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RESUMO

A simulagao de sistemas celulares tem recebido grande interesse nos ultimos anos.
Em particular, o modelo de Potts celular é o mais utilizado na area dada a sua precisao
em representar estes sistemas. Este modelo, na sua forma convencional, possui uma série
de operacoes e calculos que sao executados de maneira pouco eficiente, o que impossibilita
sua utilizacao em simulagoes grandes e que exigem consideravel tempo e meméria para
sua conclusao. Com base nisso propomos um novo algoritmo de maior desempenho que
permite obter resultados aproximados dos obtidos com o algoritmo Monte Carlo em tempo
bem menor. Técnicas de execucao concorrente e comunicacao foram introduzidas no
algoritmo através do uso de processos leves para execucao em computadores com memoria
compartilhada e usando aglomerados de computadores, respectivamente, buscando reduzir
o tempo de processamento e viabilizando a execucao de simulacoes de grande porte. Os
resultados obtidos de simulagoes de segregacao celular e evolucao de espumas mostram
um ganho de velocidade de no minimo 6 vezes no tempo total de simulagao, quando
comparado ao algoritmo baseado em um processo Monte Carlo padrao. A execugao de
simulagoes grandes em aglomerados de computadores, nao realizaveis em um computador
Unico, tornou possivel a obtencao de ganhos de velocidade da ordem de 9 vezes.

Palavras Chaves: Agregados celulares; modelo de Potts celular; alto desempenho.



ABSTRACT

The simulation of cellular systems has received great interest in the last years.
In particular, the cellular Potts model is widely used in the area given its precision in
representing these systems. This model, in its standard form, takes a series of operations
and calculations that are executed in an inefficient way, what disables its use in large
scale simulations that demand considerable time and memory for conclusion. Based on
that, we propose a new algorithm of higher performance that allows to obtain results close
from those obtained with the Monte Carlo algorithm in much shorter time. Techniques of
concurrent execution and communication have been introduced in the algorithm, through
the use of light processes for execution in computers with shared memory and using
clusters of computers, respectively, aiming to reduce the processing time and making
possible the execution of large scale simulations. The results presented obtained from
simulation of cellular segregation and foam evolution show a minimum speedup of 6 times
in the total simulation time when compared to the algorithm based on a standard Monte
Carlo process. The execution of large scale simulations in computer clusters, not feasible
in a single computer, make possible to reach speedups of the order of 9 times.

Keywords: Cellular aggregates; celular Potts model; high performance.
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1 INTRODUCAO

A simulacao é um conjunto de técnicas utilizadas em computadores para imitar, ou
simular, operagoes de varios tipos de fenomenos ou processos do mundo real. O fenéomeno
ou processo de interesse é usualmente chamado de sistema, e para estudar cientificamente
um sistema deve-se fazer algumas suposicoes de como este sistema funciona. Estas su-
posicoes tomam a forma de relagoes matematicas ou légicas relacionais que constituem
um modelo que é usado para tentar ganhar algum conhecimento de como um sistema
se comporta. Se a logica relacional que compoe um modelo é simples, pode ser possivel
usar métodos matematicos, tais como algebra, calculo, ou teoria das probabilidades para
obter a informacao exata a respeito das questoes que se tem interesse. Isto é chamado de
solucao analitica. No entanto, os sistemas sao muito complexos em geral para permitir
que modelos realistas sejam avaliados pela forma analitica, e estes modelos devem ser
estudados por meio de simulagoes. Numa simulacao é usado um computador para evoluir
um modelo numericamente, e os dados sao agrupados de forma a juntar as caracteristicas

verdadeiramente desejadas de um modelo (LAW; KELTON, 1991).

Além disto, se um modelo de simulacao nao contém nenhum componente proba-
bilistico, como um gerador de nimeros aleatérios, ¢ chamado de modelo deterministico.
Nos sistemas deterministicos as saidas sao “determinadas” uma vez que o conjunto de da-
dos de entrada e os relacionamentos no modelo foram especificados. Muitos sistemas, no
entanto, devem ser modelados tendo no minimo um componente aleatorio, e neste caso da
origem ao modelo de simulagao estocastico. Os modelos estocésticos produzem uma saida
de dados que por si s6 é aleatéria e deve ser considerada apenas como uma estimativa

das verdadeiras caracteristicas do modelo. Esta é uma das principais desvantagens da
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simula¢do (LAW; KELTON, 1991).

O modelo de Potts (GLAZIER; WEAIRE, 1992) ¢ um modelo computacional estocés-
tico similar ao modelo de Ising referenciado em (MOMBACH, 1997) utilizado para simular
as propriedades magnéticas de materiais e graos de um policristal (GLAZIER; WEAIRE,
1992). Uma evolugao deste modelo é o modelo de Potts celular, que foi desenvolvido por
Glazier e Graner em 1992 com a finalidade de simular a reorganizacgao celular (Figura 1)
(GRANER; GLAZIER, 1992). Atualmente este modelo vem sendo largamente utilizado para
realizar diversos tipos de simulagoes, dentre eles o crescimento de tumores (KNEWITZ;
MOMBACH, 2005; STOTT et al., 1999; KNEWITZ, 2002), desenvolvimento dos membros
de aves (IZAGUIRRE; CHATURVEDI; HUANG, 2004), desenvolvimento do organismo com-
pleto Dictyostelium discoideum (MAREE; HOGEWEG, 2001) e espumas de sabao (Figura

2) (GLAZIER; WEAIRE, 1992).

(a) Experimento real (b) Simulagao 2D

Figura 1: Segregacao celular.

(a) Experimento real (b) Simulagao 2D

Figura 2: Espumas de sabao.
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O algoritmo padrao utilizado para simulagoes do modelo de Potts apresenta uma
série de calculos de atualizacao de dados que sao bastante ineficientes e tém alto custo com-
putacional. Dependendo do tipo e do tamanho da simulacao a ser realizada, a quantidade
de memoria exigida pelo algoritmo impossibilita a execucao da simulagao nas arquiteturas
de computadores atuais. Propoe-se nesta dissertacao o desenvolvimento de um algoritmo
para execucao do modelo de Potts buscando reduzir o tempo de processamento e possi-
bilitar a execucao de simulagoes grandes que possuem alto custo de memoria utilizando
conceitos de processamento paralelo e distribuido, empregando técnicas que minimizam
o desperdicio com célculos desnecessarios que nao interferem na evolucao de uma simu-
lacao qualquer. O uso de conceitos e técnicas de processamento paralelo e distribuido
permitird dividir uma simulacao de grande porte em varios blocos, possibilitando sua
execucao em aglomerados de computadores. Para isto, serao investigados topicos onde
existe a possibilidade de execucao concorrente no algoritmo de Potts celular, utilizando
bibliotecas de comunicagao em sistemas distribuidos, permitindo distribuir o mesmo cé-
digo do algoritmo entre os nés que compoem um aglomerado de computadores fazendo
com que dados sejam trabalhados em paralelo. Isto possibilitard uma divisao dos dados
necessarios a execucao de uma simulacao qualquer, permitindo desenvolver simulacoes de
maiores proporcoes e com maior nimero de elementos, visando um maior realismo, uma
vez que o uso de aglomerados de computadores tornou-se uma alternativa atraente para
a solugcao de problemas que demandam grande quantidade de recursos computacionais
por serem economicamente viaveis e de facil manutencao. Para o desenvolvimento desta
dissertacao serao apresentados conceitos a respeito do modelo de Potts e da computacao

paralela, itens necessarios para se compreender este trabalho.

O objetivo deste trabalho é desenvolver um algoritmo eficiente para realizar simu-
lagoes do modelo de Potts celular, possibilitando a execucao de simulacoes de grandes
proporcgoes anteriormente limitadas pelo tempo e capacidade de memoria. O algoritmo
que simula o modelo de Potts celular sera acrescido com a capacidade de execucao con-

corrente, podendo explorar paralelismo em computadores com mais de um processador.
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Por fim, este algoritmo sera estendido fazendo uso da biblioteca de comunicagao padrao
Sockets que permite a comunicacao necessaria para a execucao deste algoritmo em aglome-
rados de computadores, possibilitando segmentar a rede de dados utilizado na simulacao,
tornando possivel a execugao de simulagao grandes que muitas vezes nao podem ser exe-
cutadas em apenas um computador devido a limitagoes de recursos de memoria. Para
facilitar a validagao e permitir visualizar uma simulacao qualquer, foi desenvolvido um

programa visualizador que utiliza um algoritmo para construcao de imagens.

Esta dissertacao estd organizada em sete capitulos. No Capitulo 2 é apresentado
o modelo de Potts celular na sua forma convencional. No Capitulo 3 serao colocados os
conceitos necessarios para compreender e implementar concorréncia. No Capitulo 4 serao
demonstradas técnicas de otimizacao de cédigo desta simulagao, fundamento para desen-
volvimento do novo algoritmo paralelo e distribuido. O Capitulo 5 apresenta um sistema
que foi desenvolvido neste trabalho com a finalidade de permitir visualizar resultados de
simulagoes do modelo de Potts celular. A seguir, no Capitulo 6, o algoritmo proposto
neste trabalho é detalhado, apresentando a idéia por tréas do novo algoritmo, que busca
otimizar as simulagoes do modelo de Potts celular, possibilitando a sua execucao de forma
paralela e distribuida. Finalmente no Capitulo 7 sao apresentadas algumas consideracoes

finais a respeito dos resultados obtidos e os trabalhos futuros.



2 INTRODUCAO AO MODELO DE
POTTS

Este capitulo apresenta o modelo de Potts celular, apresentando as principais fi-
nalidades deste modelo, destacando suas caracteristicas de execuc¢ao, desempenho e custo

computacional.

2.1 Modelo de Potts

O modelo de Potts celular proposto por Glazier e Graner em 1992 (GRANER; GLA-
ZIER, 1992) representa as propriedades fisicas de células bioldgicas, sendo utilizado quando
se pretende simular a reorganizacao celular que se dé pela minimizacao de energia livre de
adesao celular, de acordo com a Hipétese da Adesao Diferenciada (IZAGUIRRE; CHATUR-
VEDI; HUANG, 2004). Este modelo tem sido validado na simulagao de sistemas em que a
reorganizagao celular de um organismo completo se da através da Adesao Celular Diferen-
ciada (Segao 2.2). Neste modelo uma estrutura celular, como por exemplo um agregado
de células, é representado em um espaco discreto. Neste caso uma célula é constituida
por um grupo de rétulos espacialmente conexos e de mesmo valor numérico. Na Figura 3
é possivel observar uma representagao tridimensional esquematica baseada em uma rede
ctibica de 10 elementos para cada eixo, totalizando 1000 rétulos (10%). No segmento da
rede que é possivel ser observado na Figura 3, existem sete células distintas definidas pelo
conjunto conexo de elementos da rede com mesmo rétulo o. As células de rétulo 1, 2 e 6
sao de um tipo celular 7 e as demais de outro tipo. Se, por exemplo, consideramos que a

célula o = 5 possui a mesma forma em todos os 10 segmentos do eixo Z, entao esta célula
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possui volume V(o) = 160 e superficie S(o) = 200, que é a superficie dos elementos que
compoem a borda da célula e estao em contato com as demais. Este sistema pode conter

condicoes de contorno periddicas, nao representada.

Lad
i)

td
]

v
Lkl

=
5
3
-
3

Lad  Tad  Tad

X

Figura 3: Rede ctbica 10 x 10 x 10. Nesta imagem ilustrativa o eixo Z, perpendicular a
pagina, exibe apenas 4 dos 10 planos.

O modelo ¢é evoluido por um processo Monte Carlo com o algoritmo de Metro-
polis. O método Monte Carlo faz parte da maior e mais importante classe de métodos
numeéricos para solucao de problemas, e tem seu funcionamento a partir da simulacao
de um experimento com a finalidade de determinar propriedades probabilisticas de uma
populacao a partir de uma nova amostragem aleatéria dos componentes dessa populacao
(NEWMAN; BARKEMA, 1999). Isto permite apresentar solugoes aproximadas para uma
grande variedade de problemas fisicos e matematicos por meio de experimentos numéri-
cos que utilizam numeros aleatorios ou pseudo-aleatérios. Esta técnica pode ser aplicada
tanto a problemas de natureza probabilistica quanto a problemas deterministicos. O nome
do método é inspirado na famosa cidade de Monte Carlo no principado de Monaco e nas

roletas dos cassinos, que sao um exemplo de geradores de ntimeros aleatérios.

O algoritmo de Metropolis, introduzido por Nicolas Metropolis em 1953, é o mais
utilizado em simulagoes Monte Carlo. Pode-se considerar o algoritmo de Metropolis um

caso especial de amostragem de importancia que gera estados com a probabilidade de
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Boltzmann, responsavel pela dinamica da simulacao, determinando as taxas de transicao
entre os niveis de energia em sistemas naturais. Este algoritmo trabalha gerando um
novo estado v, e entao aceitando-o ou rejeitando-o de acordo com uma probabilidade
de aceitacao que depende da temperatura. A temperatura igual a zero, o sistema ¢
deterministico. Se o novo estado é aceito, o sistema é alterado para este estado. Caso
contrario, permanece inalterado. O algoritmo de Metropolis caracteriza-se por usar uma

probabilidade de transicdo de um estado p para v, P (u — v), na seguinte forma:

exp(—2E), if AE >0,

Plp—v)= (2.1)
1, if AE <0,

onde o AF é a diferenca de energia do sistema devido a mudanca no estado e T é a
temperatura. No caso do modelo de Potts celular, um parametro controla a mobilidade

celular.

