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Summary 

Until now much experimental simulation work has been done in physics and 
chemistry on parallel computing systems. However, the development of formal 
models, suitable for modeling complex systems from nature and for mapping a 
complex system efficiently onto a parallel computer platform, is still in its in­
fancy. The development of techniques, suitable for modeling complex systems 
stemming from physics, chemistry, and biology, and mapping these onto paral­
lel platforms, is one of the grand challenges of future research. 
Many fundamental problems from the natural sciences deal with complex sys­
tems. We define a complex system as a population of unique elements with 
well-defined attr ibutes. In case these elements have non-linear interactions in 
the temporal and spatial evolution of the system, a macroscopic behavior can 
emerge from the microscopic interactions. The emergent behavior cannot, in 
general, be predicted from the individual elements and their interactions. 
Moreover, many of these problems are intractable: in order to obtain the re­
quired macroscopic information, extensive and computationally expensive sim­
ulation is necessary. The only feasible way is to use massive parallel computing 
techniques. 
Based on an abstract view of interacting virtual particles, a parallel computa­
tion framework is introduced. This framework embodies the basic research tool 
as well as a main research subject of this thesis. In chapter 2 we will discuss 
the design and implementation of the framework. The design philosophy be­
hind the framework named P-CAM (Parallel Cellular Automata Modeling en­
vironment) is to decouple the computational task graph, the decomposition of 
the tasks and the execution model. An arbitrary task graph, consisting of com­
putational cells and their interconnections is supplied as well as an initial de­
composition of the graph. A proper basic datastructure is constructed based 
on this information. Depending on the particular target simulation the exe­
cution model acting on the computational cells and the computational process 
itself have to be implemented. Examples of execution models are time driven 
(synchronous parallel) and event driven (asynchronous parallel) schemes. In 
addition to high level communication functions, P-CAM supports dynamic cell 
migration, enabling the use of advanced parallel dynamic load balancing tech­
niques. 

An important aspect of parallel computing research in general and of P-CAM 
in particular, is the static task allocation problem. In chapter 3 we will study 
the task allocation problem (TAP) from a complex systems' point of view. That 
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is, by using analogies from complex physical systems. Various analytical and 
experimental tools from the field of statistical physics can be used to study the 
TAP, especially from the area of spin systems. A statistical approach is taken 
to study theoretical and empirical aspects of optimally allocating a constrained 
class of task graphs: random task graphs. A parameterized class of random 
task graphs is defined, in which the number of tasks n, the connectivity y and the 
communication to computation ratio ß can be varied. Furthermore, we define a 
cost function or Hamiltonian for the task allocation problem, which quantifies 
the cost of a specific allocation of a task graph instance onto a fully connected 
parallel machine. In the structure of optimal allocations (found by simulated 
annealing), we observe a phase transition from optimal sequential to optimal 
parallel allocation by varying either the ß or the y parameter. Using a statistical 
model for the average cost (based on the Hamiltonian) of the allocation we can 
predict the location of the transition. Anomalous behavior, both in the cost of 
the optimization process and various other statistical quantities, is observed in 
the transition region. Also we observe finite size scaling of the phase transition 
as the number of tasks, n, is increased. Finally, a meta simulation is executed 
using P-CAM on random task graphs, which is allocated on an actual parallel 
computer platform. It is validated that optimal allocations undergo a transition 
from sequential to parallel allocation as the calculation to communication ratio 
is varied. 
Parallel task graph allocation is optimized by applying parallel evolutionary op­
timization algorithms, implemented using the P-CAM framework. A uniform 
parallel optimization framework is defined in chapter 4 and applied to both a 
parallel finite element simulation and the random task graphs of chapter 3. 
Three evolutionary optimization techniques are applied and compared: genetic 
algorithms, simulated annealing and steepest descent. 
To show the general applicability of the parallel simulation framework, two case 
studies are presented in chapter 5: A natural solver approach to computational 
fluid dynamics, a lattice Boltzmann solver in combination with a simple aggre­
gation process; and a parallel finite element simulation of an underwater ex­
plosion . Using advanced parallelization techniques offered by P-CAM, a par­
allel lattice Boltzmann solver is implemented. The aggregation process causes 
a steady reduction of the workload balance (due to the decrease of fluid nodes), 
which is resolved by a dynamic load balancing algorithm using the cell migra­
tion primitive of P-CAM. For the second case, a fully functional dynamic load 
balancing module is implemented in P-CAM which is plugged into an existing 
parallel finite element program. An abstract cell representation of the finite el­
ement meshes is presented to the load balancing module, containing only cell 
connections and a number, quantifying the workload for each cell. The dynamic 
load balancer decides on whether and how to re-partition. Several simulation 
studies are presented to demonstrate the usability of the dynamic load balanc­
ing approach to parallel finite element simulations by exploiting the general ap­
plicability of the P-CAM framework. 
