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Glosario
Aceleracion: La aceleracién es hacer uso de hardware con la finalidad de ejecutar software sobre
este y llevar una tarea determinada en una menor cantidad de tiempo.
Arquitectura computacional: modelo conceptual y operacional de la estructura computacional
de un sistema de computadoras.
CFD: o mecanica de fluidos computacional (MFC) es el uso de métodos numéricos para resolver
problemas de flujos de fluidos.
Claster: red de computadoras interconectadas entre si que actian como un unico servidor.
Concurrencia: procesos o0 instrucciones ejecutados independientemente, pero conectados entre si.
CPU: unidad central de procesamiento.
GPU: unidad de procesamiento grafico.
Nodo: punto de conexion de al menos dos 0 mas elementos dentro de un: la red.
Paralelismo: ejecucidn simultanea de procesos o instrucciones computacionales.
SPH: la hidrodinamica de particulas suavizadas es un método numérico enfocado en la resolucion

de problemas de flujos de fluidos computacionales.
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Simbologia
Funcion de suavizado: w;; = W(|7—7 |, h)
Dominio de la simulacién: Q
Distancia de suavizado: h
Masa de una particula de interés: m;
Densidad de una particula de intereés: p;
m;

Volumen de una particula de interés: V; = ~
j

Velocidad de fluido: U

Vector distancia entre una particula i y una particula vecina j: r;;
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Resumen

Titulo: Simulacion de dindmica de fluidos computacional (CFD), con el método de hidrodinamica
de particulas suavizadas (SPH) en Arquitecturas con multiples unidades de procesamiento grafico
(GPU)”

Autor: Nicolas Gerardo Gutierrez Carrefio™

Palabras Clave: GPU, SPH, CFD, cluster, paralelismo, concurrencia, nodos.

El estudio de la dinamica de fluidos CFD es actualmente una de las ramas principales para la
investigacion de fluidos de alta complejidad, el avance en la aplicacion de nuevas metodologias y
técnicas novedosas como métodos sin malla ha ejercido una presién positiva en su crecimiento.

Como parte de ellas, el método SPH ha tomado una posicion importante en los adelantos de CFD,
debido a que su estructura sin malla hace posible resolver problemas complejos como la ruptura
de olas, el choque de fluidos y otros problemas que complejos que no pueden ser usados facilmente
con los métodos basados en mallas. Sin embargo, unas de las preocupaciones de SPH es su alto
coste computacional, para esto se han definido varias soluciones, una de ellas es la implementacion
de formas de paralelizacion en sus instrucciones. Con el crecimiento de la tecnologiay el desarrollo
de las unidades de procesamiento gréafico, es posible llevar problemas numéricos para ser resueltas

en estos, debido a que su nivel de procesamiento supera por mucho a la tradicional CPU.

Basado en lo anterior es posible deducir que la paralelizacion de la implementacion del método
sobre estructuras con multiples GPU puede conllevar a una aceleracion de sus resultados y por
consiguiente una disminucion en los tiempos de ejecucion de este, contribuyendo con una de las
alternativas mas interesantes para el problema principal de SPH y a su vez contribuyendo con el

desarrollo sobre estas tecnologias.

“ Trabajo de Grado

“ Facultad de Ingeniera Fisico-mecanicas. Escuela de Ingenieria de Sistemas. Ingenieria de
Sistemas. Director: Carlos Jaime Barrios Hernandez. Doctor en Informética, Univesité Nice-
Sophia Antipolis, Francia. Codirector: Jorge Luis Chacon Velasco. Ph.D en ingenieria UPV
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Abstract

Title: Computational Fluid Dynamics (CFD) simulation with the Smoothed Particle
Hydrodynamics (SPH) method on Multi-Graphics Processing Unit (GPU) architectures”
Author(s): Nicolas Gerardo Gutierrez Carrefio™

Key Words: GPU, SPH, CFD, cluster, parallel, concurrent, nodes.

The study of CFD fluid dynamics is currently one of the main branches for the investigation of
highly complex fluids, the advancement in the application of new methodologies and novel
techniques such as mesh-free methods has exerted a positive pressure on its growth.

As part of these, the SPH method has taken an important position in CFD advances, because its
meshless structure makes it possible to solve complex problems such as wave breaking, fluid
shocks and other complex problems that cannot be easily used with mesh-based methods.
However, one of the concerns of SPH is its high computational cost, for this several solutions
have been defined, one of them is the implementation of forms of parallelization in its
instructions. With the growth of technology and the development of graphic processing units, it
is possible to carry numerical problems to be solved in these, because their processing level

exceeds by far the traditional CPU.

Based on the above, it is possible to deduce that the parallelization of the implementation of the
method on structures with multiple GPUs can lead to an acceleration of its results and therefore a
decrease in the execution times of this, contributing with one of the most interesting alternatives
for the main problem of SPH and in turn contributing with the development of these
technologies.

“ Degree Work

“Physical-Mechanical Engineering Faculty. Informatic and Systems Engineering School.
Director: Carlos Jaime Barrios Hernandez. Ph.D Informatica, Université Nice-Sophia Antipolis,
Francia. Codirector: Jorge Luis Chacon Velasco. Ph.D engineering from UPV
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Introduccion

En el estudio de fluidos, la dindmica de fluidos computacional CFD, ha tomado un lugar
habitual en la rama de investigacion académica para investigar flujos de alta complejidad. El
avance continuo de recursos hardware computacionales ha llevado al desarrollo y aplicacion de
técnicas basadas en mallas, con métodos de elementos finitos, discretizaciones de volimenes
finitos y métodos de diferencias finitas. También a su vez han aparecido en los Gltimos afios
métodos sin mallas 0 métodos lagrangianos, los cuales han crecido en popularidad. Dichos
métodos pueden aplicarse a problemas no lineales, en geometrias arbitrarias complejas, los cuales
serian un problema por su complejidad para los métodos convencionales basados en mallas.
(Crespo, Dominguez, Barreiro, Anxo, Gomez-Gesteira, Moncho, Rogers & Benedict, 2011)

El método de hidrodindmica de particulas suavizadas (0 SPH: Smoothed Particle
Hydrodinamics) es uno de estos métodos lagrangianos sin malla, que ha tomado una posicién
importante y es cada vez mas usado para una amplia gama de aplicaciones en el campo de los
fluidos computacionales, dicho método representa el flujo con particulas que interactian con
estructuras y pueden presentar grandes deformaciones con fronteras en movimiento. La técnica de
SPH se acerca a una etapa de madurez con mejoras y actualizaciones continuas y modificaciones.
Esto significa que la precision, estabilidad y fiabilidad del modelo alcanzara un nivel aceptable
para las aplicaciones préacticas de ingenieria. (Crespo, Dominguez, Rogers, Gémez-Gesteira,
Longshaw, Canelas, Vacondio, Barreiro, Garcia-Feal, 2015)

Los estudios CFD tienen una historia de bdsqueda y exigencia en el rendimiento
computacional que cada vez es mayor. En el pasado esta busqueda se ha suplido en parte con

velocidades de CPU mas rapidas. Pero esta era ha llegado a una meseta, debido a problemas con
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la disipacion de calor en los procesadores. El paralelismo de datos o paralelismo de tareas puede
aumentar el rendimiento de los calculos sin aumentar la velocidad del reloj de las CPU. El avance
en los Ultimos afios de las unidades de procesamiento gréafico o GPUs han aparecido también como
una alternativa a los procesadores. Una GPU es un procesador especializado en la representacion
de gréficos. Su naturaleza es la visualizacion y el renderizado altamente paralelo de muchos
pixeles, lo cual impulso el desarrollo de hardware paralelo con alta capacidad de calculo. Tal como
su aparicion y su desarrollo constante, continuamente se desarrollan lenguajes para expresar
problemas informaticos no graficos como tareas de programacién gréafica, lo que permitira usar la
GPU en otros entornos. (Jespersen, D. C., 2010).

