
�����������
	����

�������� ���
	������
�����������! "�
�$#
�%#����%�"&('���)*�
�!�+�,	��$�- .'/��#��0)1�0���

24365656798;:=<?>A@*56B
C�36D0E�F�@*5HGJI*:%KL@*E�MN>A3HG$36E
O�:%P+E(G15Q36RTSVU*<W@*XJX�Y1E

Z/:%C[D\G�]�R^@*7`_aUQYcb�b

dJef�gdLhHiJefj4k�k4l�m�hn&
op�$q�	� sr/	��$t^u�j4j�k

v1w0xzyAw0{c|~}�{$�cw0�Aw���{�����}�x�����{�������w0�nv1}��a����y���yA��}�x
�N����w��Nx�����w0{A����y��
�����4����}�� ��¡�¢�£
¤ }����Ay�}�xn¥�¦N§©¨�¨�£�ª��¬«¬��¡�¢�£

�Nw­�®����w
¯%°���{��A�±¥n�
¢�¢�²H�
³ {A}��´y���wWµ*¶�·�¸�¹�¹�º\»�¼z½�¾ ·�¿%ÀÂÁÃ¹ÅÄ6¸�Æ\Ç�Æ�È0Ç�¹ÅÉÊ»�½�Á^µË¹0¶Ì¿
·�¶0Í�Æ�¼H¸�¹
Î*·�Í�ÏQÐ�À�»�¼z½ÑÎ*·�¼0¿
¹­¶�¹­¼Q¸�¹­¥ÓÒ�x�}����z������w�¥�¦$Ô�¥±°����/�
¢�¢\²Q��Õ$���\���Ö«
��×���wØ�z�Ù�Ú��x�}�x®�z�a}����Û|~y��Ü|~{A}�� Ý�Þ�ßzà�á�â�ãNä�åHâ®æzç�ä�ç�è�é;�\�
ê ézã�ëzì�ízî�ì®ï�ðzíHÝ�ë�åHç ê Þ�åzàHÝ�ë®ì\ízîÃìzï�ð�í�ñzòzòzó�ôzïzõQ�



ö^÷Êø±÷Êù­ù0ú*ù­û0ü*û­ý�þVÿ���ù0ú����%ù�÷�ø����(ýÅ÷
	�û��
�����nû0ý%þ�����÷��nû�÷Êù�� ú�����	������nû��nû���ý��

� �"!#!�$�%'&)(�*,+-!�. /0�"1,2434+-!�5�64&879+:24;<*,�"54�"2 =4&?>�2454!��"@�A�B:(C+-D�DFEG2 HI&)/01J54KL@�+"$�M?B"EGN�N
O�P�Q�RTS�U�SVQ�OTWTQYX,OZWV[Z\]X_^�W<X,[Z`�^ R�[�aZb�WVQ�R�`#UVR#acO�[<X,[Z`�^ \dO�O�QZ\#\de�b�U�^�W]X_[�`#^ f�O�e�g#g�U�^�W]X_[�`#^h8ikj:lZmLnToYp?nTqrj"s:ltivuxw�yvz{ik|:y}i h8ikj:lZmLnToYp?nTqrj"s:ltivuxw�yvz{ik|:y}i h8ikj:lZm<n�o]pY~:ikqrz{��l,uk� h8ikj:lZm<n�o<�
�#l,~:ivqC��l,z{yZ�
�x|"z{��ikuk�Jz{l,�
n�o]��n�s:��ltn�| �xz{y}i8�4|"z{�#ikuk�,z{l,� �4|"z{��ivu��Jz{l,�
nTo]� n�s:��l�n�| �x|"z{��ikuk�,z{lJ��n�o<��n�s:�tl�n�|
� n�s:��ltnT|<���4�����#����� � n�s:��ltnT|<���4���������#� � nTs:�tl�n�|<���4����������� � n�s:��l�n�|<���4�������T���

