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4
Simulagdes de fraturas extrinsecas em ambientes
paralelos

Este capitulo descreve a utilizagdo do suporte topolégico ParTopS no
desenvolvimento analises numéricas em paralelo. Como exemplo, discute-se a
paralelizacdo de uma aplicagao sequencial existente para simulagdes de fraturas
dindmicas. A aplicagao, originalmente implementada com base na representagéo
de malha sequencial de TopS (Celes, Paulino & Espinha, 2005a, b; Paulino et
al., 2008), é paralelizada pela introdu¢cdo do conjunto de extensdes paralelas
fornecidas por ParTopS (Espinha et al., 2009). Um numero pequeno de
modificagbes & necessario ao codigo original para que a analise numérica seja

executada em um ambiente paralelo de memoaria distribuida.

4.1.
Requisitos de sincronizagao de entidades

Uma caracteristica de analises dinamicas de elementos finitos é a
interdependéncia de dados. A computacao de um passo de tempo da simulacao
numérica depende de resultados do passo anterior. Da mesma forma,
computagdes intermediarias de um passo também dependem de resultados
anteriores. Isso restringe a capacidade de paralelizagdo de uma simulagdo, uma
vez que a computacdo de dados dependentes nao pode ser realizada
concorrentemente. Pontos de sincronizacdo ocorrem quando os dados
requeridos a uma computagao ainda ndao se encontram disponiveis a particao
corrente, que deve aguardar até que eles sejam recebidos. Com isso, as
oportunidades de paralelizagdo da simulagdo residem na decomposicao dos
dados do dominio geométrico, que podem ser processados de forma
concorrente entre os pontos de sincronizagdo. Como exemplo, a computagao de
tensdes nodais, utilizada na determinagéo de facetas fraturadas, requer que os
deslocamentos nodais tenham sido previamente computados. Considerando que
os deslocamentos encontram-se consistentes em cada particdo, as tensdes

nodais podem entdo ser calculadas concorrentemente por cada particao.
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Uma particdo de malha corresponde a uma unidade sequencial de
computacdo. No interior dela, a computagdo numeérica é realizada de maneira
independente a partir dos dados locais a particdo. Porém, atributos de simulacéo
associados a entidades nas fronteiras compartilhadas com outras particbes
devem se manter consistentes entre as particbes envolvidas. Esses atributos sao
utilizados na computagao dos resultados das préprias entidades e de outras
adjacentes a elas. Com isso, a comunicagéo entre partigdes vizinhas pode se
tornar necessaria para sincronizar os dados correspondentes.

A camada de comunicacdo adicionada por ParTopS prové as entidades
adjacentes necessarias a computagbdes locais em entidades das fronteiras
originais de cada particdo de malha. Para se manter a consisténcia dos dados
das entidades da camada de comunicacdo com as partigdes vizinhas, duas
classes de abordagens sdo avaliadas. A primeira corresponde a estratégia
convencional, na qual entidades da camada de comunicagdo sao utilizadas
apenas para a leitura de dados, e os resultados de uma computagdo sao
armazenados somente nas entidades locais de cada particdo (note que a
computagao pode usar dados fornecidos por entidades proxies adjacentes). Com
isso, os resultados de uma entidade s&o determinados exclusivamente por uma
unica particdo (a proprietaria da entidade), correspondendo a um mecanismo
implicito de travas de acesso exclusivo (locks) (Andrews, 2000) a entidade.
Considerando-se que os dados das entidades adjacentes as locais encontram-se
disponiveis na particdo corrente, por meio da camada de comunicagdo, a
computacdo pode proceder de forma sequencial, sem problemas de
concorréncia para a atualizacdo de entidades. Por outro lado, as entidades da
camada de comunicacdo devem ser sincronizadas com as entidades reais
correspondentes sempre que dados modificados precisarem ser utilizados.

A segunda classe de abordagens explora as propriedades da camada de
comunicacao definida por ParTopS. Dessa forma, as entidades da camada de
comunicagdo sado consideradas editaveis, e resultados de computagbes séo
calculados e armazenados nelas, de forma replicada com as entidades reais
correspondentes, sempre que conveniente a aplicacdo. Uma vez que dados
associados a uma mesma entidade podem ser computados simultaneamente por
particbes de malha diferentes, é preciso garantir que eles se encontrem
consistentes entre elas. Para isso, propde-se o uso de computagdes simeétricas
entre as particbes, de maneira similar as operagdes topologicas empregadas
pelo algoritmo paralelo de inser¢gao de elementos coesivos do Capitulo 3. Com

isso, 0 numero de pontos de sincronizagao de dados entre particdes é reduzido e
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a estrutura da simulacao paralela simplificada. A simetria de computacgbes é
discutida na Sec¢éo 4.4.

Note que ndo é preciso atualizar todos os atributos de uma entidade
topologica em cada ponto de sincronizagdo, mas somente aqueles que devem
se encontrar consistentes para a computagéo seguinte. A sincronizagéo pode ser
postergada até que os dados sejam realmente necessarios a simulagdo, ou
realizada de maneira assincrona, enquanto computacdes independentes sio
executadas. No entanto, a aplicacdo deve bloquear a execucédo caso os dados

requeridos nao estejam disponiveis no momento esperado.

4.2.
Estrutura da simulagcao sequencial

A estrutura do fluxo de controle basico de uma simulagao numérica de
fraturas dindmicas, para pequenas deformagdes, € resumida na Figura 32; a
aplicagdo numérica sequencial correspondente foi desenvolvida por Park (2009).
A integracdo temporal é baseada no método de diferencas centrais (método
explicito) (Belytschko et al., 2000), e o modelo constitutivo Park-Paulino-Roesler
(PPR) (Park et al., 2009; Park, 2009) é utilizado com um modelo de zona coesiva
extrinseco (Camacho & Ortiz, 1996; Ortiz & Pandolfi, 1999; Park et al., 2009). A
estrutura da simulagdo sequencial apresentada na Figura 32 é utilizada como

base da aplicac&o paralela discutida nas proximas secgdes.