2.2 Hipébtese de Adesao Diferenciada

Baseado em observagoes de que existe similaridade entre o comportamento de te-
cidos celulares e o de liquidos imisciveis (por exemplo, dgua e 6leo), foi proposta a Hipo-
tese de Adesao Diferenciada (Differential Adhesion Hypothesis - DAH) (GRANER, 1993).
Trata-se de um modelo termodinamico, segundo o qual a interacao entre as células envolve
uma energia de adesao superficial que depende das moléculas de adesao nas membranas
celulares. A minimizacao desta energia ou tensao superficial, analogamente ao que ocorre
com liquidos, guia a evolucao do sistema. Tensoes superficiais representam diferengas de
energia por unidade de drea numa interface e determinam a configuracao com o minimo
de energia global. Em agregados celulares, devido as Moléculas de Adesao Celular (Cell
Adhesion Molecules - CAM’s) (GRANER, 1993), diferentes energias estao associadas as
interfaces entre células de tipos iguais e diferentes. Macroscopicamente estas energias se

manifestam como tensoes superficiais entre agregados de células e estas determinam se ti-
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pos celulares diferentes se misturam ou se segregam. Tensoes superficiais negativas levam
a mistura de células de tipos diferentes e, de modo contrario, tensoes superficiais positivas
conduzem a segregagao. Graner (1993) definiu, matematicamente, as tensoes superficiais
entre agregados celulares, onde uma mistura de dois tipos celulares hipotéticos, células
claras e escuras, estao envolvidos. As energias de adesao superficial por unidade de area
de contato, associadas com essas interfaces, tomam os valores eqq, €4, €y, €anr € e,
onde (1) refere-se a células claras, (d) a escuras e (M) ao meio extracelular. As tensoes

superficiais sdo definidas por (GRANER, 1993):

Var = €ar — Cdd 01 ; “u (2.2)
e

Yam = €qn — % (2.3)
€

Yim EelM—g. (24)

2.3 Modelo de Potts celular

O modelo de Potts celular tem por finalidade simular a reorganizagao celular ba-
seada na Hipé6tese da Adesao Celular Diferenciada (IZAGUIRRE; CHATURVEDI; HUANG,
2004). Ele é capaz de simular diversos fendmenos biolégicos, dentre eles o crescimento de
tumores. Neste modelo a dinamica da reorganizagao celular se dé pela minimizacao da
energia de adesao celular. Modelos baseados neste principio tém obtido sucesso na simu-
lacao de sistemas em que até mesmo a reorganizacao celular de um organismo completo,
como o Dictyostelium discoideum se d4 através da Adesao Celular Diferenciada (MAREE;
HOGEWEG, 2001). As tensoes superficiais no modelo sao calculadas a partir da defini-
¢ao das energias de adesao superficial usando as equagoes (2.2), (2.3) e (2.4). A energia
total de configuracao do sistema é definida por (GRANER; GLAZIER, 1992; IZAGUIRRE;
CHATURVEDI; HUANG, 2004):

E=3 3 &)l = o) +AD_[V(r(0)) = v(0)]? (2.5)

i7j7k il?jl7k/
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onde 7(0) é o tipo associado com a célula o e €r(0),r(c) € a energia de adesao superficial
entre elementos do tipo o e ¢’. A é um parametro associado a compressibilidade celular e
V(7(0)) é o “volume alvo” das células de tipo 7. O volume da célula o é v(o). O primeiro

somatoério é executado sobre todos os rotulos da rede e o segundo sobre os vizinhos mais
proximos de cada roétulo.

(1-0,,) identifica interfaces entre células distintas (0=1 se
o=0" e 0=0, caso contrario), fazendo com que sejam contabilizadas apenas as energias de

adesao superficial de rétulos pertencentes as bordas (superficie) das células. O terceiro

somatoério é um termo de energia elastica que serve para regular o volume da célula e sua
compressibilidade.

A simulacao é evoluida através do algoritmo de Monte Carlo, onde para cada
passo da simulagao sao realizadas tentativas de atualizacoes de rétulos até um ntmero
igual ao tamanho da rede, o que define a unidade de tempo, o Passo de Monte Carlo
(PMC). As atualizagoes dos rétulos sao feitas de acordo com algoritmo de Metropolis e
envolvem a interacao entre o rétulo selecionado e seus 26 vizinhos mais préximos (Figura

4) que sao, respectivamente, os oito rétulos a volta do rétulo escolhido, seguido dos 9

rotulos pertencentes ao segmento imediatamente acima do rétulo escolhido e dos 9 rétulos

pertencentes ao segmento imediatamente abaixo do rétulo escolhido.
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Figura 4: Os 26 vizinhos mais préoximos de um rétulo.
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2.4 Desempenho do algoritmo

O algoritmo que implementa o modelo de Potts celular, na sua forma original, é
muito ineficiente computacionalmente (WRIGHT et al., 1997), porque, o uso do processo
Monte Carlo para selecionar aleatoriamente os rotulos dos elementos que fazem parte da
rede pode levar a muitas selegoes que nao permitem trocas que visam minimizar a energia
do sistema, no caso de rétulos internos das células (Figura 5). O numero de selegoes
aleatérias, n, do algoritmo é proporcional a dimensionalidade (d) do problema investigado
O(n?), determinando que a complexidade de tempo deste problema seja polinomial. A
maior ineficiéncia do algoritmo convencional se da na tentativa de efetuar uma troca de
rotulo numa regiao da rede onde todos os rétulos possuem o mesmo valor, ou seja, esta
regiao pertence ao interior de uma célula. Esta tentativa de troca nesta configuragao é

muito comum e gera um desperdicio de tempo em trocas que nunca poderao ocorrer.

Figura 5: Rétulos das bordas destacados em vermelho, os demais rétulos sao internos.

Com relagao a memoria, o processo convencional do algoritmo de Potts celular
permite desenvolver simulagoes de pequeno porte nas arquiteturas de computadores atuais,
porque a quantidade de memoria necessaria para armazenar cada rétulo pode variar de
2 a 8 bytes conforme a precisao exigida e, dependendo da simulacao, o tamanho da rede

cubica pode exigir um grande espago de armazenamento. O espago onde é realizada a
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simulagao (rede de dados) depende diretamente da capacidade de meméria do computador
onde a simulacao for executada, e exige um tempo de processamento com crescimento
polinomial em relacao ao tamanho da rede simulada. Por exemplo, pode-se imaginar uma
rede ctibica contendo 1000% rétulos com um tamanho individual de 4 bytes cada um, item
necessario para execuc¢ao de simulagoes proximas da realidade obtida em experimentos em
laboratério (WRIGHT et al., 1997; MOMBACH, 1997). Para este caso, efetuando os célculos,

a memoria exigida para esta simulacao ¢ de 4 gigabytes.

2.5 Consideracoes

Neste capitulo foi apresentado o funcionamento do modelo de Potts celular, através
do qual é possivel a simulacao de diversos tipos de fenomenos celulares. Este modelo
apresenta alto custo computacional, uma vez que o método de Monte Carlo, neste caso,
consome muito tempo ao realizar um grande ntimero de sorteios em posi¢oes que nao
permitem trocas. O modelo de Potts trabalha com a dinamica de Metropolis em redes
de dados de grandes proporcoes que de alguma forma podem ser executadas em mais
de um processador simultaneamente, porém devem ser levados em consideracao os custos

necessarios para sincronizar os dados utilizados nos calculos para efetuar a troca de rétulos.



3 INTRODUGCAO AOS CONCEITOS DE
CONCORRENCIA E PROCESSOS
LEVES

Neste capitulo sao apresentados conceitos de concorréncia e técnicas de desenvolvi-
mento de processos leves para a execucao em computadores com memoria compartilhada e
em aglomerados de computadores. Estes assuntos sao apresentados para que leitores me-
nos familiarizados com esta area de computacao possam compreender alguns dos conceitos

envolvidos neste trabalho.

3.1 Aglomerado de computadores

Neste trabalho foi utilizado um aglomerado de computadores, solucao de hardware
muito empregada para resolver problemas grandes e complexos, tornando possivel a utili-
zacao de uma arquitetura dotada de multiplos recursos de processamento. Um aglomerado
de computadores é constituido por um conjunto de computadores completos, os nés, com
seus periféricos, que sao interconectados fisicamente por uma rede de alto desempenho
ou uma rede local (LAN) (TANENBAUM, 1999). Tipicamente, cada né consiste em uma
estacao de trabalho, um servidor multiprocessado, ou um computador pessoal. O mais
importante em um aglomerado de computadores é que todos os nds sejam capazes de
trabalhar em conjunto, comportando-se como um tnico dispositivo integrado (HWANG;
XU, 1998; BAKER R. BUYYA, 1999; VRENIOS, 2002). Este tipo de arquitetura é eficiente na
obtengao de alto desempenho e disponibilidade de memoria e, por serem construidos com

pecas comuns, encontradas com facilidade no mercado, a relagao custo-beneficio de um
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aglomerado é mais baixa que a encontrada em supercomputadores. Na Figura 6 é possivel
observar a arquitetura conceitual de um aglomerado de computadores. Um aglomerado

de computadores pode ser apresentado na forma de quatro conceitos basicos:

e N6: Cada n6é é um computador completo. Isto implica que cada né tem seus
processador(es), memoria, discos de armazenamento e alguns adaptadores de E/S.

Também reside no n6 o sistema operacional.

e Compartilhamento de recursos: Um aglomerado de computadores possui um
conjunto de ferramentas que permitem o agrupamento dos recursos de cada né de

forma a facilitar a operacao deste tipo de arquitetura.

e Comunicagao entre-nos: Cada né de um aglomerado é conectado por algum tipo
de interface que permita a comunicacao entre os nos, tal interface pode ser, Ethernet,
FDDI, fibra éptica e switches ATM. Além disto sempre se busca utilizar algum tipo
de protocolo de comunicacao padronizado, visando transparéncia na comunicagao

entre-nos.

e Melhor desempenho: Um aglomerado de computadores deve oferecer alto desem-
penho em varios aspectos. Uma destes aspectos consiste na atuacao do aglomerado
como um servidor de grande porte, onde cada n-né do aglomerado pode servir m-
clientes. Neste caso o aglomerado como um todo pode disponibilizar servigos para
m*n clientes simultaneamente. Um outro aspecto é usar o aglomerado para minimi-
zar o tempo para executar uma unica aplicagao através do processamento paralelo

distribuido. Este ultimo é o aspecto usado neste trabalho.

Além disto os nés que compoem um aglomerado podem ser de diversas arquiteturas,
dentre elas a arquitetura de multi-processador simétrico, ou, Symmetric Multiprocessing
(SMP), uma arquitetura composta de vérios processadores independentes que comparti-
lham uma mesma memoria. Neste caso cada computador pode ler ou escrever em qualquer

parte da memoria, surgindo a necessidade de que as atividades dos varios processadores
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Ambiente de programacio e Aplicacdes

Infraestrutura compartilhada
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Rede de interconexao

Figura 6: Estrutura bésica de um aglomerado de computadores.

sejam coordenadas (por software), para evitar que a atividade de um processador interfira
na atividade de outro (TANENBAUM, 1999). Esta arquitetura prové grande desempenho
disponibilizando vérios processadores para execugao de processos individuais simultane-
amente (multiprocessamento, Secao 3.4). Ao contrario do processamento assimétrico,
qualquer processador que estiver ocioso pode ser utilizado para executar qualquer tarefa,
e processadores adicionais podem ser adicionados para aumentar o desempenho relativo
ao aumento de carga (HWANG; XU, 1998). Uma variedade de sistemas operacionais especi-
alizados e tipos de hardware estao disponiveis para execucao SMP. Aplicagoes especificas

podem se beneficiar desta arquitetura se o c6digo permitir execuc¢ao de threads (Segao

3.4).

3.2 Programacao concorrente

Programacao concorrente envolve a execugao de dois ou mais fluxos de execucao
que realizam uma tarefa em comum (ANDREWS, 1991, 2000) e surgiu com a possibilidade
de compartilhar recursos de computadores, tais como processador, memoéria, dispositivos
de entrada/saida (E/S), o que permite a execugdo de dois ou mais programas indepen-
dentes (TANENBAUM, 1992; SILBERSCHATZ; GALVIN, 1997). Com isto tornou-se possivel
explorar a concorréncia das aplicagoes para buscar eficiéncia na exploracao dos recursos

computacionais. Para obter esta eficiéncia e ganhos de desempenho, os programas devem
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utilizar o processador buscando utiliza-lo da melhor maneira possivel. Quando se utilizam
varios fluxos de execugao para realizar uma tarefa em comum se obtém um melhor uso do
processador, porque mesmo havendo a necessidade de utilizar recursos de dispositivos de
comunicagao (E/S) existem varios fluxos que estao disputando o uso do processador (VA-
LIANT, 1990) visando eficiéncia. A eficiéncia é uma caracteristica que busca explorar ao
maximo o uso do processador e dos demais recursos disponiveis na arquitetura utilizada,
buscando executar o maior niimero possivel de processos em um certo intervalo de tempo

(NAVAUX, 2001).