�����"�:�-� �G�

ÄÓ¹#��¹0¶�Æ�Ç+Æ�Ç ½\·\¶0»�ÀÂÁ®Í�¾ ÁÃÆ�� ¹ØÈ�¹�¹­¼´Ð�¾­¹�ºÛ¿
·\¶©Ï�Æ�¶�Æ�Ç�Ç�¹0Ç
Í�·�Ç�¹�¸­ÐzÇ�Æ\¶Ëº� �¼QÆ�Í�»~¸¬¾c¡n»Ì¼Q¸0ÇÖÐ�º�»�¼z½NÀÂÁÃ¹c¶�¹ ÏQÇÖ»~¸�Æ�ÀA¹�º�Æ�Ç ½\·\¶0»�ÀÂÁ®Í
Æ\¼Qº-À~Á�·�¾
¹�È�Æ�¾
¹�º�·\¼�¾�Ï�Æ�À�»~Æ�Ç�º�¹�¸�·�Í�ÏÃ· ¾0»�À »Â·�¼z¾�¢�£±ÁÃ¹�¶�¹ ÏQÇ »¥¤
¸�Æ�ÀA¹�º%Æ�Ç�½�·�¶­»�À~ÁzÍJ¾�À ·\¶�¹¬¾ÊÀÂÁÃ¹�¹­¼zÀ�»�¶�¹�¾� �¾�ÀA¹0Í§¦ ¾4¸�·
·\¶�º�»Ì¼QÆ�ÀA¹�¾
Æ\¼Qº�¿
·\¶�¸�¹�¾�Æ�À�¹�Æ�¸�Á(ÏH¶�·�¸�¹�¾�¾
·�¶�¡$Æ�¼HºaÀ~Á�¹0¶�¹�¿�·�¶�¹�ÁÃÆ ¾-Æ Ç�·"¨
·�� ¹­¶�ÁÃ¹�Æ�º/»�¼^Í�Æ�»�¼zÀAÆ�»Ì¼�»�¼z½ÑÀ~Á�¹�º�Æ À ÆWº�»�¾�À�¶0»~È­Ð�À »~·\¼<¢ Ä�Ï�Æ�¤
À�»~Æ�Ç�º�¹�¸�·\Í$Ï�·�¾0»�À�»~·�¼Ã¾-º\»�¾�À ¶0»ÂÈ0Ð�ÀA¹�ÀÂÁÃ¹aº�Æ�ÀAÆ�¡�ÏH¶�·��
»~º\»�¼z½�È�¹¬Àt¤
ÀA¹0¶�Ç�·�¸�Æ�Ç »ÙÀ� 4Æ\¼Qº�¾
¸�Æ�Ç�Æ�È­»�Ç »ÙÀ� �¨�»�À~Á�¶�¹¬¾�ÏÃ¹�¸¬À�À ·�Í�¹0Í�·�¶# 4Æ�¼Qº
¸�·�Í�ÏQÐ�ÀAÆ�À�»~·�¼Y¢