Inicialize o modelo de elementos finitos

Para cada passo de tempo

1 - Compute o valor das condig¢des de contorno

2 - Verifique a insercdo de novos elementos coesivos
2.1 - Compute as tensdes nodais
2.2 - Determine as facetas fraturadas
2.3 - Insira elementos coesivos
2.4 - Compute atributos de novos elementos coesivos
2.5 - Atualize os valores das massas nodais

- Compute o vetor de forcas nodais internas

- Compute o vetor de forcas coesivas

Atualize as aceleracgdes e velocidades nodais

- Atualize as forcas externas e energias nos nés
- Aplique as condig¢des de contorno aos nds

- Atualize os deslocamentos nodais
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|

Figura 32 - Estrutura do fluxo de controle de uma simulagao

sequencial de propagag¢ao dinamica de fraturas.
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A simulacao da propagacao de fraturas ocorre ao longo de um numero de
passos de tempo discretos (Figura 32). Em cada passo, a aplicagdo numérica
deve determinar as facetas que serao fraturadas e inserir os elementos coesivos
correspondentes (linha 2). A determinacdo de facetas fraturadas é feita com
base nos valores de tensdo (stress) dos nos adjacentes; assim, as tensdes
nodais devem ser primeiramente calculadas (linha 2.1). Os valores de tensédo
(stress) sao computados nos pontos de Gauss de cada elemento volumétrico, a
partir de atributos dos nés adjacentes, e entdo extrapolados novamente para os
nés do elemento. As tensbes nodais finais sdo obtidas pela média das
contribuigcbes dos elementos adjacentes a cada né. Com as tensbdes dos nds
adjacentes calculadas, as facetas internas da malha (interfaces entre elementos
volumétricos) sao avaliadas em relacdo a um critério de fratura (linha 2.2), e toda
faceta para a qual o critério de fratura é alcangcado € marcada como fraturada no
passo corrente. Em seguida, elementos coesivos sédo criados sob demanda e
inseridos nas facetas fraturadas (linha 2.3). Os atributos dos nds duplicados sao
copiados do né anterior correspondente, através de fungées de chamadas de
retorno (callbacks), registradas pela aplicacdo e chamadas por TopS, para cada
duplicagdo de né. Atributos de novos elementos coesivos (linha 2.4) sao
calculados a partir das tensdes associadas aos nos adjacentes. As massas de
nos duplicados também sdo atualizadas; a massa de um nd corresponde ao
somatorio das contribuicdes de massa dos elementos volumétricos adjacentes.

Apds as operagbes relativas a verificagdo da insercado de elementos
coesivos (linha 2), computagdes adicionais sao realizadas a fim de se atualizar o
estado da simulacdo necessario ao préoximo passo de tempo ou exportado como
saida da simulagédo. O vetor de for¢cas nodais internas (linha 3) é calculado a
partir do somatoério das contribuicbes de forcas dos elementos volumétricos
adjacentes a cada n6é da malha de elementos finitos. A contribuicdo de um
elemento é baseada na rigidez (stiffness) do elemento e deslocamentos dos nds
adjacentes. Forgas coesivas (linha 4), por outro lado, sdo calculadas apenas
para nés adjacentes a elementos coesivos. Primeiramente, separacdes coesivas
sdo computadas nos pontos de Gauss de cada elemento coesivo, a partir dos
deslocamentos dos nés adjacentes. Entdo, as separacdes e outros atributos do
elemento (ex. material e histéria de carregamento) sdo usados na computacao
de tragbes e forgas correspondentes, e a contribuicdo do elemento € somada a
cada n6 adjacente. Finalmente (linhas 6 a 8), os valores restantes (aceleracgdes,
velocidades, energia, condicdes de contorno e deslocamentos nodais) séo

calculados em cada nd, com base nos atributos relativos aos proprios nés.
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4.3.
Padroes de computagao

Quatro padrées de computagéo basicos, relacionados a origem e o destino
de dados associados a entidades topoldgicas, podem ser identificados em uma
analise de elementos finitos regular. Sao eles: né-a-nd, elemento-a-elemento,
noés-a-elemento e elementos-a-n6. Computag¢des dos tipos né-a-né (Figura 33a)
e elemento-a-elemento (Figura 33b) ocorrem de maneira local aos nés ou
elementos correspondentes. Assim, dependem apenas dos dados das proprias
entidades que modificam. No padrdo noés-a-elemento, os resultados de um
elemento sao calculados a partir das contribuicbes de dados associados aos nos
adjacentes a ele (Figura 33c). Uma vez que os dados nodais estejam
consistentes, a computagao ocorre de maneira local ao elemento destino. Por
outro lado, no padréao elementos-a-no, os dados correspondentes a um elemento
contribuem para os resultados armazenados nos nés adjacentes a ele (Figura
33d). Quando uma estrutura topoldgica apropriada € empregada, os resultados
nodais podem ser calculados percorrendo-se o conjunto de nés da malha de
elementos finitos. Para cada no, os elementos adjacentes sao visitados e as
contribuicbes dos elementos sio calculadas e combinadas no n6. Com base na
representagdo de malha convencional de elementos finitos (tabelas de nds e
conectividades nodais de elementos), entretanto, esse padrao é tradicionalmente
implementado percorrendo-se o conjunto de elementos da malha. Entdo, os
dados correspondentes a cada elemento sao calculados e adicionados aos nés
adjacentes, com base na conectividade nodal do elemento.

Computacdes mais complexas podem depender de entradas mistas e
gerar resultados segundo padrbes diferentes. Porém, essas computacoes
podem ser decompostas em outras computacdbes menores baseadas nos
padrbes basicos, e cada parte analisada individualmente. A classificagdo em
padroes de computacao fornece uma maneira sistematica e abstrata para se
identificarem os requisitos de sincronizagcado de atributos para a manutencgao da
consisténcia de dados compartilhados entre particdes de malha. Com isso, a
necessidade de sincronizagdo é determinada apenas a partir da estrutura da

computagao, de forma independente do entendimento da simulagdo numérica.
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né->né elemento>elemento nés > elemento elementos > né
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Figura 33 - Padroes de computacgao. (a) né-a-né: o resultado de um no

depende apenas dele préprio; (b) elemento-a-elemento: o resultado de um
elemento depende apenas dele préprio; (c) nés-a-elemento: o resultado de
um elemento depende dos nés adjacentes; (d) elementos-a-né: o resultado

de um né depende das contribuigdes relativas aos elementos adjacentes.

