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RESUMO

Este trabalho discute questbes relacionadas aepaagho de algoritmos sequenciais
utilizados na solucéao de problemas cientificostosuilos quais escritos em C ou FORTRAN,
em uma época em que as facilidades de programacdlelp e distribuida, tanto esoftware
guanto emhardware nao eram tdo disponiveis quanto atualmente. Mulastes algoritmos
requerem longo tempo de execucdo, embora apreseatitados importantes durante as
simulacdes. Areas como Fisica, Biologia e Engeahlmdem tirar vantagens com a execucao
paralela e distribuida desses algoritmos em aluster de computadores, que pode ser
adquirido a um baixo custo. Consequentemente, ulame maior de dados pode ser
manipulado, provendo novos resultados e viabilisandavanco das pesquisas nas areas
cientificas. O objetivo principal deste estudo pasalelizacdo de um algoritmo da area de
Engenharia Quimica que utiliza o método Monte Cpdra simular o processo de adsorcao
de moléculas em superficies heterogéneas bidinraisie que possa ser executado em um
cluster de computadores. Esse algoritmo utiliza o métogldMdnte Carlo para calcular o
estado de energia do sistema apdés movimentos désutas e os resultados sao utilizados
para a obtencdo de gréficos de isotérmicas, comgaas com os experimentos reais e dados
conhecidos. Para isto, questdes sobre a tarefardkelzacédo encontradas na literatura foram
estudadas e implementadas baseadas no modelo deugssr Foster (1995). Foram
implementadas 4 versfes paralelas e discutidasfeasrdes abordagens adotadas em cada
uma, como particionamento de dominio, alocacaonitedde carga e tolerancia a falhas. A
execucdo sequencial do referido algoritmo consoméam horas de processamento e as
versdes paralelas apresentaram reducdao do tempoodessamento em aproximadamente
73,7%, 73,4%, 80% e 83,17%, respectivamente, sendb? versdo a mais eficiente,
aproveitando melhor os recursos disponiveis no emiparalelo. Com isto simulacées com
um volume maior de dados poderao ser efetuadasrd=sp, assim, que os resultados sejam
mais significativos para a area em que o algoriénaplicado.

Palavras-chave: MPI. Processamento paralelo. Cao@atcientifica. Método de Monte

Carlo. Simulag&o. Adsorgao.






ABSTRACT

This work discusses issues related to the pamzsin of sequential algorithms used in the
solution of scientific problems, many of them weittin C or FORTRAN, in a time where the
parallel and distributed programming facilities, hardware and in software, were not as
available as nowadays. Many of these algorithmairea long execution time, even though
they present important results during simulatioAseas such as Physics, Biology and
Engineering can benefit from parallel and distrdalitexecution of these algorithms on
computer clusters, which can be acquired at low. édsnsequently, a larger volume of data
can be processed, providing new results and empathianresearch progress in scientific areas.
The objective of this work is to parallelize a Cheash Engineering scientific algorithm for
molecular adsorption on two-dimensional heterogasesurfaces. This algorithm uses the
Monte Carlo method to calculate the energy stattefsystem after molecular movements
and the results are used to draw isotherm diagraomparing them with real experiments
and known data. Therefore, questions about thedhglarallelization found in the literature
were studied and implemented based on the modgestep by Foster (1995). Four parallel
versions have been implemented and discussed fiieeedi approaches taken in each one,
such as domain partitioning, dynamic load allocatend fault-tolerance. Its sequential
execution spends long processing time and the lphnadrsions showed a reduction of
execution time by approximately 73.7%, 73.4%, 80%b &3.17%, respectively, where the 4th
version is the most efficient, making better use thie available resources in the parallel
environment. Thus, simulations with larger volunfedata could be made. It is expected,

therefore, that the results will be more significtom the area to which it applies.

Keywords: MPI. Parallel processing. Scientific computingomtie Carlo method. Simulation.
Adsorption.
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Capitulo 1

Introducao

ideia que envolve o conceito da computacdo par&@ledamesma aplicada a
pessoas trabalhando juntas para realizar uma tquefalemoraria muito tempo
para ser executada por uma sO pessoa, porém, ae de/ pessoas, temos
processadores executando um algoritmo para resolwar problema
(KARNIADAKIS, 2003). A crescente popularizacdo dasomputadores e avangos
tecnolégicos nos sistemas de comunicacdo tém pdasid 0 acesso a recursos
computacionais antes restritos a grandes centrpestpiisa. Computadores comuns, ao lado
de softwares de padrdes abertos, hoje permitermstrogéo declustersde computadores
com capacidade de processamento similar ao deagamanputadores de alguns anos atras,
porém com custos acessiveis, possibilitando pracegsandes quantidades de dados e
resolver problemas complexos em tempo muito me@oprimeiro cluster construido com
computadores comuns foi patrocinado pela NASA e8d ¥era constituido por 16 PC’s 486
interligados por uma rede Ethernet, a um custo peoxanadamente US$ 40.000
(KARNIADAKIS, 2003). Um supercomputador equivalecigstava, na época, em torno de 1
milhdo de doélares. As simulagbes de processo®$isguimicos e biologicos, entre outros,
tém sido largamente utilizadas pelos cientistas @kisnos anos, sendo a computagéo
cientifica o coracdo deste processo (KARNIADAKIS02). Problemas como a dindmica de

fluidos e 0 sequenciamento de DNA, por exemplacdipente envolvem grande quantidade
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de dados e podem levar dias para serem resolvgbgla-se programacao sequencial. Para
reduzir este tempo, diferentes recursos de softedrardware estdo disponiveis atualmente,
tais como computadores paralelos, ferramentas koteikas de programacédo paralela,
compiladores com otimizagcdo de codigo, algoritmas mhrticionamento de dominio
(MORETTI, 1998; CARVALHO, 2002), entre outros. Mast programas ainda utilizados nas
areas da Fisica, Biologia e Engenharia, como pemejo de geofisica e meteorologia, foram
implementados sequencialmente ha anos atras, gomatens como C ou FORTRAN, séo
potenciais candidatos a ser reprogramados visapdoveitar as facilidades atuais de
programacao paralela e distribuida. Contudo, it é um trabalho facil e ser4 objeto de
discussao neste trabalho.

Para demonstrar isso, analisamos primeiramentesendelvimento das arquiteturas
paralelas e a importancia dkistersde computadores com a biblioteca MPI como ambiente
de alto desempenho para a execucao de aplicacf@slgs, abordando questbes que devem
ser consideradas durante a andlise de um algoaitseo paralelizado.

Tendo isto em mente, 0 objetivo deste trabalhorélgdezar um algoritmo da area de
Engenharia Quimica para a simulacdo do fendmeramsiercdo em superficies heterogéneas
bidimensionais que usa o método Monte Carlo, o ftprakbce uma representagdo estatistica
de um modelo microscépico para o fenbmeno estudBEd@RNIADAKIS, 2003) e que
consiste, basicamente, na utilizacédo intensa derasaleatorios para a sua resolugao.

A adsorcdo € um fenémeno que pode ser utilizadm paeparacdo de gases, atraves
da introducdo de um outro elemento, chamado densalge, geralmente um sdlido, que
possui alguma afinidade quimica com um dos gasegiab“adere” a superficie do sélido
formando uma camada e propiciando uma separagioalte especifica. Na simulagédo esse
sélido € modelado em uma estrutura matricial eas@tisadas as energias resultantes de cada
movimento (locomocdo na superficie, insercdo e ¢@mpdas moléculas adsorvidas em
determinadas regides, chamadas de sitios ativods Agada movimento, o algoritmo deve
analisar exaustivamente a configuracdo de eneeggiadh a superficie. Esta andlise é feita de
milhdes a bilhdes de vezes, dependendo dos padameitriais, até chegar a uma condicdo de
equilibrio, a qual possui 0 menor nivel energético.

O algoritmo analisado foi implementado em FORTRAN(GABRAL, et al, 2003a)
usando técnica de programacdo sequencial, e, dapdmdios dados de configuracao inicial,
pode consumir até varios dias de processamentanesmico computador. O fator tempo de
execucado tem limitado bastante este tipo de sir@alapois 0s recursos computacionais

(tempo de CPU) exigidos sdo muito grandes. Sudghiaegcdo, portanto, além do beneficio
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da reducdo do tempo de execucdo, trouxe a podsithdi da ampliacdo do numero de
moléculas utilizadas, proporcionando, assim, gaeltados mais expressivos sejam obtidos.

A tarefa de paralelizar um algoritmo néo é facilequer do programador atencao
especial quanto ao qué e como deve ser feito. Adgusbordagens encontradas na literatura
foram analisadas e a metodologia escolhida baseoo-sodelo sugerido por Foster (1995).
Foram implementadas 4 versdes paralelas e dissudsl@diferentes abordagens adotadas em
cada uma, como particionamento de dominio, alocapd@mica de carga e tolerancia a
falhas. As versbes paralelas apresentaram redugadempo de processamento em
aproximadamente 73,7%, 73,4%, 80% e 83,17%, raspetEnte.

O presente trabalho estd organizado da seguinteafoo Capitulo 2 explana o
processamento e arquiteturas paralelas, destacmclastersde computadores e descreve
algumas caracteristicas do Padrdao MPI e da implagém LAM-MPI. O Capitulo 3
apresenta a revisdo bibliografica e discute algumeaguisas que se utilizaram de aplicagfes
paralelas entlustersde computadores e também tece algumas considerggéedevem ser
observadas pelo programador ao paralelizar um ialgmr apresentando também,
resumidamente, a metodologia proposta por Fost@®5]1 O Capitulo 4 apresenta o
experimento de simulacdo de adsorcdo de moléalggsrevendo sucintamente o fenémeno
para que possa ser entendido por quem nao € daeieagenharia Quimica. O Capitulo 5
apresenta a metodologia utilizada para a implemé&atparalela do algoritmo nas 4 versoes,
cada uma com uma caracteristica diferente. O Gapftunostra a analise dos resultados

obtidos e o Capitulo 7 apresenta as conclusdes.
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Capitulo 11

Processamento Paralelo

arquitetura de von Neumann, surgida nos anos S@pedeceu os conceitos
basicos da organizacdo de computadores e por nantssfoi 0 modelo seguido
pela indastria. Nela, o computador € concebido camoconjunto basicamente
composto pelo processador, memoéria e dispositivesedtrada/saida que

executam tarefas sequencialmente, na ordem detstenpor uma unidade de controle.

A evolucdo tecnoldgica trouxe a possibilidade ddhora desse modelo, sempre
buscando maior eficiéncia. Como cada componentglatetura de von Neumann trabalha
em velocidades diferentes, as operacdes executagasamente no processador sdo muito
mais rapidas que as operagdes de entrada e safdagmplo, numa execugdo sequencial o
processador fica ocioso enquanto uma operacdoitdealele dados do disco esta sendo
executada. Assim, o modelo sequencial desperdmgpatgrecioso que poderia estar sendo
usado para processamento.

Pensando nisso é que surgiu a ideia de aproveisa tempo que um processo usa
para fazer E/S, por exemplo, para executar outrogssso. Os projetistas, entédo, fizeram com
que os computadores dividissem o uso da CPU esfpeocessos em execucao, determinando

uma fatia de tempdifne slicg para cada um, ou entdo, passando a executar roresso
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enquanto o atual esta solicitando uma operacadled®mo esta troca de contexto (passar a
execucao de um processo para outro) € muito rapidaistemas monoprocessados, tem-se a
impressdo de que existem varios processos sendmutages ao mesmo tempo. Esse
paralelismo ndo € real, uma vez que somente unmegsocesta sendo executado em um
determinado instante.
Para obter um paralelismo real é preciso adicigredo, menos, mais um processador

Este outro processador poderia estar executando prdacesso, mas nao necessariamente.
Ele pode estar executando o0 mesmo processo, agnttdassim com a diminui¢cdo do tempo
total de execucdo. Contudo, as arquiteturas pasaledbhzem embutidas complexidades
adicionais como o controle de processos em execugddrole de acesso a memoria e

comunicacao entre os processos, por exemplo.

2.1 ARQUITETURAS PARALELAS

Segundo Hwang (1990), o processamento paralelo peddefinido como: “Forma
eficiente do processamento de informacdes com&niagxploracdo de eventos concorrentes
no processo computacional”.

O principal objetivo da computacdo paralela € aigéd do tempo computacional (ou
obter maior desempenho) para a resolugao de unleprab(ALMASI, 1994; ZALUSKA,
1991). Podemos fazer uma analogia com a constrdgeasma estrada. Quanto mais gente
executando a tarefa, mais rapida ela ficara proGtmtudo, sempre existem pontos de
estrangulamento (gargalos) que podem atrasar fa @argue precisam ser considerados. Na
analogia da estrada, por exemplo, se houver 10@llradores, mas 99 dependerem de que
apenas 1 termine seu trabalho para os outros canéim, entdo o ganho de tempo estara
comprometido e sera fortemente influenciado petmpte gasto por aquele unico trabalhador.
No caso dos computadores nao € diferente: quan®pracessadores envolvidos, e cada um
executando uma parte do problema ao mesmo temps,régmdo ele terminara, porém os
gargalos (largura de banda, falha em alguma mageing também influenciam no tempo
total e precisam ser tratados. O ideal seria s&lote processadores, o tempo total de
execucdo fosse reduzido paran Ho tempo correspondente a execucdo com um Unico

processador. Porém, isto ndo ocorre devido a disdetores, como laténcia de memoria e de

! N&o estamos considerando aqui 0 modelo SMT, emequam (nico processador existem recursos para a
execugao simultdnea de mais de Whmaad(EGGERS, 1997).
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rede e algoritmos pouco paralelizados.

A demanda pela computacao paralela tem sido cadmar. Algoritmos complexos
e volume de dados muito grandes, tipicos de alguaphsacdes cientificas, industriais ou
militares requerem cada vez mais poder computdcipae ser processados (KIRNER,
1991).

2.2 CLASSIFICACAO DE ARQUITETURAS PARALELAS

Flynn estabeleceu uma relacdo entre fluxos deugdds e fluxos de dados num
processo computacional. Um fluxo de instrugcbesesponde a uma sequéncia de instrugdes
executadas (em um processador) sobre um fluxo desdaos quais estas instrucdes estao
relacionadas (ALMASI, 1994; DUNCAN, 1990; HWANG, 9® NAVAUX, 1989). As

combinacgdes desses dois fluxos resultam em 4 slgesericas, que sao:

* SISD @ingle Instruction, Single DataFluxo unico de instru¢cdes sobre um Unico

conjunto de dados (Figura 1). Corresponde ao matkelmn Neumann.

FI

FD FI

FI-Fluzo de instrucfies I- Memoria
FLi-Fluzo de dados UC-Unidade de Controle
UUP-Thi dade de Proceszamento

Figura 1. Modelo Computacional SISD.

