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RESUMEN

La simulacién computacional es una parte fundamental en el dominio de la Fisica de
Altas Energias (FAE). Esta intenta reproducir el movimiento de una particula a través de
una geometria de detectores, los cuales son representados mediante voliimenes de diversos
materiales y formas, que imitan de forma precisa su estructura fisica y (por su propia
naturaleza) producen discontinuidades al momento del cruce entre ellos.

Geant4 es la principal herramienta de simulacién a nivel mundial para FAE, utilizada
por experimentos de gran escala como los realizados en el Large Hadron Collider (LHC) de
CERN. Los algoritmos que implementa Geant4 se basan en métodos numéricos clasicos,
que discretizan el tiempo y deben interrumpir su flujo para manejar las discontinuidades
que presenta la simulacion.

Esta tesis se enmarca en un conjunto de trabajos que buscan proponer una solucién
alternativa que maneje de manera eficiente las discontinuidades con el fin de disminuir los
tiempos de simulacién. La familia de métodos Quantized State System (QSS) discretizan
el estado del sistema, en vez de el tiempo, mitigando este problema mediante la resolucién
eficiente de funciones polinomiales simples.

En trabajos previos se consiguié producir un integrador QSS auténomo embebido di-
rectamente en Geant4, y se probd con éxito en modelados reales de detectores como el
Compact Muon Solenoid (CMS), donde se pudo ofrecer una mejora de rendimiento en algu-
nas situaciones, especialmente cuando el experimento produce muchos cruces geométricos.

En la presente tesis se expandird el universo de pruebas de este integrador y se pro-
porcionard una herramienta automatica de comparacién exhaustiva de experimentos entre
integradores, con el fin de poder analizar una mayor cantidad de escenarios de mane-
ra rapida, ordenada, comparable, disminuyendo considerablemente las probabilidades de
error humano. Disponer de esta herramienta permitié aportar por primera vez los métodos
QSS a la versién oficial productiva de Geant4, lo que representa un hito sobresaliente para

esta linea de investigacion.

Palabras clave: Quantized State Systems, Simulaciéon de Particulas, Fisica de Altas

Energias, Geant4
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1. INTRODUCCION

La simulacién computacional es una parte fundamental en el dominio de la Fisica de
Altas Energias (FAE), ya que se propone reproducir el movimiento de una particula a
través de una geometria de detectores, los cuales son representados mediante volimenes
adyacentes de diversos materiales y formas, imitando de manera precisa su estructura
fisica. Entre las aplicaciones més importantes de estas simulaciones se encuentra la de
impulsar el disefio y optimizacion de los detectores, tratando asi de mejorar su rendimiento.
Esto se debe a que su diseno debe permitir un adecuado balance entre costos y rendimiento
fisico. Con el objetivo de obtener estos balances, se realizan baterias de simulaciones
computacionales instanciadas de diferentes maneras.

Por lo antes dicho, la fase de experimentacién computacional ha tomado gran relevancia
a la hora de obtener financiamiento para los experimentos de FAE. No es de extranar que
ante la necesidad de mayor precision y variedad de experimentos, se vuelva imprescindible
incrementar la eficiencia de los simuladores. A modo de ejemplo ilustrativo, una mejora
del 1% en el médulo de simulacién de Geant4 [14] (uno de los mds utilizados para los
experimentos FAE, y protagonista de este trabajo) puede generar ahorros del orden de
los 80.000 USD anuales |15] para el proyecto del detector de particulas Compact Muon
Solenoid (CMS) [11] en el Large Hadron Collider (LHC) [12] en el CERN [25].

1.1. Motivacion

Los movimientos en el espacio tridimensional de las particulas subatémicas (proto-
nes, piones, neutrones, muones, etc.) se resuelven a través de Ecuaciones Diferenciales
Ordinarias (EDOs), y los algoritmos que implementa Geant4 para solucionarlas se basan
exclusivamente en métodos numéricos clasicos, basados en alguna forma de discretizacion
del tiempo [9], sobre todo aquellos de la familia de algoritmos Runge-Kutta (RK) [2].

Sin embargo, el transporte de particulas en geometrias de detectores tiende a tener que
resolver discontinuidades producidas por cruces geométricos de éstas mientras se desplazan
por la geometria que modela el detector, y los métodos clasicos no estan preparados para

lidiar con estas situaciones de manera sencilla. Para resolverlas, interrumpen la integracién
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dando lugar a procedimientos iterativos que permitan detectar el tiempo y los valores de las
variables de estado en el instante de cada discontinuidad. Esto resulta computacionalmente
costoso y ha sido identificado como un buen punto de partida para tratar de mejorar la
eficiencia de Geant4 en ciertos escenarios.

La familia de métodos numéricos Quantized State System (QSS) [5] discretiza las va-
riables de estado de un sistema de EDOs, en lugar de discretizar el tiempo permitiendo,
en teorfa, resolver los problemas producidos por los cruces geométricos de manera mas
eficiente. QSS resuelven las EDOs utilizando aproximaciones a eventos discretos de los
modelos continuos subyacentes [9} 4], y resuelven las discontinuidades més eficientemen-
te utilizando funciones polinomiales de cruce por cero (que son tratadas como eventos
discretos para los cuales los métodos estan preparados por su propia definicién) [7].

En trabajos anteriores se ha comprobado la potencialidad de QSS para simular modelos
tipicos FAE, y se lo ha probado en algunos escenarios con un integrador embebido
directamente en el médulo de transporte de particulas de Geant4 |22} 23].

Sin embargo, para poder determinar la conveniencia de QSS por sobre los métodos
actuales, se requiere estudiar su uso en diversos escenarios, con distintas configuraciones
y poder comparar diversos aspectos de estos experimentos. Por ello, surge la necesidad
de tener un sistema de comparacion que nos permita abordar esta experimentacion de

manera automatica y ordenada.

1.2. Propuesta

En esta tesis nos proponemos crear un sistema capaz de comparar integradores entre
si. También se ampliard el universo de pruebas existente con el integrador QSS, y se
utilizard el sistema creado para compararlos con algunos que utiliza hoy en dia Geant4.

Para cumplir con esto, realizaremos las siguientes acciones:

= Actualizaremos el cédigo existente de Geantd de G4 10.5 a la version G4 11.0.0-ref-
02.

= Se anadira el cddigo necesario para extraer datos que permitan una correcta compa-

racion en términos de calidad de la solucién, y velocidad de computo.

= Crearemos un sistema de comparacién entre integradores que nos permitan obtener
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graficas y tablas comparativas.

» Ejercitaremos baterias de tests provistos por Geant4 para probar a QSS en distintas
situaciones, comparando sus resultados frente a los generados con los métodos Runge-

Kutta (RK) y Dormand-Prince (DOPRI) [1].

= Utilizaremos QSS en una aplicaciéon realista de un detector principal de CERN
(ATLAS) que utilice a Geant4 (toolkit FullSimLight [21]) y compararemos sus re-

sultados con los generados con los métodos RK y DOPRI.



2. CONCEPTOS PRELIMINARES

En este capitulo introduciremos los conceptos fundamentales sobre los cudles se desa-
rrolla la tesis. Para esto, comenzaremos una breve explicacion sobre resolucién numérica de
sistemas continuos, ensenando las diferencias mas importantes entre los métodos clasicos
basados en discretizacién temporal y los métodos basados en la discretizaciéon de estados
como QSS. Luego, realizaremos una introduccién a Geant4d y una breve explicacién de
FullSimLight, un software de gran relevancia que usa Geant4, y que utilizaremos en el
presente escrito. Finalmente, contaremos el trabajo previo relacionado a esta tesis, como
antecedente de la misma. Cabe aclarar que secciones de este capitulo se inspiraron en el

trabajo [22]

2.1. Resolucién numérica de sistemas continuos

Los sistemas continuos se caracterizan por tener variables de estado que van cambiando
de manera ininterrumpida con el tiempo, y cuyo comportamiento puede modelarse me-
diante ecuaciones diferenciales, tanto ordinarias (EDOs) como parciales (EDPs). Aunque
en algunos casos muy especificos es posible resolver estos sistemas de forma exacta, la
gran mayoria no permite obtener soluciones analiticas, por lo que se recurre a métodos de
integracién numeérica para simularlos.

En lo que sigue consideraremos un sistema auténomo de EDOs en la forma de la
Ecuacion donde x(t) y u(t) representan el vector de estados y el vector de entradas,
respectivamente. Este tltimo consiste en variables independientes para las que no hay

derivadas en el sistema.

x(t) = f(x(t), u(t)) (2.1)

La componente x;(t) del vector de estados representa la i-ésima trayectoria del siste-
ma en funcién del tiempo. Mientras no haya discontinuidades en f;(x,u), dicha funcién
serd también continua. Tales discontinuidades, en caso de que estuvieran presentes, deben

ser manipuladas cuidadosa y eficientemente a lo largo de la simulacién con el objeto de
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preservar la precisién de los resultados.

2.1.1. Meétodos de Integracién Basados en la Discretizacion Temporal

Los algoritmos clédsicos de integracién numérica estan basados en la discretizacion
temporal. Dados los valores presentes y pasados de las variables de estado y sus derivadas,
los métodos explicitos estiman los valores que adoptaran los estados en el siguiente paso de
integracién (o paso) h. Al no haber discontinuidades en cada una de las trayectorias
x;(t) es una funcién continua en el tiempo y, como tal, se puede aproximar en cualquier

instante de tiempo t* con cualquier precisién requerida utilizando la expansién en serie de

Taylor:
% % da;z(t*) d2$i(t*) h2
Z. — ey ST 2.2
willth) = ait) =g et e g (22)
Si se reemplaza con se obtiene:
dfi(t*) h?
zi(t" +h) =x;(t") + fi(t") - h+ fd(t ) oy T (2.3)

Los métodos de integracién tipicamente varian no sélo en la forma de discretizar el
tiempo (eleccién de h), sino también en cémo aproximan las derivadas de f y el nidmero
de términos en la serie de Taylor que se consideran en la aproximacién.

La precisién con la que son aproximadas las derivadas de orden superior debe coincidir
con la cantidad considerada de términos de la serie. En otras palabras, si se toman n + 1

dei(t*) _ dfz(t*)
a2 T dt

términos, la precisién en la aproximacién de la segunda derivada debe ser
de orden n — 2 dado que este factor se multiplica por h2. De manera similar, la precisién
de la tercera derivada debe ser de orden n — 3 dado que se multiplica por h3. De este
modo, la aproximacion es correcta hasta h™. A este valor de n se lo conoce como el orden
de aproximacién del método.

Mientras mayor es el orden de un método, mds precisa es la estimacion de z;(t* + h).
En consecuencia, al usar métodos de orden mayor, se puede integrar utilizando pasos h
mds grandes, ahorrando pasos de cémputo. Por otro lado, al usar pasos cada vez mas
chicos, los términos de orden superior de la serie de Taylor decrecen cada vez mas rapido

y la serie de Taylor puede truncarse antes. Es decir, el costo computacional de cada paso

estd muy ligado al orden del método en uso; los algoritmos de orden alto son mucho més
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costosos, pero tienen un paso mucho mayor, necesitando menos de estos para terminar la
simulacién, por lo que, al fin y al cabo, se debe encontrar una solucién de compromiso
entre ambos factores.

Sin embargo, cuando intentamos utilizar estos métodos en sistemas discontinuos, como
el caso de la geometria de detectoredI.I] se suele tener que introducir soluciones ad-hoc
para localizar y procesar discontinuidades. Esto es necesario para evitar integrar a través
de una discontinuidad, lo que podria provocar resultados incorrectos. Pero si bien se puede
evadir el problema de la continuidad, los algoritmos iterativos utilizados suelen ser compu-
tacionalmente demandantes, lo cuédl en modelos con una gran cantidad de discontinuidades,

podria causar notorias penalidades de desempeno.

Métodos Runge-Kutta

La familia de métodos Runge-Kutta [2] es probablemente la mas utilizada dentro de
los algoritmos de simulacién de paso tnico (i.e., donde si se tiene informacién sobre un
paso x; = x(t*), entonces se puede calcular el préximo paso xxr1 = x(t* + h)). Estos
métodos computan las derivadas a través de una secuencia de etapas que evalian el lado
derecho de la Ecuacién a partir de distintos coeficientes que configuran cada método
particular. Una de las variantes mas utilizadas es el método Runge-Kutta de cuarto orden,
conformado por cuatro etapas. Otro método que también pertenece a la familia Runge-
Kutta es el método Dormand-Prince [1]. Este involucra seis evaluaciones de la funcién f
para calcular soluciones de cuarto y quinto orden. Con esta tltima se determina qué tan
grande es el error de la solucién de cuarto orden, para poder ajustar el i con el que se va

a mover. Por esto es que Dormand-Prince es de paso adaptativo.

2.1.2. Meétodos de Integracion Basados en la Discretizacion de Estados

y Quantized State System (QSS)

Finalizando la década de los '90, Bernard Zeigler propone discretizar el estado del
sistema en vez del tiempo, dejandolo fluir de forma continua [3|. Siguiendo esta linea de
pensamiento y corrigiendo algunas falencias, Ernesto Kofman desarrolla en 2001 un algo-
ritmo de primer orden bautizado Sistemas de Estados Cuantificados (en inglés Quantized

State Systems, QSS) [5, [§], para el cual ofrece las pruebas necesarias de estabilidad y
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convergencia que caracterizan a los métodos numéricos.