44,
Computagoes simétricas

Uma computacado é definida como simétrica quando produz os mesmos
resultados para uma entidade topolégica compartilhada por particbes diferentes,
independentemente da particdo onde é executada. Considerando-se que os
resultados da computagdo sao idénticos em qualquer particdo, a comunicagao
entre particdes para sincronizar os dados alterados da entidade topoldgica pode
ser eliminada. Com isso, emprega-se conceito equivalente as operagdes
topoldgicas discutidas na Se¢ao 3.2.1, com a substituicdo da comunicagao entre
particdes por computacdes replicadas, realizadas tanto para entidades locais
quanto proxies e ghosts de cada partigao.

Entretanto, operacbes binarias de ponto flutuante, como adicdo e
multiplicagdo, ndo sao associativas (Heath, 2002) e, assim, resultados diferentes
podem ser obtidos em funcdo da ordem em que as operagdes sio realizadas.
Dessa forma, computagbes executadas concorrentemente por particdes
diferentes para uma mesma entidade topoldgica podem produzir resultados
divergentes, se a ordem das operagdes de ponto flutuante ndo for idéntica em
todas as particdes. As divergéncias numéricas, mesmo que pequenas, podem
fazer com que decisdes diferentes sejam tomadas por cada particdo, por
exemplo, se uma faceta deve ser fraturada. Essas divergéncias também podem
se propagar ao longo dos passos de simulagao, afetando a convergéncia da

simulacgao.
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Se pudermos garantir uma ordenacao consistente das operacgdes de ponto
flutuante, entdo resultados idénticos (ou simétricos) serdo obtidos para uma
entidade em todas as particdes, assumindo-se que a mesma representacao de
ponto flutuante é utilizada por elas. Para isso, primeiramente observam-se as
caracteristicas de simetria dos padrbes de computacdo discutidos na secao
anterior. Computagbes dos tipos nd-a-né e elemento-a-elemento sao
naturalmente independentes de ordem e, assim, simétricas, uma vez que
requerem apenas o acesso local a propria entidade. No padrao ndés-a-elemento,
os resultados de um elemento dependem da ordem em que as contribuicdes dos
nos adjacentes sao combinadas. Contudo, a ordenagdo nodal é imposta pela
topologia local fixa do elemento, que é consistente entre todas as particbes que
possuem uma coépia da entidade. Dessa forma, computagbes do tipo nés-a-
elemento também sio simétricas. Por outro lado, em uma computagdo do tipo
elementos-a-n6, os resultados de um ndé dependem da ordem em que as
contribuicbes dos elementos adjacentes sdo combinadas. As abordagens para

computagdes elementos-a-no simétricas séo discutidas a seguir.

44.1.
Computacgoes elementos-a-né simétricas com iteradores estaveis

Resultados simétricos de computagdes do tipo elementos-a-n6 podem ser
obtidos de duas formas. Na primeira, as contribuicdes fornecidas por elementos
adjacentes sao explicitamente ordenadas em cada n6é antes de serem
combinadas, de maneira consistente entre as particbes de malha (por exemplo,
ordem crescente de valor). Isso requer que a contribuicdo de um elemento seja
temporariamente armazenada ou a computacdo replicada para cada né
adjacente a ele. Na segunda, uma ordem consistente € imposta a visitacao dos
elementos adjacentes a cada né. Dessa forma, as contribuicdes dos elementos
s&o naturalmente combinadas de maneira simétrica em qualquer partigéo.

Conforme discutido na Secdo 4.3, uma computagdao sequencial do tipo
elementos-a-n6 é tradicionalmente realizada percorrendo-se os elementos da
malha de elementos finitos e adicionando-se a contribuigdo de cada elemento
aos noés adjacentes. Como consequéncia, evita-se a replicagdo de computagdes
nos elementos para os nos adjacentes e a necessidade de armazenamento de
dados temporarios. De forma que a computagéo ocorra de maneira simétrica, os
elementos devem ser visitados segundo uma ordem global consistente em

relacdo a malha distribuida. Para isso, propde-se uma abordagem baseada na
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ordenacéo global implicita de elementos. A fim de que o percorrimento ordenado
seja feito de maneira transparente a aplicagao cliente, iteradores estaveis de
elementos sao adicionados a representagcao de malha distribuida de ParTopS.

A implementacéo de um iterador estavel é baseada em vetores ordenados
de identificadores de elementos (owner_patrtition, owner_element_handle). Cada
particdo de malha mantém um vetor independente, que ¢é atualizado
(reordenado) sempre que elementos sao adicionados ou removidos dela. O vetor
contém apenas elementos do tipo proxy, uma vez que os elementos locais
possuem a mesma particdo proprietaria (a particdo corrente), e, assim, ja se
encontram implicitamente ordenados com respeito a ela. A iteracdo ordenada é
feita da seguinte forma: visitam-se os elementos do vetor ordenado, enquanto o
identificador da particao proprietaria correspondente (owner_partition) for menor
que o da partigdo corrente. Entédo, os elementos locais sao visitados, segundo a
ordenacgao local implicita da particdo, e o percorrimento do vetor é retomado a
partir da posi¢cao seguinte a ultima visitada.

A ordenacdo implicita de elementos €& obtida a partir da comparagao
lexicografica dos pares ordenados (owner_partition, owner_element _handle),
que identificam univocamente os elementos da malha distribuida (Secao 3.1.1),
primeiramente pela particao proprietaria (owner_partition), em seguida pelo
identificador local do elemento naquela particido (owner_element_handle). Dessa
forma, nao é preciso atribuir identificadores globais explicitos a elementos, e os
custos de manutencao correspondentes sao evitados. Além disso, nao se requer
comunicagao entre particdes para a atualizagdo da ordenacao global quando a
malha é modificada. Essa abordagem difere de outras (Dooley et al., 2009), onde
operagdes de 128 bits de precisdo sdo usadas para garantir a consisténcia de
operagdes de precisdo dupla (64 bits) em nds compartilhados por particdes
diferentes.