* SIMD (Single Instruction, Multiple Daja Fluxo Unico de instru¢des em mudltiplos
conjuntos de dados. Multiplos processadores (essfyaao controlados por uma unica
unidade de controle (mestre), sendo a mesma i@stragecutada simultaneamente
sobre diversos conjuntos de dados (Figura 2). MdegAo de matrizes e
processamento de imagens sao exemplos do usoalgagatura.
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MMemdria
I M I
FI
F 3 F 1 F 3 ¥
FD FD FD uc
Y ¥ ¥
JP gp 1. -. )3
f ) f 3
FI FI FI

Figura 2. Modelo Computacional SIMD.

* MISD (Multiple Instruction, Single Da): Fluxo multiplo de instru¢gdes em um Un
conjunto de dados. Multiplos processadores execulifenentes instrucbes em

anico conjunto de daddFEigura 3).

Iietmoaria
—- Il il B I |
lFI lFI lFI
FD U ue |- - - | uc FD
lFI lFI iFI
UF pw| TJP | :--—-mw TJFP

Figura 3. Modelo Computacional MISD.

e MIMD (Multiple Instruction, Multiple Dat): Fluxo multiplo de instru¢cdes sok
multiplos conjuntos de dados. Multiplos processasi@xecutam diferentes instruc:
em diferentes conjuntos de dados, de maneira indepé(Figura4). A maioria dos

computadores paralelenquadr-se nesta classe.
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FI FI - Fl [ ]
vk rndria
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1rF]:| 1rF]:| 1rF]:|
IF JF IF
! il ! il ! il
[A] ac [A]
[ * [

Figura 4. Modelo Computacional MIMD.

Embora seja antiga, esta classificagcdo ainda éomutitizada, mas € um tan
deficiente em relacio eomputadores mais modernos. As vezes é dificil afigu urr
computador em uma classe ou outra, uma vez quasvietnologias foram combinadas
longo dbs anos. Sem descartar, contudo, o que foi propast&lynn, Duncai(1990) propbs
uma classificacdo mais abrangente, permitindo aptas uma visdo geral dos estilos

organizacao para computadores paralelos da atdalidanformemostraa Figura 5.

—— Processadores Matrici

Sincronas SIMD ——
L L—— Memoria Associativ

Arquiteturas Sistolicas

T Processadores Vetoriais

—— Memodria Distribuid
— MIMD ——
— Memoria Compartilhac

Assincronas—— — MIMD/SIMD

—— Fluxo de Dadc

— Paradigma MIMD—
—— Reducao

L— Frente de Onc

Figura 5. Classificacdo de Duncan (1990)
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Duncan (1990) exclui de sua classificagdo arqu#stgue ja se tornaram comuns nos
computadores modernos e que apresentam apenasisnammade paralelismo de baixo nivel,
como unidades funcionais multiplas em uma Unica €Rlgipelinedos estagios de execucéo
de uma instrucéao.

Devido ao escopo deste trabalho, ndo explanarepuss tos tipos propostos por
Duncan e passaremos agora a tratar apenas de maetigiribuida e compartilhada, para
entdo discutirmos sobre a plataforma MPI.

Na arquitetura MIMD, como vimos, cada processadotreceta instrucoes
independentes daquelas que estdo nos outros pdoess e acessam dados também
independentes. Tal arquitetura apresenta duas $almacesso a memaria, a saber:

* Memoria Compartilhada: Multiplos processadores compartilham o acessspace
de memdria global via rede de interconexdo de \adfacidade (Figura 6). Essa
arquitetura também pode ser denominada SMP (mutiggsamento simétrico) e
permite aos processadores acessar e trocar dadas, iss0 acaba gerando
complexidade adicional para manter o controle egimlade da informacéao.

(meméria (meméria (meméria [meméria I

Rede de Interconexiao

Figura 6. Exemplo de um sistema distribuido de memdria cotitipada.

Da perspectiva do programador, sistemas de memoéngartilhada simplificam o
processo de converter cddigo sequencial em paralele adicionam complexidade extra ao
requerer sincronizacao explicita que podem resaltaerros ndo deterministicos dificeis de
detectar e corrigir (DONGARRAt al, 2003).

* Memodria Distribuida: Neste modelo temos uma colecdo de computadoressser
(cada um designado como um n0) trabalhando emet@rabnforme a Figura 7. Cada

um tem sua propria memoria local e acessa a memadsiautros nds via algum tipo
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de rede de comunicacgdo. A troca de dados é fedaémst da rede como mensagens

entre os nos.

Memoria Memoria Memoria

Rede de Interconexiao

Figura 7. Exemplo de um sistema de memodria distribuida.

Como cada processador acessa sua propria memcéaelando ha um espaco comum
onde todos podem ler e escrever os dados. Dai aurgeessidade da troca (ou passagem) de
mensagens entre 0S processos para que possa hawerdanacdo das tarefas. Segundo
Dongarra (2003), essa abordagem € a mais apropmae€smo que a conversao de um
programa sequencial requeira mais trabalho paraaiexad informacdo que deve ser
paralelizada para a execug¢ao nos outros nos.

Essa troca de mensagens € efetuada via biblio{a@ds) como o PVM e MPI, por
exemplo. Devido a laténcia encontrada no meio derdonexdo, a comunicacdo nestes
sistemas torna-se o grande gargalo de desempeehdp ®bjeto de pesquisas para sua
otimizacao, como discutido em (BAER, 2004; KAMAILQQG5; LEE, 2004).

Contudo, o desenvolvimento de redes comerciaisltdevalocidade tornou possivel
agrupar computadores e interligd-los com dispasticomuns e a pregos acessiveis,
surgindo, entdo, o que chamamosctiester, que é uma arquitetura que consiste de varios
computadores interconectados por uma rede logadlosem sistema paralelo/distribuido que
apresenta desempenho comparavel ao de supercomastade alguns anos atras. Essa
arquitetura € vista pelo usuério como uma s6é magquem grandes recursos.

O uso de untlusterndo deve ser pensado como um fim em si mesmogcomas um
passo adiante na efetiva computacdo paralela gq@endesmo tempo confortavel e de custo
efetivo para muitas classes de problemas (HAYES2)19

A Figura 8 mostra unclustertipico, baseado noluster Beowulf que foi idealizado
pela NASA em 1994 (KARNIADAKIS, 2003), com a finddide de processar as informacdes

espaciais. Além de oferecer baixo custo de impléagéio, apresenta alta disponibilidade e
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tolerancia a falhas, ja que os recursos podem galicddos, sendo importantissimos em
sistemas de alto desempenho. Apresenta tambérasaldabilidade. Para aumenta-la, basta

acrescentar novas maquinas.

Mds escravos

LAN Pablica

=

1 100 Mbps

K

Mo controlador

Mds escravos

Figura 8. Exemplo tipico de urolusterde PC’s

O cluster disponivel no Laboratorio de Computacédo de Alteddepenho (LECAD)
do Departamento de Informatica da Universidadedtstade Maringa, pertencente ao grupo
de pesquisa HPPCA e que foi utilizado neste trabatluriosamente, tem essa mesma
configuracdo em termos de numero de maquinas eoltgga de interconexdo. A
configuracdo de cada no6 é apresentada no Capitulo 6

Um clusteré dito homogéneo se ele € constituido de equipaséyuais em todos os
nos e heterogéneo, caso contrario. Além dastersformados por computadores pessoais
comuns existem também okistersde workstations(COW) eclustersde SMPs (CLUMPS),
onde cada né possui um computador multiprocess@duido as suas caracteristicas, 0
clustertornou-se um ambiente ideal para a utilizacao dieagides paralelas que usam troca
de mensagens entre 0s processos. Para se ter eimdadpopularidade datusters na lista
dos 500 maiores supercomputadores do mundo (TORB09), 82% deles fazem parte dessa
arquitetura, somando 1.686.750 processadores, sgudotem aumentado a cada nova

listagem.
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Como a tecnologia ndo para de avancar, a maiscaraateristica delustersconsiste
no agrupamento entre eles, formando uma arquiteéemaminadasrid (MARTINS, 2005).
Esse conceito de computacdo distribuida em inUmedssfoi recentemente utilizado no
projeto SETI@HOME (SETI, 2009), no qual milharescdenputadores conectados a Internet
executaram o processamento das informacdes resabidaadiotelescdpios, quando estivam
ociosos, como se fossem um grande supercomputatiaalya procura de inteligéncia extra-

terrestre.

2.3 O PADRAO MPI

O MPI (Message Passing Interfgcd PACHECO, 1997; PACS, 2001) é uma
biblioteca de funcdes (em C) ou sub-rotinas (em HRAN) usadas para executar a
comunicacao de dados entre processos em um ampaatelo distribuido. Surgiu em 1992
como um esfor¢co conjunto de cerca de 60 profisgom@ 40 organizacdes de vérias areas,
chamado de MPForum, para tentar padronizar os diversos sistemasodagrde mensagens

existentes que ndo eram compativeis entre si.

Processo 0 Processo 1 Processo 2 Processo n

Comunicagao via MPI

Figura 9. Processos MPI trabalhando juntos (KARNIADAKIS, 2p03

Tipicamente, programas de troca de mensagens tansie multiplas instancias de
programas seriais que se comunicam por chamadbaibldgecas (PACS, 2001) (Figura 9).
No padréo MPI, os processos que constituem umeagglb se comunicam através de funcoes
para o envio e recebimento de mensagens entreNelsealmente existe um conjunto fixo de
processos na maioria das aplicacfes, porém, eseesspos podem executar diferentes
programas. Assim, o MPI pode seguir tanto o pamadi$PMD §Single Program, Multiple
Data) no qual o mesmo programa é executado em todo®siscomo o MPMD Multiple

Program, Multiple Datg, pois cada n6 pode executar um programa diferaimtda que sobre
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0s mesmos dados. O MPI pode executar também uregs@@oncorrentemente no mesmo
processador, sendo esta caracteristica melhor eifada em processadores modernos, com
dois ou mais nucleos, embora ocorra alguma pergeedermance, pois, mesmo sendo local,

a comunicacédo ainda € mais lenta que o acesso diraemoria.

Todo programa MPI deve seguir a estrutura exiba&unadro 1. A primeira linha do
fragmento de cddigo em linguagem C mostrado seava imdicar ao compilador que deve
incluir as bibliotecas do MPI ao gerar o executaelprograma. Dentro do algoritmo, tudo

aquilo que sera executado em paralelo deve edtaranlinhas MPI_Init e MPI_Finalize.

#include <mpi.h>

|nt main(int *argc, char *argv[]) {

i\./iiDI_Init(&argc, &argv); /linicializacao
[* funcdes do MPI */

MPI_Finalize(); /ffinalizagédo

Quadro 1. Estrutura basica de um programa MPI.

O MPI possui varios conjuntos de rotinas que sergama comunicacdo ponto-a-
ponto, para comunicacdes globais, definicdo desti@sicos e sincronizacao dos dados, tendo
cada uma delas atributos que sé&o importantes pesareta movimentacao das informacoes.
A partir da versdo 2, lancada em 1995, o MPI ganhowvas caracteristicas, como E/S
paralela, comunicac&o unidirecional e comunicagietigas ndo bloqueantes (MARTINS,

2005), entre outras.

2.3.1 Formas de comunicacao da plataforma MPI

Os processos envolvidos na execucdo de programealelpa no MPI sao
identificados por uma sequéncia de numeros intei@as negativos. Assim, se existgm
processos executando um programa, cada um possankd, 1, ...,p-1 (PACHECO, 1997).
Usando o paradigm&ingle Program, Multiple DatgSPMD), temos programas iguais

executando em diferentes processadores tomands daSeadas nank do processo: 0s
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comandos executados pelo processo 0 sao diferelstg@seles executados por outros
processos, ainda que todos estejam executandormmpgsgrama.

O MPI segue a abordagem de dividir e conquistae, @um conceito chave em
computacdo paralela (KARNIADAKIS, 2003). Essenciahte ocorre 0 seguinte (usando o
paradigma SPMD):

O usuario fornece a diretiva para o sistema opamaticolocar uma copia do
executavel em cada processador;

» Cada processador inicia a execucao de sua cOmretotavel;

» Diferentes processos podem executar diferentessad@atro do programa. O
algoritmo para a resolugédo de um problema deveelsdorado de modo que cada
processador execute uma parte do processamentoamgnte isto € baseado ramk
do processo; e

e Os processos se comunicam para trocar dados.

Para que a comunicacdo ocorra, 0 MPI define o @omnde canais de comunicacgao.
Sé&o dois os canais de comunicagao padvi®, COMM_WORLD e MPI_COMM_SELF
(MARTINS, 2005) O primeiro é utilizado para a troca de mensagenstodos 0S processos
e € criado no inicio da execucdo do programa. Qurekg é utilizado apenas para
comunicacdes que envolvam o proprio processo emi€sgrupo de processos associados a
eles podem ser rearranjados em grupos distintosdqubouver a necessidade de troca de
mensagens entre nds especificos.

Como mostrado na Figura 9, os processos do MPbsmmicam e trocam dados
atraveés da estrutura fornecida pela biblioteca pgicesso é o cerne do MPI, pois quase tudo
se resume em “enviar mensagem — receber mensageARNIADAKIS, 2003). A
comunicacao entre os processos pode ser feitaadefolumas:

e ponto-a-ponto: comunicagao estabelecida entre dois pontos, de opoel um envia e

0 outro recebe as mensagens. As diretivas do MBI rgalizam esta tarefa séo

MP1_Send(eMPI_Recv(j.

Para que a comunicacao seja feita com sucesso] arRa algumas informacdes aos
dados, chamado de envelope, e que consiste nastssgnformacdes:

o O dado que sera transmitido/recebido;

o Otipo do dado;

Z Para o escopo deste trabalho, apenas as diratiliaadas na paralelizacdo serdo comentadas, enas s
detalhar os pardmetros. Mais informac¢fes podembkgatas em (PACHECO, 1997; SNIR, 1996).



34

o O O O O

O tamanho emytesdo dado;

O rank do processo emissor;

O rankdo processo destinatario;

Um tag (etiqueta especificando o tipo da mensagem); e

Um comunicador (dominio de comunicacdo). Nesteathab foi utilizado
somente o comunicadtdtPl_COMM_WORLD

Um exemplo é mostrado no Quadro 2, em linguagem TR, onde o processo 0

envia uma mensagem para o processo 1. Se o proessssor fica esperando até que o

processo receptor confirme o recebimento da mensagecomunicacdo é dita sincrona

(blogueante), caso contrario, é dita assincronalffdueante).