A programacao concorrente é vantajosa em relacao a computacgao seqiiencial para
o processamento de alto desempenho mas, devido ao fato de nao existir um modelo uni-
versal para computacao paralela, tal como o modelo para computacgao seqiiencial de von
Neumann, a tarefa de paralelizar programas se torna complicada (GOLDMAN, 2003). De
acordo com o modelo de von Neumann, um computador consiste de um processador, uma
unidade aritmética e uma area de memoria. Neste modelo, as instrucoes sao executadas
seqiiencialmente, na ordem especificada pelo programa fonte dentro de um fluxo de exe-
cugao unico, existindo um controle implicito que nao permite que uma instrucao execute
antes que a anterior termine, garantindo que dados produzidos pela execucao de instru-
¢oes estejam disponiveis para leitura na memoria. Na programacao concorrente existem
diversos fluxos de execucao, cada um com sua propria seqiiéncia de instrucoes, sem um
controle implicito das relagoes de ordem de execucao entre os diferentes fluxos, portanto

sem mecanismos implicitos de controle a dados em memoria.

Os programas concorrentes podem atuar de duas formas:

e Visando competigao: Nesta forma os programas em execugao sao independentes
e sem qualquer forma de colaboracao entre si. Neste caso os fluxos de execucao
dividem o acesso aos recursos de E/S e competem pelo uso do processador, havendo
a necessidade de empregar mecanismos para o controle de acesso aos recursos para

evitar que um programa possa interferir na execugao de outros.
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e Visando colaboragao: Neste caso uma tnica aplicacao ¢ decomposta em diversos
fluxos de execu¢ao (WILKINSON; ALLEN, 1999), cada um responséavel pela execugao
de uma parte de um problema maior, existindo a necessidade de troca de informacoes
entre si para compor a solucao final, surgindo uma pequena dependéncia. Fica a
cargo do desenvolvedor determinar quais dados devem ser compartilhados usando
mecanismos de sincronizacao (SEBESTA, 2000), quais atividades possuem restri¢oes
temporais e quais nao possuem. As atividades que nao possuem restricoes podem

CONCOITEr POr recursos de processamento.

Um programa concorrente, portanto, é composto por um conjunto de fluxos de
execucao que trocam informacgoes de forma coordenada, garantida pelos mecanismos de
sincronismo, que possibilita apresentar um resultado final da mesma maneira como seria

feito na programacao seqiiencial tradicional (ANDREWS, 1991).

Dependendo da arquitetura utilizada podem ser apresentados varios niveis de con-
corréncia. Para o caso de um aglomerado de computadores podem ser exploradas a

concorréncia intra e entre-nés. Estes casos sao apresentados seguir:

e Concorréncia intra-nés: E a concorréncia que ocorre entre atividades executadas
em um mesmo noé de um aglomerado ou em um tnico computador. Dependendo
do numero de fluxos de execucao ativos em um dado momento e do nimero de
processadores disponiveis no no, este tipo de concorréncia pode ser classificado como
real ou temporal. A concorréncia real ou paralelismo ocorre quando o nimero de
fluxos de execucgao for menor ou igual ao ntimero de processadores ativos em um
determinado instante. A concorréncia temporal ocorre quando existem mais fluxos
de execucao do que processadores disponiveis. Para este caso todos os fluxos de
execucao compartilham um mesmo espaco de enderecamento, e toda troca de dados

entre processos pode ser feita através deste espago comum.

e Concorréncia entre-ndés: Quando um aglomerado de computadores é utilizado,

cada né possui recursos proprios de memoria e processamento, implicado que pode
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ser executado em cada né um fluxo de execucao. Isto possibilita explorar paralelismo
da arquitetura caso as tarefas a serem executadas sejam independentes e possam
executar ao mesmo tempo. Neste caso se houver a necessidade de comunicacao
entre processos, ¢ necessario utilizar algum tipo de mecanismo de comunicacao, tal

como a biblioteca Sockets (Segao 3.6.1).

Ambas as formas de concorréncia podem ser exploradas ao usar um aglomerado de
computadores. Desta forma os recursos de processamento podem ser utilizados de modo
mais eficiente sobrepondo os gastos gerados pela comunicac¢ao por célculo itil (VALIANT,

1990).

3.3 Modelos de programacao concorrente

Esta secao apresenta alguns modelos utilizados para desenvolvimento de programas
concorrentes. Fica a critério do programador definir o conjunto de recursos de programa-
¢ao que suporta a sua implementagao. Sao apresentados a seguir os modelos classicos de

programagao concorrente (CAVALHEIRO, 2004).

e Compartilhamento de memoria: As tarefas em execugao compartilham um
mesmo espa¢o de memoria. Toda comunicacao entre tarefas pode ser feita atra-
vés do acesso a esta memoria. Pode-se efetuar comunicagao utilizando variaveis

compartilhadas.

e Troca de mensagens: Quando nao existe um espago de enderecamento comum, a
troca de dados entre tarefas é realizada através da troca de mensagens de forma ex-
plicita. Neste caso uma rede de interconexao é explorada para o envio e recebimento

de mensagens.

e BSP: Leslie Valient da universidade de Harvard propos um modelo de programagao
concorrente, o bulk synchronous parallel (BSP), onde cada processo pode executar

diferentes instrucoes simultaneamente. Pode-se compara-lo com o modelo parallel
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random-access machine (PRAM), onde existem n processos, cada um residindo em
um processador, e cada processador executa uma instrucao deste processo em um
ciclo (HWANG; XU, 1998). A caracteristica principal do modelo BSP ¢ a execugao
pelos fluxos de execucgao, de super-passo: cada super-passo consiste em uma fase de
célculo, na qual todos os processadores efetuam suas operagoes (as quais nao tém
a mesma duragao), seguida de uma fase de comunicagao, podendo esta também ser
executada por todos os fluxos (VALIANT, 1990). Um super-passo termina com o

sincronismo entre todos os fluxos.

e SPMD: Single Program Multiple Data (SPMD) é um tipo de arquitetura homogé-
nea, onde uma mesma porcao de cédigo é executada por varios processos em dife-
rentes dados. Esta arquitetura funciona como a arquitetura Multiple-Instructions-
Multiple-Data (MIMD), onde diferentes instrugoes podem ser executadas por dife-

rentes processos ao mesmo tempo (HWANG; XU, 1998).

Em aglomerados, é comum o uso de modelos mistos tais como: troca de mensagens

e memoria compartilhada.

3.4 Threads: processos leves

A programagao de aplicagoes concorrentes é um recurso suportado pelos sistemas
operacionais modernos, onde se faz uso de técnicas de multiprogramacao leve (multithre-
ading), ou seja, em um mesmo processo sao criados varios fluxos de execugdo que sao
conhecidos como threads (ANDREWS, 1991). As threads s@o também denominadas pro-
cessos leves, uma vez que os recursos de processamento contidos nos processos tais como
contadores e controles de execugao, normalmente onerosos no que diz respeito a sua ma-
nipulagao pelo sistema operacional, sao compartilhados por todas as threads criadas no
processo (VAHALIA, 1976). Isto evita que cada thread necessite guardar sua prépria des-

crigao de recursos, tornando-a menos custosa ao sistema operacional (ANDREWS, 2000).

Um programa essencialmente multithreading é aquele que pode ser descrito como
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efetuando diversas atividades diferentes ao mesmo tempo, que é o cenario ideal para o

uso de threads. Programas tipicos que sao tipicamente multithreading incluem:

e Atividades independentes: Um exemplo é um depurador. Um depurador deve
executar e monitorar um programa, mantendo a interface ativa, e deve mostrar e
permitir a interacao com o verificador de dados, com a pilha e com o monitor de
desempenho. Como cada uma destas atividades deve ter acesso ao mesmo espaco

de enderecamento é natural que se use threads.

e Servidores: Um exemplo é uma aplicagao cliente/servidor. Tipicamente um ser-
vidor deve atender a véarios pedidos (por exemplo: descarregamento de arquivos,
acesso a bases de dados e outras operagoes com E/S intensivos). Usar um servidor
com uma s6 thread significa que cada pedido tem que esperar que o anterior termine.
Isto ¢ lento e ineficiente. O uso de um servidor multithreading permite que varios

pedidos sejam atendidos simultaneamente.

e Tarefas repetitivas: Um exemplo é um simulador que precisa apresentar as in-
teracoes de diversos elementos diferentes a operarem simultaneamente. Diversas
pequenas partes do problema sao modeladas e depois os resultados sao combinados
para produzir o resultado final. Cada uma dessas pequenas partes é apropriada para

ser escrita na sua thread.

Dentre os recursos compartilhados pelas threads, a memoria alocada ao processo
desempenha um papel especial: é através dela que as threads compartilham dados e se
comunicam. O acesso a memoria se dé pela simples execucao de instrugoes de escrita e
leitura. O problema é garantir o correto acesso as informacoes pelas threads, a solugao

emprega algum mecanismo de sincronizagao, abordado a seguir.
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3.4.1 Mecanismos de sincronizacao

Existem certas condigbes em que um mesmo processo possui varias tarefas, que po-
dem compartilhar recursos (meméria, arquivo e etc). Dependendo do caso, duas ou mais
tarefas podem tentar acessar estes recursos em um mesmo instante gerando erro nos célcu-
los (TANENBAUM, 1992). Para este tipo de problema estao a disposi¢ao do desenvolvedor
mecanismos de sincronismo, recursos que servem para controlar a ordem de execucao das
tarefas (SEBESTA, 2000), determinando a partir de qual momento da execugao uma tarefa
pode passar a acessar os dados gerados por outra. Esta sincronizacao entre producao e
consumo de dados entre as tarefas coordena a forma como elas comunicam-se (trocam
dados). Com estes mecanismos torna-se possivel exercer controle nos processos de forma
a nao permitir o acesso simultaneo dos dados, evitando erros nestes. Estes mecanismos
sao responsaveis por garantir que as tarefas seram executadas segundo a ordem definida
pelo programa, durante a sua execugao. Seguem abaixo as duas formas de implementar

a sincroniza¢ao nos programas concorrentes (ANDREWS, 1991, 2000).

e Mutex: O termo é originario do inglés mutual exclusion e designa um recurso que
possibilita aos programadores coordenar o acesso a instrucoes em segoes criticas
compartilhadas por fluxos de execucao concorrentes. O mutex trabalha com dois
estados possiveis, aberto e fechado, empregando instrucoes que realizam a leitura e
escrita de uma posicao de memoéria de forma atomica, onde os dados sao escritos e
acessados em uma unica operagao. Com este recurso € feito o controle que possibi-
lita a um processo a exclusividade de acesso a uma area de dados compartilhados,

garantindo a execucao correta de uma atividade concorrente.

e Variavel de condigao: E um mecanismo que garante que um processo ird aguar-
dar, se necessario, até uma dada condicao ser verdadeira. Um exemplo deste me-
canismo é o seméforo, que consiste no uso de uma variavel inteira (seméforo) para
contar o numero de sinais armazenados. De acordo com o valor desta variavel, o

semaforo pode realizar duas operagoes, DOWN e UP (generalizagoes de SLEEP e
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WAKEUP, respectivamente (TANENBAUM, 1992)). A operagao DOWN verifica se
o valor do seméforo é maior que zero. Se for, seu valor é decrementado (ou seja, um
sinal armazenado é gasto) e o processo simplesmente continua sua progressao. Se
o valor do semaforo for zero, o processo que executou a operacao DOWN é posto
para dormir. A verificacao do valor do seméforo, a modificacao de seu valor, e even-
tualmente a colocacao do processo para dormir, sao acoes Unicas e indivisiveis. A
operagao UP incrementa o valor do semaforo. Se um ou mais processos estiverem
dormindo neste semaforo, impedidos de completar uma operacao DOWN, um de-
les vai ser escolhido pelo sistema, sendo-lhe entao permitido completar a operacao

DOWN.

A sincronizacao no acesso a memoria é necessaria para evitar o nao-determinismo
na execucao de programas concorrentes. Neste caso, a fungao da sincronizacao é controlar

a execucao de conjuntos de instrucoes que acessam uma area de dados compartilhados.

3.4.2 Formas de implementar utilizando threads

Pode-se caracterizar uma aplicacao como paralela quando esta executa funcoes e
utiliza recursos do sistema de forma concorrente a partir de varias threads. Dependendo

da forma como forem implementadas, os programas podem ser caracterizados como:

e Thread-safe: Os procedimentos implementados no programa de forma a suportar
reentrancia, que determina o grau para o qual uma funcao de uma biblioteca ou
rotina permite possuir varias instancias de si mesma em progresso ao mesmo tempo
(NICHOLS; BUTTLAR; FARREL, 1996). O comportamento reentrante nao varia, inde-
pendentemente de uma funcao ou rotina estar sendo executada em uma ou varias
instancias ao mesmo tempo. Para que a execucao de varias chamadas simultaneas
da funcao executem corretamente, a funcao nao pode escrever em dados estaticos.
Se fizer, cria uma condicao de concorréncia pelo acesso aos dados, e corre risco de

obter resultados invalidos (NICHOLS; BUTTLAR; FARREL, 1996).
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e Thread-aware: Threads onde sao implementadas fungoes nao-reentrantes, ou que
utilizem dados globais, ou ainda que acessem recursos do sistema, a coeréncia pode
ser obtida em alguns casos pelo emprego de mecanismos de sincronismo (NICHOLS;
BUTTLAR; FARREL, 1996). O grande inconveniente desta solugdo é que uma ope-
racao bloqueante que estiver dentro da secao critica poderd impedir por um tempo
indeterminado a execucao de outras threads e, dependendo do modelo de threads,
bloquear uma thread significa bloquear todo o processo e por conseqiiéncia todas
as threads associadas ao processo, independentemente da tarefa que estas execu-
tam. Para este caso deve-se implementar os procedimentos de forma que estes nao

bloqueiem a execucao das outras threads.

