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Semoga penerbitan prosiding ini memberikan sumbangan bagi kemajuan ilmu pengetahuan, khususnya
Fisika dan mudah-mudahan dapat bermanfaat bagi pemakalah dan pembaca.
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Performa Komputasi Paralel Multicore Program LAMMPS: Studi Titik Leleh
Logam Murni

Zainul Muzaki"", Artoto Arkundato', Edy Supriyanto'

! Jurusan Fisika FMIPA, Universitas Jember, Jember
* Email: zn_zaki@yahoo.com

ABSTRAK. Penentuan sifat-sifat fisis bahan sangat penting baik dikaitkan dengan aplikasi maupun
pengembangan teori. Salah satu metode handal untuk memprediksi sifat-sifat fisis bahan adalah dengan
metode komputasi dinamika molekuler. Dewasa ini metode simulasi dinamika molekuler telah mendapatkan
banyak kemajuan dan sudah diterapkan keberbagai sistem material dari yang sederhana sampai yang sangat
kompleks. Pada penelitian ini dilakukan simulasi paralel dinamika molekul yang diterapkan pada perhitungan
titik leleh bahan besi untuk mengetahui karakteristik kehandalan komputasi paralel dibandingkan dengan

komputasi serial. Program dinamika molekul

yang digunakan adalah LAMMPS (Large-scale

Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) dan MPI (Message Passing Interface) yang dijalankan pada
komputer multicore. Hasil penelitian menunjukkan adanya peningkatan kecepatan dalam simulasi pada
komputasi paralel menggunakan 4 buah prosesor sebesar 3,5 kali dibandingkan dengan simulasi tanpa

menggunakan komputasi paralel.

Kata kunci: Titik leleh, komputasi paralel, dinamika molekul.

PENDAHULUAN

Penelitian terhadak karakteristik suatu bahan
banyak dilakukan untuk mengetahui karakteristik dari
suatu bahan. Karakteristik bahan dapat dijadikan
sebagai dasar dari desain pembuatan bahan baru
dengan  karakteristik tertentu sesuai dengan
kebutuhan.  Penelitin ~ dapat dilakukan secara
eksperimen maupin simulasi. Secara simulasi,
penelitian dapat dilakukan menggunakan metode
dinamika molekul berdasarkan hukum dinamika
newton [1]. Proses komputasi dinamika molekul
bekerja berdasarkan hukum dinamika newton.
Metode ini dapat digunakan untuk simulasi
karakteristik bahan seperti titik leleh, titik lebur,
koefisien difusi, dan lain sebagainya.

Proses komputas metode dinamika molekul
memerlukan waktu cukup lama karena melibatkan
persamaan matematis cukup besar. Simulasi dapat
dilakukan lebih cepat dan efisien menggunakan
metode komputasi paralel. Komputasi paralel
dilakukan dengan memanfaatkan lebih dari satu CPU
baik dalam sebuah komputer maupun gabungan dari
beberapa komputer. Pemanfaatan CPU yang lebih
banyak dapat mempercepat penyelesaian persamaan
matimatis dalam proses simulasi sehingga proses
simulasi dapat diselesaikan secara lebih cepat dan
efisien.

Penelitian ini bertujuan untuk menganalisis
kinerja komputasi secara paralel dalam 'sebuah
komputer multicore. Penggunaan multicore dapat
meningkatkan  kecepatan =~ komputasi  sehingga
didapatkan hasil simulasi secara lebih cepat dan
efisien.

DASAR TEORI

Metode dinamika molekul merupakan salah satu
metode komputasi fisika yang handal untuk
mempredikisi sifat-sifat fisis suatu bahan. Metode ini
berdasarkan pada persamaan gerak Newton kedua.

F=ma 3)

Solusi  persamaan  gerak Newton dapat
menggambarkan  trayektori atom-atom  bahan
sechingga  dapat  diprediksi  nilain  besaran
termodinamiknya berdasarkan fisika statistik [2].

Simulasi dinamika molekul dapat dilakukan
dengan menggunakan program LAMMPS. Dalam
komputasi dinamika melekul diperlukan input
potensial  interatomik.  Potensial  interatomik
merupakan fungsi matematika untuk menghitung
energi dari sistem atom dengan memberikan posisi
dan ruang dalam simulas. Pada penelitian ini
digunakan potensial EAM (embedded-atom method).

Proses komputasi untuk penyelesaian persamaan
gerak Newton dalam metode dinamika molekul
memerlukan  waktu yang cukup lama karena
melibatkan persamaan matematis yang cukup besar.
Salah satu metode untuk mempercepat proses tersebut
adalah komputasi paralel.

Komputasi paralel adalah metode komputasi
dengan menggunaan lebih dari satu CPU untuk
menjalankan sebuah program. Komputasi paralel
dapat dilakukan dalam satu komputer yang sama atau
komputer yang berbeda dimana setiap instruksi dibagi
kedalam beberapa instruksi yang selanjutnya dikirim
ke processor lain yang digunakan dalam proses
komputasi dan dilakukan secara  bersamaan.
Penggunaan komputasi paralel dilakukan untuk
mempercepat proses komputasi dengan
memanfaatkan banyak prosesor.
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Komputasi paralel dapat dilakukan dengan
memanfaatkan perangkat komputer yang memiliki
prosesor multicore. Penggunaan prosesor multicore
dapat meningkatkan proses perhitungan sehingga
proses komputasi menjadi lebih cepat dan efisien.