CHARACTER*20 msg
INTEGER myrank, ierr, status(MPl_STATUS_SIZE)
INTEGER tag = 99

.C.:.ALL MPI_COMM_RANK( MPI_COMM_WORLD, myrank, ierr)
IF (myrank .EQ. 0) THEN
msg = "Hello there"

CALL MPI_SEND( msg, 11, MPI_CHARACTER, 1, tag, MPI_COMM_WORLD,
ierr)
ELSE IF (myrank .EQ. 1) THEN
CALL MPI_RECV( msg, 20, MPI_CHARACTER, 0,ta o}
MPI_COMM_WORLD, status, ie rr)
END IF

Quadro 2. Exemplo de envio e recebimento de mensagens pgmbota no MPI. (SNIR, 1996)

coletivamente: um processo envia uma mensagem para mais de urespoo ou
recebe mensagens deles. Serve para executar agggegigbais. Por exemplo, quando
um mesmo dado precisa ser enviado para outros gs@Eelo grupo, incluindo o
proprio emissor, é feito unbroadcast (difusdo dos dados) com a diretiva
MPI_BCast() conforme mostram o Quadro 3 e a Figura 10, ondecesso O |1é os
dados fornecidos pelo usuario via teclado e ossinée para 0S Outros processos.
Como cada um deve receber esses dados, estaaliatibém serve como ponto de
sincronizagdo. Somente quando a execucao de tatiosreno primeirobroadcast
por exemplo, € que o dado sera efetivamente tréidemeé recebido, depois a

execucao de todos passara para o segomu@dmicaste assim por diante.




if (my_rank .EQ. 0) then
print *, 'Enter a, b, and n'
read *, a, b, n

end if

call MPI_BCAST(a, 1, MPI_REAL , 0, MPI_COMM_WORLD,
call MPI_BCAST(b, 1, MPI_REAL , 0, MPI_COMM_WORLD,
call MPI_BCAST(n, 1, MPI_INTEGER 0, MPI_COMM_WORLD

Quadro 3. Exemplo de comunicacéo coletiva usabdoadcast (PACHECO, 1997)

— 5 dado

Ao

Broadcast

Ao

Ao

S0SS320.d

Figura 10. Exemplo gréafico ddroadcast

v

Ao

Ao
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Neste trabalho, logo apds o inicio da execucéorooesso mestre |é os dados do

arquivo de configuracdo e os transmite M&I_Bcast() para todos os outros nés e a si

préprio, inclusive, para inicializar as variave@mt os mesmos dados. Quando cada escravo

termina seu processamento, os dados séo transsnitedgolta ao mestre vidPl_Reduce()

gue pode executar varios tipos de operacoes ssltadms. Os exemplos estdo mostrados no

Quadro 4 e Figura 11. Neste trabalho foi usada st@v@operacao de soma (MPI_SUM), que

totaliza os dados para depois serem efetuados loglasafinais. Todas as comunicactes

globais sdo pontos de sincronizagdo, pois é pregisotodos 0s processos participantes

estejam no mesmo ponto para que a comunicagaaocorr

ierr)

call MPI _REDUCE(al,a,1,MPI_REAL,MPI_SUM,0,MPI_COMM_
call MPI_REDUCE(b1,b,1,MPI_REAL,MPI_SUM,0,MPI_COMM_
call MPI_REDUCE(n1,n,1,MPI_ INTEGER MPI SUM O,MPI_CO

WORLD,ierr)
WORLD,ierr)
MM_WORLD,

Quadro 4. Exemplo de comunicacao coletiva usanelduce(PACHECO, 1997)
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dados
—
3 Ao Bo C() AgtA+A, Bo+B1+B; C0+C1+C2
[}
2 Reduce
§ Aq B, C —
(7]

AZ Bz Cz

Figura 11. Exemplo gréafico doeduce

O MPI foi projetado para computadores paraleldasters e redes heterogéneas,
possibilitando a resolucdo de um algoritmo espExi® admite que a comunicacao entre os
nos é confiavel, ndo se preocupando com o sistent@elconexao (SNIR, 1996). Entretanto,
diversas implementacfes dessa plataforma tém addizedes de diferentes tecnologias,
sendo a mais comum a padrdo Ethernet. Em cadaprotdemas como laténcia de rede e
largura de banda séo analisados e pesquisas $adasopara a busca da maxima eficiéncia na
comunicacdo, de modo a reduzir os atrasos quempassaprovocados pela implementacéo
na arquitetura adotada, como pode ser visto em AL 2004; NUPAIROJ, 1994). Outros
exemplos sdo (BAER, 2004), que propde que as ncadides podem ser feitas no protocolo
TCP; nos algoritmos (KAMAL, 2005), na otimizacdoatdrada/saida (LEE, 2004).

Outros enfoques tém sido abordados, como MPI adlend objetos (MCCANDLESS,
1996), uso de linguagem Java (WEIQIN, 2000) e a#émo metodologias de engenharia de
software para construcdo de aplicacfes paraleldK$ICH, 1997; OJIMA, 2005). Com isto
procuram também facilitar a vida do programadagpreitar todo o potencial de tecnologias

ja estabelecidas.

2.4 A IMPLEMENTACAO LAM-MPI

A LAM-MPI (Local Area Multicomputer-MBIé uma implementacdo em codigo
aberto do padrdao MPI, desenvolvida e mantida pelevdssidade de Indiana. Além de
implementar a APl do MPI, é um ambiente para ex@zuge aplicacdes paralelas. Um
pequeno programa chamadaemon(lamd) fica executando ebackground(segundo plano)
monitorando as aplicacdes e fornecendo os seragosssarios, além de diversas ferramentas
para depuracdo (MARTINS, 2005). Eles devem serwgados em todos os nos daostere

séo ativados pelo comantinboot como mostrado a seguir:
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<prompt>lamboot —v hosts

O arquivohostsé um arquivo texto que contém os nomes de todag®sgue formam
o cluster,por exemplo, master, slavel, slave2, etc, um ema bada, ou somente daqueles
gque serao usados para a execucao da aplicacaelpa@lparametrev serve para exibir os
passos na tela. Se a operacdo for realizada coesssycentdo a partir dai o ambiente do
clusterestara pronto para executar a aplicacao.

Os compiladores que séo instalados com a implegg&miaAM-MPI, por padrdo, sao
para as linguagens C e FORTRAN 77, mas é possfiiglau outros compiladores, com
pequenas adaptacdes no ambiente.

Para compilar um programa em FORTRAN 77, por exemysa-se o comando:

<prompt>mpif77 -0 <nome_do_executavel> <nome_do_fon te> [bibliotecas]

Em linguagem C:

<prompt>mpicc —o0 <nome_do_executavel> <nome_do_font e> [bibliotecas]

O parametro-o0 serve para indicar ao compilador que todas as imasgjonde o
programa sera executado pertencem a mesma arcaitefio sendo necessaria nenhuma
conversao de dados.

Para executar efetivamente um programa MPI, i@ comandmpirunque é o
responsavel por colocar uma cépia do executavelcada no, que iniciam, entdo, sua

execucado (MARTINS, 2005).

<prompt>mpirun —np <programa>

O parametre-np indica quais nos serdo usados para executar cgpnag Exemplo:

<prompt>mpirun —n0-4 pmix

No exemplo acima, os nés utilizados para execupgograma chamadamix serao o

0 (mestre), slavel, slave2, slave3 e slave4. Oramug deve conter as partes que seréao
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executadas pelo mestre e as que serdo pelos esdralicando também os pontos de troca de
mensagens e sincroniza¢do, quando necessario.

Para finalizar uma sessao MP| de modo corretosasacomando abaixo:

<prompt>wipe —v hosts

Este comando faz com que todas as maquinas espdesi no arquivbiostssejam
retiradas da arquitetura paralela montada.

A LAM-MPI também possui a caracteristica de setdwm para varias plataformas
Unix, Linux e Windows, desde computadores pessaddés grandes supercomputadores.
(MARTINS, 2005). Assim, um programa escrito em upt@taforma pode ser recompilado
em outra e executara da mesma forma.

A seguir relacionamos algumas das principais imptgacdes do MPI:

* Open MPI,
*  LAM/MPI (Congelada. Desenvolvimento direcionadogparOpen MPL.);
* Los Alamos MPI (LA-MPI) (Congelada. Desenvolvimerivecionado para a Open
MPL.);
* FT-MPI (Também vai ser parte da Open MPL.);
* PACX-MPI (Também vai ser parte da Open MPL1.);
* MPICH;
* MPICHZ;
*  MVAPICH (MPI sobre InfiniBand);
» Comerciais:
o Scali MPI Connect;
WMPI I,
SGI Message Passing Toolkit;
Intel MPI;
Sun MPI;
HP-MPI; e
MPI/Pro.

O O O O O O
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Vale destacar que o projeto Open-MPI (http://wwwermoppi.org/) redne tecnologias
de diversas implementacdes anteriores, na tentdévae obter a melhor biblioteca para o
MPI.

2.5 DESEMPENHO E EFICIENCIA

Como o principal objetivo da computacdo paralelauénentar o desempenho dos
programas, tornando-os mais eficientes, algumasa®rde medicdo sdo necessarias. Uma
forma muito usada ainda hoje para medir o desengpdalum algoritmo paralelo é através
do speedupque mede o fator de reducao do tempo de exedsam programa paralelizado
emP processadores. Sua forma geral é mostrada na &mag€oster, 1995).

Ts
Speedup = T
P

Equagédo 1 Speedup.
onde:
* Ts=tempo de execucdo do programa sequencial;

* T, =tempo de execuc¢do do programa paralel®grocessadores.

O speedupé dito relativo quandds € igual ao tempo de execucdo do programa
paralelo em 1 processador e absoluto quanto é mmuakmpo de execucdo do "melhor”
programa sequencial.

Alguns autores consideram outros fatores que desegrfevados em conta para obter
uma melhor avaliacdo do desempenho e eficiénciaume algoritmo paralelo, como
throughputde rede, requisitos de memdria, custos de prdja@ementacdo e reuso, etc., e
chegam a propor novas formas, mas para os propdaketie trabalho, a forma geral de uso da
Erro! Fonte de referéncia ndo encontrada.é suficiente. Mais informacdes podem ser
obtidas em (FOSTER, 1995)

Gene Amdahl fez uma observacdo importante sobspeedup “se o componente
sequencial de um algoritmo consofdedo tempo de execucéo do programa, entdo o maximo
speeduppossivel que pode ser obtido com um computad@iglarés’ (FOSTER, 1995)

(traducdo nossa). Por exemplo, se 10% do progransefjuencial, entdo o maxirspeedup
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gue se conseguira € 10. Esta observacédo ficou ciolaheomoLei de Amdahk implica em

que todo programa paralelo deve ter uma fracdoégereecutada sequencialmente, que néo
pode ser paralelizada, por exemplo, a coleta eessfo dos resultados. Se chamarmos essa
parte ndo paralelizavel deteremos:

1

— &

Speedup =

Equacao 2.0utra forma dspeedup.

Logo, S = 1 — ¢ é a parte sequencial. Num programa totalmenteesel, temos
e = 0, entdoSpeedup 1 (ndo hd aumento édpeedup Por outro lado, se um programa fosse
totalmente paralelizavele (= 1), teoricamente teriamos umpeedupmuito grande. Se
introduzirmos o numero de processadores na pardédepaavel da Equacéo 1, teremos que o
tempo de execucédo do programa paralelo sera dado po

P
sz (S+ N)TS

Equacéo 3.Tempo de processamento paralelo

onde:

* P: % paralelizavel;

N : n° de processadores;

S: % serial;

Ts tempo do processamento serial; e

Tp: tempo do processamento paralelo.

Substituindo a Equacao 3 na Equacéo 1, temos afdairei de Amdahl

1
—>
S+N

Equacéo 4.Lei de Amdahl.

Speedup =

A eficiéncia de um programa paralelo € determinpela relacdo entre speedup
obtido e 0 nimero de processadores necessarioslpéro. Foster (1995) a define como “a
fracdo do tempo que os processadores gastam fatrabdtho UGtil” (traducdo nossa).
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Sveedu
E p p

N.o Processadores

Equacéo 5.Eficiéncia.

E usada para medir a qualidade de um algoritmdgbard&la caracteriza como um
algoritmo utiliza os recursos de um computador |lpirandependentemente do tamanho do

problema.
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Capitulo

Aplicacoes Paralelas para
Clusters

este capitulo sdo discutidas algumas pesquisasotara desenvolvidas com o
auxilio de clustersde computadores, ressaltando-se as contribuichedas,
tanto na area de aplicacdo quanto no desenvolvingenarquitetura em si.

Foi proposta por (LUKE, 1993) uma definicdo pammedida da escalabilidade
em sistemas paralelos, introduzindo uma funcamaesefetividade que relaciona a carga de
trabalho com o0s recursos computacionais, indepémdda arquitetura. Em 1995, foi
analisado o desempenho de sistemas de troca dageem&m varias arquiteturas, entre elas
um cluster de workstations(DONGARRA, 1995). Através da medi¢cdo da laténclargura
de banda entre dois nGs de cada arquitetura, @seauds compararam com o0s valores
nominais dos componentes empregados e concluiraypmqucaso doluster, tanto a laténcia
qunto a largura de banda dependem muito da implkag@n do protocolo TCP/IP. Outra
conclusdo é que a troca de mensagens € um fatarlten para o desempenho de uma
arquitetura paralela. Assim, a velocidade relattgacomputacdo e comunicagdo pode ser

usada na escolha da granulosidade (ou granulajidiadparalelismo na implementacao de
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uma aplicagédo, ou na otimizacdo da movimentacatades entre 0s processadores ou entre
niveis da hierarquia de memoria.

Muitas areas tém apresentado trabalhos que usanaecnalogia decluster e MPI.
Alguns séo destacados a seguir. Na previsdo méigara, (TEHRANIAN et al, 2006) os
autores propuseram uirameworkrobusto e tolerante a falhas para processamenterapo
real de dados gerados por satélite, os quais atmgerca de 1,5TB de dados por dia. Os
resultados obtidos também contribuiram para a leascdbs algoritmos que devem ser
utilizados para ndo comprometer a confiabilidaddta disponibilidade exigida pelduster.

Em (CARPENTER, 2001), € relatada uma aplicacédo ccialedesenvolvida para analise de
fendbmenos meteoroldgicos cujos resultados saodmloe para varias outras companhias, tais
como as de aviacdo comercial e industrias eneeagétis area de cobertura dos dados
compreende uma regido de 5.760 x 3.600 km, modikoravezes ao dia, totalizando 60
horas. Possui também grades horizontais de 40 &m,32 niveis verticais. Os dados foram
processados em varias arquiteturas, sendo duasfdataadas poclusterscom MPI, a saber:
Compag Alpha (4 processadores Alpha 21264, 500 Mptz, ndé) e outro com 32
processadores Pentium Il (SGI 1200 PIIl, 700 MBIipor no). Outro exemplo de aplicacéo
nesta area foi apresentado por Fischer (1999),uab e€je descreve a paralelizacdo de um
algoritmo para previsdo numérica do tempo, sendato file uma cooperacao internacional de
13 paises iniciada em 1991. Esse sistema é execdtas vezes ao dia e abrange Varios
paises da Europa e o Marrocos. Apresenta, tamb@i@neia computacional e portabilidade
para varias plataformas.