Formalmente, el método QSS de primer orden (QSS1) aproxima la EDO por:

x(t) = f(q(t), u(t)) (2.4)

en donde q(t) es un vector que contiene las versiones cuantificadas de las variables de
estado x(t), mientras que u(t) representan variables de entrada. Cada variable de estado
cuantificada g;(t) sigue una trayectoria constante de a tramos separados por un quantum

AQ); y esta relacionada con la variable de estado x;(¢)por la funcién de cuantificacién:

[zi(to)/ AQiJAQi, sit = to
ai(t) = § z(t), si|qi(t7) —zi(t)] > AQ; (2.5)
qi(t™), en caso contrario.
donde ¢;(t7) es el limite por izquierda de ¢;(t). De esta se puede observar que la
diferencia entre ¢;(t) y x;(t) nunca puede superar AQ;. Como se puede ver en la Figura
la funcién de cuantificaciéon q(t) en los métodos QSS introduce un efecto de histéresis,

propiedad necesaria para evitar modelos ilegitimos y es uno de los aniadidos propuesto por

Kofman que lo diferencian de trabajos anteriores.

qlt) /

Q,

Q Qr

Fig. 2.1: Funcién de cuantificacién  con Fig. 2.2: Trayectoria para una variable x(t) y su

version cuantificada ¢(t) para un AQ da-

do.

histéresis. El mapeo de z(t) a q(t) es
asimétrico dependiendo la direccién

de cambio de z(t).

La variable de estado cuantificado g;(t) sélo cambia cuando difiere de z;(t) en un valor
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mayor al quantum AQ); y el nuevo valor que toma en ese caso difiere del anterior en exacta-
mente AQ);. De esta manera, el quantum toma el papel de la tolerancia en los algoritmos
clésicos de paso variable. En estas situaciones, el control sobre el largo del paso busca
satisfacer una tolerancia de error relativa. En QSS esto se obtiene mediante un quantum
relativo (AQRel) y un quantum absoluto (AQMin) cuyos valores son suministrados por

el usuario segin la precision que desee siguiendo la siguiente ecuacién:

AQ; = méx (AQRel - |z;|, AQMin)

Cada uno de estos cambios corresponde a un paso de integracion. Entre esos pasos,
en QSS1, los estados cuantificados q(t) siguen trayectorias constantes por tramos, como
se puede observar en la Figura Como las derivadas x(¢) son funciones de los esta-
dos cuantificados, también son constantes por tramos. Como consecuencia, la variable de
estado x(t) sera lineal por tramos.

Cuando QSS realiza un paso de integracion en t., cambiando el valor de una variable
cuantificada segin ¢;(t.) = ¢;(t;) £ AQ, este cambio puede afectar algunas derivadas de
otras variables de estado (en particular aquellas que dependan de ¢;(t)), que deberdn ser
actualizadas en forma acorde. Es decir, cada paso de integracién involucra tnicamente a
una variable de estado y su correspondiente variable cuantificada, generando la necesidad
de reevaluar sélo aquellas derivadas que dependen explicitamente de dicha variable. Este
hecho es especialmente 1til al simular sistemas mlosﬂ Ma4s aun, si una variable de estado
no cambia su valor significativamente (cambio mayor al quantum), no provocard ningin
paso de integracién ni reevaluacién alguna sobre otras variables que dependan de ella.

Entre los aspectos mas importantes de QSS para este trabajo se encuentra la for-
ma en que se manipulan las discontinuidades. Todas las trayectorias son aproximaciones
polinomiales (més adelante veremos que dependiendo del orden del método pueden ser
constantes, lineales o parabdlicas). Esto tiene como consecuencia que detectar una discon-
tinuidad (en rigor, activar un evento de estado) sea equivalente a encontrar el cruce por
cero de dichas aproximaciones polinomiales. Para polinomios hasta grado 3 esto equivale a

resolver una ecuacién cibica, lo cual puede ser resuelto en forma muy eficiente sin itera-

! Denominamos sistemas ralos a aquellos en donde la actualizacién de una variable afecta a un pequefio
subconjunto de estados. El término surge porque, al escribir la matriz de incidencia de cada estado sobre

las derivadas del resto, dicha matriz sera rala.
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ciones. Una vez que el algoritmo detecta la discontinuidad, ésta es tratada como cualquier
otro paso de integracién por QSS, ya que el método consiste justamente en secuencias de
transiciones discontinuas entre un valor de estado y el subsiguiente. Por esto decimos que
los métodos QSS manejan naturalmente las discontinuidades, siendo muy eficientes para
simular sistemas que las presentan [7].

El método QSS1 que presentamos hasta aqui es un método de primer orden. Por lo
tanto, para mantener un error pequeno en la simulacién sera necesario efectuar un niimero
grande de pasos. Para reducir la cantidad de pasos manteniendo el error, se desarrollaron
métodos QSS de orden superior: de segundo orden (QSS2 [6]) y de tercer orden (QSS3 [10]).
En general, en estos métodos de érdenes superiores una variable de estado cuantificada

q(t) es una aproximacién polinomial por tramos de x(¢) de la siguiente forma:
n
2(t) =Y ap- (t—t)F (2.6)
k=0

n—1
a(t) = ap- (t—ty)F (2.7)
k=0

donde n es el orden del método. Esto es, en cualquier instante ¢, la variable de estado
x(t) es una suma finita de monomios hasta orden n en At = (¢t — t,). Los coeficientes de
dichos monomios son los aj, en donde el intervalo temporal se cuenta a partir de un ¢, <t
que denota el comienzo del segmento polinémico. De manera acorde, ¢(t) aproxima a x(t)
con un polinomio de un orden menor (n — 1).

Estos conceptos los podemos visualizar en la Figura que presenta una simulacion
QSS2 de la posicion en el eje & de una particula cargada en un campo magnético cons-
tante. En la Figura[2.3|(a) podemos ver la trayectoria de la variable de estado z(t) y la de
su correspondiente estado cuantificado ¢(t), compuestas por tramos cuadraticos y lineales
respectivamente. Cada uno de los puntos destacados en la curva marca los limites de sec-
ciones polinomiales adyacentes. Secciones como @ afectan los coeficientes de la variable
de estado z(t). Estas ocurren debido a una reaccién a una actualizacién originada en otra
variable de estado del sistema que afecta el cémputo de la derivada z(t). Por otro lado,
secciones como @ ocurren cuando se alcanza el quantum AQ (el méximo desvio entre
q(t) vy z(t)). En estas situaciones, los coeficientes de ¢(t) se recomputan cuantificando la

variable de estado z(t).
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La diferencia entre ¢(t) y z(t) es el error e(t) introducido por el método. Lo podemos ver
en la Figura[2.3p. Se determina a través de los pardmetros de precisién proporcionados por
el usuario, AQRel y AQMin (que se pueden observar en la Figura ) Si nos focalizamos
en la seccién que comienza en el tiempo ¢, se denota que tanto ¢(¢) como x(t) evolucionan
hasta que la diferencia entre ellos alcanza el quantum AQ. Es ahora que ¢(t) se actualiza
cuantificando x(t), dando lugar a una nueva seccién polinomial en el grafico. Este cambio
se propaga al sistema evaluando aquellas variables de estado cuyo lado derecho depende

de esta variable. Los coeficientes de las aproximaciones polinomiales de ¢(t) y z(¢) pueden

observarse en las Figuras [2.3d, y 2.3

lk
i /q(t) x((t)): ap +as - ((t—tk)) +ay - (t—tk)% |
I t) =ap+ay:-(t—1k e T
@ T e - ,
@ ORI \\HL - @

(c)

e N . AQ() |
(d)
ao
(e) a |
T T a2 T
() i L |
0 0.I25 015I I 0.I75 1
Tiempo ¢

Fig. 2.3: Ejemplo ilustrativo de una simulacién basada en QSS2.

En [2.1] se puede ver el algoritmo que detalla el funcionamiento de QSS2 con todo lo
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discutido anteriormente y las acciones tomadas en cada paso de intergacion.

Algoritmo 2.1: QSS2.

while (¢t <ty) // simular hasta tiempo final tf

t

1

= min(t;) // avanzar tiempo de simulacién

= argmin(t;) // el i—€ésimo estado cuantificado cambia primero

// tiempo transcurrido desde la Wdltima actualizacién de zi

e =t—t;
Ti = Ti+di-e+0,5-0-e? // actualiza el i—ésimo estado
i = i+ Ei-e // actualiza la derivada del i—ésimo estado

// actualizar el i—€ésimo estado cuantificado

qi = T4

Gi = @

// calcular el tiempo del prézximo cambio en el i—ésimo estado cuantificado

t;

= min(7 >1¢) subject to |g(7)—zi(7)| = AQ;

for each j€[l,n] such that #; depends on ¢

e =t—tj // tiempo transcurrido desde la wltima actualizacidn de wj
// actualiza el j—é€simo estado y su derivada
3,’]‘:333'4—@1"6—"-0,5'&‘:‘]"62

fila(t),t) // recalcular la derivada del estado

T
i; = fi(q(t),t) // recalcular la derivada segunda del estado

//recalcula tiempo del prézimo cambio en el j—€simo estado cuantificado
t; = min(7 >1t) subject to |g;(7) —z;(7)| = AQ,

if j#4 then tj =1t // dltima actualizacidén de xzj

end for

ty =t // 4ltima actualizacién de zi

end while

2.2.

Herramientas de Simulacion

En esta seccién se describiran las herramientas de simulacién que se utilizardn en este

trabajo.

2.2.1. Geant4

Geant4 es la plataforma computacional mas utilizada para simulaciones en FAE. Pro-

porciona un conjunto completo de herramientas para todas las dreas de simulacién de
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detectores, focalizando principalmente en la interaccion entre particulas y materia. Entre

sus funcionalidades caben destacar:

= Crear un modelo de geometria con formas y materiales,
= Localizar puntos y navegar trayectorias en ese modelo,

= Aplicar los efectos de las interacciones fisicas y generar particulas secundarias,

Geant4 fue disenado para ofrecer flexibilidad en cuanto a los procesos fisicos que permi-
te simular, permitiendo ademds la manipulacién de geometrias complejas(por ejemplo, la
geometria de ATLAS, proyecto del que hablaremos en préximas secciones). El software se
desarrollé originalmente en el CERN y esta implementado en el lenguaje C++, utilizando
programacién orientada a objetos.

La Figura presenta un diagrama de alto nivel de Geant4d donde destacamos dos
de sus componentes mas importantes: Geometry, encargado de describir una estructu-
ra geométrica y propagar particulas a través de ella, y Processes, que tiene como fin
implementar los modelos de interacciones fisicas.

Geometry Navigation

|Intersection Locator|
e )

Magnetic Field ‘ Componente

linteractﬂa con

' |Integration Driver| : “. Grupo cohesivo
de objetos

pertenece a l \_ 7/;
e

. | Equation of Motion|

Magnetic Field

Fig. 2.4: Estructura de alto nivel de Geant4.

Una simulacién Geant4 consiste en una serie de eventos, la unidad bésica de simulacion.
Un evento se compone de uno o més tracks, que representan el estado de una particula en
un momento particular a lo largo de su trayectoria (cada una de estas instancias contiene

cantidades fisicas como la energfa y el momento). Cuando comienza un nuevo evento, se
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generan los tracks primarios y se envian a una pila de simulacion. Los tracks se sacan de la
pila de a uno por vez y se simulan. Las interacciones fisicas pueden generar nuevos tracks
secundarios, que también se introducen en la pila y se simulan en serie (las particulas no
interactian entre si). Un evento finaliza cuando la pila se vacia.

Las trayectorias de las particulas se calculan a través de un complejo algoritmo de
propagacion de particulas |16] con varios pardmetros de precisién que puede proporcionar
el usuario: € (controla el error relativo en la posicién y el momento), AChord (distancia
méxima permitida de segmentos lineales a la trayectoria curva) y Alntersection (impone
restricciones de precision al cdlculo de cruces de limites de volumen). El objeto magnetic
field propagator (MFP) es el encargado de propagar particulas cargadas en un campo
magnético mediante este algoritmo. Una trayectoria se compone de pasos que avanzan la
particula a una distancia dada (que el usuario puede limitar a un tamano méximo fijo a
través del pardmetro stepMazx). Cada uno de estos pasos se calculan mediante integradores,
que proporcionan implementaciones personalizadas de algoritmos de integracién numérica
basados en Runge-Kutta para resolver las ecuaciones de movimiento subyacentes. E1 MFP
no interactia directamente con los integradores sino con un driver de integracion que
expone una interfaz de integraciéon comun para diferentes tipos de métodos numéricos.

Un paso puede terminar antes de cubrir su longitud en caso de alcanzar el limite
de un volumen. Cuando Geant4 detecta tales situaciones, ejecuta un algoritmo iterativo
para calcular el punto de interseccién dentro de ciertas restricciones de precisién. Esto se
implementa mediante el objeto intersection locator. De esta forma, la rutina principal de
propagacion de particulas se puede descomponer en el cdlculo de trayectorias y deteccion
de cruces geométricos, como se ilustra en la Figura 2.5 En este trabajo, nos enfocamos
en el componente de propagacion de particulas de las simulaciones Geant4 completas, de
extremo a extremo, dejando fuera del alcance otros aspectos como la evaluacién de los

procesos fisicos.
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otros
(e.g. interacciones
fisicas o definicion
de geometria)
simulacién
punta a punta

célculo de
propagacién trayectorias
de particulas

deteccién de
cruces geométricos

Fig. 2.5: Componentes principales de una simulaciéon de Geant4.

Todos los aspectos configurables por el usuario de Geant4 (Longitud maxima del paso,
cantidad de hilos utilizados, particulas lanzadas, campos magnéticos, etc) se manejan
desde las macros. Estos son archivos de texto plano con una instrucciéon por linea que se
ejecutan de manera secuencial y tienen la forma instruction param, params ... param,.

Un ejemplo de macro se puede observar en la figura [2.6]

1|# Macro file for example B2

2#

3# To be run preferably in batch, without graphics:
4 # % exampleB2[a,b] runz.mac

S5#

6

7 # QSS Params

8 /0QSS/selectStepper TemplatedDoPri

9 /QSS/dQMin 1

10 /QSS/dQRel 1

11

12 /run/number0fThreads 1

13 /runfinitialize

14 /run/verbose 1

15 /globalField/setvalue 8.2 @ @ tesla
16 /run/beamOn 500

Fig. 2.6: Ejemplo de una macro de Geant4.

