, la rutina de gestio interna
del kernel grava |’ identificador del procés (process ID) i I’ adressa de lainstrucci6 en
execucio quan ocurreix lainterrupcio. Amb lainformaci6 del’ adressadelainstruccio
i I'identificador del procés, les rutines d'andlisi dd tprof poden carregar temps de
CPU a processos, a subrutinesi incl(s a linies de programa (encara que, en la meua
experiéncia, aguesta Ultima capacitat no funciona bé).
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Per tal de veure sobre quinesrutines s haviade centrar lanostraatencié al’ horade
fer I'optimitzacio es varen triar 5 inputs (veure apendix A per a un llistat dels inputs
escollits), i, apartir del profiling del Mopac amb cadascun de ells, es varen determinar
guines eren les rutines que més CPU consumien, o per parlar amb més propietat,
aquelles subrutines on I'apuntador de fluix d’'execucié de programa (PC, Program
Counter) es passava més temps. Aci a sota tenim un exemple d’ un tros d’informacié
interessant d’ unales eixides del programatprof aplicat al Mopac per I'input numero 5
(05.inp) :

Total Ticks For nppac. exe( USER) = 70082

Subrouti ne Ti cks % Source  Address Bytes
.diag 21191 30.2 di ag. f 432052 1088
.SS 10675 15.2 ss. f 199492 2000
. _xI di pow 8089 11.5 _xldipow f 199164 328
.densit 5174 7.4 densit.f 419672 496
.interp 2864 4.1 interp.f 421876 5496
.bfn 2643 3.8 bf n. f 201492 760

. daxpy 2573 3.7 rsp. f 141156 440
. ddot 2129 3.0 rsp. f 140732 424
.jab 1554 2.2 jab. f 238220 3536

. manul t 1374 2.0 manul t.f 431612 440

on, un tick representa 1 centésimade segon de CPU.

Com veiem, les rutines que més CPU consumeixen en aguest cas son : diag, ss,
Xdipow, etc... Lesrutinesgue comencen per un caracter de subratllat son del sistema,
i en principi, no es poden optimitzar, i ens haurem de centrar en les demés.

Com que € llistat de rutines pot ser molt gran, s’ ha fet un petit programa que, a
més d' eliminar informacio no desitjada, permet de tallar lallista quan s’ ultrapasse un
cert percentatge de CPU que es demana interactivament a |’ usuari. També es calcula
I”error comés en la mesura del temps, simplement agafant I’ arrel quadrada (el métode
de mostreig tempora fa que I’ estadistica aplicable sigala de Poisson) del nimero de
ticks per cada rutina. Acd permet de poder interpretar de manera molt més rapida i
efectiva la informacio suministrada per tprof. Aci tenim un exemple de I’ eixida de
tprof processada amb aguest programa:

Total Ticks For nopac. exe( USER) = 70082 Run : nopac. 05.t prof
Suma total de ticks de les rutines : 70082 . Ratio representat: 83.4 %

Subrouti ne Ti cks % Sour ce Address Bytes
.diag 21191 30.2+0.7 di ag. f 432052 1088

.SS 10675 15.2+1.0 ss. f 199492 2000

. _xl di pow 8089 11.54+1.1 _xl di pow. f 199164 328
.densit 5174 7.4+1.4 densit.f 419672 496
.interp 2864 4,.1+1.9 interp.f 421876 5496
.bfn 2643 3.8+1.9 bf n. f 201492 760

. daxpy 2573 3.7+£2.0 rsp. f 141156 440
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. ddot 2129 3.0+2.2 rsp.f 140732 424
.jab 1554 2.2+2.5 jab.f 238220 3536
. mamul t 1374 2.0+2.7 manul t . f 431612 440

Una vegada fets els profiles dels diferents inputs, hem procedit a I’ optimitzacio
de les principals rutines que més CPU consumeixen. Farem notar que, gairebé totes
aquestesrutinestenen cal culsd’ algebralineal, per laqual cosa, lanostratascaesreduira
adetectar les possiblescridades aBLAS dins del codi, tot i modificant I’ algorisme de
calcul lleugerament si s'escaul.

Passem adescriure arales distintes optimitzacions efectuades al M opac 93. Farem
notar també que, com que la plataforma de desenvolupament ha estat una IBM
RS/6000-950, totesles xifres de consum de CPU i speed-upsestaran referides aaguesta
plataformasi no esdiu el contrari.

4.1 Rutinadiag

Part de I’ optimitzacio feta per a aquesta subrutina ha estat explicada en |’ apartat 3.1,
encara que aci farem la descripci6 completa de tots €l s afinaments aconseguits.
El bucle principa dediag ésel seguent :

DO 60 |=LUMD N
KK=0
DO 30 J=1,N
SUM=0. DO
DO 10 K=1,J
KK=KK+1
10 SUM=SUMHFAQ( KK) * VECTOR( K, 1)
IF(J. EQ N) GOTO 30
J1=J+1
K2=KK
DO 20 K=J1, N
K2=K2+K- 1
20 SUM=SUMFFAQ( K2) * VECTOR( K, 1)
30 WS( J) =SUM
DO 50 J=1, NOCC
1J=IJ+1
SUM=0. DO
DO 40 K=1, N
40 SUMESUMFWS( K) * VECTOR( K, J)
I F(TINY. LT. ABS(SUM ) TI NY=ABS( SUM
50 FMO( 1 J) =SUM
60 CONTI NUE

on, € que es fabasicament és multiplicar lamatriu simétrica en forma comprimida
FAOQ, per un conjunt de pseudo-vectors propisseu. Lamanerad’ accelerar € procésde
multiplicaci6 ha passat per varies etapes :

1. Posar la matriu FAO en forma completa per després accedir-hi a la matriu de
maneracficient. Aquest procésjahaestat detallat mésamunt i noinsisterem més
en la seua justificacio. Després de fer aguesta modificacio, |’ agorisme queda
aixi :
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C Convertimla matriu FAO a una bidinensi onal autentica :
k=0
do i=1,n
do j=1,i
k=k+1
fao2(i,j) = fao(k)
if (i .ne. j) fao2(j,i) = fao(k)
end do
end do

C canvi de |'algorisne per a matriu conpleta
DO 60 |=LUMD, N
DO 30 J=1,N
SUME=0. DO
DO 10 K=1, N
10 SUMESUMFFAC2( K, j ) * VECTOR(K, |)
30 WB(J) =SUM
DO 50 J=1, NOCC
1J=1J+1
SUME=0. DO
DO 40 K=1, N
40 SUMESUMFWS( K) * VECTOR( K, J)
I F(TINY. LT. ABS(SUM ) TI NY=ABS( SUM
50 FMX( | J) =SUM
60 CONTI NUE

Aquest canvi d’algorisme du a unamillora en la velocitat de la rutina diag que
gueda palesaa seu profile:

Total Ticks For COnppac. exe( USER) = 62294 Run : COnpbpac. 05.t prof
Suma total de ticks de les rutines : 62294 . Ratio representat: 81.4 %

Subrouti ne Ti cks % Source  Address Bytes
.di ag 13879 22.340.8 Cdi ag. f 432052 1112

.SS 10785 17.34+1.0 ss. f 199492 2000

. _xI di pow 7847 12.64+1.1 x| di pow. f 199164 328
.densit 5183 8.3+1.4 densit.f 419672 496
.interp 2876 4.6+1.9 interp.f 421876 5496
.bfn 2596 4.242.0 bf n. f 201492 760

. daxpy 2459 3.9+2.0 rsp. f 141156 440

. ddot 2159 3.5+2.2 rsp. f 140732 424
.jab 1535 2.5+2.6 jab.f 238220 3536

. manul t 1401 2.242.7 manul t . f 431612 440

0 siga, la rutina diag que abans consumia 21200 ticks aprox, ara ha passat a
consumir-ne 13900, & que significaun speed-up de 1.5.

. Us de larutina dgemv (multiplicacié matriu-vector) afinada per a sistema pel
fabricant en compte del codi FORTRAN de dalt :

C Convertimla matriu FAO a una bidinensi onal autentica :
k=0
do i=1,n
do j=1,i
k=k+1
fao2(i,j) = fao(k)
if (i .ne. j) fao2(j,i) = fao(k)
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end do

end do

one = 1.0dO
zero = 0.0d0
incx =1

DO 60 |=LUMD, N
call dgenv(’' N ,n,n,one, fao2, maxorb, vector(1,i),
& i ncx, zero, ws, i Ncx)

DO 50 J=1, NOCC
1J=1J+1
SUMED. DO
DO 40 K=1, N
40 SUMESUMFWS( K) * VECTOR( K, J)
I E(TINY. LT. ABS(SUM) ) Tl NY=ABS( SUV)
50 FMO( 1 J) =SUM
60 CONTI NUE

Aquesta modificacid fa que entre en funcionament, basicament, la técnica del
desenrrotllament. El profiling ens diu que diag consumeix ara 11394 ticks, la
gual cosasignifica un speed-up de 1.84 sobre |’ agorisme original.

. Us de les rutines dgemm i dsymm (multiplicacio matriu-matriu) del BLAS 3.
Aquesta modificacio del codi s'ha pogut fer degut a que I’ operacid multipli-
cacib matriu-vector es fa per a tots el's pseudo-vectors propis, emmagatzemant
els resultats en e vector tempora WS, per atornar a multiplicar una altra ve-
gada WS pdl's pseudo-vectors propis. Aguest procediment s’ ha condensat en
I" algorisme de sota, tot i usant una hova matriu temporal anomenada WS2 per
tal d’ emmagatzemar tots els vectors WS necessaris

C Convertimla matriu FAO a una matriu triangular superior
k=0
do i=1,n
do j=1,i
k=k+1
fao2(j,i) = fao(k)
end do
end do
C call ftiner(’ Desenpaquetat de |a FAQ ***xx*x%*x*x1)
one = 1.0dO
zero = 0.0dO
incx =1
C Multipliquem nmatriu FAO pels vectors propis.
call dsymm('L’,’ U ,n, n-nocc, one, fao2, naxorb
& vector(1,lum), ndimzero, ws2, maxor b)
C Tornema multiplicar la matriu W5 per d altres vectors
call dgemm(’ T',’ N, n-nocc, nocc, n, one, ws2, naxor b
& vector,mdimzero, f 2, maxor b)
C call ftimer(’ SQUARI NG ****xxx¥% )

C Mrem quin es el maxi mval or absolut a fno2

1J=0
DO 60 I=1, N-NOCC
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DO 50 J=1, NOCC
1J=IJ+1
sumef mo2(i, j)
I F(TINY. LT. ABS(SUM) ) TI NY=ABS( SUM
50 FMO(1J) =SUM
60 conti nue

Al codi de dalt es poden observar dues coses :

¢ El fet de que la matriu FAO siga simétrica ha permés d'usar la rutina
dsymm en compte de dgemm (normal ment les implementacions de dsymm
sbn més rapides que les de dgemm), al temps que disminueix € temps de
desempaguetament de lamatriu FAO (asolsomplim els elements de FAO2
que estan sotala diagona principal).

¢ Al fina hem aprofitat el bucle de reempaquetament de la matriu resul-
tat FMO, per ta d' obtenir I’element de matriu de maxim valor absolut i
depositar-loalavariable TINY, que ens exigial’ a gorisme anterior.

L’ Gs de rutines BLAS 3 fa que s activen totes les optimitzacions que hem rela
cionat adés, i.e. accés optim alamemoria, desenrrotllament de buclesi, per fi,
el blocatge (entre d' altres). Degut aacd el temps d' execucid de larutinadeuria
ésser més reduit encara que abans. Ac¢o ens ho confirma e profiling : la rutina
diag consumeix asols 6194 ticks, laqual cosa significaun speed-up de 3.2 sobre
el codi original.

Com a conseguéenciad’ aquesta Ultimamillorai per a aguest input (05.dat), S ha
aconseguit un speed-up de 1.27 per a programa sencer Mopac 93. Per atra
banda, aguesta milloraen lavelocitat requereix reservar espai en memoria per a
tres matrius més : FAO2, WS2 i FMO2, la qual cosa implica, per a un mopac
compilat per a 45 atoms pesats, uns 2.3 MB aproximadament més de memoria
principa per tal poder-les emmagatzemar. Veure apartat 5.1 per a discussio
sobre Us addiciona de memoria

4.2 Rutinadensit

En aguestarutinas’ efectuael calcul d’ unamatriu per ellamateixa, toti multiplicant per
diferents constants depenent de quina columna de la matriu resultat s’ estiga obtenint.
Al BLAS existeix unarutinaque efectua multiplicacions de matrius per elles mateixa.
La rutina s anomena SYRK, pertany al BLAS 3, i fa una operacio de I'estil C' «——
a-A-A"+5-C.

Naturalment, al pertanyer SYRK a BLAS 3, totes les tecniques esmentades a
capitol 3 seran aplicablesa€lla, i podem esperar per tant, un guany considerableen la
velocitat.