Nas areas de biologia molecular e genética, o setareento de DNA tem se
beneficiado enormemente do desempenho obtido comlusters Em (CHEN, 2003) é
apresentado um algoritmo para calcular os alinhtmeedtimos e proximos do 6timo para
duas sequéncias em tempo linear e quadratico, andstrcomo o algoritmo pode ser
paralelizado eficientemente para ser executado rarluster ou grid, de modo a reduzir o
tempo de execucgdo significativamente. Usandocluster com 64 nds os autores obtiveram
um speedupde 41 ao estudar duas cadeias de DNA de compon&tt.394 e 580.074,
respectivamente. As implementacées do MPI utiligddeam a MPICH e MPICH-G2. Eles
também observaram que, eustershomogéneos, a divisdo de tarefas entre os nés£ ma
eficiente quando se distribui equitativamente o eiorde colunas adjacentes da matriz para
cada processador. Foi apresentada por BoukercH®l)(2ma estratégia eficiente para
implementar um algoritmo para comparacdo de lorsgagiéncias de DNA, ao invés de

utilizar métodos heuristicos, que apesar de maislag, ndo forneciam a precisédo requerida
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pelos bidlogos. A avaliacdo do desempenho foi failan cluster de workstationse os
resultados indicaram uma solucdo melhor para o esetpmento do DNA, quando
comparado com resultados obtidos com 0s esquertersoass.

Em (REHN, 2003) sao apresentados os resultadodosbtia simulacdo numérica de
fluxos reativos de geometria complexa, que saocaghis em Dinamica de Fluidos
Computacional com o auxilio da supercomputacédo guoipnada pelosclusters Nesse
trabalho os processos que envolvem a combustdoidiogénio foram analisados em
detalhes, visando a melhoria da seguranca dosmsistee a reducdo de acidentes em
ambientes que utilizam este gas como fonte de ienaltgrnativa. Em outro trabalho nessa
area, (LONG, 2001), foram estudadas as simulag@eflukos das turbuléncias aeroacusticas
geradas por helicOpteros e navios para mostrarapacmades daluster em aplicacdes
aeroespaciais. A grande demanda por pessoal cgagiara uso de aplicacbes de alto
desempenho computacional levou a universidade @heke trabalham a criar um curso
especifico nesta area.

Como exemplo de experiéncia no usoctiesters no Lawrence Livermore National
Laboratory, Eugene D. Brooks Il (HAYES, 1992) relata queoanputacdo enslusterpode
oferecer ao usuario a ideia de um sistema com graapacidade de armazenamento e
memoéria que jamais seria obtida em um ambiente oooel PC’s, mas com a vantagem de
parecer-se com ele. Duas questdes fundamentaimd®reconsideradas na construgéo de um
cluster. primeiro, se o acesso dos usuarios for complicagim muitos nomes destse que
devam ser encontrados manualmente, entdo essaestidajle acabara afetando as vantagens
da economia obtida com essa arquitetura. Segunaoesso aos recursos clasterdeve ser
confiavel. Mesmo naqueles com centenas de compesdeempre ha varios deles com
algum problema e as chances de um usuario em articio conseguir acessar 0S Seus
arquivos € pequena. No entanto, um usuario inedtishdo se conformara com o sistema e
dira isto a todos o0s outros que encontrar, mesn® agl outros ndo enfrentem algum
problema. Isto diminuird a confiabilidade no sister&ntdo, para ser aceito, o sistema de
softwarepara a computacao eatuster deve estabelecer uma Unica visdo do sistema e ser
altamente tolerante a falhas. Em relacdo a com@oita@ssivamente paralela,abgstersnao
sdo a solucéo final, pois nem todas as aplicacdeenp ser executadas poausa do
overhead tipico dos sistemas de comunicacdo baseadossaiware existentes nessa
arquitetura.

Em outro relato, Thomas Nash (HAYES, 1992) falars@experiéncia do Fermilab,

gue desde os meados dos anos 80, buscava a pagdelde aplicacdes para estudo de dados
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de fisica de alta energia e teoria da cromodinangigantica, para serem usadas nos
hardwares que apresentassem custo e confiabilidade aceitévelalmente baseados no
processador Motorola 68020, mais de 500 moduloprdeessamento foram construidos,
sendo que os dados eram transmitidos via servidimds/S. Os dados eram posteriormente
analisados pelos fisicos. Em 1989, os processaddotsrola foram substituidos por um
cluster de mais de 30Workstationsbaseados em processadores RISC, interconectados po
uma rede Ethernet, e que processavam mais de 3feTddos por ano. Um outotuster,
composto por mais de 256 processadores e atingimdpico de 5 GFLOPS foi utilizado por
dois anos. O sistema, chamado ACPMAPS, foi atudizzara mais de 600 processadores
Intel 860 e esperava-se que excedesse 50 GFLORSCIEster seria usado na relaxacéo de
Monte Carlo (processos de migracdo e relaxacageétea do estado excitado), que € um
método numérico para a resolucdo de problemasaia tda cromodinamica quantica. O
Fermilab desenvolveu duas ferramentas que pernatentientistas identificarem a estrutura
de seus algoritmos e entdo té-los mapeados parpuidetura em execucao. Sdo elas, o CPS
(Cooperative Process Softwareque fornece eficientemente as subrotinas deoemvi
recebimento de blocos de dados dos processos amdouem cada no, controlando um
sistema unico que enfileira os pedidos de transééméde dados e chamadas que estdo
aguardando um processo livre. Suporta ainda a osiizacdo dos processos. Outra
ferramenta, a Canopy, permite aos fisicos teduiedsir os algoritmos em termos deids,
locais nogyrids, conectividade nos locais, campos nos locaisedamique executam calculos
nos campos. Esses programas podem ser depuradosanorkstatione sdo mapeados para
0S nOGs em um sistema paralelo em tempo de execip@mtagem é que o cientista ndo se
preocupa com nés e mensagens, somente com locaim@ns do problema. Atualmente o
principal objetivo do Fermilab na computacdo pdaake dar suporte a analise dos dados
reconstruidos peladusters Mais de 300 cientistas colaboram neste quesito.
Quatro orientacdes surgiram da experiéncia e soassse laboratorio na utilizagao
declusters
* Encontre a menos ameacadora abordagem para a egé@pparalela;
» Paralelize até o nivel mais alto possivel,
» Dé suporte aos cientistas em explicitamente dinacico paralelismo com
ferramentas que permitam a eles pensarem em telengsus conceitos usuais;
e
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» Estabeleca contornos familiares dentro dos noslgesade modo que o

softwarepossa ser depurado numarkstation

3.1 APLICACOES COMERCIAIS

O uso declustersé normalmente visto como um método de computag@ecelizado
usado somente pela comunidade cientifica para @esgm aplicagcbes computacionais
intensivas, especializadas e extremamente comp(€dOLA, 1998). Esta visdo tem sido
apoiada pela crescente popularizacacldstersde PC’s como alternativa de baixo custo aos
tradicionais supercomputadores em laboratoriostifieos das universidades e centros de
supercomputacao. Entretanto, segundo Chiola (19848),representa uma visdo estreita da
computacdo encluster Ela exclui uma grande porcentagem de aplicacdesugam essa
arquitetura hoje em dia, que séo as de uso corhdPomexemplo, uma area de aplicacdo em
que osclustersestdo fazendo sucesso € na industria cinematogr&di filme Titanic’ teve
seus efeitos visuais renderizados em um grahdger de maquinas Alpha rodando Linux.
Outro projeto, a producéo do filme de animac¢#@oy’ Story também envolveu um grande
clusterdeworkstations (CHIOLA, 1998).

Nos dias atuais, muitos filmes ndo poderiam segeerfeitos sem o auxilio dos
computadores, pois dependem totalmente de ambienfEysonagens virtuais, como por
exemplo, a recente trilogia d8TAR WARSenvolvendo os episddios iniciais da saga.

Em nosso pais também temos um grande exemplo datassivo declusters,que € a
sua utilizagdo na exploracéo de jazidas de petrolede sdo feitas simulacdes sismicas sobre
a existéncia de possiveis reservatdrios em regidt@marinas. Os dados sao interpretados por
gedgrafos e a empresa responsavel decide ou nd@xy@bracdo. A PETROBRAS mantém
em seu centro de pesquisas aproximadamente 22%attrogqfuncional com titulacdo de

mestre ou doutor e cerca de 500 projetos de pesgumsandamento (CENPES, 2009).

3.2 PARALELIZACAO DE ALGORITMOS

Criar um algoritmo sequencial para resolver um jerl computacional € a forma
tradicional dos ensinamentos de programac¢do e cemenvivenciada na préatica. Estamos

acostumados a pensar nas tarefas como tendo inieio, e fim. A execugdo sequencial de
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um programa, na qual um processo é executado semapdt o término de um anterior,

ocorre entre 0 comec¢o do seu processo inicial @&mino do ultimo processo (EVANS,

1995).

“Um algoritmo paralelo deve possui quatro atributancorréncia,
escalabilidade, localidade e modularidad@oncorréncia refere-se a
habilidade de executar muitas a¢des simultaneamstieé essencial se um
programa executa em muitos processadorEscalabilidade indica
capacidade de aumentar o numero de processadorésigeialmente
importante, visto como a contagem de processaderele a crescer na
maioria dos ambientekocalidadesignifica a razdo entre acessos a memoria
local e acessos a memadria remota (comunicaca@);éeat chave para alta
performance em arquiteturas multicomputaddiodularidade --- a
decomposicédo de entidades complexas em componeaisssimples --- é
um aspecto essencial da engenhariasoftware tanto em computacao
paralela quanto em sequencial.” (FOSTER, 1995){gao nossa).

Ao analisar um algoritmo a ser paralelizado, o m@owdor deve procurar descobrir

guais sao as partes que ndo dependem uma daSeiua resultado ndo depender de outros

7

anteriores, entdo a execucdo paralela é possiveierdando, assim, o desempenho do

algoritmo.

Existem alguns tipos de paralelismo que o programdelve conhecer. Sao eles:

Paralelismo de dados;
Paralelismo funcional; e
Paralelismo de objetos.

Paralelismo de dominio.

No paralelismo de dados (Figura 12), o processagecuta as mesmas instrucoes

sobre dados diferentes. Por exemplo, na multidicade matrizes, as operacdes realizadas

sobre as linhas e colunas séo independentes e smidaitas em paralelo. Vejamos:

1 2
1 2 3]
4 5 6 5 6

A-B= {ailblj + aizsz + -4+ ainbn]-}

Equacéo 6.Multiplicacdo de matrizes.
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o

Dados 2

instrugaci

Dados 3

Figura 12. Paralelismo de dados.

Cada processador pode receber uma linha da nfagizima coluna da matr e
fazer os calculos independentemente dos outrogegsadores. O resultado pode ser enviado
de volta para o processo que esteja controlanddamacoes.

No paralelismo funcional (Figura 13), o processadarcuta instrucdes diferentes que
podem ou n&o atuar sobre 0 mesmo conjunto de dadagdicado em programas dinamicos e
modulares em que cada tarefa sera um programamtiéeiComo exemplo, temos o problema
do “produtor-consumidor”, no qual o processo “pitodu atua sobre os dados gerando

alguma informacdo que sera “consumida” (execucaalgiema tarefa diferente sobre esses
dados) pelo processo “consumidor”.

Tarefa

Instrucan il oy instrucas sl instrucas

Figura 13. Paralelismo funcional.

Ja no paralelismo de objetos (Figura 14), um cémaeais recente, 0s objetos estédo
distribuidos por uma rede (comadrgerne), podendo ser acessados por métodos (funcdes) em
processadores distintos para uma finalidade egpeecif
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Jubjeto 1
: Processador 1

FINEaoA

Objeto 2

Objeto 3 Funcao b | Frocessadors

Rede
Figura 14.Paralelismo de objetos.

No paralelismo de dominio, um dominio pode serasgmtado por grafos (Figura 15),
onde o paralelismo é obtido particionando-se oograb qual as células do dominio séo
representadas pelos vértices e as arestas repmasestdados trocados entre os subdominios
(CARVALHO, 2002).

() (b)
Figura 15.Paralelismo de dominio com grafos modelando: @dia da Guanabara e (b) um reservatério de
petroleo (CARVALHO, 2002)

Maiores detalhes podem ser visto em Carvalho (2@fi8) apresenta o problema do
particionamento de dominio e descreve varios algos utilizados para resolvé-lo.

Toda a dificuldade encontrada na paralelizacdo mie algoritmo compreende o
entendimento sobre o que o algoritmo tenta resadvéambém descobrir o que pode ser
executado em paralelo.

Outro ponto a ser considerado é a granulosidad®digo (também conhecida como
granularidadg, a qual pode ser classificada em um extremo domapguando o paralelismo

ocorre em nivel de instru¢des, e em outro extremnoocgrossa, quando o paralelismo ocorre
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em nivel de aplicacfes. Entretanto, existe umadade de graus de paralelizacdo entre este
dois niveis, podendo envolvidrreads procedimentos ou estruturas logicas do programa,
forma que sera mais razoavel definir a granulogdamio uma medida relativa: quanto mais
fina, os calculos por processador tendem a ser ragislos e a quantidade de troca de
mensagem maior, causando sobrecarga no sistemeordanicacdo e prejudicando o
desempenho do sistema paralelo como um todo. Medmbéio, que a granulosidade seja a
mais grossa possivel (HAYES, 1992), de modo qua pajica comunicacao entre as partes
executando concorrentemente. Estruturas como mstripor exemplo, sdo faceis de
paralelizar, pois os calculos sobre estas normabemenvolvem operacfes independentes
sobre linhas ou colunas. Assim, cada processadde pmecutar operagdes sobre elas de
forma independente e os resultados parciais podejargados por um unico computador.

Embora o MPI seja muito eficiente, a tarefa de Iplizar um programa sequencial
nao é facil e nem todos os algoritmos podem sealglmados. O programador deve seguir
alguns cuidados basicos, ficando atento a que spadte cdédigo serdo executadas
simultaneamente e como sera feita esta troca deagens e sincronizacdo dos dados. Por
exemplo, se um processo esta enviando alguma nensag destinatario deve estar
esperando por ela, caso contrario ocorrera um dgrgomunicacdo e 0 objetivo ndo sera
atingido, podendo haver até a interrupcéo da e@ecuc

Outra questdo importante a ser considerada é adeslmento de carga, que consiste
em distribuir as tarefas de acordo com a capacidedprocessamento de cada no. Esse
conceito € muito parecido com o que é utilizadomed (0 acesso a um site popular, por
exemplo), onde uma requisicdo para abrir uma pigote estar sendo feita por muitos
usuarios ao mesmo tempo e é direcionada para m@enue estiver menos ocupado, mas
com a diferenca de que cada processo pode estameponto distinto de execucédo. Ao ser
atingido um ponto de sincronizacdo, os processds rapidos ficardo esperando os mais
lentos. Entdo, mesmo quectuster seja constituido por muitas maquinas, o desempenho
global serd determinado pela maquina mais leniacipalmente no caso de upluster
heterogéneo, o que é muito facil de acontecer, pasta acrescentar novas maquinas de
tempos em tempos.