Desde la versién 10.4, lanzada en diciembre de 2017, el integrador predeterminado
en Geant4 estd basado en una implementacién ad-hoc del método Dormand-Prince (DO-
PRI745). En las versiones anteriores, el integrador predeterminado se basaba en una im-

plementacién ad-hoc del método Runge-Kutta de cuarto orden (RK4).
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2.2.2. FullSimLight

El experimento ATLAS (abreviacién de “A Toroidal LHC Apparatus”) es el detector
més grande en el LHC , que es el acelerador de particulas mas grande y de mayor
energia que existe, ademas de la maquina més grande construida por el ser humano en el
mundo. Investiga una amplia gama de la fisica, desde el bosén de Higgs hasta dimensio-
nes extra y particulas que podrian formar la materia oscura. El framework Athena es la
infraestructura principal de software utilizada para la experimentaciéon computacional de
ATLAS, y se usa para realizar simulaciones, reconstrucciones de trayectorias de particulas

y andélisis de propiedades fisicas.

Fig. 2.7: Imagen computarizada del detector ATLAS. Al pie de la imagen se pueden observar

personas, para entender el tamano que tiene el detector.

Si bien tener un framework comin en un proyecto permite armar un esqueleto de
aplicacién desde el cudl los desarrolladores pueden montarse para programar distintas

funcionalidades manteniendo una cierta cohesién brindada por el framework, tener una
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Unica pieza de software que se encargue de realizar todo el trabajo lleva a la sobrecomple-
jidad de este programa, complicando algunos flujos que podrian ser simplificados teniendo
varias piezas que se encarguen de resolver distintas secciones de un problema. Es por es-
to que se crea FullSimLight (FSL) [21], una pieza de software independiente a ATLAS,

encargada de desacoplar el proceso de simulacién de la infraestructura del experimento.

2.3. Trabajo Relacionado

En el trabajo de tesis de Nicolds Ponieman [13] se abordé un estudio de factibilidad
de la aplicacién de métodos QSS a problemas de simulacién en fisica de altas energfas. En
el trabajo se modelé una particula cargada sometida a un campo magnético constante,
describiendo trayectorias circulares y cruzando planos insertados a lo largo de una geo-
metria bidimensional. Al comparar los modelos generados contra los de Geant4, se observé
que QSS puede ofrecer importantes ventajas en situaciones de alta frecuencia de cruces
geométricos, alcanzando mejoras de hasta seis veces en el tiempo de simulacién. Estos
resultados también se publicaron en [17].

A raiz de lo anterior, surgié la necesidad de proveer implementaciones de QSS en el
contexto de Geant4, de modo de poder realizar comparaciones de desempeno mas justas
y al mismo tiempo permitiendo abordar una paleta mas amplia de problemas. En primera
instancia, se propuso una interfaz de software que permite una interaccién directa entre
Geant4 y QSS Solver: GQLink. Este mecanismo permitié conectar el motor de simulacién
de QSS Solver con Geant4 de manera tal de delegar las responsabilidades de integracion
numérica a los métodos QSS subyacentes.

En [18] se mostré que esta estrategia es metodolégicamente vélida, permitiendo simular
correctamente no sélo casos de estudio introductorios como en [17] sino ademés aplicaciones
realistas y complejas como simulaciones del detector CMS. No obstante, el caso particular
de CMS demostré ser un desafio modesto desde el punto de vista de la frecuencia de cruces
de volimenes, es decir, no es una aplicacion en donde la estrategia de co-simulaciéon con
QSS mejore significativamente los tiempos de simulacién. Esto motivé abordar una nueva
etapa en donde se realizaron optimizaciones de software variadas sobre GQLink, tanto
algoritmicas como de bajo nivel [19]. Se realizaron nuevos estudios de desempeno en dos

escenarios complementarios: una particula cargada describiendo trayectorias helicoidales
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en un reticulado 3D de cubos, y el modelo del detector CMS. Los resultados obtenidos para
este ultimo caso mostraron mejoras considerables respecto de [20], obteniendo ganancias
moderadas respecto del integrador RK4 de Geant4.

Luego, en [22], se pudo probar que teniendo un integrador QSS auténomo embebi-
do directamente en el médulo de transporte de particulas de Geant4 se podian mejorar
los tiempos obtenidos por GQLink, e inclusive en los escenarios ensayados, bajo ciertos
porcentajes de cruces geométricos, superar los tiempos de RK4 y DOPRI.

Cabe destacar que en [18] se pudo comprobar empiricamente en un par de aplicaciones
FAE que QSS2 es el mecanismo maés eficiente para tratar el problema, y es por esta razén,
que en la presente tesis se trabajard con esta variaciéon, y no con QSS1 ni QSS3, por

ejemplo.



3. MIGRACION A GEANT4 11 Y CAMBIOS INTRODUCIDOS

Como parte de este nuevo proceso de experimentacién, el primer paso a realizar fue
llevar el cédigo de QSS a la tultima versiéon de Geant4 disponible (G4 11.0.0-ref-02). Por
otro lado, se agregd la recoleccién de datos, para permitir una correcta comparacién entre
dos integradores.

Al momento de iniciar la tesis, se contaba con la versién 10.5, la cudl inmediatamente
se tuvo que migrar a la versiéon 10.7.2. Esta migracién obligé a realizar cambios mas bien
estructurales, dado que las relaciones entre las clases sufrieron modificaciones. Luego de
esto, se trabajé con distintos experimentos que se enunciardan més adelante, hasta tener
que realizar una nueva y final migracién hacia la versién 11. Esta no tuvo diferencias
destacables que afectaran a QSS, pero fue luego de ella que se anadié la recoleccion de
datos.

Cabe destacar que estas actualizaciones, y los andlisis que se veran en otros capitulos de
esta tesis llevaron a que el 08/12/2023, para el release 11.2.0-ref-02 , QSS se introdujera
por primera vez como integrador de Geant4 productivo, marcando un hito en
esta investigacion

En la figura se puede observar la estructura de alto nivel de Geant4 luego de la
incorporacion de QSS.

Los cambios introducidos en esta migracién fueron los siguientes.

3.1. Cambios estructurales

3.1.1. Los integradores deben conocer su driver

Los integradores de Geant4 (incluido el de QSS) sélo funcionan con un interpolating
driver, es por eso que se agrega el método build_driver a G4MagIntegratorStepper (y sus
subclases) para que se instancie y sea conocido el driver correspondiente en cada caso.
También se agrega el método isQSS a la clase G4ChordFinder para que pueda llamar al

build_driver correspondiente.

18
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Fig. 3.1: Estructura de alto nivel de Geant4 luego de la incorporacién de QSS

3.1.2. El método onComputeStep debe tener un parametro de clase

G4Track

En la nueva version, el método onComputeStep debe llevar un pardametro que le permita

utilizar informacién del track actual. Este se agrega en toda la jerarquia de clases de

G4VlIntegrationDriver, y en G4ChordFinder.

3.1.3. Cambios para la recoleccién de datos

= Se crea la clase QSSMessenger que se encarga de recolectar de las macros

parametros necesarios para el correcto funcionamiento de QSS. Esto permite, por

ejemplo, la cémoda parametrizacion de los valores de dQMin y dQRel que utilizara el

integrador QSS, permitiendo hacer barridos de pardametros sin mayores dificultades,

para asi intentar obtener una configuracién 6ptima. Se anade también la capacidad de

modificar el integrador utilizado via macro, para no tener que recompilar el programa

cada vez que se quiera cambiar el integrador.

= Se agrega mads informacién estadistica a recolectar a lo largo de una corrida para

QSS como por ejemplo:
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Cantidad de steps realizados

Cantidad de substeps realizados

Substeps promedio por step
e Tiempo
e Cantidad de Cambios por dQRel en variables de los ejes x, y, z

e Cantidad de Cambios por dQRel en velocidad de los ejes x, y, z

Entre otros. Muchos de estos datos permiten entender el escenario, y pueden explicar

una diferencia de tiempos con otro integrador que no sea QSS.

= Se agregan valores por default para dQMin y dQRel para QSS, por si no se infor-

maran por macro.
= Se permite multithreading con las caracteristicas anteriormente enunciadas.

= Se crea la clase ParticleMovingLog que se encarga de guardar posicién, tiempo y
longitud recorrida de una particula a través de un track. Luego al finalizar la eje-
cucion del programa, se devuelve un .csv con la informaciéon que guardé esta clase.

Esta accién solo se realiza si la macro de entrada tiene la instruccién generateVTKS.

Cabe destacar que durante el proceso de experimentacién, se observé que en algunos
experimentos, cuando el primer step era muy grande, ocurria un comportamiento no de-
seado donde QSS se quedaba calculando durante mucho tiempo, y por alguna razén que
se desconoce, se salia de los limites de la geometria. Por esto, se agregd el pardmetro
trialProposedStepModifier que se encarga de reducir este primer step y es configurable via

macro.



4. SISTEMA AUTOMATICO DE COMPARACION DE
INTEGRADORES

Si bien la necesidad final es reducir los tiempos de cémputo del médulo de simulacién
de Geant4, no seria aceptable conseguirlo en desmedro de una reduccién significativa de
la calidad de la solucion. Por otro lado, solo con tener parametros de tiempo y calidad
no alcanza, ya que una calidad mala con un dQMin y dQRel altos en QSS es esperable,
tanto como una buena performance de tiempos en un experimento con muchos cruces
geométricos.

Esta tesis propone estandarizar un sistema de comparacion de integradores y demostrar
su utilidad en diversos escenarios. Con este fin, se crearon una serie de scripts que al
ejecutarse, obtienen graficos y tablas que permiten explicar y entender los experimentos
que fueron utilizados para crearlos.

El funcionamiento de estos scripts es el siguiente.

1. Se crean las macros con las que se van a correr los experimentos y se elige una que
va a ser usada como referencia para ciertas mediciones de calidad y tiempo (cabe

aclarar que cada macro corre un solo integrador a la vez).

2. Por cada macro creada se corre un experimento n veces y se extrae informacién. La
informacién mas relevante se introduce en un archivo llamado RelevanStats.csv.
Aparte, se produce otro archivo por cada macro con informacién sobre tiempo, po-
sicién y longitud recorrida de una particula, llamado PML (por Particle Moving
Log). El mismo se tomara como base para determinar diferencias y a partir de ellas
las mediciones de calidad. También, se producen una serie de graficos con toda la

informacion recolectada.

3. Los PMLs generalmente tienen una base temporal diferente, por lo que para poder
compararlos, se interpolan las posiciones y tiempos de cada uno con el de referencia.
Una vez hecho esto, se obtienen los MSEs y se produce un grafico 3D comparativo
entre ambas trayectorias de la particula. (El MSE es el error cuadratico medio, en

inglés Mean squared Error, y evalda la precisién entre una estimacion y aquello que

21
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se busca estimar

Los scripts que se corren y el orden son:

» macroGenParamSweep.py|

= [experimentRunner.py|

m kExperimentCriticallnformation.py|

4.1. macroGenParamSweep

El objetivo de este script serd crear las macros [2.2.1] correspondientes a nuestro expe-

rimento.
4.1.1. Parametros de entrada
Parametro Obligatorio | Descripcion
param Si Este parametro puede repetirse, y siempre
tendrd la forma “clave valory ... valor,”
con n € N. Cada repeticion representa las
variaciones que se le desea realizar a la ma-
cro de referencia.
paramCombination Si Este puede tomar solo los valores cartesian
u ordered. Este representa las combinacio-
nes de param que se realizaran.
macroTemplateFilename Si Archivo que contiene una macro de referen-
cia.
outputFolder Si Directorio donde se guardaran las macros
creadas.

Tab. 4.2: Parametros de entrada de macroGenParamSweep.py

Algoritmo 4.1: Ejemplo de uso

python macroGenParamSweep.py \
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--param stepper QSS2 QSS2 QSS2 \

--param dQMin 0.01 0.001 0.0001 \

--param dQRel 0.1 0.01 0.001 \

--param trialProposedStepModifier 0.0006 0.0006 0.0006 \
--param numberOfThreads 1 1 1 \

--paramCombination ordered \

--macroTemplateFilename exampleB2a_withMagField.in \

--outputFolder tmpMacros

4.1.2. Explicacién

El script tomard una macro de referencia, que funcionara como un template y desde la
cudl se desea crear distintas macros para realizar experimentos, ubicandolos en un direc-
torio en particular. Las secciones de esta macro de referencia que deseen ser modificadas,
deberén tener la forma ${sectionToInsert}, con sectionTolnsert una palabra cualquiera
que luego deberd aparecer como clave en algin param al invocar el script. Un ejemplo de
macro de referencia se puede encontrar en la figura Esta corresponde con el ejem-
plo introducido anteriormente Luego, las macros que se generaran dependeran del
paramCombination utilizado. En caso de usarse cartesian, se creard una macro por cada
combinacién posible de valores de las claves de los param. En cambio, si se utiliza ordered,
se deben enviar siempre la misma cantidad de valores para cada clave de los param, y se
creard una macro por cada indice de los valores de las claves con la combinacién de valores
de dicho indice.

