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RESUMO

O Centro de Previsdo de Tempo e Estudos Climaticos (CPTEC/INPE)
desenvolveu e utiliza o modelo ambiental CCATT-BRAMS que acopla um
modelo de transporte de gases traco ao modelo regional BRAMS. Este
modelo ambiental possui um termo de reatividade quimica que atualiza a
composi¢cao quimica da atmosfera para o passo de tempo considerado. Este
termo modela as reacdes quimicas entre componentes da atmosfera e deve
ser resolvido para cada ponto da grade espacial. A composi¢do quimica da
atmosfera influi na absorcédo de radiacao solar pela atmosfera impactando seu
balanco térmico. Entretanto, seu custo computacional ao ser executado a cada
passo de tempo € uma ordem de grandeza superior ao do modelo BRAMS, de
forma que seu uso operacional é possivel com sua execucdo a cada 4 passos
de tempo. Esse custo deve-se a resolucdo de um sistema linear de equagdes
para cada ponto de grade. O solver utilizado correntemente tem uma
implementagdo sequencial e sua paralelizagdo demandaria alteragbes
significativas do cédigo correspondente. Assim, este trabalho propde o uso de
um solver baseado em estimacao linear 6tima que possui um codigo mais
simples e mais apropriada a paralelizagdo. Testes demonstraram que o solver
proposto fornece resultado numericamente equivalentes aqueles do solver
original e que possibilita um ganho de desempenho ao ser paralelizado com a
biblioteca OpenMP. Investigou-se também a possibilidade de porta-lo para
execugao em placa aceleradora grafica (GPU) prevendo a disponibilidade
desses aceleradores num futuro supercomputador do CPTEC/INPE.
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PARALLELIZATION OF THE CHEMICAL REACTIONS MODULE OF THE
CCATT-BRAMS ENVIRONMENTAL MODEL USING A SOLVER BASED ON
OPTIMAL LINEAR ESTIMATION

ABSTRACT

The Center for Weather Forecasting and Climate Studies (CPTEC/INPE)
developed and employs the environmental model CCATT-BRAMS that couples
a pollutant transport model and the regional numerical model BRAMS. This
environmental model includes a chemical reactions module that updates the
chemical composition of the atmosphere for the considered timestep. This
module models the chemical reactions between atmospheric components and
must be solved for each gridpoint. The atmospheric chemical composition
influences the absorption of solar radiation by the atmosphere thus affecting it is
thermal balance. However the computational cost of executing this module at
every timestep is one order of magnitude higher than that of the BRAMS model.
Therefore, its operational use is feasible with an execution every 4 timesteps.
Such computational cost is due to the resolution of a linear system of equations
for each gridpoint. The currently employed solver has a serial version and would
demand large modifications of the code in order to be parallelized. This work
proposes the use of a solver based on optimal linear estimation that has a code
that is simpler and more suitable for parallelization. Numerical tests show that
the proposed solver achieved results that are numerically equivalent to those of
the original solver. In addition, the OpenMP parallel version of the proposed
solver achieved reasonable speed-up. This work also investigated the portability
of the proposed solver for execution in a graphics processing unit (GPU) since
such accelerators may be available in a future supercomputer of CPTEC/INPE.
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1 INTRODUCAO

O ar atmosférico seco na troposfera € composto tipicamente em volume por
nitrogénio (78%), oxigénio (21%) e os restantes 1% incluem os chamados
gases traco, assim chamados devido as suas pequenas concentracfes. Nesta
categoria aparecem alguns gases nobres, 0 gas carbonico e gases poluentes
gerados por causas antropogénicas ou naturais. Numa atmosfera real € preciso
incluir também vapor d'agua, além dos aerossois, que analogamente aos gases
poluentes, sdo provenientes da queima de combustiveis fésseis, processos
industriais, queimadas, erupc¢des vulcanicas, processos biogénicos, etc. Assim,
gases poluentes e aerossois sado constantemente lancados na atmosfera, seja
em grandes centros ou em regides desabitadas. Deste modo, torna-se
desejavel que modelos numéricos possam incluir gases traco e aerossois de

forma a considerar suas influéncias.

Os gases traco mais comuns sdo o monoxido de carbono, 6xidos de enxofre,
oxidos de nitrogénio e compostos organicos volateis, além do ozonio, este
altimo no caso da baixa troposfera. No caso dos aerossois, que sao particulas
em suspensao na atmosfera, podem ser sélidos, liquidos ou de origem
biolégica. Como exemplo de aerossois solidos, pode-se citar a poeira ou a
fuligem, enquanto que goticulas de vapor d'dgua condensado fora de nuvens
sdo aerossois liquidos e aerossois de origem bioldgica sdo virus e bactérias em
suspensdao na atmosfera. Concentracdes altas desses gases traco e
aerossois impactam a atmosfera e a biosfera terrestre ocasionando problemas
de saude, degradacdo de biomas, desequilibrio ecolégico, migracdes de

animais, perda de plantacdes, secas, tempestades, etc.

E importante notar que esses gases traco e aerossois podem também afetar o
balanco térmico da atmosfera. Esse efeito nem sempre € incluido em modelos
numéricos de previsdo de tempo e de clima. Mesmo quando as concentracdes

de gases traco e aerossOis sdo levadas em conta, muitas vezes essas



concentracbes sdo consideradas invaridveis no tempo, por simplicidade ou
devido ao custo computacional. Uma modelagem adequada requer o
acoplamento de um modelo de transporte de gases traco e aerossois ao

modelo numérico de previsdo de tempo.

O modelo de transporte resolve a equacdo de continuidade de massa
dos gases traco e aerossois, que inclui termos tais como adveccéo
(movimentacao do fluido na horizontal), conveccédo (movimentacéo do fluido na
vertical), turbuléncia, deposicdo e emissdo. Adveccdo e convecgao
normalmente séo termos utilizados na meteorologia, sendo que a engenharia
nao difere conveccdo de adveccdo. Na realidade, os gases traco reagem
guimicamente entre si modificando a composi¢cédo do ar atmosférico ao longo do
tempo. Estas reacdes quimicas podem ser modeladas pela inclusdo de um
termo de reatividade quimica nessa equacdo da continuidade de massa.
Obviamente, a modelagem resultante permite prever melhor o comportamento
da atmosfera e das concentracfes de gases traco e aerossois para cada ponto
de grade possibilitando mitigar efeitos nocivos para a populacdo e para a

economia.

O Centro de Previsdo de Tempo e Estudos Climaticos do Instituto Nacional de
Pesquisas Espaciais (CPTEC/INPE) utiliza modelos de previsdo numérica de
tempo e de clima desde 1994 (PANETA et. al., 2006). Modelos acoplados séo
mais recentes, como no caso do modelo CATT-BRAMS, constituido pelo
modelo

de transporte de gases traco e aerossois, o Coupled Aerosol Tracer Transport
(CATT) (FREITAS et. al., 2006) e pelo modelo numérico de previsdo de tempo
BRAMS (Brazilian Developments on the Regional Atmospheric Modeling
System) (FREITAS et. al, 2007). Estes modelos sdo executados
concorrentemente de forma acoplada, sendo suas fungBes de calculos
atmosféricos e de transporte intercaladas em um mesmo passo de tempo

(timestep), ou seja, o CATT atualiza as concentracbes dos gases traco e



aerossois em cada ponto de grade para um dado timestep e entdo executa-se

0 BRAMS para o mesmo timestep.

Mais recentemente, a inclusdo do termo de reatividade quimica ao CATT-
BRAMS resultou no modelo ambiental CCATT (Coupled-Chemical, Aerosol and
Tracer Transport) (LONGO et. al. 2013), correntemente utilizado pelo
CPTEC/INPE, que assim se tornou pioneiro na execucado operacional de um
modelo numérico ambiental para a predicdo das concentracfes de espécies

guimicas na atmosfera.

O CCATT-BRAMS permite prever a dinamica quimica dos gases traco
presentes na atmosfera, disponibilizando previsdes sobre a qualidade do ar e
estimando o balanco energético da atmosfera com maior precisao. Entretanto,
devido ao seu custo computacional, o termo de reatividade quimica somente &
executado a cada 4 passos de tempo (timesteps), no caso do modelo acoplado
utilizar resolucbes espaciais altas. Considera-se que para que uma previsao
numeérica de tempo seja viavel, o tempo de execucdo do modelo ndo deve
ultrapassar 2% do tempo referente a previsdo (GOVETT, 2009), o que nao

ocorreria se o termo de reatividade quimica fosse executado a cada timestep.

Tipicamente, o calculo desse termo representa de 50% a 95% do tempo de
processamento total do modelo acoplado (ZHANG et. al., 2011; LINFORD et.
al., 2009). Em particular, no caso do CCATT-BRAMS, representa 80% do
tempo total, quando executado no supercomputador Tupa (Cray XE6) do
CPTEC/INPE.

Neste contexto, o presente trabalho busca uma alternativa viavel em termos de
tempo de processamento para a execugdo do termo de reatividade quimica a
cada timestep. Isso implica na resolugédo, para cada ponto da grade espacial
considerada, de um sistema de equacOes lineares que expressa as reacoes
quimicas envolvendo gases traco da atmosfera. A resolugdo desse sistema
para todos os pontos da grade, implementada computacionalmente por

um solver muito  eficiente, porém  sequencial, €é muito custosa



computacionalmente. Alternativamente, investiga-se aqui o uso de um solver
alternativo, baseado em estimacdo linear oOtima (ELO), seja na versao
sequencial, seja na versdo paralelizada com a biblioteca OpenMP
(openmp.org). Compara-se o0 desempenho do solver original, executado
sequencialmente, com o desempenho do solver proposto, analisando-se
também o desempenho paralelo deste ultimo. Finalmente, investiga-se a
possibilidade de portar o solver proposto para uma versdo executadvel numa
placa aceleradora grafica de uso geral, em inglés, General Purpose Graphics
Processing Units (GPGPUSs), na qual cada nucleo/core da GPGPU executaria
uma thread que resolveria o0 sistema de equacBes lineares para um

determinado ponto de grade.

As contribuicbes dessa dissertacdo sao relativas a (i) implementacéo
computacional do solver baseado em estimacao linear 6tima para resolucdo do
termo de reatividade quimica em Fortran 90, sendo esse programa integrado
ao modelo ambiental CCATT-BRAMS, a (ii) paralelizacdo do cédigo do termo
de reatividade quimica utilizando-se o solver baseado em ELO com a biblioteca
OpenMP baseada na execucao paralela de threads em maquinas de memaria
compartilhada, e a (iii) investigacdo de sua portabilidade para biblioteca
OpenACC (openacc.org), visando sua execucdo em placas aceleradoras
graficas. Note-se queo solver originalmente utilizado no modelo CCATT-
BRAMS foi implementado na linguagem C, ao passo que o restante do modelo,
em Fortran 90, o que dificultou a analise de seu desempenho computacional e

impediu sua paralelizacao.

Como resultado deste trabalho, verificou-se que o0 novo solver proposto
forneceu resultados numericamente equivalentes aqueles do solver original,

além de reduzir o tempo de processamento quando paralelizado com OpenMP.



2 POLUICAO ATMOSFERICA

A constituicdo quimica da atmosfera terrestre ndo é a mesma de 3,5 bilhdes de
anos atras, quando a atmosfera era provavelmente desprovida de oxigénio, até
que os primeiros seres vivos surgiram (ALTERMANN, KAZMIERCZAK; 2003)
e, eventualmente, a fotossintese iniciou a inje¢cdo de oxigénio no ar. Assim, a
constituicdo quimica da atmosfera sofreu alteracbes continuas e, desde a
Revolucao industrial, iniciada em fins do século XVIIl, essas alteracdes sdo em
grande parte antropogénicas, ou seja, causadas pela influéncia humana. As
mais notdrias sdo as emissdes na atmosfera de gases do efeito estufa, de
diversos tipos de aerossois, gases primarios toxicos e/ou precursores de gases
secundarios nocivos a saude, como por exemplo, 0 0zénio (03). Além dessas
emissdes, houve a mudanca do uso e cobertura do solo, que alteram o balanco
entre a radiacdo incidente e a refletida (albedo) na atmosfera (FREITAS et. al.
2009).

Tipicamente, modelos de previsdo numeérica de tempo e clima utilizam uma
composicdo quimica simplificada da atmosfera, assumindo que as
concentracfes dos diversos componentes permaneg¢am invariaveis no tempo.
Essa seria uma hip6tese razoavel, por exemplo, sobre os oceanos, onde ndo
ocorre injecdo de gases traco e aerossois, mas € preciso considerar o
transporte advectivo, devido ao vento, de aerossoéis sdlidos, liquidos ou
gasosos de origem antropogénica ou natural que sofrem dispersdao, se
espalham, ao serem injetados na atmosfera. Deste modo, particulas de areia
do deserto do Saara sdo transportadas para a costa oriental da América do Sul
(MORRIS et. al. 2006.). Além disso, a presenca de aerossois solidos altera o

balanco térmico da atmosfera, assim como ocorre com 0s aerossais liquidos.

No Brasil, queimadas antropogénicas sao comuns nos meses de seca,
quando a vegetacado nativa, campos de culturas agricolas ou entdo areas de
pastagens sédo queimados para dar lugar a novas culturas ou pastagens. Afora

as queimadas antropogénicas no Brasil e em diversos outros paises, sabe-se



que, uma das maiores fontes de energia em paises de terceiro mundo provém
da queima de biomassa (lenha, bagaco de cana, etc.), e que cerca de 80%
desta queima ocorre nos tropicos (ANDREAE; CRUTZEN, 1997, ARBEX et al.
2004). Embora a queima de biomassa ocorra principalmente na regido dos
tropicos, note-se que, segundo o Emissions Database for Global Atmospheric
Research (OLIVIER et al., 2014), os maiores poluidores encontram-se no

hemisfério norte.

A combustao de biomassa € responsavel direta pela maior parte de emisséo de
componentes quimicos na atmosfera, entre os quais o gas carbbnico, metano e
perfluorcarbonetos (ARBEX et. al. 2004), que contribuem muito para o efeito
estufa. Também geram 6xido e dioxido de nitrogénio, além de metano, que
modificam a composicdo quimica da atmosférica por causarem reacfes
quimicas que causam elevado nivel de ozénio troposférico e a chamada chuva
acida (WARD et. al. 1992). O mondxido de carbono e os N-6xidos de nitrogénio
sao gases precursores do ozonio troposférico, juntamente com outros produtos
da combustdo, como o vapor d'agua (BREMER et. al. 2004, GALANTER et. al.
2000).