Diferentes vetores ordenados e iteradores podem ser criados para cada
grupo distinto de elementos. Nas simulagdes de fraturas realizadas foram
utilizados iteradores distintos para elementos volumétricos e coesivos. Nesse
caso, o vetor de elementos volumétricos ndo precisa ser atualizado quando
elementos coesivos sao inseridos na malha. Considerando-se o numero de
elementos coesivos normalmente muito menor que o de volumétricos, assim
como o de entidades proxies em relagéo as locais, o esforgo de atualizagdo do
vetor ordenado durante a simulagao de fraturas néo é significativo.

Com base na representacdo de malha distribuida de ParTopS,

computacgdes simétricas ocorrem tanto para entidades locais como proxies.
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Entidadades do tipo ghost, que dependem de informacgdes de outras parti¢des,
sao atualizadas a partir de resultados computados nas entidades locais ou

proxies remotas correspondentes.

4.5.
Interface de programacgao paralela

A interface de programacao (API - Application Programming Interface)
disponibilizada pelo sistema ParTopS a aplicacbes numéricas baseia-se no
paradigma de programacdo paralela SPMD (Single Program Multiple Data)
(Foster, 1995). Dessa forma, um unico programa é executado concorrentemente
para todas as particbes da malha distribuida, e em cada particdo processa-se
uma parte diferente do conjunto de dados do modelo de elementos finitos
original. A comunicagao entre particbes € baseada no envio de mensagens
(Foster, 1995), podendo ser integrada com aplicagbes desenvolvidas com base
no padrao MPI (Message Passing Interface) (MPI Forum, 2010).

O sistema ParTopS ¢é implementado internamente na linguagem C++
(Stroustrup, 1997), utilizando-se o sistema Charm++ (Kalé & Krishnan, 1993,
1996), uma infra-estrutura orientada a objetos para o desenvolvimento de
aplicacbes paralelas genéricas baseada no envio e recebimento assincrono de
mensagens entre processadores. Esse paradigma oferece oportunidades para a
melhoria do desempenho de aplicacbes paralelas, pois facilita a sobreposi¢cao
entre etapas de computacdo e comunicacdo em operacdes executadas em
paralelo. Por outro lado, também tende a aumentar significativamente a
complexidade de programacdo. Assim, considerando-se a complexidade
intrinseca de simulacbes numéricas, optou-se por prover a aplicagao cliente uma
interface funcional de programacgao, mais simples e facil de usar. O objetivo é
facilitar a paralelizagdao de aplicagbes numéricas existentes, e permitir ao
desenvolvedor da aplicagao se concentrar no problema numérico.

A interface de programacgado para aplicagbes numéricas consiste de
fungdes locais, na linguagem C (Kerninghan & Ritchie, 1988), para o acesso e
manipulacdo de dados em cada particdo de malha, mais um conjunto reduzido
de fungbes paralelas coletivas (executadas concorrentemente por todas as
particbes) para as operagbes envolvendo particbes diferentes. Com isso,
pretende-se manter o sistema tdo simples quanto possivel, embora ainda
eficiente e escalavel a um grande numero de processadores. A malha sequencial

local de cada particao é representada pela estrutura de dados topoldgica TopS,
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estendida com a infra-estrutura de comunicacao entre particoes de ParTopS
(camada de comunicagdo, inser¢do de elementos coesivos em paralelo,
iteradores estaveis de elementos). As fungdes locais proveem o acesso a
representacdo de malha. As funcbes paralelas coletivas encapsulam a

comunicacgao entre particoes diferentes.

4.51.
Fungoes exportadas a aplicagao numérica

Uma breve descrigdo das principais fun¢des da interface de programacao

paralela fornecida a aplicagdo numeérica é apresentada abaixo:

void topParInit();
TopParModel topParModel Create();
int topParModel ReadMesh (TopParModel model,
char* format, char* meshfile, char* partfile);
TopModel* topParModel GetLocalMesh (
TopParModel model);
TopAttribId topParModel CreateNodeDenseAttrib (
TopParModel model, size t sizeof attrib);
void* topModel GetNodeDenseAttribAt (
TopModel* mesh, TopAttribId attribid, TopNode node) ;
void topParModel SyncProxyNodeDenseAttrib (
TopParModel model, TopAttribId attribid);
void topParModel SyncGhostNodeDenseAttrib (
TopParModel model, TopAttribId attribid);
void topParModel SyncFacets (
TopParModel model, TopFacet* facets);
void topParModel InsertCohesiveAtFacets (

TopParModel model, ElemType type, TopFacet* facets);

A fungao coletiva topParInit (), chamada concorrentemente por todas
as parti¢des, inicializa o suporte a representagdo de malha distribuida; ela deve
ser chamada uma vez ao inicio do programa, apos a inicializagdo do padréo
MPI: MPI Init() (MPI' Forum, 2010). A fungcdo  coletiva
topParModel Create () cria um novo modelo de elementos finitos distribuido