Aci asotatenim el codi origind :

DO 40 I=1, NORBS
DO 30 J=1, 1
L=L+1
SUve=0. DO
SUML=0. DO
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DO 10 K=NL2, NU2
10 SUMR=SUMR+C( |, K) * C( J, K)

SUMR=SUMR* 2. DO

DO 20 K=NL1, NUL
20 SUML=SUML+C( | , K) *C( J, K)
30 P( L) =( SUMR+SUML* FRAC) * SI GN
40 P(L)=CONST+P(L)

i acl € nostreusant BLAS :

zer 0=0. dO
one=1. d0
C Ef ectuem la primera multiplicacio de la sub-matriu C:
call dsyrk(’U,’ N ,NORBS, nu2-nl 2+1, 2. dO*sign, c(1, nl 2), ndi m
& zero, c2, maxorb)
C Ara | a segona part
call dsyrk(’U,’N,NORBS, nul-nl 1+1,frac*sign,c(1,nl 1), ndi m
& one, c2, maxorh)
C Ara recuperem la matriu p, en la fornma enpaquetada :
1 =0
do i =1, norbs
do j=1,i
I =l +1

p(l)=c2(j,i)
enddo

p(1)=p(l) +const
enddo

Com es veu, s ha hagut de cridar dues vegades a larutinadsyrk per tal de tenir en
compte elsdiferentsfactorsmultiplicatiusaplicatsdurant I’ algorismeoriginal . Al final,
com que la matriu resultant és simétrica, s ha aprofitat € bucle de reempaguetament
per a afegir la constant CONST alaprimerafiladelamatriu P.

El profiling ens diu que aguestamodificacio en larutinadensit faque s execute un
factor 2.37 més rapid que amb I’ algorisme original.

4.3 Rutinamamult

La funcid d' aquesta rutina és simplement calcular la multiplicacié de dues matrius
simetriques en forma comprimida i emmagatzemar e resultat en una atra de les
mateixes caracteristiques. Normament, perd, la multiplicacié de dues matrius sime-
triques no necessariament donalloc a unaatra simétrica, perd el codi en aquest sentit
ésclar : asolsesguardalapart triangular inferior de lamatriu resultant. Aixo pot ser
degut a varies causes, com per exemple gque les matrius en el's operands tinguen més
propietats que asseguren la simetria de lamatriu resultant, o simplement, que al’ autor
del codi asolsli interesse guardar la part triangular inferior de lamatriu resultant. En
gualseval cas, nosaltres usarem la rutina dsymm del BLAS 3 per ta d'accelerar els
calculs.

Codi original de mamult :
L=0
DO 40 I1=1,N

=((1-1)*1)/2
DO 40 J=1, |
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JI=((I-1)*3)/2
L=L+1
SUM=0. DO
DO 10 K=1,J
10 SUMESUMFA( | | +K) * B( JJ+K)
DO 20 K=J+1, |
20 SUMESUMFA( | | +K) * B( ( (K- 1) *K) / 2+J)
DO 30 K=I+1, N
KK=(K* (K- 1))/ 2
30 SUMESUMFA( KK+ ) * B( KK+J)
40 C(L) =SUM+ONE* C( L)

Codi usant larutinadsymmde BLAS 3:

C desenpaquetem les matrius inicials :

k=0
do i=1,n
do j=1,i
k=k+1
a2(j,i) = a(k)
b2(j,i) = b(k)
c2(j,i) = c(k)
if (i .ne. j) then
C A sols cal desenpaquetar la part superior d A
C a2(j,i) = a(k)
b2(i,j) = b(k)
c2(i,j) = c(k)
endi f
end do
end do
C Efectuem nmultiplicacio matrius :
onel = 1.d0

ClLa matriu A es sinetrica, aixi que utilitzem|la BLAS3 dsymm
call dsym('L',’U,n,n,onel, a2, naxorb, b2, naxor b, one, c2, maxor b)

C Tornem a enpaquetar c2. A sols agafemla part triangular inferior.
k=0
do i=1,n
do j=1,i
k=k+1
c(k) =c2(i,j)
end do
end do

Aquesta senzillamodificacid du a unamilloraen velocitat d’ un factor 3.7 sobre €l
codi original de mamuilt.

4.4 Rutinainterp

Aquestaés unarutinad’interpolacio per aforcar la convergenciadel métode SCF (Self
Consistent Field). Es pot apreciar durant totalarutinamolt de codi dedicat a efectuar
operacions d’' algebra matricial. En particular, s'ha aconseguit de substituir codi en 8
llocsd'interp per cridades arutinesde BLAS.

Aci tenim el codi origina d'interp :
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SUBROUTI NE | NTERP( N, NP, NQ, MODE, E, FP, CP, VEC, FOCK, P, H, VECL)
| MPLI CI T DOUBLE PRECI SI ON (A-H, O 2)

| NCLUDE ° SI ZES'

DI MENSI ON FP( MPACK) , CP(N, N)

DI MENSI ON VEC(N, N), FOCK(N, N),

1 P(N,N), H(N*N), VECL(NtN)

khkhkhkhkhkhkhkhkhkhhhhhhhhhhhkhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkdkhkhkhxxxxx*x*x

*
*
*
*
*
*
*
*
*
*
*
*
*
*
*
*
*
*

OO0

O0O0000

I NTERP: AN | NTERPCLATI ON PROCEDURE FOR FORCI NG SCF CONVERGANCE

ON

ON

10

ORI G NAL THEORY AND FORTRAN WRI TTEN BY R N. CAMP AND
H F. KING J. CHEM PHYS. 75, 268 (1981)

khkhkhkhkhkhkhkhhkhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhhxxx*x*

I NPUT N = NUMBER OF ORBI TALS
NP = NUMBER OF FI LLED LEVELS
NQ = NUMBER OF EMPTY LEVELS
MODE = 1, DO NOT RESET.
E = ENERGY
FP = FOCK MATRI X, AS LONER HALF TRI ANGLE, PACKED
cP = EI GENVECTORS OF FOCK MATRI X OF | TERATION -1
AS PACKED ARRAY OF N*N COEFFI Cl ENTS
QUTPUT CP = BEST GUESSED SET OF ElI GENVECTORS
MODE = 2 OR 3 - USED BY CALLI NG PROGRAM

khkhkhkhkhkhhkhhkhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhkhhhhhhhhhhhhhhhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkxx*x*x

DI MENSI ON  THETA( MAXORB)
COMMON / KEYWRDY  KEYWRD
COVMON / NUMCAL/  NUMCAL
COMMON FI T/ NPNTS, | DUM2, XLOW XHI GH, XM N, EM N, DEM N, X(12), F(12),
1 DF(12)
COMMON / CHANEL/ | FI LES( 30)
EQUI VALENCE( | W | FI LES(6))
LOG CAL DEBUG
CHARACTER* 241 KEYWRD
SAVE EOLD, XOLD, ZERO, FF, |CALCN, DEBUG
DATA | CALCN 0/
DATA ZERO, FF/ 0. 0D0, 0. 900/
DATA EOLD /0. DO/, XOLD /0. Do/
| F( | CALCN. NE. NUMCAL) THEN
DEBUG=( | NDEX( KEYWRD, * | NTERP' ) . NE. 0)
| CALCN=NUMCAL
ENDI F

FF=FACTOR FOR CONVERGENCE TEST FOR 1D SEARCH.

M NPQ=M NO( NP, NQ)
NP1=NP+1

NP2=MAXO( 1, NP/ 2)

| F(MODE. EQ 2) GO TO 100

(MODE=1 OR 3 ENTRY)

TRANSFORM FOCK MATRI X TO CURRENT MD BASI S.

ONLY THE OFF DI AGONAL OCC- VI RT BLOCK |'S COMPUTED.
STORE | N FOCK ARRAY

11=0
DO 40 I1=1,N
11=1+1
DO 30 J=1, NQ
DUM=ZERO
DO 10 K=1, I
DUM=EDUMFFP( | | +K) * CP( K, J+NP)
IF(1.EQN) GO TO 30
I K=l +1 +]
DO 20 K=I1, N
DUM=DUMFFP( | K) * CP( K, J+NP)
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O0000 o000

O0O0000

o000

20 | K=l K+K
30 P(I,J)=DUM

40 11=11+l
DO 70 1=1, NP
DO 60 J=1, NQ
DUM=ZERO
DO 50 K=1, N
50 DUM=DUMFCP( K, 1) * P(K, J)

FOCK( I, J) =DUM
60  CONTI NUE
70 CONTI NUE
| F( MODE. EQ 3) GO TO 90

CURRENT PO NT BECOMES OLD PO NT ( MODE=1 ENTRY)

DO 80 1=1, N
DO 80 J=1, N
80 VEC(I, J)=CP(1,J)
ECLD=E
XOLD=1. 0D0
MODE=2
RETURN

( MODE=3 ENTRY)
FOCK CORRESPONDS TO CURRENT POl NT | N CORRESPONDI NG REPRESENTATI ON.
VEC DOES NOT HOLD CURRENT VECTORS. VEC SET | N LAST MODE=2 ENTRY.

90 NPNTS=NPNTS+1
| F(DEBUG WRI TE(I W’ ("’ | NTERPOLATED ENERGY: ' ', F13.6)")
1E*23. 060542301389D0
| PO NT=NPNTS
GO TO 490

(MODE=2 ENTRY) CALCULATE THETA, AND U, V, W MATRI CES.
U ROTATES CURRENT | NTO OLD MO,
V ROTATES CURRENT | NTO CORRESPONDI NG CURRENT MO
W ROTATES OLD | NTO CORRESPONDI NG OLD MO,

100 Ji=1
DO 130 |=1, N
I F(I.EQ NP1) J1=NP1
DO 120 J=J1, N
P(1, J) =ZERO
DO 110 K=1, N
110 P(1,J3)=P(1,J)+CP(K, | ) *VEC(K, J)
120  CONTI NUE
130 CONTI NUE

U = CP(DAGGER) *VEC | S NOW | N P ARRAY.
VEC | S NOW AVAI LABLE FOR TEMPORARY STORAGE.

1J=0
DO 160 | =1, NP
DO 150 J=1, I
1J=1J+1
H(1J)=0. D0
DO 140 K=NP1, N
140 H(1 ) =H(1J) +P( 1, K) *P(J, K)
150  CONTI NUE
160 CONTI NUE
CALL RSP(H, NP, NP, THETA, VECL)
DO 170 1=NP, 1, -1
I L=l * NP- NP
DO 170 J=NP, 1, -1
170 VEC(J, |) =VECL(J+I L)
DO 190 | =1, NP2

19



O0000

o000

o000 o000

OO0

180
190

200

210
220
230

240
250

260

270
280
290

300

310
320
330

DUMETHETA( NP1- | )
THETA( NP1- | ) =THETA( )
THETA( | ) =DUM
DO 180 J=1, NP
DUMEVEC( J, NP1- | )
VEC(J, NP1-1)=VEC(J, I )
VEC(J, | ) =DUM
CONTI NUE
DO 200 | =1, M NPQ
THETA( | ) =MAX( THETA(1 ), ZERO)
THETA(1) =M N( THETA(1), 1. DO)
THETA( 1 ) =ASI N SQRT( THETA(1)))

THETA MATRI X HAS NOW BEEN CALCULATED, ALSO UNI TARY VP MATRI X
HAS BEEN CALCULATED AND STORED I N FI RST NP COLUMNS CF VEC MATRI X.
NOW COMPUTE WQ

DO 230 1=1, NQ
DO 220 J=1, M NPQ
VEC( |, NP+J) =ZERO
DO 210 K=1, NP
VEC( |, NP+J) =VEC( |, NP+J) +P( K, NP+1 ) * VEC( K, J)
CONTI NUE
CONTI NUE
CALL SCHM T(VEC(1, NP1), NQ N)

UNI TARY WQ MATRI X NOW I N LAST NQ COLUWNS COF VEC MATRI X.
TRANSPCSE NP BY NP BLOCK OF U STORED IN P

DO 250 | =1, NP
DO 240 J=1, |
DUMEP( 1, J)
P(1,3)=P(J, 1)
P(J,1)=DUM
CONTI NUE

CALCULATE WP MATRI X AND HOLD I N FI RST NP COLUWNS OF P

DO 290 | =1, NP
DO 260 K=1, NP
H(K) =P( I , K)
DO 280 J=1, NP
P(1, J) =ZERO
DO 270 K=1, NP
P(1,3)=P(1, J) +H(K) * VEC(K, J)
CONTI NUE
CONTI NUE
CALL SCHM B(P, NP, N)

CALCULATE VQ MATRI X AND HOLD I N LAST NQ COLUWS OF P MATRI X

DO 330 1=1, NQ
DO 300 K=1, NQ
H( K) =P( NP+| , NP+K)
DO 320 J=NP1, N
P(1, J) =ZERO
DO 310 K=1, NQ
P(1,3)=P(1, J) +H(K) * VEC(K, J)
CONTI NUE
CONTI NUE
CALL SCHM B(P(1, NP1), NQ N)

CALCULATE (DE/ DX) AT OLD PO NT

DEDX=ZERO
DO 360 I =1, NP
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o000

o000

O0000

OO0

DO 350 J=1, NQ
DUM=ZERO
DO 340 K=1, M NPQ
340 DUMEDUMETHETA( K) * P( 1, K) * VEC( J, NP+K)
350  DEDX=DEDX+DUM FOCK( 1, J)
360 CONTI NUE

STORE OLD PO NT | NFORMATI ON FOR SPLINE FI T

DEOLD=- 4. 0DO* DEDX
X(2) =XOLD

F(2) =EOLD

DF( 2) =DEOLD

MOVE VP QUT OF VEC ARRAY | NTO FI RST NP COLUWNS CF P MATRI X.