Os aerossobis solidos, como o material particulado proveniente da queima de
biomassa, afetam também a microfisica das nuvens, fazendo com que as gotas
de chuva ndo alcancem massa suficiente para que precipitem, ficando
suspensas na atmosfera. Além disso, a presenca de uma maior quantidade de
goticulas ndo precipitaveis aumenta a refletancia da atmosfera, diminuindo a
radiacdo solar incidente na superficie do planeta e consequentemente tornando
a conveccao junto a superficie menos intensa, o que inibe a formacédo de
nuvens convectivas. Isso implica em menos chuvas, alterando de maneira
importante o ciclo hidrolégico numa escala regional e alterando o padrédo de
redistribuicdo planetaria de energia dos tropicos para as latitudes médias e
altas (FREITAS et. al., 2009), o que implica em menos chuva. Esses aerossois

sélidos também possuem influéncia durante as estacbes mais secas ao



contrabalancear o aquecimento causado pelos gases do efeito estufa (COX et.
al. 2008).

A combustao da biomassa e a consequente producdo de material particulado
que apresenta toxicidade afeta obviamente a salude da populagdo. Esse
material € constituido em sua maior parte (94% em massa) por particulas finas
e ultrafinas (PM25, particulas com 2.5 nandmetros) que atingem as vias
respiratorias e transpdem a barreira epitelial, atingindo o intersticio pulmonar e
sendo responsaveis pelo desencadeamento de processos inflamatorios
(ARBEX et. al. 2004). Compostos oxidantes provindos da combustdo de
biomassa ou mesmo da poluicdo de grandes centros, também afetam a saude
humana, pois apresentam alta reatividade quimica causando a liberacdo de
radicais livres, os quais oxidam os aminoacidos do tecido proteico (BRICKUS
et. al. 1999).

Outro produto indireto da combustdo de biomassa j& mencionado, 0 0zbnio
troposférico, é altamente toxico e também afeta a salude humana quando
respirado, além de degradar plantas (FREITAS et. al. 2009). O ozbnio é
também considerado o composto com maior potencial oxidante presente na
atmosfera, sendo que sua presenca pode deteriorar materiais numa gama que
vai desde a borracha até materiais de construcdo (BRICKUS et. al. 1999).
Assim, dadas as alteracfes na composicdo quimica da atmosfera provocadas
pela emissdo de gases traco e aerossois, torna-se desejavel modelar melhor as
reacfes quimicas associadas para possibilitar uma melhor previsdo da
qualidade do ar. A disponibilidade de uma composi¢cao quimica mais acurada
da atmosfera possibilita que os modelos meteorolégicos sejam também mais
precisos ao simular a atmosfera, seja em escala regional ou sindtica. Em
meteorologia, esta ultima escala se aplica a areas com dimensfes acima de

1000 km, sendo também é chamada de grande escala.






3 TERMO DE REATIVIDADE QUIMICA

Este capitulo trata do termo de reatividade quimica, que adiciona ao modelo
ambiental CCATT-BRAMS a funcionalidade de simular as reacfes quimicas
entre gases traco da atmosfera. O calculo do termo de reatividade quimica
permite atualizar as concentracbes dos gases traco ao longo dos passos de
tempo do modelo. Este célculo implica na resolucdo de varios sistemas de
equacodes lineares, conforme sera descrito adiante. O modelo desenvolvido e
implementado pelo CPTEC/INPE baseia-se na resolucdo desse sistema pelo
chamado solver original, enquanto que este trabalho propée o uso de um

novo solver, baseado em estimacéo linear 6tima, que possibilita paralelizacdes.

Nas sec¢Oes seguintes, descreve-se o modelo ambiental CCATT-BRAMS, a
modelagem do termo de reatividade quimica, sua solucdo numérica que
redunda no sistema de equacdes lineares e, finalmente, o solver original e o
proposto. Destaca-se que o CCATT-BRAMS e o termo de reatividade quimica
foram codificados em Fortran 90 (LONGO et. al. 2013), exceto pelo solver
original que resolve esse sistema de equacdes lineares, que foi codificado na

linguagem C.

3.1. Modelo ambiental CCAT-BRAMS

A modelagem numérica de tempo e clima busca prever um estado futuro da
atmosfera baseado no estado atual, modelando a evolucdo temporal da
atmosfera. Lewis Fry Richardson, na década de 1920, utilizou alguns
procedimentos descritos por Vihelm Bjerknes para calcular manualmente a
primeira previsao de tempo de 6 horas considerando apenas dois pontos sobre
a Europa Central, mas isso demandou varias semanas de célculos e resultou
em grandes erros em relacédo aos valores observados. Mas tarde foi constatado
que esses erros decorreram da falta de técnicas de suavizacdo de dados
(LYNCH, 2008).



Entretanto, lancou a concepcdo da previsdo de tempo como sendo um

problema de condicao inicial.

Na década de 1950, John Von Newmann teve a percepcdo de que a
modelagem numérica de tempo se tornaria viavel com o advento da
computacgéo, i.e. que os calculos demandados poderiam ser realizados num
tempo muito menor que o tempo de previsdo. Assim, realizou a primeira
previsdo numérica de tempo no computador ENIAC. Em 1954, utilizando o
mesmo modelos, Carl-Gustav Rossby realizou a primeira previsao operacional
de tempo. Em 1955, iniciou-se a previsdo operacional de tempo no EUA. Ao
longo dos anos, a modelagem numérica do tempo foi aperfeicoada e novos
supercomputadores permitiram o uso de maiores resolucbes espaciais e

temporais, melhorando a precisdo das previsdes (LYNCH, 2008).

No Brasil, o CPTEC/INPE fornece operacionalmente previsdes numéricas de
tempo e clima desde 1995, empregando diversos modelos, escalas e

resolucoes.

Atualmente, além de diversos modelos em escala global e regional, o
CPTEC/INPE executa operacionalmente o modelo ambiental CCATT-BRAMS,
que acopla o modelo numérico de previsdo de tempo BRAMS (FREITAS et al.,
2007) a um modelo CATT de transporte de gases traco e aerossois (FREITAS
et. al., 2006) e resolve ao longo dos passos de tempo o termo de reatividade
quimica. Esses 3 modelos (BRAMS, CATT e a quimica) sdo executados
concorrentemente, com o CATT atualizando as concentra¢cdes dos gases trago
e aerossoOis em cada ponto de grade para um dado passo de tempo e o
BRAMS simulando o estado da atmosfera para o mesmo passo de tempo. E
seria desejavel que o termo de reatividade quimica fosse também executado a

cada passo de tempo do modelo acoplado.

A semelhanca de outros modelos meteorolégicos e ambientais, 0 CCATT-
BRAMS adota uma grade tridimensional que cobre regides do globo terrestre,

sendo composto por uma grade horizontal de latitudes e longitudes e uma
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grade vertical, especificada em niveis de pressao atmosférica. A Figura 3.1
ilustra alguns dos fendmenos que podem ser simulados pelo modelo, que
considera a interacdo da atmosfera com a superficie terrestre e a atividade

antropogénica.

Model top
20-30 km

chemistry convective transport
ol by deep cumulus

convective transport

mass = ;.-5‘,*{ plume rise by shallow cumulus mass
- .

inflow outflow

4
e ’
/

~10m | .‘\00‘6\

Ax ~ 10 -100 km

Figura 3.1: InteracBes entre a atmosfera, a superficie terrestre e a atividade
antropogénica.

Fonte: MOREIRA et. al.; 2013.

O modelo BRAMS deriva do Regional Atmospheric Modeling System (RAMS),
desenvolvido pela Colorado State University, modelo de previsdo numérica do
tempo. O RAMS é um modelo com opc¢ao ndo hidrostética (i.e. considera o ar
compressivel), de modo que todas as escalas meteorologicamente relevantes
possam ser consideradas e que possui parametrizagcbes avangadas para
representar a interacdo entre a superficie terrestre e os diversos niveis de
pressdo (PIELKE, et al., 1992). Essas parametrizacdes permitem modelar a
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turbuléncia, a conveccado, a radiacdo solar incidente e refletida (albedo) e a
microfisica das nuvens. O modelo permite o uso de grades aninhadas com
diferentes resolucdes, variando de varios quildometros a alguns metros. O
BRAMS incorpora parametrizacbes especificas para as regibes tropical e
subtropical (FREITAS et. al. 2009).

Na versdo operacional do CCATT-BRAMS, o tempo de processamento
excessivo demandado pelo termo de reatividade quimica acarretou sua
execucao a cada 4 passos de tempo. Isso pode ser observado na Tabela 3.1,
no profile de tempo de execucdo do CCATT-BRAMS com e sem a resolucédo do
termo de reatividade quimica (referido como "quimica") para um passo de
tempo do modelo utilizando-se o solver original. Nota-se que o tempo de
processamento aumenta mais de 100 vezes. Este profile refere-se a execucao
sequencial nos nds de processamento auxiliar da maquina Tupa para o codigo
gerado pelo compilador PGF90 (Fortran 90) da PGI e para uma grade espacial

de 200 x 200 x 38 pontos (38 niveis verticais).

Tabela 3.1: Profile do tempo de execucdo para um unico passo de tempo do
modelo acoplado CCATT-BRAMS com e sem a execucdo do

termo de reatividade quimica do modelo (tempos em segundos).

Tempo (s) com Quimica Tempo (s) sem Quimica

Sources Driver 0.092 0.092
Radiate 0.004 0.004
Surface Layer 1.079 1.065
co2_biosource 0 0
drydep_driver 0 0
Corlos 0.018 0.0018
Advection 0.074 0.073
CuPArm 4.875 4.89
Chemistry 1 0.019 0.019
Chemistry 2 0 0
Chemistry 3 0.686 0.686
Chemistry 4 0.683 0.682
Chemistry 5 834.424 0
Total 841.953 7.529
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Na tabela 3.1, as funcbes Chemistry 1 a 5 representam funcdes executadas
pelo modulo de quimica. A atualizacdo da producéo liquida e da concentracdo
das espécies quimicas na atmosfera sdo executados pelo Chemistry 5, em
timesteps multiplos, por exemplo, a cada 4 timesteps do modelo CCATT-
BRAMS.

Entretanto, essa tabela refere-se a execucées do modelo CCATT-BRAMS sem
0 moédulo de radiacdo, executado a cada 30 passos de tempo. Mesmo nesse
caso, o tempo de execucdo do modelo CCATT-BRAMS ainda € dominado pelo
termo de quimica. O passo de tempo do modelo € de 40 s, sendo o termo de
reatividade quimica resolvido a cada 4 passos de tempo do modelo, e 0 médulo
de radiacdo a cada 30. Assim, a execucao do modelo para 1 hora (3600 s) de
tempo de simulacao € entdo de 90 x 7.5 s = 11.25 min, somado a 22 x (841,9 s
- 7.5 s) = 306 min e mais a radiagdo 3 x 850 s = 42,5 min. Obviamente
executar o modelo CCATT-BRAMS com essa resolucéo seria inviavel, mesmo
sem o termo de reatividade quimica, pois cada hora simulada demandaria
53,75 min e so esse termo adicionaria 5 horas de processamento! Assim, essa
elevada resolugcéo espacial foi utilizada para demonstrar esse ponto. Essa
grade de 200 x 200 x 38 pontos corresponde a uma resolucao espacial de 0.05

grau (cerca de 5 km), sendo a area total abrangida apresentada na Figura 3.2.
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CCATT-BRAMS

Grade Utilizada Resolugao de aproximadamente 5km

B2W B1W

Figura 3.2: Area abrangida pelo modelo CCAT-BRAMS para uma grade de 200 x 200
x 38 pontos e dividida em quadrados de 1 grau x 1 grau (a esquerda),
sendo um desses quadrados detalhado com a resolugdo do modelo de 0,5
grau (a diretira).

O sistema CCATT-BRAMS resolve, a cada passo de tempo do modelo, a

equacao geral da continuidade de massa dos gases traco (LONGO et. al.,

2013):
)8, o) (5
at at adv at PBL at deep at S}Ié%%?lw at chem

daiff conv

+W +R+Q (3.1)

onde S é a razdo de mistura média dos gases traco, o termo "adv" representa
o transporte devido a advecgdo pelo vento médio, o termo "PBL diff", a
turbuléncia na escala de subgrade na camada limite planetaria (PBL, do
inglés Planetary Boundary Layer), o termo "deep conv", a conveccao profunda,

o termo "shallow conv", a conveccdo rasa, e o termo "chem" as reacgfes
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quimicas entre gases traco. Aparecem, também, o termo W, que considera a
remocao Umida (somente para aerossois), o termo R relativo a deposicéo seca
(para gases traco e aerossois solidos) e o termo fonte Q que contabiliza as
emissOes de gases traco na atmosfera e que inclui 0 mecanismo de elevacéo

da pluma gerada por queimadas.

No modelo anterior, CATT-BRAMS, o termo "chem" apenas levava em conta a
vida média de gases traco passivos na atmosfera, sendo parametrizado, e
consequentemente, ndo sendo atualizado com os passos de tempo do modelo.
Por outro lado, o CCATT-BRAMS, que acrescenta no inicio o "C" de chemistry,
termo "chem" modela as reac¢des quimicas entre 0os gases traco instaveis,
sendo acoplado ao modelo, i.e. atualizado ao longo dos passos de tempo.
Entretanto, essas rea¢des quimicas ndo incluem reacdes entre gases traco e
aerossois. A solugcdo numeérica deste termo no CCATT-BRAMS é exposta na

secao seguinte.