(inicialmente contém apenas uma malha vazia) e retorna o identificador do
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modelo criado (TopParModel). A fungéo coletiva utilitaria
topParModel ReadMesh () |& uma malha distribuida no formato format, para
um modelo distribuido de elementos finitos (model), dado um arquivo contendo
a malha (meshfile) e outro com a descricdo das particbes (partfile). A
fungdo local topParModel GetLocalMesh() retorna um ponteiro para a
malha local da particdo corrente, representada pela estrutura de dados
topoldgica sequencial TopS estendida com o suporte paralelo. A fungao coletiva
topParModel CreateNodeDenseAttrib () adiciona ao modelo (model) um
atributo associado a todos os noés da malha distribuida, de tamanho
sizeof attrib por nd. O identificador do atributo criado (TopAttribId) €
retornado pela funcio. Esse identificador € idéntico em todas as particbes de
malha e pode ser usado para acessar o atributo correspondente a um n6 de uma
particao qualquer, através de chamada a fungao local
topModel GetNodeDenseAttribAt (), que retorna o ponteiro (void*) paraa
posicao de memodria correspondente aos dados de um né (node) da malha local
(mesh). As fungdes topParModel SyncProxyNodeDenseAttrib() e
topParModel SyncProxyNodeDenseAttrib () sincronizam nés proxies e
ghosts, respectivamente, em relagdo a um atributo (attribid) associado aos
nos reais remotos correspondentes. A fungao coletiva
topParModel SyncFacets () sincroniza as listas locais de facetas fraturadas
(facets) de todas as partigdes de malha com as particoes vizinhas. Finalmente,
a fungdo coletiva topParModel InsertCohesiveAtFacets() insere
adaptativamente elementos coesivos de um determinado tipo (type) em um
conjunto de facetas fraturadas (facets), que inclui consistentemente facetas
locais e proxies da particao corrente. A aplicacdo é notificada sobre os
elementos coesivos criados € os nods duplicados durante a insergdo dos
elementos através de fungdes de chamada de retorno (callback functions)

registradas na malha local de cada particao pela aplicagdo numérica.

4.5.2.
Implementagao da interface de programacgao

A interface funcional de programacao é construida com base na biblioteca
TCharm (Threaded Charm++) (University of lllinois, 2011), disponibilizada pelo
sistema Charm++, que permite 0 mapeamento do paradigma de objetos e

mensagens assincronas em uma visdo baseada em linhas de execucdo
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(threads), convencionalmente empregada em aplicagdes paralelas. Dessa forma,
o cédigo numérico sequencial é executado por cada particdo de malha em uma
linha de execugado propria. Com base em TCharm, chamadas a fungbes
paralelas definidas pelo padrdo MPI sdo mapeadas, de forma transparente a
aplicacdo numérica, a infra-estrutura de comunicacdo assincrona de Charm++,
através da biblioteca AMPI (Huang et al., 2003). As linhas de execugao criadas
com TCharm podem ser migradas entre processadores e utilizar facilidades de
balanceamento de carga oferecidos por Charm++.

No paradigma de programagdo de Charm++, dois objetos paralelos
(Chares), P1 e P2, localizados em processadores diferentes, comunicam-se
através de chamadas remotas de métodos assincronas. No exemplo ilustrado na
Figura 34, o método a(), executando em P17, envia uma chamada assincrona ao
método compute(), de P2, e continua a execugao de a(). A chamada a compute()
inclui uma mensagem (msg) contendo os parametros do método mais uma
referéncia a um método de retorno (cb()) em P1. Ao terminar a execucgao de b(),
0 objeto P2 torna-se disponivel ao processamento de novas mensagens (a
execugdo de métodos em cada processador ndo € interrompida pelo
recebimento de mensagens — execugao ndo preemptiva). Entdo, a chamada a
compute(), recebida e armazenada em uma fila de espera, € processada e o
método executado. Ao final da execug¢ao de compute(), o método de retorno ch()
é chamado, de maneira assincrona, para informar P71 sobre o término de
compute() e permitir que as computagdes subsequentes em P71 sejam
executadas. O encadeamento de computacdes dentro de um objeto também é
feito através de chamadas assincronas, enviadas a si préprio. Na Figura 34, o
método a(), ao terminar sua execucao em P17, chama o método ¢() do mesmo
objeto; a chamada é armazenada na fila de espera e processada apds as qu
estiverem pendentes. A implementagao interna dos operadores topolégicos de

ParTopS é realizada com base nesse paradigma.
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Figura 34 - Comunicagdao por chamadas remotas de métodos

assincronas entre dois objetos em processadores diferentes (P1 e P2).

Para encapsular as chamadas de métodos assincronas em um paradigma
funcional, criou-se um objeto de contexto associado a uma linha de execugéo de
TCharm. Esse é um objeto regular (Chare) de Charm++, contendo referéncias a
linha de execucdo da aplicagdo e ao objeto (Chare) correspondente a particao
de malha. Cada fungao da interface de programacao exportada para a aplicagéo
cliente chama um método correspondente do objeto de contexto. O método do
contexto, por sua vez, chama o método da particdo de malha, passando como
parametro a referéncia a outro método do contexto que deve ser chamado como
retorno do método da particdo. Entdo, requisita a suspensido da linha de
execucao (thread) da aplicagdo. Quando o método de retorno (callback) é
chamado, indicando a finalizagdo da operagdo paralela, este requisita a
continuagao da linha de execugao (thread) da aplicagéo. Dessa forma, a fungéo
exportada é vista pela aplicagdo de maneira sincrona, da mesma forma que
fungbes sequenciais regulares. Um exemplo relativo a sincronizagéo de facetas
fraturadas é mostrado abaixo, em pseudocddigo (estilo linguagem C++
(Stroustrup, 1997)):
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// Objeto de contexto
Context {
TCharm* thread;

TopPartition* partition;

void SyncFacets (TopFacet* facets) {
Callback callback (Context::RecvSyncFacetsReply) ;
partition->SyncFacets (facets, callback);

thread->suspend () ;

void RecvSyncFacetsReply () {

thread->resume () ;

// Funcdo exportada a aplicacdo numérica
void topParModel SyncFacets (TopFacet* facets) {

context->SyncFacets (facets) ;

4.6.
Estrutura da simulagao paralela

A estrutura da simulagao paralela é determinada a partir dos requisitos de
sincronizacédo e padrbes de computagao discutidos nas se¢des anteriores. De
forma geral, o cédigo paralelo corresponde ao sequencial original, executado
concorrentemente por cada particdo de malha e com fungbes paralelas coletivas
adicionais para sincronizacdo de atributos de simulagdo entre particdes. A
aplicagdo numérica paralela é apresentada a seguir, considerando-se as
abordagens para sincronizagdo de atributos entre partigbes introduzidas na
Secao 4.1. A abordagem empregada define os requisitos de sincronizagao da

aplicacao.
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4.6.1.
Abordagem baseada em computagdoes apenas em entidades locais

Na estrutura da simulacao paralela ilustrada na Figura 35, os resultados de
computagdes numéricas sdo armazenados apenas em entidades locais de cada
particdo. Isso corresponde a primeira classe de abordagens paralelas da Secéo
4.1, sendo equivalente a estratégia convencional de uso de travas de acesso
exclusivo (locks) — no caso, o lock & implicito as entidades locais. Entidades da
camada de comunicacao (proxies e ghosts) sdo consideradas nao editaveis e,
assim, servem unicamente ao propésito de fornecer os dados necessarios a
computagdes locais proximas as fronteiras originais da particdo. A consisténcia
de dados de entidades proxies e ghosts é garantida através de sincronizagdes
com as particdes vizinhas, realizadas sempre que necessario. As etapas de

sincronizacao de atributos numéricos sdo destacadas em negrito na Figura 35.