DO 370 1=1, NP
DO 370 J=1, NP
370 P(1,J)=VEC(l, J)
K1=0
K2=NP
DO 400 J=1, N
| F(J. EQ NP1) K1=NP
I F(J. EQ NP1) K2=NQ
DO 390 I =1, N
DUM=ZERO
DO 380 K=1, K2
380 DUMEDUMECP( | , K1+K) * P(K, J)
390  VEC(I,J)=DUM
400 CONTI NUE

CORRESPONDI NG CURRENT MD VECTORS NOW HELD | N VEC.
COMPUTE VEC( DAGGER) * FP* VEC
STORE OFF- DI AGONAL BLOCK | N FOCK ARRAY.

410 11=0
DO 450 1=1, N
11=1+1
DO 440 J=1, NQ
DUM=ZERO
DO 420 K=1, |
420 DUM=EDUMFFP( | | +K) * VEC( K, J+NP)
IF(1.EQN) GO TO 440
I K=l | +1 +]
DO 430 K=I1, N
DUM=DUMFFP( | K) * VEC( K, J+NP)
430 | K= K+K
440 P(1,J)=DUM
450 1 =11+l
DO 480 | =1, NP
DO 470 J=1, NQ
DUM=ZERO
DO 460 K=1, N
460 DUMEDUMFVEC( K, 1) *P( K, J)
FOCK( I, J) =DUM
470 CONTI NUE
480 CONTI NUE

SET LIM TS ON RANGE CF 1-D SEARCH
NPNTS=2

| PO NT=1

XNOWEZERO

XHI GH=1. 570796326795D0/ THETA( 1)

1.5708 |'S MAXI MUM ROTATI ON ANGLE (90 DEGREE = 3.14159/2 RADI AN).
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(@]

O0000

OO0

o000

o000

XLOWE- 0. 5D0* XHI GH

CALCULATE (DE/ DX) AT CURRENT PO NT AND
STORE | NFORVATI ON FOR SPLINE FIT
*xxxx JUVP PO NT FOR MODE=3 ENTRY *****

490 DEDX=ZERO
DO 500 K=1, M NPQ
500 DEDX=DEDX+THETA( K) * FOCK( K, K)
DENOWE- 4. 0DO* DEDX
ENOWEE
| F(1 POl NT. LE. 12) GO TO 520
510 FORMAT(//,’ EXCESSI VE DATA PNTS FOR SPLINE. ',/
1, IPOINT =, 13, MAXIMUM | S 12.)

PERFORM 1- D SEARCH AND DETERM NE EXI T MODE.

520 X(| POl NT) =XNOW
F(1 POl NT) =ENOW
DF( | POl NT) =DENOW
CALL SPLINE
| F(( EOLD- ENOW . GT. FF* (EOLD- EM N). OR. | POl NT. GT. 10) GO TO 550

(MODE=3 EXI T) RECOMPUTE CP VECTORS AT PREDI CTED M NI MUM

XNOWEXM N
DO 540 K=1, M NPQ
CK=COS( XNOW THETA(K) )
SK=SI N( XNOW THETA( K) )
| F( DEBUG) WRI TE(I W’ (** ROTATI ON ANGLE: *’, F12. 4) ') SK*57. 29578
DO 530 I =1, N
CP(1,K)  =CK*VEQ(l, K) - SK* VEC( | , NP+K)
530  CP(I, NP+K) =SK* VEQ( | , K) +CK* VEC( | , NP+K)

540 CONTI NUE
MODE=3
RETURN
(MODE=2 EXI T) CURRENT VECTCRS G VE SATI SFACTORY ENERGY | MPROVEMENT
CURRENT POl NT BECOMES OLD PO NT FOR THE NEXT 1-D SEARCH.
550 | F( MODE. EQ 2) GO TO 570
DO 560 I =1, N
DO 560 J=1, N
560 VEC(I,J)=CP(l,J)
MODE=2

570 ROLD=XOLD* THETA( 1) *57. 29577951308232D0
RNOWEXNOW THETA( 1) *57. 29577951308232D0
RM N=XM Nt THETA( 1) *57. 29577951308232D0
| F( DEBUG) WRI TE(| W 590) XOLD, EOLD* 23. 060542301389D0, DEOLD, ROLD
1, XNOW ENOW 23. 06054230138900, DENON RNOW
2, XM N, EM N 23. 060542301389D0, DEM N, RM N
EOLD=ENOW
| F(NPNTS. LE. 200) RETURN
VR TE(| W 600)
DO 580 K=1, NPNTS
580 WRI TE(1 W 610) K, X(K), F(K), DF(K)
VR TE( | W 620)
RETURN
590 FORMAT(
1/ 14X, 3H X , 10X, 6H F(X) , 9X, 7H DF/ DX , 21H  ROTATI ON ( DEGREES),
2/ 10H OLD , F10. 5, 3F15. 10,
3/10H CURRENT , F10. 5, 3F15. 10,
4/ 10H PREDI CTED, F10. 5, 3F15. 10/)
600 FORMAT(3H K, 10H X(K) , 15H F(K) , 10H DF(K))
610 FORMAT(I 3, F10. 5, 2F15. 10)

22



620 FORMAT( 10X)
END

| aci les substitucionsper rutines BLAS 3 efectuades sobre el codi anterior :

SUBROUTI NE | NTERP( N, NP, NQ, MODE, E, FP, CP, VEC, FOCK, P, H, VECL)
| MPLI CI T DOUBLE PRECI SION (A-H, O 2)

I NCLUDE ' SI ZES'

DI MENSI ON FP( MPACK) , CP(N, N)

DI MENSI ON VEC(N, N), FOCK(N, N),
& P(N,N), H(N*N), VECL(N*N)

di nensi on f p2( maxor b, maxor b)

khkhkhkhkhkhkhkhkhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhxhkhxxxx*

*

* | NTERP: AN | NTERPOLATI ON PROCEDURE FOR FORCI NG SCF CONVERGANCE

* ORI G NAL THEORY AND FORTRAN WRI TTEN BY R N. CAMP AND

* H F. KING J. CHEM PHYS. 75, 268 (1981)
khkhkhkhkhkhkhkhkhkhhhhhhhhhhkhhhhhhhhhhhhhhkhkhhhhhhhhhhhhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhxhkhxxx*x*x
*

* ON | NPUT N = NUMBER OF ORBI TALS

* NP = NUMBER OF FI LLED LEVELS

* NQ = NUMBER OF EMPTY LEVELS

* MODE = 1, DO NOT RESET.

* E = ENERGY

* FP = FOCK MATRI X, AS LONER HALF TRI ANGLE, PACKED

* cP = EI GENVECTORS OF FOCK MATRI X OF | TERATION -1

* AS PACKED ARRAY OF N*N COEFFI Cl ENTS

*

* ON QUTPUT CP = BEST GUESSED SET COF EI GENVECTORS

* MODE = 2 OR 3 - USED BY CALLI NG PROGRAM
khkhkhkhkhkhkhkhkhhkhhhhhhhhhhhhhhhhhhkhhhhhkhhhhhhhhhhhhhrhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkdkhkhkhkhhkxx*x

DI MENSI ON  THETA( MAXORB)

COMMON / KEYWRDY  KEYWRD

COVMON / NUMCAL/  NUMCAL

COMMON FI T/ NPNTS, | DUM2, XLOW XHI GH, XM N, EM N, DEM N, X(12), F(12),
1 DF(12)

COMMON / CHANEL/ | FI LES( 30)

EQUI VALENCE( | W | FI LES(6))

LOG CAL DEBUG

CHARACTER* 241 KEYWRD

SAVE EOLD, XOLD, ZERO, FF, |CALCN, DEBUG

DATA | CALCN 0/

DATA ZERO, FF/ 0. 0DO, 0. 900/

DATA EOLD /0. DO/, XOLD /0. Do/

| F( | CALCN. NE. NUMCAL) THEN

DEBUG=( | NDEX( KEYWRD, * | NTERP' ) . NE. 0)

| CALCN=NUMCAL

ENDI F
C
C FF=FACTOR FOR CONVERGENCE TEST FOR 1D SEARCH.
C

M NPQ=M NO( NP, NQ

NP1=NP+1

NP2=MAX0( 1, NP/ 2)

| F( MODE. EQ 2) GO TO 100
C
C (MODE=1 OR 3 ENTRY)
C TRANSFORM FOCK MATRI X TO CURRENT MO BASI S.
C ONLY THE OFF DI AGONAL OCC- VI RT BLOCK |I'S COMPUTED.
C STORE | N FOCK ARRAY
C
* k k k%
C call ftimer(’'Begin nodif 1)

zer 0=0. dO
C desenpaquetemla matriu inicial, a una triangular superior, ja que a

23



Cla inferior BLAS3 no en fa referencia
k=0
do i=1,n
do j =1,
k=k+1
fp2(j,i) = fp(k)
end do
end do
C
C Efectuemmnul tiplicacio matrius
onel = 1.d0
C La matriu fp2 es sinmetrica, aixi que utilitzemla BLAS3 dsymm
call dsym(’'L',’U,n,nq,onel,fp2, maxorb, cp(1, np+l), n, zero, p, n)
call dgem(’ T',’ N, np, ng, n, onel, cp, n, p, n, zero, f ock, n)
C call ftimer(’'End nodif 1)

*kkkkkkkk*k

| F( MODE. EQ 3) GO TO 90
C
c CURRENT POl NT BECOVES OLD PO NT ( MODE=1 ENTRY)
C

DO 80 I=1, N
DO 80 J=1, N
80 VEC(j,i)=CP(j,i)
EOLD=E
XOLD=1. 0DO
MODE=2
RETURN

( MODE=3 ENTRY)
FOCK CORRESPONDS TO CURRENT POl NT | N CORRESPONDI NG REPRESENTATI ON.
VEC DOES NOT HOLD CURRENT VECTORS. VEC SET | N LAST MODE=2 ENTRY.

O0000

90 NPNTS=NPNTS+1
| F(DEBUG WRI TE(I W' ("’ | NTERPOLATED ENERGY: ' ', F13.6) ")
1E*23. 060542301389D0
| PO NT=NPNTS
GO TO 490

(MODE=2 ENTRY) CALCULATE THETA, AND U, V, W MATRI CES
U ROTATES CURRENT | NTO OLD MO
V ROTATES CURRENT | NTO CORRESPONDI NG CURRENT MO,
W ROTATES OLD | NTO CORRESPONDI NG OLD MO

100 conti nue
call ftimer('Begin orig 2")
onel=1.d0
zer 0=0. dO
call dgem(’ T',’ N, np, np, n, onel, cp, n, vec, n, zero, p, n)
call dgemm('T',’N,n,nqg,n,onel,cp,n,vec(l,npl),n,zero, p(1,npl),n)
Ji=1
DO 130 1=1,N
I F(1.EQ NP1) J1=NP1
DO 120 J=J1,N
P(1,J) =ZERO
DO 110 K=1, N
110 P(1,J)=P(I,J)+CP(K, | )*VEC(K, J)
120 CONTI NUE
130 CONTI NUE
call ftimer('End orig 2")

O 000000

U = CP(DAGGER) *VEC | S NOW I N P ARRAY
VEC | S NOW AVAI LABLE FOR TEMPORARY STORAGE

O0000000000O00OO0

1J=0
DO 160 | =1, NP
DO 150 J=1,
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O0O0000

(@]

O000000000000000O

140
150
160

170

180
190

200

Cop

2
2

2

2

1J=1J+1
H(1J)=0. D0
DO 140 K=NP1, N
H(1J) =H(1 3) +P(1, K) *P(J, K)
CONTI NUE
CONTI NUE
call ftimer('End orig 3")
CALL RSP(H, NP, NP, THETA, VECL)
call ftimer('Begin orig 4")
DO 170 I1=NP, 1,-1
I L=1* NP- NP
DO 170 J=NP, 1,-1
VEC(J, 1) =VECL(J+I L)
DO 190 I =1, NP2
DUMETHETA( NP1- 1)
THETA( NP1- | ) =THETA(I)
THETA( | ) =DUM
DO 180 J=1, NP
DUMEVEC( J, NP1-1)
VEC(J, NP1- 1) =VEC(J, | )
VEC(J, | ) =DUM
CONTI NUE
call ftimer('End orig 4")
DO 200 | =1, M NPQ
THETA( | ) =MAX( THETA( 1) , ZERO)
THETA( 1) =M N( THETA(1), 1. DO)
THETA( 1) =ASI N( SQRT( THETA(1)))

THETA MATRI X HAS NOW BEEN CALCULATED, ALSO UNI TARY VP MATRI X
HAS BEEN CALCULATED AND STORED I N FI RST NP COLUMNS CF VEC MATRI X.