3.2. Modelagem do termo de reatividade quimica

Para a modelagem do termo "chem" da equacdo geral da continuidade de
massa (Equacdo 3.1) exposta na secdo anterior, assume-se que 0S gases
traco atmosféricos reagem apenas no ponto de grade considerado (LONGO et.
al. 2013), i.e. no volume associado a esse ponto de grade, cujas dimensdes
dependem da resolucdo espacial considerada. Descartam-se assim influéncias
de gases traco de volumes vizinhos ou suas reacfes quimicas. Isso possibilita
reescrever a derivada parcial que aparecia na Equacéo 3.1 como uma derivada
ordinaria. Assim como no modelo CATT-BRAMS, este termo baseia-se numa
descricdo Euleriana dos escoamento na atmosfera, i.e. fazendo-se os célculos
de qualquer grandeza para o volume associado a cada ponto de grade.
Considerando-se N espécies quimicas reagentes, que Sao 0S gases traco

instaveis, o termo de reatividade quimica para o gas traco k é entdo dado por:
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(%) =(2) =@ - 1) (3:2)

Nesta equacdo, p = {p1,p2,...,pn } € 0 vetor de densidade das espécies
quimicas reagentes consideradas, e P, e L, sdo os termos de producdo e
perda da espécie quimica k (LONGO et. al., 2013). Na solucéo desta equacao
utiliza-se, a cada passo de tempo de integracao z, o vetor de densidades no
instante inicial para se calcular o vetor de densidades no instante final. Os
termos de producdo e perda modelam também processos fotoquimicos
relativos a cada espécie. Define-se como mecanismo quimico um esquema
qualguer que modele as rea¢des quimicas entre gases traco, incluindo reactes
fotoquimicas e eventualmente reacdes com aerossoéis. Embora o CCATT-
BRAMS permita incorporar qualquer mecanismo quimico, limitagdes de tempo
de processamento levaram a escolha de um mecanismo quimico com menos
espécies, no caso 37, que € o Regional Atmospheric Chemistry Mechanism
(RACM, STOCKWELL et al., 1997) que modela reacdes entre 77 espécies.
Existe, por exemplo, outro mecanismo, 0 RELACS (Regional Lumped
Atmospheric Chemical Scheme (RELACS, CRASSIER et al.,, 2000). Na
verdade, o RELACS é uma simplificacdo do RACM, mas prové resultados
muito parecidos ao modelar as reag¢bes quimicas. O RELACS considera 37
espécies quimicas e 128 reacdes possiveis entre elas, incluindo as reacdes
fotoliticas. A maioria das reacdes quimicas entre as espécies devem-se a

oxidantes como o radical OH.

Os termos de producéo (P, (p)) e de perda (L, (p)) da Equacao 3.2 sdo funcbes
que modelam as reacdes quimicas e fotoquimicas para as espécies
consideradas por meio de taxas de variagdo das concentracdes, que S&o
calculadas em fungcdo das condigbes atmosféricas (pressdo, temperatura) e

das proprias concentracbes por um moédulo de cinética quimica, que é
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executado internamente com o termo de reatividade quimica. Ha também um
modulo de fotoquimica, mas que é executado apenas uma vez, por
simplificacdo. Assim, as func¢Bes de producdo e perda séo atualizadas a cada
passo de tempo do modelo. No caso do modulo de fotoquimica, exemplifica-se
abaixo a fotélise que ocasiona a perda de uma espécie A e sua transformacéo
numa espécie B (producdo de B) por efeito da luz visivel ou ultravioleta
(FREITAS, 2009). Esta reacdo fotoquimica é expressa pelo sistema de
equacdes diferenciais abaixo, onde p, € pg S80 suas concentracdes e g, € qg

representam as taxas de producédo ou perda.

dpa

W = —qaPa (33)
dpp n '
ar dBP-B

No caso do mdédulo de cinética quimica, exemplificam-se abaixo as reacfes
gue ocasionam a perda das espécies A e B e a producdo das espécies C e
D, ou seja a reacdo quimica entre A e B gerando C e D. Esta reacdo é
expressa pelas respectivas equacgOes diferenciais, onde py4, pg, pc € pp S&0
suas concentracbes e r,pcp representa a taxa de producdo/perda que sera
utilizada para atualizar as fungbes de producao/perda dos elementos 4, B, C e
D.

dpa _dps _
dt dt ABCcDPAPB (3.4)
dpc _ dpo |

9 dt +74BcpPcPp
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3.3. Solucédo numérica do termo de reatividade quimica

O termo de reatividade quimica do modelo CCATT-BRAMS foi implementado
em Fortran 90 (LONGO et al. 2013) e resolve o sistema de equacdes
diferenciais da Equagéo 3.2. Conforme descrito na sec¢do anterior, as fungdes
de producéo e de perda séo atualizadas em determinados passos de tempo do
modelo. Entretanto, esse sistema de equacfes diferenciais € rigido (ou stiff),
devido a disparidade entre as ordens de grandeza das taxas de variacdo de
concentracbes devidas as reacfes quimicas e fotoquimicas (ZHANG et al,
2011). Um sistema rigido poderia ser resolvido por um método implicito ou
explicito (CURTISS, HIRSCHFELDER, 1952). Entretanto, o uso de um método
explicito demandaria um passo de integracdo pequeno o suficiente para
descrever todas as variacdes da fungédo, acarretando um grande custo
computacional e inviabilizando a solugdo num tempo de processamento
conveniente. Assim, para o CCATT-BRAMS foi adotado o método de
Rosenbrock (HARIER; WANNER, 1991; VERWER et al.,, 1999), que € um
método implicito do tipo preditor-corretor pertencente a familia dos métodos
Runge-Kutta implicitos, em que o passo de integracao € ajustado em funcao do

erro calculado.

Esse método permite transformar um sistema de equacdes nao lineares em
solu¢cbes baseadas em sistemas lineares algébricos (LAMBERT, 1992),
resolvendo o sistema (stiff) ndo linear de equacdes diferenciais da Equacéo 3.2
por meio de uma integracdo numeérica no tempo em que as concentracfes das
espécies quimicas sdo atualizadas, a partir das concentracdes iniciais em t,,

apos um passo de tempo t por meio de incrementos algébricos.

A solucdo de sistemas do tipo stiff demanda métodos especificos, onde o
método mais simples normalmente utilizado é o método implicito de Euler,
porém o0 seu uso acarreta resultados muito imprecisos. Neste escopo,

Rosenbrock (1963) propds uma alternativa com multiplos estagios, baseada
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nos meétodos de Runge-Kutta, para obtencdo de resultados com maior

precisao.

A formulacdo para o método de Rosenbrock € comumente encontrada na
literatura como se segue (HARIER; WANNER, 1991; VERWER et al., 1999):

S
Ve = Ya+ ) biK, (3:5)

=1

ey

i
j=1 j=1

i—

Onde y é a funcédo a ser integrada numericamente, discretizada num passo de
tempo At; a;, b; e y; sdo constantes definidas apropriadamente, s € o nimero
de estagios, e K; é o incremento da funcéo no estagio i. f € uma aproximacao
da funcdo y e J é a matriz jacobiana de ordem N calculada apenas em t,

(tempo inicial) sobre a fungéo F(p,), que é o termo de producéo liquida inicial.

Aplicando-se 0 método de Rosenbrock (Equacdes 3.5 e 3.6) a equacdo
diferencial ordinaria (Equacdo 3.2) ao, obtém-se as equacdes descritas em
LONGO et al. 2013, nas quais a funcdoy corresponde ao vetor de
concentracbes quimicas p e o termo de producdo liquida no estagio i €é

denotado por F(p;):

S
pi=p(te) + ) biK; (3.7)
i=1
i
K; = |F(p;) +]ZV1jKj At (3.8)
=
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Devida a natureza implicita do método, K; aparece em ambos os lados da
equacdo 3.8, sendo necesséario reescrevé-la de forma a isolar este vetor,

conforme abaixo:

i-1

(I —yAt)).K; = At |F(py) +]-Z}’inj (3.9)
=

Porém, a formulacdo acima tem elevado custo computacional, considerando-se
que ha multiplicacdo de matrizes e vetores em ambos os lados da equacao.
Por conveniéncia, seguindo procedimento de PRESS et al. (1992), define-se
por conveniéncia um vetor g, de forma a agrupar alguns termos da Equacao
3.9:

i i-1
gi= z viiK; = ZVinj +vK; (3.10)
=1 =1

Aplicando-se a Equacédo 3.10 na Equacéo 3.8 para 4 estagios do método de
Rosenbrock, chega-se as equacfes efetivamente codificadas no termo de

reatividade quimica:

(I/yAt —]).g1 = F(po)
(I/yAt —]). g2 = F(po + a2191) /v + ¢2191/(AtY)
(I/yAt —]). g3 = F(po + a3191 + a3292) + (€2191 + ¢3292) /At
(I/yAt —]). g4
=F(po + as191 + 4292 + a4393) + (€2191 + €329:
+ c4393) /At (3.11)
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Assim, sendo obtidos os valores de g;, atualizam-se posteriormente os valores

de K; pela equacéao 3.10.

Nas equacOes acima, a matriz jacobiana J € calculada apenas no estagio
inicial, sendo reutilizada nos demais estagios, a, ¢, y Sdo constantes ja

determinadas conforme o algoritmo exposto por PRESS et al..

A cada estagio, as concentracdes intermediarias sdo derivadas dos valores de
g de forma a atualizar a fungéo F de producéo liquida F(rhoi) que representa a
diferenca entre o termo de producéo Prhoi e o termo de perda Rrhoi, em funcéo
do vetor das concentracbes das espécies quimicas rho. Estes termos de
producao e de perda constituem o lado diretiro da equacéo 3.2. Essa funcao de

producéo liquida atualizada é entéo utilizada no estagio seguinte.

F(p;) = P(p;) — L(py) (3.12)

O conjunto de sistemas de equacdes lineares expresso pelas Equacfes 3.11
possui ordem N correspondente ao numero de espécies quimicas

consideradas, e tem a forma basica:

Ax=b (3.13)

Na Equacdo 3.13, o vetor de incognitas x correspondem aos incrementos g;
para os 4 estagios do método de Rosenbrock, e a matriz A corresponde ao
Jacobiano J, que expressa a taxa de reacdes das espécies quimicas
consideradas no instante t,. em fungdo de suas concentracdes. Finalmente, o
termo independente b, corresponde ao termo de producao liquida: F(p,), sendo
que, a cada estagio, este termo depende das aproximacdes intermediarias K;.
Fica claro que o procedimento € iterativo, pois, estima-se um valor de K; para

se estimar concentracdes p;, as quais sdo usadas para estimar o termo de

21



producéo liquida F(p;) e estas, para estimar novamente K;. No quarto e ultimo
estagio, o método de Rosenbrock prevé que o K, seja proximo de zero. Caso
esse valor ultrapasse um limiar determinado, o passot € diminuido para
o proximo passo de tempo de integracdo, no qual serdo executados os 4
estagios seguintes do método. Obviamente, o passo de tempo do modelo é

muito maior que o passo de tempo de integracdo do método de Rosenbrock.

O sistema da Equacéo 3.12 tem particularidades que facilitam sua solugéo. E
um sistema muito esparso, uma vez que a matriz A, que corresponde ao
Jacobiano da producdo liquida, tem aproximadamente apenas 10% de
elementos ndo nulos. Deve-se observar que, devido a modelagem do
problema, todos os termos da diagonal dessa matriz sdo né&o-nulos. Outro
aspecto € que, para cada ponto de grade, essa matriz tem seus elementos
alterados ao longo do tempo, mas o posicionamento dos elementos nao-nulos
dentro da matriz ndo varia, pois as reagbes sempre ocorrem entre 0S mesmos
componentes. Na figura 3.3 é apresentada a estrutura da matriz do sistema
linear, onde o posicionamento dos elementos ndo nulos é representado em

preto.
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Figura 3.3: Matriz esparsa A, com o0 posicionamento dos elementos n&o nulos
representado em preto e o dos elementos nulos, em branco.

A resolucdo do sistema da Equacdo 3.12 é feita no CCATT-BRAMS
pelo solver original, que utiliza a decomposicao LU, codificada em linguagem C,
conforme descrito na Secdo 3.3.1. Este trabalho propde a resolucdo deste
sistema por um novo solver, baseado em estimacao linear 6tima e codificado

em Fortran 90, apresentado na Secéo 3.3.2.

3.3.1. Solver original

O solver atualmente utilizado no termo de reatividade quimica do CCATT-
BRAMS foi implementado na linguagem C e resolve o sistema de equacgdes
lineares da Equacao 3.12 pela decomposi¢cdo da matriz A de coeficientes em 3
matrizes: diagonal (D), triangular superior (U) e triangular inferior (L)
(KUNDERT, 1986; KUNDERT; SANGIOVANNI-VINCENTELLI, 1988):

A=D+L+U (3.14)
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O método de Gauss-Seidel é entdo apliacado nestas matrizes, de forma a

aproveitar a esparsividade do sistema.

O solver original implementa a decomposicdo LU e sua correspondente
solugdo conforme proposta por Kundert (1986), que resolve o sistema
estimando-se a solucdo na iteracdo (m + 1) a partir da solucdo na iteracdo m

conforme abaixo (m = 1,2,...):

x™tt = D7 — (L + U)x™+ b] (3.15)

Este método foi implementado usando-se rotinas na linguagem C da biblioteca
Sparse 1.3. Esta biblioteca otimiza o armazenamento da matriz em funcao de
sua esparsividade, armazenando apenas os elementos nao nulos e realizando
operacbes apenas entre estes elementos. As rotinas utilizam uma lista
encadeada de elementos ndo nulos. Como a matriz A € invariante, seus
elementos ndo nulos ocupam sempre a as mesmas posicoes e a lista pode ser
reutilizada ao longo dos sucessivos passos de tempo, apenas com a eventual
atualizacdo destes valores ndo nulos. Deve-se observar que, devido a
modelagem do problema, todos os termos da diagonal dessa matriz sdo néao-
nulos. Este reuso da estrutura das matrizes para ordenacao e fatoracéo, torna

o solver original extremamente rapido e estavel na solu¢édo do sistema.

Além da rotina especifica para decomposicéo LU, a biblioteca Sparse 1.3 inclui
também outras rotinas, que séo utilizadas na implementacéo do solver original,
para controle de erros, fatoracdo, pré-condicionamento de matrizes, etc. Além
disso, utiliza uma estrutura de dados propria, de uso comum para suas
diversas rotinas. Entretanto, as otimizagdes tipicas da linguagem C incluidas na
programacao dessas rotinas, tais como alocacao dindmica da memoria e 0 uso

de ponteiros para listas encadeadas, tornam-nas de dificil paralelizagéo.
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Essas rotinas na linguagem C correspondem a quase 13.000 linhas de cédigo
e foram compiladas e incorporadas ao termo de reatividade quimica na forma
de objetos. Entretanto, todo o restante deste termo foi codificado em Fortran
90, somando mais de 27.000 linhas de codigo. Isso impede o uso de
paradigmas como o OpenMP, baseado em paralelismo de threads pois, em
geral, compiladores OpenMP né&o permitem chamadas a funcbes sem
fazer inlining das mesmas, o que naturalmente impede o uso de funcdes

em uma linguagem diferente.

3.3.2. Novo solver

O escopo deste trabalho é a implementacdo de um novo solver que possibilite
a execucdo do termo de reatividade quimica, a cada passo de tempo do
modelo CCATT-BRAMS, para resolucdo espacial e temporal com que esse
modelo é correntemente executado no ambiente operacional do CPTEC/INPE.
Isso eventualmente viabilizaria a execucdo do proprio CCATT-BRAMS com
resolucdes espaciais e temporais melhores (i.e. menores). Em modelos tais
como o CCATT-BRAMS, o aumento da resolucdo espacial requer um aumento
conjunto da resolucéo temporal, de forma a garantir a estabilidade numérica do

modelo.