© ¹�ÏQ¶�¹�¾
¹­¼zÀ4ª�«4¬-­<®8¯�®4°4±
°�²"¡*Æ�Ï�Æ�¶�Æ\Ç�Ç�¹­Ç »¥³­Æ À »Â·�¼�·�¿�À~Á�¹
¯�®4°4±0° ²�Í�·�Ç�¹�¸0ÐzÇ�Æ\¶!º� �¼QÆ�Í�»~¸¬¾$ÏQ¶�·�½�¶�Æ\Í´¨ Á®»~¸¬Á�»�¾!È�Æ�¾
¹�º
·\¼ Æ[¾ Ï�Æ�À�»~Æ\Ç!º�¹�¸�·\Í$Ï�·�¾0»�À�»~·�¼Y¢µª�«4¬-­<®8¯�®4°4±
°�²+Ï�Æ�¶�Æ�Ç¶¤
Ç�¹0ÇÖ»_³
¹�¾4Æ�ÇÌÇnÍ�·�Ç�¹�¸­ÐzÇ�Æ�¶�º" �¼QÆ\Í4»~¸¬¾$Ï�ÁÃÆ�¾
¹¬¾�¡·¨�»ÙÀ~Á%Í!· ¾�ÀÊº�Æ�ÀAÆ
¾�À�¶0Ð�¸�À�Ðz¶�¹¬¾ Ð�¾0»�¼z½¹¸»º�¼9½:¾�¿=Í�¹0Í�·�¶# "¢À£±Áz»�¾�Ï�Æ�Ï�¹0¶a¿
·�¤
¸­Ð�¾­¹¬¾ ·�¼^ÀÂÁÃ¹ ¾�À ¶­ÐÃ¸¬À�Ð®¶�¹�·�¿Áª�«4¬:­Y®8¯�®)°x±
° ²+Æ\¼Qº^Æ�¼QÆ\ÇÂ¤
 �¾
¹¬¾!»�ÀÂ¾�ÏÃ¹­¶�¿
·\¶0Í!Æ\¼Q¸�¹�Ð�¾¬»Ì¼z½�Í�·�Ç�¹�¸­ÐzÇ�Æ\¶�¾T �¾�ÀA¹0Í�¾(·�¿�¸0Ðz¶�¤
¶�¹0¼zÀ�»�¼zÀA¹­¶�¹¬¾�À�»�¼^ÀÂÁÃ¹ÑÍ�·�Ç�¹�¸­ÐzÇ�Æ�¶�º� �¼QÆ�Í�»~¸¬¾ ¸�·�Í�Í4Ðz¼�»�Àk "¢
ª�«4¬:­<®8¯�®4°4±0° ²+Æ�¸¬Á®»Â¹���¹�¾�ÏÃ¹­¶�¿
·\¶0Í�Æ�¼Q¸�¹a»�¼Q¸­¶�¹�Æ�¾
¹¬¾F¨�»ÙÀ~Á
Æ ¾Ë¿
¹#¨ Æ�¾�À�¨*¹­¼zÀk �Æ�ÀA·�Í�¾ÊÏ�¹0¶�ÏQ¶�·
¸�¹¬¾�¾­·\¶�¢ © ¹aÆ�Ç�¾
·�¸�·\Í�¤
Ï�Æ�¶�¹�ª�«4¬-­<®8¯�®)°x±
°�²�¨�»�ÀÂÁ�Æ�¼ ¹�Æ�¶­Ç »~¹­¶�Ï�Æ�¶�Æ�Ç�Ç�¹0ÇÖ»_³
Æ�À�»~·�¼%·�¿
¯�®4°4±0° ²�¡
Ã9Ä9¯�®)°x±
° ²�¡
¨ Á®»~¸¬Á Ð�¾
¹¬¾4ÀÂÁÃ¹a¶�¹ ÏQÇÖ»~¸�Æ�ÀA¹�º�Æ�Ç¶¤
½�·�¶0»ÙÀ~ÁzÍÅ¢

Æ ÇLÈIÉ<Ê<ËrÌCÍ�Î?ÉÐÏZË
È

°%}���w
��������{�¯z�zxQ�\�(������º�°�Ñ0¿(������������yA��}�x��(��{�w ����w�|~���
��}��(����y���y���}�xQ�\�(������{�}®���A��w0�^|~}�{=�Ay��Q¯z�z��x<ÒL����{���}����ÔÓz�Ö«
x�w­yA����¥%yA��w0{A�a}Ã¯Ã�®xH���(����¥��aw
���Q��x�����yA����¥(�\xQ¯L�Ay�{A�Q�¬yA��{����
��{�}��Hw0{Ay���w0�
Õ���ª#Ö ��°%}���w���������{*¯Ã�®xH���(��������{�}:Ò�{����a��yAw0xQ¯�y�}
×Hw$��}��a����w��n¥�y��"Óz��x<Ò�����xz����w���{A��yA}0×N{A��yAw�¥"×N��yA��|~{AwVØ���w­x®y
�a}Ã¯Ã�{Ù6�0��y���}�xn��¦N��w0{�w(w������Ay��Aw0��w0{��\�Ë°�Ñg��{A}-Ò�{��\�(��¥Q���_Ó�w
¯�®4°4±0° ²�Õ�¢#Ö6}�{�ÚCÛ4Ü4®4±C±ÝÕ��ZÖ ¥�yA�H��yN��{Aw�×*w­����w0�Ay���×������A��w�¯
�\xQ¯4�\{AwN{�}���y���x�w0�������Aw�¯�yA}���}�����w$��×�{�}®��¯�{��\x<Ò�wN}\| ¯Ã�{Þ6w0{ «
w0xzy��A����������y���}�x4��{A}�×���w­�(�
� ¤ }"×1w0��w­{
¥Q¯Ãw0�A����y�w4y���w����\yA�z«
ß}à u�nTqál,~:iÝâ4ã�ävå�æ�æJç�è{éVêTëìä_íïî_ðdæïñ:å�ò�ó ò#ô}óÂæ�õ�è ê�ð´â8æ�ã{í�äZãkö