Los adelantos tanto para las simulaciones CFD tanto como para el método SPH y los
avances en las tecnologias de procesamiento grafico GPU deja en evidencia de que es la via por
seguir para conseguir mejorar la calidad de los estudios con este método. Ya que demostrado que
la implementacion paralela de este sobre GPU ofrece una mejoria reflejada en los tiempos de
procesamiento. Por lo que es facil imaginar que una mejoria en el desarrollo y aceleracion de SPH
podria darse sobre arquitecturas con multiples GPUs.

En este libro se encontrara el desarrollo de la investigacion tratada a lo largo de este trabajo,
asi, en el capitulo 1, se presentara un resumen del proyecto, donde se encontrara el planteamiento
general y la justificacion del problema, la metodologia propuesta y la esquematizacion de los
procesos que se acompariaran para el tratamiento de este. En el capitulo 2, se expondran los
objetivos propuestos en la busqueda de respuestas y soluciones. En el capitulo 3, se hara una
profundizacion en los conceptos claves necesarios para la elaboracion de este trabajo. Se
argumentaran los resultados obtenidos de la investigacion acerca de las dindmicas de fluidos y su

implementacion computacional y sobre la aplicacion del método de hidrodinamica de particulas
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suavizadas en la simulacion CFD, se obtendrd un vistazo de la fisica del problema y las
aplicaciones de este en problemas de la ingenieria. En el capitulo 4, se presentaran los resultados
obtenidos durante el desarrollo de la metodologia del trabajo, se definiran los detalles de la
investigacion conceptual de las tecnologias y herramientas que se utilizarén, los estudios de
trabajos previos y antecedentes en el desarrollo de simulacion CFD, como implementaciones de
algoritmos de diferentes autores en busqueda de proyectos que implementen el método SPH y que
exploten en ellos la concurrencia y la paralelizacion de procesos, posteriormente una
profundizacién en las caracteristicas de la paralelizacién del método a arquitecturas GPU vy el
despliegue de la simulacion en arquitecturas con maltiples GPU, se encontrara a su vez un analisis
de los resultados alcanzados. En el capitulo 5, se presentara como cierre conclusiones acerca de
los resultados obtenidos, recomendaciones y lineamientos propuesto por el autor acerca de las

implementaciones SPH sobre arquitecturas multi-GPU y propuestas de trabajos futuros.
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1. Resumen del Proyecto
1.1 Planteamiento y justificacion del problema

¢Es posible acelerar un cddigo de simulacion de dindmicas de fluidos computacionales que
implemente el método SPH con el uso de arquitecturas con multiples GPUs?

Segin Valdez, Dominguez, Rogers y Crespo (2013), las implementaciones de
simulaciones de flujos de fluidos estan limitadas por restricciones computacionales que
representan un problema para la dindmica de fluidos computacional basadas en particulas, el
primero esta relacionada directamente con el tiempo que tarda la simulacion, la segunda resistencia
es el tamafo del sistema, ya que para obtener una informacidn fisicamente significativa el sistema
simulado debe tener un tamafio propicio por un espacio de tiempo prolongado.

Una de las soluciones sugiere el uso de técnicas de aceleracién, las cuales se clasifican en
tres grupos en funcion del hardware usado, la primera se basa en el uso de computacion de alto
rendimiento (HPC) y el uso de los nodos de computacion. Un segundo enfoque implica el uso de
Field — Programmable Gate Arrays (FPGAS). Y un tercer enfoque que orienta al uso de las
unidades de procesamiento grafico (GPU), estas ultimas técnicas han crecido en popularidad
gracias a los avances en su alto rendimiento y a la aparicion de lenguajes especificos que permiten
llevar problemas numéricos para ser tratados exclusivamente en estas unidades de procesamiento
(Valdez, Dominguez, Rogers, Crespo, 2013).

Basandonos en resultados de trabajos realizados anteriormente es posible afirmar que el
uso de GPU es un camino viable para la aceleracion de cddigos para la simulacion de dindmicas
de fluidos computacionales con implementaciones SPH. Los objetivos de este proyecto buscan
explorar la eficacia en terminos de aceleracion en la obtencion de resultados de implementaciones

del método usando el paralelismo en maltiples GPU.
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1.2 Metodologia
La metodologia del proyecto estuvo basada en procesos, los cuales fueron esenciales para
crear una curva de aprendizaje sobre los temas tratados a lo largo de este, dichos procesos se
organizaron de la siguiente forma:
1.2.1 Procesos
1.2.1.1 Estudio e investigacion tedrica y conceptual. Busqueda de herramientas
Optimas. Recopilacién y estudio de todo el material tedrico y conceptual requerido para la
estructuracién y el entendimiento del proyecto, asi como la seleccién y capacitacion de
herramientas y tecnologias dptimas para el desarrollo de este. Dicho estudio se basa primariamente
en el estudio del método SPH (su aplicabilidad en problemas de la ingenieria y su implementacion
en dinamicas de fluidos computacionales), con la finalidad de acelerar su ejecucién y detectar
evidencias de paralelismo y concurrencia.
Actividades:
a. Estudio tedrico de las dinamicas de fluidos computacionales
b. Estudio y andlisis del método SPH
c. Comprension e investigacion del uso de SPH en problemas de fluidos
computacionales.
d. Investigacion de los fundamentos tedricos para la paralelizacion y aceleracion
de algoritmos
1.2.1.2 Busqueda, investigacion y estudio de algoritmos que exploten concurrencia y
paralelismo con implementacion del método SPH. En esta etapa se indaga principalmente sobre
algoritmos de cddigo abierto, que implementen el uso del algoritmo SPH para problemas de CFD.

En bdsqueda de explotacion de concurrencia y paralelismo, basados en esta investigacion se
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seleccionard un algoritmo apropiado para la aplicacion de los procesos proximos; a su vez se
realizara la capacitacion en los lenguajes y herramientas necesarios.
Actividades:
a. Capacitacion en la implementacion de lenguajes y herramientas para la
implementacién del proyecto.
b. Investigacién sobre algoritmos que implementen SPH, en busqueda de
concurrencia y paralelismo
1.2.1.3 Seleccidn, estudio e implementacion del algoritmo SPH sobre arquitecturas
multi GPU. Este proceso va ligado al anterior en la investigacion de algoritmos; teniendo las bases
de los conceptos tedricos de CFD y SPH, se evaluard el algoritmo apartado sobre ciertas
arquitecturas de interés en pro de determinar ciertas caracteristicas que permitan cumplir la
finalidad del proyecto. En esta etapa del proyecto el uso de clUsteres de computacion seré vital, ya
que nos proporcionara resultados sobre la escalabilidad del codigo.
Actividades:
a. Estudio a fondo del cdédigo, pruebas de ejecucion sobre distintas arquitecturas
GPU, ejecucidn del algoritmo sobre clusteres de super computo, perfilacion del
algoritmo, pruebas de speedup para medir la escalabilidad del algoritmo.
b. Despliegue del método SPH sobre arquitecturas computacionales con multiples
GPUs.
c. Planteamiento de experimentos en busqueda de una aceleracion en el codigo.
1.2.1.4 Experimentacion y evaluaciones de la implementacion. Una vez cumplido el
proceso anterior es necesario evaluar la implementacion realizada en varios aspectos para

comprobar la hipdtesis central del proyecto. Se buscara compilar el algoritmo sobre al menos dos
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clusteres con arquitecturas diversas, realizando valoraciones de tiempos de ejecucion, rendimiento
y un estudio de la ejecucién del algoritmo sobre dicha arquitectura puntual. Para este punto con
base en los resultados se plantearan los lineamientos para la implementacion del método sobre
multi GPUs.