O modelo CATT-BRAMS é executado em paralelo com uso da biblioteca de
comunicagéo por troca de mensagens MPI, sendo o termo de reatividade
quimica executado sequencialmente em cada n6 do supercomputador tupad
para o conjunto de pontos de grade dado pela divisdo do dominio feita na
paralelizacdo. Uma vez que a implementacdo sequencial do solver original é
muito eficiente, um novo solver somente atingiria esse objetivo por meio de sua
paralelizacdo, sendo adotada a linguagem Fortran 90. Optou-se por nao alterar
a divisdo de dominio feito pelo MPI, adotando-se assim para 0 novo solver o
padrao OpenMP de paralelizacdo por threads. Isso motivou a busca por um

novo solver que fosse conveniente para esta paralelizagdo, sendo a
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simplicidade e o tamanho do cddigo correspondente um dos fatores
considerados. Além disso, a precisdo numeérica da solucdo, a convergéncia

rapida para esta e a estabilidade numérica também foram consideradas.

O novo solver escolhido para implementacdo e testes de desempenho
computacional foi proposto por Pinto e Rios Neto (1990). Trata-se de um solver
baseado em estimacdo linear 6tima, que utiliza uma versao fatorizada do
algoritmo sequencial de filtro de Kalman para resolver o sistema de equacdes
lineares. A fatorizacdo empregada é a fatoracdo de raiz quadrada de Potter,
que torna o algoritmo mais estavel numericamente e menos suscetivel a erros
de arredondamento. Esse solver pode ser aplicado a sistemas rigidos,
independentemente de serem ou ndo esparsos, pois prescinde do pré-

condicionamento da matriz A do sistema A.x = b de ordem N (Equagao 3.13).

O algoritmo sequencial de filtro de Kalman, é descrito pelo pseudocodigo a
seguir, onde h; é o vetor dos coeficientes da i-ésima equacdo do sistema da
Equacdes 3.13, h! é o vetor transposto de h;, x; € o vetor solucéo, b; é o

termo independente, e P; € o vetor de projecao associado a matriz A.

INICIALIZE x; = 0.0 (vetor solugdo com estimativa inicial)
INICIALIZE P, = Iy (matriz identidade de ordem N)
PARA i=1 até N FACA (laco das espécies quimicas)

Bi = (r; + h{ P;_1h))™"

p; = BiPi_1h; .
P,=P,_,—pih;P;_,
x; =x;_4 + (b; — h{x;_1)p;

FINALIZE (PARA)

No algoritmo descrito no pseudocddigo acima, considerando-se nulos o0s
elementos r;, obtém-se que f; = (h!’' P,_; h;)~1. Aplicando-se a fatoracdo de
raiz quadrada de Potter nesse algoritmo chega-se ao algoritmo implementado,
denominado neste trabalho por novo solver, que utiliza a matriz quadrada S:
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INICIALIZE x; = 0.0 (vetor com estimativa inicial)
INICIALIZE S, = I}y (matriz identidade de ordem N)

PARA i=1 até N FACA (lago das espécies quimicas)

v;=h{S;_,

Bi = wiv)™
Pi = BiSi-1vi
Si=Si-1 —Piv;

FINALIZE (PARA)
ENQUANTO precisdo desejada nao for alcangcada FACA
PARA i=1 até N FACA (laco das espécies quimicas)
Xi=Xi—1+ (bi - h'irxi—l)pi

FINALIZE (PARA)

FINALIZE (ENQUANTO)

Nota-se que o vetor de projecdes p; depende apenas das equacgles h;, que
sdo invariantes. Consequentemente, nos estagios do método de Rosenbrock,
estes vetores p; ndo precisam ser recalculados (PINTO, RIOS NETO, 1990).
Assim, cada estimacdo do vetor solucdo x; no laco ENQUANTO-FACA
resume-se a executar uma multiplicacdo matriz-vetor (h; X x;) de ordem de
complexidade O(N?). O solver originalmente utilizado (Gauss-Siedel) também
possui complexidade de O(N?), enquanto a eliminacdo de Gauss possui
complexidade O(N3). Por outro lado, o método do gradiente conjugado possui
complexidade O(N), porém requer o pré-condicionamento da matriz A para

obter estabilidade numérica.
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Entretanto, a matriz A € esparsa, com a maioria dos elementos fora da diagonal
nulos e, portanto, muitos termos dessa multiplicagcdo n&o precisam ser
calculados. Note-se que essa esparsividade ndao pode ser explorada nos
passos intermediarios, pois a matriz §, bem como 0s vetores v e p passam a

ter cada vez mais elementos ndo nulos.

Além disso, as estimativas iniciais para os vetores solu¢do x; sdo nulas apenas
no primeiro estagio, mas em cada estagio subsequente aproveita-se a
estimativa obtida no estagio anterior. Esse esquema melhora a preciséo final
da solucéo e prové estabilidade numérica ao método. Adicionalmente, diminui o
namero de iteracdes em cada estagio do método de Rosenbrock. Constatou-se
que, na maioria das vezes, basta uma unica iteracdo para se chegar a uma

solucdo, sem que haja necessidade de pré-condicionamento da matriz.

O novo solver proposto, gracas as vantagens expostas acima e a simplicidade
de seu codigo, apresentou um desempenho sequencial e uma precisdo
numérica compativeis com o solver original, além de possibilitar sua

paralelizacéo.
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4 PARADIGMAS DE PARALELIZACAO UTILIZADOS

Para exemplificar o potencial de paralelismo existente no termo de reatividade
quimica, é exposta a tabela 4.1, que mostra a quantidade de pontos de
grade/sistemas lineares que séo resolvidos para uma hora de previsdo para
diferentes resolu¢des espaciais. Nesta tabela observa-se que uma grade com
melhor resolucdo espacial (mais refinada) possui mais pontos de grade e
requer um menor passo de tempo (timestep) para garantir a estabilidade
numerica, acarretando mais execucdes para gerar uma hora de previsao.
Assim, o aumento da resolugdo provoca um aumento exponencial da
guantidade de sistemas lineares a serem resolvidos (mais pontos de grade,
menores passos de tempo). Existe portanto um paralelismo potencial no termo
de reatividade quimica, uma vez que esses sistemas lineares podem ser

resolvidos independentemente.

Tabela 4.1: Numero de sistemas lineares para execucdo de 1 hora de

previsdo, considerando-se diferentes resolucdes.

20 Km 340 370 42 5.283.600 30 30 158.508.000
10 Km 680 740 42  21.134.400 15 60 1.268.064.000
05 Km 1360 1480 42 84.537.600 9 100 8.453.760.000
05 Km 200 200 38 1.520.000 40 22 33.440.000

Explorar esse paralelismo no termo de reatividade quimica foi o caminho
adotado para se diminuir o tempo de execucdo do modelo CCATT-BRAMS.
Entretanto, como esse modelo ja é paralelizado pela biblioteca de comunicacao
por troca de mensagens (MPI), ndo seria conveniente ou viavel utilizar essa
biblioteca para paralelizacdo do solver do termo de reatividade quimica, uma
vez que a paralelizacdo com MPI pressup8e uma divisdo de dominio espacial,
cabendo um conjunto de pontos de grade a cada né de memoria compartilhada
do supercomputador tupd do CPTEC/INPE.
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Assim, a escolha natural seria a paralelizacdo desse solver segundo o padrao
OpenMP. Entretanto, antevendo-se um possivel futuro supercomputador com
GPGPUs, explorou-se também o padrdo OpenACC. Ha trabalhos em que
modelos de quimica foram portados com sucesso para execu¢do em GPGPU,
embora com a APl CUDA C (ELLER, 2009). As sec¢0es a seguir descrevem

sucintamente estes dois padrdes, bem como as GPGPUs.

4.1. Padrédo OPENMP

Nos ultimos anos, processladores multinlicleos tornaram-se onipresentes, seja
em maquinas individuais, seja em supercomputadores. Assim, comumente
tem-se maquinas de memoria compartilhada com varios processadores
multindcleo. No caso do supercomputador tupd do CPTEC, os 1304 nés de
processamento computacional tem 2 processadores de 12 ndcleos cada um. A
execucdo do MPI em maquinas de memoria compartilhada é
comum, resultando na execucao concorrente de varios processos. Entretanto,
surgiu um novo padrdo especifico para essas arquiteturas, baseado na
execucdo concorrente de varios threads de um Unico processo, o padréo
OpenMP (Open Multi-Processing). Em tese, nesse tipo de arquitetura, a
execucao paralela de threads seria mais eficiente do que a execugéo
concorrente de processos porque ndo haveria necessidade de troca de
mensagens entre threads (como ocorre entre processos no MPI), uma vez que
todos os threads pertencem a um Unico processo e tem acesso a sua area
de memdéria. Cada troca de mensagens implica no custo de se executar uma
rotina da biblioteca MPI, o que ndo ocorre no caso do OpenMP. Obviamente, ja
existia a programacdo por threads utilizando bibliotecas especificas, mas o
OpenMP constitui uma API que permite um maior nivel de abstracdo, tornando

mais simples a programacéao paralela, mesmo em relagcdo ao MPI.

O OpenMP é uma API (Application Programming Interface) proposta e

desenvolvida por um consércio que reune desenvolvedores de software e
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fabricantes de computadores/processadores como AMD, Intel, NVidia, IBM,
Cray, HP e outros. Foi lancado na segunda metade da década de 90, e possui
versdoes C/C++ e Fortran 77/90 para diversos sistemas operacionais. Inclui um
conjunto de diretivas de paralelizacdo e sincronizagdo, um conjunto de
variaveis de ambiente e uma biblioteca de funcbes. Baseia-se na geracao de
regides paralelas em trechos especificos da execucdo de um programa.
Nessas regides sao criadas mudltiplas threads que s&o executadas
concorrentemente. Existem diretivas paralelas para execucdo paralela de
lacos, sendo possivel especificar a forma de mapeamento das iteracdes do
laco para as diversas threads, seja num esquema estatico, em que blocos de
iteracOes sdo divididos entre os threads, seja num esquema dinamico, em que
as iteracGes sdo atribuidas aos threads a medida que estes ficam livres, num
esquema de rodizio. Em ambos os casos é possivel especificar um tamanho de
bloco. Quando a execucédo atinge uma regido paralela do programa suas
variaveis sdo visiveis a todos os threads. Entretanto, devido a eventuais
dependéncias de dados, pode-se criar variaveis privativas de cada thread.
Existem também diretivas de sincronizacdo. Uma observacédo final € que o
OpenMP pode ser utilizado conjuntamente como MPI, ou seja, o dominio do
problema pode ser dividido para execucdo paralela pelos varios nos
computacionais de um supercomputador usando MPI, podendo ainda ser
subdividido para execuc¢éo paralela pelos processadores/nicleos dos nés com
MPI ou entdo com OpenMP. Uma grande vantagem é poder portar programas
sequenciais para o OpenMP com a adicdo de apenas um conjunto de diretivas,
sem alterar o codigo original sequencial. Por outro lado, um programa paralelo
OpenMP pode ser compilado sequencialmente, pois essas diretivas sao

tratadas como comentarios.

Um exemplo do uso de diretivas OpenMP, em Fortran 90, extraido deste
trabalho, é:

ISOMP DO SCHEDULE (DYNAMIC, 2)

DO i=1, nob(ngrid)
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END DO

Nesta diretiva, o "I$SOMP DO" define um lago paralelo, abrindo uma regido
paralela a ser executada por multiplos threads, delimitada pelo "END DO". A
clausula "SCHEDULE (DYNAMIC,2)" faz com que as iteragfes do laco sejam
distribuidas para execucdo pelos threads duas a duas, numesquema de
rodizio. A clausula default seria correspondente ao "STATIC", em que as

iteracOes sao divididas em blocos entre os threads.

4.2. Padrédo OPENACC

A programacao de aceleradores de processamento surgiu com a APl CUDA
(KIRK, HWU, 2011) para a linguagem C, mas portar programas sequenciais
para a execucao paralela em GPGPUs ndo é uma tarefa trivial. Assim, nos
altimos anos, foram propostos alguns padrdes de API, propostos por
consorcios compostos por fabricantes de processadores e desenvolvedores de
software, para prover diretivas de paralelizagdo a serem utilizadas em
programas escritos nas linguagens C/C++ e também Fortran. E o caso do
OpenCL, proposto em 2009 para o uso com linguagens C/C++, Python, Java,
Julia, e destinado a GPGPUs, FPGAs e DSPs (processador digital de sinais, do
inglés, Digital Signal Processor). Estes Ultimos aceleradores sao
microprocessadores especificos para tratamento digital de sinais, como o
préprio nome indica. O padréo mais recente € o OpenACC (Open Accelerators,
SC11, 2011) anunciado pela Nvidia, PGI (The Portland Group, que desenvolve
compiladores), CAPS (um consorcio francés que desenvolve compiladores) e a
Cray no evento Supercomputing 2011 e langado no Supercomputing 2012 para
acelerar cédigos em C/C++ e Fortran, sendo inspirado no padrdo OpenMP que
prové paralelizacdo baseada em threads para a execucdo paralela em
maquinas de memoria compartilhada com varios processadores multinucleo.

Mais recentemente, a Nvidia adquiriu a PGI, enquanto a Intel, que também
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desenvolve compiladores e integra o consércio que propdés o OpenMP,
direciona esforcos para que este padrdo integre também o uso de

aceleradores.