÷ ò�é:åkæùø4ä ÷
ú�û î_èüéVê�ø4äZé}ícæ�ã�æ�é:åkæ���ý�|:n�þV�#zÂÿÂÿ{i��9���
���0��� �������"m
���c�TzÂÿ{���"ÿ{i �#z{�Ý��|:n�|"��qCnTs:�§o lJj´oüu�n�q f�e���gVP�a
	]XJR�a�O�[GX,[�`�^ ���
��^�	
���������
�����Vf���R�[���e�RTgTf��
�������
�����������
������� m

{���y���}�|�yA��w0�Aw1��{A}-Ò�{����(�6��xH¯$y���w���� Ò�x��üÙÓ�0�\x®y6�H��{�¯Ð×Ë�\{Aw�����«
��{�}���w0�aw0xzyA�1����¯zwN�A��xQ��w�yA��w0��{N��xzyA{�}Ã¯Ã�Q��yA��}�xn¥zyA��w­{Aw����N��x
��xzyAw0{�w0�Ay���xÑ�A���������\yA��x<Ò��Ù�\{}Ò�w0{��A�z��yAw0�a�
¥6}���w0{���}�x<Ò�w­{Ê�Hw�«
{���}�¯z�N}\|�yA���(w�¥zy��Q��x%���$����{�{Aw0xzy����a|~w����A��×���w��1Õ xz����×Hw0{N}�|
{�w0�Aw
�\{�����w0{����Q����w4����{Aw���¯z�a�A��}"×Nx%yA�H��yÊ° Ñ ���$���aw0xQ��×���w
|~}�{6�Q��{�������w0�����
��y���}�xÅÕ�£z¥��z¥�¡z¥®��£z¥�����¥
£���ÖA� ¤ }"×*w0��w0{
¥���w­{Ay��\��x
¯z�! �������y���w0����{A����wÅ×N��w­x/yA{A�z��x<Ò%yA}����A����w­��w����_Ò��Ñw� �����w0xÃ«
����w0��×N��y�� ���\{}Ò�w�xz����×Hw0{A��}�|N��{�}Ã�¬w0�A��}�{A��¥�����{ZÒ�w0����¯z��w�y�}
y���w!�¬}��(����y��\yA��}�xQ�\��������{�{Aw�Ò�������{$xH��yA��{Aw�}�|N°�ÑL��}�¯zw0����x
Ò�w0x�w0{������n¦N�������Q�\�Qw­{ ��{Aw0��w0xzyA��ª�«4¬:­Y®8¯�®)°x±
° ²�¥����Q��{����Ö«
��w0�����
��y���}�x$}\|4¯�®)°x±
° ²1y��Q��y |~}�������w0�n}�x�}���w0{���}��a��x<Ò*y���w0��w
���0������×�������y�����{A}�×���w0�(���
Õ�x °�ÑJ���������Ù�\yA��}�x/����������w­�!Ôcw�×NyA}�x#" ��wVØ��Q��y���}�x���}�|