A implementacao thread-safe permite a execucao de véarias tarefas de forma simul-
tanea, uma vez que neste tipo de implementagao nao existem dependéncias de dados, o

que faz com que esta técnica obtenha melhor desempenho.

3.5 Comunicacao em aglomerados de computadores

Para funcionar corretamente em um aglomerado de computadores, uma aplicacao
deve ser capaz de realizar comunicagao entre os nés que compoem o aglomerado, a fim
de dividir o problema da aplicacao em varias tarefas distribuidas entre os nés do aglome-
rado. No decorrer da execucao da aplicacao, dados produzidos por uma tarefa podem ser
consumidos por outra tarefa que se encontra em um né diferente, surgindo a necessidade
de haver uma comunicacao. A comunicacao é uma das operacoes de maior custo neste
tipo de arquitetura. Como existe a necessidade de processamento de alto desempenho,

busca-se reduzir o tempo entre a produgao de um dado e seu consumo (VALIANT, 1990).

Dessa forma, um bom desempenho da aplicagao esta diretamente ligado ao custo
introduzido pela troca de dados entre os nés. Com base nessa situagao, mecanismos de
comunicagao mais eficientes (MA e MPI, se¢oes 3.5.3 e 3.6.2) e hardware para comunicagao

(SCI (ROSE et al., 2001) e MYRINET (BODEN et al., 1995)) com melhor desempenho tém
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sido desenvolvidos, buscando explorar com maior eficiéncia os recursos oferecidos pelas

redes de comunicagao e reduzir o custo de comunicagoes.

O restante desta secao apresenta alguns métodos de comunicagao que podem ser

utilizadas para a troca de dados entre os nés de um aglomerado.

3.5.1 Troca de mensagens

Através das diretivas send() e receive(), um conjunto de dados pode ser enviado
de um no para outro, esta é uma estratégia tradicionalmente empregada para o comparti-
lhamento de dados entre os nés de um aglomerado. Existem duas formas de utilizar esta

estratégia:

e Operacao sincrona: as diretivas send() e receive() nesta estratégia sdo operagoes
bloqueantes, ou seja, uma chamada send() permanece bloqueada até que o receive()
correspondente seja executado. Neste caso, o transmissor somente enviara os dados
apds receber do receptor uma confirmacao de que este encontra-se pronto para a
recepcao. Claramente, utilizando-se a troca de mensagens sincrona, nao é possivel

realizar processamento e comunicagao ao mesmo tempo (EICKEN et al., 1992).

e Operagao assincrona: permite que parte do tempo gasto com comunicagoes seja
sobreposto por cédlculo efetivo. Isto é possivel pois o transmissor de uma mensagem
nao necessita esperar nem pelo requerimento da mensagem por parte do receptor
nem pela confirmagao de recebimento desta mensagem. Com isso, apds enviar uma
mensagem, o transmissor esta livre para novas transmissoes ou para a realizacao de
calculo efetivo. O custo do uso desta técnica reflete-se em uma maior complexidade

de controle da evolugao do programa e da respectiva troca de dados.

Fazendo uso de operacgoes assincronas ¢ possivel obter melhor desempenho, neste
caso dados podem ser processados no decorrer da transmissao de mensagens. Porém a
implementagao em software para este mecanismo ¢é bastante complexa e custosa (CAVA-

LHEIRO, 2001).
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3.5.2 Chamada Remota de Procedimento

A chamada remota de procedimento (RPC) é uma estratégia para comunicagao
em aglomerados de computadores que oferece um nivel de abstracao ao programador
(BIRRELL; NELSON, 1984). O funcionamento do RPC ¢ semelhante a chamada de pro-
cedimento comum, onde a passagem de argumentos serve para enviar um conjunto de
dados que permite executar de forma transparente ao desenvolvedor um servico em um

no qualquer.

Esta técnica funciona com um servidor que disponibiliza servicos, um cliente que
invoca os servicos oferecidos pelo servidor e um stub, executado junto ao cliente, que fica
responsavel pela captura das invocagoes do servigo remoto. A estratégia do RPC obteve
popularidade devido a transparéncia que este servigo oferece ao programador, tornando
a execucao remota uma simples chamada de execucao de procedimentos comum. E,
além disto, este modelo opera de forma sincrona, onde o cliente espera sincronamente
pelo servidor de forma semelhante a encontrada na execugao de procedimentos seqiiencial

(BARCELLOS; GASPARY, 2003).

3.5.3 Mensagens Ativas

Permite realizar comunicacao sem introduzir muito custo extra de execucao na
aplicagdo (WALLACH et al., 1995), apresentando-se como uma solugao cldssica para os pro-
blemas de comunica¢ao em ambientes paralelos (LUMETTA; MAINWARING; CULLER, 1997;
PERANCONI, 2005; PERANCONI; CAVALHEIRO, 2005). As mensagens ativas possuem um
mecanismo de comunicagao com mensagens assincronas que buscam explorar toda capa-
cidade das redes de computadores atuais (EICKEN et al., 1992). Quando uma mensagem é
recebida, um procedimento é acionado para recuperar a mensagem da rede e inseri-la no
processamento em andamento no né, de forma que o servigo requisitado seja executado
rapidamente. As mensagens deste servico tém como funcionalidade enviar através do ca-

becalho o endereco de um servigo a ser executado no receptor e o corpo da mensagem
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armazena dados que compdem os argumentos do servigo (EICKEN et al., 1992).

Apesar das semelhangas entre Mensagens Ativas e RPC, cabe destacar que as pri-
meiras foram desenvolvidas com o objetivo de obterem alto desempenho em arquiteturas
distribuidas, enquanto as outras preocupam-se apenas com a comunica¢ao em arquiteturas

de aglomerados de computadores.

Quando suportadas em software (PERANCONI; CAVALHEIRO, 2005), Mensagens

Ativas permitem sobrepor overheads de comunicacao por calculo efetivo.

3.6 Bibliotecas para comunicacao em aglomerados de
computadores

Desenvolver aplicagoes capazes de funcionar em arquiteturas de aglomerado de
computadores consiste em uma tarefa bastante complexa, e envolve problemas que nor-
malmente inexistem nas arquiteturas de computadores seqiienciais, tais como sincronia e
comunicagao de dados. Geralmente estes problemas sao resolvidos com o uso de biblio-
tecas que visam facilitar o desenvolvimento de programas para este tipo de arquitetura,
tornando a tarefa de implementacao até certo ponto transparente para o desenvolvedor.
Nesta secao ¢ apresentada a biblioteca Sockets que ¢ muito utilizado na implementacao de
rotinas voltadas para troca de mensagens e envio de dados na programacao distribuida,
e que também sera utilizada neste trabalho. Sao abordadas também bibliotecas dotadas
de recursos para facilitar a etapa de implementacao e distribuigao dos dados necessarios
para a execugao do algoritmo de Caminhantes Aleatérios (Capitulo 6), uma vez que estas

bibliotecas adotam técnicas de programacao distribuida.

3.6.1 Sockets

Consiste num conjunto de sub-rotinas que permitem obter uma solucao especifica
para uma plataforma. Sockets fornece uma abstracao dos protocolos de comunicacao em

rede entre programas que necessitam realizar algum tipo de troca de mensagens ou dados,
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além de oferecer portabilidade na troca de dados entre a maioria dos sistemas operacionais

atuais (COMER; STEVENS, 2001).

Este conjunto de sub-rotinas trabalha sobre o protocolo IP de rede existindo a
possibilidade de se optar pelo uso do protocolo TCP ou UDP. O seu uso fica a critério do
desenvolvedor do programa, que deve observar as principais vantagens e desvantagens de

cada um destes protocolos.

O protocolo UDP caracteriza-se por nao ser orientado a conexao, isto €, nao esta-
belece uma sessao direta entre cliente e servidor (Figura 7). Isto faz com que o servidor
nao guarde o estado dos pedidos, o que gera uma limitacao no que diz respeito a capa-
cidade de envio de pacotes de dados a apenas um por vez, o que também obriga a que a

resposta do pedido seja realizada na mesma etapa.

Cliente

Pode néo ser feito.

Servidor

sendto atribui

socket ()

automaticamente
Bloqueia até

receber
um pacote

Pedido de dados

recvirom()

Resposta

sendto ()

Figura 7: Diagrama do funcionamento do protocolo UDP.

Este protocolo exige por parte do programador a implementagao de rotinas para
detecgao e correcao de erros, tais como perda de pacotes de dados e recebimento de pacotes
fora de ordem. Por este motivo o protocolo UDP é mais adequado para servidores onde

poucos dados devem ser transportados.

Diferentemente do protocolo UDP, o protocolo TCP estabelece uma sessao entre

cliente-servidor, fornecendo um canal de comunicagao bidirecional dedicado, onde é possi-
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vel enviar/receber dados de forma simultanea em ambos os lados (cliente-servidor). Além
disso, este protocolo permite que sejam estabelecidas véarias conexoes simultaneamente,
cada uma sendo controlada individualmente, pois neste protocolo cada cliente que conse-
gue estabelecer uma conexao com o servidor recebe um socket independente do original

utilizado para receber clientes.

Uma vez estabelecida a conexao cliente-servidor, passa a existir um canal dedicado

para comunicagao exclusiva do servidor para com o cliente e vice-versa, (Figura 8).

Servidor

socket ()

Bloqueia até receber
um pedido
Cliente Retorna um novo socket

Sorkf)

Resposta

L Rewow

- Pai volta a esperar
conexdo

- Filho trata a
conexdo actual

Notificacdo

Figura 8: Funcionamento do protocolo TCP.

3.6.2 MPI

(Message Passing Interface - MPIT) é uma biblioteca que faz uso do paradigma de
troca de mensagens, que é largamente utilizado em certos tipos de maquinas paralelas,
em especial nas arquiteturas que possuem memoria distribuida. As maiores vantagens de
se estabelecer troca de mensagens padronizadas sao a portabilidade e a facilidade de uso.
Em ambientes de meméria distribuida que fazem uso de rotinas de alto nivel e/ou rotinas
de abstracao de baixo nivel, padronizadas para troca de mensagens, apresentam benefi-

cios bastante aparentes (BENITEZ; CAVALHEIRO, 2004; COSTA; STRINGHINI; CAVALHEIRO,



42

2002).

O funcionamento desta biblioteca tem como base o uso de uma maquina virtual
sobre uma arquitetura real. Cada né virtual consiste de um processo executando sobre
um no real da arquitetura, sendo que mais de um né virtual podera residir no mesmo no
real e nos virtuais poderao estabelecer comunicagao para envio e recebimento de dados

quando necessario.

3.6.3 ANAHY

E uma biblioteca de programagcao e ambiente de execucao concebido para explorar
computacao de alto desempenho em arquiteturas paralelas e aglomerados de computado-
res, onde cada n6 pode ser multiprocessado com memoria compartilhada (CAVALHEIRO;
DALL’AGNOL; VILLA REAL, 2003; PERANCONI, 2005). Esta biblioteca oferece ao desen-
volvedor uma interface de programagao da aplicacdo (API), que tem como finalidade
permitir descrever a concorréncia existente na aplicacao, além de fornecer também su-
porte para a execucao do programa. Um dos pontos forte do ANAHY se deve ao fato da
API desta biblioteca ser um subconjunto de comandos que sao similares aos das threads
padrao POSIX que possuem capacidade de minimizar as dificuldades de gerenciamento
de um grande numero de fluxos de execugao concorrente e das comunicacao entre eles
(PERANCONTI, 2005). Além disso sua arquitetura interna implementa um escalonador de
estratégia baseado num escalonador de listas. O algoritmo do escalonador do ANAHY tem
como caracteristica garantir que as tarefas definidas pelo programador serao executadas
respeitando as relagoes de dependéncia dos dados na aplicacao (DALL’AGNOL et al., 2003;
CAVALHEIRO; DALL’AGNOL; VILLA REAL, 2003). Outra caracteristica importante desta
biblioteca se deve ao fato de que em tempo de execugao existe a possibilidade de ajustar
o algoritmo escalonador de forma a buscar uma melhor estratégia de execucao para a
aplicacao numa determinada arquitetura, considerados as estruturas de dependéncia de

dados e os recursos de processador disponiveis (CORDEIRO et al., 2005).
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3.7 Consideracoes

A execucao concorrente possibilita explorar alto desempenho de forma eficiente,
permitindo explorar ao maximo possivel os recursos de processamento, além de utilizar
melhor os recursos de comunicac¢ao. Os mecanismos de sincronizacao permitem explorar
a concorréncia em programas onde existe a necessidade de coordenar o acesso a recursos
e controlar as comunicacoes, limitando a concorréncia. As técnicas de comunicacdo em
aglomerados de computadores possibilitam aumentar a area de memoria, uma vez que um
grande programa pode ser dividido em vérias tarefas menores que podem ser atribuidas aos
noés que compoem o aglomerado de computadores. Como conseqiiéncia, ha um aumento
de custos para sincronizacao das tarefas. Algumas bibliotecas de comunicacao facilitam a
implementagao de programas que devem ser executados em aglomerados de computadores
e apresentam estratégias que buscam minimizar o impacto do overhead das comunicagoes,

tais como ANAHY, que utiliza de técnicas de multithreading para este fim.