O padrédo OpenACC prové diretivas de alto nivel para paralelizacdo, a exemplo
do OpenMP, especificando regides do codigo que devem ser executadas pelo
acelerador considerado, como ilustrado na Figura 4.1. Assim, a semelhanca do
OpenMP, um codigo sequencial pode ser portado com relativa facilidade para a
execucao paralela com o uso de aceleradores. A titulo de exemplo, 0 mesmo
trecho de cdédigo em Fortran 90 que foi mostrado na secdo anterior com
OpenMP, aparece abaixo portado para OpenACC (lago paralelo):

ISACC PARALLEL

DO i=1, nob(ngrid)

END DO

Na APl CUDA, tem-se um programa sendo executado sequencialmente pela
CPU com a chamada a uma funcao kernel que é executada na GPGPU. Na
APl OpenACC, como visto na figura acima, usa-se uma diretiva especifica para
criar uma regido paralela que sera executada no acelerador de processamento
considerado. Assim como na APl CUDA, a programacdo na APl OpenACC
exige o gerenciamento da memodria local da GPGPU e do trafego de dados

entre esta e a CPU, sendo demandados:
e Alocacgdo de memoria na GPGPU,;
e Copia de dados da memaria principal para a memoria local da GPGPU;
e Copia de dados da memoria local da GPGPU para a meméria principal;

No caso da APl CUDA, o dominio do problema € particionado por uma grade

uni ou bidimensional e sua execucdo € mapeada para blocos de threads. Os
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blocos s&o executados pelos varios multiprocessadores que compdem a
GPGPU, cada um composto por um conjunto de nudcleos. Um parametro
denominado warp size determina o nimero maximo de threads que pode ser
executado simultaneamente num multiprocessador da GPGPU. Como
exemplo, a GPGPU NVidia GTX 590, baseada na arquitetura NVidia Fermi, tem
1024 nucleos divididos fisicamente em 16 multiprocessadores, cada um com 64
nacleos, sendo o warp size de 32. Um problema hipotético cujo dominio
pudesse ser dividido para execucdo paralela com 8192 threads, poderia ser
mapeado para 128 blocos de 64 threads e estes mapeados para execucdo nos
16 multiprocessadores cabendo 8 blocos a cada um. Entretanto, cada
multiprocessador executara seu conjunto de 8 blocos limitado a execucao
simultanea de 32 threads, ou seja, executara meio bloco de cada vez. No caso
da APl OpenACC, o dominio € mapeado para gangs de workers, sendo estes
correspondentes as threads. Tanto na APl CUDA como na APl OpenACC, o
desempenho paralelo da execucdo na GPGPU depende do mapeamento da
divisdo de dominio do problema para a execucdo em blocos/gangs com

tamanho convenientemente definido pelo programador.

Uma vantagem complementar do OpenACC provém da possibilidade de uso
com diferentes aceleradores, jA que € prevista a portabilidade entre os diversos
aceleradores definidos pelo seu padrdo, os quais podem incluir futuramente
placas gréficas de outros fabricantes além da Nvidia ou mesmo de
aceleradores que ndo sao placas gréaficas. Por outro lado, a APl CUDA presta-
se apenas a placas gréficas da Nvidia e sua programacao esta limitada a
linguagem C/C++, a menos que se utilize o compilador ndo gratuito CUDA
Fortran da Portland Group. Consequentemente, no presente trabalho, adotou-
se a APl OpenACC.
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4.2.1. Placas aceleradoras graficas

As placas aceleradoras graficas de uso geral (GPGPU, do inglés General
Purpose Graphics Processing Unit) constituem uma das categorias dos
chamados aceleradores de processamento, que sd80 uma especie de
coprocessador complementar & CPU (ou aos seus nucleos), os quais tém
capacidade de executar instrucdes inteiras e em ponto-flutuante a uma taca
muito maior que as CPUs. Dentre os aceleradores, além das GPGPUs, citam-
se as familias de coprocessadores Intel Phi, constituidos por dezenas de
ndcleos, também conhecido como MIC (Intel Many Integrated Core
Architecture) e os FPGAs (Field —Programmable Gate Array), circuitos
integrados que podem ser configurados pelos usuarios para executar
programas especificos. Arquiteturas em que a capacidade de processamento
das CPUs (multinicleo) sdo complementadas por esses aceleradores
enquadram-se na categoria de computacdo heterogénea ou hibrida (KOGGE;
DYSART, 2011), apresentando vantagens tais como o baixo custo de aquisicao
e operacao (consumo de energia) por GFlop/s (bilhdes de operacdes de ponto
flutuante executadas por segundo, do inglés Giga Floating Point Operations per
Second). No mercado de computacao de alto desempenho podem ser citadas
ainda outros tipos de processadores tais como o0s cell processors,
microprocessadores multinicleos desenvolvidos para a industria de jogos por
um consorcio formado por Sony, Toshiba e IBM, conhecido como STI, e os
(mais atuais) processadores RISC (Reduced Instruction Set Computer) ARM,
(da empresa inglesa ARM) desenvolvidos para celulares, smartphones e outros
dispositivos eletrdnicos, que tem arquitetura RISC e que estdo disponiveis no
mercado na forma de servidoras compostas por inimeros processadores desse
tipo com arquitetura 64-bit (tamanho da palavra da memoaria) e capacidade de

processamento em ponto flutuante com preciséao dupla.

As placas aceleradoras graficas (GPU, do inglés Graphics Processing Unit)
s”ao processadores dedicados a geragao de imagens raster para monitores

gréaficos, permitindo acelerar a execucao de operacdes basicas de computacéo
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grafica tais como mapeamento, sombreamento, recorte de poligonos, etc. A
primeira placa grafica denominada como GPU foi a GeForce-256 da Nvidia,
lancada em 1999 e, com a necessidade de apresentar na tela imagens e
videos relativas a aplicativos tais como jogos eletrénicos, o uso de GPUs se
intensificou bem como sua capacidade de processamento. A disponibilidade de
tal capacidade fez com que programadores utilizassem as GPUs para
processamento numeérico, complementando as CPUs. Em funcédo disto, a
Nvidia lancou no mercado em 2007 um kit de desenvolvimento de software
denominado CUDA (Compute Unified Device Architecture), que permite a
chamada a rotinas que sao executadas em GPGPUs da Nvidia a partir de
programas escritos em linguagem C e executados na CPU utilizando a API
(Application Programming Interface) do mesmo nome. Além disso, a GPGPU
tem sua memdria interna independente da memoria principal da méaquina,
exigindo uma programacdo que minimize os atrasos devidos ao trafego de
dados entre essa memoéria e a memoaria principal da maquina, que ocorre via

instrucdes especificas executadas na CPU.

O uso de aceleradores de processamento vem se difundindo, inclusive no
mercado de supercomputacdo. Na lista mais recente, de junho de 2014, dos
supercomputadores mais rapidos do mundo (www.top500.com), o mais rapido
€ 0 chinés Tianhe-2, com CPUs Intel Xeon e aceleradores Phi, totalizando
3.120.000 nucleos, obtendo 33,86 PFlop/s na execucdodo programa de
benchmark Linpack. O segundo mais rapido, Titan (EUA) da familia XK7, com
CPUs AMD Opteron e GPGPUs Nvidia, tem pouco mais da metade do
desempenho do Tianhe-2. Entre os dez mais rapidos, aparecem dois que
utilizam Inel Xeon Phi e outros dois que utilizam GPGPUs Nvidia. H4 uma
disputa grande entre os fabricantes dos aceleradores da NVidia e da Intel, a
qgual envolve as APIs disponiveis para utiliza-los, sendo dificil prever qual sera
a tendéncia do mercado de alto desempenho. Entretanto. E possivel distinguir
dois tipos de arquiteturas de computadores, sem e com aceleradores de

processamento, conforme abaixo, respectivamente:
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e Arquiteturas Multicore: maquinas

com CPUs multintcleo

com

frequéncias menores que 3 GHz e com miniaturizacdo crescente (ja ha

processadores com 12 nucleos);

e Arquiteturas Manycore: maquinas com CPUs multinicleo que utilizam

aceleradores de processamento com dezenas ou centenas de nucleos

também com frequéncias menores que 3GHz, mas com unidades de

controle e conjuntos de instrugdes mais simples que aqueles das CPUs,

sendo os aceleradores GPGPUSs e ou processadores Intel Phi;

Desde 2003, o desempenho em GFlop/s das GPGPUs tém aumentado mais
que os das CPUs multinacleos (KIRI; WUH, 2011), conforme ilustrado na

Figura 4.1. A comparacéo é feita também para o desempenho em GFlop/s/watt

na Figura 4.2, sempre considerando operacées em precisdo dupla.

Theoretical Peak Performance, Double Precision

—h— GPUs, Intel
—ll— GPUs, NVIDIA
—@— GPUs, AMD
—p— MIC, Intel

GFLOP/sec

3 S——fecalk—
+eo® ?@AB yeon \NBSQ

! 2
Feof ?@AB

2009 2010 2011 2012
End of Year

2007 2008

2013

Figura 4.1:

Evolucdo do desempenho em GFlop/s de processadores Intel,
coprocessadores Intel Phi e GPGPUs da Nvidia e AMD de 2007 a 1013.
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Peak Floating Point Operations per Watt, Double Precision

—AI— CPUs, Intel
—J— GPUs, NVIDIA ;
—@— GPUs, AMD : : :
—F— MIC, Intel : :

GFLOP/sec per Watt

1 I 1 ] ] H 1 1
2007 2008 2009 2010 2011 2012 2013
End of Year
Figura 4.2: Evolugdo do desempenho em (GFlop/s)/watt de processadores Intel,

coprocessadores Intel Phi e GPGPUs da Nvidia e AMD de 2007 a 1013

10
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5 IMPLEMENTACAO COMPUTACIONAL DO SOLVER ORIGINAL

O acoplamento do termo de reatividade quimica ao modelo CCATT-BRAMS é
complexo, pois demanda a leitura da estrutura de dados relativa ao modelo
BRAMS (FAZENDA, 2006), pois as funcdes de producdo e de perda das
espécies demandam valores atualizados de algumas variaveis atmosféricas,
tais como pressédo e temperatura. A complexidade deste acoplamento deve-se
também a linguagem C adotada para o solver original, pois 0 CATT-BRAMS foi
codificado em Fortran 90. A cada execucdo, o termo de reatividade quimica
deve fornecer ao CCATT-BRAMS as concentracdes atualizadas das gases
traco instdveis correspondentes as espécies quimicas consideradas no
mecanismo RELACS para cada ponto de grade do modelo. Assim, ha leitura de
dados do CATT-BRAMS na execuc¢ao do termo de reatividade quimica e vice-
versa. A otimizacdo do acesso a memodria (no caso, a memodria cache)
correspondente a essas leituras e escritas é feita pela técnica classica
de blocking, no caso, pela divisdo dos pontos de grade do modelo em blocos
de tamanho fixo. No termo de reatividade quimica, cada bloco é armazenado
como um vetor unidimensional. O solver original utiliza blocos de 64 pontos de
grade. Sera demonstrado neste trabalho que este é efetivamente o tamanho
o0timo de bloco, considerando-se execu¢do no supercomputador tupa. Um
tamanho de bloco maior permitiria um aumento da granularidade do problema,
permitindo acelerar os célculos, mas por outro lado piora o acesso a memodria,
aumentando os tempos correspondentes. O termo de reatividade quimica
processa 0s blocos de pontos de grade em sequéncia, conforme a divisdo de
dominio feita pelo MPI, ou seja, processa 0s blocos que foram mapeados para

0 n6 computacional do supercomputador que esta sendo considerado.

O termo de reatividade quimica inclui a funcdo que implementa o método de
Rosenbrock, que tem como entradas varidveis atmosféricas do modelo
BRAMS, concentracbes das espécies quimicas no passo de tempo corrente,
namero de espécies quimicas consideradas, numero de pontos de grade por

bloco, etc. E importante ressaltar que ndo ha dependéncia entre pontos de
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grade de um mesmo bloco (ou de blocos diferentes). Assim, torna-se possivel
resolver de maneira independente o0s sistemas de equacdes lineares
associados a resolucdo do termo de reatividade quimica. Entretanto, no solver
original, essa resolucdo ndo é paralelizada, ndo devido a dependéncias de
dados, que inexistem entre pontos de grade, mas pelas razdes ja
comentadas nas Secdo 3.3.1 e 3.3.2. Essas razdes sdo, respectivamente, a
impossibilidade de se utilizar o padrdo OpenMP devido ao CCATT-BRAMS ser
codificado em Fortran 90 e as chamadas a funcdes da biblioteca Sparse 1.3
nao poderem ser eliminadas por inlining, e a impossibilidade de se usar o MPI,
uma vez que a grade do computacional do modelo j4 estar dividida por
MPI. Considerando-se o padrdo OpenMP, a paralelizacdo na dimensédo dos
pontos de grade (mapear um ponto de grade para cada thread) ndo € possivel,
nem tampouco na dimensdo dos blocos (mapear um bloco de pontos de
grade para cada thread). Essas paralelizacdes explorariam a ndo dependéncia
entre pontos de grade e, consequentemente, entre blocos. Finalmente, a
paralelizacdo ‘“interna" ao solver original também fica inviavel pela

complexidade do cédigo e pela sua baixa granularidade.

Apresenta-se a seguir o pseudocodigo da implementacdo do método de
Rosenbrock, utilizando o solver original:
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INICIALIZE estrutura de dados da Sparse 1.3
PARA CADA bloco FACA (lago dos blocos)
PARA CADA ponto de grade FACA (lago dos pontos de grade)
LEIA varidveis do BRAMS
Atualize as taxas de fotdlise
FINALIZE (PARA CADA)
Calcule as reacdes cinéticas iniciais
ENQUANTO (passo de tempo < limite) FACA
Calcule o Jacobiano da matriz de concentragdes
Atualize os termos de producdo e perda (Eq. 3.2)
PARA CADA espécie quimicas FACA
PARA CADA ponto de grade FACA
Atualize F(p) na estrutura de dados
FINALIZE (PARA CADA)
FINALIZE (PARA CADA)
ENQUANTO (erro > tolerancia) FACA
PARA CADA espécie quimicas FACA
PARA CADA ponto de grade FACA
Atualize a matriz A
FINALIZE (PARA CADA)
FINALIZE (PARA CADA)
Atualize b;
PARA CADA ponto de grade FACA
Calcule 12 estagio do método de Rosenbrock
FINALIZE (PARA CADA)

Atualize b;
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PARA CADA ponto de grade FACA
Calcule 2° estagio do método de Rosenbrock
FINALIZE (PARA CADA)
Atualize a matriz de concentragdes p
Atualize o termo de produgdo F(p)
Atualize b;
PARA CADA ponto de grade FACA
Calcule 3% estagio do método de Rosenbrock
FINALIZE (PARA CADA)
Atualize a matriz de concentragdes p
Atualize o termo de produgdo F(p)
Atualize b;
PARA CADA ponto de grade FACA
Calcule 4° estagio do método de Rosenbrock
FINALIZE (PARA CADA)
Atualiza matriz de concentragdes p
Calcule erro e arredondamento
SE (tolerancia — arredondamento < 1.0) FAGA
Aceite a solugdo
SENAO
Calcule o novo passo de integragao
FINALIZE (SE)
Atualize o passo de integracao
FINALIZE (ENQUANTO)
FINALIZE (ENQUANTO)
Atualize as varidveis do BRAMS

FINALIZE (PARA CADA) Blocos

42




5.1. Profile do tempo de execucédo do termo de reatividade quimica com

o solver original

Nos resultados aqui expostos, 0 modelo CCATT-BRAMS foi executado em um
anico passo de tempo de forma a prover os dados de entrada para o termo de
reatividade quimica que foi assim executado na forma stand alone, ou seja,
independentemente do restante do modelo CCATT-BRAMS. A maquina
utilizada foi a Raven, situada nos EUA e cedida pela companhia Cray Inc., que

€ composta por:

e 20 nés do sistema XE6, cada um com 2 processadores AMD Opteron de

16 nucleos e 32 GB de memoria;

e 8 nos do sistema XK7, cada um com 1 processador AMD Opteron de 16
nacleos, 1 GPGPU NVidia Kepler K20 Tesla e 6 GB de memoria.

