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Abstract. Developing new propulsive engines, evaluating fuel combustion or
proposing new catalysis substances can be computer simulated without the need
to build a real environment. For that, an application was developed that allows
representing the functioning of a combustion chamber. However, a discrete re-
presentation of a simulation has an expressive processing time (hours). In this
article, parallelization techniques for an application are proposed and evalua-
ted, in order to run as simulations in multicore architecture. The results found
show that an application was faster in a multicore architecture.

Resumo. Desenvolver novos motores propulsivos, avaliar a queima de combus-
tiveis ou propor novas substancias de catdlise podem ser simulados computaci-
onalmente sem a necessidade de construcdo de um ambiente real. Para tanto,
foi desenvolvido uma aplicacdo que possibilita representar o funcionamento de
uma camera de combustdo. No entanto, a representagdo discreta de uma simu-
lagdo possui um expressivo tempo de processamento (horas). Neste artigo sdo
propostas e avaliadas técnicas de paralelizacdo para a aplicacdo, a fim de exe-
cutar as simulacoes em arquitetura multicore. Os resultados obtidos mostram
que a aplicacdo foi mais rdpida em uma arquitetura multicore.

1. Introducao

A simulag¢do computacional possibilita representar discretamente ambientes, sistemas ou
equipamentos, sem a necessidade da constru¢@o ou existéncia dos mesmos em um mundo
real. O desenvolvimento de motores, combustiveis e a avaliacdo da capacidade de oxida-
cdo e catdlise pode ser feita através da representacdo computacional discreta da estrutura
e dos fendmenos fisicos associados [Lipatnikov 2020].

O desempenho dos sistemas de combustdo em turbinas de motores de fo-
guete depende fortemente na injecdo adequada e mistura entre combustivel e oxidante
[Manco 2020]. A Figura |l| mostra os 122 injetores coaxiais de cisalhamento usada no
motor principal do ARIANE 6 da Agéncia Espacial Europeia. Cada um tem o papel de
misturar o oxigénio liquido (LOX) e o hidrogénio gasoso (GH2). Uma visdo seccional
deste tipo de injetor também € apresentado na figura, que € usado para misturar oxigénio
liquido (LOX) e hidrogénio gasoso (GH2).

*O trabalho foi desenvolvido com apoio da bolsa de Iniciagdo Cientifica PIBIC/CNPq 2020 ¢ PRO-
BIC/FAPERGS 2021.
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Figura 1. (a) Injetores coaxiais do motor principal do ARIANE 6. (b) Visao esque-
matica de um injetor [Manco 2020].

A fim de prover a modelagem de diferentes tipos de combustiveis em uma ca-
mera de combustdo foi desenvolvido uma aplicagdo computacional [Manco 2014]]. Para
tanto, o modelo é representado bidimensionalmente através das equagdes de Euler. Pos-
teriormente a aplicacdo foi modificada, modelando a cAmara de combustdo através das
equacgdes de Navier-Stokes [Silva et al. 2017]. Isso possibilita uma representacdo mais
ampla de diferentes fluidos com diferentes caracteristicas fisicas. A camada de mistura
compreensivel serve como um modelo para a andlise e a capacidade de simular problemas
como por exemplo: propulsdo de ar de alta velocidade; mistura de reagentes; geracao de
ruido em bocais de exaustdo, etc [da Silva 2020]. Em todos os casos, duas correntes para-
lelas em velocidades diferentes podem ser compostas por diferentes espécies quimicas ou
com grandes diferencas de temperatura, conforme Figura[2] Essas simulagdes numéricas
diretas de alta ordem sdo frequentemente usadas para resolver as escalas espaco-temporais
de tais fluxos.

Figura 2. Regidao de mistura [PAPERIN 2007].

Simulagdes como o da camera de combustdo requerem alta precisdo numérica, o
que geralmente resulta em um custo de processamento computacional significativo. O
cédigo original foi escrito em Fortran 90 e foi implementado de forma sequencial, o
que torna demorado, na escala de horas, realizar algumas simula¢des especificas. Diante
disso, o objetivo deste artigo € propor técnicas de paralelizacio a fim de reduzir o tempo
de processamento da computacdo das equacdes para que a aplicacio possa ser executada
em arquiteturas multi-core. Para tanto, sdo utilizadas operagdes paralelas oferecidas pela



interface de programagao paralela OpenMP. A biblioteca proveé a criacdo implicita de th-
reads tanto em lagos como em se¢des paralelas, através do uso de diretivas de compilagao.