Inicialize o modelo de elementos finitos

Para cada passo de tempo

1 - Compute o valor das condig¢des de contorno

2 - Verifique a insercdo de novos elementos coesivos
2.1 - Compute as tensbdes nodais
Al. Sincronize atributos de nés proxies
2.2 - Determine as facetas fraturadas
A2. Sincronize o conjunto de facetas fraturadas
2.3 - Insira elementos coesivos
2.4 - Atualize os valores das massas nodais

3 - Compute o vetor de forcas nodais internas

4 - Compute o vetor de forgas coesivas

A3. Sincronize atributos de elementos coesivos proxies

5 - Atualize as aceleracdes e velocidades nodais

6 - Atualize as forcas externas e energias nos nbs
7 - Aplique as condic¢des de contorno aos nds
8 - Atualize os deslocamentos nodais

A4. Sincronize atributos de nés proxies
A5. Sincronize atributos de nés ghosts

Figura 35 - Estrutura do fluxo de controle da simulagcédo de fraturas

Modo I, segundo a abordagem baseada em computagoes locais.

Ao inicio de um passo de tempo da simulagdo, assume-se que todas as
particdes do modelo de elementos finitos encontram-se consistentes entre si.
Durante a execugdo do passo, entretanto, os atributos de nds e elementos séo

modificados por computagdes intermediarias, realizadas independentemente em
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cada particdo. Esses atributos devem estar consistentes para que possam ser
utilizados em computacdes subsequentes. Os requisitos de sincronizacio para a
manutencéo da consisténcia de dados entre partigdes sdo analisados a seguir,
com base nos padrbes de computacdo observados na estrutura da simulagao
numeérica. A discussao é baseada no detalhamento da simulagdo numeérica
sequencial apresentado na Secéo 4.2.

A computacdo de tensdes nodais (linha 2.1) consiste em duas etapas
sequenciais. Primeiramente, para cada elemento volumétrico, os atributos dos
nos adjacentes sdo trazidos temporariamente ao elemento, para a integracao
das tensdes; em seguida, a contribuicdo do elemento €& extrapolada para ser
armazenada nos noés locais adjacentes (note que nao é necessario armazenar os
resultados temporarios de elementos). Um né local pode ser adjacente a
elementos locais ou proxies; assim as contribuicbes desses elementos devem
ser determinadas. A contribuicdo de um elemento, por sua vez, depende dos nés
adjacentes a ele. Como um elemento proxy pode ser adjacente a nés locais,
proxies ou ghosts, os atributos dessas entidades devem estar consistentes antes
do inicio da computacao de tensdes. Isso é garantido pela sincronizagao de nés
proxies e ghosts realizada ao final do passo anterior (linhas A4 e A5), apds a
computacao dos deslocamentos nodais.

A determinacdo de fraturas (linha 2.2) é realizada de forma consistente
para todas as facetas locais da particdo corrente. A insercdo de elementos
coesivos (Segao 3.2), entretanto, é realizada por meio de uma fungao paralela
coletiva com entrada e saida definidas. Essa fungao requer que tanto facetas
fraturadas locais quanto proxies sejam fornecidas. Dessa forma, o conjunto local
de facetas fraturadas da particao € sincronizado com as particdes vizinhas (linha
A2). Uma vez que uma faceta local pode ser adjacente tanto a nés locais quanto
proxies, e os atributos dos nds remotos correspondentes foram alterados pela
computacao de tensdes, os nds proxies devem ser sincronizados antes da
determinagédo de fraturas (linha A1). Apds a insercdo de elementos coesivos
(inha 2.3), a topologia global da malha distribuida e os atributos
correspondentes as entidades modificadas encontram-se consistentes.

As massas nodais (linha 2.4) sédo atualizadas com base nas contribuicoes
de elementos volumétricos adjacentes. Como a massa de um elemento néo se
altera durante a simulacdo, e computagdes subsequentes ndo requerem massas
de nos proxies ou ghosts, a sincronizagao de atributos nodais ndo é necessaria

antes ou apo6s a computacéio.
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O vetor de forgas internas (linha 3) é calculado em duas etapas, de
maneira similar as tensdes nodais. Para cada elemento volumétrico, atributos de
nos adjacentes sdo trazidos temporariamente ao elemento e combinados com
outros atributos estaticos do elemento. Entdo, a contribuicdo do elemento é
adicionada aos nos locais adjacentes a ele. Como o unico atributo nodal utilizado
nessa computacdo corresponde ao deslocamento, que nao foi alterado até o
momento no passo corrente, a sincronizagao de entidades proxies e ghosts nao
€ necessaria para a determinacao das forgas internas.

A computagao de forgas coesivas (linha 4) pode ser decomposta em trés
partes. Na primeira, para cada elemento coesivo, atributos temporarios
(separagdes coesivas) sao calculados no elemento a partir de atributos
(deslocamentos) de ndés adjacentes. Na segunda, atributos do elemento (ex.
materiais e histéria de carregamento) sdo atualizados, combinando-os com os
atributos temporarios anteriores, e os resultados armazenados novamente no
elemento, se ele for do tipo local. Finalmente, a contribuicdo de forcas do
elemento é adicionada a cada n¢ local adjacente. A computacido modifica tanto
elementos coesivos locais quanto nés locais adjacentes a eles. Uma vez que nés
locais podem ser adjacentes a elementos locais e proxies, e esses elementos a
nos locais, proxies e ghosts, a computacdo depende dos atributos dessas
entidades. Porém, considerando que os atributos nodais utilizados ndo foram
alterados no passo corrente, é preciso sincronizar apenas atributos de elementos
coesivos (linha A3), para que estejam consistentes ao passo seguinte.