Em todos os testes computacionais foram utilizados noés do sistema XESB6,
exceto naqueles que utilizaram o padrdo OpenACC. Embora fosse disponivel
um compilador da PGI, optou-se pelos compiladores da propria Cray, Fortran
90 (crayftn versado 8.3.2.104) e C (craycc verséo 8.3.2.104), além da ferramenta
de profiling perftools da Cray, versdo 6.2.1.12922. Este profile de tempo de
execucao foi gerado utilizando-se o modelo CCATT-BRAMS na verséo 4.5 com
uma resolucéo espacial correspondente a uma grade de 200 x 200 x 38 pontos,
ou seja, um total de 1.520.000 pontos, mas para um unico bloco de 64 pontos
de grade e para um Unico passo de tempo do modelo. O profile de tempo de
execucdo é mostrado na Tabela 5.1, em que as linhas com fundo branco
correspondem aos tempos das funcbes diversas do termo de reatividade
quimica, que atualiza as concentracdes das espécies quimicas pelo método de
Rosenbrock para a resolugdo do sistema de equacdes diferenciais (Equacao
3.2). Em fundo azul aparecem apenas 0s tempos correspondentes
ao o solver original codificado na linguagem C para resolugdo do sistema de
equacles lineares (Equacédo 3.19). Foram gerados 3 profiles de tempo de

execugao, correspondentes a execucdes independentes para 0 mesmo passo
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de tempo do modelo. Nota-se que as chamadas ao solver original nos 4
estagios do métodos de Rosenbrock correspondem a mais de 70% do tempo

total.

Tabela 5.1: Profile do tempo de execucao do termo de reatividade quimica com
o solver original para 3 execucbes (T1, T2 e T3)
correspondendo a um unico passo de tempo do modelo CCATT-
BRAMS e um Unico bloco de 64 pontos de grade (tempos em
segundos). As linhas com fundo azul correspondem as chamadas

ao solver original.

T1 T2 T_Medio
Leitura das variaveis 6.24E-05 4.68E-05 4.68E-05 5.20E-05
Atualizacao na estrutura de dados 9.36E-05 8.58E-05 8.58E-05 8.84E-05
Calculo das reacdes Iniciais 1.17E-04 1.87E-04 1.25E-04 1.43E-04
Calculo do Jacobiano 1.11E-03 9.67E-04 4.37E-04 8.37E-04
Atualizacao dos termos P e L 1.33E-04 2.50E-04 1.40E-04 1.74E-04
Atualizacdo da matriz A 3.63E-03 3.57E-03 3.52E-03 3.57E-03

solver original (12 Estagio Rosenbrock) 3.08E-03 3.73E-03 3.08E-03 3.30E-03

solver original (22 Estagio Rosenbrock) 3.20E-03 3.16E-03 3.16E-03 3.17E-03

solver original (32 Estagio Rosenbrock) 3.42E-03 3.41E-03 3.44E-03 3.42E-03

solver original (42 Estagio Rosenbrock) 3.40E-03 3.38E-03 3.38E-03 3.39E-03

Atualizacdo solucéo e ajuste de passo 1.79E-04 1.79E-04 1.79E-04 1.79E-04
Tempo Total (s): 1.84E-02 1.90E-02 1.76E-02 1.83E-02
Tempo solver original: 1.31E-02 1.37E-02 1.31E-02 1.33E-02
Porcentagem dos Tempos 71.11% 72.17% 74.23% 72.47%
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6 IMPLEMENTACAO COMPUTACIONAL DO NOVO SOLVER

O novo solver implementado no termo de reatividade quimica, baseado na
teoria de estimacao linear 6tima, foi codificado em Fortran 90 resultando em
apenas 60 linhas de cddigo. Considerando os pseudocdédigos apresentados na
Secédo 3.3.2, nota-se que o primeiro refere-se apenas ao calculo dos vetores de
projecdo p, calculados apenas no primeiro estagio de Rosenbrock para todos
0os pontos de grade do bloco que esta sendo processado. Este calculo dos
vetores de projecdo p demanda uma parcela grande do tempo total do
novo solver. Nos demais estagios, apenas o termo independente b; €
atualizado e os vetores solucdo de cada estadgio sdo usados como solucéo
inicial no estagio seguinte acelerando a convergéncia da solugcdo. Os erros
resultantes nas concentraces das espécies quimicas sdo da ordem de 10711,
ligeiramente menores que os erros do solver original, que foram da ordem de
1078, Constatou-se também que ajustes do passo de tempo de integragdo nos
estagios do método Rosenbrock sdo menos frequentes do que no solver

original, contribuindo para o bom desempenho computacional do novo solver.

Os testes computacionais mostrados neste capitulo foram executados na
magquina Raven descrita no capitulo anterior e utilizando o compilador Cray
Fortran 90 (crayftn) e a ferramenta de profiling perftools. A Tabela 6.1 compara
0s tempos de processamento das execucdes sequenciais de ambos 0s solvers
considerando a resolucao do termo de reatividade quimica para um passo de
tempo do modelo e para um unico bloco de 64 pontos de grade. Observa-se
gue o novo solver demanda apenas cerca de 35% de tempo a mais que o
solver original. Entretanto, esses tempos foram especificos de um bloco de 64
pontos de grade. Eventualmente, para outros blocos, sistemas de equacbes
lineares diferentes terdo que ser resolvidos e a estabilidade numérica do novo
solver pode acarretar tempos de processamento menores do que 0s
demandados pelo solver original. A Tabela 6.2 apresenta 0 nimero de ajustes

de passo requeridos pelos dois solvers, sendo que a maioria absoluta dos
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blocos requereu apenas um ajuste de passo para 0s pontos de grade contidos

em cada bloco.

Além disso, o novo solver pode ser paralelizado, como serd demonstrado

adiante.

Tabela 6.1: Tempos de execucdo dos solvers considerando um passo de

tempo do modelo e um bloco de 64 pontos de grade. (tempos em

segundos).
~_ Comparacdo Novo Solver Vs Solver Original
Tempo Novo Solver (s) Tempo Solver Original (s)

Estagio 1 1.62E-02 Estagio 1 3.30E-03
Estagio 2 5.41E-04 Estéagio 2 3.17E-03
Estagio 3 6.27E-04 Estagio 3 3.42E-03
Estagio 4 6.14E-04 Estagio 4 3.39E-03
Total 1.79E-02 Total 1.33E-02

Tabela 6.2: Numero de blocos em fungdo do numero de ajustes de passo
necessarios nos estagios do método de Rosenbrock e tempos
de execucdo totais para ambos o0s solvers considerando um
passo de tempo do modelo e todos os 23.750 blocos de pontos de

grade (tempos em segundos).

N2 de Ajustes Ne de N2 de Ajustes Ne de
De Passo Blocos De Passo Blocos
1 21917 1 21553
2 1408 2 1653
3 300 3 384
4 109 4 139
5 16 5 20
6 0 6 1
7 0 7 0
Total de Blocos (s) 23750 Total de Blocos (s) 23750
Tempo Rosenbrock(s) 468,8697 Tempo Rosenbrock (s) 354,3224
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A seguir, apresenta-se o profile de tempo de execucdo do solver novo na
Tabela 6.3, para execucdo do CCATT-BRAMS, versado 4.5, na maquina Raven
(n6 biprocessado) com uma resolucdo espacial correspondente a uma grade
de 200 x 200 x 38 pontos, ou seja, um total de 1.520.000 pontos, mas para um
anico bloco de 64 pontos de grade e para um unico passo de tempo do modelo.
Nessa tabela, as linhas com fundo branco correspondem aos tempos das
funcdes diversas do termo de reatividade quimica, que atualiza as
concentracbes das espécies quimicas pelo método de Rosenbrock para a
resolucdo do sistema de equacgdes diferenciais (Equacéo 3.2). Em fundo azul
aparecem apenas 0s tempos correspondentes ao novo solver codificado em
Fortran 90 para resolucdo do sistema de equacdes lineares (Equacédo 3.6).
Foram gerados 3 profiles de tempo de execucao, correspondentes a execucdes
independentes para 0 mesmo passo de tempo do modelo e o mesmo bloco.
Nota-se que as chamadas ao novo solver original nos 4 estagios do método de
Rosenbrock correspondem quase 80% do tempo total (eram pouco mais de

70% com o solver original).
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Tabela 6.3: Profile do tempo de execucao do termo de reatividade quimica com
0 novo solver para 3 execucbes (T1, T2 e T3) correspondendo a
um unico passo de tempo do modelo CCATT-BRAMS e um anico
bloco de 64 pontos de grade (tempos em segundos). As linhas

com fundo azul correspondem as chamadas ao novo solver.

Tempos (s) de execucao com o hovo solver.

T1 T2 T3 T_Medio
Leitura das variaveis 6.24E-05 4.68E-05 4.68E-05 5.20E-05
Atualizacao na estrutura de dados 9.36E-05 8.58E-05 8.58E-05 8.84E-05
Célculo das reacdes Iniciais 1.17E-04 1.87E-04 1.25E-04 1.43E-04
Célculo do Jacobiano 1.11E-03 9.67E-04 4.37E-04 8.37E-04
Atualizacao dos termos P e L 1.33E-04 2.50E-04 1.40E-04 1.74E-04
Atualizacdo da matriz A 3.63E-03 3.57E-03 3.52E-03 3.57E-03

Novo solver (12 Estagio Rosenbrock) 1.61E-02 1.62E-02 1.62E-02 1.62E-02
Novo solver (22 Estdgio Rosenbrock) 5.38E-04 5.38E-04 5.46E-04 5.41E-04
Novo solver (32 Estagio Rosenbrock) 6.16E-04 6.55E-04 6.09E-04 6.27E-04
Novo solver (42 Estagio Rosenbrock) 6.16E-04 6.09E-04 6.16E-04 6.14E-04
Atualizacado solucdo e ajuste de passo 1.79E-04 1.79E-04 1.79E-04 1.79E-04

Tempo Total (s): 2.32E-02 2.32E-02 2.25E-02 2.30E-02
Tempo solver original (s): 1.79E-02 1.80E-02 1.79E-02 1.79E-02
Porcentagem dos Tempos 77.09% 77.28% 79.81% 78.04%

6.1. Paralelizacdo usando o padrao OpenMP

Considerando-se o termo de reatividade quimica, a abordagem mais intuitiva €
a paralelizacdo na dimensédo dos pontos de grade, uma vez que a resolucao do
sistema de equac0es lineares € independente para cada ponto de grade. Para
cada estagio do método de Rosenbrock devem ser resolvidos os
correspondentes sistemas para todos os pontos de grade. Entretanto, a
implementacdo do termo de reatividade quimica recorre a técnica de blocking
para otimizar o acesso a memoria, dividindo os pontos de grade em blocos d
tamanho fixo que tem posi¢des contiguas na memoria. Assim, resolvem-se 0s
pontos de grade de sucessivos blocos, que contém entre 64 e 65 pontos de
grade. No caso do uso da interface de programacao OpenMP, que explora o

paralelismo por threads para arquiteturas de memodria compartilhada, €
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mapeada para cada thread um conjunto de pontos de grade pertencentes ao
bloco que esta sendo processado. A seguir, discutem-se as varias

implementacdes que foram testadas.

Conforme mencionado antes, a grade tridimensional € dividida em blocos de 64
pontos e a atualizacdo das concentracbes das espécies quimicas (i.e. a
resolucao do termo de reatividade quimica) pode ser feito independentemente
para cada ponto de grade. A versdo paralela corrente em MPI do modelo
CCATT-BRAMS divide o dominio entre os nds computacionais com particoes
da grade horizontal, conforme mostrado na Figura 6.1. Neste esquema, cabe a
cada n6é computacional a execucdo para um conjunto de blocos que sao
processados em sequéncia. Assim, na primeira versao da paralelizacdo com
OpenMP optou-se por paralelizar na dimensdo dos pontos de grade de um
mesmo bloco, mapeando cada ponto de grade para cada thread, conforme

ilustrado na mesma figura.

BRAMS - MPI Quimica - OpenMP

. |  Thread 0
o TS g
‘.’4"‘4: oL - = Thread 1
o - -
==ri'i".;‘; = Thread 2
I
==‘.=== = Thread 3
==}==== = Thread 3
==}==== = Thread 1
==}==== Thread 0
.'}=..' Thread 3
T
Ny

Thread 2

Figura 6.1: Figura esquematica da divisdo do dominio em MPI em blocos de pontos de
grade e 0o mapeamento de pontos de grade de um bloco para execucéo
por threads em OpenMP da resolucéo do termo de reatividade quimica.
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6.1.1. Primeira versdo OpenMP

O novo solver pode ser implementado com poucas linhas de cadigo,
relativamente ao solver original, e ndo contém chamadas a fun¢des, facilitando
a definicdo de varidveis privadas e compartilhadas na paralelizacdo com
OpenMP. Variaveis locais ao solver foram tratadas como private (variaveis
privadas), sendo os vetores e matrizes que descrevem o sistema linear e que
contém a aproximacdo do resultado para cada estagio do método de
Rosenbrock tratados como variaveis compartilhadas. A preparacédo dos dados
demanda pouco tempo do processamento segundo o profiling realizado e,
dessa forma, foi implementado sequencialmente. Tomando como base o
pseudocddigo do novo solver (Secao 3.2.2) essa primeira versdo em OpenMP
tem o pseudocodigo a seguir, em que sao criadas 4 regides paralelas
correspondentes a lagos paralelos para os pontos de grade do bloco para cada
estagio do método de Rosenbrock.
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PARA CADA bloco FACA (laco dos blocos)
ENQUANTO (erro > tolerancia) FACA
INICIALIZE (OpenMP)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)

Calcule 1° estagio do Método de Rosenbrock
FIM (PARA CADA)
FINALIZE (OpenMP)
INICIALIZE (OpenMP)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)

Calcule 2° estagio do Método de Rosenbrock
FIM (PARA CADA)
FINALIZE (OpenMP)
INICIALIZE (OpenMP)

PARA CADA ponto de grade FACA (lagco dos pontos de grade)

Calcule 3¢ estagio do Método de Rosenbrock
FIM (PARA CADA)
FINALIZE (OpenMP)
INICIALIZE (OpenMP)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)

Calcule 4¢ estagio do Método de Rosenbrock
FIM (PARA CADA)
FINALIZE (OpenMP)
Calcula erro
FINALIZE (ENQUANTO)

FINALIZE (PARA CADA)
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Essa versdo OpenMP (Fortran 90) foi compilada e executada num no
biprocessado da maquina Raven e executada com até 32 threads, sempre
considerando a execucao de um passo de tempo do modelo e todos os 23.750
blocos da grade de 200 x 200 x 38 pontos. Entretanto, essa versdo obteve bom
desempenho paralelo somente até 4 threads, com a eficiéncia caindo abaixo de
50% acima de 8 threads, conforme pode-se observar nas Figuras 6.2, 6.3, 6.4
e 6.5, correspondentes ao tempo de execucdo, ao speed-up, a eficiéncia e ao
namero de operagcbes em ponto flutuante executadas por segundo,
respectivamente. Isso pode ser interpretado como sendo decorrente da baixa
granularidade do problema, umas vez que um bloco de 64 pontos resultaria no
mapeamento de apenas 8 pontos de grade para cada thread,

aproximadamente.