NOW COMPUTE WQ

call ftimer('Begin orig 5")

call dgemm(' T',' N, ng, mi npg, np, onel, p(1, npl),n,

& vec,n, zero, vec(1, npl),n)
call ftimer('End orig 5")
CALL SCHM T(VEC(1, NP1), NQ N)

UNI TARY WQ MATRI X NOW I N LAST NQ COLUWNS CF VEC MATRI X.
TRANSPCSE NP BY NP BLOCK OF U STORED IN P

call ftimer('Begin orig 6")

iemel block npxnp de p a la matriu auxiliar fp2
do i =1, np
do j=1,np
fp2(j,i)=p(j,i)
end do
end do

Ef ect uem oper aci o fp2(dagger)*vec

di positeme

resultat a p

call dgemm(’ T',’ N, np, np, np, onel, f p2, maxor b, vec, n, zero, p, n)

DO 250 I=1, NP

DO 240 J=1, |
DUMEP( 1, J)
P(1,3)=P(J, 1)

40 P(J,1)=DUM
50 CONTI NUE

CALCULATE WP MATRI X AND HOLD I N FI RST NP COLUWNS OF P

DO 290 | =1, NP
DO 260 K=1, NP
60  H(K)=P(l,K)
DO 280 J=1, NP
P(1, J) =ZERO
DO 270 K=1, NP

70 P(1, 3)=P(1, J) +H(K) * VEC( K, J)
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OO0

O000000O00OO0 O0000

O000000

O00000000O00OO0

o000

280 CONTI NUE
290 CONTI NUE
call ftimer('End orig 6")
CALL SCHM B( P, NP, N)

CALCULATE VQ MATRI X AND HOLD I N LAST NQ COLUWS OF P MATRI X

call ftimer('Begin orig 7")
Mul ti pliquemusant dgenm :
call dgemm(’' N ,’ N, ng, ng, ng, onel
& p(npl, npl),n,vec(l, npl),n, zero, p(l,npl),n)
DO 330 1=1, NQ
DO 300 K=1, NQ
300 H( K) =P( NP+l , NP+K)
DO 320 J=NP1, N

P(1, J) =ZERO
DO 310 K=1, NQ
310 P(1,J)=P(1, J) +H(K) * VEC(K, J)
320  CONTI NUE
330 CONTI NUE

call ftimer('End orig 7")
CALL SCHM B( P(1, NP1), NQ N

CALCULATE (DE/ DX) AT OLD PO NT

call ftimer('Begin orig 8")
Mul tipliquemp pels termes del vector theta. El resultat el clavem
una altra vegada en |l a part superior esquerra de p que no es
tornara a usar

do i =1, m npq
do j=1,np
p(j.i)=p(j. i)*theta(i)
end do
enddo
Ara multipliquemla matriu p per vec
onel=1.d0

call dgemm(’ N ,' T ,np, ng, mnpqg, onel, p, n,
& vec(1,npl),n,zero,fp2, naxorb)
final nent, obteni m (DE/ DX)
dedx=zero
do i=1,nq

do j=1,np

dedx=dedx+f p2(j,i)*fock(j,i)

end do
end do

DEDX=ZERO

DO 360 | =1, NP

DO 350 J=1, NQ

DUM=ZERO
DO 340 K=1, M NPQ
340 DUMEDUMETHETA( K) * P( 1, K) * VEC( J, NP+K)
350  DEDX=DEDX+DUM FOCK( I , J)
360 CONTI NUE

call ftimer('End orig 8")
STORE OLD PO NT | NFORMATI ON FOR SPLINE FI T
DEOLD=- 4. 0DO* DEDX
X(2) =XOLD
F(2) =EQCLD
DF( 2) =DECLD
MOVE VP QUT OF VEC ARRAY | NTO FI RST NP COLUWNS OF P MATRI X

call ftimer('Begin orig 9")
DO 370 I =1, NP

26



DO 370 J=1, NP
370 P(j,i)=VEC(j,i)
onel=1.d0
zer 0=0. dO
call dgemm(’ N ,’' N ,n,np,np, onel, cp,n,p,n, zero, vec, n)
call dgem(’ N ,’ N ,n,ng,ng, onel, cp(1, npl),n, p(1, npl)
& n,zero,vec(1,npl),n)
K1=0
K2=NP
DO 400 J=1, N
I F(J. EQ NP1) K1=NP
I F(J. EQ NP1) K2=NQ
DO 390 I=1,N
DUM=ZERO
DO 380 K=1, K2
380 DUMEDUMFCP( |, K1+K) * P(K, J)
390 VEC( |, J) =DUM
400 CONTI NUE
call ftimer('End orig 9")

CORRESPONDI NG CURRENT MD VECTORS NOW HELD | N VEC.
COMPUTE VEC( DAGGER) * FP* VEC
STORE OFF- DI AGONAL BLOCK | N FOCK ARRAY.

O00000000000000O00

*

*kkkk*k

(@]

call ftimer(’'Begin nodif 10")
zer 0=0. dO
C desenpaquetemla matriu inicial, a una triangular superior, ja que a
Cla inferior BLAS3 no en fa referencia
k=0
do i=1,n
do j =1,
k=k+1
fp2(j,i) = fp(k)
end do
end do
C Efectuemmul tiplicacio matrius
onel = 1.d0
C La matriu fp2 es sinmetrica, aixi que utilitzemla BLAS3 dsymm
call dsymm(’'L,’U,n,nq,onel,fp2, maxorb, vec(1, np+l), n, zero, p, n)
call dgemm(' T',' N, np, nqg, n, onel, vec, n, p, n, zero, fock, n)

C call ftimer(’End nodif 10")
*kkkkkkkkkk*
C
C SET LIM TS ON RANGE OF 1- D SEARCH
C

NPNTS=2

| PO NT=1

XNOW=ZERO

XHI GH=1. 570796326795D0/ THETA( 1)
C
C 1.5708 |I'S MAXI MUM ROTATI ON ANGLE (90 DEGREE = 3. 14159/ 2 RADI AN)
C

XLOWE- 0. 5D0* XHI GH
C
C CALCULATE (DE/ DX) AT CURRENT PO NT AND
C STORE | NFORVATI ON FOR SPLINE FI' T
C ¥rxxx JUMP PO NT FOR MODE=3 ENTRY *****
C

490 DEDX=ZERO
DO 500 K=1, M NPQ
500 DEDX=DEDX+THETA( K) * FOCK( K, K)
DENOWE- 4. 0DO* DEDX
ENOWEE
| F(1 POI NT. LE. 12) GO TO 520
510 FORMAT(//,’ EXCESSI VE DATA PNTS FOR SPLINE. ',/
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1,”IPONT =",13,"MXIMMIS 12.")

PERFORM 1- D SEARCH AND DETERM NE EXI T MODE.

O00

520 X(| POl NT) =XNOW
F(1 POl NT) =ENOW
DF( 1 POl NT) =DENOW
CALL SPLINE
| F(( EOLD- ENOW . GT. FF* (EOLD- EM N). OR. | POl NT. GT. 10) GO TO 550

(MODE=3 EXI T) RECOMPUTE CP VECTORS AT PREDI CTED M NI MUM

o000

call ftimer('Begin orig 11")
XNOW=XM N
DO 540 K=1, M NPQ
CK=COS( XNOW THETA( K) )
SK=SI N( XNOW THETA( K) )
| F(DEBUG WRI TE(I W' (' ROTATION ANGLE: ' ', F12.4)’ ) SK*57. 29578
DO 530 1=1,N
CP(1,K)  =CK*VEC(I, K) - SK*VEC( |, NP+K)
530 CP( |, NP+K) =SK* VEC( | , K) +CK* VEC( | , NP+K)
540 CONTI NUE
C call ftimer('End orig 11")
MODE=3
RETURN

(MODE=2 EXIT) CURRENT VECTORS G VE SATI SFACTORY ENERGY | MPROVEMENT
CURRENT PO NT BECOMES OLD PO NT FOR THE NEXT 1-D SEARCH.

o000

550 | F(MODE. EQ 2) GO TO 570

C call ftimer('Begin orig 12")
DO 560 | =1, N
DO 560 J=1, N
560 VEC(j,i)=CP(j,i)
C call ftimer('End orig 12")
MODE=2

570 ROLD=XOLD* THETA( 1) *57. 29577951308232D0
RNOWEXNOW THETA( 1) *57. 29577951308232D0
RM N=XM Nt THETA( 1) *57. 29577951308232D0
| F( DEBUG) WRI TE(| W 590) XOLD, EOLD* 23. 060542301389D0, DEOLD, ROLD
1, XNOW ENOW 23. 06054230138900, DENON RNOW
2, XM N, EM N*23. 06054230138900, DEM N, RM N
EOLD=ENOW
| F(NPNTS. LE. 200) RETURN
VIR TE( | W 600)
DO 580 K=1, NPNTS
580 WRI TE(1 W 610) K, X(K), F(K), DF(K)

VR TE( | W 620)
RETURN
590 FORMAT(
1/ 14X, 3H X , 10X, 6H F(X) , 9X, 7H DF/ DX , 21H  ROTATI ON ( DEGREES),
2/ 10H OLD , F10. 5, 3F15. 10,

3/10H CURRENT , F10. 5, 3F15. 10,
4/ 10H PREDI CTED, F10. 5, 3F15. 10/ )
600 FORVAT(3H K, 10H X(K) , 15H F(K) , 10H DF(K))
610 FORMAT(I 3, F10. 5, 2F15. 10)
620 FORMAT( 10X)
END

Aquests 8 reemplacaments d’ algorismes d’ algebra lineal per cridades a rutines de
BLAS 3 han dut a un amillorament de la velocitat d’ execuci6 de larutinainterp d' un
factor 2.4. Després d' aquestes modificacions, certs resultats finals han canviat a partir
dela6 xifradecimal. Parlarem d'agdo més endavant a |’ apartat 6.2.
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45 Rutinarsp

Larutinarsp en redlitat és molt curtai € que fa basicament és cridar a rutines del
EISPACK versio 3 (que data del 1983) per td de trobar els valorsi vectors propis
d’unamatriu simétrica real en forma empaguetada. Aguesta rutina és responsable de
les cridades que es fan a les rutines daxpy i ddot del BLAS 1 que apareixen sempre
entre les primeres 10 posicionsdel s profiles, i que, depenent del’ input, poden aarribar
aconsumir un at percentatge de CPU.

Nosaltres hem volgut substituir les cridades a EISPACK per cridades a LAPACK,
un atre conjunt de subrutines de calcul matricial més modern, i que té en compte, per
tant, les arquitectures RISC predominants avui en diai que usatotslesrutinesBLAS
guanli éspossible. A més, s'intentasempre fer Usdel nivell de BLAS mésalt possible,
per tal de millorar-nel’ eficiencia, tot i prenent avantatge de la possibleimplementacio
eficient dels nivellsaltsdel BLAS per ala plataformade treball escollida.

Aci tenim el codi original dersp on es criden les rutines de EISPACK :

SUBROUTI NE RSP( A, N, NVECT, ROOT, VECT)
IMPLICI T DOUBLE PRECI SION (A-H, O 2)

| NCLUDE ’ SI ZES

DI MENSI ON A(*), ROOT(N), VECT(N, N)

DI MENSI ON  RWORK( 8* MAXALL) , | WORK( MAXALL)

C Cridada a rutines El SPACK
CALL EWRSP(-1, N, NVECT, NN, N, A, RAORK, | WORK, ROOT, VECT, 0, |)
RETURN
END

Aci lasubstitucié per lacridadaalarutinaaddient de LAPACK :

SUBROUTI NE RSP( A, N, NVECT, ROOT, VECT)
IMPLICI T DOUBLE PRECI SION (A-H O 2)
I NCLUDE ' SI ZES
DI MENSI ON A(*), ROOT(N), VECT(N, N)
DI MENSI ON  RWORK( 8* MAXALL)
C desenpaquetem |a matriu a diagonalitzar, i |a guardem en vect,
C per que no |'utilitzem de nonment
in=0
do i=1,n
do j=1,i
in=in+l
vect (j,i)=a(in)
end do
enddo
C cridemla rutina de diagonalitzacio de |apack :
call dsyev('V ,' U ,hn,vect,n,root,rwork, 8naxall,i)
RETURN
END

L’ Gsdelesrutinesde LAPACK no harepercutit en unamilloraglobal delavel ocitat
de Mopac; ans bé, la velocitat d’ execucio ha baixat drasticament segons inputs. La
rad d’' aquest comportament rau en que al Mopac s estan usant unes rutines EISPACK
modificades per E.T. Elbert del AMES-.LABORATORY USODE en 1985 per tal de
fer que & procediment de SCF convergesca el més rapidament possible, a costa de
perdre precissio en el calcul de valors propis. Amb laversido de LAPACK € nimero
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d’iteracions SCF abans d’ arribar ala convergenciaen el cas de I’input Ol1.dat és de 29
mentre que amb €l codi que usa el EISPACK modificat aquest nUmero és de tan sols
10. Aixo0 es tradueix en que I’ executable amb LAPACK i per al’input 0l1.dat tarda
guasibétresvegades més queamb el codi original. Per al’input 05.dat, perd, el nimero
d’iteracions SCF és exactament el mateix abans de la modificacio que després, perd
elstemps d' execucid sbn practicament els mateixos.