As computagdes restantes (aceleragbes e velocidades, forcas externas e
energias, condigbes de contorno e deslocamentos nodais) (linhas 5 a 8)
dependem apenas de atributos dos proprios ndés que modificam. Dessa forma, as
computacdes sdo realizadas para cada nd local da particdo corrente e nao
dependem de sincronizagdes de entidades. Conforme discutido anteriormente,
ao final do passo de simulagdo, os atributos de entidades proxies e ghosts sao
sincronizados (linhas A4 e A5), para que o estado da simulacdo esteja
consistente para o passo seguinte.

Com a edigao de atributos de um elemento ou no6 realizada apenas pela
particdo proprietaria da entidade, divergéncias numéricas entre particdes da
malha distribuida sdo naturalmente evitadas. Por outro lado, atributos de

entidades proxies e ghosts devem ser sincronizados de maneira apropriada.
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4.6.2.
Abordagem baseada em computagdes replicadas

Nesta abordagem, a replicagdo de computagcées numéricas em elementos
e nds da camada de comunicacdo é explorada a fim de se reduzir a
sincronizagao de atributos necessaria 8 manutencao da consisténcia de dados
entre particoes de malha. Assim, as entidades da camada de comunicagdo séo
consideradas editaveis, e resultados de computagcdes armazenados nelas
sempre que conveniente.

A seguir, a estrutura da simulagcédo paralela da Sec¢édo 4.6.1 é revisitada
(Figura 36), e os padrdes de computagdo que nela ocorrem sao analisados. Os
resultados de computacgdes replicadas sao tratados como idénticos em todas as
particoes, sem modificacdes adicionais a simulagdo original para garantir uma
ordem consistente de execucdo de operagbes de ponto flutuante. Em
computagoes do tipo elementos-a-nd, isso pode levar a pequenas diferencas de
resultados entre particbes. Para limitar a possivel propagacao de diferencas ao
longo de passos de tempo da simulagdo, realizam-se sincronizagdes

esporadicas dos atributos numéricos das entidades topoldgicas afetadas.

Inicialize o modelo de elementos finitos

Para cada passo de tempo

1 - Compute o valor das condig¢des de contorno
2 - Verifique a insercdo de novos elementos coesivos
2.1 - Compute as tensdes nodais

Se o passo de tempo é multiplo de n
Al. Sincronize atributos de nés proxies
2.2 - Determine as facetas fraturadas
A2. Sincronize o conjunto de facetas fraturadas
2.3 - Insira elementos coesivos
2.4 - Atualize os valores das massas nodais
3 - Compute o vetor de forcas nodais internas
4 - Compute o vetor de forgas coesivas
Se o passo de tempo é maltiplo de n
A3. Sincronize atributos de nés proxies
A4. Sincronize atributos de nés ghosts
- Atualize as aceleracgdes e velocidades nodais
- Atualize as forcas externas e energias nos nds
- Aplique as condig¢des de contorno aos nds
- Atualize os deslocamentos nodais

O J o U

Figura 36 - Estrutura da simulagcdo numérica paralela baseada em
computacoes replicadas. A sincronizacado de nés proxies ocorre

esporadicamente, em intervalos de n passos de tempo.
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Na etapa inicial de cada passo de tempo da simulagéo, as tensdes nodais
sdo computadas (linha 2.1). Para isso, os valores temporarios de um elemento
volumétrico sdo calculados a partir dos atributos dos nés adjacentes, o que
corresponde ao padrdo noés-a-elemento. Assim, os resultados obtidos no
elemento sdo naturalmente simétricos, se apresentando consistente entre
particoes diferentes. Na segunda etapa, entretanto, a contribuicdo do elemento é
adicionada aos nds adjacentes, segundo o padrao elementos-a-né. Nesse caso,
a aplicacao calcula os resultados nodais da forma tradicional, percorrendo os
elementos da particdo corrente, e adicionando a contribuicdo de cada elemento
aos noés adjacentes.

Assumindo-se que nenhuma ordenacgao global é imposta ao percorrimento
de elementos, resultados numeéricos ligeiramente divergentes para um mesmo
n6é podem ser obtidos por particdes diferentes, o que requer a sincronizagao
esporadica de nds proxies para se manter a consisténcia dos dados (linha A1).
Se a sincronizacao fosse completamente eliminada, as divergéncias numéricas
se propagariam para passos de tempo subsequentes, o que poderia afetar a
convergéncia correta da simulagdo. Por outro lado, divergéncias que n&o alterem
significativamente a simulagcdo poderiam ser ignoradas (ou toleradas). Assim,
como forma de se remover o custo de sincronizagcdo, mas ao mesmo tempo
mitigar o acumulo de divergéncias numéricas, a sincronizacdo de proxies €
realizada em intervalos determinados de n passos de tempo. Nesta pesquisa,
executaram-se simulagbes numéricas com sincronizagdo de ndos proxies em
intervalos de 100 passos, com base na aplicacdo numérica Modo | considerada
como exemplo. Nenhuma diferenga significativa foi observada quanto aos
resultados obtidos.