Na paralelizacdo dos 4 lagcos de pontos do bloco, relativas aos 4 estagios do
método de Rosenbrock, foi utilizada a clausula SCHEDULE (STATIC) do
OpenMP, que divide estaticamente os pontos de grade do bloco entre
os threads. A implementacdo do método de Rosenbrock faz com que os
processamentos para 0s pontos de grade sejam iguais e, além disso, a
atribuicdo do mesmo numero de pontos de grade para cada thread assegura o
balanceamento de carga em cada regido paralela correspondente a cada
estagio do método, justificando essa distribuicdo estatica dos pontos de grade
para os threads. No final do quarto estagio, se o erro médio exceder um limiar
especificado, todos os pontos de grade do bloco terdo que ser reprocessados,
repetindo-se entdo os 4 estagios, mas mantendo-se o balanceamento de

carga.
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Figura 6.2: Tempo de execugdo da versdo 1-OMP do novo solver em fungdo do
namero de threads.
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Figura 6.3: Speed-up da versdo 1-OMP do novo solver em fungdo do numero de
threads.
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Figura 6.4: Eficiéncia da versdo 1-OMP do novo solver em funcdo do numero de
threads.
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Figura 6.5: Taxa de operagBes em ponto flutuante da versdo 1-OMP do novo solver
em funcao do nimero de threads.
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6.1.2. Influéncia do tamanho de bloco

Conforme mencionado anteriormente, o termo de reatividade quimica calculado
pelo modelo ambiental CCATT-BRAMS utiliza a técnica de blocking para
otimizar o acesso a memadria, em termos de que um bloco inteiro possa caber
em um dos niveis de memdria cache, evitando acessos mais demorados a
mem©ria principal da maquina ou, ainda mais demorado, a area de swap que
implementa a memaria virtual. Na secdo anterior, constatou-se que 0 mau
desempenho paralelo era possivelmente causado pela baixa granularidade,
sendo esta decorrente do pequeno tamanho do bloco (64 pontos de grade).
Assim, modificou-se o modelo CCATT-BRAMS para gerar saidas com
diferentes tamanhos de blocos. Estas saidas sdo utilizadas como dados de

entrada para o termo de reatividade quimica stand alone.

Ja na execucdo serial do modelo CCATT-BRAMS usando o solver original,
pode-se verificar um aumento no tempo quando executado de forma serial na
maquina Tupd, com arquitetura XEG6, fabricada pela Cray Inc., conforme
observado na Figura 6.6, onde aparece a razdo entre o0s tempos de
processamento do modelo CCATT-BRAMS executado no Tupé, expressos em
funcdo do tamanho de bloco, para (i) execugcdes de um passo de tempo com
chamadas ao termo de reatividade quimica e (ii) sem essas chamadas. Essas
duas curvas sao independentes, sendo a razdo unitaria correspondente a
execucao com bloco de 64 pontos. Percebe-se, neste caso, um aumento linear
do tempo de processamento do modelo com o aumento do tamanho dos
blocos, principalmente na curva correspondente a execu¢do com chamadas a
qguimica, em que esse tempo chega até a triplicar. Assim, tamanhos de blocos

maiores afetam o desempenho de acesso a memoaria.
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Taxa de aumento no tempo de
processamento
N
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Tempo com Quimica Tempo Sem Quimica

Figura 6.6: Aumento relativo do tempo de processamento do modelo CCATT-
BRAMS em fung¢&o do tamanho de bloco para execu¢bes com chamadas
ao termo de reatividade quimica (curva vermelha), e para execu¢cfes sem
essas chamadas (curva azul).
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A seguir, na figura 6.7, mostram-se os tempos de processamento sequencial
do termo de reatividade quimica na maquina Raven expressos em funcao do
tamanho de bloco, para um passo de tempo do modelo. Nota-se um aumento
expressivo do tempo de processamento a partir de blocos de tamanho
256. Além disso, o tamanho 6timo na Raven de bloco parece ser 48 pontos,

diferentemente da Tupéa, em que esse tamanho é e 64 pontos.

800
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200
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32 64 128 256 512 1024 2048

Tamanho do Bloco

Figura 6.7: Tempos de processamento do termo de reatividade quimica na maquina
Raven expressos em funcdo do tamanho de bloco, para execuc¢des de um
passo de tempo.

As Figuras 6.2 a 6.5 mostraram o desempenho paralelo da versdo 1-OMP do
novo solver executado na Raven, mas sempre considerando um tamanho de
bloco de 64 pontos. As figuras a seguir, Figuras 6.8, 6.9 e 6.10, mostram
respectivamente o tempo de processamento, speed-up e eficiéncia da versao
1-OMP em funcao do tamanho de bloco. As conclusdes sao semelhantes, com
desempenho paralelo aceitavel até 4 threads, com a eficiéncia caindo abaixo
de 50% acima de 8 threads. O tamanho 6timo de bloco para a Raven é de 48
pontos. Essa baixa escalabilidade pode ser atribuida a baixa granularidade do

problema. Entretanto, isso ndo é compensado pelo uso de blocos maiores pois
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0 acesso a memaria é muito penalizado com o aumento do tamanho do bloco,
como pode ser visto nos tempos sequenciais para diferentes tamanhos de
bloco. O baixo desempenho paralelo desta versao 1-OMP, que paraleliza na
dimensdo dos pontos de grade de um bloco, poderia talvez ser melhorado
numa versao que explorasse a paralelizagdo na dimenséo dos blocos. Isso é
mostrado na secao seguinte. Nestas figuras, speed-up e eficiéncia sempre
foram calculados em relacdo a versdo sequencial correspondente ao mesmo
tamanho de bloco.

1200
1000
800
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tempo (s)

400

200

4 8 16 32
Numero de Threads

H48 HW64 H128 M256 M512 1024 142048

Figura 6.8: Tempo de execucgdo da versdo 1-OMP do novo solver em fungdo do
namero de threads para diferentes tamanhos de bloco.
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Figura 6.9: Speed-up da versdo 1-OMP do novo solver em fungdo do ndmero de
threads para diferentes tamanhos de bloco.
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Figura 6.10: Eficiéncia da versdo 1-OMP do novo solver em funcdo do numero de
threads para diferentes tamanhos de bloco.

59



6.1.3. Segunda versao OpenMP

Na tentativa de aumentar a granularidade sem sacrificar o desempenho de
acesso a memoria, implementou-se uma segunda versdo OpenMP do
novo solver com paralelizacdo na dimensdo dos blocos. Executou-se na
maquina Raven o termo de reatividade quimica para um passo de tempo e
para a mesma grade de 200 x 200 x 38 pontos correspondente a 23.750 blocos
para diferentes tamanhos de blocos. No novo pseudocdédigo, apresentado a
seguir, nota-se a criacdo de apenas uma Unica regido paralela, correspondente
ao laco dos blocos, sendo varios blocos alocados para cada thread. Conforme
demonstrado por testes computacionais, 0 esquema mais eficiente para
distribuicio dos blocosno laco paralelo dos blocos foi SCHEDULE
(DYNAMIC), com chunk size unitario, ou seja, alocando um bloco de pontos
para cada thread de cada vez. Foram feitos diversos testes com chunk sizes
diferentes, constatando-se que, para qualquer niumero de threads, o melhor

seria o unitario.

Essa opcéo justifica-se pelo método de Rosenbrock: processa-se um bloco e,
caso o erro médio dos pontos de grade do bloco seja excedido, reduz-se o
tamanho do passo de integracdo e refaz-se completamente o célculo do bloco,
i.e. executam-se novamente todos os 4 estagios do método para todos 0s
pontos de grade do bloco. Assim, blocos diferentes podem demandar tempo de
processamento muito diferentes. Como esta versdo OpenMP do novo
solver aloca varios blocos para cada thread, pode ocorrer desbalanceamento
de carga. O esquema de distribuicdo dinamico de blocos para threads atribui
um novo bloco para cada thread disponivel, num esquema de rodizio. Isso
garante que cada thread processe uma sequéncia de blocos initerruptamente,
mesmo que tenha que recalcular determinados blocos, diminuindo o

desbalanceamento de carga.
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INICIALIZE (OpenMP)
PARA CADA bloco FACA (laco dos blocos)
ENQUANTO (erro > tolerancia) FACA

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)

Calcule 1% estagio do Método de Rosenbrock
FIM (PARA CADA)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)

Calcule 2% estagio do Método de Rosenbrock
FIM (PARA CADA)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)

Calcule 32 estagio do Método de Rosenbrock
FIM (PARA CADA)

PARA CADA ponto de grade FACA (lago dos pontos de grade)

Calcule 4° estagio do Método de Rosenbrock
FIM (PARA CADA)
Calcula erro
FINALIZE (ENQUANTO)
FINALIZE (PARA CADA)

FINALIZE (OpenMP)

Essa segunda versdo OpenMP (Fortran 90) do novo solver passa a ser referida
como 2-OMP. O desempenho paralelo da execucdo do termos de reatividade
guimica com essa versao do novo solver pode ser observado nas Figuras 6.11,
6.12 e 6.13, que mostram respectivamente o tempo de processamento, O
speed-up e a eficiéncia para diferentes tamanhos de blocos. Nota-se que

menores tempos sao obtidos com menores tamanhos de bloco, embora a
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diferenca entre blocos de 48 e blocos de 64 pontos seja minima. Além disso, 0s
menores tempos de processamento foram obtidos com o maior nimero de
threads (32) e as eficiéncias, embora decrescentes com 0 aumento do nimero
de threads, ndo cairam muito abaixo dos 50% (47% para 32 threads e bloco de
64 pontos). Assim, consegue-se a versdo 2-OMP do novo solver permite
diminuir muito o tempo de processamento do termo de reatividade. No caso de
32 threads e bloco de 64 pontos, o tempo sequencial de 470 s é reduzido 16
vezes para cerca de 30 s. Numa eventual execucdo na Tupa (nés com 24

ndcleos), estima-se uma reducédo de 12 vezes.
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Figura 6.11: Tempo de execugdo da versdao 2-OMP do novo solver em fungdo do
namero de threads para diferentes tamanhos de bloco.
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Figura 6.12: Speed-up da versdo 2-OMP do novo solver em fungdo do numero de
threads para diferentes tamanhos de bloco.
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Figura 6.13: Eficiéncia da versdo 2-OMP do novo solver em funcdo do numero de
threads para diferentes tamanhos de bloco.
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6.1.4. Balanceamento de carga

Comentou-se nas se¢des anteriores que o0 tempo de processamento para
resolver o termo de reatividade quimica pode variar muito de um ponto de
grade para outro em funcdo do numero de ajustes de passo necessarios,
conforme a Tabela 6.2. Esses ajustes de passo diminuem o passo de
integracdo acarretando mais iteragcdes em cada um dos estagios do método de
Rosenbrock, que foi implementado levando-se em conta o erro médio para
todos os pontos do bloco. Caso este erro exceda um limiar, o passo €
diminuido e todos os 4 estagios do método de Rosenbrock sédo recalculados
para todos os pontos de grade do bloco A Figura 6.14 ilustra a grande
variabilidade dos tempos de execucédo dos blocos, que variam pelo menos uma

ordem de grandeza.
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Figura 6.14: Tempos de processamento dos blocos para a grade completa do CCATT-
BRAMS.