El diagrama de clases se puede observar en la figura . macroGenParamSweep.py se
encarga de juntar todos los param de entrada y cambiarlos a una estructura en forma de
una lista de tuplas clave:valores. Siguiendo el ejemplo introducido en la estructura

seria:

[stepper :[QSS2,QSS2,QSS2], dQMin:[0.01, 0.001, 0.0001],
dQRel:[0.1, 0.01, 0.001], trialProposedStepModifier:[0.0006, 0.0006, 0.0006],
numberOfThreads:[1, 1, 1]]

Luego con esta estructura y el resto de los paradmetros, el script crea un objeto
paramSweeper y le envia a este el mensaje sweep. Este mensaje se encarga de tomar la

lista de tuplas clave:valores y transformalo en una lista de lista de tuplas clave:valor.
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1# Macro file for example B2

2#

3# To be run preferably in batch, without graphics:

4# % exampleB2[a,b] run2.mac

5#
6
T # Q55 Params

8 /Q55/selectStepper S{stepper}

9 /Qss/dQMin S${dQMin}

18 /QSS/dQRel S{dQRel}

11 /Q55/trialProposedStepModifier S${trialProposedStepModifier}

12

13 /run/number0fThreads S{numberO0fThreads}

14 /run/initialize
15 /run/verbose 1

16 /globalField/setValue 6.2 8 8 tesla

17 /run/beamOn 500

Fig. 4.1: Ejemplo de una macroTemplate para el script macroGenParamSweep, donde se resaltaron

las claves utilizadas e indicadas en el ejemplo

En el ejemplo , la transformacion serfa la siguiente:

paramSweeper

macroTemplateFilename
outputMacroDir
paramsNamesValuesDict

paramCombination

templater

sweep

macroTemplateFilename
outputMacroPath
replacements
ReplaceExpr

allowUnReplaced

writeOut
replace

getReplaceToken

Fig. 4.2: Diagrama de clases del script macroGenParamSweep

Entrada:
dQRel: [0

Salida:

[dQMin:0.01, dQMin:0.001, dQMin:0.0001],
[trialProposedStepModifier:0.0006, trialProposedStepModifier:0.0006,
trialProposedStepModifier:0.0006] ,

[stepper : [QSS2,QSS2,QSS2], dQMin:[0.01,

0.001, 0.0001],

.1, 0.01, 0.001], trialProposedStepModifier:[0.0006, 0.0006, 0.0006],
numberOfThreads:[1, 1, 1]]
[[stepper:QSS2, stepper:QSS2, stepper:QSS2],

[numberOfThreads:1, numberOfThreads:1, numberOfThreads:1]]
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Luego de esto se crea una lista de N-tuplas con N la cantidad de claves, y tomando de
base la transformacion, si paramCombination es:

= ordered, resultara obligatorio que todas las claves tengan la misma cantidad de

elementos(caso contrario se producird un error) y la lista respetara que cada elemento

de la tupla es el i-ésimo elemento de una de las listas que representan claves. No puede

haber repetidos ni se pueda llegar por permutaciones a un elemento ya existente.

Ejemplo [[a:1, a:2],[b:3, b:4], [c:5,c:6]] termina en [(a:1,b:3,c:5),(a:2,b:4,c:6)]

= cartesian, la lista contendra todas las combinaciones posibles de tuplas clave:valor
tal que haya un solo representante de cada clave, no haya repetidos ni se pueda llegar
por permutaciones a un elemento ya existente. Ejemplo [[a:1, a:2],[b:3, b:4], [c:5]]
termina en [(a:1,b:3,c:5),(a:1,b:4,c:5),(a:2,b:3,¢:5),(a:2,b:4,c:5)] .

Luego, se crea un objeto templater pasandole la lista de N-tuplas, la macro de re-
ferencia y una lista de nombres para cada uno de los elementos de la N-tupla. Una vez
construido, se le envia al nuevo objeto el mensaje writeOut. Al recibir el mensaje, el
templater, para cada elemento de la N-tupla, reemplaza las claves por los valores en una
copia de la macro de referencia, y coloca los archivos con las macros resultantes en el

directorio indicado anteriormente con el nombre correspondiente segin la lista.

4.2. experimentRunner

El objetivo de este script serd correr experimentos, obtener los datos crudos, y presen-
tarlos de forma ordenada, de manera tal que sea sencillo realizar un anélisis con el cual
podamos entender que ocurrié en cada experimento, ademés de compararlos entre si. Esta
presentacién puede ser en archivos de texto plano en formato json u ordenado en forma
de grilla, tablas en formato csv, histogramas o graficos de curvas.

Especificamente, lo que se obtendra al correr este script sera:
= un archivo experiment.data que nos indica qué corridas pertenecen a qué macros

= un archivo stats.out con todos los datos con los que se confeccionaron los gréficos

en el directorio imgs

= un directorio imgs con graficos que cambiaran dependiendo si estamos usando QSS

como integrador o no. Si no estamos usando QSS, habrd un grafico de curvas y un
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histograma por cada una de estas caracteristicas:

e intersecciones

cantidad de threads

tiempo Real

tiempo de sistema

tiempo de usuario

total de steps

En caso de estar usando QSS, habrd un grafico de curvas y un histograma por cada

una de las caracteristicas antes mencionadas, y las que siguen a continuacién:

e dQMin

o dQRel

e tiempo de integracion

e tiempo de integracién promedio por step
e tiempo de integracién promedio por substep
e cantidad de tracks

e tiempo de reset

e tiempo de reset promedio por step

e tiempo de reset promedio por substep

e cantidad de substeps

e cantidad de steps en track 1

e cantidad de substeps en track 1

e cambios de la variable VX por dQMin

e cambios de la variable VX por dQRel

e maximo error de la variable VX

e cambios de la variable VY por dQMin

e cambios de la variable VY por dQRel
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e maximo error

e cambios de la

e cambios de la

e MAxXimo error

e cambios de la

e cambios de la

e maximo error

e cambios de la

e cambios de la

e maximo error

e cambios de la

e cambios de la

e MAxXimo error

de la variable VY
variable VZ por dQMin
variable VZ por dQRel
de la variable VZ
variable X por dQMin
variable X por dQRel
de la variable X
variable Y por dQMin
variable Y por dQRel
de la variable Y
variable Z por dQMin
variable Z por dQRel

de la variable Z

En todos los casos, los ejes de los gréaficos son la caracteristica correspondiente y el

numero de corrida.

= un archivo RelevantStats.csv que contiene una tabla con un resumen de los datos

mas relevantes recogidos. Un ejemplo puede observarse en la figura

SR Se 1 1Example,subExample,Obs,binary,dQrel,dQmin,physics,Number of threads,intersections,Total Steps,Substeps per
. step,User Time(seg),Real Time(seg),System Time(seg),Average Time per step(seg),Profit User Time vs

Dopri,Profit Real Time vs Dopri,Profit System Time vs Dopri,Macro Name,Experiment Folder
2 PutExample,

1215, 123,0.1945,0.0062 322
A,macro_0_exampleB2b_withMagField.in_dQMin

PutSubExample,PutObs,exampleB2b,N/A,NfA,PutPhysics,1,159,31616,NfA,
5 57 75 115, N/ANJALN/ -

_1_dQrel_1_numberofThreads_1_stepper_TemplatedDoPri_trialProposedste,

Fig. 4.3: Ejemplo del archivo RelevantStats.csv sobre un experimento que usaba como integrador

a DOPRI. El archivo tiene como contenido informacién sobre una sola macro, donde la

primer linea representa el encabezado, mientras que la segunda es informacién recolectada

por el script. Esta se encuetra incompleta, como lo marcan los elementos que empiezan

con el prefijo “put”, y debera completarse en el préximo script

También habrd un subdirectorio por cada macro corrida como muestra la figura [£.4]

En cada uno de ellos habra:

= directorios cuyo nombre es el nimero de corrida qué representan y qué contienen:
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e la macro que corrieron

e un archivo run.out que devuelve Geant4 al correr un experimento con toda la

informacién de este. Si el archivo supera los 2 MB, estard comprimido.

e un archivo stats.out con todos los datos recolectados del run.out

= un archivo stats.out que recolecta toda la informacién de todos los archivos stats.out

de los directorios de las corridas.

= un directorio imgs con los mismos graficos y con los mismos criterios que en el

directorio imgs previamente descripto.

= un directorio llamado aSampleRun que contiene una corrida extra, que posee informa-
cién sobre la calidad del experimento y que no se utiliza como dato para realizar los

gréaficos antes mencionados, como muestra la figura[£.5] Dentro de este se encuentra:

e la macro que se ejecutod

e un archivo run.out que devuelve Geant4 al correr un experimento con toda su

informacién. Si el archivo supera los 2 MB, estard comprimido.

e un archivo stats.out con todos los datos recolectados del run.out en formato
json, mas legible.

e una carpeta llamada PML que contiene un archivo con la posicion de la particula

del track primario a través del tiempo.

aSampleRu imgs runQd run1 runi2 rund3 run04 runi5
n
rundGg runoy runds runos unlo runit runi2 funi3
runi4 runis runle run1y funis run19 stats.out

Fig. 4.4: Ejemplo de subdirectorios y archivos creados por macro corrida.
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B e

PML vtks macro_0_ run.oukt.zip stats.out
exampleB2
a_withm...

Fig. 4.5: Ejemplo de subdirectorios y archivos creados dentro de la carpeta aSampleRun.
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4.2.1.

Parametros de entrada

Parametro

Obligatorio

Descripcion

experimentName

Si

Nombre del directorio donde se guardarén los re-
sultados. NO puede existir otro igual en la ruta

donde se corre el script.

geometryPath

Geometria del experimento. Para algunos experi-

mentos es necesaria la geometria donde se corren.

runArgsMode

Puede contener Bb5like, Bdlike o F'SL. Dependien-
do el binario que se use, el comando para ejecutarlo
puede variar, teniendo este pardmetro la funcion de

determinar que comando se ejecuta. Por default, to-

ma Bblike.

stringForParser

No

Dependiendo del Binario que se use, el run.out pue-
de ser distinto. Este parametro permite identificar
el punto a partir del cual se debe empezar a parsear
los resultados en el run.out. Por default tiene “G4

kernel has come to Quit state([\S\s]+)”.

noQSSOutput

Si se encuentra este parametro, se le indica al script
que este experimento no usa el integrador QSS,
y no se intenta de parsear datos particulares del

método ( por ejemplo, dQMin).

noPlots

Si este pardametro estd presente, no se realiza nin-

guna grafica.

noPerTrackStats

Si este pardmetro estd, no se intenta de obtener los

datos de steps y substeps por cada track.

binary

St

Binario que se debe correr.

macroSource

Si

Directorio donde se encuentran las macros que se

deben correr.

number0OfRuns

Indica la cantidad de corridas por macro.

noSampleRun

No crea la corrida Sample en cada macro y no de-
vuelve informacién sobre la calidad del experimen-

to.

Tab. 4.4: Parametros de entrada de experimentRunner.py
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Algoritmo 4.2: Ejemplo de uso

python3 experimentRunner.py \
--experimentName exampleB2BParaViewQSS \
--binary /home/Tesis/g4-Qss-Cern-MyBranch/B2b-build/exampleB2b \
--macroSource /home/Tesis/Geant4-qss/experimentos/tmpMacrosB2BParaViewQSS \
- -numberOfRuns 1

4.2.2. Explicacién

El diagrama de clases de experimentRunner.py, se puede observar en la figura

Lo primero que hace el script luego de tomar todos los parametros de entrada es crear
un objeto runConfig con el cudl creara otro objeto multiMacroExperiment. runConfig,
al crearse, verificarda inmediatamente que las variables de ambiente de Geant4 hayan sido
seteadas,y en caso contrario devolverd un error. multiMacroExperiment por otra parte,
se armard una lista de singleMacroExperiment con cada una de las macros que tiene en
macroFiles, y las guardard en su atributo runs. Luego, se le enviard el mensaje run a

multiMacroExperiment, seguido del mensaje parseResults.

Mensaje run al multiMacroExperiment

Cada objeto singleMacroExperiment al ser creado, controla la existencia del parame-
tro noSampleRun y de no existir inserta un objeto experimentRun en el atributo sampleRun.
La macro utilizada para realizar este nuevo experimento tiene una pequena diferencia con
respecto al resto, y es la inclusion de la instruccién generateVTKS a la macro. Luego, se
crean tantos experimentRun como indique numberOfRuns. Todos ellos se insertan en el
atributo runs. Asi es que cuando el objeto multiMacroExperiment recibe el mensaje run,
este le envia otro mensaje run a cada uno de los elementos que tiene en su atributo runs,
y cada singleMacroExperiment que lo recibe, le manda otro mensaje run a su sampleRun
si tiene, y a todos los experimentRun que tiene en runs.

La clase ExperimentRun inicializa un atributo de clase id en 0 y el mensaje getRunId
se encarga de obtenerlo, devolverlo e incrementarlo en 1. Es asi que cada experimentRun
al inicializarse, tiene su propio runId y runName asociado, siendo el nombre runXX
con XX un numero de al menos dos digitos que representa el runld. En caso de que el

experimentRun represente el sample run, el runId serd -1 y el runName “aSampleRun”. Al
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RunConfig BaseExperiment
binaryPath experimentName
parseOnly experimentDir
runArgsMode : ! runConfig
geometryPath runsPerExperiment
noSampleRun stringForParser
checkEnvVars sampleRun
runStringFor runs
runMessage
run
experimentDescription
parseResults
ExperimentRun
runConfig
stringForParser
sampleRun n
runld
runName
runOutputDir 1 n 1
Multil oExperiment
templater binaryFile
macroTemplateFilename geometryFile macroFile macroSource
outputMacroPath originalMacroFile runMessage runMessage
replacements outputStdoutFile parseResults parseResults
ReplaceExpr results experimentDescription experimentDescription
allowUnReplaced getRunld (de Clase)
writeOut 1 1 an parseResults() parseResults()
replace parseResults
getReplaceToken 1 roExperimentResults
experiment experiment

1

ExperimentRunResults

experimentRun
runid

stdoutResults

experimentCsvDataRow
runResults
runlds

aggregatedExperimentResults

calculateAggregatedResults

experimentCsvHeader
experimentCsvData
singleMacroExperimentResults
runlds

aggregatedExperimentResults

stringForParser
printOut calculateAggregatedResults
compressAndDeleteOutFiles plotAggregatedResuilts printOut
itOut
printoul makeCsvParams plotAggregatedResults
jsonPrint
DotfileParser StdoutParser Graficador
itput itputl Di
aggregateRunResults parseQSSOutpu outputimageDir
stdoutParams enabled
parse

aggregateRunResults

plotAggregatedResults

parse

saveAndClose
simpleCurvePlot

simpleHistogramPlot

|

!