De uma forma mais genérica verifica-se que o uso conjunto de mecanismos assin-
cronos de comunicacao e de multi-programagao leve sao comuns para o desenvolvimento

de aplicagoes para processamento de alto desempenho.



4 TECNICAS PARA OTIMIZAR O
MODELO DE POTTS CELULAR

Como foi visto no Capitulo 2, o modelo de Potts celular apresenta-se bastante
ineficiente na sua forma tradicional. Neste capitulo serao apresentados conceitos necessa-
rios para aperfeicoamento deste modelo, buscando otimizacao e ganho de velocidade em
simulagoes, propiciando a execucao de simulagoes de grande porte em um curto periodo

de tempo.

4.1 Paralelizacao do algoritmo convencional

Este algoritmo busca desenvolver, a partir do algoritmo convencional, uma forma
de concorréncia para execucao em arquiteturas paralelas, visando atingir altos indices de
desempenho, o que geralmente é uma tarefa drdua para o programador, uma vez que
fica a cargo deste escrever a concorréncia da aplicacao e detectar as dependéncias de
dados (WRIGHT et al., 1997). Além disto existe a necessidade de explorar corretamente os
recursos da arquitetura utilizada, a fim de obter uma implementacao eficiente para uma

configuragao especifica de hardware.

A técnica de paralelizacao deste algoritmo consiste em dividir a rede que armazena
os rétulos em blocos (Figura 9) e cada um destes pode ser entregue a um processador
juntamente com dados referentes aos blocos vizinhos (WRIGHT et al., 1997; KORNISS; NO-
VOTNY; RIKVOLD, 1999). Conforme a dimensao utilizada na simulagao, os blocos podem
ser um quadrado ou cubo retirado da rede. Dentro destes blocos cada processador dispo-

nivel podera efetuar os mesmos céalculos de troca de rétulo que seriam feitos normalmente
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na arquitetura seqiiencial. Uma excecao deste caso ocorre nas bordas dos blocos, local
onde existe a necessidade de utilizar informacao correspondente a um bloco diferente do
local. Como solucao para este problema, os dados das bordas sao previamente armazena-
dos possibilitando sua consulta durante a execucgao, sem a necessidade de comunicacao,
corrigindo este problema. Ao final de cada passo da simulacao, os dados das bordas de
cada bloco devem ser atualizados gerando um custo para a execucao deste algoritmo.
Dependendo do tamanho da rede de rétulos da simulacao, este custo de transmissao de
dados a cada passo termina por se tornar insignificante, nao prejudicando o desempenho

final do algoritmo.

] S

-------

SRS

Figura 9: Separando a rede de dados em sub-regioes para processamento paralelo.

4.2 Algoritmo N-Fold Way

O algoritmo N-Fold Way é uma técnica que acelera o algoritmo de Monte Carlo,
utilizado no modelo de Potts padrao. Nesta técnica é criada uma tabela que armazena
todos os estados possiveis de cada rotulo da simulacao de forma ordenada, visando classi-
ficar os rétulos de acordo com a probabilidade de ocorrer uma troca do seu valor (BORTZ;
KALOS; LEBOWITZ, 1975; NOVOTNY, 2001). A otimizacao é feita escolhendo com maior
probabilidade os rétulos mais provaveis de serem alterados. A cada troca do valor do ro-
tulo deve ser feita uma atualizacao na tabela que armazena os estados do rétulo escolhido

e dos seus vizinhos mais préoximos, de acordo com a dimensao da simulagao. Existe uma
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relagdo entre os passos de Monte Carlo do algoritmo convencional e N-Fold Way. Por-
tanto, este algoritmo apresenta resultados equivalentes (KORNISS; NOVOTNY; RIKVOLD,

1999; KORNISS et al., 1999).

Este algoritmo apresenta como desvantagem baixo desempenho na sua inicializa-
¢ao, uma vez que ha um grande custo associado a classificagao dos rotulos e seu arma-
zenamento em memoria (BORTZ; KALOS; LEBOWITZ, 1975). Este custo estd diretamente
relacionado a quantidade de rétulos diferentes existentes na simulagao. E, dependendo
da quantidade de rétulos vizinhos da simulacao, a atualizacao da tabela de classificacao
pode se tornar mais custosa que um passo do algoritmo convencional que envolve apenas
operagoes locais com um pequeno numero de rétulos vizinhos. Como conseqiiéncia, o al-
goritmo convencional é mais rdpido que o algoritmo N-Fold Way no comeco da simulacao.
Como solugao para este problema pode-se utilizar o algoritmo convencional para iniciar
a simulagao e mais tarde mudar para o N-Fold Way. No entanto, isto pode acarretar em
um custo computacional para simulacoes onde existem muitos rétulos diferentes, uma vez
que hé um custo para classificar os rétulos para execugao do N-Fold Way (WRIGHT et al.,

1997).

4.3 Algoritmo Masking

Uma das ineficiéncias do algoritmo convencional é a quantidade de tempo gasta
na tentativa de realizar trocas de rotulos em uma regiao onde todos os rétulos possuem o
mesmo numero identificador, sabe-se que neste local estas tentativas nao obterao resultado
algum (WRIGHT et al.,, 1997). A proposta deste algoritmo é solucionar esta ineficiéncia,
designando uma variavel MASK para cada rotulo da rede, esta variavel é verificada toda
vez que se desejar realizar uma troca. O MASK=0 indica que os vizinhos do rétulo
possuem uma identificacao semelhante e MASK=1 o contrario. Os valores desta variavel
sao alterados somente quando o rétulo sofre uma troca, ou seja, quando um roétulo é

visitado e alterado. Este algoritmo gera um custo extra de memoéria e atualizacao da
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matriz responsavel por identificar os rétulos aptos para trocas.

4.4 Consideracoes

Este capitulo apresentou trés técnicas que visam contornar os principais problemas
do algoritmo padrao do modelo de Potts celular, possibilitando um aumento de desempe-

nho.

A paralelizacao do algoritmo convencional possibilita a divisao de uma simulacao
qualquer em varios blocos e cada um destes blocos é entregue para um processador. Esta
técnica permite obter um ganho de desempenho e, quando utilizado em aglomerados de
computadores, torna possivel a execucao de simulagoes de grandes proporc¢oes que nor-
malmente nao podem ser executadas em um tnico computador por exigir muita memoria
para armazenar os dados dos rotulos. Apesar de apresentar muitas vantagens, esta téc-
nica possui as mesmas caracteristicas do algoritmo convencional (Segao 2.4), ou seja, uma

grande quantidade de calculos é desperdigada nesta técnica.

O algoritmo N-Fold Way apresenta uma técnica que leva em consideracao a possibi-
lidade de ocorrerem trocas de valores nos rétulos da simulacgao, classificando estes rétulos
em ordem, de acordo com sua possibilidade de troca. Este algoritmo busca explorar as
caracteristicas do algoritmo convencional procurando tirar vantagens destas para obter
ganho de desempenho. Como desvantagem, este algoritmo apresenta um desempenho in-
ferior ao do algoritmo convencional em simulacoes onde existem grandes quantidades de
rotulos diferentes, uma vez que este algoritmo exige um certo tempo de processamento
para poder classificar todos os rétulos da simulacao. Além disto, este algoritmo exige uma
quantidade extra de memoria para armazenar a tabela que guarda todos os estados de

cada rétulo da simulacao.

Ja o algoritmo Masking busca catalogar todos os rétulos que compoem a rede de
uma simulacao qualquer, identificando e executando os célculos para efetuar trocas de

valores somente nos rétulos que tém condigoes para tal. Esta técnica visa identificar
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rotulos pertencentes a um mesmo agrupamento, local onde nao existe a necessidade de se
efetuar troca de valores, buscando desta forma eliminar um dos problemas de ineficiéncia

do algoritmo convencional (Secao 2.4).

Este capitulo mostrou abordagens para melhorar o desempenho obtido na execucao
de simulagoes, através de transformagoes no algoritmo, procurando manter a abordagem e
caracteristicas originais. No préximo capitulo sao apresentadas as técnicas utilizadas para
desenvolver um programa que permite visualizar agregados celulares em trés dimensoes.
A seguir no Capitulo 6 é apresentado um novo algoritmo, objetivo deste trabalho, que
busca reduzir o tempo de execucao do Modelo de Potts celular e torna possivel a execucao

de simulagoes de sistemas grandes.



5 VISUALIZADOR DE AGREGADOS
3D

Dada a necessidade de visualizar resultados obtidos a partir do simulador do modelo
de Potts, foi desenvolvido um sistema capaz de gerar imagens e filmes que permitam
observar o decorrer de uma simulagao. A visualizagao, cada vez mais, cumpre um papel
crucial na decisao de estratégias de desenvolvimento dos modelos, pois permite identificar

imediatamente situacoes que devem ser corrigidas e permitem aprimorar o modelo.

5.1 Algoritmo para visualizar agregados

Para visualizar sistemas com um grande nimero de células (dezenas de milha-
res), se desenvolveu um algoritmo que busca, a partir de primitivas basicas de desenho
(GL_LINES) da biblioteca OpenGL (WOO; NEIDER; DAVIS, 1996). A técnica utilizada é
a de realizar uma busca em toda a rede ctbica que forma o agregado celular a partir de
secgoes perpendiculares ao eixo Z (Figura 3 - pagina 20). Para cada corte perpendicu-
lar ao eixo Z, o algoritmo procura as coordenadas X, Y, iniciais e finais, que compoem
cada célula. Como se pode observar na Figura 10 (a), o grupo de numeros ‘1’ representa
uma célula qualquer, e tem suas coordenadas X inicias e X finais encontradas (CERCATO;
MOMBACH, 2005). Estes rétulos foram destacados apenas para facilitar a compreensao do
funcionamento deste algoritmo. O ultimo passo para gerar a imagem do agregado celular
consiste em unir as coordenadas X iniciais e finais de cada célula com linhas (GL_LINES)
(WOO; NEIDER; DAVIS, 1996), Figura 10 (b). Para possibilitar diferenciar uma célula das
demais, a intensidade da cor das linhas é distribuida de acordo com o gradiente da posicao

celular em relacao a um eixo perpendicular ao eixo Z. Para observar a evolugao de uma
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simulacao qualquer, foi desenvolvido um sistema que permite, através de um pequeno
arquivo de configuracao, capturar seqiiéncias de imagens que sao geradas pela biblioteca
OpenGL. Posteriormente existe a possibilidade de armazenar estes dados em um formato
de arquivo de imagem padrao BITMAP, com a finalidade de aplicar efeitos, tornando

possivel desenvolver uma animacao.

(a) Detecgao (b) Conexao

Figura 10: Deteccao e conexao, com linhas, das coordenadas iniciais e finais de uma célula.

5.2 Resultados

Com a técnica de visualizacao apresentada foi possivel implementar uma ferra-
menta que permite observar os resultados de simulagoes. Pode-se observar na Figura 11
uma visao geral da interface deste programa. Na primeira janela de controle se encontra
a caixa de texto “Passos”, responsavel por definir qual arquivo de simulagao sera exibido.
Logo abaixo se encontram controles especificos para realizar cortes e efeito de transpa-
réncia (“Exibir”) no agregado celular. Estes controles permitem escolher a melhor forma
de exibir uma imagem detalhada de uma experimentagao qualquer. Os controles que nao
foram agrupados (localizados a direita) sdo responsaveis por rotacionar e transladar o
agregado celular. Por fim, na caixa de texto localizada no subitem “Imagem”, estao os
comandos para captura de tela e execucao de um arquivo de script para executar estes

comandos. Este sistema permite a captura de seqiiéncias de imagem usando um arquivo
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de configuragao (Figura 12), que busca automatizar esta tarefa que pode se tornar one-
rosa para o operador, conforme o nimero de efeitos que se deseja aplicar a animagao
do agregado celular e o niimero de passos resultantes da simulacao. Nas figuras 13 e 14
sao demonstradas algumas simulagoes executadas neste trabalho. As demais imagens de
agregados celulares 3D apresentadas nesta dissertagdo foram obtidas com auxilio desta

ferramenta.

isual Cancer 3D OpenGL/

LN BSRSH |

Figura 11: Interface do programa visualizador.
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Figura 12: Imagens capturadas pelo programa visualizador.

Figura 13: Simulacgao de segregacao celular.
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Figura 14: Simulacao de espumas de sabao.