Per tant, per tal d’ optimitzar més agquest procés detrobadade val ors propishi hauria
gue saber quines condicions calen per tal de fer que el nimero d'iteracions SCF siga
minim, i aplicar-ho a cas de la rutina SYEV de LAPACK. Perd com que nosaltres
no disposem d’ eixos coneiximents, aguesta modificacid no entrara en la versio fina
optimitzada de Mopac 93.

46 Rutinass

Els profilings ens diuen que aguesta rutina consumeix molta CPU, i si a més, tenim
en compte que des d'aci també es crida ales rutines xldipow (rutina del sistema que
elevaun nimero real auna poténciaentera) i bfn que sbn unes grans consumidores de
CPU, ens adonarem gue una petita optimitzacioé aci ens pot comportar grans beneficis
en e rendiment global del Mopac.

Aci tenim el codi origina delarutinass:

DOUBLE PREC! SI ON FUNCTI ON SS(NA, NB, LAL, LB1, ML, UA, UB, RL)

I MPLI CI T DOUBLE PRECI SI ON (A-H, O 2)

LOGI CAL FIRST

DI MENSI ON FA(0: 13), AFF(0: 2, 0: 2, 0: 2) , AF(0: 19) , BF( 0: 19)
1Bl (0: 12, 0: 12)

SAVE AFF, FA, Bl, FIRST

DATA FIRST /. TRUE. /

DATA AFF/ 27+0. DO/

DATA FA/ 1. DO, 1. DO, 2. DO, 6. DO, 24. DO, 120. DO, 720. DO, 5040. DO, 40320. DO,
1362880. D0, 3628800. DO, 39916800. DO, 479001600. DO, 6227020800. DO/

MEML- 1

LB=LB1-1

LA=LAL- 1

R=R1/ 0. 529177249D+00

| F(FI RST) THEN

FI RST=. FALSE.
C
C I NI TI ALI SE SOME CONSTANTS
C
C BI NOM ALS
C
DO 10 | =0, 12
BI (1, 0)=1. D0
BI(I,1)=1. D0
10  CONTI NUE
DO 20 =0, 11
11=1-1
DO 20 J=0, 11

Bl (1+1, J+1) =Bl (1, J+1) +BI (1, J)

20  CONTI NUE

AFF(0, 0, 0)=1. D0

AFF(1, 0, 0) =1. DO

AFF(1, 1, 0) =1. DO
AFF(2, 0, 0) =1. 500
AFF(2, 1, 0) =1. 732050807600
AFF(2, 2, 0) =1. 224744871400
AFF(2, 0, 2)=-0. 500
ENDI F
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P=( UA+UB) * R* 0. 500
B=( UA- UB) * R*0. 500

QUC=1/P
AF( 0) =QUO* EXP( - P)
DO 30 N=1,19
AF( N) =N QUO* AF( N- 1) +AF( 0)
30 CONTI NUE
CALL BFN(B, BF)
SUM=0. DO
LAML=LA- M
LBML=LB- M
C
C START OF OVERLAP CALCULATI ON PROPER
C
DO 50 | =0, LAML, 2
| A=NA+I - LA
| C=LA-1-M
DO 50 J=0, LBML, 2
| B=NB+J- LB
| D=LB-J-M
SUML=0. DO
| AB=1 A+l B
C
C In the Manual ka = K6
C kb = K5
C Pa = K1
C Pb = K2
C ga = K3
C gb = K4
C

DO 40 K1=0, 1A
DO 40 K2=0, | B
DO 40 K3=0,1C
DO 40 K4=0, | D
DO 40 K5=0, M
| AF=] AB- K1- K2+K3+K4+2* K5
DO 40 K6=0, M
| BF=K1+K2+K3+K4+2* K6
SUML=SUML+BI (| D, K4) *BI (1 C, K3) *
1Bl (1B, K2) *BI (1 A, K1) *BI (M K5) * Bl (M K6) * ( 1- 2* MOD( MrK2+K4+K5+K6, 2) )
2* AF(1| AF) * BF( | BF)

40 CONTI NUE
SUMESUMFSUML* AFF( LA, M | ) * AFF(LB, M J)
50 CONTI NUE

SS=SUM R* * ( NA+NB+1) * UA* * NA* UB* * NB/ ( 2. DO* * ( M+1) ) *
1SORT( UA* UB/ ( FA( NA+NA) * FA( NB+NB) ) * ( ( LA+LA+1) * (LB+LB+1)))

RETURN

END

Com es pot observar, hi ha una série de 8 bucles aniuats (nested loops), i una
operaci6 més o menys complicada en I'interior. S'ha intentat d'aplicar canvis en
I’ ordredelsbucles, variar I’ ordre de | es operacionsen € buclemésintern, etc ..., per tal
deveuresi les prestacions augmentaven, pero sense cap exit : lesversions modificades
sempre eren més lentes, 0 com amaxim igual de rapides que el codi original.

Degut a la impossibilitat d’' optimitzar més el codi série, es va optar per intentar
d’aplicar técniques de processament paral-lel per tal d'accelerar la velocitat de la
rutina. L’entorn de programacio escollit per fer ta de fer aquesta paral-lelitzacio ha
estat e PVM (Parale Virtual Machine) que permet la comunicacié entre processos
gue correguen en plataformes diferents. Es tracta doncs d’ un entorn de programaci6
amb paradigma de memoria distribuida, efectuant-se la comunicacié de dadesentreels
diferents procesos através d'intercanvi de missatges explicits.
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Enviar dades per a calcul d'elements
de la matriu SS a tots els esclaus
disponibles

v < n

Si Recollir element del primer
1 esclau que conteste i

:> enviar-li les dades del
proxim element a calcular

Queden més
elements de la matriu
S8 per calcular?

@Nc

Recollir elements que queden
als esclaus

v

Matriu SS calculada

Figura4: Implementacio pard -lelade ss, amb distribucio dindmica de carrega

L’ algorisme dissenyat per alaimplementacio paral-lela es pot veure a afigura 4.
Com es veu, s ha optat per una distribuci6 dinamica de carrega, que sempre sol donar
millors resultats que la estatica, jaque I’ algorisme de calcul ens ho ha permés.

Aci esta e codi que corre en la part del master :

program nrsp

| MPLI CI T DOUBLE PRECI SI ON( A-H, O 2)
i ncl ude ' Sl ZES'

include '/usr/local/pvninclude/fpvnB.h’
paraneter ( nmax_sl aves = 8)
paraneter (nel =3)

integer nytid,tids(1l: max_sl aves)
integer info, negtype

integer first_row(nax_sl aves)

i nteger nb_sl aves

| ogical recollir

character*18 node

di mensi on s(nel, nel,nel),ul1(nel),ul 2(nel)

c -- Enroll this programin PVM

32



call pvnfnytid(mytid)
wite(*,*)" master id ,nytid

c
c -- Initialize nunber of slaves
c
wite(*,*)" How many slaves will you used (1-8)
read(*, *)nb_sl aves
node = ' PVMsss
call pvnfspawn(node, PYMDEFAULT, ' RS6K' , nb_sl aves, ti ds, nunt)
if (nunt.lt.nb_slaves) then
print*, ' trouble spawni ng’', node
print*, ' Check tids for error code
call shutdown (nunt,tids)
st op
endi f
c
c -- Print out task ID s of spawned tasks and check for problens
c
do 100 i =1, nb_sl aves
print*,"tid ',i,tids(i)
100 continue
c
c -- Begin user program
c
nocc=2
C n=ne
C inicialitzemla matriu ss
call ftimer(’ Comencen)
do i =1, ne

ul 1(i)=sqrt(dble(i))*0.01d0
ul 2(i)=i*0.002d0
do j =1, ne
do k=1, ne
s(k,j,i)=0.d0
end do
end do
end do
call ftimer(’ Matriu plena’)
wite(6,” (3(F8.2))") (s(1,1,i2),i2=1,nel)
r=2.d0
total =0. dO
iescl=1
in=1
i t ot =nel *nel *ne
nsgt ype=1
recol | i r=. FALSE
call ftimer('Begin bucle onplir :")

do i2=1, 10
do i =1, ne
do j =1, ne
do k=1, ne

C enviar info a cadascun dels esclaus. 4 enters i 3 double's
call pvnfinitsend( PVYMDATARAW i nfo)
call pvnfpack( | NTEGER4, iescl, 1, 1, info)

call pvnfpack( INTEGER4, i, 1, 1, info)
call pvnfpack( INTEGER4, i, 1, 1, info)
call pvnfpack( INTEGER4, i, 1, 1, info)
call pvnfpack( |INTEGER4, j, 1, 1, info)
call pvnfpack( INTEGER4, k, 1, 1, info)

call pvnfpack( REAL8, ull(i), 1, 1, info)
call pvnfpack( REAL8, ul2(j), 1, 1, info)
call pvnfpack( REAL8, r, 1, 1, info)
call pvnfsend( tids(iescl), nsgtype, info)
D print *, 'enviada info a esclau :’,tids(iescl)
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vNoNe]

o

30

150

10

i n=i n+1
Hemenviat la info a tots els esclaus?
if ((iescl-t.nb_slaves).and.(.not.recollir)) then
Si no, increnentar el nunero d esclau, i tornar a enviar
i escl =i escl +1
el se
Ja tenimtots els esclaus alinentats. Ens posema recollir info
recol l'i r=. TRUE.
endi f
if (recollir) then
Hem de conencar a recollir i preparar-se per a tornar a
enviar info a |’ esclau que envia, si s’ escau
print *," Abans de rebre info

call pvnfrecv(-1, nsgtype, info)

call pvnfunpack(|I NTEGER4, iescl, 1, 1, info)
call pvnfunpack(I NTEGER4, if, 1, 1, info)
call pvnfunpack(| NTEGER4, jf, 1, 1, info)

call pvnfunpack(| NTEGER4, kf, 1, 1, info)
call pvnfunpack(REAL8, s(if,jf,kf), 1, 1, info)
print *,’ Despres de rebre info de esclau’
& iescl,if,jf,kf
total =total +s(if,jf, kf)
Recol i mel s escl aus que ens queden al final
if (in.gt.itot.and.in.It.itot+nb_slaves) then
i n=i n+1
goto 30
end if
endi f
s(k,j,i)=ss(i,j,k,j,k,ul2(i),ul2(j),r)
end do
end do
end do
end do
call ftimer(’ End bucle onplir :")
do i=1,3
do j=1,3
wite(6,150) (s(i2,j,i),i2=1,3)
end do
end do
print *, 'Suna total : ',total
Mat em el s escl aus que hem creat
call shutdown(nb_sl aves, tids)
f or mat (3( F20. 15))
end

subrouti ne shutdown( nproc, tids )
integer nproc, tids(*)

Kill all tasks | spawned and then nyself

do 10 i =1, nproc
call pvnfkill( tids(i), info)
conti nue
call pvnfexit( info)
return
end

| aci lapart del’slave:

DOUBLE PRECI SI ON FUNCTI ON SS( NA, NB, LA1, LB1, ML, UA, UB, R1)
program PVMss
include '/usr/local/pvninclude/fpvnB8.h
| MPLI CI T DOUBLE PRECI SION (A-H, O 2)
integer nytid, info, nsgtype, ntid
LOd CAL FI RST
DI MENSI ON FA(0: 13), AFF(0: 2, 0: 2, 0: 2), AF(0: 19), BF( 0: 19) ,
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O0000

10

20

30

1Bl (0: 12, 0: 12)

SAVE AFF, FA, Bl, FIRST
DATA FIRST /. TRUE. /
DATA AFF/ 27+0. DO/

DATA FA/ 1. DO, 1. DO, 2. DO, 6. DO, 24. DO, 120. DO, 720. DO, 5040. DO, 40320. DO,

1362880. DO, 3628800. DO, 39916800. DO, 479001600. DO, 6227020800. DO/
Enrol |l this program

call pvnfnytid(mytid)
wite(*,*)" from’,mytid

Get the master’'s task id
call pvnfparent(ntid)

Begi n user program
Rebem par anetres del nestre

nsgt ype=1
call pvnfrecv(ntid, nsgtype, info)
call pvnfunpack(| NTEGER4, iescl, 1, 1, info)
call pvnfunpack(I NTEGER4, na, 1, 1, info)
call pvnfunpack(I NTEGER4, nb, 1, 1, info)
call pvnfunpack(I NTEGER4, lal, 1, 1, info)
call pvnfunpack(I NTEGER4, Ibl, 1, 1, info)
call pvnfunpack(I NTEGER4, ni, 1, 1, info)
call pvnfunpack(REAL8, ua, 1, 1, info)
call pvnfunpack(REAL8, ub, 1, 1, info)
call pvnfunpack(REAL8, r1, 1, 1, info)
wite(*,*)" from’,nmytid,’” index ',iescl,nb,lal,lbl, m

MEML- 1
LB=LB1-1
LA=LAL- 1
R=R1/ 0. 529177249D+00
| F(FI RST) THEN

FI RST=. FALSE.