—

}

VarChanges
NonQss RunParams Time StepCount
parse
parse parse parse parse
aggregateRunResults
aggregateRunResults aggregateRunResults aggregateRunResults aggregateRunResults
lot
plot plot plot plot P
getVariableNStuff
addAggregatedVarData

Fig. 4.6: Diagrama de clases del script experimentRunner
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recibir el mensaje run, este objeto crea un directorio cuyo nombre serd el atributo runName,
deja alli la macro del experimento y ejecuta el binario. Para hacerlo, runArgsMode le indi-
card que parametros recibe el binario. La salida de la ejecucién se guardara en un archivo

run.out

Mensaje parseResults al multiMacroExperiment

Este mensaje crea un objeto multiMacroExperimentResults que contiene al
multiMacroExperiment. Este nuevo objeto, le manda el mensaje parseResults a ca-
da elemento del atributo runs de multiMacroExperiment, lo que produce que se cree
un objeto singleMacroExperimentResults por cada singleMacroExperiment que ha-
ya en runs y que lo contenga. Cada singleMacroExperimentResults se guarda en el
atributo singleMacroExperimentRuns. Cada singleMacroExperimentResults creado,
le envia el mensaje parseResults a los experimentRun que tiene en el atributo runs
de singleMacroExperiment, creandose asi un objeto experimentRunResults por cada
uno, y guardandose todos en el atributo runResults. Cada experimentRunResults se
encargard de parsear la informacién del run.out y armara un json stats.out con la in-
formacién recolectada. Luego, si el run.out pesa més de 2 MB, se comprime. Si no esta
activada la opcion noSampleRun en el script, se crea una carpeta PML con un archivo como
el que muestra la figura

1X Y Z LocalTime TrackLength

2 0.0000000000 0.0000000000 -90.0000000000 0.0000000000 0.0000000000

3 0.0000000000 0.0224434452 -75.0000000000 ©.0500346866 15.0000000000

4 -0.0000265370 0.0225886139 -74.9327484065 0.0502590146 15.0672523358
5-0.0000264834 0.0225903433 -74.9323924107 0.0502602021 15.0676083357
6 0.0001241688 0.0231770545 -74.8348595574 0.0505855435 15.1651445435

7 0.0001216947 0.0231931436 -74.8324470273 ©.0505935911 15.16755712%90

8 -0.1471191664 -0.0682205364 -72.4939039574 0.0584153035 17.5145245459
9 -0.1558560846 -0.0708362470 -72.3675650518 0.0588378228 17.6411970792
10 -0.2674558837 -0.0888692618 -71.0158780483 0.0633623155 18.9983101717
11 -0.2741101387 -0.0898179193 -70.9433139087 0.0636054004 19.0711865061
12 -0.3116082110 -0.0913863301 -70.6132109767 0.0647136030 19.4034554880
13 -0.4591881628 -0.0621372992 -69.5291282135 0.0683644203 20.4984216112
14 -9.5870372913 0.1617571641 -67.9633417489 0.0736149130 22.0971527725

Fig. 4.7: Ejemplo de un archivo PML

Por otro lado, singleMacroExperimentResults toma todos los stat.out que crearon
los experimentRunResults y arma su propio stats.out con la informacién recolectada.
Con todos estos datos, se arman los graficos mencionados en [4.2] . Con la informacién

considerada mas relevante, se arma una fila para la tabla relevant.stats que creard
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multiMacroExperimentResults. La informacion mas relevante se puede ver en el ejemplo
en la figura [£.3]

multiMacroExperimentResults  toma  todos los  stats.out de los
singleMacroExperimentResults y crea su propio stats.out que servird para crear los
graficos de manera analoga a como los crea singleMacroExperimentResults. También,
toma todas las filas que crearon los singleMacroExperimentResults, un encabezado
que crea el mismo, y arma el archivo RelevantStats.csv. También se encarga de crear
un archivo experiment.data indicando cuél es el mapeo entre corridas y macros, como

lo muestra la figura [4.§] .

! |mgé r:iﬂ_exampleB4_withMagField_singleﬂeam .in_dQMin_6.01_dQRel_6.1_numberOfThreads_1_stepper_QSS2_trialProposedStepModifier_0.0006_

2 gig;oiigfexamplestwithr‘!agFieldfslngleseam.infdQM'LnJ).ﬂeaLdQRelJ,eﬂlfnumberOfThreads;lfstepperfusszitrtalProposedstepmodiﬁerﬁ.06067

: E:ﬂ;ui;iiexamples47\dtthr4agFteldisingleBeam,tnidQMinia‘aeaﬂlidQReliﬂ‘00017number0fThreadsilistepperiosszitrialProposedstepMndiﬁerJ)‘00067
¢ Ev:gr"nizgiexampleﬁ47withMagFieldisingleseam.inidQM'\niﬂ.ﬂeeeelidokelie‘eaeelinumberOfThreadsilistepperiosszitrialPropnsedStepMndiﬁerJ}‘eeeﬁ
s rEv:g;oigg_example54_withMagField_stngleseam.in_dQMtn_ﬂ.ﬂeeeeal_dQRel_ﬂ.Seeeel_numberoﬂhreads_l_stepper_QSSZ_trialProposedStepModiﬁer_e,OE
6 [100, 119]

macro_7_exampleB4_withMagField_singleBeam.in_dQMin_0.001_dQRel_0.01_numberOfThreads_1_stepper_QSS2_trialProposedStepModifier_0.0006_

Fig. 4.8: Ejemplo de un archivo experiment.data

4.3. ExperimentCriticallnformation

El objetivo de este script sera reunir la informacién maés relevante de los experimentos
y exponerla de manera ordenada y practica, en una tabla y varios graficos. Es asi que,
dado un conjunto de PMLs y de CSVs con la recoleccion de la informaciéon més importante
de los experimentos, e indicando cudl es el experimento que se tomara como referencia
para evaluar la calidad y la velocidad del resto, este script se encargara de crear una tabla
resumen de todos los experimentos y una carpeta con informacién sobre la calidad de cada
uno.

La tabla contendra los siguientes headers:

= Example. Es el nombre del experimento. Por ejemplo: B2

= subExample. De corresponder, sirve para identificar las variaciones particulares de
un experimento. Por ejemplo: el experimento B2 tiene dos variaciones, B2A, B2B,

en este campo iria la A o la B segin corresponda.

= stepperName. Es el nombre del integrador que se utilizé para el experimento. Por

ejemplo, QSS2
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binary. Es el nombre del binario del experimento. Por ejemplo, exampleB2a.

dQRel. Este campo representa el valor de dQRel y solo tiene sentido para QSS, en

otro caso vendra vacio.

dQMin. Este campo representa el valor de dQMin y solo tiene sentido para QSS, en

otro caso vendra vacio.

physics. El nombre de la fisica de Geant4 utilizada para este experimento. Esto
representa todas las particulas que seran usadas en una simulacién. Por ejemplo:

FTFP_BERT.

number Of Threads. representa la cantidad de hilos que se utilizaron en el experi-

mento.

intersections. Representa la cantidad de intersecciones geométricas que ocurrieron

en el experimento. [2.2.1
Total Steps. Representa la cantidad de steps que se crearon en este experimento.

substeps per step. Representa la cantidad de substeps por step en promedio que
ocurren. Este concepto solo tiene sentido para QSS, en otro caso, el valor en este

campo serd vacio.

User time

Real time

System time

Average Time per step.

SpeedUp User time VS RefStepper
SpeedUp Real time VS RefStepper
SpeedUp System time VS RefStepper
MSEx

MSEy
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MSEz

MSETrackLength .

Indice de Desempeno M en la coordenada x
Indice de Desempeno M en la coordenada y
Indice de Desempeno M en la coordenada z
Indice de Desempeno MSE en la coordenada x
Indice de Desempeno MSE en la coordenada y

Indice de Desempeno MSE en la coordenada z

Se creard una carpeta comparando la trayectoria de cada experimento con la trayec-

toria del experimento de referencia. El usuario podra elegir el nombre de cada PML, y la

carpeta se llamara nombrePMLVsNombrePMLReferencia. En cada una de estas carpetas se

encontraran los siguientes graficos:

Trayectoria del PML de referencia

Trayectoria del otro PML

Posicion en x a través del tiempo de ambos PMLs

Posicion en y a través del tiempo de ambos PMLs

Posicién en z a través del tiempo de ambos PMLs
TrackLength a través del tiempo de ambos PMLs

Posicién en x interpolada a través del tiempo de ambos PMLs
Posicién en y interpolada a través del tiempo de ambos PMLs
Posicién en z interpolada a través del tiempo de ambos PMLs
TrackLength interpolado a través del tiempo de ambos PMLs
Error en x a través del tiempo de ambos PMLs

Error en y a través del tiempo de ambos PMLs

Error en z a través del tiempo de ambos PMLs
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4.3.1. Parametros de entrada

Parametro Obligatorio | Descripcién

tabNam Si Nombre que se le dard a la tabla de informacion
general de los experimentos.

outputFormat No Formato en que se puede exportar la tabla. Por el
momento solo se acepta en excell, pero en un futuro
se podrdan ampliar los formatos permitidos.

physics Si Fisicas que se usaron en estos experimentos.

csvRef No RelevantStats.csv del experimento de referencia.
El nombre RelevantStats puede haber sido cambia-
do, pero el contenido debe ser el mismo que devuel-
ve experimentRunner.py.

pmlRef No Archivo PML del experimento de referencia.

namePmlRef No Nombre representativo para el PML de referencia.
Este nombre aparecerd en las carpetas creadas, y
en los graficos para representar al PML.

exNameRef No Nombre del experimento de referencia.

subExNameRef No Nombre de la variacion del experimento de referen-
cia.

stepperNameRef No Nombre del integrador utilizado en el PML de re-
ferencia.

csvsCom Si Lista de RelevantStats.csv del resto de los ex-
perimentos. El nombre RelevantStats de cada uno
puede haber sido cambiado, pero el contenido debe
ser el mismo que devuelve experimentRunner.py.

pmlsCom Si Lista de archivos PML del resto de los experimen-
tos.

namesPmlsCom Si Lista de nombres representativos para el resto de
los PMLs. Este nombre aparecerd en las carpetas
creadas, y en los graficos para representar al PML.

exNamesCom Si Lista de nombres del resto de los experimentos.

subExNamesCom Si Lista de nombres de las variaciones del resto de los
experimentos.

stepperNamesCom Si Lista de nombres de los integradores utilizados en

el resto de los PMLs.
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Algoritmo 4.3: Ejemplo de uso

python3 ExperimentCriticallnformation.py \

--tabNam ResultadosCern_AmsEcal \

--outputFormat EXCEL \

--physics FTFP.BERT \

--csvRef AmsEcal/RelevantStats_AmsEcal_DopriT.csv \

--exNameRef AmsEcal --subExNameRef N/A --stepperNameRef DopriT \

- -pmlRef EjemploDeRutaPMLSCERN/AmsEcal/PML_AmsEcal_TempDopri. txt \

- -namePmlRef DopriT \

--csvsCom AmsEcal/RelevantStats_AmsEcal_DopriNoT .csv \

AmsEcal/RelevantStats_AmsEcal_ RK4.csv \

AmsEcal/RelevantStats_AmsEcal_QSS2.csv \

- -exNamesCom AmsEcal AmsEcal AmsEcal --subExNamesCom N/A N/A N/A \

- -stepperNamesCom DopriNoT RK4 QSS2 \

- -pmlsCom EjemploDeRutaPMLSCERN/AmsEcal/PML_AmsEcal\ _DopriNoT . txt \

EjemploDeRutaPMLSCERN /AmsEcal /PML_AmsEcal RK4. txt \

EjemploDeRutaPMLSCERN/AmsEcal/PML_AmsEcal_Qss.dQMin_0.01 .dQRel_-0.1. txt \

EjemploDeRutaPMLSCERN/AmsEcal /PML_AmsEcal_Qss.dQMin_0.0001 .dQRel_0.001. txt
\

EjemploDeRutaPMLSCERN/AmsEcal /PML_AmsEcal_Qss.dQMin_0.00001 _.dQRel_0.0001.
txt \

EjemploDeRutaPMLSCERN/AmsEcal /PML_AmsEcal_Qss.dQMin_0.000001 _.dQRel_0.00001.

txt \
EjemploDeRutaPMLSCERN /AmsEcal /PML_AmsEcal_Qss.dQMin_0.0000001 _.dQRel_0
000001, txt \
EjemploDeRutaPMLSCERN / AmsEcal/PML_AmsEcal _Qss.dQMin_0.001 _.dQRel_0.01. txt \
- -namesPmlsCom DopriNoT RK4 \
Qss_.dQMin_0.01 _dQRel_0.1 Qss_.dQMin_0.0001_dQRel_0.001 \
Qss_dQMin_0.00001 -dQRel_0.0001 Qss_dQMin_0.000001_dQRel_0.00001\
Qss-dQMin_0.0000001 _dQRel_0.000001 Qss_-dQMin_0.001_dQRel_0.01

4.3.2. Explicacion

Las listas de pardmetros csvsCom, exNamesCom, subExNamesCom y stepperNamesCom

deben tener la misma longitud entre si. De igual manera ocurre con pmlsCom y namesPmls

Com

entre si. Caso contrario, se tirard un error indicando la situacién. Luego de esta validacion,

se chequeara la existencia de un pmlRef. En caso de no existir, el script no presentara
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ninguna informacién sobre la calidad de los experimentos, y simplemente fusionara los
relevantStats en una tabla comin. Esta fusion completard ciertas columnas, como por
ejemplo Example o subExample, con la informacién proporcionada por los pardmetros co-
rrespondientes, ademas de calcular los speed-ups de los distintos tiempos teniendo como
referencia csvRef.