An important aspect of parallel computer simulations in general is the update 
order of the several discrete entities composing the simulation problem. In the 
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final chapter of this thesis, a parallel discrete event execution model is consid­
ered. The dynamical behavior of a so called optimistic discrete event approach, 
called Time Warp, is studied by means of an Ising spin simulation. In Time 
Warp the updating of the discrete entities (cellular automata in this case) can 
occur out of time order. As a result causality errors may occur, inducing so called 
roll-backs in which previous updates are undone. The dynamics of the Ising 
spin simulation, the updating of the spins, influence the frequency and the size 
of these roll-backs. It is found that three different roll-back regimes exist. In 
the high temperature regime of the Ising spin simulation we find exponentially 
decreasing roll-back length distributions. Around the Ising spin phase transi­
tion the average roll-back size increases abruptly and long roll-backs are more 
common. In the low temperature regime an exiting analogy with self organiz­
ing critical (SOC) systems can be made. The roll-back size distributions collapse 
over the entire low temperature range to a power law distribution with one criti­
cal exponent. It is hypothesized that the roll-back dynamics are in fact SOC and 
therefore comparable to for example sliding dynamics in sand piles and earth 
quake dynamics. 
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Samenvatting 

Er is tot nu toe veel experimenteel simulatiewerk gedaan binnen de fysica en 
de chemie op parallelle computersystemen. De ontwikkeling echter van formele 
modellen die geschikt zijn voor het modelleren van complexe systemen zoals we 
die vinden in de natuur, loopt nog steeds achter. Het ontwikkelen van bruikbare 
technieken voor het modelleren van dergelijke complexe systemen uit de fysica, 
de chemie en de biologie en het afbeelden van deze modellen op parallelle com­
puters is een grote uitdaging. 
Een groot aantal fundamentele problemen uit de natuurwetenschappen is te 
beschouwen als een complex systeem. Over het algemeen wordt een complex 
systeem beschouwd als een populatie van unieke elementen met goed gedefi­
nieerde interacties. In het geval dat deze interacties niet lineair zijn in het tem­
porele dan wel spatiele domein, kan er een bepaald macroscopisch gedrag ont­
staan vanuit de microscopische interacties. Dit émergente gedrag kan in het 
algemeen niet worden voorspeld vanuit de microscopische interacties. 
In het algemeen zijn dergelijke problemen ook vaak onhandelbaar: om de be­
nodigde macroscopische informatie te verkrijgen is extensieve en computatio-
neel intensieve simulatie noodzakelijk. Omdat de simulatie van complexe sys­
temen een aanzienlijke rekenkracht vergt, is het gebruik van parallelle compu­
ters vaak noodzakelijk. 
Uitgaande van een abstract beeld van deeltjes of elementen die interactie met 
elkaar hebben, introduceren we een parallelle simulatieomgeving. Deze om­
geving wordt zowel als onderzoekshulpmiddel en als onderzoeksonderwerp ge­
bruikt. In hoofdstuk 2 worden het ontwerp en de implementatie van deze om­
geving behandeld. De ontwerpfilosofie achter deze omgeving, die we P-CAM 
(Parallel Cellular Automata Modeling environment) hebben genoemd, is het 
loskoppelen van de computationele taakgraaf, de decompositie van de taken en 
het executiemodel. Een willekeurige taakgraaf, bestaande uit computationele 
cellen en hun interactiestructuur moet worden aangeleverd. Verder wordt er 
een initiële decompositie van de taakgraaf gespecificeerd. De P-CAM omgeving 
draagt zorg voor een juiste opzet van de benodigde datastructuren. Afhankelijk 
van de specifieke simulatie moeten dan nog het executiemodel en de microsco­
pische evolutieregels van de cellen worden beschreven. Voorbeelden van exe-
cutiemodellen zijn tijds-gedreven (synchroon parallel) en gebeurtenis-gedreven 
(asynchroon parallel) schema's. Naast verschillende hoog niveau communicatie­
routines, ondersteunt P-CAM dynamische celmigratie, waardoor het gebruik 
van dynamische werklast-verdelings-methoden mogelijk wordt. 
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Een belangrijk aspect binnen het onderzoek naar parallel rekenen in het al­
gemeen en P-CAM in het bijzonder, is het probleem van statische taakalloca-
tie (TAP). In hoofdstuk 3 wordt het taakallocatie probleem bestudeerd van­
uit het perspectief van complexe systemen. Dit gebeurt door gebruik te ma­
ken van analogieën met complexe systemen uit de statistische fysica. Ver­
schillende analytische en experimentele methoden uit dit veld kunnen worden 
gebruikt om TAP te bestuderen, in het bijzonder uit het gebied van de zoge­
naamde "spin" modellen. Een statistische aanpak wordt gebruikt om zowel 
theoretisch als empirisch onderzoek te doen naar het alloceren van willekeurig 
gekoppelde taakgrafen. Een geparameteriseerde klasse van deze taakgrafen 
wordt gedefinieerd, waarin het aantal taken n, de connectiviteit y en de werk-
last/communicatielast verhouding ß kunnen worden gevarieerd. Verder wordt 
er een zogenaamde kostfunctie gedefinieerd die de kwaliteit van een allocatie 
op een volledig verbonden parallelle machine kwantificeert. Wanneer hetzij 
ß dan wel y wordt gevarieerd, vinden we een faseovergang van optimaal se­
quentiële naar optimaal parallelle allocaties. Een statistisch model voor de 
gemiddelde allocatie-kosten wordt gebruikt om de locatie van de overgang te 
voorspellen. Zowel de kosten van het optimalisatieproces (simulated annea­
ling) als verscheidene andere statistische grootheden vertonen anomaal ge­
drag in het overgangsgebied. Er kan zelfs gebruik worden gemaakt van ein­
dige grootte schaling rond de faseovergang. Uiteindelijk wordt binnen P-CAM 
een meta simulatie uitgevoerd met willekeurig gekoppelde taakgrafen, die wor­
den gealloceerd op een echte parallelle computer m.b.v. een optimalisatiepro­
ces. Ook voor dit werkelijk uitgevoerde allocatieproces vinden we de overgang 
terug van sequentiële naar parallelle allocatie door het variëren van de werk-
last/communicatielast verhouding. 