O artigo esta organizado da seguinte forma. Na Sec¢do [2|é apresentada a formula-
¢do matemdtica do modelo. A Segdo [3|descreve os métodos e implementagdes utilizados
para a realizagdo deste trabalho. A Segdo [ mostra e discute os resultados obtidos. Por
fim, na Se¢do [5] sdo destacadas as consideracdes finais sobre o artigo.

2. Representacao Numérica da Camara de Combustiao

Esta pesquisa aborda a questdo de como os gradientes de temperatura afetam o desen-
volvimento da instabilidade de Kelvin-Helmholtz [lda Silva 2020]]. O trabalho contribui
para o cdlculo da estabilidade e acustica de escoamentos compressiveis relevantes para
sistemas de propulsdo.

O problema € executado através da simulacdo numérica de um fluxo de camada de
mistura compressivel. As equagdes governantes sdo as equagdes de Navier-Stokes para
escoamento compressivel e inerte em duas dimensdes, sem forgas corporais, fontes de
calor e radiacdo, conforme representacdo da Figura[3|e descrito na Equacao 1]
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Figura 3. Representacao esquematica do modelo (Adaptado de
[Manco and de Mendonca 2019])
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Assim, o conjunto de equagdes ¢ definido conforme apresentado na Equagéo[2
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Onde as tensdes viscosas estdo relacionadas ao tensor de deformacao linearmente,
conforme € mostrado na Equacao

Essas equagdes sdo adimensionais, usando as varidveis de fluxo superior como
condicdes de referéncia e a espessura de vorticidade da camada de mistura como o com-
primento de referéncia, tal como descrito na Equacao @]
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Onde, p € a densidade, U; € a velocidade do fluxo rdpido, mi; € o coeficiente de visco-
sidade do fluxo rdpido, ¢, € o calor especifico a pressdo constante, k; € a condutividade e

a; € a velocidade do som. O subscrito 1 refere-se ao fluxo rapido.

A metodologia numérica é baseada em esquemas de alta ordem, baixa dissipacao
e baixa dispersdo. Para a simulacdo s@o usados métodos numéricos de alta ordem (Runge-
Kutta de sexta ordem) e diferentes condi¢cdes de contorno ndo reflexivas. Estas permitem
uma simulacio espacial da camada de mistura, de maneira condizente com 0 processo
fisico real.

O algoritmo € executado por um niimero N de iteragdes pré-definidos pelo usudrio,
onde em cada iteragdo é executado o método Runge-Kutta de sexta ordem seguindo um
intervalo de tempo df também pré-definido. O fluxograma do algoritmo € apresentado na

Figura4]

As operagdes realizadas dentro do lago principal que itera o df de tempo sdo:

* acoustic font: Simula uma perturbacao (turbuléncia), atuando como um pulso den-
tro da camara.

* rhs euler: Realiza todos os cdlculos de derivada para todas as propriedades fisicas
de interesse.

* bufferxy: Faz o tratamento das condicdes de contorno nao reflexivas.

* rk steep: Concatena os passos do método de Runge-Kutta de sexta ordem.

* filtering: Trata o ruido numérico para cada ponto discreto, considerando 7 pontos
vizinhos de cada lado. A Figura [5| e Figura [6] apresentam uma saida com e sem
filtro, respectivamente [Manco 2014]].

* ccpml: Faz o tratamento das condi¢des de contorno da regido de interesse.

3. Aspectos Metodolégicos

A versdo sequencial original do cédigo implementado em FORTRAN foi inicialmente
avaliada. Foram feitos testes para mensurar o custo de inicializacdo (leitura de arquivo



Figura 4. Fluxograma
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de entrada, alocacdo de memoria e preenchimento de estruturas de dados) e o tempo da
etapa iterativa da execucao da aplicagdo. Desta forma, obteve-se o tempo total sequencial
da execugdo da aplicac@o que serve de baseline para a avaliacio das otimizacdes.