I'NI TI ALI SE SOME CONSTANTS
Bl NOM ALS

DO 10 1=0, 12
Bl (1,0)=1. DO
BI(I,1)=1. D0
CONTI NUE
DO 20 1=0, 11
1=1-1
DO 20 J=0, 11
Bl (1+1, J+1) =Bl (1, J+1) +BI (1, J)
CONTI NUE
AFF(0, 0, 0) =1. DO
AFF(1, 0, 0) =1. DO
AFF(1, 1, 0) =1. DO
AFF(2, 0, 0) =1. 500
AFF(2, 1, 0) =1. 732050807600
AFF(2, 2, 0) =1. 224744871400
AFF(2, 0, 2) =-0. 500
ENDI F
P=( UA+UB) * R*0. 500
B=( UA- UB) * R*0. 500
QUO=1/ P
AF( 0) =QUO* EXP( - P)
DO 30 N=1, 19
AF( N) =NF QUO* AF( N- 1) +AF( 0)
CONTI NUE
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CALL BFN(B, BF)

SUM=0. DO
LAML=LA- M
LBML=LB- M
C
C START OF OVERLAP CALCULATI ON PROPER
C
DO 50 | =0, LAML, 2
| A=NA+I - LA
| C=LA-1-M
DO 50 J=0, LBML, 2
| B=NB+J- LB
| D=LB-J-M
SUML=0. DO
| AB=1 A+l B
C
C In the Manual ka = K6
C kb = K5
C Pa = K1
C Pb = K2
C gqa = K3
C gb = K4
C
DO 40 K1=0, 1A
DO 40 K2=0,1B
DO 40 K3=0,IC
DO 40 K4=0,1D
DO 40 K5=0, M
| AF=I AB- K1- K2+K3+K4+2* K5
DO 40 K6=0, M
| BF=K1+K2+K3+K4+2* K6
SUML=SUML+BI (| D, K4) *BI (I C, K3) *
1BI (1B, K2) *BI (1 A, K1) *BI (M K5) * Bl (M K6) * ( 1- 2* MOD( MrK2+K4+K5+K86, 2) )
2* AF( | AF) * BF( | BF)
40 CONTI NUE
SUMESUMFSUML* AFF( LA, M 1) * AFF(LB, M J)
50 CONTI NUE
SS=SUM R** ( NA+NB+1) * UA* * NA* UB* * NB/ (2. DO**( M¥1) ) *
& SQRT(UA* UB/ ( FA( NA+NA) * FA(NB+NB) ) * ( ( LA+LA+1) * (LB+LB+1)))
C tornemla informacio al master :
D wite(*,*) ' from’,nmytid, 'Abans d''enviar coses al naster’
call pvnfinitsend( PYMDATAI NPLACE, i nfo)
call pvnfpack( | NTEGER4, iescl, 1, 1, info)
call pvnfpack( I NTEGER4, lal, 1, 1, info)
call pvnfpack( I NTEGER4, |bl, 1, 1, info)
call pvnfpack( | NTEGER4, ni, 1, 1, info)
call pvnfpack( REAL8, ss, 1, 1, info)
call pvnfsend( ntid, nsgtype, info)
D wite(*,*) ' from’,nytid, 'Despres d'’'enviar coses al naster’
goto 110
return
END

Aquestaimplementaci© paral-lelaha estat provada amb un cluster de workstations
format per una IBM RS/6000-550, una IBM RS/6000-950 i una IBM RS/6000-330
connectades através d’ un bus ethernet.

L es prestacions obtingudes han estat, perd, molt dolentes i per sota de les de la
versio serie. El motiu és el segiient : larutinass no consumeix molt per ellamateixa, i
iX tan amunt en el's profiles degut a que é&s cridada dezenes de milers de vegades durant
un calcul tipic. Per tant, en laversio paral-laelad s missatges que s han d’intercanviar
entre els processos master i slave pugen a centenars de milers, i tot i que siguen
missatges curts, a soles I’ overhead que representa la cridada a les rutines PVM que
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s encarreguen de les comuni cacionsfa que aquesta aproximaci 6 no siga€ficient per tal
d accelerar els cilculs.

En redlitat, acd Gltim és consequiénciade la“reglad’or” que diu que els sistemes
de pas de missatge explicit en sistemes de memoria distribuida son aptes a sols per a
efectuar paral-lalelitzacionsdegrau gros(o siga, para el -litzaci6 derutinesqueescriden
poques vegadesi consumeixen molta CPU), i no per alesdegrau fi, com ésel casdela
rutinass. Seriainteressant, perd, comprovar quinaésl’ eficienciad’ aquestaimplentacid
paral-lela sobre maguines de memoria compartida. Nosatres no ho fem per fata de
disponibilitat de maquines d’ aguest caire. De moment, deixarem clar que larutina ss
sera unade les que més CPU consumiraen laversio fina optimitzadadel Mopac 93,
i s'hauriade fer un émfasi especia en reduir e temps d' execucio d’ aguesta rutina en
ulteriorsintents d’ optimitzaci 6 (possiblement, usant técniques de calcul paral-l€l).

4.7 Verso optimitzada definitiva

Fins ara hem descrit les optimitzacions que s' han intentat fer en les rutines del Mopac
gue més CPU consumeixen. Haarribat el moment de juntar |es optimitzacionsque han
donat un bon resultat i elaborar-ne una novaversio del Mopac amb aquestes, per tal de
veure quin n’és el rendiment global.

Hem descrit abans com |les modificacions efectuades sobre les rutines diag, ma-
mult, densit i interp han estat les més efectives des del punt de vista del guany en
velocitat. Per tant, hem el-laborat unaversio de Mopac optimitzada amb les modifica
cions efectuades sobre aquestes quatre rutines.

El nou codi s ha compilat sobre una IBM RS6000-590 i enllacant (linking) amb
dues versions de les BLAS. La primera amb les BLAS gue venen amb € sistema
operatiu per defecte, queja estan optimitzades sobre e codi original de Dongarraet al.
En la segona enllacem amb les BLAS existents a la Ilibreria matematica més general
de IBM, les ESSL, i que estan prou més optimitzades que les anteriors i que donen
Iloc a unes prestacions molt properes al rendiment punta del's processadors POWER i
POWER2 de IBM.

Aci van les dades que comparen a les tres versions de Mopac : I'origind, la
enllacadaamb leslibreriesBLAS "standard" que venen amb €l sistemaoperatiu AlX,
i laenllacadaamb lesBLAS presentsalesESSL. Les proves s han efectuat aunalBM
RS/6000 mod 590 amb el processador POWER 2 i amb 256 MB de RAM, amb la
versio del compilador FORTRAN XLF 3.1. Elsresultats es poden veure alataula 3,
on en la primera fila es representa el temps d’ execuci6 per a cadascun dels inputs en
segons, i en les dues files posteriors, es donen el's speed-ups.

Com es veu, per alaversio de Mopac optimitzadai enllagada amb les BLAS del
sistema operatiu s aconsegueix un speed-up d’entre un factor 1.34 a 1.84 i amb les
BLAS deles ESSL I'speed-up oscil-laentre 1.43 i 2.26 sobre el Mopac original.

També incloem amode d'il-lustraci6, speed-ups obtingutsamb unalBM RS6000
model 390 (veuretaula4), queté un processador POWER 2 igua que el model anterior
(i tambélamateixavel ocitat derellotge, i.e. 66 MHZz) perd amb un bus de comunicacié
memoria-processador bastant menys rapid. A sols varem poder fer proves amb les
BLAS que venien per defecte amb e sistema operatiu, ja que les ESSL no hi eren
presentsal sistema.
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Versio del programa Fitxer d’input
01 | 02 03 04 | 05
Codi original (segons) | 388 | 703 | 1457 | 997 | 255
Enllacat anb BLAS (speed-up) | 1.84 | 1.64 | 1.65' | 1.41 | 1.34
Enllacat aESSL (speed-up) | 1.97 | 1.84 | 2.26' | 1.53 | 1.43

Taula 3: Comparacio de prestacions entre la versio origina de Mopac i les versions
optimitzades, per aun IBM RS/6000-590

Versio del programa Fitxer d’input

01 | 02 03 04 | 05
Codi origina (segons) | 541 | 1003 | 2024% | 1350 | 324

Enllacat anb BLAS (speed-up) | 2.11 | 1.87 | 1.83% | 1.57 | 1.47

Taula 4: Comparacio de prestacions entre la versio origina de Mopac i les versions
optimitzades, per aun IBM RS/6000-390

Observem unacosacompl etament predictible: elsspeed-upssbonmolt mésel-levats
en maquines amb un ample de banda de comunicacié processador-memaoria menor,
donant Iloc a un treball més vistos per part de les BLAS. Ara els speed-up per ala
versio de Mopac optimitzadai enllagadaamb laversio de BLAS queve amb e sistema
operatiu puja a un factor entre 1.47 i 2.11, i seria probablement prou superior en una
versio enllagcadaamb lesBLAS deles ESSL.

5 Efectessecundaris: major Usdememoriai consequencies
sobre precissio delsresultatsfinals

Normalment, sempre que s efectia algun tipus d’ optimitzacié sobre codi existent, hi
apareixen efectes colaterals deguts a les modificacions en els agorismesinicias. En
aquest apartat volem discutir el s efectesmésimportantsdetectatsderivatsdel’ aplicacio
de les optimitzacions.

51 Major usdememoria

El principi fonamental de la mgjoria de les optimitzacions esmentades més amunt ha
estat desempaguetar les matrius comprimides per tal de poder cridar després a les
rutines de BLAS optimitzades. Naturalment, acd comportael que laversid de Mopac
amb aquestes optimitzacions consumesca més memoria que I’ origina. Tot i aixo, si
ens fixem en totes i cadascuna de les optimitzacions, les matrius desempaquetades

! Aquestes mesures hi ha que prendre-les amb precaucio, ja que el nimero de cicles de SCF no és el
mateix que I’original. Recalquem perd, que es continuen obtenint resultats per a calor de formaci6é que
concorden molt aproximadament amb els originals.

2 Aquest calcul ha durat 39 cicles de SCF per al codi original i 38 per al’ optimitzat.
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S’ usen temporal ment, sense ser necessari conservar-ne el seu contingut entre cridades a
subrutines consecutives. Aix0 ens permet d’ usar un espai coml de memoria per atotes
les rutines que usen matrius descomprimides de manera temporal, i reduir d' aguesta
manera el s requeriments totals de memoria.

Amb programes FORTRAN aix0 s aconsegueix mijantcant I isd’ estructuresCOM -
MON on es reserva la maxima quantitat de memoria utilitzable per cadascuna de les
rutines, demanera quetotshi puguen accedir alamateixamemoriaanomenem-laauxi-
liar. Lesmatriusd’ gjudas agafen del maxim tamany possible per alaconfiguracio del
Mopac escollidaen temps de compilacio. A lataula5 podem veure quin ésl’increment
en les necessitats de memoria per part del Mopac per a diferents configuracions.

(MAXHEV,MAXLIT) | Requeriment addiciona de memoria (MB)
(45, 45) 2.38
(100, 100) 11.76
(150, 150) 26.46

Taula 5: Requeriment addicional de memoria per ala versid de Mopac optimitzada
segons configuracions escol lides en temps de compilacio

MAXHEV i MAXLIT ése nombre d’ atoms pesats (mgjors que | hidrogen) i de
Ileugers respectivament, escollitsen laconfiguracio de Mopac, abans delacompilacio.

Comesveu, per aconfiguracionsde molécul esgrans (un maxim de 150 atoms pesats
i 150 d'hidrogen), la necessitat de memoria addicional comenca a fer-se apreciable
(26.5 MB), i hi hauria que tenir ben en compte la quantitat de memoria disponible en
el nostre sistemal’ hora d’ optar per usar la versié optimitzada del Mopac.

Tot i aix0, com ja hem dit abans, a les plataformes de calcul cientific actuals
ja es normal trobar-nos que superen els 100 MB de memoria principal. A més, en
els moderns sistemes operatius UNIX, comenca a ser normal la capacitat de carregar
pagines de memoriaen RAM asolessi € programa ho demana. CoO és, si per exemple
estem usant una versio de Mopac compilada per acceptar configuracions (150,150), i
realment volem calcular una configuracié molecular, diguem-ne (45,45), segurament
I"executable no necessitara 26 MB addcionals, sind que probablement amb 4 MB
(diem4 MB i no 2.38 MB per tal de contemplar els efectes d’ usar pagines de memoria
completes) mésli serasuficient al’ executable. Aquestacaracteristicafa, doncs, queno
siga especialement critic el tenir diferents versions compilades del Mopac optimitzat
per a diferents configuracions, i que tenint una tnicaversi6 (o dues com a maxim) del
Mopac preparada per a molecules grans, € sistema operatiu S encarregara d’ assignar
dinamicament la quantitat de memoria necessaria per a qual sevol configuracio.