De allocatie van parallelle taakgrafen wordt gedaan door het toepassen van een 
parallelle evolutionaire optimalisatie-omgeving, welke weer is geïmplemen­
teerd met P-CAM. Een parallelle optimalisatieomgeving wordt gedefinieerd in 
hoofdstuk 4 en toegepast op een parallelle eindige elementen simulatie en de 
willekeurig gekoppelde taakgrafen van hoofdstuk 3. Drie evolutionaire opti­
malisatietechnieken worden toegepast en vergeleken: genetische algoritmes, 
"simulated annealing" en "steepest descent". 
Om de algemene toepasbaarheid van P-CAM te demonstreren, wordt een twee­
tal studies gepresenteerd in hoofdstuk 5: een simulatie m.b.v. een zogenaamde 
natuurlijke oplosmethode voor vloeistofdynamica, rooster Boltzmann, in com­
binatie met een simpel aggregatieproces; en een parallelle eindige elementen 
simulatie van een onderwaterexplosie. Door gebruik te maken van de diverse 
parallellisatietechnieken van P-CAM wordt een parallelle rooster Boltzmann 
simulatie geïmplementeerd. Het aggregatieproces veroorzaakt een afname van 
de balans in de werklast (doordat het vloeistof gebied kleiner wordt). Dit wordt 
opgelost met behulp van een dynamische werklast-verdelings-methode, door 
gebruik te maken van de celmigratieprimitieven van P-CAM. Voor het tweede 
simulatieprobleem wordt een werklast-verdelings-module, geïmplementeerd in 
P-CAM, gekoppeld aan een bestaande parallelle eindige elementen simulatie. 
Een abstracte representatie in cellen van het eindige elementen rooster wordt 
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gebruikt door de werklast-verdelings-module, waarbij de connectiviteit tussen 
de elementen en de werklast voor ieder element als invoer worden gebruikt. De 
module beslist of en hoe er verdeeld moet worden. Verschillende experimenten 
worden gedaan om het nut van een dynamische werklast-verdelings-methode 
voor parallelle eindige elementen simulaties te tonen door gebruik te maken 
van de algemene toepasbaarheid van de P-CAM omgeving. 
Een belangrijk algemeen aspect van parallelle simulaties is de volgorde waarin 
de verschillende discrete entiteiten worden aangepast. In het laatste hoofdstuk 
van dit proefschrift wordt een parallelle discrete gebeurtenis methode bestu­
deerd. Het dynamische gedrag van een zogenaamde optimistische discrete ge­
beurtenis methode, Time Warp, wordt onderzocht door een Ising spin model te 
simuleren. Het aanpassen van de discrete entiteiten (cellulaire automaten in 
dit geval) binnen Time Warp kan in niet-chronologische volgorde geschieden. 
Daardoor kunnen causaliteitsfouten ontstaan, welke weer zogenaamde terug-
rolgebeurtenissen tot gevolg kunnen hebben. Deze terugrolgebeurtenissen ma­
ken ongeldige handelingen ongedaan. De dynamica van de Ising spin simulatie, 
het aanpassen van de spins, heeft invloed op zowel de frequentie als de grootte 
van deze terugrolgebeurtenissen. Drie verschillende regimes kunnen worden 
onderscheiden. In het hoge temperatuur gebied van een Ising spin simulatie 
worden distributies van exponentieel afnemende terugrol groottes gevonden. 
Rond de Ising spin faseovergang neemt de gemiddelde grootte abrupt toe en 
komen lange terugrolgebeurtenissen vaker voor. In het lage temperatuur ge­
bied kan een analogie met zelf organiserende kritische (ZOK) systemen worden 
gemaakt. De distributies van terugrolgroottes vallen samen in het gehele sub­
kritische temperatuur gebied naar een polynomiaal afnemende distributie met 
een specifieke kritieke exponent. Er wordt gesuggereerd dat de terugroldyna-
mica in Time Warp ZOK is en daarom vergelijkbaar met lawines in zandhopen 
en de dynamica die aardbevingen veroorzaakt. 
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