1.2.1.5 Documentacion. La documentacion del proyecto se plantea como un proceso
sincronico para cada etapa de este, donde se recopilara la informacion sobre el procedimiento,
andlisis y trabajo realizado para cada segmento, asi como los resultados, informacion y avances
del estudio.

Durante este capitulo se presentd un resumen del proyecto con aspectos importantes como
el planteamiento y la justificacion del problema, la metodologia que se acompafiara a lo largo del
trabajo y la esquematizacion de procesos. A continuacion, se discutird acerca los objetivos a

conseguir en la busqueda de soluciones y respuestas al tratamiento del problema planteado.
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2. Objetivos
2.1 Objetivo General
Implementar el método de hidrodindmica de particulas suavizadas (SPH —Smoothed
Particle Hydrodinamics) en una simulacion de fluidos computacional (CFD — Computational Fluid
Dynamics) en arquitecturas con multiples unidades de procesamiento grafico (GPU — Graphics

Processing Unit), con el objetivo de acelerar su ejecucion.

2.2 Obijetivos Especificos

Analizar el método SPH para comprender su uso en problemas de dinamicas de fluidos
computacionales.

Analizar los algoritmos de implementacion de SPH para identificar procesos que exploten
concurrencia y paralelismo.

Estudiar la ejecucion de una implementacion SPH sobre arquitecturas GPUs para
identificar las caracteristicas de procesamiento.

Implementar el método SPH sobre arquitecturas computacionales con multiples GPUs para
alcanzar una mayor aceleracion en la ejecucion

Evaluar la ejecucion del método SPH, sobre mdltiples arquitecturas GPUs para proponer

lineamientos de implementacion.
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Una vez presentados los objetivos del trabajo, se discutiran los aspectos conceptuales sobre
la dindmica de fluidos computacionales y la hidrodindmica de particulas suavizadas, por otro lado,
se detallaran aspectos sobre las tecnologias y las herramientas necesarias para el desarrollo.

3. Marco de Referencia
3.1 Marco Conceptual
3.1.1 Dinamicas de fluidos computacionales

La dinamica de fluidos computacional (CFD) es la ciencia que estudia la simulacion de los
fendmenos de flujos de fluidos implementando la solucién de las ecuaciones de la conservacion
de la masa, momento, ecuaciones de Navier Stokes y energia, leyes de conservacion de masa,
momento y energia. Las técnicas CFD implementan el uso de computadores de alto rendimiento
para dar soluciones aproximadas a algoritmos de ecuaciones numéricas.

Los resultados de CFD se pueden obtener basandose en distintas variables de un flujo,
como su geometria, sus propiedades fisicas y condiciones iniciales del campo del flujo, entre otros.
La dindmica de fluidos computacional ha tenido un crecimiento importante en cuanto a la aparicion
de nuevos métodos numéricos para simular flujos de fluidos que buscan atacar el principal
problema de sus resultados, ya que nunca son completamente exactos y es importante interpretar
los resultados con cautela. (Woo, 2012)

3.1.2 Hidrodinamica de Particulas Suavizadas (SPH — Smoothed Particle Hydrodinamics)

Tanto los métodos basados en malla o los métodos de particulas (o sin malla) son
propuestos con el fin de aportar soluciones a problemas que suelen ser tratados con ecuaciones

integrales. Su principal diferencia se encuentra en la implementacion, los métodos sin malla
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presentan una solucion que usa un conjunto de nodos o particulas distribuidas arbitrariamente, las
cuales estan sujetas a fuerzas fisicas y la interaccion entre ellas en el paso del tiempo.

En la figura 1 se muestra una representacion grafica de como se comportaria el enfoque
euleriano definido por un elemento de volumen espacialmente fijo y la representacion del enfoque
lagrangiano el cual se interesa mas en las propiedades de cada particula y el movimiento del flujo.
Figural

Representacion euleriana y lagrangiana de las ecuaciones del flujo de fluidos

0 D :
Euleriano —+v-V= Lagrangiano
Cf Di
—— —
//‘ Derivada Fuleriana Derivada
Lagrangiana
Y] Oateria)
- " ' . : .
_F__',l"'
Elemento de volumen ISigUiEﬂd'U el .
espacialmente fijo movimiento del fluido

Nota. El grafico presenta las diferencias en las ecuaciones de flujos de fluidos Eulerianos o basados
en mallas y las ecuaciones Lagrangiana sin malla. De Smoothed particle hydrodynamics method
for fluid flows, towards industrial applications: Motivations, current state, and challenges (p. 12),
Por Shadloo, M. S., Oger, G., Le Touzé, D., 2016, Computer and fluids.

La hidrodindmica de particulas suavizadas (SPH) es un método que explota estas caracteristicas,
al ser un método sin malla, hace uso de la técnica de discretizar el continuo en un conjunto de
nodos denominados particulas. Para la simulacion de las dinamicas de fluidos se localiza una

particula de interés y se hace uso de las ecuaciones de Navier-Stroke, segun las propiedades fisicas

de las particulas circundantes. Estas particulas vecinas se determinan mediante una funcion basada
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en una distancia de suavizado comdnmente denotada como h. Los métodos sin malla se
caracterizan en como las particulas se mueven en funcion de nuevas propiedades calculadas con
cada paso de tiempo. Por otro lado, para la simulacion basada en particulas se adaptan las leyes de
conservacion de la dinamica de fluidos del continuo a una forma adecuada usando ecuaciones
integrales con base en funciones de interpolacion, las cuales dan estimaciones de los valores en un

punto especifico. (Crespo, 2020).

El método presenta visibles ventajas en comparacion con los métodos tradicionales eulerianos, en
cuanto al modelado de problemas de superficies libres, o en deformaciones muy grandes como la
ruptura de olas, ya que la interaccién de las fuerzas de las particulas se genera en el tiempo. Segln
Liu, M. B. Liu, G. R. 2010, el método SPH es comparativamente mas fécil en la implementacion
numérica y es mas natural para desarrollar modelos numéricos tridimensionales que los métodos

basados en mallas.

3.1.2.1 Aproximacion Kernel. Como se habl6 anteriormente en SPH las particulas estan
dotadas de propiedades de la materia como masa, momento, temperatura, entre otras propiedades
hidrodinamicas. El enfoque del método asume que los campos de la particula de interés ‘r’ se
interpolan a partir de todas las particulas del continuo. Con el fin de reducir complejidad y tiempo
de célculo, se reduce la contribucion de particulas muy lejanas, SPH incluye efecto de particulas
vecinas o adyacentes, haciendo implementacion del uso de la distancia de suavizado kh, o también
Ilamado dominio de soporte, donde k es una constante y h la longitud o distancia de suavizado. El
dominio de soporte es una region localizada sobre la cual el nucleo es distinto de cero. Si la funcion

delta de dirac en
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fﬂf(;’) 5(l¥ —r1)d; se reemplaza por una funcion de suavizado escrita como W (|’ —7 1, h), la
integral estimada o la aproximacion del nucleo a una funcion arbitraria f(;;) se daria de la
siguiente manera.
f@) = (f(o)) = [ fEWF —T5l, d7F 1)
Donde “( ) denota la aproximacion del nicleo, d7 es un elemento de volumen diferencial y Q
representa el volumen total del dominio.
La funcién nucleo debe satisfacer las siguientes condiciones,
e Para la normalizacién de la funcién se requiere que fn w(|7 =15l h) d7 = 1.
e A medida que la longitud de suavizado sea cero la funcion tiende a ;li_r)r&w(lf — 7|, h) =
s(I7 = 7gD.
e Propiedad de soporte compacto del ntcleo dado que w(|7 — 7|, h) = 0 cuando|? — 7| >
kh.
e El nucleo debe ser una funcién simétrica par donde w(|7 — 7|, h) = w(—|7 — 75|, h).
(Shadloo, M.S., Oger, G., Le Touzé, D. 2016. p 13).
3.1.2.2 Aproximacion de particulas. De acuerdo con Shadloo, Oger y Le Touzé, (2016),
una aproximacién discreta de la ecuacion (1), se obtiene de la sumatoria del conjunto de

particulas vecinas asi:
FEN =D FEWY @
J
Donde W(|ﬁ- — F]’|, h), es reemplazado por W;; y el volumen V; es definido como V; = —.