En caso de existir pm1Ref, ademéas del comportamiento antes descripto, se anade un
andlisis de la calidad de los experimentos en referencia a pmlRef. Para esto, por cada
elemento de pmlsCom, se crea una nueva serie temporal con pmlRef cuyo contenido es
el resultado de la unién de las series temporales de ambos PML. Luego se realiza una
interpolacion de ambos PMLs con la nueva serie temporal y con esa informacion calculan
los MSEs de las posiciones en x, y, z y el trackLength. Toda la informacion de cada
experimento ubicada en los PMLs y su versién interpolada se guardard en un objeto de
la clase QualityExperimentInformation existiendo uno de estos por cada pmlCom,
y uno por el pmlRef. Se guardan todos los MSEs para luego colocarlos en la tabla, y
también se realizaran los graficos comunes e interpolados, envidndole el mensaje plot al
objeto PMLGraphics. Este objeto a su vez, también realizaré con la misma biblioteca un
grafico 3D de la trayectoria de la particula, y calcularda con las posiciones interpoladas
de cada experimento, comparadas con las del experimento de referencia los errores en
cada punto de cada coordenada, produciendo un grafico de errores a través del tiempo
por experimento. Toda esta informacién, se guardara en un directorio cuyo nombre es la
concatenacion del elemento actual de namesPmlsCom con el string “VS” y namePmlRef.
Ademas, la funcién calcularIndiceDesempeno (que implementa la Ec. explicada mas
adelante) calculard los indices de desempeno 7ma: ¥ Nvmse para cada coordenada, y los

reflejard en la tabla (utilizando como entrada el error absoluto méximo o el MSE).
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PMLGraphics

outputdir
QualityExperimentinformation1

QualityExperimentInformation2

QualityExperimentinformation

plot

expName

posX

posY

posZ

time

trackLength
posXInterpolated
posYinterpolated
posZinterpolated
commonTime

trackLengthinterpolated

Fig. 4.9: Diagrama de clases del script ExperimentCriticallnformation



5. MARCO EXPERIMENTAL

Como se dijo en la introduccion, el objetivo de esta tesis es crear una herramienta
de comparacion de integradores, y utilizarla para ampliar la experimentacion de QSS en
Geant4. El primer objetivo estd cumplido y explicado en la seccién 4l Para cumplir el se-
gundo, utilizaremos algunos de los tests que se utilizan en el CERN para corroborar que al
introducir nuevas funcionalidades o mejorar existentes en un release, no se introducen com-
portamientos no deseados. Estos tests se pueden ver en la siguiente pagina de Geant4 [24].
A continuacién, se detallardn los tests a ejecutarse y la metodologia de experimentacién,

seguido por las especificaciones técnicas de la plataforma de hardware empleada.

5.1. Casos de estudio

Los tests del CERN para Geant4, se dividen en tres categorias principales.
= Basics

= Extended

= Advanced

Cabe destacar que no todos los tests existentes son aplicables a QSS, puesto que algunos
por su concepcién, no utilizan campos magnéticos, que son necesarios para que se utilice
la versién actual del stepper de QSS para Geant4d (ya que por el momento se basa en
la Ecuacién de Lorentz) o cualquier otro integrador. Aquellos que no lo sean, no serén

tomados en cuenta.

5.1.1. Ejemplos tipo Basics

Estos tests representan los casos de uso mas basicos que un usuario de una aplicacién
que use Geant4 puede utilizar. Para cada uno de ellos se dara una breve explicacién, y se

mostrara la geometria utilizada.

42
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Example B2

Este ejemplo simula un experimento simplificado de blanco fijo. La geometria consta
de un blanco seguido por seis camaras de tamanos crecientes. Estas caAmaras se encuentran
en una regiéon llamada “tracker region”. El material del blanco y las cdmaras pueden ser
modificados via macro La figura representa la geometria del example.

y
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Fig. 5.1: Geometria del ejemplo B2

Example B4

Este ejemplo simula una configuracién sencilla de un calorimetro de muestreo. El ca-
lorimetro es una caja formada por un nimero determinado de capas. Una capa consta de
una placa absorbente y de una abertura de deteccion. La capa se repite. Cuatro aspectos

definen la geometria del calorimetro.
= El grosor de la placa absorbente

» El grosor de la abertura de dereccion

La cantidad de capas
= Fl tamano transversal del calorimetro

La figura [5.2] representa la geometria del example.

Example B5

El ejemplo B5 implementa un espectrémetro de doble brazo con camaras de hilos,

hodoscopios y calorimetros. El espectrémetro consta de dos brazos detectores. Por uno
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Absorber Gap

Beam

Fig. 5.2: Geometria del ejemplo B4

de ellos ingresa la particula, y es desviado hacia el otro brazo por un campo magnético
centrado en el punto de giro del espectrémetro.

El primer brazo consiste en una caja llena de aire que contiene:

» 1 hodoscopio (15 tiras verticales de centelleadores de pldstico)

» 1 cdmara de deriva (5 capas horizontales de gas Argén con un “hilo virtual” en el

centro de cada capa)
El segundo brazo consiste en otra caja llena de aire que contiene:

» 1 hodoscopio (25 tiras verticales de centelleadores de pléstico)

» 1 cdmara de deriva (5 capas horizontales de gas Argén con un “hilo virtual” en el

centro de cada capa)

= 1 calorimetro electromagnético (caja subdividida a lo largo de los ejes x,y,z en celdas

de yoduro de cesio)

» 1 calorimetro hadrénico (caja subdividida a lo largo de los ejes x,y,z en celdas de

plomo, con una capa de centelleador plastico colocada en el centro de cada celda)

La regién del campo electromagnético contiene un cilindro lleno de aire con el campo
dentro de él.

La figura [5.3| representa la geometria del example.

5.1.2. Ejemplos tipo Extended

Estos tests representan casos de usos especificos de algunos detectores reales. Los ezx-

tended se dividen en més de veinte tipos de experimentos, de los cuales solo nos interesan
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Fig. 5.3: Geometria del ejemplo B5

los “Field”. Hay seis experimentos fields de los cuédles solo tomaremos el primero y el ter-
cero, que son los que tienen campos magnéticos. Todos estos tienen la misma geometria,
un cilindro que contiene un absorbente al cudl se le puede cambiar el material, el grosor
y el tamano transversal. A éste se le puede agregar un campo magnético. La figura [5.4

muestra la geometria del example.

Fig. 5.4: Geometria de ejemplos extended

5.1.3. Ejemplos tipo Advanced

Corresponden a aplicaciones reales que utilizan Geant4. Hay una amplia variedad, y
muchos requieren la instalacién de herramientas aparte de Geant4, por lo que por simpli-
cidad, tomaremos a AmsEcal como representante, ya que no requiere ningtin componente

extra.
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5.1.4. Aplicacion FulSimLight para el detector ATLAS

Sobre FSL se habl6 en la seccion Se utilizard como prueba una macro de ejemplo

que viene con el software al descargarse el repositorio.

5.2. Metodologia de experimentacion

En todos los casos, no existe una solucién analitica, por lo que el objetivo serd comparar
QSS contra el integrador default de Geant4, DOPRI, y el anterior default, RK4. Para QSS
siempre habra un barrido de parametros para poder deducir cuél es la mejor configuracion

en cada caso. Este barrido siempre sera igual, y contendra las siguientes configuraciones:

= dQRel 0.1 y dQMin 0.01

dQRel 0.01 y dQMin 0.001

dQRel 0.001 y dQMin 0.0001

dQRel 0.0001 y dQMin 0.00001

dQRel 0.00001 y dQMin 0.000001
= dQRel 0.000001 y dQMin 0.0000001

La comparacién serd bajo los siguientes criterios.

= Criterio Temporal: se calcularan los tiempos de ejecucién de cada test con cada po-
sible integrador, y se los comparara. Para tener mayor informacién, y poder explicar
los tiempos observados, se incluirdn otras caracteristicas en la comparacién, como
por ejemplo el nimero de steps producido, la cantidad de intersecciones encontradas,

etc.

= Criterio de Calidad: se tomara la simulacién obtenida con DOPRI como el objetivo,
y se medird el error obtenido con QSS. Para esto, se tomara una serie temporal por
cada integrador, y se realizarda una comparacioén entre éstas. Para ello se utilizaran

distintas métricas que serdn explicadas en el proximo capitulo.

Se realizaran veinte corridas de cada experimento, y los resultados contendrén el pro-

medio de las mismas.
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5.3. Especificaciones técnicas

Para concluir el capitulo, describiremos la plataforma de hardware empleada durante
la fase de experimentaciéon de nuestro trabajo.

Todas las simulaciones realizadas en la presente tesis se ejecutaron en maquinas en el
CERN. Estas son un Intel S2600KP con sistema operativos CentOS 7.9.2009 con 64 CPUs
Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2683 v4, con una frecuencia minima de 1200MHz y méaxima
de 3000MHz. Geant4 se compilé en su versiéon 11, con gee 9.2.0 y utilizando el flag O2,

habilitado por defecto en compilaciones de Geant4 en modo release.



6. RESULTADOS DE EXPERIMENTACION Y ANALISIS

En el presente capitulo mostraremos los resultados obtenidos para los casos de estudio
que explicamos en el capitulo [5| Para esto, primero explicaremos algunas mediciones que
se utilizaron para analizar los resultados. Posteriormente mostraremos estos casos, y final-
mente tomaremos uno de los experimentos como ejemplo para analizar en profundidad,
y mostrar las capacidades de la herramienta creada y explicada en el capitulo 4l Cabe
aclarar que todos los graficos y tablas presentes en este capitulo fueron generadas por el

sistema automatico de comparacion de integradores.

6.1. Mediciones a utilizar

A continuacién se presentaran 3 mediciones que se utilizaran para analizar los resulta-
dos de la experimentacion.
6.1.1. MSE

El MSE es el error cuadratico medio (en inglés Mean squared Error), y evalia la
precision entre una estimacién y aquello que se busca estimar. La formula representa

esta medicion.

1 n
MSE = — i — 0i)2 6.1
2 23 (61)
donde:

= 1 es el numero total de observaciones.

= y; representa los valores reales u observados (En este caso serdn los correspondientes

a DOPRI).
» g); representa los valores predichos por el modelo.

Se considerarsd 102 como un MSE aceptable.

48
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6.1.2. SpeedUp

El speedUp representa la relacién porcentual entre la performance de tiempo de ejecu-
cién de un stepper en relacion a otro stepper de referencia. Un valor positivo representara
una mejora de tiempos mientras que uno negativo indicard un aumento del tiempo de
ejecucién. Si llamamos stepperTime al tiempo de ejecucién de un experimento con un
stepper, refStepperTime al tiempo de ejecucion del mismo experimento con un stepper
de referencia, el speedUp del stepper vs. el stepper de referencia estd dado por la férmula

6.2

stepperTime

PEEDUP =1-—
S v refStepperTime

6.1.3. Indice de desempeno

En la tesis [23], se propuso una medicién llamada “Indice de desempeno”, que crea una
relacion entre el error absoluto y el tiempo de simulacién. Se tomaréa de base la idea de
este indice, para generalizarlo respecto al error, Es decir, en esta tesis se llamard “Indice
de desempeno” a la relacién que viene dada por la féormula donde t4;;, es el tiempo
real (wall clock) que toma una simulacién y E el error en alguna de las coordenadas. Esta

medicién se puede aplicar en el resto de las coordenadas de forma andloga.

1
0= ——— 6.3
tsz’m -E ( )
Se utilizardn dos indices de desempeno, Oy;sp que utiliza E = MSE y Oy ax que

utiliza £ = maxz(|E|) (error absoluto maximo).

6.2. Resultados para ejemplos tipo Basics

6.2.1. Resultados Example B2

En la tabla se observan los resultados para el Example B2. Si bien los MSE de
QSS son aceptables, los tiempos son en todos los casos al menos un 22 % més lento que el
experimento de referencia realizado con DOPRI. Ademas, se puede observar que RK4 es
ligeramente mas rapido que DOPRI, y érdenes de magnitud méas pequeno en términos de

calidad que QSS con las cotas de error mas restrictivas.
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Stepper| dQrel ‘ dQmin ‘ Real SpeedUp Real ‘ MSE x ‘ MSEy ‘ MSE z MSE

Name Time (seqg) | Time vs DopriT trackLength
DopriT 34,625 0 0 0 0
DopriNoT 33,919 2,04 % 0 0 0 0
RK4 33,954 1,94 % 0 0 1,820E-22 4,545E-22
QSs2 1,00E-01 1,00E-02 43,483 25,58 % 3,030E-02 3,053E+00 6,025E-03 2,296E-08
QSs2 1,00E-02 1,00E-03 42,567 22,94 % 3,033E-02 8,663E-02 6,011E-03 2,296E-08
QSs2 1,00E-03 1,00E-04 42,728 23,40 % 3,034E-02 3,298E-03 6,009E-03 2,296E-08
Qss2 1,00E-04 1,00E-05 50,058 -44,57 % 3,034E-02 2,958E-03 4,995E-03 2,296E-08
QSs2 1,00E-05 1,00E-06 61,834 78,58 % 1,077E-06 8,835E-06 3,297E-05 6,497E-12
Qss2 1,00E-06 1,00E-07 108,282 212,73 % 2,700E-08 2,095E-07 6,829E-07 2,001E-13

Fig. 6.1: Tiempos y MSE Experimento B2A.

6.2.2. Resultados Example B4

En la tabla se observan los resultados para el Example B4. Los MSE de QSS pre-
sentan una gran similitud con los de DOPRI, con tiempos muy similares, aunque siempre
més lentos. Por otro lado, RK4 también tiene un tiempo similar, y cuenta con MSEs varios

6rdenes de magnitud més pequefios.