Um ciclo de otimizagdo foi definido para seguir em cada um dos testes realizados,
baseado em trés pilares: Observar, Otimizar e Avaliar.

* Observar: eram definidas tarefas como mapeamento de varidveis e fungdes, veri-
ficac@o de trechos paralelizdveis e planejamento para o préximo pilar.

» Otimizar: erarealizado o processo de otimizacdo, tais como paralelizar trechos de
codigo, exclusdo de partes desnecessarias, modificacao de fungdes e movimenta-
cdo de blocos de cédigo.

* Avaliar: o c6digo era entdo compilado e executado. Caso nenhum erro fosse
constatado, ainda sim, era verificada e comparada a saida da versdo serial original
do c6digo com a versao atual em processo de otimizagdo. Era obrigatdrio que as



Figura 5. Execucao Com Filtro
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duas saidas ndo tivessem nenhuma alteracdo e o c6digo deveria ter sido executado
€em menos tempo que a versiao antecessora, caso contrdrio, a otimizagao teve um
impacto negativo no desempenho.

Desta forma, a medida que o cédigo ia sendo alterado ou paralelizado, foram feitas
avaliagOes de desempenho parciais. Incrementalmente essa etapa repetiu-se até nao ser
encontrado mais nenhum ganho de desempenho com novas alteracoes.

3.1. Avaliando a performance de trechos de codigo

Na sequéncia, o codigo foi entdo avaliado com a ferramenta gpro £ [[Graham et al. 1982],
que faz coletas estatisticas do tempo de execu¢ao demandado por cada rotina que compde
o cédigo. A Tabela [I] apresenta os resultados obtidos com a execucdo da ferramenta
gprof. Observa-se na tabela as rotinas que mais demandam tempo de execucao.

Tabela 1. Principais rotinas que demandam tempo de Processamento

Rotina Arquivo Porcentagem de tempo da execucao total
deropn diff.f90 25,23%
deropm diff.f90 15,26%
Iddfilterx  filltering.f90 8,04%
lddfiltery  filltering.f90 7,22%
rhs_euler filltering.f90 19,66%

As subrotinas deropm e deropn calculam a derivada primeira de uma fungao
u utilizando diferencas centradas de quarta ordem nos pontos internos do dominio, dife-
rengas centradas de segunda ordem nos pontos vizinhos a fronteira e diferencas unilateral



de segunda ordem nos pontos de fronteira. A primeira subrotina deropm operaem z € a
segunda subrotina deropn em y.

As subrotinas 1ddfilterx e 1ddfiltery apresentam esquemas explicitos
para calcular o ruido aerodinadmico. Jd na rotina rhs_euler sao feitas apenas alocagdes
de memorias tempordrias desnecessdrias, as quais foram removidas. Porém, as chamadas
de sub-rotinas necessdrias para o processamento dos dados foram mantidas.

Com base nos resultados de profile obtidos, foram feitas inspe¢Oes nas rotinas,
identificando as rotinas que demandavam mais tempo de execu¢do. Nessa inspecao tam-
bém foi possivel identificar os lacos aninhados nas rotinas. Estes lacos operam sobre
estruturas de dados bidimensionais que representam cada uma das propriedades fisicas.
Portanto, esse conjunto de operagdes foi paralelizado com as diretivas da API OpenMP.

Em um segundo momento foram feitas inspecdes em outras rotinas com menor
impacto no tempo total de execug¢do (menor que 5%, de acordo com o GProf), e que
previamente ndo foram investigadas. Essas rotinas por mais que sejam pequenas sao
numerosas € também puderam ser paralelizadas, a paralelizacdo de tais rotinas também
contribuiu para a reducdo do tempo total de execug¢do da aplicagao.

3.2. Experimentos

Todos os experimentos foram realizados considerando 100 iteracdes da etapa iterativa
principal da aplicacdo e os resultados finais de cada teste s@o calculados a partir da média
de 10 execucdes. Embora em um experimento real o nimero de iteracdes necessarias seja
maior (ex. 8000 iteragdes), para os testes constantes neste trabalho realizado, ndo se torna
necessario manter o nimero de iteracdes tao alto, além do fato de ter sido observado que
o tempo médio de cada iteracdo € computacionalmente (nimero de instrucdes/operagdes)
€ na pratica o mesmo.