5.3 Consideracoes

A implementacao do sistema visualizador tornou possivel observar, comparar e
até mesmo validar resultados de uma simulacao qualquer a partir de imagens geradas dos
resultados de simulagoes do modelo de Potts celular. Além disto este sistema permite gerar
filmes, tornando possivel acompanhar a evolucao de uma simulagao qualquer. Durante o
processo para criar filmes é possivel adicionar efeitos nas imagens que compoem um filme,
possibilitando eliminar, colorir e segmentar grupos de células, possibilitando visualizar um
grupo especifico de células. Este sistema visualizador foi desenvolvido com fungoes que
podem ser modificadas de forma a permitir gerar imagens de varios tipos de simulacoes

em 3D, tornando este sistema 1til para outros trabalhos.



6 CAMINHANTES ALEATORIOS

O modelo de Potts celular é utilizado para representar as propriedades das células,
sendo capaz de simular diversos tipos de fenomenos celulares. Na sua forma convencional,
o modelo de Potts celular apresenta um grande custo computacional, uma vez que este
algoritmo possui uma série de operagoes e célculos que podem ser executados de maneira
pouco eficiente e, dependendo do tipo e do tamanho da simulacao a ser realizada, a
quantidade de memoria exigida pelo algoritmo impossibilita a execucao da simulagao nas

arquiteturas de computadores atuais.

Este capitulo apresenta inicialmente uma técnica de implementagao do modelo de
Potts baseada no algoritmo de Caminhantes Aleatérios (CA’s) proposto por Eder Gusatto
(GUSATTO, 2004) para arredondamento de agregados celulares biol6gicos em 2D. Neste
trabalho o algoritmo de CA’s foi estendido tornando possivel a execugao de simulacoes
em 3D (GUSATTO; MOMBACH; CERCATO; CAVALHEIRO, 2005), além de receber a
capacidade de execucao concorrente com objetivo de aumentar o desempenho do modelo
de Potts, gerando um novo algoritmo capaz de ser executado em paralelo, buscando reduzir

o seu tempo de execucao.

Em seguida, é apresentada uma forma de distribuir o algoritmo de CA’s, desenvol-
vida neste trabalho, que torna possivel sua execucao em aglomerados de computadores, de
forma a possibilitar a execucao de simulacoes com um tamanho e realismo maiores como
dito anteriormente, conforme o tamanho da simulagao o algoritmo exige uma grande quan-
tidade de memoria para a sua execucao, além de demandar um tempo de processamento

alto, o que torna a execucao em aglomerados de computares uma alternativa atraente
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para a solucao deste tipo de problema que demanda grande quantidade de recursos com-
putacionais de processamento e armazenamento, além de serem economicamente viaveis

e de facil manutencao (VRENIOS, 2002; ANDREWS, 2000; HWANG; XU, 1998).

6.1 Algoritmo de Caminhantes Aleatorios

O algoritmo de Caminhantes Aleatdrios busca apresentar uma solugao para os
problemas de ineficiéncia computacional do modelo de Potts celular (Se¢ao 2.4). Neste
trabalho uma nova abordagem de implementacao utilizando a dinamica de Metropolis
procura reduzir a quantidade de sorteios de rétulos que nao pertencem a borda de forma

a aumentar o desempenho de uma simulagdo (GUSATTO, 2004).

Para isto o algoritmo de CA “s tem como premissa a realizacao do menor ntimero
possivel de sorteios com a finalidade de encontrar o primeiro rétulo vélido (a primeira
borda) e, a partir desse ponto, a evolugao do algoritmo é obtida pela técnica de percorrer
apenas as bordas das células (Figura 5 - pagina 24) (GUSATTO et al., 2005). Existe a pos-
sibilidade do percurso alcancar um rétulo que nao possui vizinhos com rétulos diferentes,
neste caso surge a necessidade de realizar um novo sorteio para encontrar uma nova borda
valida. Esta implementacao elimina em grande parte o desperdicio computacional com

buscas aleatoérias desnecessarias.

O fato de nao eliminar completamente o sorteio de bordas garante que o processo de
transicao de estados do algoritmo de Metropolis possa atingir qualquer estado do sistema
a partir de um outro estado qualquer, se este processo for executado por tempo suficiente.
Garantindo assim o controle de possiveis correlacoes e comportamentos tendenciosos que

um CA, preso em um determinado setor do agregado, poderia vir a gerar.

Este algoritmo permite o uso de um numero arbitrario de caminhantes aleatérios

que atualizam os rétulos de borda reduzindo a complexidade do algoritmo para O(n¢=1).

A Figura 15 apresenta o funcionamento do algoritmo de CA“s. O primeiro passo
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deste algoritmo consiste em escolher aleatoriamente um rétulo valido para troca, ou seja,
rotulo pertencente a borda de uma célula qualquer. A seguir é realizado um teste para
verificar se existem rotulos vizinhos ao rétulo escolhido que possa realizar uma transicao
de estado, de acordo com o algoritmo de Metropolis (Se¢ao 2.1). Serdo considerados
validos todos os rotulos vizinhos que possuirem valor diferente do rétulo escolhido, um
destes rétulos vizinhos é escolhido aleatoriamente e, de acordo com a probabilidade de
transicao de estado, o valor do rétulo escolhido pode vir a ser substituido pelo valor do
rotulo vizinho. Independente do resultado desta transicao, o rétulo vizinho passa a ser
o préoximo rotulo escolhido, dando continuidade ao algoritmo. O tempo é definido como
Passo de Caminhante Aleatério (PCA), ou seja, executar os CA’s uma quantidade de

vezes igual a quantidade de rétulos pertencentes a borda de todas as células.

Escolhe rétulo pertencente a
borda

O rétulo possui
rétulos vizinhos
diferentes

A

Sim

Escolhe rétulo da borda do
vizinho

Célculo de energia

Rétulo vizinho vira o rétulo

Deve realizar troca? X
escolhido

Efetuar troca

Figura 15: Fluxograma do algoritmo de CA’s.
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6.1.1 Resultados

Para testes de desempenho foi realizado um conjunto de simulagoes que efetuam a
segregacao celular (IZAGUIRRE; CHATURVEDI; HUANG, 2004). Os resultados do algoritmo
de CA’s foram comparados com resultados do algoritmo de Monte Carlo. Foi utilizado
nesta simulacdo uma rede de dados ctibica com 1003 rétulos. O mesmo estado inicial e
conjunto de parametros foram utilizados para comparar o desempenho do algoritmo. O
estado inicial da simulagao é um agregado esférico com dois tipos de células misturados
aleatériamente envolto pelo meio externo (Figura 16). Os demais parametros sao apresen-
tados na Tabela 1, para este caso os valores da energia de adesao foram obtidos a partir

das equagoes de tensdo superficial (equagoes 2.2, 2.3 e 2.4 - pagina 22).

(a) Visao geral (b) Visao em corte

Figura 16: Estado inicial do agregado celular composto por 43 células vermelho claro e
69 células azul escuro no seu estado inicial.

Tabela 1: Parametros utilizados na simulacao de segregacao celular.

Valores Parametros
T =15 temperatura
Vr = 512 volume alvo das células

A=1 constante de compressibilidade das células

Cigq = 2 energia de adesao entre células escuras

ep =6 energia de adesao entre células claras

eq = O energia de adesao entre células escuras e claras

eqmv = 5  energia de adesao entre células escuras e o meio
ey = 4 energia de adesao entre células claras e o meio
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Nesta simulagao utilizou-se como parametro de controle de evolugao das simulacoes
a area total da interface de contato entre células claras e escuras, que é minimizada pelo
processo de segregacao. Os resultados sao obtidos através da média entre 5 execucoes da
simulagao. Foram gastos aproximadamente o mesmo intervalo de tempo de simulacao,
8.000 passos, para alcancar o minimo de energia. Depois foi utilizado o tempo real gasto
para chegar nesta quantidade de passos. Para fins comparativos estabelecemos um inter-
valo de tempo de referéncia um pouco maior, 10.000 passos (Figura 17). Pode-se observar
na Tabela 2, o resultado do tempo real gasto em um computador com processador Intel
Xeon 2.66 GHz, 1.5GB de memodria, rodando Linux Gentoo e compilador GCC 2.92. Com
este algoritmo foi possivel obter um ganho de aproximadamente 7 vezes (G1 da Tabela 2)
com relagao ao algoritmo MC padrao (GUSATTO et al., 2005). Isto mostra que a técnica de
evitar sorteios para encontrar rétulos em posicoes de borda validas, assim como percorrer

somente as bordas das células é bastante eficiente na execugao do algoritmo.

Tabela 2: Média de tempo em segundos gastos para cada algoritmo na simulacao de
segregacao celular, em computador mono-processado Intel Xeon 2.66 GHz.

Algoritmo  Tempo(s) Gl
MC 19.560£557 -
CA 2864426 6,82

(a) Visao geral (b) Visao em corte

Figura 17: Estado final do agregado celular composto por 43 células vermelho claro e 69
células azul escuro no seu estado final.

Para verificar o comportamento do algoritmo de CA e do algoritmo de Monte Carlo
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foram realizadas uma média de 10 simulacoes de espumas de sabao (GLAZIER; WEAIRE,
1992) em duas e trés dimensoes (GUSATTO et al., 2005). As simulagdes em duas dimensdes
utilizam uma rede de 10002 rétulos, fazendo uso de um estado inicial com bolhas com é4rea
média de 78,65 rétulos (Figura 18 (a)). Para as simulages em trés dimensoes foi utilizada
uma rede de 100® rétulos, neste caso o estado inicial apresenta bolhas com volume médio

de 33,67 rétulos.

(a) Estado inicial (b) Estado final

Figura 18: Estados da simulacao de espumas de sabao 2d.

Nestas simulagoes o parametro de compressibilidade das células (\) é zero. As
células podem crescer ou encolher para minimizar a energia da superficie no sistema como
ocorre nas bolhas de sabao reais (GLAZIER; WEAIRE, 1992). Os parametros destas simu-
lacoes sao apresentados na Tabela 3. Foi utilizado como critério de parada das simulagoes
a chegada ao estado de escala, estado em que as distribuigoes estatisticas do sistema nao

mudam mais de forma.

Tabela 3: Parametros utilizados na simulacao de bolhas de sabao.

Valores Parametros

T =0 temperatura

A =0  constante de compressibilidade das células
e=1 energia de interacao entre bolhas

Na Figura 19 se apresenta a medida da lei de von Neumann (NEUMANN, 1952)
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para a simulagao de bolhas de sabao 2D, apresentando uma boa linearidade de acordo

com a Equacgao Tedrica 6.1:

ay, = k(n—6) (6.1)

Onde a representa a variacao no tempo da area de uma bolha de n lados, k£ é uma
constante de difusao e n indica o nimero de lados da bolha. A area das bolhas com menos
de seis lados tende a diminuir de tamanho, ja as bolhas de seis lados tém a tendéncia de

permanecer estaveis, por fim as bolhas com mais de seis lados tém a tendéncia de crescer.

=3
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- lei de von Neumann
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Figura 19: Resultados das simulagoes de espumas 2d.

A Figura 20 apresenta os resultados para as simulagoes em trés dimensoes. Os
resultados em duas e trés dimensoes foram re-escalados de forma a tornar possivel a sua

comparagao com os dados obtidos com o algoritmo padrao.

Os resultados das simulagoes de espumas utilizando o Modelo de Potts quando
comparadas com resultados de experimentos reais em 3D apresentam discordancia para
bolhas pequenas. Isto é um artefato da simulacao oriundo da utilizacao de um espaco

discreto (GLAZIER, 1993; JIANG, 1998; MOMBACH, 1997).

O algoritmo de CA’s mostra uma pequena discordancia com os resultados do algo-
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ritmo padrao para bolhas pequenas, isto é, bolhas com 3 lados em 2D e bolhas com faces
entre 4 e 6 em 3D (Figuras 19 e 20). Estes resultados sugerem que o algoritmo de CA’s néo
é exato, mas fornece uma otima aproximacao dos resultados do algoritmo padrao, sendo
uma Otima estratégia para obtencao de resultados com rapidez, sem consumo adicional

de memoria.
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Figura 20: Resultados das simulac¢oes de espumas 3d.

6.2 Algoritmo de Caminhantes Aleatdrios concorrente

Com base no algoritmo de Caminhantes Aleatorios apresentado na Secao 6.1,
buscou-se detectar pontos onde existe a possibilidade de execugao concorrente que permi-
tisse desenvolver uma nova extensao deste algoritmo, buscando aumento de desempenho.
A seguir serd apresentado o algoritmo de CA’s paralelo, e serao mostrados os resulta-
dos obtidos em algumas simulagbes com este novo algoritmo. Por fim é apresentado o

algoritmo de CA’s distribuido e os resultados das simulagoes.

6.2.1 Paralelizando o algoritmo de CA’s

Nesta implementagao foram exploradas técnicas de thread-aware (Segao 3.4.2) para

permitir ao algoritmo executar em uma arquitetura SMP (ANDREWS, 1991).
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O paralelismo do algoritmo de Caminhantes Aleatérios pode ser facilmente obtido
explorando a concorréncia natural do problema através da execugao simultanea de varios
CA’s conforme a necessidade. Nesta implementacao, cada execucao é suportada por uma
thread. No entanto estas threads compartilham informacoes do mesmo conjunto de dados,
e quando ocorre um encontro de CA s pode ocorrer uma sobre-escrita dos valores dos

rétulos.

Implementagoes tipicas de programas multithread (Secao 3.4) podem empregar
mecanismos de sincronismo para evitar acesso simultaneo a dados compartilhados (Segao
3.4.1). Nesta implementagao um controle do tipo mutex é utilizado nas threads para evitar

acesso simultaneo aos dados compartilhados.