Procurando facilitar o trabalho do programador, t&0s(1995) propds uma
metodologia para o desenvolvimento de programadgdas que consiste de quatro estagios:
Particionamento, Comunicacdo, Aglomeracdo e Mapeam@CAM) (Figura 16). Cada

estagio é descrito a seguir:
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Particionamento:Consiste em decompor em tarefas menores tanto putagdo que

€ executada quanto os dados que sdo computadesapesticdo. Nao se preocupa
onde sera executado e sim com o reconhecimentouégpgde ser executado em
paralelo. Carvalho (2002) e Moretti (1998) apresentalguns algoritmos para
particionamento de dominio e discutem métodos qat@matizar este processo;
Comunicacdo:Define as estruturas e algoritmos apropriados, aa®municacao é

requerida para coordenar a execucao das tarefas;

. AglomeracaoAs estruturas definidas nos dois estagios antsrisé® avaliadas em

relacdo aos requisitos de performance e customplementacdo. As tarefas podem
ser combinadas, se necessario, em tarefas maiarasapmentar a performance ou
reduzir os cursos de desenvolvimento; e

Mapeamento.Para atingir os objetivos de maximizacdo de pre@cessto e
minimizagdo de comunicacédo, cada tarefa é atribpdda um processador de modo a
tentar satisfazer essa competicdo. O mapeamenéogeoastatico ou determinado em

tempo de execucdo com a ajuda de algoritmos dadsslenento de carga.

A aplicacdo pratica desta metodologia esta expust@apitulo 5, onde descrevemos a

forma como foi feita a paralelizacéo do algoritnstudado neste trabalho.



Particionamento
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Figura 16. Metodologia PCAM (FOSTER, 1995).
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Capitulo IV

A Simulacao da Adsorcao de
Moléculas

algoritmo em estudo neste trabalho foi desenvoleich FORTRAN 90, sendo

utilizado para a simulacdo da adsorcéo de molépalkssegmentadas usando a

técnica de Monte Carlo rensemblgrande candnico, que € o conjunto de todos

os estados possiveis (configuracdes) para sistemagual os potenciais
quimicos, a area para adsorcdo e a temperatuia fesid (CABRAL et al, 2003a, 2003b).
Existem varias técnicas de Monte Carlo, mas a otdizada € a de Metropolis, que recebeu
esse nome devido ao seu criador, Nicholas Metgpeln 1953. O nome Monte Carlo
também foi atribuido por ele, em homenagem ao fansassino da cidade de Monte Carlo,
em Moénaco (AMAR, 2006). Essa técnica faz uso irdeds numeros aleatérios para
estabelecer distribuicdes probabilisticas uniformf@sgundo Amar (2006) o Método de
Monte Carlo desempenha um papel muito importante semulacdes na Ciéncia da
Computacdo e Engenharia, pois é utilizado paraxapes, de forma tdo precisa quanto
possivel, as propriedades de um sistema dentrmdedaterminada distribuicéo estatistica.

A adsorcao é um fendbmeno que pode ser usado neas@pabu purificacdo de uma

mistura de gases. Nesse fenbmeno, uma misturasds g@atra em contato com um solido

(adsorvente) que possui maior afinidade quimica e¢om dos componentes da mistura
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gasosa. Dessa maneira, um dos componentes “adefefgmcialmente sobre a superficie do
solido, propiciando uma separacao altamente egmec® algoritmo desenvolvido simula o
fenbmeno da adsorcdo em um modelo de soélido bidiimesl.

A primeira etapa do algoritmo consiste em fazegiturla dos parametros iniciais, 0s
quais sdo especificados em um arquivo de configorgQuadro 5) e, entdo, modela as
superficies bidimensionais em uma estrutura matriguadrada de ordem 100x100, por

exemplo, chamada Lattice.

Tipo de simulacéo

1

Nome do Arquivo de Configuracao:
simRC1_seq.cfg

Nome do Arquivo de Saia dos Resultados:
simRC1_seq.dat

Dimensdao do Lattice:

100

Namero Inicial de Moléculas:

2525

NUmero de Segmentos de Cada Molécula:
8 8

Raz&o de Sitios Acidos:

0.45

Dimens&o dos Graos de Sitios Acidos:

1

Energia de sitios dividida por K*T:

0.0 1.0D0 0.0 1.0D0O

Energia de contato dividida por K*T:
0.5d0 0.0 0.0 0.5d0

Constante de adsor¢cdo do componentel:
1.0D0

Constante de adsorcdo do componente2:
1.0D0

NUmero de Solidos em Cada Ponto Simulado:
32

Numero de Configuracdes para Equilibrio:
100000000

Numero de Configuraces para Cada Média:
1000000

NUmero de Célculos de Média:

10

Intervalo para Impresséo dos Resultados:
5000000

Minimo Valor de LogP:

-5

Méaximo Valor de LogP:

5

NUmero de Pontos Simulados:

30

N_inf: Nimero de Pontos Simulados (auxiliar)
1.00d0 1.00d0O

rl — dif. entre as energ.dos sitios 'a’ e 'b'emr elacdo ao comp(1)
1.0d0
r2 — dif. entre as energ.dos sitios 'a' e 'b' em r elacdo ao comp(2)
1.0d0

Quadro 5. Arquivo de configuracao inicial.
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Os parametros que influem diretamente no temporaeepsamento sdo: a dimensao
do Lattice (reticulado), o nimero de segmentosadia enolécula, a razao dos sitios &cidos, a
dimensdo dos mesmos, o numero de sélidos em cadi®d pimulado, o0 numero de
configuracdes para equilibrio, nimero de configbeacpara cada média e o numero de
calculos de média, sendo estes trés ultimos osmeapeis pela quantidade de repeticdes que
o0 algoritmo fara para atingir o nimero de configdes necessarias para o equilibrio.

A Figura 17, no eixo horizontal, exemplifica a quéade de configuracdes
necessarias para uma dada configuracédo de séada m reticulado de 100X100 com graos
acidos de dimensdo Dg=1 na fracdo de 0,22 parasar@® de uma molécula com 4
segmentos) (CABRAIet al, 2003a).

200 1 | 1 | 1 | 1 | 1

MOLS ADS ORVIDOS (mmol/g)

0.00 LELRLRRLLL LELILRLRLL LB | LI RRLLL | LLBLILLLLL

10 100 1000 10000 100000 1000000
CONFIGURACOES

Figura 17. Determinac&o do nimero minimo de configuracdesssécias para o calculo das propriedades

médias

A Figura 18 apresenta alguns exemplos de superfimterogéneas (Lattice) geradas
pela simulacdo, com quatro reticulados quadradogi@&0 com 30% de sitios ativos,
randomicamente distribuidos em grédos com dimen@jedg=1, (B) Dg=4, (C) Dg=8, e (D)
Dg=12 (CABRAL et al, 2003a). Os pontos escuros formam os sitios atiyes sdo areas
onde ocorrem as ligacdes mais fortes entre as olaB@dsorvidas e o adsorvente. A
localizacdo destes sitios ativos é determinaddosiamente em tempo de execucdo e eles

podem ser agrupados, formando graos de varias diesr{Dg).
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Figura 18. Exemplos de superficies heterogéneas.

A préxima etapa do algoritmo realiza a execucdagtkea de trés movimentos sobre
0 soélido adsorvente, na seguinte ordem: locomogiairda molécula; insercdo de uma
molécula; remoc¢ao de uma molécula adsorvida.

Cada um desses movimentos segue o algoritmo depiis (CABRAL et al, 2003a,
2003b) para @nsemblgrande candnico. O objetivo € calcular o nimerdionde moléculas
adsorvidas em determinada medicdo de pressédo ersioma, obtendo-se, dessa forma, as
isotermas de adsorcéo. Os resultados destas soealpodem ser correlacionados com dados
experimentais da adsorcdo de substancias purasjvabdo-se, assim, a determinacdo de
parametros do modelo de simulagcdo. Conhecidop#a@@netros, é possivel, entdo, prever a
adsorcao de misturas binérias (2 gases diferemteshparias (3 gases diferentes).

O algoritmo amostra os estados (ou configurac@es)rbléculas segundo a funcéo de
distribuicdo de probabilidades @nsembleggrande candnico. A cada movimento é verificada
a diferenca de energia entre duas configuracOesecativas. Por ndo levar em conta a
probabilidade das configuragcbes em si, mas sinz@orantre elas. A Equacdo 7 mostra a
razao entre duas probabilidades de configurac@es,amterior m) e uma novaldn), para o

caso da locomoc¢ao de uma molécula sobre o solsmraehte.

Pn Un_Um
P, KT

Equacéo 7.Razéo entre duas probabilidades de configuracdes.
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onde :

ko : constante de Boltzmann (€ a constante fisica@aeiona temperatura e energia
de moléculas);

T : Temperatura;

Un : energia da configuracao do estad@anterior); e

U, : energia da configuracdo do estadatual).

O trecho do algoritmo que toma mais tempo de psacaento pode ser resumido nos
seguintes passos, que resumem o algoritmo de MdéBoftambém conhecido como
Metropolis-Hastings) e que também pode ser usaganads diversas areas como arquitetura,

economia e imagens por computador (AMAR, 2006).

1. Uma configuracéo (ou estado) inicial aleatoriaseja, com valores aleatorios para
todos os graus de liberdade do sistema é gerageiteeslo as suas restricoes.
Atribui-se o indican a essa configuracdo, a qual € aceita para a amostr

2.Geracdo de uma nova configuracdo de indicatravés de um dos movimentos
(locomocao, insercdo ou retirada) que apresentauepag alteracdes nas
coordenadas da configuragdio

3.Se a energia da configuragagatual) for menor que a da configuragadanterior),
entdo inclui-se a configuracdona amostra e se atribui a ela o indmeCaso
contrario, realizam-se os passos descritos notesisia) e (b) abaixo:

a. Gera-se um novo numero aleatorio entre O e 1;

b. Se esse numero for menor gBa/Pm a configuragdon é aceita na
amostra, e ela passa a ter o indic€€aso contrario, o indiaga permanece
na configuracao original.

4.Repete-se 0s passos 2 e 3 até que seja satidfpito aritério de parada. Essas

repeticbes séo ditas como um passo de Monte QA@Y. (

A execucdo deste algoritmo consome horas de peroesgo em uma Unica maquina,
pois, segundo (CABRAEt al 2003a), cada passo de Monte Carlo deve ser adalmilhdes
ou até bilhdes de vezes, dependendo das condipdesdas, sendo que periodicamente sao

calculadas as propriedades médias do sistema.
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Toda a simulagcdo também é repetida véarias vezeacatelo com os dados iniciais,
para diferentes solidos com a mesma fracdo des sitiecos e mesma dimensao, porém, com
diferentes topologias de solido adsorvente. Esgseegimento € aplicado para evitar que as
configuracdes do solido tenham alguma influénciaeses resultados obtidos nas simulacdes

(CABRAL et al,2003a).
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Figura 19. Grafico comparativo da simulacdo da quantidadeddeagsorvido com os resultados experimentais,
utilizando ainda o algoritmo sequencial (CABRALQ2@).

Esses resultados sdo posteriormente plotados ditogra comparados com valores ja
conhecidos da area, conforme mostrado na Figura 19.

Essas simulacfes exigem grande esforco computh@ast tem limitado algumas
aplicacbes em problemas da Engenharia Quimica (@ABR2003a). Portanto, sua
paralelizacdo trouxe beneficios diretos para a, fressibilitando a obtencdo dos resultados
mais rapidamente, além da utilizacdo de muito niafigrmacdes que as que hoje séo
analisadas, como por exemplo, moléculas e supesfitiaiores, que seriam inviaveis na

execucao sequencial.
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Capitulo V

Metodologia

metodologia adotada para conseguir a paralelizdQaagoritmo de simulacao

esta descrita neste capitulo e foi baseada na oletpa proposta por Foster

(1995), tendo consistido das seguintes fases (fz#asera melhor detalhada
mais adiante):

Fase 1:Andlise do algoritmo sequencial: Esta fase sgpaita determinar o dominio
do problema e quais partes serdo beneficiadas cexeaicao paralela, conforme (EVANS,
1995). Segundo Foster (1995), particionar o domén#otarefa de dividir os dados que seréao
distribuidos no processamento paralelo, procuragescobrir o maximo de paralelismo
possivel, podendo ser aplicada tanto a computagdotas aos dados. Quanto menores as
partes de computacao e de dados, melhor € a qimlitisse particionamento. Entdo, foi feito
um estudo sobre o particionamento do algoritmordeseo capitulo anterior, estabelecendo
quais partes sdo executadas pelo n6 mestre e am@gecutadas pelos escravos. Também
foram definidos os estagios de Comunicacdo, Aglag@&r e Mapeamento, sugeridos por
Foster em sua metodologia.

Fase 2 Implementacéo do algoritmo paralelo utilizandabérdagens diferentes.

Fase 3:Validacao das implementacdes paralelas atravésmparacdo com os dados
obtidos pelo algoritmo original. Nesta fase os Itasios obtidos devem concordar com os
experimentos realizados pelo pesquisador da ardandenharia Quimica que idealizou o
algoritmo (CABRAL, 2003a), atestando, assim, a dae do algoritmo para uso em

ambiente delusterde computadores.
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Fase 4:Comparacéo das execugOes das diversas verstasddegm consideracao o
tempo de execucao e a quantidade de moléculasvadamha simulacdo. Esta fase serve para
determinar qual abordagem traz maior vantagem gaplicacdo em termos de reducdo do

tempo de execucéo.

5.1 ANALISE DO ALGORITMO SEQUENCIAL

Para entender melhor a légica do programa e a fden@solucdo adotada em cada
versao, apresentamos no Quadro 6 um pseudo-cédgyonido do algoritmo sequencial

estudado.

1)Definicdo do ambiente (variaveis, arquivos, etc.)
2)Leitura do arquivo de configuracéo

3)Alocacéo das estruturas matriciais e de controle
4)Inicio da simulagéo:

5) Gerar configuracgéo inicial

6) Para cada ponto P, faca:

7 Para cada sélido, faca:

8) Defina novo solido

9) Para cada Fase, faca:

10) Para cada Ciclo, faca:

11) Para cada Configuracéo, faca:
12) Mova molécula

13) Insira molécula

14) Remova molécula
15) Calcule as médias do Ciclo
16) Atualize Acumuladores

17) Calcule médias, variancia e covariancia

18) Salve os dados do Ponto

19)Fim da simulacéo.

Quadro 6. Pseudo-codigo resumido da versdo sequencial.

Apos ler os dados de entrada do arquivo de comrfggar, sdo alocadas as estruturas
que irdo receber as informacdes, por exemplo, azvds solidos, a das coordenadas dos
sitios acidos, a dos lugares ocupados e assimguedA configuracao inicial (sélido inicial)
€ entdo gerada e 0 processamento ocorre varianu®sentos de pressao e, para cada ponto,
varios outros solidos sdo criados. Para cada sélddfeitas as movimentacdes e calculadas
as variacOes de energia e numero de moléculas, @nttas variaveis.