Stepper| dQrel ‘ dQmin ‘ Real SpeedUp Real ‘ MSE x ‘ MSEy ‘ MSE z MSE
Name Time(seq) | Time vs DopriT trackLength
DopriT 5,249 0 0 0 0
DopriNoT 5,252 0,05 % 0 0 0 0
RK4 5,259 0,19 % 0 2,414E-21 0 0
Qss2 1,00E-01 1,00E-02 5,250 -0,01 % 4,459E-06 4,450E-04 3,797E-06  3,600E-05
Qss2 1,00E-02 1,00E-03 5,296 -0,89 % 4,526E-06 2,955E-05 4,672E-06  3,606E-05
Qss2 1,00E-03 1,00E-04 5,260 -0,19 % 1,123E-06 1,328E-06 1,127E-07  1,053E-06
Qss2 1,00E-04 1,00E-05 5,255 -0,10 % 5,152E-08 1,413E-07 1,571E-08  5,923E-09
Qss2 1,00E-05 1,00E-06 5,296 -0,88 % 5,251E-10 1,338E-09 8,486E-100  1,893E-09
Qss2 1,00E-06 1,00E-07 5,340 -1,72 % 7,932E-12 1,042E-11 2,205E-11  5,825E-11

Fig. 6.2: Tiempos y MSE Experimento B4C.

6.2.3. Resultados Example B5

En la tabla[6.3] se observan los resultados para el Example B5. Algunas configuraciones
de QSS tienen mejores tiempos que DOPRI. Destaca la configuracion dQRel 1E-05, dQMin
1E-06, ya que tiene MSEs de al menos 1E-05 en todas las posiciones con incremento de
velocidad del 5,28 %. RK4 sigue teniendo similitud mucho méds marcada con DOPRI que

QSS, pero los tiempos en este caso son mayores.
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Stepper| dQrel ‘deln‘ Real SpeedUpRBal‘ MSE x ‘ MSE y MSE z MSE

Name Time(seg) | Time vs DopriT trackLength
DopriT 52,201 0 0 0 0
DopriNoT 52,305 -0,20 % 0 0 0 0
RK4 53,420 -2,33 % 9,308E-19 0 1,320E-19  3,938E-20
QSS2 | 1,00E-01 1,00E-02 41,154 21,16 % 3,335E+01 2,668E-02 1,823E+02  5,398E-13
QS52 1,00E-02 1,00E-03 52,514 -0,60 % 1,951E+00 6,278E-03 1,288E+01 1,786E-13
QSS2 | 1,00E-03 1,00E-04 51,118 2,08 % 4,680E-02 3,326E-06 1,312E-01  7,825E-15
QSS2 | 1,00E-04 1,00E-05 53,392 -2,28 % 7,030E-04 2,929E-06 1,724E-03 1,143E-14
QS52 1,00E-05 1,00E-06 49,445 5,28 % 7,636E-06 3,697E-12 1,811E-05 7,833E-17
QSS2 | 1,00E-06 1,00E-07 52,418 -0,42 % 7,825E-08 9,224E-14 1,877E-07  8,895E-17

Fig. 6.3: Tiempos y MSE Experimento B5.

6.3. Resultados para ejemplos tipo Extended

6.3.1. Resultados field01

En la tabla [6.4] se observan los resultados para el ejemplo FO1. La primer precisién
aceptable de QSS recién se encuentra en dQRel 1E-04, dQMin 1E-05 . con un tiempo un

2,48 % mayor. RK4 en este caso es ligeramente mds lento que DOPRI y nuevamente més

parecido.
Stepper| dQrel ‘ dQmin ‘ Real ‘ SpeedUp Real | MSEx ‘ MSE y ‘ MSE z MSE
Name Time(seqg) [Time vs DopriT trackLength
DopriT 4,476 0 0 0 0
DopriNoT 4,477 0,04 % 0 0 0 0
RK4 4,478 0,06 % 1,052E-12 1,233E-12 3,064E-12 0
Qss2 1,00E-01 1,00E-02 4,599 -2,76 % 9,158E+01 9,440E+01 1,723E+402 0
Qss2 1,00E-02 1,00E-03 4,586 -2,47 % 2,856E+00 1,254E+00 3,235E-01 0
QSs2 1,00E-03 1,00E-04 4,599 2,75 % 8,159E-02 3,010E-02 1,473E-04 0
QSSs2 1,00E-04 1,00E-05 4,586 2,48 % 1,257E-03 4,638E-04 6,679E-08 0
QsSs2 1,00E-05 1,00E-06 4,628 -3,41 % 1,506E-05 5,589E-06 6,253E-11 0
Qss2 1,00E-06 1,00E-07 4,679 -4,54 % 1,666E-07 6,237E-08 1,485E-12 0

Fig. 6.4: Tiempos y MSE Experimento FO1.

6.3.2. Resultados field03

En la tabla se observan los resultados para el ejemplo F03. En este ejemplo, QSS
resulta muy desfavorecido. Salvo en dQRel 1E-06, dQMin 1E-07, en ninguna otra confi-
guracion tiene una precisién aceptable, y en la que si lo tiene, es un casi una 450 % mads
lento. Sin embargo, RK4 tampoco tiene una gran similitud, sobre todo observando el MSE

de la posicién x, aunque cuente con un tiempo ligeramente mejor.
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Stepper| dQrel ‘ dQmin ‘ Real SpeedUp Real ‘ MSE x ‘ MSE y MSE z MSE
Name Time(seg) [ Time vs DopriT trackLength
DopriT 6,961 0 0 0 0
DopriNoT 8,248 -18,49 % 0 0 0 0
RK4 6,895 0,95 % 2,083E+03 1,942E-01 9,342E-01 9,947E-11
QS52 1,00E-01 1,00E-02 4,997 28,22 % 8,910E+05 1,876E+03 8,004E+02 9,947E-11
QSS2 1,00E-02 1,00E-03 10,645 -52,92 % 1,889E+05 2,007E+02 2,684E+02 9,947E-11
QSS2 1,00E-03 1,00E-04 9,239 -32,72 % 7,441E+04 1,062E+01 1,102E+01 0
QSS2 1,00E-04 1,00E-05 10,359 -48,81 %/5,194E+03 4,030E-01 1,202E+00  9,947E-11
QS52 1,00E-05 1,00E-06 17,207 -147,19 % 1,640E+00 7,201E-04 1,443E-03 0
QSS2 1,00E-06 1,00E-07 38,226 -449,14 % 1,885E-02 4,883E-06 1,040E-05 0

Fig. 6.5: Tiempos y MSE Experimento FO03.

6.4. Resultados para ejemplos tipo Advanced

6.4.1. Resultados AmsEcal

En la tabla se observan los resultados para el experimento AmsEcal. Los tiempos
de QSS son siempre al menos un 45 % mas lentos, mientras que RK4 no solo es ligeramente

mas rapido que DOPRI, sino también mucho mas parecido que QSS.

Stepper| dQrel ‘ dQ‘min‘ Real ‘ SpeedUp Real | MSEx ‘ MSE y ‘ MSE z MSE

Name Time(seq) | Time vs DopriT trackLength
DopriT 157,520 0 0 0
DopriNoT 155,961 0,99 % 0 0 0 0
RK4 156,240 0,81 % 6,793E-18 4,546E-20 2,747E-20  6,862E-18
QSs2 1,00E-01 1,00E-02 229,522 -45,71 % 1,464E-03 2,331E-01 6,547E-03 3,327E-08
Qss2 1,00E-02 1,00E-03 232,247 47,44 % 1,497E-03 2,354E-01 6,776E-03 2,103E-08
Qss2 1,00E-03 1,00E-04 237,173 50,57 % 3,570E-07 4,773E-06 4,118E-05 2,922E-10
Qss2 1,00E-04 1,00E-05 242,314 53,83 % 3,214E07 4,589E-06 4,091E-05 3,204E-10
Qss2 1,00E-05 1,00E-06 263,223 67,10 % 3,228E-07 4,723E-06 4,165E-05 3,334E-10
Qss2 1,00E-06 1,00E-07 314,474 99,64 % 3,337E-07 4,894E-06 4,330E-05 3,465E-10

Fig. 6.6: Tiempos y MSE Experimento AmsEcal.

6.5. Resultados FSL

En la tabla se observan los resultados para el experimento FSL. QSS tiene una
mala calidad hasta dQRel 1E-05, dQMin 1E-06, con tiempo mayores en hasta un 4,40 %.
Por otro lado RK4 si bien es ligeramente mas lento que DOPRI, es mucho més parecido

que QSS.

6.6. Analisis en profundidad caso field03 (aka F03)

Dividiremos este analisis en dos. Mostraremos los resultados generales orientados a
QSS por un lado, tratando de explicar la diferencia de tiempos observada, mientras que

por otro lado explicaremos la baja precision de RK4 observados en la tabla
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Stepper‘ dQrel ‘deln‘ Real SpeedUp Real MSE x ‘ MSE y ‘ MSE z MSE

Name Time(seq) | Time vs DopriT tracklLendath
DopriT 3746,566 0 0 0 0
DopriNoT 3781,672 0,94 % 1,971E+05 1,461E+05 5,377E+05  3,964E+05
RK4 3778,891 0,86 % 7,970E+04 1,500E+05 6,580E+05 1,908E+01
QSS2 1,00E-01 1,00E-02 3776,481 0,80 % 4,804E+02 2,464E+03 6,131E+02  5,576E+03
QsSSs2 1,00E-02 1,00E-03 3775,574 0,77 % 4,654E+03/ 1,244E+03 5,615E+02  1,698E+03
QsSs2 1,00E-03 1,00E-04 3766,781 0,54 % 1,854E+03 1,790E+03 1,263E+01  3,486E+00
Qss2 1,00E-04 1,00E-05 3796,805 -1,34 % 1,104E+02 1,835E+03 8,877E+00 9,231E+02
QsSs2 1,00E-05 1,00E-06 3840,472 2,51 % 8,959E-07 8,944E-08 4,892E-08 1,897E-07
QsSs2 1,00E-06 1,00E-07 3911,562 4,40 % 5,727E-07 2,089E-07 2,126E-07 1,162E-07

Fig. 6.7: Tiempos y MSE Experimento FSL.

6.6.1. Resultados generales y Diferencia de tiempos

En la tabla[6.5]se puede observar c6mo las precisiones de QSS son de muy mala calidad
hasta llegar a dQRel 1E-06, dQMin 1E-07. Tomando por ejemplo dQRel 1E-01, dQMin

1E-02, se denota cémo tanto el MSFE,, como MSE,, como MSE, tienen valores muy

altos. Esto se condice con los graficos 6.9y respectivamente.

Interpolated Data in x

—500 ~

—1000 ~

—1500 ~

Position{mm)

—2000 4

—2500 4

® Qss_dQMin_0.01_dQRel_0.1 (Interpolado)
® DopriT (Interpolado)

—3000 T T T T T T T T
0 20 40 60 80 100 120 140

Time(sec)

Fig. 6.8: Posicion en X a través del tiempo, Experimento F03, QSS VS DOPRI. dQRel 1E-01,
dQMin 1E-02.
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Interpolated Data in y

® Qss_dQMin_0.01_dQRel_0.1 (Interpolado)
q ® DopriT (Interpolado)
1000 A ;.
]
be
800 - [ ] |
]
E
E
§ 6004
%
&£
400 1
2001

T T T
0 20 40 60 80 100 120 140
Time(sec)

Fig. 6.9: Posicion en Y a través del tiempo, Experimento F03, QSS VS DOPRI. dQRel 1E-01,

dQMin 1E-02
Interpolated Data in z
600 - @ Qss dOMin_0.01_dQRel 0.1 (Interpolado)
a . @ DopriT (Interpolado)
]
83
L]
400 Y ¢ :
l Y )
L ] . ' '
o §
- - $ § %
ALY LT
H - =l o3 8
= : @
(0] | . ‘
g o4 o $ s
¢ 1 41
[ ]
S0 o . $
—200 o " . ‘
] ]
—400 - ; ' ‘
6 26 4ID 6ID EIID 160 12‘ ] 1£Il 0
Time(sec)

Fig. 6.10: Posicién en Z a través del tiempo,Experimento F03, QSS VS DOPRI. dQRel 1E-01,
dQMin 1E-02
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Si quisiéramos comparar el recorrido completo de la particula a través del tiempo,

podriamos hacerlo viendo las figuras[6.11]y las cudles claramente son muy diferentes.

Particle Move of DopriT

120

100

80

60

Time(sec)

40

20

Fig. 6.11: Posicién de la particula a través del tiempo, DOPRI

Particle Move of Qss dQMin_0.01 dQRel 0.1
120

100
80

60

Timel(sec)

40

20

Fig. 6.12: Posicién de la particula a través del tiempo, QSS dQRel 1E-01, dQMin 1E-02
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En cambio, si comparamos DOPRI con una mejor precisién de QSS como dQRel 1E-

06, dQMin 1E-07, podemos ver cémo cambia la posicién en X, Y, Z a través del tiempo,

no siendo distinguible ninguna diferencia en las figuras [6.13], [6.14] y [6.15] respectivamente.

Interpolated Data in x

0 -
—500 1
—1000 1
£
E
c
(=]
£ —1500
(%}
&
—2000 4
—2500 4
® Qss_dQMin_0.0000001_dQRel_0.000001 (Interpolado)
® DopriT (Interpolado)
—3000 —— T T T T T T T
0 20 40 60 80 100 120 140
Time(sec)

Fig. 6.13: Posicién en X a través del tiempo, Experimento F03, QSS VS DOPRI. dQRel 1E-06,
dQMin 1E-07.
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Interpolated Data in y

® Qss_dQMin_0.0000001_dQRel_0.000001 (Interpolado)
‘ ’ i ;. DopriT (Interpolado)
1000 4
§e
A ik
oe %0 o3
8001 o li' "
_ S o0 Ve .
= :c ° . ]
% 600 A s [ ' ' s
:g -!.32.:.‘.!
[
I L o
400 1 e %2 3 J’
o % ol .0 a'f
i, %
. s 'EW
200 | a t.
Hr ‘ t B 1

T T T
60 80 100 120 140
Time(sec)

o

[
o
E-y
o

Fig. 6.14: Posicién en Y a través del tiempo, Experimento F03, QSS VS DOPRI. dQRel 1E-06,

dQMin 1E-07
Interpolated Data in z
600 1 ; ! .
o
3 ol 3
400 4 ) hd
l o 8 ®
o 129
o3 83 '
* 0 e et
= 200 ° 'Y b
§ o o b
E . ] .
IR
g ] ° : ®
£ 01 @ e l ®
=. °® " L
o8, . o8
—200 4 ' 8 o
* 4
' ‘ ® 0ss_dQMin_0.0000001_dQRel_0.000001 (Interpolado)
—400 1 ® DopriT (Interpolado)
6 26 4‘0 6‘0 BID 160 12‘ ] 1£Il 0
Time(sec)

Fig. 6.15: Posicién en Z a través del tiempo,Experimento F03, QSS VS DOPRI. dQRel 1E-06,
dQMin 1E-07
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También, si comparamos la trayectoria de QSS con dQRel 1E-06, dQMin 1E-07 en la
figura [6.16] con la trayectoria de DOPRI en la figura podemos notar que son muy

parecidas.