Isso acarreta um eventual desbalanceamento de carga que foi parcialmente
neutralizado na versao 2-OMP com a adocao no laco paralelo do OpenMP da
clausula SCHEDULE(DYNAMIC), conforme comentado na secdo anterior. O

desempenho paralelo melhor da versdo 2-OMP foi melhor que o da verséo 1-
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OMP, o que pode ser atribuido a maior granularidade da versdo 2-OMP,

mesmo considerando-se o mesmo tamanho de bloco.

bY

Graham (1969) referiu-se a paralelizagdo de tarefas do tipo “Bag of Tasks"
alegando que um melhor desempenho paralelo poderia ser obtido ordenando-
se as tarefas em ordem do custo computacional e executando-as em ordem
decrescente de custo. Isso pode ser justificado porque ao se distribuir tarefas
com custos semelhantes entre o0s processos ou threads melhora-se o
balanceamento de carga. Obviamente, essa abordagem pressupfe a
possibilidade de ordenar as tarefas, o que nem sempre € possivel. Entretanto,
no problema em questdo neste trabalho, a ordenacédo dos blocos abrange
primeiramente regides com poucas emissdes e que implicam em blocos de
processamento rapido e termina com regides em que pode se esperar O
oposto, devido a atividade antropogénica (muitas emiss@es, muitas espécies
quimicas presentes, etc.). Assim, testou-se o desempenho invertendo a ordem
de percorrimento dos blocos no laco paralelo da versdo 2-OMP. Houve uma
pequena melhora do desempenho paralelo em relacdo ao teste anterior,
considerando-se a execugcdo para a mesma grade de 23.750 blocos de
tamanho 640, conforme pode ser visto nas Figuras 6.15, 6.16 e 6.17, que
mostram respectivamente o tempo de processamento, o0 speed-up e a

eficiéncia. Esta ultima chegou a superar 60% para 32 threads.
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Figura 6.15: Tempo de execugdo da versdao 2-OMP do novo solver em fungdo do
namero de threads para o lago dos blocos percorrido na ordem original
(curva azul) e na ordem inversa (curva vermelha)
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Figura 6.16: Speed-up da versao 2-OMP do novo solver em funcdo do nimero de
threads para o lago dos blocos percorrido na ordem original (curva azul)
e na ordem inversa (curva vermelha)
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Figura 6.17: Eficiéncia da versdo 2-OMP do novo solver em fungcdo do numero de
threads para o lago dos blocos percorrido na ordem original (curva azul)
e na ordem inversa (curva vermelha)

6.2. Paralelizagdo com OpenACC

A execugdo do termo de reatividade quimica com o novo solver baseou-se na
versdo 1-OMP, em que regibes paralelas foram criadas para os lagcos de
pontos do bloco, relativos aos 4 estagios do método de Rosenbrock, conforme
exposto no pseudocddigo a seguir. Essas regides paralelas sdo executadas na
GPGPU. Estes testes foram executados nos nés monoprocessados da Raven,
que dispbe de uma GPGPU, para a grade completa de 23.750 blocos e para
um tamanho de bloco de 64 pontos. Utilizou-se o compilador OpenACC da
Cray para Fortran 90, que implementa a versao corrente do padrdao OpenACC
(2.0). Constatou-se que o padrdo OpenACC ainda esta relativamente imaturo,
mas aparentemente estd sendo continuamente aperfeicoado. N&o foi possivel
implementar uma versdo OpenACC baseada na versao 2-OMP devido a
complexa estrutura de dados envolvida que teria que ser copiada para a
memoéria da GPGPU, aumentando muito o tempo de processamento. Além

disso, houve restricdes relativas aos tipos de variaveis definidas no OpenACC.
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PARA CADA bloco FACA (lagco dos blocos)
ENQUANTO (erro > tolerancia) FACA

INICIALIZE (ACC DATA)

INICIALIZE (ACC PARALLEL)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)
Calcule 1° estagio do Método de Rosenbrock

FIM (PARA CADA)

FINALIZE (ACC PARALLEL)

INICIALIZE (ACC PARALLEL)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)
Calcule 2° estagio do Método de Rosenbrock

FIM (PARA CADA)

FINALIZE (ACC PARALLEL)

INICIALIZE (ACC PARALLEL)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)
Calcule 3¢ estagio do Método de Rosenbrock

FIM (PARA CADA)

FINALIZE (ACC PARALLEL)

INICIALIZE (ACC PARALLEL)

PARA CADA ponto de grade FACA (laco dos pontos de grade)
Calcule 4° estagio do Método de Rosenbrock

FIM (PARA CADA)

FINALIZE (ACC PARALLEL)

FINALIZE (ACC DATA)

Calcula erro
FINALIZE (ENQUANTO)

FINALIZE (PARA CADA)
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Embora semelhante a programacdo em OpenMP, portar codigos para
OpenACC exige o gerenciamento adicional das cépias de dados da CPU para
a GPGPU e vice-versa, nem sempre trivial. Conforme ja comentado, algumas
variaveis do método Rosenbrock ndo sao alteradas ao longo de todos os
estagios, como no caso do vetor de projecdes p, calculado apenas no primeiro
estagio. Assim, tais variaveis devem persistir de uma regido paralela que é
fechada para uma nova regido paralela que é aberta. A diretiva DATA
do OpenACC prové essa funcionalidade, preservando essas variaveis como se
estivessem numa espécie de area comum. Por outro lado, as diretivas COPYIN
e COPYOUT permitem copias de dados, respectivamente no inicio da regido
paralela (da CPU para a GPGPU) e no final desta (da GPGPU para a CPU),
enquanto que o UPDATE possibilita copias da CPU para a GPGPU e vice-
versa em qualquer trecho da regido paralela. A titulo de exemplo apresenta-se

a seguir um trecho de cddigo em Fotran 90 com algumas diretivas OpenACC.

ISACC DATA COPYIN (DLmat(:,:,:), index_g_maxblock, dt_chem_i) &

ISACC& CREATE (v(3), S(:,:), p_fact2(:,:,:), B &
ISACC& , DLk1(:,:), DLk2(:,:), DLk3(:,:), DLK4(:,:) &
ISACC& , DLb1(:,:), DLb2(:,:), DLb3(:,:), DLb4(:,:))

ISACC UPDATE DEVICE (DLb1(:,:))

ISACC PARALLEL LOOP PRIVATE(ijk, Ji, Ji, linha, S, v, B)

ISACC END PARALLEL LOOP

ISACC UPDATE SELF (DLk1(:,:))

Constatou-se que a execucdo com OpenACC ocasionou uma diminuicdo de
cerca de 40% em relagdo a execucdo sequencial do termo de reatividade

quimica com o novo solver. A figura 6.18 a seguir compara o desempenho da
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versdo paralelizada com OpenACC com a versao 2-OMP executada
com diferentes numeros de threads num né biprocessado da Raven. Esta
reducdo de 40%, que corresponde a diminuir o tempo de processamento da
versao sequencial em aproximadamente 1,6 vezes representa um baixo
desempenho paralelo dessa versdo OpenACC, o que pode ser explicado pela
baixa granularidade, pois sdo abertas regides paralelas na dimensao do laco

de pontos do bloco.
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= OpenMP 4 OpenMP 8 =——0OpenMP 16

Figura 6.18: Tempos de execucdo do termo de reatividade quimica com o novo solver
para diferentes tamanhos de bloco para a versdo sequencial, a versao
OpenACC e para a versdo 2-OMP executada com 2, 4, 8, 16 e 32
threads.

Finalmente, essa comparacao € repetida na Figura 6.19, agora incluindo-se os

tempos do solver original para diferentes tamanhos de bloco.
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Figura 6.19: Tempos de execucdo do termo de reatividade quimica com o novo solver
para diferentes tamanhos de bloco para a versdo sequencial, a versdo
OpenACC (lina azul cheia) e para a versdo 2-OMP executada com 2, 4,
8, 16 e 32 threads (colunas azuis) e com o solver original (area
sombreada azul). A linha vermelha tracejada mostra o melhor tempo do
solver original, relativo ao tamanho de bloco 48.

6.3. Diferencas numéricas nos resultados

Naturalmente, além da analise de desempenho computacional, € preciso
verificar que o novo solver proposto para resolucdo do termo de reatividade
quimica fornece resultados compativeis (concentracbes das espécies
quimicas) com aqueles do solver original. A comparacdo entre essas
concentracOes foi feita para as 47 espécies quimicas consideradas na Tabela
6.4, onde aparecem as concentragbes maximas encontradas bem como suas
coordenadas em termos de pontos de grade (i,j,k) para todos os 23.750 blocos
de pontos da grade considerados. Além dos valores maximos, aparecem
também os valores médios para a toda grade das concentracdes de cada

espécie. A diferenga encontrada corresponde ao 19° elemento, grifada na
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tabela 6.4 em vermelho, mas ainda assim envolvendo
concentracdes baixissimas, da ordem de 1071, Todos os outros valores da
comparacao entre ambos o0s solvers, original e novo, apresentam valores
semelhantes. Neste caso, conclui-se que 0 novo solver possui bom
desempenho numérico, mesmo sem pré-condicionamento de matrizes ou

muitas iteracdes.
Note-se que 0 novo solver € mais preciso numericamente que o solver original.

Tabela 6.4: Concentracdes das 47 espécies quimicas obtidas pelo novo solver
e pelo solver original. As colunas referem-se as concentracées
maximas encontradas, as coordenadas (i,j,k) da grade onde estas
ocorreram, e as concentracdes meédias em toda a grade, sendo
cada linha correspondente a uma espécie quimica (concentracdes

em parte por bilhdo ou em moléculas/cm? segundo a espécie)

NOVO SOLVER SOLVER ORIGINAL

Maximo i ] k Média Maximo i ] k Média
2,12E+02 24 113 161 4,22E+01 2,12E+02 24 113 161 4,22E+01
2,01E+01 22 10 111  2,75E+00 2,01E+01 22 10 111  2,75E+00
577E+01 1 123 72 1,16E-03 577E+01 1 123 72  1,16E-03
1,06E+02 5 167 11 1,55E-01 1,06E+02 5 167 11 1,55E-01
2,86E-01 10 114 147 4,30E-03 2,86E-01 10 114 147  4,30E-03
6,99E+00 13 67 115  3,62E-03 6,99E+00 13 67 115 3,62E-03
8,79E-02 2 123 72 9,50E-05 8,79E-02 2 123 72  9,50E-05
7,26E+01 24 49 163 5,63E-01 7,26E+01 24 49 163 5,63E-01
2,30E-01 3 63 140 5,00E-04 2,30E-01 3 63 140 5,00E-04
8,67E+02 4 17 134 2,75E-01 8,67E+02 4 17 134  2,75E-01
2,67E+01 32 40 177 2,24E-01 2,67E+01 32 40 177  2,24E-01
9,32E+02 5 130 164 7,60E+01 9,32E+02 5 130 164 7,60E+01
0,00E+00 1 1 1 0,00E+00 0,00E+00 1 1 1 0,00E+00
0,00E+00 1 1 1 0,00E+00 0,00E+00 1 1 1 0,00E+00
0,00E+00 1 1 1 0,00E+00 0,00E+00 1 1 1 0,00E+00
0,00E+00 1 1 1 0,00E+00 0,00E+00 1 1 1 0,00E+00
7,14E+07 2 124 191 7,04E+08 7,14E+07 2 124 191 7,04E+08
1,06E+01 5 91 159 1,12E-01 106E+01 5 91 159 1,12E-01
6,59E-08 16 15 68 1,23E-11 0,00E+00 1 1 1 0,00E+00
1,21E-04 38 26 166 9,71E-07 1,21E-04 38 26 166  9,71E-07
2,14E-02 6 159 104 1,50E-03 2,14E-02 6 159 104  1,50E-03
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1,27E+03
9,61E+00
7,24E+01
3,32E+01
2,72E+02
2,25E+01
2,11E+01
1,78E+01
2,53E+01
1,76E+01
2,59E+01
2,37E+01
5,62E+00
1,87E+01
8,58E+00
3,16E+01
9,52E+07
3,07E+07
3,55E+07
6,83E+08
4,01E+03
2,88E+01
2,94E+06
3,29E+08
9,47E+08
1,15E+08

o o1 o1 o1 o1 01 01 O1

= = = W RN WRN
NNOONOOUU Ul O U U1 0k N ®F B

30
130
19
130
135
19
92
130
113
83
139
49
55
59
130
130
51
130
130
159
108
71
90
51
78
124

10
164
37
164
140
37
159
164
161
88
110
163
73
97
164
164
149
164
164
104
152
47
101
149
52
191

8,68E+02
2,41E-01
8,01E-01
5,79E-01
2,41E+00
2,25E-02
7,78E-01
2,73E-01
2,22E+00
3,95E-01
6,69E-01
2,30E-01
1,54E+00
1,19E+00
1,44E-01
1,39E+00
1,13E+06
2,74E+08
2,29E+08
4,48E+06
6,07E+00
9,72E-03
3,80E+03
2,94E+06
2,53E+06
1,31E+06

1,27E+03
9,61E+00
7,24E+01
3,32E+01
2,72E+02
2,25E+01
2,11E+01
1,78E+01
2,53E+01
1,76E+01
2,59E+01
2,37E+01
5,62E+00
1,87E+01
8,58E+00
3,16E+01
9,52E+07
3,07E+07
3,55E+07
6,83E+08
4,01E+03
2,88E+01
2,94E+06
3,29E+08
9,47E+08
1,15E+08

o o1 o o1 o1 01 01 Ol

= = = W R NWREN
NNOONOO U Ul O Ul U1l ©kF N ®EFE N

30
130
19
130
135
19
92
130
113
83
139
49
55
59
130
130
51
130
130
159
108
71
90
51
78
124

10
164
37
164
140
37
159
164
161
88
110
163
73
97
164
164
149
164
164
104
152
47
101
149
52
191

8,68E+02
2,41E-01
8,01E-01
5,79E-01
2,41E+00
2,25E-02
7,78E-01
2,73E-01
2,22E+00
3,95E-01
6,69E-01
2,30E-01
1,54E+00
1,19E+00
1,44E-01
1,39E+00
1,13E+06
2,74E+08
2,29E+08
4,48E+06
6,07E+00
9,72E-03
3,80E+03
2,94E+06
2,53E+06
1,31E+06

Foram também medidas as diferencas numéricas dos resultados do novo

solver ao se variar o tamanho de bloco, em relacdo ao bloco de 64 pontos,

sendo apenas encontradas diferencas da ordem de 1071, E também foram

medidas as diferencas entre os resultados da versédo sequencial e das versdes

paralelas do novo solver, que resultaram em diferencas da ordem de 1078.
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7 CONCLUSOES

Este trabalho propss, implementou e testou um novo solver baseado em
estimacao linear Otima para resolucdo do termo de reatividade quimica do
modelo ambiental CCATT-BRAMS codificado em Fortran 90 e paralelizado com
a biblioteca de comunicacdo por troca de mensagens MPI. O solver original,
correntemente empregado, foi implementado de maneira eficiente com uso da
biblioteca Sparse 1.3 em linguagem C, mas nao € conveniente para
paralelizacdo, O novo solver proposto € simples, preciso e converge
rapidamente, além de ser implementado em pouquissimas linhas de co6digo, o

que o torna apto para paralelizacéo.

A execucdao do modelo ambiental para uma resolucdo espacial alta e com a
resolucdo do termo de reatividade quimica a cada passo de tempo do modelo
para atualizar as concentracfes das espécies quimicas (gases traco instaveis
da atmosfera) torna-se inviavel devido ao tempo de processamento requerido.
Correntemente, esse termo é executado a cada 4 passos de tempo do modelo.
O novo solver foi paralelizado para execucdo em nds computacionais de
memoria compartilhada com o padrdo OpenMP de paralelismo de threads e
também com o padrdo OpenACC de paralelismo de threads para execucdo em
GPGPU.

Os resultados mostram a viabilidade da paralelizacdo com OpenMP para
arquiteturas correntes de supercomputadores como o Tupa do CPTEC/INPE.
No caso do OpenACC, os resultados foram mais modestos, mas passiveis de
serem melhorados. Assim, uma versao OpenMP do novo solver poderia ser
implementado operacionalmente, acoplada ao CCATT-BRAMS, possibilitando
a atualizacdo das concentracfes das espécies quimicas com maior frequéncia

e melhorando as previsbes desse modelo ambiental.

Como trabalhos futuros, pretende-se explorar essa possibilidade de
operacionalizacdo do novo solver, gerar uma nova versao OpenACC desse

solver que tenha maior granularidade, ao paralelizar o lago dos blocos (como
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no OpenMP), em vez do lago dos pontos de grade, como na sua versao

corrente. Eventualmente, a versdo OpenMP poderia ser também aperfeicoada.
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