As linhas 5, 8, 12, 13 e 14 resumem sub-rotinascqué&m muitos lagos de repeticao,
cada um deles chamando a rotina de geragcéo de ogialeatérios vezes, além de percorrer
as matrizes que representam as superficies dmsd@rths vezes em cada iteracédo, de acordo

com os dados de configuracdo lidos do arquivo dead@sm As linhas 6, 7, 9, 10 e 11
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dependem também das configuragdes iniciais e det@mmquantas vezes havera a repeticao
dos calculos, podendo chegar até a bilhfes de V€28RAL, 2003a). Estas sdo as partes do
algoritmo responsaveis pela demora na execuca@dA iteracdo dos pontos de pressédo os
dados séo totalizados e as configuragdes finaisndéculas sdo gravadas em arquivo, sendo
que os dados de quantidade de moléculas adsoevidasacdo da energia total € gravada em

um unico arquivo.

5.2 PARALELIZACAO DO ALGORITMO

O ponto de partida para a paralelizacdo do algoritmalisado foi particionar o
dominio do problema. Apds estuda-lo e entenderfgecionamento, verificou-se que 0s
sélidos gerados para o céalculo dos pontos de mregsa@sentavam a independéncia de dados,
durante os calculos, necessaria para a execucalelpaisto esta de acordo com (HAYES,
1992), que sugere paralelizar ao nivel mais alssipel, conforme suas conclusdes obtidas
com a experiéncia do uso destersno Fermilab, onde também foi utilizado o métodankéo
Carlo para resolucao de problemas de Cromodinad@Quéantica.

Na versdo sequencial, para cada ponto de pressdos g0lidos sdo gerados baseados
em uma configuragdo inicial e entdo sdo efetuadomavimentos de moléculas sobre ele
para obtencdo da energia total, em um processoafae os calculos estatisticos cerca de
bilhdes de vezes para obter as médias desejadssgur, para o préximo ponto, um novo
conjunto de solidos € gerado, completamente diferenindependente do anterior e 0s
calculos sao refeitos, e assim sucessivamente,qadé todos os pontos tenham sido
processados.

Dividir o numero de solidos calculados em cada @ale pressao pelo numero de
maquinas dacluster parece ser uma forma interessante de se obterticiggeamento do
dominio. Podemos pensar nessa alocacdo de camgaasnprocessadores utilizando esse
namero de sélidos sempre como um multiplo do ndrdermaquinas utilizadas na simulagéo
(Figura 20). Assim, se temos 8 maquinas escravadgnpos processar 8, 16, 32, 64, ....
sélidos por simulacao.

Neste ponto, precisamos estabelecer uma difereritaestre os termos alocagcao de
carga de trabalho e balanceamento de carga. Oigyjme contexto deste trabalho, refere-se
a distribuicdo dos dados entre os nés, ndo levamdoonta as caracteristicas individuais de

cada n6 nem qualquer analise de capacidade despamsento. Quanto ao segundo, existem
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na literatura muitos algoritmos para balanceameeta@arga, como citados em (GORINO,
2006), que geralmente consistem em solucdes baseadandlise dbardwaree refere-se a
capacidade daluster distribuir as tarefas de acordo com o poder degasamento e

ociosidade de cada n6.

Sequencial Paralelo
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Figura 20. Distribuicdo dos sélidos nas versées sequenciatagda (1% versao).

O segundo estagio da metodologia de Foster, o m@rdoacao, envolveu a definicao
de como as trocas de mensagens seriam executaddsteAninacdo da granulosidade
procurou minimiza-las entre os processos, confdEMANS, 1995). Foi estabelecido, entao,
gue 0 nO mestre é o0 responsavel pela leitura ddssdiciais e geragdo da configuracao
inicial, a qual é transmitida a todos os outros D@Essa forma, a troca de mensagens entre 0s

processos foi minimizada.

5.2.1 Primeira versao paralela

Inicialmente, foi utilizado um né exclusivamenteggerar os numeros aleatérios para

0 método de Monte Carlo (MC), onde todos os outr@s trocavam mensagens com ele,



65

passando os parametros para o calculo pelo sergderdevolvia o nimero gerado para o no
solicitante. Cada nuamero aleatério serve como stnymra um posterior. Isto foi feito para
tentar garantir a distribuicdo uniforme dos numegesados, que é uma caracteristica
importante para o método de Monte Carlo, pois caélguina, mesmo que idéntica a outra no
clusterquanto aos componentes internos, pode gerar ndratratérios diferentes para uma
mesma semente, influenciados por varios fatore SO HAL, 2000), por isso, 0S numeros
aleatdrios gerados por computadores sdo chamadpsedéoaleatoriasDevido ao intenso
uso que esse algoritmo faz desses numeros e algpialagle tornar-se extremamente fina
dentro de cada laco (linhas 12, 13 e 14yerheadntroduzido pela camada de comunicacao
tornou essa versao paralela muito mais lenta quersio sequencial, o que comprovou a
sugestdo exposta por Hayes (1992), de que devernograr paralelizar ao nivel mais alto
possivel, evitando a granulosidade muito fina. L.@gsa abordagem tornou-se inviavel.

Para contornar essa situacdo e ainda assim mantaraateristica aleatéria e
uniformemente distribuida requerida pelo métodoMimte Carlo, foi utilizado um vetor
inicial de niumeros aleatorios, gerados em sequéoada um a partir do anterior, pelo né
mestre, com tantos elementos quantos eram os paatsisnulacédo (Figura 21). Esse vetor €
entdo transmitido aos outros nés, que por suasazcionam o elemento correspondente ao

ponto de presséo que estd sendo processado.

Mestre

Figura 21. Geracao e distribuicdo dos nimeros aleatériosaiisici

A partir desse numero, cada né calcula seus pprimneros aleatérios durante a
execucdo do algoritmo e ndo ha troca de mensagemsessa finalidade. Esta abordagem é
semelhante a utilizada em (KORNISS, 1999). De pdaseonfiguracéo inicial, cada n6 gera

0S seus proprios solidos, em numero igual parastaalo seja, se o numero total de soélidos a
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processar for 32, cada escravo serd responsaved plaies (em uma simulacdo com 8
escravos, por exemplo), executando as linhas 9da pkeudo-cédigo do Quadro 6.

Ao final, todos os resultados sdo enviados de \atanestre, que € o responsavel
também pela recepcéo, totalizacdo e gravacao dios dalculados por cada né (representado
pelas linhas 22 a 24 do pseudo-cédigo do Quadradbys etapas contemplam os estagios de
aglomeracdo e mapeamento da metodologia de F&9@%)( O pseudo-codigo desta versao

paralela esta mostrado no Quadro 7.

NO mestre:
1)Definicdo do ambiente (variaveis, arquivos, etc.)
2)Leitura do arquivo de configuracéo
3)Alocacgédo das estruturas matriciais e de controle
4)Inicio da simulagéo:
5) Gerar nimeros aleatérios iniciais -> Num. Pontos
6) Gerar configuracéo inicial
7) Transmitir dados para os escravos
8) Para cada ponto P, faca:

NO escravo:
9) Receber dados de controle e da configuracao ini cial
10) Para cada ponto P, faca:
11) Para cada sélido, faga:
12) Defina novo sélido
13) Para cada Fase, faca:
14) Para cada Ciclo, faca:
15) Para cada Configuracéo, faca:
16) Mova molécula
17) Insira molécula
18) Remova molécula
19) Calcule as médias do Ciclo
20) Atualize Acumuladores

21)Transmitir dados calculados para né mestre

N6 mestre:
22) Receber os dados dos nds escravos e totalizar
23) Calcular médias, variancia e covariancia
24) Salvar os dados do Ponto
25)Fim da simulacao.

Quadro 7. Pseudo-cédigo resumido d& dersédo paralela.

Essa primeira versdo serviu para percebermos uiegra tenhamos conseguido o
principal objetivo, que era a execucao paralelaldoritmo, ele ainda poderia ser melhorado.
Apesar da divisdo dos sélidos pelo nimero de psadeses parecer distribuir a carga de
trabalho de maneira equitativa, na pratica, estafoidobtida de forma satisfatéria. Em um
clusterheterogéneo, como € o caso do que foi usado ndagido (ver pagina 73), ocorre que
as maguinas com maior poder de processamento ar&euts calculos com maior rapidez e,

consequentemente, terminardo primeiro. Como, nestio, o algoritmo foi estruturado de
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modo que o né mestre recebe todos os calculos @osstravos para s6 entao processar as
médias e gravar os dados finais, as maquinas dygidas tém que ficar aguardando as mais
lentas chegarem ao mesmo ponto, onde os dadosingdionizados. Isto implica que, na
pratica, a velocidade de processamento de toatusier € equivalente a velocidade da
maquina mais lenta! Mesmo sendo melhor que a e&ecan apenas uma maquina, esta
limitagdo pode ser contornada para reduzir aind@s matempo de processamento. O
algoritmo deve levar em conta a capacidade de gsaogento de cada noé, a fim de obter uma
alocacdo de carga melhor distribuida, pois, afigaleremos explorar todo o potencial
oferecido pelalustet

Todos os resultados e conclusbes desta versado w@ntesg estdo expostos e

comentados no proximo Capitulo.

5.2.2 Segunda verséao paralela

A segunda versao implementada teve o objetivo déicae a viabilidade de outra
abordagem para o particionamento do dominio. Tantersdo sequencial quanto a primeira
paralela executam variando-se os pontos de preBaé@.cada ponto sdo geradosblidos e
realizados os calculos.

Nesta segunda versdo optou-se por inverteopdas linhas 8 e 11 do pseudo-codigo
do Quadro 7. Entdo, um solido ndo é trocado pada p@nto simulado, os pontos é que
variam. Vale ressaltar que a relacdo pontos desfoésdlidos nédo foi alterada, garantindo,
assim, gue todas as versfes processam a mesmalgdarte dados. O novo pseudo-codigo
€ mostrado no Quadro 8.

A linha 8 da primeira versao paralela foi mudaddudgar nesta segunda versao para a
linha 23, porque 0 N0 mestre agora so recebe dtadsuinal para o solido como um todo.
Para isto, foi criada uma estrutura vetorial emacadl que acumula os dados de cada ponto
para depois envia-los ao mestre. Este, por sugeezgrre estes vetores na ordem dos pontos
(cada ponto é representado pelo indice do veamgnido os calculos necessarios. Assim, esta

parte do algoritmo original ndo precisou ser attara
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NO mestre:
1)Definicdo do ambiente (variaveis, arquivos, etc.)
2)Leitura do arquivo de configuracéo
3)Alocacgédo das estruturas matriciais e de controle
4)Inicio da simulagéo:
5) Gerar nimeros aleatérios iniciais -> Num. de sol idos
6) Gerar configuracéo inicial
7) Transmitir dados para os escravos

NO escravo:
8) Receber dados de controle e da configuragao ini cial
9) Para cada Sdélido S, faca:
10) Defina novo sélido
11) Para cada ponto P, faca:
12) Para cada Fase, faca:
13) Para cada Ciclo, faca:
14) Para cada Configuracao, faca:
15) Mova molécula
16) Insira molécula
17) Remova molécula
18) Calcule as médias do Ciclo
19) Atualize Acumuladores

20)Transmitir dados calculados para né mestre

N6 mestre:
22) Receber os dados dos nds escravos e totalizar
23) Para cada ponto P, faca:
24) Calcule médias, variancia e covariancia
25) Salve os dados do Ponto
25)Fim da simulacao.

Quadro 8. Pseudo-cddigo resumido d& Rerséo paralela.

5.2.3 Terceira versao paralela

A segunda versdo mostrou-se ligeiramente mais tgreaa primeira, mas ainda assim
produziu os resultados corretos, conforme apredenta proximo capitulo. O importante é
gue ela mostrou-se viavel quanto ao particionamerderviu de base para a proxima versao
do programa. O pseudo-codigo da terceira versamesstrado no Quadro 9.

Para nao fugir do que foi estabelecido na fase atécpnamento do dominio, a
solucdo adotada foi que todos os sélidos sdo previte calculados pelo mestre e
armazenados em estruturas matriciais. A seguirestrefica aguardando a solicitagdo de um
sélido por um né escravo (linhas 11 a 15).

Cada sodlido enviado € registrado para que seja dedontrole sobre qual esta sendo
processado e qual esta disponivel. Desta formapiom, € feita uma sincronizacdo apos a
geracao dos solidos pelo mestre e todos os escsaliosam um sdlido e o recebem. Aquele
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gue terminar primeiro solicitara outro, até queototenham sido processados ou estejam em

processamento.

N6 mestre:
1)Definicdo do ambiente (variaveis, arquivos, etc.)
2)Leitura do arquivo de configuragéo
3)Alocacéo das estruturas matriciais e de controle
4)Inicio da simulagéo:
5) Gerar nameros aleatorios iniciais -> Num. de pon tos
6) Gerar configuracéo inicial
7 Transmitir dados para os escravos
8) Para cada solido, faca:

9) Definir novo sélido

10) Armazenar solido

11) Enquanto ndo acabar os sélidos

12) Aguardar solicitacao de solidos

13) Se ha sdlido disponivel, entdo

14) Enviar solido para solicitante
15) sendo, avisar que nao ha

16) Aguardar resultados

NO escravo:
17) Receber dados de controle e da configuracao in icial
18) Faca:
19) Solicite sélido
20) Se recebeu aviso de fim, entéo
22) saia do loop
23) Receba sélido
24) Para cada ponto P, faca:

25) Para cada Fase, faca:

26) Para cada Ciclo, faca:

27) Para cada Configuracéo, faca:
28) Mova molécula

29) Insira molécula

30) Remova molécula

31) Calcule as médias do Ciclo
32) Atualize Acumuladores

33) Acumule dados do ponto

34)Transmitir dados calculados para né mestre

N6 mestre:
35) Receber os dados dos nds escravos e totalizar
36) Para cada ponto P, faca:
37) Calcule médias, variancia e covariancia
38) Salve os dados do Ponto
39)Fim da simulacéo.

Quadro 9. Pseudo-cadigo resumido d& 8ers&o paralela.

Assim, esta alocacédo de carga de trabalho e erhddvaplicacdo possibilita que as
maquinas mais rapidas calculem mais sélidos queads lentas, aproveitando o seu poder de
computacdo maior, e consequentemente, reduzindempot de processamento global.

Nenhuma analise deardwareé feita. Simplesmente as mais rapidas processaa@odados!



70

Embora tenha havido um ligeiro aumento da trocendesagens e a complexidade de
controle dos processos também tenha aumentadonudiain as chances de que uma
maquina mais rapida figue muito tempo esperandaspeiais lentas para sincronizar os
dados. E interessante frisar que esta abordagesu fiwito semelhante ao problema do
“produtor-consumidor”, muito comum nas aulas soBigtemas Operacionais. Aqui, 0 né
mestre “produz” os solidos e os escravos o0s “coes@inmas com a diferenca de que a
producéo é fixa, acontecedo somente no iniciordalagdo e os “consumidores” devolvem o

resultado.

5.2.4 Quarta versao paralela

A guarta versao, baseada na terceira, surgiu devidiguns problemas encontrados
durante o desenvolvimento do trabalho. Procuramaggmra, também implementar a
caracteristica de tolerancia a falhas. Isto foiessério porque muitas simulacdes (algumas
das que levaram dias para terminar) foram abortqdasdo uma ou outra maquina parou de
funcionar, seja por problema derdware ou de queda de energia. O pseudo-codigo é
mostrado no Quadro 10.