Particle Move of Qss dQMin_0.0000001 dQRel 0.0000

120
Jr 600
100
400
T 200 €
,_E_, 80 S
o N s
2
—200 60 &

40

20

Fig. 6.16: Posicién de la particula a través del tiempo, QSS dQRel 1E-06, dQMin 1E-07

Sin embargo, cuando encontramos una configuraciéon de QSS con una buena precisién,
esta es casi un 450 % maés lenta.

En el grafico se muestra que en los experimentos realizados, los tiempos obtenidos
parecieran ser constantes, por lo que descartamos que haya algiin problema de la muestra.
Por otro lado, en el gréafico podemos ver cémo en ningin experimento hubo cruces
geométricos, que es la principal aplicacién de los métodos QSS, y una posible explicacién
de la diferencia de tiempos. Podemos observar en el grafico la cantidad de steps por
experimento, en el la cantidad de substeps por experimento, y en la cantidad de
substeps por steps que hay en cada experimento. En ellos se muestra como a medida que

crece dQMin y dQRel, la cantidad de substeps es significativamente mayor, explicando la
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mayor demora en los tiempos de computo de configuraciones con errores menores.
En la tabla[6.22] hay un resumen de la informacién que otorgaron los gréficos anteriores,
entre otros datos y permite ver mas claramente por ejemplo, como por cada configuracién

con errores mas restrictivos, la cantidad de substeps por step se triplica aproximadamente.

realTime
40
M——- mean
i I
35 ] 1
I I
] 1
o
30 1 I I
I i
] i
.
W 251 | I
=] | I
S i |
(=}
20 - 1
4 ! '
s I
I 1
15 —-———————————————— Tm———————————— e
]
i I
1
J affanane [ ———
10 o==mas
I
5 emmpmm——b
T T T T T T T
0 20 40 60 80 100 120

# runid

Fig. 6.17: Grafico de tiempos de QSS por cada experimento, para el caso F03. Los runld del 0 al 20
representan la configuracién dQRel 0.1 y dQMin 0.01; Los runld del 20 al 40 representan
la configuraciéon dQRel 0.001 y dQMin 0.0001; Los runld del 40 al 60 representan la
configuracion dQRel 0.0001 y dQMin 0.00001; Los runld del 60 al 80 representan la
configuracion dQRel 0.00001 y dQMin 0.000001; Los runld del 80 al 100 representan la
configuracién dQRel 0.000001 y dQMin 0.0000001; Los runld del 100 al 120 representan
la configuracion dQRel 0.01 y dQMin 0.001;
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intersections

=== mMean
0.04
0.02
Il
c
2
4
O I il ~ = = = = = = = = e m e e — =]
b
z
£
—0.02 A
—0.04 A

T T
0 20 40 60 80 100 120
# runid

Fig. 6.18: Grafico de intersecciones de QSS por cada experimento, para el caso F03. Los runld
del 0 al 20 representan la configuracién dQRel 0.1 y dQMin 0.01; Los runld del 20 al
40 representan la configuracion dQRel 0.001 y dQMin 0.0001; Los runld del 40 al 60
representan la configuracion dQRel 0.0001 y dQMin 0.00001; Los runld del 60 al 80
representan la configuracién dQRel 0.00001 y dQMin 0.000001; Los runld del 80 al 100
representan la configuracién dQRel 0.000001 y dQMin 0.0000001; Los runld del 100 al
120 representan la configuracién dQRel 0.01 y dQMin 0.001;
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Fig. 6.19:
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Grafico de cantidad total de steps de QSS por cada experimento, para el caso F03. Los

runld del 0 al 20 representan la configuraciéon dQRel 0.1 y dQMin 0.01; Los runld del
20 al 40 representan la configuracién dQRel 0.001 y dQMin 0.0001; Los runld del 40 al
60 representan la configuracién dQRel 0.0001 y dQMin 0.00001; Los runld del 60 al 80
representan la configuracién dQRel 0.00001 y dQMin 0.000001; Los runld del 80 al 100
representan la configuracion dQRel 0.000001 y dQMin 0.0000001; Los runld del 100 al
120 representan la configuracién dQRel 0.01 y dQMin 0.001;



6. Resultados de Experimentacion y Analisis 62

1e8 totalSubsteps
1.0 F ——- mean
I 1
I ]
I 1
1 1
0.8 ! !
1 1
] 1
| 1
L
0.6 | |
3 I 1
] 1 I
I i |
0 1 :
]
@ 0.4 | :
]
q— I
____________________ Y A
0.2 ! i
! i
~ i
I
CE—
0.0 co— sm——
T T T T T T T
0 20 40 60 30 100 120
# runid

Fig. 6.20: Gréfico de cantidad total de substeps de QSS por cada experimento, para el caso F03.
Los runld del 0 al 20 representan la configuracion dQRel 0.1 y dQMin 0.01; Los runld
del 20 al 40 representan la configuracion dQRel 0.001 y dQMin 0.0001; Los runld del 40
al 60 representan la configuracion dQRel 0.0001 y dQMin 0.00001; Los runld del 60 al
80 representan la configuracién dQRel 0.00001 y dQMin 0.000001; Los runld del 80 al
100 representan la configuracién dQRel 0.000001 y dQMin 0.0000001; Los runld del 100
al 120 representan la configuracion dQRel 0.01 y dQMin 0.001;
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substepAveragePerStep
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Fig. 6.21: Promedio de cantidad de substeps por step en F03 utilizando QSS. Los runld del 0 al 20
representan la configuracién dQRel 0.1 y dQMin 0.01; Los runld del 20 al 40 representan
la configuraciéon dQRel 0.001 y dQMin 0.0001; Los runld del 40 al 60 representan la
configuracion dQRel 0.0001 y dQMin 0.00001; Los runld del 60 al 80 representan la
configuracion dQRel 0.00001 y dQMin 0.000001; Los runld del 80 al 100 representan la
configuraciéon dQRel 0.000001 y dQMin 0.0000001; Los runld del 100 al 120 representan
la configuracion dQRel 0.01 y dQMin 0.001;

Stepper| dQrel dQmin | Number |intersections | Total |Substeps Real Average Time SpeedUp Real
Name of threads Steps | per step [Time(seg)| per step(seg) | Time vs DopriT
DopriT 1 0 15250 6,961 4,565E-04
DopriNoT 1 0 23046 8,248 3,579E-04 -18,49
RK4 1 0 15250 6,895 4,521E-04 0,95 %
Qss2 1,00E-01| 1,00E-02 1 0 5215 18,77 4,997 9,581E-04 28,22 %
Qss2 1,00E-02| 1,00E-03 1 0 28737 67,74 10,645 3,704E-04 -52,92 %
Qss2 1,00E-03| 1,00E-04 1 0 18888 218,08 9,239 4,891E-04 32,72 %
Qss2 1,00E-04| 1,00E-05 1 0 15250 650,61 10,359 6,793E-04 -48,81
Qss2 1,00E-05  1,00E-06 1 0 15250 2055,45 17,207 1,128E-03 -147,19 %
Qss2 1,00E-06| 1,00E-07 1 0 15250 6495,88 38,226 2,507E-03 -449,14 %

Fig. 6.22: Caracteristicas y Tiempos F03

6.6.2. Baja precision RK4

Como se observa en la tabla si bien RK4 tiene mejor tiempo que DOPRI, el MSE
en la coordenada X es demasiado alto. No solo eso, sino que si observamos la tabla
se puede observar que QSS con dQRel 1E-05, dQMin 1E-06 y dQRel 1E-06, dQMin 1E-07

tiene mejor Oysp v Oarax que RK4 para todas las coordenadas. Esto llama la atencién
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puesto que en el resto de los experimentos no se observa este comportamiento. Si vemos

los graficos [6.24] , [6.25] y [6.26] podemos observar como RK4 tiene una buena precisién

hasta el ultimo punto del final. Se puede observar este comportamiento si comparamos las
iméagenes y que muestran toda la trayectoria de la particula para RK4 y DOPRI,
y se puede observar cémo ambas son muy parecidas, salvo por un punto al final en donde
termina RK4.

Si bien no podemos explicar el por qué de este punto, la herramienta creada en la
presente tesis nos permite identificar rapidamente este comportamiento indeseado, y una

vez identificado, se podria proceder a intentar encontrar la causa del mismo.

Stepper | dQrel | dQmin | Theta Max | Theta Max | Theta Max | Theta MSE |Theta MSE| Theta MSE
Name en X enY en Z en X enY enZ

DopriT NA NA N N N

DopriNaT inf inf inf inf inf inf

RK4 1,004E-04 1,041E-02 4,743E-03 6,962E-05 7,469E01 1,552E01

QsSs2 1,00E-01 1,00E-02 8,340E-05 1,742E-03] 1,822E-03 2,246E-07 1,067E-04 2,501E-04
Q5s2 1,00E-02 1,00E-03) 1,351E-05 1,800E-03 2,296E-03 4,974E-07 4,680E-04 3,501E-04
Qss2 1,00E-03 1,00E-04 9,159E-05 7,765E-03 1,036E-02 1,455E-06 1,019E-02 9,826E-03
QsSs2 1,00E-04 1,00E-05 4,279E-05 5,442E-03) 2,967E-03 1,858E-05 2,395E-01 8,028E-02
Qss2 1,00E-05 1,00E-06 1,988E-02 6,386E-01 5,455E-01 3,544E-02 8,070E+01 4,028E+01
QsSs2 1,00E-06 1,00E-07 6,032E-02 3,408E+00 3,001E+00 1,388E+00 5,358E+03  2,515E+03

Fig. 6.23: Indices de Desempeno F03
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Particle Move of RK4
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Fig. 6.27: Posicién de la particula a través del tiempo, RK4



7. CONCLUSIONES Y PROXIMOS PASOS

La mayoria de los objetivos propuestos se alcanzaron a lo largo del trabajo de la
presente tesis. Se lograron anadir siete ejemplos de detectores de particulas reconocidos por
el CERN como pruebas relevantes para la comprension de las simulaciones de trayectorias
de particulas. Seis de ellos pertenecen a los tests estandar de Geant4 y el séptimo es FSL,
un ejemplo de una aplicacién real de gran importancia para la simulacién del experimento
ATLAS del CERN.

También se contribuyé con una herramienta, junto con su metodologia correspon-
diente, para sistematizar la comparacién de la eficiencia y la precision entre integradores
numéricos.

Esto facilité enormemente la tarea ineludible de analizar un gran conjunto de datos
crudos, ya que presenta la informacion de forma ordenada, consistente y replicable, y
potencia las capacidades de andlisis comparativos (una actividad crucial en la disciplina).

Las nuevas tablas y graficos demostraron permitir analizar en cuestiéon de minutos el
desempeinio de diversos integradores en un experimento dado, asi como compararlos con
experimentos similares.

Se logré un diseno extensible de la herramienta capaz de incorporar facilmente nuevos
experimentos, nuevos integradores y nuevas métricas de comparacion. El mecanismo pro-
puesto para la interpolacién de series temporales que no comparten una misma marca de
tiempo resultd eficaz para la construcciéon de métricas de error.

También se pudo obtener un grafico en 3D con la trayectoria de movimiento de una
particula comparando varios métodos de integracion, sin tener que recurrir a herramientas
externas (como, por ejemplo, Paraview).

Finalmente, la herramienta se desarrollé de manera independiente de QSS, es decir,
que sirve para la comparacién de otros posibles integradores que se desarrollen en el futuro.

En el terreno practico, disponer de esta herramienta permitié cumplir con los plazos
de desarrollo de la nueva versién estable de Geant4, llegando a aportar por primera vez
los métodos QSS en la versién publica oficial productiva del simulador (formando parte

de la versién 11.2.0-ref-02). Esto supuso un hito para esta linea de investigacién y para el
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Laboratorio de Simulacion de Eventos Discretos.

7.1. Préximos Pasos

De esta tésis se desprenden varias aristas de investigacion futuras. Entre las mas im-

portantes podemos mencionar:

= Optimizacién del stepper QSS. De los resultados de esta tésis se desprende que solo
en uno de los siete ejemplos de estudio QSS tiene un mejor desempeno que DO-
PRI. Més atn, en el ejemplo F03 se pudo observar como en condiciones claramente

desfavorables para QSS, el tiempo de ejecucién no es aceptable.

= Hallar una configuracién de QSS éptima. Es necesario encontrar una configuracion
de dQRel y dQMin 6ptimas para QSS, y que se pueda utilizar por defecto, para que
los usuarios de Geant4 puedan utilizarla, ahora que QSS pertenece oficialmente al

conjunto de steppers utilizados en Geant4.

= Extender QSS para que acepte otros campos ademas del magnético. Seria interesante,

por ejemplo, poder usar QSS en campos eléctricos.

= Extender el sistema automatico de comparacién de integradores para poder generar

graficas de performance comparativas entre experimentos.
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