�a}�yA��}�xNyA}$�1�(}���w
��������{H�A�z��yAw0� y�}$¯zw0yAw­{A�(��x�w��cx�w�×Ñ�Aw0y�}�|
�H}�����y���}�x��n�\xQ¯���w­��}�����y���w­�6|~}�{nyA��w*��y�}��(�n�\y6w
������yA���(w­�AyAw­�n�
¦N��w(�­������������y���}�x�}\|Ë�a�A��x<Ò���w�yA���(w­�AyAw­� ��xz��}�����w0����xÑ��yAw0{ «
�\yA��}�x�}���w0{��Aw0��w0{��\�*�%��$�}�{N���Q����w0����xÅyA��w(°�Ñg��{A}-Ò�{��\� �
ª�«4¬:­<®8¯�®4°4±0° ²��Q��{�������w0�����0w
¯������z}�|6yA��}��AwN����$�}�{6���H���Aw­�
¥
��xQ�����Q¯Ã��xYÒ/x®���(w0{��Ù�­���N��xzyAw�Ò�{���y���}�x ×N��yA�+��}�x��AyA{�����xzyA�§º~}�{
% ¤ ÕÊÒ'&ïÕ ªdÖt¿0¥H�Q����{�������yÊ��}�x��Ay�{A�Q��y���}�xn¥n�\xQ¯ÅyA��w���}��a����y���«
y���}�x�}�|Hx�}�xz«�×H}�xQ¯zw�¯�|~}�{���w0��º Ô�� ³ ¿0�(%z��xQ��w1�(}��Ay�°�ÑW{A��x��
�Hw0{�|Â}�{A� y���w�×���� Ó�}�|�yA��w
×*}�{}Ó�º ��{�}���xH¯�¢)��*�¿H��x�y���w*Ô$� ³
{�}���y���x�w�¥�yA���������Q�\�Aw%����}�|��Q��{�yA����������{���xzy�w0{Aw0��y
�/Õ`��}���«
�a}�x�y�w
����x��,Ø���w�yA}4���0��w0��w0{���yAw�y���wÊÔ�� ³ �0�\����������y���}�x4����y�}
�_Ò�x�}�{Aw1������Ô$� ³ ��x®y�w0{�����yA��}�x���×Hw0��}�xQ¯4����w0{�y�����x ¸­Ð�À ·,++¶�Æd¤
º\»�Ð�¾¬¥�-/.10�2 Õ��
¢#ÖA�±¦N�����6��x�yA��{�x4��{�}��z�Ù¯Ãw0� �\x4���0�¬w0�A����}��0������y��
y��Q��y����"Ó�w0�3& ����w0{A����x±¥Ó�\���������0��y���}�x����Q����w�}�{���w0xzyAw
¯Ñ¯���y��
¯z����yA{A��×���yA��}�x���¯zw0����{���×���w���Õ�x4& ����w0{A����x±¥�}�{�Ò�w0}��(w0y�{A����¥�¯zw¬«
��}��(�H}�����y���}�xÊ�\�A��� Ò�x�� �\���������0��y���}�x$���Q���¬w*y�}$��{�}Ã�¬w0�A��}�{A��¥®�\�
��}��(�Q�\{Aw
¯�yA}65n��Ò�{��\x<Ò����\x����\������x<Ò��4×N��w0{Aw��Q��{�yA������w0�*�\{Aw
�\�A�A�_Ò�x�w
¯ayA}���{�}���w0�A��}�{��
�
Õ y��z�����0�\�*�����(��y���yA��}�x�}�|$���Q��y��Ù�\�Ö« ¯zw���}��a�Q}��A��yA��}�xÅ�Q��{ «

�\����w0�����
�\yA��}�x���}�| ��}�¯zw0��×Q����w
¯a}�x%������yA}�ÞQ«�{���¯z�����$������{A}��z«
�����\yA��}�x�����y�}�{Aw0��yA{��Ù�¬y$��}��a����x����0��y���}�x�yA}�x�w
��{�w0�Ay1x�w0�_Ò��Ã«
×H}�{��
��v1}�x��AwVØ���w0xzy����z¥�w������%��{A}���w0���A}�{Ê����×6¯z}��%����x��Q���Ny�}
×Hw�Ò�{�w
��y�w0{$y��Q��x%}�{NwVØ��Q���±yA}(y���w�����y�}"Þ/{���¯Ã�����$�A���0w»º~�Aw­w
%zw���yA��}�x/²G¿0� ³ }�{4�»Ù���w
¯/��{A}�×���w­���A���0w�¥�yA������{�w0�Ay�{A����yA��}�x
���(�H}���w0�N��x(�����Qw­{$×H}���xQ¯-}�x%yA��wÊxz����×Hw0{1}�|���{A}���w0���A}�{A�
y��Q��y%�0��x+×HwÑ���Aw
¯ � ¤ }"×*w0��w0{
¥����a�A��}"×Nx ��x ³ �_Ò���{Aw=��¥
ª�«4¬:­<®8¯�®4°4±0° ²��0�\x=�%�"Ó�w�wTÞÓw
�¬yA����w%����w(}�|$�a}�{�w���{A}\«
��w­�A�A}�{A��yA�Q�\x�×1}����Ù¯Å×Hw!�\����}"×1w
¯%��xH¯zw0{�y�������{Aw0��yA{��Ù�¬yA��}�xn�

�



10
1

10
2

10
3

0

2

4

6

8

10

12

14

Number of processors

T
ot

al
 ti

m
e 

in
 m

in
ut

es

 EulerGROMOS & Myoglobin; Shift Communication; Blockwise decomposition; 50Steps

Rcut=10A 

Rcut=15A 

Accessible for
Subdomain >= Rcut

Inaccessible for
Subdomain >= Rcut
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