Y una aproximacién SPH al gradiente de una funcién f (#) se obtendria como
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af () N
( F ) =Z.f<” ki O
L ] i

En la figura 2 se muestra una aproximacion de particulas SPH en un dominio
bidimensional con una superficie S. Donde W es la funcion nucleo usada para aproximar las
variables de campo en la particula de interés i, usando las sumas promediadas de las particulas que
hacen parte del dominio de soporte que tiene una distancia kh,;.

Figura 2

Aproximaciones de particulas SPH

Nota. De Smoothed particle hydrodynamics (SPH): An overview and recent developments (p. 30),
Por S Liu, M. B. Liu, G. R., 2010, Archives of Computational Methods in Engineering.

3.1.2.3 Ecuaciones de gobierno. En SPH se usan las ecuaciones de balance de masa y

momento dadas en forma lagrangiana con notacién directa, respectivamente dadas

Dp__ -—>
.= PV U 4)
Y
pU _ ", b o £s
==Ly THfo+f (5)
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Donde U es el vector velocidad del fluido, p la densidad de este, p es la presidn, fb y fs son
las fuerzas volumétricas del cuerpo y de la superficie respectivamente, % es el operador de

la derivada temporal del material.
Una forma discreta y basica de representar las ecuaciones de balance de masa y momento

lineal se darian de la siguiente forma

Dp; . 7 7
o= Plzj(Ui = U) - ViWyv;  (6)

Dﬁi

> = —izj(Pi Fp))Viwiiv; (7)
Donde W;; se refiere a la funcion de suavizado y V; es el volumen nuevamente.

En estas ecuaciones despreciamos algunas fuerzas como tensiones viscosas, fuerzas
de superficie y del cuerpo. (Shadloo, M.S., Oger, G., Le Touzé, D. 2016. p 14).

3.1.2.4 Aplicaciones. El objetivo inicial del método SPH era atacar los modelos de
fendmenos astrofisicos, como el estudio de supernovas, colisiones estelares, simulaciones de
estrellas, entre otros. Sin embargo, su uso se ha extendido a otras areas como el estudio de
problemas de mecanicas de flujos de fluidos y sdlidos, esto es debido a sus ventajas en cuanto
alos métodos basados en mallas, como la flexibilidad, debido a la falta de mallas provoca que
el método sea mas adecuado para la simulacion de sistemas con geometrias mas complejas,
como grandes deformaciones y limites moviles. Su robustez es otra caracteristica a resaltar,
SPH es menos sensible a errores en las condiciones iniciales simplificando el modelo del
problema lo que lo hace mas seguro frente a problemas como la incertidumbre o al problema

de una entrada de numero n con un comportamiento dinamico algo muy similar las
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simulaciones de particulas basadas en el método de Montecarlo (Kalos, 2007), sumado a
otras caracteristicas como su escalabilidad ya que puede paralelizarse facilmente
permitiendo que pueda ser usado para sistemas de gran escala en sistemas de alto
rendimiento y la precision que contiene para capturar choques y caracteristicas criticas
influyeron que el método se desplazara a otras areas del area de la fisica.

En la figura 3 se muestra un ejemplo de uso de SPH ilustrando varios instantes de
tiempos de la simulacién del aterrizaje forzoso de un avién A321 FEM tras el contacto con el
agua SPH. El agua esta inicialmente en reposo y el avidn posee unas velocidades de impacto
horizontal y vertical de 60m/s y 1.5 m/s respectivamente con 8 grados iniciales de cabeceo
positivo.

Figura 3

Simulacion de ruptura de presas usando el método SPH

Nota. Tomada de Structural Loading of a Complete Aircraft Under Realistic Crash Conditions:
Generation of a Load Database for Passenger Safety and Innovative Design. De Ortiz, R., Charles,
J. L., & Sobry, J. F. (2004)

3.1.2.5 Costos computacionales. Uno de los principales problemas de SPH es su alto costo
computacional, esto se debe a diversos factores como la gran cantidad de particulas que debe ser

simulada para un flujo y la constante interaccion entre ellas. Las soluciones adaptadas para mitigar

estos problemas van desde limitar el flujo a un nimero determinado de particulas o la
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implementacién de medidas de paralelismo en los procesos SPH como la portabilidad a unidades
de procesamiento grafico o a arquitecturas que permitan el procesamiento masivamente paralelo.
3.2 Marco Tecnoldgico
3.2.1C++

C++ es un lenguaje de programacién, conocido como una extension del lenguaje C que fue
creado principalmente para el uso de clases e implementacién de la programacion orientada a
objetos. Una de las caracteristicas principales de C++ es la implementacion de punteros y su
compatibilidad con bibliotecas. (Stroustrup, Bjarne, 1997)

El lenguaje de programacion C++ es ampliamente utilizado en la industria y el mundo
académico y esta definido por el estandar ISO/IEC 14882:2020 (Standard, 2020).
3.2.2 CUDA

CUDA (Compute Unified Device Architecture - Arquitectura Unificada de Depésitos de
Computo) es una plataforma de computacion en paralelo y modelo de programacion, su desarrollo
esta orientado principalmente al uso de unidades de procesamiento grafico (GPU) donde se
ejecutara parte del computo intensivo de la aplicacién a acelerar. Sus lenguajes soportados se
extienden a C, C++, Fortran (Backus, 1957), Python y MATLAB dentro de los cuales se expresa
el paralelismo con el uso de palabras clave basicas. (CUDA, 2021)
El kit de desarrollo CUDA incluye bibliotecas aceleradas, compilador, herramientas de desarrollo
y herramientas de medicion e instrumentos de analisis de ejecucion.

3.2.2.1 Perfilador Visual Profiler, esta herramienta viene incluida en el toolkit de CUDA,
basicamente ofrece la informacidn importante que ayuda en la optimizacion de las aplicaciones
desplegadas con CUDA C/C++, su funcion es la creacion de perfiles de rendimiento. (NVIDIA,

2021)
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Al momento de la escritura de este libro estd disponible el visualizador NVIDIA Nsight
System, al igual que el Visual Profiler es una herramienta de analisis de rendimiento disefiada para
visualizar oportunidades de optimizacién de algoritmos. (NVIDIA, 2022)

3.2.3 Clusteres

Un cluster es un conjunto de multiples computadores interconectados llamadas nodos que
pueden trabajar unidas en pro de un problema informético de alto rendimiento. Suelen usarse con
propositos cientificos a gran escala en campos donde es necesario procesar grandes cantidades de
datos en un corto tiempo. Cada nodo es un computador independiente con su propio procesador,
memoria y almacenamiento, esta arquitectura permite integrar tarjetas gréaficas (GPUs) y sistemas
de procesamiento masivamente paralelo para el procesamiento de dichas tareas. (Foster, 1995)
3.2.4 Visual Studio Code

Editor de cddigo fuente ligero desarrollado por Microsoft que se ejecuta en el escritorio,
soportado en Linux, Windows y macOS. Cuenta con multiples extensiones para lenguajes como
C, C++, C#, Java, Python, entre otros. Su objetivo es dar comodidad al desarrollo, escritura y
lectura de cddigo. (VisualStudio, 2021)

3.2.5 MobaXTerm

Es una terminal mejorada para Windows, que ofrece ciertas herramientas que hace mas

faciles las conexiones remotas a servidores remotos (MobaXterm 2008). Sera usada para facilitar

la conexion a los clusteres y lineas para la ejecucion del algoritmo que usaremos en el proyecto.

