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Introducéo e Motivacao

O Grupo de Matematica da Computacao e Processamento de Alto Desempenho
(GMC-PAD do PPGC da UFRGS) vem trabalhando em aplicacdes de alto desempenho,
como no desenvolvimento de modelos computacionais paralelos para a simulagdo do
escoamento e do transporte de substancias em corpos de &gua. Isso inclui o
desenvolvimento de esquemas numéricos e de métodos de solugdo para a discretizagdo e
a solucdo das equacOes governantes dos fendbmenos do escoamento e do transporte de
massa. Para a resolugéo de sistemas lineares esparsos de grande porte decorrentes da
discretizacdo, foram implementados alguns metodos iterativos. Estdo sendo estudados
algoritmos de particionamento do dominio e algoritmos de balanceamento dindmico de
carga. Objetiva-se o desenvolvimento de um ambiente grafico que contemple a entrada,
0 processamento e a saida de dados, visando simulacdo e predicdo de escoamentos
genéricos, ou seja, uma ferramenta que permita 0 estudo do comportamento
hidrodindmico e do transporte de poluentes.

A motivacdo estd centrada na importancia, demonstrada pela historia, que as
margens e zonas costeiras tem sido locais importantes para aglomeragOes de seres
humanos. Porém, rios, estuarios, mares e oceanos tem servido como coletores de
esgotos domésticos e industriais que sdo danosos a vida desses ecossistemas se ndo
forem adequadamente tratados. E importante, entdo, a disponibilizacio de modelos
computacionais com alta resolugdo para a hidrodindmica e o transporte de massa em
rios. Uma aplicacdo especifica para os modelos desenvolvidos € o Rio Guaiba. Ele
banha toda a regido metropolitana de Porto Alegre e é importante para o abastecimento
de agua para as cidades da regido, no transporte fluvial e para a irrigacao, porém sofre
constante despejo de poluentes industriais e domésticos. Assim o desenvolvimento e
implementacdo de um modelo computacional com alta resolucdo pode simular em
detalhes o comportamento hidrodindmico e o de transporte de massa que ocorre no
estuario, visando a definicdo de acdes como a escolha de pontos de lancamento dos
esgotos e 0 impacto no meio ambiente e, no planejamento e avaliagdo do impacto de
obras de aproveitamento hidrico, entre outras. Contudo, para obter informacdes
detalhadas e realisticas, uma grande quantidade de memoria e poder de processamento
s80 necessarios, respectivamente, para armazenar as estruturas de dados e para resolver
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0s sistemas a cada passo de tempo. Dessa forma, o processamento de alto desempenho é
uma alternativa indispensavel para atender a esses requisitos.

Modelos Computacionais e Ambiente de Desenvolvimento

A partir das equagOes discretizadas, foram desenvolvidos trés modelos
computacionais bidimensionais (2-D) para a hidrodinamica e para o transporte de
massa. Modelos tridimensionais (3-D) em fase de desenvolvimento.

Um, baseado na estratégia da decomposi¢cdo do dominio Krylov-Schwarz; outro,
baseado da abordagem da decomposicdo dos dados e, o terceiro, baseado em uma
abordagem hibrida. Considera a decomposicdo do dominio em uma das direcdes
coordenadas e decomposic¢éo dos dados na outra dire¢do coordenada. Esses modelos séo
resolvidos, respectivamente, usando os algoritmos do gradiente conjugado
precondicionado definido localmente; o algoritmo do gradiente conjugado
precondicionado definido globalmente; e 0 método ADI associado com o algoritmo de
Thomas pipeline.

Quanto aos modelos computacionais para o transporte de massa foram dois 0s
desenvolvidos e implementados. Um deles baseado na decomposi¢cdo do dominio
Krylov-Schwarz e o outro baseado na abordagem hibrida. Eles foram resolvidos de
forma analoga aos da hidrodindmica, exceto que em vez de se aplicar o algoritmo do
gradiente conjugado, utilizou-se o algoritmo do GMRES, ja que as matrizes ndo séo
simétricas e definida-positiva.

Todos os modelos implementados consideram os dados iniciais e de contorno
para o dominio de definicéo, pois a partir desses dados as EDPs sdo resolvidas em cada
nodo da malha computacional. A deciséo de implementar trés modelos computacionais,
deve-se ao fato de averiguar quais das associa¢fes: esquema numérico + estratégia de
paralelizacdo + método de solucdo é mais conveniente, tanto do ponto de vista
computacional quanto do ponto de vista da qualidade da simulagdo oferecida pelo
modelo.

Os modelos computacionais foram implementados em linguagem C, usando-se a
biblioteca de passagem de mensagens MPI. Eles foram executados em um cluster de
PCs com 4 nodos conectados por redes Fast Ethernet e Myrinet. Cada nodo possui 2
processadores Pentium Pro 200 e 128 Mbytes de memoria. O sistema operacional é o
Linux 2.2.1 com compilador gcc 2.91.60.

Alto Desempenho e Eficiéncia Computacional

As estratégias e os métodos de paralelizacdo de algoritmos devem considerar
pelo menos quatro questdes fundamentais, que séo: a localidade dos dados, a eficiéncia
dos métodos de solucdo, o particionamento do dominio e o balanceamento de carga.
Essas quatro questdes sdo abordadas no contexto dessa aplicacdo. A primeira questao é
tratada com os métodos de decomposi¢cdo do dominio que dividem o problema em
subproblemas que podem ser resolvidos localmente. A segunda questdo é centrada no
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uso dos métodos de decomposi¢do do dominio para melhorar a taxa de convergéncia
dos métodos de solucdo numérica. As outras questdes tratam de como particionar a
regido computacional de tal forma a maximizar a computacdo e minimizar a
comunicacgdo, considerando a dependéncia de dados, a carga e 0 mapeamento das
tarefas aos processadores através do uso de mecanismos de balanceamento dinamico de
carga que consideram os paralelismos entre processadores do mesmo nodo e entre
nodos.

Considerac6es Finais

Inicialmente o trabalho se centrou no desenvolvimento de esquemas numéricos,
métodos de solugdo e implementa¢Ges computacionais para modelos bidimensionais. Os
trabalhos atuais centram-se no desenvolvimento de esquemas numericos mais
apropriados para 0s modelos de transporte de massa e da hidrodinamica 3-D. Eles
devem ser conservativos, estdveis e acurados. Além disso, algoritmos de
particionamento de dominio estdo sendo pesquisados e incorporados aos modelos
desenvolvidos.
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