Core 0 Core 1 Core 2 Core 3
CPU CPU CpPU CPU

[L1 Cache | |1 cache|| ||Lt Cache | [[L1 Cache|

L2 Cache

GAMBAR 4. Processor Multicore

Peningkatan kecepatan (S,) dalam _proses
komputasi dapat diketahui dari’  perbandingan
kecepatan simulasi menggunakan sebuah prosesor
dengan beberapa prosesor:

s == (4)

Dimana 7, adalam waktu yang dibutuhkan untuk
meneyelesaikan  proses komputasi menggunakan
scbuah prosesor, dan 7, adalah waktu yang
dibutuhkan untuk menyelesaikan proses komputasi
menggunakan beberapa prosesor [3].

Efisiensi penambahan jumlah core dalam proses
komputasi sebanding dengan jumlah core yang
digunakan. Besarnya efisiensi (4) dapat diketahui
berdasarkan persamaan:

S :
A=-2100% ()
p
Dimana p adalah jumlah prosesor yang digunakan[4].
Simulasi yang tidak dapat dilakukan secara paralel
secara keseluruhan. Batas peningkatan kecepatan
dapat dijelaskan berdasarkan hukum amdahl.
1
Sk E—— e
foes Bk
SP .
Dimana P adalah prosentase program yang dapat
dikerjakan secara paralel dan S, adalah peningkatan
kecepatan [5].
METODE PENELITIAN

Penelitian ini méngg1makau perangkat komputer
model MSI MS-7758 sistem x64 bit dengan prosesor
Intel(R) Core i5-3330 3.0 GHz, RAM 8 GB.

TABEL 1, Spesifikasi Komputer

Spesifikasi

hioddl MSTMS-7738

Prosesor Intel(R) Core{TM) 15-3330
Speed 3.0GHz

Memory RS2 MBRAM

Operatmg System Ubunmid (4LTS

Bahan yang disimulasikan adalah besi murni.
Perhitungan titik leleh besi dilakukan menggunakan
program LAMMPS. Sedangkan untuk komputasi
paralel digunakan program MPI.

Konfigurasi Program LAMMPS dan MNP

L

Input Simulas

F Inputcorntrol
= Potensial eam

¥ C

Simpias; menggunakan n prosesor

n=1234
o

Anazlisis Hasi!

GAMBAR 2. Mectode Percobaan
HASIL DAN DISKUSI

Simulasi dilakukan untuk mencari titik leleh
logam murni dimana logam yang digunakan adalah
besi murni. Jumlah atom yang disimulasikan adalah
16.000, 32.000 dan 64.000 atom. Simulasi dilakukan
dengan meningkatkan suhu secara gradual dari 300 K
hingga 2300 K dimana proses simulasi dilakukan
dalam 100.000 langkah. Berdasarkan simulasi
diperoleh titik leleh besi pada suhu 2180 K.

2 10°

Frergi Total {eV)

i

0 500 16881500 2000 2500

Subu (K
GAMBAR 3. Perubahan fasa bahan berdasarkan
grafik hubungan suhu terhadap energi total
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Untuk mengetahui pengaruh dari penggunaan
multicore pada simulasi, dilakukan perhitungan titik
leleh besi dengan variasi penggunaan core. Gambar 4
menunjukkan waktu simulisi pada setiap penggunaan
core. Berdasarkan waktu simulasi diketahui bahwa
penggunaan core mempengaruhi kecepatan simulasi.
semakin banyak prosesor yang digunakan dalam
simulasi, waktu simulasi yang dibutuhkan menjadi
semakin cepat.

JFABEL 2. Kmerja komputas: paralsl

Jumiah Wakta (menit)
Core 16.000 atom 32.000 atom
i 6,12 14850
2 3046 8015
36 3 583
4 2149 43 8¢ 44
el Bom W 3 B0 e 64 3

> &

-

b=

Jumlak Cors

GAMBAR 4. Waktu simulasi komputasi paralel

TABEL 3. peningkaten kacepatan dan sfistsnst

Jumlah core Peningkatan kecepatan Tfisiensi (%)
1 1.00 100
2 26 97,85
3 282 54,14
4 .76
k 7.56

Peningkatan  kecepatan pada penggunaan
multicore menunjukkan grafik logaritmik. Grafik
peningkatan kecepatan ditunjukkan pada Gambar 5.

400

fix) = 1.7966 In(x) + 0.8980

300

]
o}
o

Peningkatan Kecepatan

k.
n
()
§N

Jumiah Core

GAMBAR 5. Peningkatan  kecepatan pada
penggunaan multicore

Grafik efisiensi penambahan jumlah core dalam
komputasi paralel menunjukkan gradien negatif
dimana nilai efisiensi akan turun ketika jumlah core
bertambah. Hal ini dipengaruhi oleh bagian simulasi
yang tidak dapat dilakukan secara paralel.

‘‘‘‘‘‘‘‘

Elisiens: (%)

Jumiah Cotz
GAMBAR 6. Efisiensi penambahan core
KESIMPULAN
Komputasi paralel multicore dapat

meningkatkan performa komputasi dalam simulasi
dinamika molekuler. Besarnya peningkatan kecepatan
pada penggumaan 4 prosesor sebesar 3,5 Kkali
dibandingkan dengan penggunaan 1 prosesor.
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