100 iteracdes € o nimero minimo de iteracdes para que a execugdo passe por todas
funcionalidades do c6digo, visto que, caso seja um valor muito pequeno, ou seja, menor
que 100, alguns trechos do c6digo nao sdo necessdrios na execugdo, o que pode gerar
erros na otimizagdo. Para fins de testes de desempenho e agilizar os experimentos nado €
necessdrio utilizar um nimero de iteracdes maior, visto que a carga de computacao nao
muda. Tal simplificag@o possibilitou um grande nimero de testes, tornando possivel ava-
liar experimentalmente o paralelismo da aplicacdo e o impacto em cada pequena alteracao
realizada no cédigo.

A Tabela [2| apresenta testes distintos baseado em uma média de 3 experimentos
para cada caso. O numero total de iteragdes testado foi 100, 200, 400 e 600, visando
medir o custo por iteracdo e o desvio padrao entre os experimentos em cada teste.

Tabela 2. Custo por iteracdo variando nimero total de IteracGes

Niuimero de iteracoes Custo por Iteraciao

100 1,3739s
200 1,3792s
400 1,3755s

600 1,3811s




Para avaliar o custo de inicializacdo e pds processamento, reduziu-se o nimero de
iteracdes para o valor 0. O valor obtido aqui corresponde a criacdo e ao preenchimento das
estrutura de dados, a leitura do arquivo de entrada e a alocacdo de memoria para a inicia-
lizacdo e de escritas de saida e liberacao de memoria na etapa de pds-processamento. Em
geral, tais tarefas sdo seriais e ndo possuem muitos trechos que podem ser paralelizados.

Para avaliar o custo de iteragc@o para cada teste realizado com um dado nimero de
threads, utilizou-se da Equagdo[5] onde M_Custo_Total representa a média de 10 exe-
cucdes do tempo total de execu¢cdo com 100 iteragdes e M_Custo_Inicializacgéo
representa a média de 10 execucdes de somente o tempo de inicializacdo e
poOs-processamento do experimento. Dessa forma € desconsiderado o tempo de
inicializacdo/pos-processamento na formula. Em seguida o valor € dividido pelo valor
N que representa o nimero de iteracdes, que no nosso caso € igual a 100. Com esse
método, é encontrado o custo exato de tempo que cada iteragao possui.

MCustoTotal - MCustoIm'cial
N

(&)

CUStOIteragéo =

3.3. Ambiente de Validacao

Os testes foram feitos utilizando o compilador pgf 90 versdo 20.9 do pacote HPC_SDK
da NVIDIA, considerando as diretivas ~-O3 —-fastsse -mp para 0os experimentos com
a API OpenMP [OpenMP 2021] Outros testes também foram feitos com o compilador
gfortran com diretivas similares [Pizzolato and Schepke 2021]]. No entanto, o tempo
de execug¢do sequencial e paralelo foram maiores para este compilador.

Todos os testes foram realizados em uma workstation da Universidade Federal
do Pampa (UNIPAMPA), campus Alegrete, que possui a configuracdo apresentada na
Tabela [3]e como sistema operacional foi utilizado Ubuntu na versdo 20.04 de 64 bits.

Tabela 3. Ambiente CPU
Caracteristicas Xeon E5-2650

Frequéncia 2.00 GHz
Nucleos 8 (x2)
Threads 16 (x2)
Cache L1 32 KB
Cache 1.2 256 KB
Cache L3 20 MB
Memoéria RAM 128 GB

4. Resultados

Para medir o desempenho das versdes dos algoritmos paralelos foi utilizado o conceito
de speed up(S). O speed up é definido como a razdo entre o tempo de computagcdo
do algoritmo serial (7,iq;) € 0 tempo de computagdo do algoritmo paralelo (7}qrqa1c10)
[Etienne 2012]. O cilculo da eficiéncia é baseado no tempo de execucido e o nimero de
threads utilizado.