A determinacgao de facetas (linha 2.2) pode ser representada pelo padrao
de computacdo nés-a-elemento. Assim, considerando-se que os nés de cada
faceta encontram-se consistentes, a computagao € naturalmente simétrica. Com
isso, a sincronizagao de conjuntos locais de facetas fraturadas pode ser
eliminada se a determinagéo de fraturas em cada partigao incluir também facetas
do tipo proxy. Entretanto, as divergéncias numeéricas da computacéo de tensdes,
mesmo pequenas, podem afetar decisdes binarias, como a do critério de fratura,
fazendo com que os conjuntos de facetas fraturadas fiquem inconsistentes entre
as particobes. Dessa forma, para garantir a consisténcia dos dados, a
determinagéo de facetas permanece sendo feita com base em facetas locais

apenas, seguida pela sincronizagéo dos conjuntos de facetas (linha A2).
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Assim como a computagido de tensées nodais, o vetor de forgcas internas
(linha 3) € computado em uma etapa baseada no padrdo noés-a-elemento,
seguida de outra do tipo elementos-a-nd. Por sua vez, a computacao do vetor de
forcas coesivas (linha 4) corresponde aos padrbes nés-a-elemento, elemento-a-
elemento e elementos-a-n6. As computagdes nds-a-elemento e elemento-a-
elemento sao simétricas e dependem de atributos nodais (ex. deslocamentos e
materiais) ndo alterados no passo corrente. As computagcbes elemento-a-
elemento alteram e dependem de atributos de elementos coesivos calculados no
passo anterior. Porém, como essas computagdes sdo também simétricas, os
resultados ndo precisam ser sincronizados para se garantir a consisténcia do
passo seguinte. Finalmente, as computagcdes elementos-a-n6é se baseiam nos
resultados das anteriores, e assim dependem de dados ja consistentes. Os
resultados sdo tratados de maneira similar as tensdes nodais. Assim, a
sincronizacédo de nés proxies € também realizada em intervalos de n passos de
tempo, e apenas atributos de ndés ghosts devem ser sincronizados antes de
serem usados nas computagdes seguintes, ou ao final do passo de tempo
(linhas A3 e A4).

As computacdes restantes (aceleracbes e velocidades, forcas externas e
energias, condigdes de contorno e deslocamentos nodais) (linhas 5 a 8) seguem

0 padrao né-a-noé. Logo, ocorrem de forma simétrica para todos os nos.

4.6.3.
Abordagem baseada em computagoes simétricas

A sincronizagdo esporadica de nos proxies da abordagem anterior pode
ser eliminada de forma transparente a aplicagdo numeérica através do uso de
iteradores estaveis (Secao 4.4.1) para o percorrimento de elementos em
computagdes elementos-a-né. Nesse caso, os iteradores da aplicagao original
sdo diretamente substituidos pelas versdes estaveis correspondentes. Com
consequéncia, resultados de tensbdes nodais e forgas internas e coesivas, por
exemplo, passam a ser computados de maneira simétrica, produzindo resultados
numericamente consistentes para nos locais e proxies de cada particdo, sem a
necessidade de sincronizagdo. Com a determinagdo de fraturas realizada
também para facetas proxies, além das locais, a sincronizagao de conjuntos de
facetas é removida. Por outro lado, facetas proxies podem ser adjacentes a nos
ghosts, e, assim, esses nos devem ser sincronizados antes da determinagéo de

facetas. O codigo paralelo baseado nessa estratégia € ilustrado na Figura 37, e
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requer apenas sincronizagao de nés ghosts (linhas A1 e A2). Uma vantagem da
reducdo de pontos de sincronizacdo através de computagdes estaveis é a

simplificagao significativa da estrutura da simulagao paralela.

Inicialize o modelo de elementos finitos

Para cada passo de tempo

1 - Compute o valor das condig¢des de contorno
2 - Verifique a insercdo de novos elementos coesivos
2.1 - Compute as tensdes nodais
Al. Sincronize atributos de nés ghosts
2.2 - Determine as facetas fraturadas
2.3 - Insira elementos coesivos
2.4 - Atualize os valores das massas nodais

w
|

Compute o vetor de forcas nodais internas
Compute o vetor de forcas coesivas

A2. Sincronize atributos de nés ghosts

- Atualize as aceleracdes e velocidades nodais
Atualize as forcas externas e energias nos nés
- Aplique as condig¢bdes de contorno aos nds

- Atualize os deslocamentos nodais

Ny
|

0 J oy U
|

Figura 37 - Estrutura da simulacdo paralela utilizando iteradores

estaveis de elementos.

4.6.4.
Abordagem mista

Com o emprego de computagdes simétricas, os pontos de sincronizagao
de atributos da simulagcdo numérica sao reduzidos em relagdo a abordagem
convencional baseada apenas em computacdes locais. Contudo, dependendo da
aplicagdo, a combinagdo de abordagens diferentes pode se tornar mais
vantajosa.

No caso da simulacdo numérica analisada, a sincronizagdo de conjuntos
de facetas fraturadas nao é necessaria quando computagbes simétricas sao
empregadas. Por outro lado, isso requer que atributos de nds ghosts sejam
sincronizados antes da determinagao de fraturas. Porém, um volume menor de
dados é, em geral, esperado na sincronizagao de conjuntos de facetas em
comparagdo com atributos de ndos ghosts. Assim, uma abordagem mais
compacta utiliza computagbes simétricas, mas mantém a determinagcdo de
fraturas a partir de facetas locais, com a sincronizagado dos conjuntos de facetas
correspondentes. A estrutura da simulacao paralela resultante é apresentada na
Figura 38.
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4 Simulagdes de fraturas extrinsecas em ambientes paralelo 91

Inicialize o modelo de elementos finitos

Para cada passo de tempo
1 - Compute o valor das condig¢des de contorno
2 - Verifique a insercdo de novos elementos coesivos
2.1 - Compute as tensdes nodais
2.2 - Determine as facetas fraturadas
Al. Sincronize o conjunto de facetas fraturadas
2.3 - Insira elementos coesivos
2.5 - Atualize os valores das massas nodais
- Compute o vetor de forcas nodais internas
- Compute o vetor de forcas coesivas
Atualize as aceleracdes e velocidades nodais
- Atualize as forcas externas e energias nos nbs
- Aplique as condig¢gbdes de contorno aos nds
- Atualize os deslocamentos nodais
A2. Sincronize os atributos de nés ghosts

QO J oy U W
|

Figura 38 - Estrutura da simulagao paralela segundo a abordagem
mista, com iteradores estaveis e sincronizagdao dos conjuntos de facetas

fraturadas.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0711313/CA