5.2 Consequencies sobre precissio delsresultatsfinals

El fet de fer les anteriors optimitzacions du amb elles un canvi en I’ ordre d’ execucio
de les operacions aritmétiques, algebraiques i, de vegades, agorismiques implicades
en el codi optimitzat, i aix0 porta, en general, a canvis en la precissio final del resultat
gue depenen de la precissio en coma flotant utilitzada. Per exemple, considerem les
operacions en coma flotant seglients :
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A=B-C-D
A=C-D-B

Si treballarem amb algorismes de precissio infinita, a eshores podriem afirmar que
A seriaexactament igual aA (A = A). Enlapractica, perd, enshem de conformar amb
unaprecissiolimitadaper raonsde espai d’ emmagatzimament i develocitat d’ execucio.
Usant precissio limitada, tindrem que, en general, no es compleix que A = A. Aixi
gue, unaoptimitzaci6 que comporte un canvi en |’ ordre de les operacions (i agcd és molt
comu), normament dura a canvis significatius en els resultats finals. De fet, inclls
amb versions identiques de codi, és relativament normal d obtenir resultats diferents
(normalment, les Ultimesxifres decimals) a correr aguest codi en diferentsplataformes
RISC.

En les plataformes actuals sol haver tres classes de precissio aplicables a variables
en coma flotant: simple (32 bits, mantissa de 7 xifres), doble (64 bits, mantissa de
15 xifres) i quadruple (128 bits, mantissade 30 xifres). Les precisionssimplei doble
solen ser |les més usades degut aque les operacions sumai multiplicacio per aaquestes
s efectuen per hardware, normalment en un sol cicle de rellotge. Les operacions amb
precisio quadruple s efectuen per software i tarden dezenes o centenars de cicles de
rellotge en efectuar-se. Mopac treballa normament en aritmeética de doble precissi6.

Els resultats obtinguts amb la versio optimitzada del Mopac difereixen, depenent
dels inputs, a partir de la 6 o 7 xifra decima dels obtinguts amb € Mopac sense
optimitzar. Els punts on es donen les divergencies més significatives (parlem de
diferencies en la 6 o 7 xifra decima) s han detectat clarament, i resulten estar a
I’ optimitzacio de la rutina densit i a la corresponent a la modificacio 8 de la rutina
interp. Aixo eraesperable, jaque ahi precisament és on més divergencies hi existeixen
respecte de I’ algorisme original.

Aquestes divergencies s observen, naturalment, per a una mateixa plataforma (en
aquest cas unalBM RS6000 mod 550). Fem notar un fet curios: elsresultatsdel codi
origind difereixenapartir dela7 xifradecimal entreunaplataformalBM RS/6000550i
unaDEC ALPHA 3000/300. Aplicant toteslesoptimitzacionsper alaplataformal BM,
els resultats coincidien fins ala 8 xifra decimal amb els obtinguts amb la plataforma
DEC ALPHA aplicant-hi a sols |’ optimitzaci6 de la rutina densit. Després d’ aplicar
totes les optimitzacions del programa a la plataforma DEC, els resultats tornaven a
diferir apartir dela7 xifra.

Laconclusio que s extrau de tot aco és que, encara que es treballe amb precissio de
15 xifres decimals, la propagacio d errors degut ala precissio finitafa que la precissio
fina dels resultats, depenga molt tant dels algorismes elegits com de la plataforma
escollidaper tal d' efectuar el calcul. El que s’hade fer aeshores és determinar on sbn
els punts criticsdel codi causants de les divergéncies mésfortesi intentar fer aguestes
parts mésresistents ales perdues en la precissi6, jaque moltes vegades aquesta pérdua
pot ser reduidao finsi tot eliminada, tenint curadel’ ordre de les operacions efectuades
i dels algorismes usats.

També, hem de veure si les divergencies son suficientment grans des del punt de
vistade laprecissi6 requerida per les nostres necessitats, per tal de determinar si ensés
necessari dedicar tempsi esfor¢ adetectar problemes de pérduade precissit que solen
ser sempre massa delicats com per a que siga unatascafacil el solucionar-1os.
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Versi6 de Mopac Valor obtingut d' energia electronica
Original -55627.239352 eV
Aplicant optimitzaci6 en rutinadensit -55627.238871 eV
Aplicant optimitzaci6 en rutinadensit i interp -55627.323429 eV

Taula 6: Diferencies en precissio de resultats finals com a consequencia de
I’ optimitzacio del Mopac

Prenem com aexempl e les divergencies en quant al’ energia el ectroni ca obtinguda
en les versions optimitzades respecte a valor resultant del Mopac 93 original. A la
taula 6 tenim llistades aguestes diferéncies segons la versio del Mopac usada. Podem
observar que les diferéncies qué es troben entre les diferents versions per al’energia
electronicason del’ ordre de magnitud de kT (com amaxim, 5kT), on k éslaconstant
de Boltzmann i T latemperatura en Kelvin (aixo equival a 0.026 eV), € que vol dir
gue estem en precissionsde |’ ordre de | es fluctuacions en energia degudes a |’ agitacié
termica. Naturalment, no tégaire sentit fisic el calcul d' energies el ectroniques per sota
d’ eixa precissio. Aleshores podem contentar-nosamb les diferéncies esmentadesen la
6 0 7 xifra, encara que, des ddl punt de vista purament numeéric estiga clar que estem
tenint un problema de pérdua de precissio més 0 menys greu.

En quasevol cas, si fora necessaria |’ obtencio de totes les xifres decimals de la
versid de Mopac original, aixo seria factible simplement deshabilitant les optimitza-
cionesresponsablesdelesdivergenciesi locaitzades, com jahem dit adés, alesrutines
densiti al bucle nimero 8 d'interp.

Finalment, posem de relleu la convinenca d’ expressar les operacions matricials
en termes de cridades a BLAS per tal d’homogeneitzar les possibles diferencies de
maquina a maquina, i fer que la propagacio d'errors siga la minima possible. En
efecte, recordem que les llibreries BLAS han estat dissenyades per experts que han
tingut molt en compte e problema de la propagacio d’ errors, a més del tema de les
prestacions en €l calcul. Aquest factor queda palés encara més quan es fa Us de les
[libreriesBLAS optimitzades pel propi fabricant per alaseua plataformaen particular,
jaque d aguesta manera el pot traure profit del seu coneiximent de I’ arquitectura per
tal d assegurar-nos, a banda d’ unes prestacions quan a velocitat immillorables, uns
resultats € més paregut possible a's exactes.
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6 Conclusions
Detot & gue hem exposat podem obtenir |es seglients conclusions:

e L' Useficient delamemoriaésfonamental per aobtindre e maxim rendiment de
les plataformes actual s de calcul basades en arquitectures RISC.

e Lesrutines BLAS constitueixen una eina molt apropiada per tal de crear codis
eficientsindependentsde maquina, alhoragque donen bonesgarantiessobreel bon
comportament del's al gorismes quan a propagacio d’ errors deguts al s problemes
associats a's calculs de coma flotant de precissio limitada

També queden obertes certes vies de treball per tal de continuar la tasca d’ opti-
mitzacio :

¢ Intentar acurtar e temps de calcul del Mopac tot i disminuint e nimero total
d’iteracions SCF per tal d'arribar ala convergéncia. Per tal de fer aco, pero, hi
hauria que adquirir una cert grau de coneiximent i experiénciaen teoria de SCF.

¢ Intentar aplicar técniquesde paral lelismedegrau grosa Mopac, per tal de poder
crear-ne una versio aptaper ser executada en maquines de memoria distribuida,
asequibles avui en dia per qualsevol centre de calcul o departament mitja. No-
vament, acod també implicaria certa experiéncia en la mecanica de calcul del
programa, per tal de seleccionar quins serien els bons Ilocs per tal d’ aplicar &
paral-lelisme de grau gros.
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Apendix A. Inputs usats en les proves de velocitat

A sota es donen els inputs que s han fet servir durant les proves de velocitat del
Mopac.

Input O1.dat :

PREC MNDO T=400000
(Zn0O) 22 nodel o 11.1CQO(28)

0] . 000000 O . 000000 O . 000000 O 0 0 0 -.6628
Zn 1.973561 O . 000000 O . 000000 O 1 0 0 . 5056
O 1.973561 0 110.841931 O . 000000 O 2 1 0 -.5120
Zn 1.973576 0 110.842228 0O 180.000000 O 3 2 1 . 5138
O 1.973569 0 110.842376 0O 180.000000 O 4 3 2 -.5083
Zn 1.973569 0 110.842228 0 180.000001 O 5 4 3 . 4640
O 1.973569 0 110.842228 0O 180.000001 O 6 5 4 -.6291
Zn 1.973000 O 110.866497 0 56.427279 O 1 2 3 . 5014
O 1.973569 0 110.865954 0 -56.440985 O 8 1 2 -.5174
Zn 1.973000 O 110.866497 0 -56.427279 O 3 2 1 . 4900
O 1.973569 0 110.866415 0O 180.000132 O 10 3 2 -.5310
Zn 1.973000 O 110.866184 0 -56.427099 O 5 4 3 . 4530
O 1.973569 0 110.866184 0O 180.000000 O 12 5 4 -.5330
Zn 1.973000 O 110.866184 0 -56.427099 O 7 6 5 . 4256
O 1.973569 0 110.866184 0O 180.000000 O 14 7 6 -.5823
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 15 14 7 . 4535
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 O 16 15 14 -.6376
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 13 12 5 . 4231
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 O 18 13 12 -. 2160
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000132 O 11 10 3 . 4306
O 1.973576 0 110.866102 O 56.440721 O 20 11 10 -. 6380
Zn 1.973000 O 110.866184 0 179.999868 O 9 8 1 . 4818
O 1.992000 O 108.049441 0 -61.779573 O 22 9 8 -. 4775
Zn 1.973561 O 108.044132 0 -120.010680 O 23 22 9 . 6407
O 1.973576 0 110.842228 0 61.796636 O 24 23 22 -. 4261
Zn 1.973569 0 110.842376 0O 180.000000 O 25 24 23 . 0405
O 1.973569 0 110.842228 0O 180.000000 O 26 25 24 -. 4449
Zn 1.973569 0 110.842228 0 180.000000 O 27 26 25 . 5379
O 1.973569 0 110.842228 0O 180.000000 O 28 27 26 -.5016
Zn 1.973000 O 110.866184 0 56.427099 O 29 28 27 . 5296
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440853 0 30 29 28 -.3852
Zn 1.973000 O 110.866184 0 56.427099 O 27 26 25 . 5478
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440853 0 32 27 26 -.4318
Zn 1.973000 O 110.866102 O 56.427052 O 25 24 23 . 5418
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440721 0 34 25 24 -. 4479
Zn 1.973000 O 108.049441 O . 000000 O 23 22 9 . 5278
O 1.973569 0 110.866184 0 61.779573 0 36 23 22 -. 4972
Zn 1.973000 O 110.865954 0 180.000132 O 37 36 23 . 6189
O 1.973561 O 110.866497 0O 56.440985 0O 38 37 36 -. 4980
Zn 1.973000 O 110.866415 0 179.999868 0O 35 34 25 . 5154
O 1.973576 0 110.865872 0 56.440721 0 40 35 34 -.5260
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 33 32 27 . 5099
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 0 42 33 32 -. 4694
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 31 30 29 . 6041
Cc 1.992019 1 125.152886 1 37.901998 1 28 27 26 . 3469
O 1.155629 1 178.690770 1  48.970512 1 45 28 27 -. 0308
0 . 000000 O . 000000 O . 000000 O 0 0 0
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Input 02.dat :

M\DO SCFCRT=0. 00000000001 T=200000
(ZnO 22 nodel o I'|.1H2Q( 44)