A complexidade aumentou mais ainda porque agora anastre executa Varios
procedimentos de controle. Por exemplo, para célildos ele fica em unfoop aguardando
até que uma mensagem chegue. Isto foi precisoepédea que houvesse udeadlockcaso o
mestre e um escravo estivessem em um ponto deimeggb ao mesmo tempo (ha
implementacdo da LAM-MPI, a diretidPIl_Send()ndo € bloqueante, madvi®l_Recv()é).

Ao receber uma mensagem, o mestre saodp e verifica qual o tipo, atraves tig. Se for
uma solicitacao de solido, o0 mestre ira percomea lista mantida para controlar os que estéo
em processamento e os disponiveis, armazenand@narob tempos de inicio e fim de
processamento de cada um. Enquanto houver um stigonivel, ele o enviar4 para o né
solicitante. Caso contrario, encontrara o primgie ainda nao terminou e verificara o tempo
de processamento médio de todos os sélidos, nicdialo-o por 3,5 (este fator foi estimado
experimentalmente por inspecdo, apds sucessivasagides). Caso o tempo atual seja maior
que isto, pode ser um sinal de que o escravo gqueg@m a processar aquele sélido esteja
fora do ar (ndo necessariamente). Entdo o mesiiec®na os dados desse solido para o

processo gque esta solicitando e registra essecemiiamento.
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N6 mestre:
1)Definicdo do ambiente (variaveis, arquivos, etc.)
2)Leitura do arquivo de configuracéo
3)Alocacéo das estruturas matriciais e de controle
4)Inicio da simulagéo:
5) Gerar nimeros aleatdrios iniciais -> Num. de sl
6) Gerar configuracéo inicial
7 Transmitir dados para os escravos
8) Para cada solido, faca:

9) Definir novo sélido

10) Armazenar soélido

11) Enquanto ndo acabar os sélidos

12) Enquanto o n. de resultados < n.o sélidos, fag

13) Aguardar solicitagédo de soélidos

14) Se for pedido de solido

15) Verifica solido disponivel

16) Se ha sélido disponivel, entdo

17) Enviar solido para solicitante
18) sendo, verificar tempo processamento
19) Se tempo processamento > media *3,5
20) Redireciona solido

21) Se for aviso de resultado, entdo

22) Recebe resultado

23) Atualiza numero resultados

24) Se for aviso de processamento, entdo

25) Atualiza tempo do processo

26) Se n.o de resultados = n.o soélidos, entéo

27) Avisa processos para encerrar

28) Aguardar resultados

NO escravo:
29) Receber dados de controle e da configuracao in icial
30) Faca:
31) Solicite s6lido
32) Se recebeu aviso de fim, entédo
33) saia do loop ( e encerra)
34) Receba solido
35) Para cada ponto P, faca:

36) Para cada Fase, faca:

37) Para cada Ciclo, faca:

38) Para cada Configuracéo, faca:

39) Se mod(Conf,IPrint) == 0, entédo

40) Avise p/ atualizar tempo

41) Mova molécula

42) Insira molécula

43) Remova molécula

44) Calcule as médias do Ciclo

45) Atualize Acumuladores

46) Acumule dados do ponto

47) Avisar o mestre dos resultados

48) Se recebeu aviso de continuar, entdo

49) Transmitir dados calculados para né mestre
N6 mestre:

50) Receber os dados dos nés escravos e totalizar
51) Para cada ponto P, faca:

52) Calcule médias, variancia e covariancia
53) Salve os dados do Ponto

54)Fim da simulacao.

idos

Quadro 10.Pseudo-codigo resumido d& ¥erséo paralela.
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Quando cada processo termina de calcular seu séld@ um aviso ao mestre de que
esta pronto para mandar os resultados. O mestéx, ainaliza e se prepara para a recepgao.
Ao recebé-los, verifica se tinha sido redirecionpdm outro. Caso positivo, descarta-o, para
evitar duplicidade de dados para aquele mesmoos(@idue acabaria gerando erro de calculo
guando o mestre fosse computar as médias) e emdamensagem para que este né termine
seu processamento, “dispensando-o0”, dessa formegrd@guar o trabalho, mesmo que seja
com outro sélido. E um ponto a ser considerado emsdes futuras, para tentar ndo
desperdicar esse tempo que foi gasto no processantgsso seja um resultado “normal”
(que nao foi redirecionado para outro), ou do n® eebeu o sélido redirecionado, recebe-o
e guarda os valores. Quando o numero de resultadebidos for igual ao de sdélidos, avisa a
todos os nés de que ndo ha mais nada a fazergpargerminem, e entdo passa para a fase
final, a de calculo das médias.

Nesta versdo ndo ha mais o ponto de sincronizaggidatios vidMPl_Reduce()que
agora sao enviados vielPI_Send()e recebidos conMPI_Recv() porém o mestre deve
acumular o dado recebido com os anteriores. Asaimada solido terminado, o mestre
receberd os dados e distribuira outro, se houwto. fhelhora ainda mais o tempo de
execucao, pois, na versao anterior, mesmo que g@simad mais rapidas processassem mais
informagdes, ainda havia o ponto de sincronizag@odados com o mestre, as chamadas ao
MPI_Reduce()p que causava ainda alguma ociosidade. Infeliznessa versédo nao é 100%
tolerante a falhas, pois se 0 n6é mestre sair dtwdo, 0 processamento devera ser refeito. A
ideia € que, mesmo que quase todas as maquinalsister tenham algum problema, com
pelo menos duas maquinas, o mestre e um escrairopkacao va até o final sem precisar da
intervencdo do usuério. Contudo, dependendo dotgyartiver sido processado, pode nao
ser viavel manter a execuc¢ao, pois 0 tempo nedegsara recalcular os solidos perdidos
pode ser muito maior do que recomecar com todasaapiinas. Quanto menos maquinas
“sairem do ar” durante o processamento, melhoro® rimticia € que existem procedimentos
implementados no ambiente LAM-MPI, conforme dessripor (MARTINS, 2005), que
podem ser utilizados para retomar o processameptota de um ponto previamente salvo
(checkpoint Isto facilita ainda mais a utilizacdo e aumeateonfiabilidade das simulacdes

com osclustersde computadores.
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Capitulo VI

Resultados Obtidos

odas as simulacdes foram feitas ntlosterheterogéneo tipBeowulfpertencente
ao grupo de pesquisas HPPCA e instalado no LECADDdpartamento de
Informatica da Universidade Estadual de Maringadee constituido por 9

maquinas (1 mestre e 8 escravos). A configuracacada n6 pode ser vista na

Tabela 1.

Tabela 1. Configuragéo dacluster HPPCA
N6 CPU Clock (GHz) RAM (MB) HD (GB)
Mestre Athlon 1 512 20
Escravo 1 Pentium IV 1.8 1024 40
Escravo 2 Pentium IV 1.8 1024 40
Escravo 3 Pentium IV 1.8 1024 40
Escravo 4 Pentium IV 1.8 1024 40
Escravo 5 Pentium IV HT 3.0 1024 80
Escravo 6 Pentium IV HT 3.0 1024 80
Escravo 7 Pentium IV HT 3.0 1024 80
Escravo 8 Pentium IV HT 3.0 1024 80
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O ambiente de execucam todos os néé formado pelo sistema operacional Red
Linux, versao 2.4.29-smp, complementacdo LAMMPI versdo 7.0.4, utilizandtambém o
sistema de administracdo deisterr OSCAR Open Source Cluster Application Resou)
(OSCAR, 2009).0 compilador utilizado para linguagemFORTRAN 90 foi oGNU g95
(G95, 2009) que ndo é padrdo cinstalagdo LAMMPI, por isso foi necessaria ur
adaptacdo no ambienteedirecionando o comando de compilampif77 para esse novo

compilador Maiores informacdes podem ser obtida:site www.lam-mpi.orc.

6.1 VALIDACAO DOS RESULTADOS

Para demonstrar aficiéncia desss abordagensfoi estipulada uma configurag:
inicial (ver Quadro 5)para assimulacdescom 30 pontos de pressdo, 32 solidos e
swoerficie de dimensfes 200x200 (portanto, quatrewvemaior que o tamantde solidos
normalmente simuladoque é 100x1(), e foi executada nas quatversdes.Esses valores
foram determinados pelo autor do algoritmo originghseado em sua experiéncia
utilizacdo do mesmao.

A validagdo dos algoritmos paralelos feita comparandge os dados obtidos com
equivalentes gerados pela versdouencial. E preciso ter certeza que o algoritmo ¢

produzindo os resultados corretA validagdo € mostrada ngrafico daFigura 22, que

apresenta as curvas de isoterma ok, tanto pela verséo segncial como pelas paralel

1,20
1,00
0,80 o
0 K
0,60 74 —— Sequencial
—eo—Paralelo 1
0,40 - —A—Paralelo 2
X Paralelo 3
0,20 Paralelo 4
O 3y 00 _,;J ZINZIN, 7 \_I;Til_'\ T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
1 3 5 7 9 11 13 15 17 19 21 23 25 27 29
Fontos de pressdo

Figura 22. Gréfico das isotermas obtidas com as simulag6euencial e paralel:.
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A coluna vertical mostra os valores da fracdo deedara da superifici¢d), que
devem estar entre 0 e 1. Na horizontal estdo o®gate pressdo. A medida que a pressio
aumenta, mais moléculas séo “forcadas” contra m@gdaumentando também a fracdo de
corbertura da superficie e, portanto, favorecenddsarcédo. Podemos perceber que no ponto
de maior pressédo, a fragcdo de cobertura fica béxirpa do valor 1, o qual indica a total
cobertura do soélido.

Propositalmente este grafico foi colocado nestpodigdo para mostrar visualmente
gue ha somente pequenas variagcdes em alguns ppotgse, como as simulacdes nao foram
executadas ao mesmo tempo e pelas préprias césticter do Método de Monte Carlo, que é
produzir uma distribuicdo estatistica uniformejralde os nimeros aleatorios apresentarem
variacbes quando se usa mais de uma maquina (RGHENT000), alguma diferenca nos
Tabela 2 mostra os valores deobtidos por todas as versbes e a Tabela 3 apaeasnt
diferencas obtidas pelas versdes paralelas em cagdmacom os valores obtidos pela verséo

sequencial (coluna 2 da Tabela 2).

Tabela 2. Valores de obtidos nas simulac¢oes

Ponto Sequencial Paralelo 1 Paralelo 2 Paralelo 3 araléto4
1 1,2454730000E-04 1,2453150000E{04 1,24542900@0E-D2454950000E-04 1,2844020000E-04
2 3,4293260000E-04 3,4301450000E+{04 3,42849600@0E-84290780000E-04 3,5168350000E-04
3 8,8459010000E-04 8,8478180000E+{04 8,84380500@0E-®8467180000E-04 9,0321710000E-04
4 2,1081420000E-08 2,1085580000E{03 2,10832000@0E-®1084570000E-03 2,1464100000E-03
5 4,8338640000E-03 4,8334770000E{03 4,83291200@0E-408333210000E-03  4,9193360000E-03
6 1,0901440000E-02 1,0902700000E+02 1,09054500@0E-D0903200000E-02 1,1094140000E-02
7 2,4487130000E-02 2,4496510000E{02 2,44940000@Q0E-®4493440000E-02 2,4903410000E-02
8 5,5156040000E-02 5,5161160000E{02 5,51498400@0E-®5135610000E-02 5,6059190000E-02
9 1,2398210000E-01 1,2390120000E401 1,23949900Q0E-D2395590000E-01 1,2572750000E-01
10 2,6291280000E-01 2,6279930000E{01 2,6278060Q00E2,6299010000E-01 2,6639320000E-01
11 4,5392740000E-01  4,5410030000E401 4,5399500@00E4,5419640000E-01 4,5989650000E-01
12 6,1022090000E-01 6,1033210000E{01 6,1038410000E-6,1018740000E-01 6,1926500000E-01
13 7,1075170000E-01 7,1077260000E4{01 7,1062580@A0E-7,1079150000E-01 7,2163780000E-01
14 7,7548350000E-01  7,7596920000E4{01  7,7599370@00E-7,7555390000E-01  7,8910930000E-01
15 8,2029440000E-01  8,2148870000E{01 8,2039710@00E-8,2062240000E-01  8,3451700000E-01
16 8,5307970000E-01 8,5320900000E{01 8,5276360@A0E-8,5337900000E-01 8,6915770000E-01
17 8,7767890000E-01 8,7771640000E4{01 8,7795870@A0E-8,7736180000E-01 8,9302040000E-01
18 8,9673460000E-01 8,9673080000E{01 8,9668670MA0E-8,9684670000E-01 9,1204060000E-01
19 9,1221380000E-01 9,1185410000E{01 9,1209940000E9,1186330000E-01 9,2790780000E-01
20 9,2478590000E-01  9,2405490000E4{01  9,2345120@00E9,2376870000E-01  9,4000590000E-01
21 9,3422270000E-01 9,3416410000E401 9,3254770@A0E9,3254070000E-01 9,4899270000E-01
22 9,4364800000E-01 9,4327220000E401 9,3869570@A0E9,3923910000E-01 9,5488040000E-01
23 9,5194110000E-01 9,4853930000E401 9,4371340@A0E9,4374300000E-01 9,5942560000E-01
24 9,5666800000E-01  9,5325520000E{01 9,4689270@00E9,4753700000E-01  9,6326750000E-01
25 9,6195080000E-01  9,5705110000E4{01 9,5001260@00E9,5032130000E-01 9,6627260000E-01
26 9,6473860000E-01 9,5928900000E401 9,5209670@A0E9,5245280000E-01 9,6825740000E-01
27 9,6843810000E-01 9,6162910000E4{01 9,5373410@A0E9,5416630000E-01 9,6979990000E-01
28 9,7076490000E-01 9,6352740000E401 9,5525280@A0E9,5576820000E-01 9,7146150000E-01
29 9,7177530000E-01  9,6491450000E{01 9,5672340Q00E9,5704990000E-01  9,7254820000E-01
30 9,7324370000E-01 9,6603360000E{01 9,5768730Q00E9,5804000000E-01  9,7369840000E-01
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Tabela 3. Diferencas nos ®lores deg obtidos nasversdes paralelas em comparagao co

os da versado sequencial

Ponto Paraleld Paralelo 2 Paralelo 3 Paralelo4
1 0,000126859 | 0,0000353279 -0,0000176640 -0,0312563982
2 -0,000238822 | 0,0002420301 0,0000723174 -0,0255178423
3 -0,000216710 | 0,0002369459 -0,00009235%92 -0,0210572106
4 -0,000197330 | -0,000084434 -0,0001494207 -0,0181524774
5 0,000080060 | 0,0001969439 0,0001123325 -0,0176819207
6 -0,000115581 | -0,0003678413 -0,0001614466 -0,0176765638
7 -0,000383058 | -0,0002805555 -0,0002576864 -0,0169999506
8 -0,000092827 | 0,0001124084 0,0003704037 -0,0163744533
9 0,000652513 | 0,0002597149 0,0002113208 -0,0140778387
10 0,000431702 | 0,0005028283 -0,0002940138 -0,0132378492
11 {,000380897 | -0,0001489225 -0,00059260%8 -0,0131499002
12 0,000182229 | -0,0002674441  0,0000548982 -0,0148210263
13 {0,000029405 | 0,0001771364 -0,0000559971 -0,0153163193
14 {0,000626318 | -0,0006579121 -0,0000907821 -0,0175707156
15 {0,001455940 | -0,0001251990 -0,000399856¢4 -0,0173384092
16 0,000151568 | 0,0003705398 -0,0003508465 -0,0188470081
17 0,000042726 | -0,0003187954 0,0003612939 -0,0174796272
18 0,000004237 | 0,0000534160 -0,0001250091 -0,0170685953
19 0,000394315 | 0,0001254092 0,0003842301 -0,0172043001
20 0,000790453 | 0,0014432530 0,0010999303 -0,0164578634
21 0,000062725 | 0,0017929344 0,0018004272 -0,0158099348
22 0,000398241 | 0,0052480374 0,0046721871 -0,0119031673
23 0,003573540 | 0,0086430768 0,0086119824 -0,0078623562
24 0,003567381 | 0,0102180694 0,0095445860 -0,0068984224
25 0,005093503 | 0,0124104060 0,01208949%6 -0,0044927454
26 0,005648784 | 0,0131039641 0,0127348486 -0,0036474129
27 0,007030908 | 0,0151832110 0,01473692%4 -0,0014061818
28 0,007455461 | 0,0159792551 0,0154483336 -0,0007175785
29 0,007060068 | 0,0154890745 0,0151530915 -0,0007953485
30 0,007408319 | 0,0159840747  0,0156216783 -0,0004672006
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Figura 23. Grafico das isotermas em outra perspectiva, pataguir as versde
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A cada vez que uma versdo paralela for executadasndtados apresentardo esta
pequena variagdo em pontos distintos ou ndo, meguao seja feita uma simulacdo
imediatamente apds a outra. O grafico da Figuram@&ra as mesmas isotermas da Figura 22
de outra perspectiva, para podermos distingui-kel&on.