Una vez abarcados los conceptos fundamentales para el desarrollo de este trabajo, en el

siguiente capitulo se introduce al estudio y despliegue de simulaciones CFD con el método SPH,
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se indaga acerca de herramientas y trabajos previos y se trabajara sobre estos para el estudio de

procesos SPH vy la paralelizacion de procesos.

4. Desarrollo de la metodologia
4.1 Estudio conceptual y eleccion de tecnologias

Para el desarrollo del proyecto fue necesario adquirir conocimientos tanto teéricos como
practicos en ciertas areas que son de importancia. Inicialmente se estudiaron los conceptos sobre
paralelismo y concurrencia. También se examinaron y seleccionaron las tecnologias, lenguajes y
herramientas que se adaptaban a las necesidades de los objetivos trazados. A su vez se estudiaron
los conceptos sobre SPH y su aplicacién en la ingenieria.

Como se ha presentado, los problemas de las simulaciones de dindmicas de fluidos
computacionales provienen del alto flujo de datos que se deben procesar para obtener resultados
de una simulacion con fuerzas fisicas de caracteristicas significativas, para esto el uso de las GPU
parece ser una de las soluciones Optimas gracias a la tecnologia que ofrecen y su alto nivel de
procesamiento. Con este fin es necesario encontrar herramientas que sirvan para llevar el problema
de los métodos basados en particulas como lo es SPH a un entorno de multiples GPU y evaluar su
ejecucion, rendimiento y aceleracion.

En el campo de la aceleracion y optimizacion de algoritmos surgen dos conceptos
fundamentales que hay que tener en cuenta en el disefio e implementacion de los algoritmos, si se
quiere alcanzar un rendimiento mayor al momento de la ejecucion. Por una parte, se conoce como
concurrencia en la computacion, a la caracteristica que tiene un codigo o algoritmo que permite
gue una serie de instrucciones se ejecuten por separado sin llegar a afectar su resultado, esta

caracteristica es crucial en la aceleracion de codigos, ya que en funcion de ella es posible hacer
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uso de otro concepto clave en esta tarea. El paralelismo, que hace referencia a la ejecucion de
tareas de manera simultanea hablando de multiples hilos o mdltiples procesadores. Existen
herramientas calificadas en la computacién en paralelo como la API OpenMP que se dedica a al
uso de memoria compartida o estandares como MPI que define sintaxis para el paso de mensajes
en multiples procesadores, estos son muy usados en la investigacion (Tejaxun Xicon, 2019)

Para la computacion en paralelo sobre GPU CUDA se centra en el uso de estas en conjunto
con las unidades de procesamiento central, donde la GPU ejecuta la parte mas costosa
computacionalmente de la aplicacion. (Pérez, Nebreda & Ortega, 2016)

Al tener soporte de uno de los principales fabricantes de unidades de procesamiento
grafico, se hace interesante para el desarrollo del proyecto, estudiar y analizar la formay resultados
que ofrece, por lo que fue una de las herramientas seleccionadas durante el progreso del trabajo.

Para el desarrollo de los objetivos, se hace fundamental el uso de clusteres de super
coémputo, en los que su arquitectura pueda ofrecer el manejo de al menos dos GPUs en un mismo
nodo. Igualmente es elemental evaluar el desempefio de la implementacién en un segundo cluster,
en el cual la arquitectura de sus GPUs difiera del primero, con esto se pretende valorar el
rendimiento que puede ofrecer la solucion en funcién de las unidades de procesamiento gréafico.

En la eleccion de herramientas y tecnologias, y teniendo en cuenta el despliegue sobre
arquitecturas con multiples GPU, se hace preciso disponer de hardware que supla esta necesidad.
Para lograr este objetivo se hace uso de computadores de alto rendimiento, clusteres 0 modelos de
computacion heterogéneos, es decir que usan mas de un tipo de procesador, en este caso CPU y
GPU. Y paraevaluar las posibles diferencias que pueda ofrecer en torno al despliegue y aceleracion
un cambio de esta arquitectura se valoraran dichas ejecuciones en mas de una de estas

arquitecturas.
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En la figura 4 se tiene una representacion de una unidad CPU y GPU llamados como host
y device respectivamente.
Figura 4

Modelo de computacion en sistemas heterogéneos

a0) core

HOST DEVICE

Nota. De Introduccién a la programacion en CUDA (p. 5), Por Pérez, C. R., Nebreda, J. M. C., &
Ortega, P. L. S. 2016.

4.2 Estudio de algoritmos y antecedentes

El enfoque dado a la investigacion en este trabajo esta dado a la paralelizacién de procesos
mediante el uso de arquitecturas computacionales con el uso de GPUs, para esto fueron estudiados
previamente los conceptos basicos de herramientas y tecnologias. Es importante para la
investigacion analizar estos términos en accion, para esto se investigard acerca de
implementaciones de algoritmos en busqueda esencialmente en la implementacién del método
SPH y la explotacion de concurrencia y tecnologias en paralelizacion.

Para esto se seleccionaron algunos criterios dentro de los algoritmos en busca de
caracteristicas puntuales en las tecnologias con las que se implementaron, sus avances en el

paralelismo y su uso en problemas de la ingenieria. Como primer acercamiento se planted un
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estandar bésico para probar el funcionamiento y la utilizacion de recursos de cada cddigo, se
obtuvieron codigos fuentes de los repositorios, y se realizd un despliegue en una arquitectura
bastante basica, pero con la arquitectura necesaria para este primer estudio, tabla 1.

Tabla 1

Especificaciones arquitectura primer despliegue.

Hardware Especificaciones

CPU Intel Core i5 — 8300H (4
nacleos a 2,30 GHz)

GPU Nvidia Geforce GTX
1050 - 4GB
RAM 12 GB (2400 MHz)
Sistema Operativo Windows 10

Para hacer una primera valoracion del estado del proyecto y la viabilidad de uso para los
propodsitos de este trabajo, se obtendra el codigo fuente, se instalara sobre esta maquina y se
realizara un despliegue de prueba. Adicionalmente se afiadid peso a la contribucion que tiene cada
proyecto a la comunidad cientifica SPH y su uso en estudios sobre tema.

4.2.1 DualSPHeysics

DualSPHysics es un algoritmo de cddigo libre, desarrollado principalmente por la
universidad de Vigo y la Universidad de Manchester, el codigo hace implementacion del método

de hidrodindmica de particulas suavizadas y es usado para la simulacion de dinamicas de fluidos
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computacionales. DualSPHysics implementa el uso principalmente de dos suavizados de kernel
cubic spline y Quintic. (DualSPHyscis, 2022).

Este cddigo es uno de los mas apoyados por la comunidad cientifica y es muy usado para
la resolucion de problemas actuales de la ingenieria, como uso en extraccion de hidrocarburos,
problemas multi fisicos, rebosamiento de presas y problemas clasicos como colisiones contra
estructuras costeras, simulacion de oleaje.

4.2.1.1 Tecnologias. DualSPHysics implementa el método SPH sobre el lenguaje C++y
usa la plataforma CUDA para la paralelizacion de procesos sobre GPU, esto facilita su uso tanto
en CPU como en GPU. En cuanto a la administracion de memoria y gestién de memoria se apoya
con implementaciones de OpenMP para la administracion de memoria y MPI para las ejecuciones
en multindcleo.