@) . 000000 O . 000000 O . 000000 O 0 0 0 -. 6637
Zn 1.973561 O . 000000 O . 000000 O 1 0 0 . 5050
O 1.973561 0 110.841931 O . 000000 O 2 1 0 -.5133
Zn 1.973576 0 110.842228 0O 180.000000 O 3 2 1 . 5120
O 1.973569 0 110.842376 0O 180.000000 O 4 3 2 -.5118
Zn 1.973569 0 110.842228 0O 180.000001 O 5 4 3 . 4551
O 1.973569 0 110.842228 0 180.000001 O 6 5 4 -.6676
Zn 1.973000 O 110.866497 0 56.427279 O 1 2 3 . 5012
O 1.973569 0 110.865954 0 -56.440985 O 8 1 2 -.5173
Zn 1.973000 O 110.866497 0 -56.427279 O 3 2 1 . 4904
O 1.973569 0 110.866415 0 180.000132 O 10 3 2 -.5314
Zn 1.973000 O 110.866184 0 -56.427099 O 5 4 3 . 4562
O 1.973569 0 110.866184 0O 180.000000 O 12 5 4 -.5312
Zn 1.973000 O 110.866184 0 -56.427099 O 7 6 5 . 4294
O 1.973569 0 110.866184 0O 180.000000 O 14 7 6 -.5229
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 15 14 7 . 4534
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 O 16 15 14 -. 6299
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 13 12 5 . 4213
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 O 18 13 12 -. 2137
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000132 O 11 10 3 . 4295
O 1.973576 0 110.866102 O 56.440721 O 20 11 10 -.6351
Zn 1.973000 O 110.866184 0 179.999868 O 9 8 1 . 4824
O 1.992000 O 108.049441 0 -61.779573 O 22 9 8 -.4768
Zn 1.973561 0 108.044132 0 -120.010680 O 23 22 9 . 6416
O 1.973576 0 110.842228 0 61.796636 O 24 23 22 -. 4263
Zn 1.973569 0 110.842376 0O 180.000000 O 25 24 23 . 0725
O 1.973569 0 110.842228 0O 180.000000 O 26 25 24 -. 4230
Zn 1.973569 0 110.842228 0O 180.000000 O 27 26 25 . 6269
O 1.973569 0 110.842228 0O 180.000000 O 28 27 26 -. 4400
Zn 1.973000 O 110.866184 0 56.427099 O 29 28 27 . 4814
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440853 0 30 29 28 -. 4015
Zn 1.973000 O 110.866184 0 56.427099 O 27 26 25 . 5411
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440853 0 32 27 26 -. 4300
Zn 1.973000 O 110.866102 O 56.427052 O 25 24 23 . 5412
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440721 0 34 25 24 -. 4478
Zn 1.973000 O 108.049441 O . 000000 O 23 22 9 . 5276
O 1.973569 0 110.866184 0 61.779573 0 36 23 22 -. 4977
Zn 1.973000 O 110.865954 0 180.000132 O 37 36 23 . 6177
O 1.973561 O 110.866497 0 56.440985 0O 38 37 36 -. 4986
Zn 1.973000 O 110.866415 0 179.999868 0O 35 34 25 . 5132
O 1.973576 0 110.865872 0 56.440721 0 40 35 34 -.5299
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 33 32 27 . 5026
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 0 42 33 32 -.5166
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 31 30 29 . 5446
O 2.000000 1 126.075279 1 39.023495 1 44 31 30 -.2351
H . 962163 1 118.573450 1  31.054707 1 45 44 31 . 2647
H .949206 1 118.918944 1 166.501520 1 45 44 31 . 2502
0 . 000000 O . 000000 O . 000000 O 0 0 0



Input 03.dat :

SYMVETRY AML PREC T=999999
(Zn0O) 22 nodelo 11

otim zacao das distancias e angulos comsinetria -la.

O . 000000 O . 000000 O . 000000 O 0
Zn 1.973561 1 . 000000 O . 000000 O 1
O 1.973561 1 110.841931 1 . 000000 O 2
Zn 1.973576 1 110.842228 1 180.000000 O 3
O 1.973569 1 110.842376 1 180.000000 O 4
Zn 1.973569 1 110.842228 1 180.000001 O 5
O 1.973569 1 110.842228 1 180.000001 O 6
Zn 1.973000 1 110.866497 1 56.427279 O 1
O 1.973569 1 110.865954 1 -56.440985 O 8
Zn 1.973000 1 110.866497 1 -56.427279 O 3
O 1.973569 1 110.866415 1 180.000132 O 10
Zn 1.973000 1 110.866184 1 -56.427099 O 5
O 1.973569 1 110.866184 1 180.000000 O 12
Zn 1.973000 1 110.866184 1 -56.427099 O 7
O 1.973569 1 110.866184 1 180.000000 O 14
Zn 1.973000 1 110.866184 1 180.000000 O 15
O 1.973569 1 110.866184 1  56.440853 O 16
Zn 1.973000 1 110.866184 1 180.000000 O 13
O 1.973569 1 110.866184 1  56.440853 O 18
Zn 1.973000 1 110.866184 1 180.000132 O 11
O 1.973576 1 110.866102 1  56.440721 O 20
Zn 1.973000 1 110.866184 1 179.999868 O 9
O 1.992000 1 108.049441 1 -61.779573 O 22
Zn 1.973561 1 108.044132 1 -120.010680 O 23
O 1.973576 1 110.842228 1 61.796636 O 24
Zn 1.973569 1 110.842376 1 180.000000 O 25
O 1.973569 1 110.842228 1 180.000000 O 26
Zn 1.973569 1 110.842228 1 180.000000 O 27
O 1.973569 1 110.842228 1 180.000000 O 28
Zn 1.973000 1 110.866184 1 56.427099 O 29
O 1.973569 1 110.866184 1 -56.440853 0 30
Zn 1.973000 1 110.866184 1 56.427099 O 27
O 1.973569 1 110.866184 1 -56.440853 0 32
Zn 1.973000 1 110.866102 1 56.427052 O 25
O 1.973569 1 110.866184 1 -56.440721 0 34
Zn 1.973000 1 108.049441 1 . 000000 O 23
O 1.973569 1 110.866184 1 61.779573 0 36
Zn 1.973000 1 110.865954 1 180.000132 0O 37
O 1.973561 1 110.866497 1 56.440985 0 38
Zn 1.973000 1 110.866415 1 179.999868 0 35
O 1.973576 1 110.865872 1 56.440721 0 40
Zn 1.973000 1 110.866184 1 180.000000 O 33
O 1.973569 1 110.866184 1 56.440853 0 42
Zn 1.973000 1 110.866184 1 180.000000 O 31
0 . 000000 1 . 000000 1 . 000000 O 0
2, 1, 3 4 5 6, 7, 8 9, 10, 11, 12, 13

2, 1, 20, 21, 22, 24, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31
2, 1, 36, 37, 38, 39, 40, 41, 42, 43, 44

3, 2, 4, 5 6,7, 8 9, 10, 11, 12, 13, 14, 15
3, 2, 20, 21, 22, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31, 32
3, 2, 37, 38, 39, 40, 41, 42, 43, 44

23, 2, 24, 36

4, 3, 5 6, 7, 26, 27, 28, 29

11, 3, 13, 15, 16, 18, 20, 22, 38, 42, 44, 40

8, 3, 17, 19, 21, 30, 32, 34, 39, 41, 43

9, 3, 10, 12, 14, 31, 33, 35

25, 3, 37

45

~NooabhwNENOAORMWNE OO

B

=
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.
S
.
o

. 7099
. 6193
. 6088
. 6290
. 6021
. 5770
. 6564
. 6144
. 6113
. 6225
. 6080
. 5856
. 6064
. 5391
. 6128
. 5430
. 6735
. 5374
. 3380
. 5443
. 6835
. 5833
. 5962
. 6570
. 5028
. 3672
. 4964
. 6350
. 5392
. 5970
. 4866
. 5804
.5721
. 5929
. 5898
. 6156
. 6234
. 6875
. 6233
. 6108
. 6471
. 5988
. 5897
. 6401

18, 19



Input 04.dat :

AML PREC SYMVETRY T=200000

(Zno) 22
o) . 000000
Zn  1.973561
O  1.973561
Zn  1.973576
O  1.973569
Zn  1.973569
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973576
Zn  1.973000
O  1.992000
Zn  1.973561
O  1.973576
Zn  1.973569
O  1.973569
Zn  1.973569
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  1.973561
Zn  1.973000
O  1.973576
Zn  1.973000
O  1.973569
Zn  1.973000
O  2.000426
H . 942898
H . 982203
0 . 000000
46, 1, 47

ORPFPPFPOOO0OO0ODO0O00000000000000D0000D0D00D0D0DO0ODO0DOD0DO0DO0DO0OO0ODO0DO0OO0OO0OO0OO0OOOO

nmodel o | 1. 1H2Q( 30)

. 000000

. 000000
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
108.
108.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
108.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
110.
. 000000
101.
106.

. 000000

841931
842228
842376
842228
842228
866497
865954
866497
866415
866184
866184
866184
866184
866184
866184
866184
866184
866184
866102
866184
049441
044132
842228
842376
842228
842228
842228
866184
866184
866184
866184
866102
866184
049441
866184
865954
866497
866415
865872
866184
866184
866184

984429
377379

ORPPPFPOOO0OO0ODO0O00000000000000D0000D000D0D0DO0DO0DD0DO0DO0DO0OO0OD0ODO0OO0OO0OO0OO0OOOO

. 000000
. 000000
. 000000
. 000000
. 000000
. 000001
. 000001
. 427279
. 440985
. 427279
. 000132
. 427099
. 000000
. 427099
. 000000
. 000000
. 440853
. 000000
. 440853
. 000132
. 440721
. 999868
. 779573
. 010680
. 796636
. 000000
. 000000
. 000000
. 000000
. 427099
. 440853
. 427099
. 440853
. 427052
. 440721
. 000000
. 779573
. 000132
. 440985
. 999868
. 440721
. 000000
. 440853
. 000000
. 779573
. 867645
. 229929
. 000000

46

ORPPPFPOOO0ODO0ODO0O00000000000000D0000D0D00D0D0DO0D0D0D0DO0DO0DO0OO0OD0ODO0OO0OO0OO0OO0OOOO

OwWwoorOoOOUM~WNEFO

IRy

=
~N DN O

~NooabhwWwNENOAORMWNE OO

B

=
©COFRPROWNUORARNOOAOPRWNENWAWNREFLROOO

. 7115
. 6184
. 6092
. 6275
. 6023
. 5733
. 6579
. 6135
. 6117
. 6222
. 6088
. 5836
. 6038
. 5356
. 6932
. 5175
. 6898
. 5351
. 3352
. 5444
. 6861
. 5818
. 5982
. 6554
. 5024
. 3574
. 4950
. 6315
. 6150
. 6031
. 4984
. 5828
. 5717
. 5913
. 5901
. 6151
. 6240
. 6857
. 6240
. 6100
. 6484
. 5976
. 5922
. 6322
. 3354
. 2924
. 2964



Input 05.dat :

PREC AML T=400000
(Zn0O) 22 nodel o 11.1CQO(28)

@) . 000000 O . 000000 O . 000000 O 0 0 0 -. 7113
Zn 1.973561 O . 000000 O . 000000 O 1 0 0 . 6187
O 1.973561 0 110.841931 O . 000000 O 2 1 0 -.6093
Zn 1.973576 0 110.842228 0O 180.000000 O 3 2 1 . 6277
O 1.973569 0 110.842376 0O 180.000000 O 4 3 2 -.6026
Zn 1.973569 0 110.842228 0O 180.000001 O 5 4 3 . 5735
O 1.973569 0 110.842228 0 180.000001 O 6 5 4 -.6594
Zn 1.973000 O 110.866497 0 56.427279 O 1 2 3 . 6135
O 1.973569 0 110.865954 0 -56.440985 O 8 1 2 -.6116
Zn 1.973000 O 110.866497 0 -56.427279 O 3 2 1 . 6222
O 1.973569 0 110.866415 0 180.000132 O 10 3 2 -.6083
Zn 1.973000 O 110.866184 0 -56.427099 O 5 4 3 . 5849
O 1.973569 0 110.866184 0O 180.000000 O 12 5 4 -. 6063
Zn 1.973000 O 110.866184 0 -56.427099 O 7 6 5 . 5378
O 1.973569 0 110.866184 0O 180.000000 O 14 7 6 -. 6307
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 15 14 7 . 5367
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 O 16 15 14 -. 7115
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 13 12 5 . 6377
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 O 18 13 12 -. 3443
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000132 O 11 10 3 . 5450
O 1.973576 0 110.866102 O 56.440721 O 20 11 10 -.6870
Zn 1.973000 O 110.866184 0 179.999868 O 9 8 1 . 5818
O 1.992000 O 108.049441 0 -61.779573 O 22 9 8 -.5978
Zn 1.973561 O 108.044132 0 -120.010680 O 23 22 9 . 6544
O 1.973576 0 110.842228 0 61.796636 O 24 23 22 -.5045
Zn 1.973569 0 110.842376 0O 180.000000 O 25 24 23 . 3468
O 1.973569 0 110.842228 0O 180.000000 O 26 25 24 -.5216
Zn 1.973569 0 110.842228 0 180.000000 O 27 26 25 . 5881
O 1.973569 0 110.842228 0 180.000000 O 28 27 26 -.5833
Zn 1.973000 O 110.866184 0 56.427099 O 29 28 27 . 5982
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440853 0 30 29 28 -. 4835
Zn 1.973000 O 110.866184 0 56.427099 O 27 26 25 . 5821
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440853 0 32 27 26 -.5722
Zn 1.973000 O 110.866102 O 56.427052 O 25 24 23 . 5917
O 1.973569 0 110.866184 0 -56.440721 0 34 25 24 -.5901
Zn 1.973000 O 108.049441 O . 000000 O 23 22 9 . 6151
O 1.973569 0 110.866184 0 61.779573 0 36 23 22 -.6242
Zn 1.973000 O 110.865954 0 180.000132 O 37 36 23 . 6859
O 1.973561 O 110.866497 0O 56.440985 0O 38 37 36 -.6237
Zn 1.973000 O 110.866415 0 179.999868 0O 35 34 25 . 6099
O 1.973576 0 110.865872 0 56.440721 0 40 35 34 -.6481
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 33 32 27 . 5978
O 1.973569 0 110.866184 0 56.440853 0 42 33 32 -.5923
Zn 1.973000 O 110.866184 0O 180.000000 O 31 30 29 . 6357
Cc 2.127305 1 120.323889 1 52.498669 1 28 27 26 . 2676
O 1.165038 1 174.090419 1  49.888957 1 45 28 27 -. 0292
0 . 000000 O . 000000 O . 000000 O 0 0 0
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