A Figura [ apresenta a média dos valores de cada uma das 10 execugdes para
os tempos de inicializagdo/finalizag@o e custo por iteragdo em segundos. Além do caso
sequencial, foram medidos os tempos usando 2, 4, 8, 16 e 32 threads.
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Figura 7. Tempo de inicializacao/finaliza¢ao e custo médio de cada iteracao

Ao se utilizar duas threads, nota-se que o custo por iteracdo foi reduzido a aproxi-
madamente metade. Utilizando-se de mais threads, o tempo de inicializagc@o e custo por
iteracdo continuou sendo reduzido expressivamente. Percebe-se também que o custo de
inicializacdo ndo diminui tao significativamente, uma vez que os trechos paralelizdveis
sd0 menores.

A Tabela [ apresenta o tempo total de execugio de cada simulagio usando 100
iteracdes do algoritmo, e os valores de speed up(S) separados para a etapa de iniciali-
zacdo/finalizacdo e iterativa, da execucdo sequencial e paralelas, variando o nimero de
threads de 2 a 32.

Tabela 4. Tempo Total e SpeedUP

Modo Execucao Tempo speed up(S) Inicializacao speed up(S) Iteracao

Sequencial 140,69s - -

2 Threads 81,39s 1,64 1,73
4 Threads 59,32s 2,05 2,38
8 Threads 45,18s 3,13 3,11
16 Threads 25,94s 3,85 5,45
32 Threads 29,62s 3,62 4,77

O melhor resultado para o custo por iteragdo foi obtido ao utilizar-se 16 threads.
Neste caso, obteve-se um speed up(S) de 5,45 para o custo de cada iteragdo e 3,85 de
speed up(S) para a inicializacdo. Vale salientar que quanto mais threads foram usadas,
menor foi o tempo de execucao. Como a aplicacdo é CPU-bound, utiliza-se praticamente
100% do processamento da CPU, na etapa iterativa, independente do niimero de threads
adotadas, conforme monitoramento feito durante a execuc¢do do processamento da etapa



iterativa. Nota-se que o Hyper-Threading (uso de 32 threads) ndo surtiu uma reducao
de tempo mais expressiva. Essa tecnologia permite que cada nicleo de um processador
possa executar duas threads de uma unica vez [Etienne 2012].

O célculo da eficiéncia, Figura [§] serviu para mensurar qual impacto teve cada
thread no speed up(S) em cada experimento. E natural a queda de eficiéncia ao se au-
mentar o ndmero de threads, visto que a solu¢do se aproxima do dpice mdximo de ganho
de desempenho do problema.

@ Inicializagdo @ Iteragdo

1,00
0,865
0,75
0,50
0,25
0,113
0,00
2 Threads 4 Threads 8 Threads 16 Threads 32 Threads

Figura 8. Eficiéncia de cada thread para o resultado do speed up(S)

Como possuimos os dados necessarios para calcular o tempo total de um exemplo
real, sendo o ndmero de iteracdes (8000) e o custo por iteracao, se torna vidvel mensurar
a reducdo de tempo para um experimento real.

A reducdo de tempo € expressiva para o melhor caso da OpenMP, reduzindo o
tempo de aproximadamente 3 horas da versao sequencial original, para aproximadamente
34 minutos para o melhor caso ao se utilizar /6 threads. Observa-se a tabela [5| que apre-
senta o tempo gasto para cada caso de um experimento real.

Tabela 5. Tempo Total e speed up(S) para um exemplo real (8000 iteracoes)

Modo Execucdo Tempo total

Sequencial 11136s
2 Threads 6439s
4 Threads 4688s
8 Threads 3576s
16 Threads 2044s

32 Threads 2337s




5. Conclusao e Trabalhos Futuros

Aplicacdes que possibilitam a simulacao de fendmenos e meios fisicos correspondem a
uma gama de estratégias eficientes para a solucao de problemas de diversas areas, inclu-
sive problemas complexos, como a simulacdo de uma camara de combustao.

O objetivo principal deste trabalho foi introduzir técnicas paralelas em uma apli-
cacdo de simulacio de uma cimera de combustdo. Foram obtidos ganhos de desempenho
para o melhor caso de 5.45 de speed up em testes realizados em uma arquitetura multicore,
usando 16 threads. O que permitiu reduzir o tempo do experimento de aproximadamente
3 horas para aproximadamente 34 minutos.

Como trabalhos futuros pretende-se otimizar ainda mais o cddigo utilizando a
API OpenACC [OpenACC 2021]], utilizando GPU para aumentar o poder computacional
e obter melhores ganhos de desempenho.
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