Considerando que o numero de threads (CA’s) depende diretamente do nimero
de processadores disponiveis (Tabelas 4 e 5), a probabilidade de duas ou mais threads
calcularem o mesmo conjunto de dados é pequena se a fracao entre o nimero de rétulos das
bordas e o total de rétulos no sistema é pequena (Tabela 6). Assim, uma implementagcao

mais eficiente deve tirar vantagens deste aspecto.

Tabela 4: Média de tempo em segundos gastos para cada algoritmo na simulacao de
segregacao celular, em um computador com 2 processadores Intel Xeon 2.66 GHz.

Algoritmo Tempo(s) Gl G2
MC seqiiencial 19.5604+557 - -
CA seqiiencial 2.864+26 6,82 -

CA paralelo 1 thread  2.360+22 8,28 21
CA paralelo 2 threads 2.14546 9,11 33
CA paralelo 3 threads 2.157+11 9,06 32

Esta implementacao assume que as operagoes de leitura de dados podem ser exe-
cutadas de forma concorrente com qualquer outra operacao, mas as operacoes de escrita
devem ser executadas seqiiencialmente, mesmo se chamadas simultaneamente. Esta estra-
tégia evita uso desnecessario de operagoes de mutex, da mesma forma que garante que os
dados compartilhados serao atualizados corretamente. Situacoes indesejadas podem ocor-

rer neste caso, quando os dados sao lidos por uma thread e simultaneamente alterados
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por outra thread, ou quando duas ou mais threads alteram simultaneamente os mesmos

dados. Em ambos os casos ocorre erros nos dados.

Tabela 5: Média de tempo em segundos gastos para cada algoritmo na simulacao de
segregacao celular, em um computador 4 processadores Intel Xeon 1.6 GHz.

Algoritmo Tempo(s) Gl G2
MC seqiiencial 31.258+653 - -
CA seqiiencial 3.812+17 8,19 -

CA paralelo 2 threads 3.256410 9,60 17
CA paralelo 3 threads 3.074+5,5 10,16 24
CA paralelo 4 threads 2.989+7.8 10,45 27

Tabela 6: Quantidade de dados descartados na execucao de uma caminhada de aproxi-
madamente 100.000.000 rotulos

Total de CA’s Quantidade descartada
2 354
4 3.396

Nesta implementacao estes dois casos sao tratados separadamente. Para o pro-
blema de escrita simultanea foi adotado o uso tradicional do mutex, para a gravagao dos
dados tornar-se seqiiencial. Para o problema leitura e escrita simultanea foi usada uma
estratégia diferente, de forma a explorar as caracteristicas do algoritmo de CA’s. A ope-
ragao de leitura dos dados (acesso a rétulos) é uma operagao concorrente, ou seja, mais de
um CA pode consultar simultaneamente um conjunto de rétulos de forma independente
as demais operacoes. E para evitar erros nos dados é executado um procedimento que ve-
rifica se os dados lidos de forma concorrente permanecem inalterados, e em caso de surgir
uma mudanga nos dados estes sao descartados e o CA ¢é reiniciado. Este procedimento é
executado antes das operacoes de escrita e tem como objetivo evitar erros nos dados da
simulagao. Isto leva a implementagao a descartar um pouco de tempo de processamento,
mas aumenta o desempenho de execucao. Para ter uma idéia, a Tabela 6 apresenta a

quantidade de dados descartados na execugdo de uma simulacdo de segregagao (Segao

6.1.1).
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Como se pode observar na Figura 21, o algoritmo de CA’s paralelo apresenta um
funcionamento similar ao algoritmo de CA s seqiiencial. O principal diferencial deste
algoritmo é a secao critica adicionada na etapa de escrita dos dados de forma a tornar
esta operagao seqiiencial. Além disto a operagao de leitura, por ser concorrente, é seguida
de uma operagao de armazenamento em meméria nao compartilhada. Desta forma torna-
se possivel comparar o valor destes dados da meméria compartilhada e nao compartilhada
em toda operacao de escrita, possibilitando detectar erros nos dados devido a operagoes

de escrita simultanea por dois ou mais CA’s.

Escolhe rétulo pertencente a
borda e armazena seu valor

A

O rétulo possui
rétulos vizinhos
diferentes

Escolhe rétulo da borda do
vizinho e armazena seu valor

Mutex Lock Mutex Unlock

Rétulo vizinho vira o rétulo
escolhido e seu valor é
armazenado

Deve realizar troca?

Valor armazenado dos

rétulos foi alterado? Néo Efetuar troca

Mutex Unlock

Figura 21: Fluxograma do algoritmo de CA’s paralelo.
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6.2.1.1 Resultados

Os mesmos testes descritos na Secao 6.1.1 foram refeitos com o novo algoritmo
paralelo desta vez utilizando um computador bi-processado Intel Xeon 2.66 GHz, 1.5GB
de memoria e um quadri-processado Intel Xeon 1.6 GHz, 2GB de memoria, ambos os

casos usando sistema operacional LINUX Gentoo e compilador GCC 2.96.

As tabelas 4 e 5 (pagina 62) apresentam os resultados destes testes, mostrando o
tempo de execugao da simulagao de segregagao celular, (G1) mostra o ganho de velocidade
do algoritmo de CA’s em relacao ao algoritmo de MC seqiiencial e (G2) a porcentagem
de ganho de velocidade obtido na execugao do algoritmo de CA’s paralelo em relacao ao
CA’s seqiiencial. O algoritmo de CA’s seqiiencial é no minimo 6 vezes mais rapido que
o algoritmo MC seqiiencial. A execucao em paralelo de dois CA’s permite um ganho de
aproximadamente 17% em relacao ao algoritmo CA’s seqiiencial, ou seja, um ganho de 9
vezes em relagdo ao algoritmo de MC seqiiencial (Tabela 4 (pagina 62)). Para os casos
em que o numero de CA’s supera a quantidade de processadores disponiveis o fator de
ganho tende a cair, isto ocorre devido aos custos associados ao controle de execucao de
cada CA. Outro fator diretamente associado ao desempenho do algoritmo paralelo é o
tamanho da rede de dados. Redes pequenas suportam poucas células e, por conseqiiéncia,
possuem poucos caminhos para os CA’s percorrerem, aumentando a probabilidade dos
CA’s passarem por um mesmo caminho simultaneamente, gerando descarte de dados e

busca por novas posi¢oes de borda para a execugao dos CA’s reduzindo o desempenho.

6.2.2 Distribuindo o algoritmo de CA’s

Para esta implementacao foi utilizada a biblioteca de comunicagao padrao Sockets
para a comunicacao em aglomerados de computadores. Esta biblioteca possui primitivas

para troca de mensagens entre nés que compoem um aglomerado de computadores.

O objetivo desta técnica é segmentar a rede ciibica que armazena os dados refe-

rentes ao aglomerado de células em blocos, visando viabilizar a execucao de simulagoes
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grandes. Ao segmentar a rede devido a necessidade de interacao de um rétulo com seus
vizinhos mais préximos, surge uma dependéncia de dados tornando necessaria a comuni-
cagao entre nds para permitir a execucao normal dos CA’s. Visando reduzir a dependéncia
de dados e minimizar a comunicacao, foram analisadas duas formas de segmentar a rede

de dados, conforme serd apresentado a seguir:

e A segmentacao a partir de cortes paralelos em dois ou mais eixos: Sao
realizados cortes paralelos em dois ou mais eixos visando gerar regioes similares para
a execugao dos CA’s (Figura 22 (b)). Neste caso, como pode se observar na Figura
24, a quantidade de rétulos em regioes de fronteiras é grande, além de surgirem
situagoes onde existe a necessidade de atualizacao de rétulos em mais de um né

(diagonais inferiores e superiores dos blocos).

e A segmentacgao a partir de cortes paralelos a um tnico eixo: Esta técnica
(Figura 22 (a)), reduz a quantidade de rétulos em regioes de fronteiras (Figura 23),
locais onde existe a necessidade de consulta de um ou mais rétulos pertencentes a
outro n6 do aglomerado de computadores. Neste técnica nao existem situagoes onde
se faz necessario atualizar dados em mais de um né, reduzindo a comunicacao. Por
apresentar esta caracteristica esta técnica foi a escolhida para o desenvolvimento do

algoritmo de CA’s distribuido.

(a) Um corte paralelo a um eixo qual- (b) Dois ou mais cortes paralelos a
quer eixos

Figura 22: Formas de segmentacao.
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Figura 23: Comunicacao existente em um bloco gerado através de um corte paralelo a um
eixo qualquer.
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Figura 24: Comunicacao existente em um bloco gerado através de dois ou mais cortes
paralelos a um eixo qualquer.

Uma vez segmentada a rede, cada bloco é entregue a um né (Figura 22 (a)) e este
fica responsavel por executar um ou mais CA’s neste bloco. Conforme serd apresentado
a seguir, foram desenvolvidas duas formas de execugao dos CA’s nos nés do aglomerado

de computadores:

e CA’s padrao: Onde podem existir varios caminhantes em cada nd, tal como é
possivel no algoritmo de CA’s paralelo (Segao 6.2.1). Quando um CA estiver na
borda de um bloco, pode existir a necessidade deste CA passar a executar em outro
no contendo o bloco vizinho para dar continuidade a execucao. Neste caso é exe-

cutada uma troca de mensagens, fazendo com que o CA passe a ser executado no
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no que possui os dados necessarios para completar uma caminhada. No decorrer
dos testes de implementacao, esta técnica se mostrou ineficiente no que diz respeito
ao uso dos processadores disponiveis no aglomerado de computadores e por isto foi
abandonada. O principal motivo desta ineficiéncia se da pelo overhead gerado pela
comunicagao. Isto faz com que a cada mudanga que um CA faz de um bloco para o
outro surja um periodo de tempo para comunicacao, onde um processador poderia

estar ocupado executando uma caminhada de um CA em vez de ficar ocioso.

e CA’s prisioneiro: Esta técnica visa aproveitar melhor os processadores disponiveis
no aglomerado de computadores. Para isto eliminou-se a capacidade dos CA’s de
serem transferidos de um bloco para o outro, ou seja, o CA fica preso no bloco onde
foi criado. Neste caso, quando um CA chega na borda do bloco, é efetuado um salto
para uma nova posic¢ao valida neste mesmo bloco para continuar sua execucao. E
feita uma troca de mensagens e a posigao pertencente ao outro bloco, que seria o
caminho natural deste CA, é selecionada por um CA pertencente a este bloco. Esta
posicao serd selecionada por um CA quando este necessitar de uma nova posi¢ao
para iniciar uma caminhada. Desta forma elimina-se o problema encontrado na
técnica dos CA’s padrao de ociosidade de processadores e mantém-se as mesmas

caracteristicas do algoritmo original.

Em ambas as técnicas de execugao dos CA’s observou-se uma condigao especial que
pode ocorrer quando os rétulos escolhidos para efetuar em uma troca (célculo de energia
envolvendo os vinte e seis vizinhos mais préximos, consulte a Se¢ao 2.3) sdo pertencentes
a borda de um bloco, local onde existe a necessidade de buscar estes dados pertencentes
as bordas de outros blocos vizinhos. Neste caso, surge a necessidade de comunicacao
para buscar estes dados pertencentes aos blocos vizinhos. Isto faz com que o processador
permaneca ocioso durante esta etapa, fazendo com que a execugao perca eficiencia. A
solucdo para este caso (Figura 25) foi a utilizagdo da técnica das regides fantasmas, que
faz com que cada n6 do aglomerado, além de receber um bloco para execucao dos CA’s,

receba também um conjunto de dados referente as bordas dos blocos vizinhos. Desta
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forma, quando o CA estiver na borda do bloco, o né ja possui na memoria local uma
copia contendo os dados referentes as bordas dos blocos vizinhos, dados necessarios para
o célculo de energia (Segao 2.3). A técnica das regioes fantasmas prevé que, a medida que
os rotulos pertencentes a borda de um bloco vao sendo alterados, suas respectivas copias

sao atualizadas garantindo a coeréncia dos dados.
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Figura 25: Um bloco de dados e suas regioes fantasmas.

No que diz respeito a comunicacao, foram estudadas trés formas de implementacao
do algoritmo utilizando Sockets, buscando a forma que melhor atenda as necessidades
dos CA’s e facilitando a sua implementacao. A seguir sao apresentados os modelos de

comunicacao:

e Descentralizado: Esta implementagao permite comunicagao direta entre todos os
nés do aglomerado de computadores (Figura 26 (a)), facilitando a atualizacdo de
dados de um bloco para o outro, de acordo com a técnica das regioes fantasmas.
Neste modelo, a tarefa de definir como segmentar a rede de dados em blocos e
posteriormente reuni-los é dificultada pelo fato de nao existir um no responsavel por

centralizar os dados das simulacoes.

e Centralizado: Neste modelo existe a figura de um né centralizador (Figura 26
(b)), que se encarrega de segmentar a rede de dados de uma simulacao qualquer e
coordenar a execucao dos CA’s em cada bloco, ou seja, quando existe a necessidade

de enviar mensagens de um bloco para outro é feita por intermédio do né central.
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e Misto: Neste caso existe um né central da mesma forma que o modelo anterior,
porém neste caso o né central, além de coordenar a execugao dos CA’s, também
determina que nés contendo blocos vizinhos devem criar um canal de comunicacao
direta e exclusivo entre si para evitar que toda comunicagao, por exemplo, a atua-

lizagdo de um regido fantasma, seja feita por intermédio do né central (Figura 26

().