Podemos verificar que os dados produzidos corregporaos resultados obtidos com
a versdo sequencial, com pequenas variagdes (mgaedd,01, para mais ou para menos, na
maioria dos pontos, conforme mostrado na TabelaAB§s constatada a validade desses

resultados, resta-nos avaliar o desempenho eiéargii@ das versdes paralelas.

6.2 AVALIACAO DO DESEMPENHO E DA EFICIENCIA

A execucao sequencial foi escalonada para a maquaimsarapida deluster(Escravo
8) e terminou apos 10 dias, 21 horas e 31 minafmeximadamente, apds processar todos 0s
pontos e solidos. Todas as versdes paralelas fexaoutas com 3, 5 e 9 maquinas (contando

com o mestre), com 0s mesmos dados de entradasd\sequencial.
6.2.1 Desempenho
Os tempos de processamento de cada versédo est@imdisia Tabela 4 e o grafico

correspondente é mostrado na Figura 24.

Tabela 4. Tempos de processamento (em minutos)

N.° de Sequencial Paralelo 1 Paralelo 2 Paralelo 3 Pardlel
Méquinas
1 15691
3 7731 8497 7256 6322
5 6994 7193 5385 4738
9 4124 4172 3133 2640

Foster (1995) define o tempo de execuc¢ao de cad@ssador como a soma do tempo
de computacdo propriamente dito, tempo de comuiicag tempo 0cCioso, porém, neste
trabalho eles ndo séo discriminados e estdo sefid@mdos os tempos desde o inicio da

simulacdo até a geracado dos arquivos de resultadodp que este ultimo consumiu apenas
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alguns segundos (informagéo obtida dos arquivdegldas simulacdes). Estes tempos para

leitura e escrita de arquivos néo influenciaramatieggmente o desempenho dos algoritmos.

18000
16000 -
14000 \
-E 12000 \
S 10000 —&—Paralelo 1
% 8000 \ == Paralelo 2
- 6000 - Paralelo 3
4000 —li—Paralelo 4
2000 \.
0 T . . T T . . T )
1 2 3 4 5 6 7 8 9
Processadores

Figura 24. Tempos de processamento.

O speedugoi, entdo, calculado conforme definido no Capitdl Para exemplificar,

vejamos o valor para a®Mersdo paralela com 3 maquinas (mestre + 2 es)tavo

Ts 15691

2,029
T, 7731

Equacéo 8. Célculo dospeedup

Entdo, com 3 maquinas (1 processo por maquinajmedéepouco mais que o dobro da
velocidade de processamento, e 0 tempo cai pareopmenos da metade. O ideal seria
obtermos um valor 3, mas devemos lembrar que agdempo gasto na comunicacado dos
processos influi negativamente no tempo de exectotah além do fato de que o né mestre
nao efetua os céalculos sobre os sdlidos; apenibdis dados iniciais e fica aguardando os
resultados, mas mesmo assim ele entra no calcuspekdupA Tabela 5 mostra os outros
valores dospeedupe o grafico € mostrado na Figura 25, onde é exibésnbém o valor
tedrico que seria obtido em uma configuracéo idealqual ndo houvesse atrasos devido a

camada de comunicacdo e ociosidade dos processa@@sevalores intermediarios foram

interpolados.



79

Tabela 5. Valores despeedumbtidos

Versédo Paralela N. ° de Maquinas Speedup
2,029
2,243
3,804
1,924
2,181
3,761
2,162
2,913
5,008
2,57
3,43
5,943
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Figura 25. Grafico dospeedup.

As simulagcbes executadas com 3 e 5 maquinas faralzadas, respectivamente, nas
maquinas mais rapidas e nas mais lentas, devideterolgeneidade daluster e para
aproveitar o tempo realizando duas simulacfes tAmegs. Isto explica a ligeira queda das
curvas entre 3 e 5 processadores para estas veXs@egersoes 1 e 2, 0 nd mestre fica quase
0 tempo todo ocioso até sincronizar e receber desldos processos escravos, que também
apresentam maior ociosidade, devido ao ponto degosiizacdo. Como a versédo 2 difere da
versdo 1 apenas na forma como os dados foram ipa&tios, suas curvas sdo muito
parecidas, com uma ligeira vantagem da 1.2 veesAdermos depeedupJa para a versao 3,

0 N6 mestre, apesar de nao efetuar os calculdamieate sobre os solidos propriamente ditos

e por realizar um melhor controle sobre a distgéai do processamento, fazendo uma
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alocacdo de solidos para os processadores maisnédic contribuiu para o aumento do
speeduplsto aconteceu também na versédo 4, que ainda pmssuwacteristica de ser tolerante
a falhas em alguns nds escravos. As versfes @aléb foram executadas em apenas 1
maquina porque a troca de mensagens certamengragar o processamento, resultando em
um tempo maior que a versao sequencial (mais akas]l provavelmente); por isso, o tempo
inicial da versao sequencial foi utilizado como tpanicial também para as versdes paralelas,
apenas para efeito visual do grafico.

Com relacdo aos objetivos propostos e apoés redlizs as simulacdes, podemos
observar na Tabela 4 que o melhor tempo foi condegrom a 4. verséo paralela executada
nas 9 maquinas (2640 minutos), que representa edugdo do tempo de execucdo em torno
de 83,17% (diminuiu para 1 dia e 20 horas) em &elag versdo sequencial, conforme €&
apresentado pela Tabela 6. Como na verséao 3, aovétmmbém fez uma melhor distribuicéo
de carga de trabalho entre as maquinas, aprovei@mpdder de processamento de cada uma
e conseguiu um ganho de tempo adicional pelo fatgue n&o precisa esperar que todas

atinjam o0 mesmo ponto para sincronizar os dados.

Tabela 6. Ganho de Tempo de processamento (em %)

N.° de Paralelo 1 Paralelo 2 Paralelo 3 Paralelo 4
Maquinas
1 — — — —
3 50,73 45,84 53,75 59,71
5 55,42 54,15 65,68 69,80
9 73,71 73,41 80,03 83,17

Sobre a tolerancia a falhas, ressaltamos que @ssdagdo foi executada sem que
houvesse algum tipo de problema com alguma magssim, essa caracteristica acabou
nao sendo utilizada, mas seria interessante ppssanais testes para ser aperfeicoada. Se
muitas maquinas pararem, € preciso fazer uma g#lalise compensa reiniciar a simulacéo ou
ndo, dependendo do que ja tiver sido processadcexemplo, em uma simulacdo que leve
alguns dias para ser executada, se as maquingsacarem forem algumas das mais lentas,
melhor, mas se for o contrario, as mais lentas démorar muito mais para retomar 0s
calculos que foram perdidos. Neste caso, cabeus@@rio decidir. Foi detectado, nos testes
preliminares, que quanto mais cedo ocorrer algwata fque tire um n6 do ar, menor sera o

impacto no tempo de execucao global.



81

6.2.2 Eficiéncia

A Tabela 7 mostra a eficiéncia conseguida com fesetites versdes e o gréfico é

mostrado na Figura 26.

Tabela 7: Eficiéncia das versdes paralelas.

Versao Paralela N.° de Processos Eficiéncia
3 0,6763
0,4486
0,4226
0,6413
0,4362
0,4178
0,7206
0,5826
0,5564
0,79
0,72
0,66

1

OO WO|UIW(O|U1|W(O| 0

1,2

0,8 -

——Paralelo 1
0,6 -

——
——Paralelo 2
0.4 —] Paralelo 3

Eficiéncia

—ji—Paralelo 4

0,2

1 2 3 4 5 6 7 8 9
Processadores

Figura 26. Grafico da Eficiéncia das versodes paralelas.

Na 4.2 versao do algoritmo praticamente ndo h&wmiade das maquinas, inclusive do
nd mestre, que agora fica quase o tempo todo mando a chegada de mensagens, usando
diretivas ndo blogueantes. Como a sincronizacadagldoi substituida pela diretiva
MPI_Recv(), as maquinas mais rapidas ndo precisam mais espetas mais lentas,
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diminuindo sua ociosidade. Assim, tivemos uma el@gadospeedupe, consequentemente,
isso fez com que aumentasse ainda mais a eficiéncia

E interessante notar que a eficiéncia diminui aideedue mais processadores s&o
usados. Isto porque quando acrescentamos maisspagiges aumentamos também a
comunicacao entre 0s processos, 0 que acaba gevaindadade em cada processador, pois
cada um tem que esperar que os dados fiqguem digi®m®im seus registradores. Embora o
aumento do numero de processadores faca com cueckajcdo do tempo de processamento,
haveria mais processos trocando dados. Entdo, & mkr determinado numero de
processadores, a sobrecarga da comunicacdo iarattachegada dos dados ao destino,
consumindo mais tempo que 0 processamento proprtant#o, anulando a vantagem do
processamento paralelo. Para sabermos qual o ndmete de processos que garanta a
vantagem da execucdo em paralelo € preciso qugodtaio seja executado em wtuster
com talvez algumas centenas de processadores,, dnfglezmente, ndo foi possivel neste

trabalho.
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Capitulo Vi

Conclusao

plicacbes paralelas e distribuidas estdo se toonanth solucdo viavel para a
solucéo de problemas complexos, tendalostersde computadores surgidos
como grandes ferramentas capazes de tornar possggtldo desses problemas.
A simulacdo feita em computadores € uma forma maitb para que os
pesquisadores consigam resultados muito proximoslés| obtidos com experimentos reais,
sem, contudo, ter 0s custos e muitas vezes també&i®cos inerentes a cada experiéncia.
Dada esta disponibilidade de recursos em termdsadbvare é preciso que estudos
mais profundos sobre os modelos e as técnicasnant empregadas na escrita de
programas paralelos sejam feitos. O problema amiede neste trabalho requer longo tempo
de processamento sequencial, o que dificulta ocavdas pesquisas na area, pois limita a
quantidade de informac&o que realmente pode sa&taolifom a paralelizacdo, um numero
maior de moléculas podera ser analisado, contadloupara um resultado mais expressivo e
até mesmo promover novas descobertas para a argaeegnaplicado.
Como resultado deste trabalho, as simulacdes edaziem paralelo mostraram que a
reducdo do tempo de processamento foi extremars@rtdicativa, ainda levando em conta
que os dados utilizados superam em muito as siGesdagxecutadas normalmente na verséao

sequencial.
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O objetivo da reducdo do tempo de execucdo foigigkinja na primeira versao
paralela, que foi 74,7% mais rapida que a sequemmaem a questdo da ociosidade das
maquinas mais rapidas precisou ser resolvida. janska versdo, com uma abordagem de
particionamento de dominio diferente, os calculmsarh feitos variando-se os pontos de
pressdo pelos sélidos, perdeu-se um pouco de desbmpem relacdo a versao anterior
(73,4%), mas foi minimo (0,3%) e serviu para dertransa viabilidade dessa nova
abordagem. Na terceira verséo foi implementado lgoritmo de distribuicdo dos sdlidos
gue propiciou uma alocacdo de carga dinamica, geomlo que as maquinas com maior
poder de processamento fossem servidas com nowvus damedida que terminavam 0s
célculos de cada soélido, numa abordagem semelhamsblema do “produtor-consumidor”,
porém com algumas diferencas. Essa diminuicdo g@acwade de computacdo ociosa
mostrou-se eficaz, fazendo com que essa versagissin80% de reducdo do tempo de
execucao sequencial. A quarta e Ultima versdo buseduzir ainda mais esse tempo.
Deixando de utilizar as diretivas de comunicacaabagl para obtencdo dos resultados
parciais e implementando um algoritmo de tolerangidalhas nos nds, essa versdo
apresentou-se como a mais eficiente de todas, dibtama diferenca entre o tempo de
execucao sequencial e a paralela em torno de 83dai®%9 maquinas), o que representa um
ganho expressivo. Embora n&o seja 100% toleraf#tihas, essa versao consegue terminar a
simulacdo mesmo que algumas maquinas tenham prablemsofram alguma parada,
redirecionando o trabalho para aquelas que estivewracionando. Contudo, dependendo da
guantidade de solidos processados e quais magtenham saido do ar, pode ser mais
vantajoso reiniciar a simulacdo com todas as magquéio invés de continuar e esperar pelo
recalculo dos sélidos perdidos.

Apo6s analisarmos os dados obtidos com as simulgéEmos comprovar que cada
abordagem adotada apresentou desempenho e efcgiigfatorios sendo a ultima, embora
um tanto mais complexa que as outras, a que atplighamente os objetivos requeridos para
um clusterde computadores.

Como trabalhos futuros sugerimos o estudo parailaagéo do algoritmo com
superficies tridimensionais. Na area da Ciénci€daputacdo, pode ser feita a aplicacdo e
avaliacdo de técnicas de tratamentolatgs (fusdo e inversdo, por exemplo), procurando
aproveitar melhor as caracteristicas da linguag@RTRAN. Outro aspecto que pode ser
melhorado € o algoritmo de tolerancia a falhasp@sado aos recursos existentes no proprio

ambiente de execucao, comotweckpoint
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