4.2.1.2 Documentacion.

La documentacion complementa mucha informacion de la implementacion del codigo,
aunque se queda desactualizada con algunas de las implementaciones mas recientes, aunque dicha
informacion se puede encontrar en los foros de la comunidad del proyecto. Aqui se encuentra toda
la informacion para la utilizacion de este y la configuracion para desarrolladores e instrucciones
para la creacion de nuevos problemas. También contiene informacion detallada de los modulos
desarrollados en el proyecto para el uso de CPU y GPU, ademas de toda la formulacion SPH para
la implementacion del método, ecuaciones de gobierno, viscosidad, ecuaciones de estado,
ecuaciones de densidad y las ecuaciones de suavizado o funcién kernel.

4.2.1.3 Codigo fuente. Se tomo la version 5.0.2.2 del repositorio en GitHub, el proyecto

contiene preconfigurados algunos ejecutables con problemas CFD dentro de su cddigo fuente,
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como primer ejercicio se usara un ejemplo clésico de ruptura de presas. (Ramos, Pérez-Sanchez
2018).
Es necesario mencionar que DualSPHysics es un codigo de libre acceso y su codigo fuente

se puede encontrar en github.com/DualSPHysics/DualSPHysics.

La figura 5 ilustra la estructura organizacion de las carpetas del codigo DualSPHysics.
Figura 5

Estructura de carpetas del codigo fuente

DualSPHysics_V5.0

bin — src

. lib
— linux

) — source
— windows

E— Vs

— src_mphase
— guides

DSPH_V4.0_LiquidGas

— linuzx X
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— VE]

— examples
DSPH_V5.0_NNewtonian
— main
lib

[ chrono source
— wavecoupling Vs
— inletoutiet src_exira

mdbc ToVTE_v5

— mphase_liquidgas bin

lib
— mphase_nnewionian

source
— mofion

Vs

others

Adaptada de DualSPHysics wiki (s.f)

4.2.1.4 Despliegue y resultados. Para esta ejecucion no se requiere una compilacion previa

del proyecto DualSPHysics, el cddigo contiene ejecutables para el ejemplo mencionado


https://github.com/DualSPHysics/DualSPHysics
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configurados para ejecutar el problema CFD mencionado anteriormente sobre CPU y GPU para
Microsoft Windows.

El proyecto se despliega en dos partes, en la primera se contiene toda la parte matematica
fuerte del método SPH, en este se definen las ecuaciones, se leen los parametros de la simulacion,
se calculan listas de vecinos y se realizan todas las operaciones de interaccion entre particulas. La
segunda parte de la ejecucion pertenece a un post procesado que como resultado arroja los archivos
de visualizacion de la simulacion calculada.

Se realizaré un despliegue sencillo con un tiempo limitado y sin tener en cuenta el nimero
de particulas a simular ni las dimensiones de esta. Se ejecutard durante el mismo periodo de tiempo
sobre la CPU y paralelo a GPU para realizar una comparacion simple entre ambos resultados.

4.2.1.4.1 Resultados CPU. El procesamiento sobre CPU fue exitoso, se limitd en este caso
el tiempo a quince minutos ya que es posible que los tiempos de ejecucion sobre estas unidades
sean demasiado extensos. Durante este tiempo se proces6 un 10% de la simulacion completa.

4.2.1.4.2 Resultados GPU. La ejecucion del proyecto sobre GPU del mismo modo fue
exitosa, los resultados fueron mucho mas eficaces que en la unidad de procesamiento central,
durante un periodo mas corto de seis minutos la ejecucion paralela pudo completar el 100% de la
simulacion y se obtuvieron los archivos de visualizacion correctamente.

Para la presentacion de resultados es necesario aclarar que se garantizo la repetibilidad para
realizar una verificacion de los resultados alcanzados en cada despliegue. Por otra parte, es
importante mencionar que la simulacion completa de rompimiento de olas contiene un total de 160

archivos de visualizacion, en base a esto se calcularon los porcentajes presentados anteriormente
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Figura 6

Simulacion visual de ruptura de presas.

Nota. Instantes de tiempo simulacién ruptura de presas con DualSPHysics sobre GPU.
La figura 6 muestra distintos instantes de tiempo de la visualizacion alcanzada con los archivos

generados por el codigo DualSPHsycs.

4.2.2 PySPH

Es un modelo SPH de simulacion para la hidrodinamica de particulas suavizadas de codigo
libre, para simulaciones de flujos de fluidos con implementacion del método de hidrodindmicas de
particulas suavizadas (SPH), el codigo esta desarrollado sobre Python puro, las partes criticas del
método se implementan sobre Cython que es un compilador para escritura de extensiones de C o
C++ de forma nativa sobre python, el cddigo utiliza implementaciones PyOpenCL para el acceso
a la AP1 OpenCL de computacion paralela. (PySPH documentation, s. f.)

4.2.2.1 Tecnologias. PySPH estéa desarrollado sobre Python puro que se convierte a Cython

para soporte sobre C y C++y OpenCL ya que utiliza PyOpenCL para la implementacién de tareas
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en paralelo en multiprocesadores, Es posible configurar el proyecto para usar OpenMP, OpenCL
y MPI. (PySPH documentation, s. f.)

4.2.2.2 Documentacion. La documentaciéon de PySPH contiene la informacion
fundamental para la instalacién y despliegue del proyecto, informacion sobre toda la formulacion
SPH usada en el desarrollo del método, también informacidn sobre las dependencias del proyecto,
una de las caracteristicas negativas del cédigo es que el uso de OpenCL aun es experimental y la
informacion de como usar y compilar el proyecto es algo escasa, detalles de la configuracion de
modulos y métodos para nuevas simulaciones.

En cuanto a apoyo cientifico el proyecto ha sido usado en diferentes campos de aplicacion
de CFD. Aunque es de destacar que el fuerte del proyecto no son sus implementaciones paralelas
en GPU.

4.2.2.3 Codigo fuente. El codigo fuente se puede encontrar en GitHub, y se tom0 la Unica
version disponible 1.0b1, el proyecto tiene configurados algunos problemas CFD clasicos de la
ingenieria con los que se puede realizar despliegues rapidos. (Ihme, Colonius, 2015)

Vale la pena sefialar que PySPH es un codigo abierto y la Gltima versién del codigo se

puede encontrar en github.com/pypr/pysph

4.2.2.4 Despliegue y resultados.

Como ya se menciono el despliegue sobre GPU de este codigo es experimental, por lo que
la ejecucion sobre GPU no esté del todo implementada y no se encuentra la documentacion acerca
de ello. El codigo fuente contiene preconfigurados algunos ejemplos CFD clasicos del método
SPH, se utilizara el problema rompimiento de olas 2D como primer acercamiento con el codigo.
El despliegue se realiz6 haciendo uso tnicamente de la CPU de la maquinay se obtuvieron tiempos

de respuesta bastante elevados en torno a los quince minutos de procesado. El codigo arroja como
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archivos de salida los archivos con todos los calculos SPH, asi como los archivos para la
visualizacion de la simulacion.

En la figura7 podemos ver la visualizacion de distintos instantes de tiempo de la simulacion
de ruptura de olas alcanzada con el codigo PySPH
Figura7

Simulacién visual de ruptura de presas 2D.

Nota. Instantes de tiempo simulacion ruptura de presas 2D PySPH.

4.2.3 SPlishSPlasH
SPlishSPlasH es una biblioteca de cédigo abierto que se basa en el método SPH, para lograr

simulaciones fisicas de fluidos computacionales. Adicionalmente SPIliSPlasH integra
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solucionadores de presiones poderosos como (WCSPH, PCISPH, PBF, IISP, DFSPH, PF) para
simular flujos incomprensibles, en los cuales la densidad a lo largo del flujo es aproximadamente
la misma, esto hace que el volumen no varie a lo largo del paso del tiempo. (SPlisHSPlasH
documentation, s. f.).

