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Background and goals

The High Performance Computing group at Åbo Akademi 
specialize in the software for large scale computing (time and memory) 
using modern and new techniques to improve program throughput.

 
In order to facilitate large scale simulations with 
the Geant4 Bertini intranuclear cascade (INC) code, 
we investigated methods of speeding up the INC simulation 
using code optimization. 
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●Observations were made with the help of a code
profiler and a debugger: 

● The profiler was used to select target functions that 
would benefit the most of optimization

● The debugger was used to analyze the call patterns 
for these functions

●Profilings were performed on a simulation where an 
Yttrium target was bombarded with a neutron having a 
momentum of 500 MeV. The collision was repeated 
10000 times  
●The machine used was a 2.8GHz Pentium4  
with 1GB of memory
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●A major bottleneck was found to be the use of the 
dynamically allocated std::vector class:

● The table shows the relative time spent in different 
portions of the program 

● The momentum and position variables of the 
particle and the nuclei classes were the std::vector 
variables that were accessed the most

● These variables were easily replaced by a static 
arraylike datastructure, as they always contain the 
same number of elements

Avoiding using dynamic memory 
●Objects should be allocated on the stack whenever 
possible to favour reusing already allocated objects: 

● This reduce the number of allocations and improve 
performance



● The benchmark took 8.9 seconds to run before any optimizations were made:
● By replacing the dynamic std::vector with an static stack allocated array the time was 

reduced to 5.4 s 
● The speedup was thus 8.9s/5.4s = 1.65

 Memoization – caching results of repeated heavy calculations

● The  bindingEnergyKummel method was found to be called repeatedly using the same 
parameters resulting in the same results:

● A cache was implemented for storing already calculated values
● When the function was called using the same parameters as previously then the binding

energy was found by using a simple lookup instead of performing the expensive 
calculations
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●The std::map and std::hash_map  classes from the C++ standard library makes the 
implementation of caches easy: 

● These are associative containers that stores key/value pairs and they perform well 
● A static cache object can be queried to check if the tuple of function parameters 

forming the key is contained in the cache:
● If so, then the result can be returned immediately,
● otherwise the rest of the original funtion is executed, and the resulting result is put 

into the cache. 

●As a result of this optimization the runtime was reduced from 5.4 to 4.7 seconds, a speedup 
of 1.15
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Using precomputed lookuptables

●  Computations of the form pow(A,1.0 / 3.0) and pow(A,2.0 / 3.0) were heavily 
performed throughout the code:

– Lookuptables were implemented to speedup calculations for integer values 
of atomic number A in the range [1,300]

The overall perfomance gain was about 10% when using these lookup tables.
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Conclusion

●  After these rather simple optimizations the overall runtime of the benchmark had 
dropped from 8.9s to 4.3s, which means a total speedup of about 2.1

● At this point it was hard to find any suitable spots in the code, where any 
optimization would have significantly reduced the runtime: 

– The output of the code profiler now showed a very flat time distribution

– The code consisted completely of numerical computations made on double 
precision variables, and it did not contain any memory or IO intensive 
portions that otherwise are areas that benefit greatly from optimization