.:Jf:. =0

(a) Descentralizado (b) Centralizado

(¢) Misto

Figura 26: Modelos de comunicacao.

Dos modelos apresentados acima, o modelo Misto foi escolhido para a implemen-
tacao do algoritmo de CA’s distribuido por se constituir num modelo de controle simples
onde toda comunicacao é feita de forma direta entre os nés sem a necessidade de passar
pelo n6 central, evitando a penalizagao na comunicacao entre estes nos, tal como a exis-
tente no modelo de comunicacao centralizado. A idéia deste algoritmo é buscar formas de

reduzir a comunicacao entre nés ao minimo possivel, visando alto desempenho.

Na Figura 27 é possivel observar que o algoritmo de CA’s distribuido é uma ex-

tensao do algoritmo de CA’s paralelo, apresentando um funcionamento similar a este
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algoritmo. As principais diferencas deste algoritmo sao:

e Os CA’s tem sua caminhada restrita ao bloco de dados onde foram criados.

e O controle existente em toda operacao de leitura permite identificar quando um
conjunto de dados pertence ou nao a um bloco. Este controle coordena o acesso aos
dados locais e as copias dos dados pertencentes a blocos vizinhos que se encontram

em outros nés do aglomerado de computadores via regioes fantasmas.

e As regides fantasmas exigem um controle extra para sincronismo e atualizacao de

seus valores.

Escolhe rétulo a
borda e armazena seu valor

0 rétulo possui
rétulos vizinhos
diferentes

Vizinho escolhido
pertence ao bloco?

Mutex Unlock

Rétulo vizinho vira o rétulo
escolhido e seu valor &
armazenado

Rotulo escolhidd
pertence a borda do
bloco?

Sim
Mutex Unlock

Figura 27: Fluxograma do algoritmo de CA’s distribuido.
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6.2.2.1 Resultados

Para testes de desempenho desta implementacao do algoritmo de CA’s foi realizada
uma média do resultado de dez simulagoes envolvendo espumas em 3D. Estes resultados
foram obtidos utilizando uma rede de 700® rétulos, um mesmo estado inicial contendo
9.620.664 bolhas com um volume médio de 35,65 rotulos. As simula¢oes param quando
o sistema obtém 8.000.000 bolhas. Os experimentos foram realizados em um aglomerado
de computadores dedicado composto por quatorze nés (dual Xeon 2.8GHz, 2 GB RAM,

Gigabit Ethernet).

A Tabela 8 apresenta a comparacao do tempo de execucao, a relacao entre o tempo
de execucao dos algoritmos seqiienciais (Tabela 7) e o tempo de execugao dos algoritmos
distribuidos, speedup (Spi), a relagdo entre o tempo de execugao do algoritmo de Monte
Carlo seqiiencial e o algoritmo de CA distribuido (Sps), e (G1) mostra o ganho de velo-
cidade do algoritmo de CA’s em relagao ao algoritmo de MC distribuido executando um
mesmo numero de nés. Este resultado foi obtido sem utilizar o recurso de multithread, ou
seja, existe apenas uma tnica thread em cada bloco que compoe a rede de dados. O melhor
resultado neste caso foi obtido com o uso de 7 nés, que permitiu menor tempo de execucao
e melhor speedup, os demais testes obtiveram resultados inferiores. Da mesma forma que
na Tabela 8, a Tabela 9 apresenta os resultados do algoritmo de CA’s distribuido porém,
neste caso, fazendo uso de recursos de multithread. Como se pode observar, os tempos
de execugao e speedups demonstram que o recurso de execucao multithread permite obter
melhores tempos de execugao sobrepondo os tempos gastos com comunicacao entre os nés

por computacao efetiva de dados.

Tabela 7: Tempo de execucao seqiiencial.

Algoritmo Tempo (s) G1
MC 26.295 -
CA 6.431 4,08
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Tabela 8: Tempo de execucao dos algoritmos Caminhantes Aleatérios e Monte Carlo em

um aglomerado de computadores (1 thread por nd).

Algoritmo | # nés | Tempo (s) | Sp; | Sps | G1
2 15.6114120 | 1,68 - -

4 8.9694+57 | 2,93 - -

MC 7 7.537+120 | 3,48 - -
10 8.255+66 | 3,18 - -

14 14.011+£60 | 1,87 - -

2 2.717+28 | 2,36 | 9,67 | 5,74

4 1.586+11 | 4,05 | 15,57 | 5,65

CA 7 1.185+£35 | 5,42 | 22,18 | 6,36
10 1.2554+38 | 5,12 | 20,95 | 6,57

14 | 1.097427 |3.22 13,16 | 7,01

Tabela 9: Tempo de execugao do algoritmo CA distribuido em um aglomerado de com-

putadores (2 threads por no).

Algoritmo | # nés | Tempo (s) | Sp1 | Sp2 G1
2 1.803£13 | 3,56 | 14,58 | 8,65

4 | 111817 | 5,74 | 23,51 | 8,02

CA 7 86314 7,44 |1 30,46 | 8,73
10 764+13 | 8,41 | 34,40 | 10,80

14 899+10 | 7,15 | 29,24 | 15,58

A Figura 28 apresenta um comparativo entre os algoritmos de CA’s paralelo e
distribuido, estes resultados foram obtidos a partir da execucao da simulagao de espumas

3D (Segao 6.1.1). Para este comparativo, os resultados das simulagdes nao estao no estado

de escala.

Por fim foi realizada execucao de uma simulacao com uma rede de 900% * 800 rétulos
para testar a capacidade de execucao de simulagoes grandes. A Tabela 10 apresenta a
quantidade de memoéria necessaria para isto. O total de memoéria requerida neste caso

¢ maior que a quantidade de meméria disponivel em um tnico né do aglomerado de

computadores utilizado neste experimento, portanto esta simulagao s6 pode ser executada

fazendo uso de dois ou mais nés do aglomerado.
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Figura 28: Resultados das simulacoes de espumas 3d.

Tabela 10: Tempo de execucao do algoritmo de CA em um aglomerado de computadores
(2 threads por nd) com uma rede de dados grande contendo 900*x800 rétulos.

Algoritmo | # nés | Tempo (s) | Memoria Total (MB) | Memoéria/n6 (MB)
CA 4 2.834+£53 2.736 792
10 2.550%33 403

6.3 Discussao dos algoritmos de CA’s

Buscou-se acrescentar ao algoritmo de CA’s as principais caracteristicas dos algo-
ritmos apresentados no Capitulo 4, visando melhor desempenho e possibilitando execucao
de grandes simulacoes. O algoritmo foi acrescido de uma técnica que busca explorar as
caracteristicas do algoritmo convencional, modificando e criando uma nova técnica para
substituir o método de Monte Carlo, de forma similar ao algoritmo N-Fold Way (Secao
4.2), porém sem necessitar armazenar tabelas contendo as caracteristicas de cada rétulo.
Os resultados preliminares utilizados para validar o algoritmo de CA’s, nao apresenta-

ram nenhuma desvantagem com relagao a quantidade de rétulos diferentes na simulacao,



75

como o algoritmo N-Fold Way apresenta (WRIGHT et al., 1997). Além disto, o algoritmo
de CA’s foi desenvolvido de forma a escolher apenas rétulos com condigoes para realizar
trocas, tal como o algoritmo Masking (Segao 4.3), porém sem fazer uso de varidveis para
armazenar a situacao de cada réotulo, apresentando melhor desempenho e menor custo de
memoria para sua execugao. O algoritmo de CA’s emprega uma técnica de paralelismo
similar ao apresentado na Secao 4.1, e obtém-se um maior ganho de desempenho nesta

implementagao devido as vantagens do algoritmo de CA’s (Segoes 6.1.1 e 6.2.1.1).

O algoritmo de CA’s seqiiencial é no minimo 6 vezes mais rapido que o algoritmo
de MC, isto pelo fato de percorrer somente as bordas das células e reduzir ao minimo o
nimero de sorteios necessarios para encontrar posicoes de borda vélidos para execucgao
de caminhadas. J& o algoritmo de CA’s paralelo é no minimo 17% mais rapido que o
algoritmo de CA’s seqiiencial, devido as técnicas de controle de acesso aos dados que
permite execucao de mais de um CA simultaneamente. A técnica de execugao distribuida
utilizada pelo algoritmo de CA’s distribuido permite a execugao de simulagoes de grandes
proporgoes, devido a segmentacao da rede de dados em véarios blocos pequenos. Este
algoritmo sobrepoe custos de comunicacao, necessaria para execucao em aglomerados,
por processamento efetivo através da execucao de mais de um CA por bloco de dados.

Este algoritmo é mais de 20 vezes mais rapido que o algoritmo de MC seqiiencial.



7 CONSIDERACOES FINAIS

O modelo de Potts celular é o modelo computacional estocastico que melhor re-
presenta as propriedades fisicas das células, através do qual é possivel a simulacao de
diversos tipos de fendmenos, sendo largamente utilizado em simulagoes envolvendo o cres-
cimento de tumores e espumas de sabao entre outros. Este modelo apresenta um custo
computacional que depende diretamente do tamanho da simulagao e dimensao utilizada.
Foi demonstrado que o método de Monte Carlo, neste caso, consome muito tempo para

realizar operacgoes para a evolucao de uma simulacgao.

O algoritmo proposto neste trabalho consiste em uma extensao do algoritmo de
Caminhantes Aleatoérios e tem por finalidade reduzir o tempo de execucao de simulagoes
melhorando o desempenho. Este algoritmo procura manter as caracteristicas originais das
simulagoes do modelo de Potts. O funcionamento se dé selecionando rétulos pertencentes
apenas as bordas das células, desta forma se evolui um sistema de maneira similar ao algo-
ritmo padrao em uma parcela de tempo de execucao reduzida. Aliando a este algoritmo a
capacidade de execugao concorrente multithread tornou-se possivel explorar os recursos de
arquiteturas multiprocessadas, onde cada processador se encarrega de executar um CA.
Isto foi possivel com uso de threads e mecanismos de controle de acesso a dados mutex.
Por fim, foi apresentada uma forma de distribuir o algoritmo de CA’s, tornando possivel
sua execucao em aglomerados de computadores, permitindo a execucao de simulacoes com

um tamanho e realismo maiores, além de reduzir o tempo total de execugao.

O algoritmo de Caminhantes Aleatoérios distribuido foi implementado de forma a

explorar concorréncia com o objetivo de reduzir o custo gerado pela comunicagao, que
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afeta o desempenho e aumenta o tempo total de execucao de uma simulacao qualquer. Os
resultados desta implementacao demonstraram uma melhora no desempenho do algoritmo,
reduzindo o tempo total de execucao das simulacoes realizadas. A execucao concorrente
possibilitou utilizar os recursos dos ndés do aglomerado de forma eficiente, permitindo
explorar os recursos de processamento, além de utilizar o minimo possivel os recursos de
comunicagao. Nesta implementacao sao executados varios CA’s por né, garantindo que
sempre existirda um CA apto a ocupar um processador de um né mesmo que um ou outro
venha a realizar comunicacao. O uso de aglomerado de computadores permitiu a execugao
de simulacoes de sistemas grandes. Para isto a rede de dados que armazena os rétulos da
simulacao foi segmentado em varios blocos paralelos a um dos eixos, que sao entregues

para os nés do aglomerado.

Além da implementacao do algoritmo de CA, neste trabalho foi desenvolvido um
sistema que tem como finalidade permitir visualizar resultados obtidos nas simulagoes do
modelo de Potts celular, possibilitando validar e observar o correto funcionamento destas
simulacoes. Esta ferramenta foi concebida de forma a tornar possivel modificé-la, o que
permite visualizar outros tipos de formas em trés dimensoes além dos resultados obtidos

com o modelo de Potts celular.

Até o momento atual, as implementacoes e descobertas feitas resultaram em dois
artigos publicados, e dois pedidos de registro, um de software e um de patente, ambos em

parceria com a HP:

e Um sistema para investigacao e visualizacao do crescimento de tumores. V Workshop

de Informatica Médica (2005);

e An efficient parallel algorithm to evolve simulations of the cellular Potts model.

Parallel Processing Letters (2005);

e Registro de patente de software no Estados Unidos (US Patent Office application

No: 200406461-2) para o algoritmo de CA’s paralelo;
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e Registro de software na Inglaterra (GB0517891-8) para o algoritmo de CA’s distri-

buido.

Uma possibilidade de continuacao deste trabalho envolve aplicar o algoritmo de
CA’s em problemas reais. Existe também a necessidade de implementacao de um al-
goritmo para compressao de dados, uma vez que os resultados obtidos por simulagoes
grandes, dependendo da configuracao utilizada, podem vir a ocupar um espaco em disco
bastante expressivo. Além disso existe a possibilidade de desenvolvimento de uma inter-
face grafica que englobe o algoritmo de CA’s juntamente ao sistema visualizador, pois
assim estes programas podem ser utilizados de maneira mais intuitiva, permitindo que

mais usuarios possam utilizar este simulador.
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