4.2.3.1 Tecnologias. SPlishSplash esta implementado sobre Python y C++, a su vez ejerce
el uso de librerias propias como cuNSearch implementada en C++/CUDA exclusivamente para la
busqueda de vecinos en la GPU. Otro de sus agregados es la implementacién openMP para
ejecuciones multinucleo.

4.2.3.2 Documentacion. En la documentacion no se encuentra la formulacion SPH usada
para el proyecto. Se encuentran guias generales de instalacién y compilacion, informacién sobre
la arquitectura del software y sus clases, guias de creacion de escenarios e informacion sobre como
usar las diferentes herramientas que integra el proyecto

4.2.3.3 Codigo fuente. Se tomo la version 2.11.0 alojada en el repositorio de Github, esta
version tiene algunos escenarios configurados, con el fin de realizar una prueba similar en los
proyectos estudiados se usaré el ejemplo clasico de ruptura de presas 3D. (Schéfer, Diivel 2015)

El software SPlishSPlasH es un codigo abierto y su codigo fuente estd disponible en

github.com/InteractiveComputerGraphics/SPlisHSPlasH

4.2.3.4 Despliegue y resultados. El proyecto cuenta con una interfaz grafica que permite
variar de manera intuitiva algunos parametros tanto de la simulacion y formulacion de SPH como
del modelo del fluido, dentro de estos se encuentra la eleccion de una funcion ndcleo especifica
con la que se ejecuta el método, algunos pardmetros de simulacién, el tamafio minimo y maximo

de iteraciones, un maximo de error de densidad, es posible variar la viscosidad del fluido, los
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colores del mapeo influyendo en que caracteristica se quiere visualizar en la renderizacion de la
visualizacion como ejemplo velocidad, densidad, entre otras propiedades.

El proyecto se hace mucho més dindmico al momento de la renderizacion de la simulacion,
ya que hace posible jugar con ciertos parametros y los modelos del fluido, permitiendo aplicar
fuerzas externas de una manera facil y modelos de estructuras precargadas en el codigo fuente para
que influyan directamente en la estructura del problema.

En la figura 8 se muestra distintos instantes de tiempo de la simulacion de ruptura de olas
desplegada con el codigo SPlishSPlasH.

Figura 8

Simulacion ruptura de presa

Nota. Instantes de tiempo en simulacién ruptura de presas del codigo SPIiSPlasH.
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4.3 Estudio, analisis e implementacion del algoritmo SPH sobre arquitecturas multi GPU.

La justificacion sobre la que se basé este trabajo es el estudio de los problemas que se
presentan en las simulaciones de dindmicas de fluidos, primordialmente desde la implementacién
del método de hidrodindmica de particulas suavizadas. Como se ha discutido a lo largo de este
trabajo el uso de unidades de procesamiento gréfico se propone como una potente herramienta
para acelerar las simulaciones sobre SPH. El uso de GPUs habilita la posibilidad de realizar
simulaciones con un nimero mas elevado de particulas en tiempos relativamente méas cortos.
Aunque esta implementacion no es del todo sencilla y se requiere de una comprension del método
y de las partes criticas que se deben paralelizar para la obtencion de mejores resultados.

Los trabajos propuestos anteriormente son algoritmos que presentan avances en la
implementacién de simulaciones SPH sobre GPU, es decir que explotan la concurrencia y la
paralelizacion de procesos en su desarrollo. A continuacion, se enfocan los esfuerzos en el estudio
y anélisis de las implementaciones del proyecto DualSPHysics, su desarrollo, las tecnologias
aplicadas y la técnica de paralelizacion del método SPH sobre una Unica GPU, por ultimo, se
discuten los factores y herramientas necesarias para la implementacion de este cddigo sobre
arquitecturas multi-GPU. El criterio de eleccion de DualSPHysics para este trabajo se baso en los
resultados obtenidos y presentados anteriormente, a su vez, las tecnologias que actualmente usa el
proyecto son de interés para el campo de investigacion de este trabajo e igual de importante su
implementacion de SPH es bastante compacta y completa, lo que puede traer beneficios a esta
investigacion.

4.3.1 DualSPHysics
Una vez recopilados datos fundamentales de algunos antecedentes en implementaciones

SPH sobre GPUs, y habiendo usado algunos de estos cddigos de manera simple, durante este
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trabajo se discutird acerca de las caracteristicas y estrategias que fueron usadas para ello. Destinado
a este objetivo se tomara el algoritmo DualSPHysics presentado anteriormente y que contiene
algunas de las implementaciones mas completas acerca de este tema, para estudiar y analizar su
despliegue y encontrar factores fundamentales a la hora de la aceleracion del codigo basandonos
en las tareas realizadas por el método SPH. También es necesario discutir caracteristicas necesarias
al momento de llevar este método a arquitecturas multi-GPU.

4.3.1.1 Estructura del codigo.

De forma general se analiza la estructura del cddigo del proyecto, aunque no se hara ningun
desarrollo de caracteristicas nuevas al proyecto es vital entender como fue implementado.
DualSPHysics presenta una estructura de codigo orientada a objetos, que lo hace mas limpio,
entendible, y facil de mantener y de entender. En cuanto a la organizacion de los archivos, el
codigo fuente de DualSPHysics tiene una serie de implementaciones basicas como funciones
matematicas, implementaciones de matrices, métodos de implementaciones de particulas,
implementaciones de clases para el control de tiempo, entre otras. Véase tabla 2.

Tabla 2

Archivos comunes DualSPHysics

Archivos Descripcion

Functions(.h .cpp) Declara funciones basicas/generales
para toda la aplicacion

FunctionsMath (.h .cpp) Declara/implementa funciones
matematicas generales/basicas

JDsphConfig(.h .cpp) Declara/implementa la clase que
carga la configuracion desde
DphConfig.xml.

JException (.h .cpp) Declara/implementa la clase que

define excepciones con la
informacién de la clase y el método.
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JMatrix4.h

Declara la plantilla para una matriz
4x4 utilizada para la transformacion
geométrica de puntos en el espacio.

JMeanValues(.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
calcula el valor medio de una
secuencia de valores.

JObject (.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
define objetos con metodos que
arrojan excepciones.

JParticlesDef.h

Define el tipo de particulas y los
métodos basicos para las particulas.

JPeriodicDef.h

Define el tipo de condiciones
periddicas y las funcionalidades
bésicas.

JRadixSort(.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
implementa el algoritmo RadixSort.

JRangeFilter(.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
facilita el filtrado de valores dentro
de una lista.

JReadDatafile (.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
permite leer datos en archivos
ASCII.

JSaveCsv2 (.h .cpp)

Declara/implementa la clase que crea
los archivos CSV.

JSpaceCtes (.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
administra la informacion de las
constantes del archivo XML de
entrada.

JSpaceEParms (.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
administra la informacién de los
parametros de ejecucion del archivo
XML de entrada.

JSpaceParts(.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
administra la informacién de las
particulas del archivo XML de
entrada.

JSpaceProperties(.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
administra las propiedades asignadas
a las particulas en el archivo XML

JTimeControl(.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
administra la informacién del tiempo
de ejecucidén en procesos largos.

JTimer.h

Declara la clase que define una clase
para medir intervalos de tiempo
cortos.
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JTimerClock.h

Declara la clase para medir
intervalos de tiempo con precision de
reloj.

IXmI(.h .cpp) Declara la clase que ayuda a
administrar el documento XML
mediante la biblioteca TinyXML.

TiposDef.h Declara tipos y funciones generales

para toda la aplicacion.

Nota. Los archivos relacionados en esta tabla contienen implementaciones basicas fundamentales.
Por Crespo, A. J. C. 2020, DualSPHysics documentation.

En la tabla 3 encontramos el corazon de la implementacién SPH, asi como

implementaciones para el uso de MPI, datos iniciales de particulas, implementaciones de atributos

compartidos y atributos para métricas. Estos modulos estan disefiados para ser usados tanto en

CPU como en GPU.
Tabla 3

Archivos comunes GPU y CPU

Archivos

Descripcion

main.cpp

Archivo principal del proyecto que
ejecuta el codigo en CPU o GPU

JCfgRunBase(.h .cpp)
JDsGaugeltem (.h .cpp)
JDsGaugeSystem(.h .cpp)

JPartsLoad4 (.h .cpp)

e Recopilar parametros de
ejecucion por la linea de
comandos.

e Implementa la clase comudn de
los diferentes tipos de
medidores.

¢ Implementa la clase que
administra la lista de indicadores
configurados.

e Declara la clase que administra
la carga inicial de datos de
particulas.

OmpDefs.h

Define constantes para usar MPI

TypesDefs.h

Define tipos especificos para la
aplicacion SPH
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JSph (.h .cpp)

Declara/implementa la clase que define
todos los atributos y funciones que
comparten las simulaciones de CPU y
GPU.

Nota. Archivos compartidos para simulaciones en CPU y GPU. Por Crespo, A. J. C. 2020,

DualSPHysics documentation.

Para terminar en la tabla 4 se sintetizan los archivos donde se implementa el despliegue de las

simulaciones sobre CPU o la paralelizacion en GPU. Analizando el c6digo aqui se encuentran las

configuraciones de los kernels CUDA vy asignaciones de memoria que van a ser lanzados durante

la simulacion.

Tabla 4

Archivos de implementacion en GPU

Archivos

Descripcion

JArraysGPU (.h .cpp)

Declara/implementa la clase que
administra matrices con memoria
asignada en GPU.

JCellDivGpu(.h .cpp)

Declara/implementa la clase
responsable de generar la lista de
vecinos (NL) en la GPU.

JcellDivGpu_ker(.h .cu)

Declara/implementa funciones y kernels
CUDA para generar el NL en GPU.

JeellDivGpuSingle(.h .cpp)

Declara/implementa la clase que define
la clase responsable de generar el NL en
Single-GPU.

JeellDivGpuSingle_ker(.h .cu)

Declara/implementa funciones y kernels
CUDA para calcular operaciones del
NL.

JdsGauge_ker (.h .cu)

Declara/implementa funciones y kernels
CUDA para clases que administran
medidores.

JsphGpu (.h .cpp)

Declara/implementa la clase que define
los atributos y funciones utilizados solo
en las simulaciones de GPU.
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JsphGpu_ker(.h .cu) Declara/implementa funciones y kernels
CUDA para la Interaccion de Particulas
y actualizacion del sistema.

JsphGpuSingle(.h .cpp) Declara/implementa la clase que define
los atributos y funciones utilizados solo
en una sola GPU.

JsphGpuSingle_inOut(.h .cu) Implementa las funciones inOut de la
clase JsphGpuSingle

JSphTimersGPU.h Mide los intervalos de tiempo durante la
ejecucion de la GPU.

JdsAcclnput_ker(.h .cu) Implementa un conjunto de funciones y

kernels CUDA para fuerzas externas
(JdsAcclnput) en la GPU.
JsphShifting(.h .cu) Implementa un conjunto de funciones y
kernels CUDA para la correccion del
desplazamiento en la GPU

Nota. Archivos implementados para el despliegue de simulaciones sobre GPU. Por Crespo, A. J.
C. 2020, DualSPHysics documentation.

4.3.1.2 Implementacién DualSPHysics en CPU y GPU. Para entender como se desarrolld
e implement6 DualSPHysics sobre GPU se deben estudiar los procesos necesarios para el
funcionamiento del método SPH e identificar aquellos que se puedan beneficiar con la
paralelizacion. ComUnmente se trata de partes del codigo donde se calcula la interaccion entre las
particulas. Los procesos de SPH se pueden dividir de esta manera:

4.3.1.2.1 Generacion de la lista de vecinos. EI dominio se divide en bloques de tamafio 2h
(o el tamafio del dominio del nlcleo), se genera una lista de particulas ordenadas segun el dominio
al que pertenecen.

4.3.1.2.2 Calculo de fuerzas resultado de la interaccion entre particulas. Las particulas
cercanas en un radio de 2h son candidatas a vecinas y cada particula individual interactta con todas

sus particulas vecinas.
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4.3.1.2.3 Paso de tiempo. Se actualizan las propiedades fisicas de las particulas en cada
paso de tiempo, esta informacion se almacena localmente en momento definidos durante la
ejecucion. (Crespo, 2020)

4.3.1.3 Implementaciones en paralelo. Una vez identificados aquellos procesos que
requieren de una carga computacional elevada es posible entrar a la aplicacion de técnicas para la
paralelizacion de estos.

4.3.1.3.1 OpenMP. Una de las técnicas desarrolladas en DualSPHyics es el célculo de las
interacciones de particulas sobre CPU multintcleo. Con el uso de OpenMP DuaSPHYysics se puede
aprovechar los multiples nucleos de la unidad de procesamiento central, distribuyendo la carga de
trabajo entre los nucleos disponibles. Adicionalmente también se permite la paralelizacion de otras
partes de cddigo como las operaciones de entrada/salida, condiciones de contorno y el
postprocesado de la aplicacion, pero su uso principal es el calculo de interacciones entre particulas.
(Dominguez, Crespo & Gomez-Gesteira. S.f)

4.3.1.3.2 MPI. DualSPHysics implementa MPI para la paralelizacion del célculo de
interacciones de particulas en multiples nodos de computacién permitiendo la ejecucion como si
se tratara de una sola maquina para que la simulacion aproveche los recursos computacionales de
cada nodo, esto proporciona una aceleracion significativa a la simulacion haciendo posible realizar
simulaciones con mayor numero de particulas. (Crespo, 2020)

4.3.1.3.3 CUDA. Las implementaciones en paralelo con GPUs vienen de la mano con la
plataforma desarrollada con NVIDIA. Dichos avances en GPU estan enfocados en que la
simulacion y todas sus operaciones complejas se ejecuten completamente en la GPU. Para esto los

datos se almacenan en el dispositivo en todo momento y se hacen transferencias a la CPU solo
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cuando sea necesario guardar resultados de la simulacién, asi se minimizan al maximo las
transferencias de datos CPU y GPU. (Crespo, 2020)

La figura 9 muestra un esquema de como se implementaron los procesos SPH sobre
DualSPHysics sobre CPU, también nos muestra una idea de la transferencia de memoria CPU-
GPU y la paralelizacién de dichos procesos en la GPU.

Figura 9

Distribucion de procesos SPH sobre CPU y GPU respectivamente

.. Data Inicial
Data Inicial
W Tranferencia de
datos CPU-GPU
Lista de Vecinos
Lista de Vecinos GPU
(NL) ND
Interaccion de Actualizacion de
Particulas (Pl) ::> Sistema (SU)
Interaccion de Actualizacion de
Particulas (PI) Sistema (SU)
Transferencia de
datos GPU-CPU
Guardado de

Guardado de

Datos Datos

Nota. Bloques fundamentales de SPH implementados sobre DualSPHysics en CPU y GPU
respectivamente. De DualSPHysics wiki.

4.3.2 Despliegue de DualSPHysics

Es momento de analizar las ejecuciones del proyecto sobre CPU y GPU, de estas Gltimas
el objetivo es realizar indagar sobre su funcionamiento para comprender las caracteristicas del
despliegue, como se desarrolla en ciertas arquitecturas y realizar estimados de aceleracion en

comparacion a su uso sobre CPU.
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4.3.2.1 Claster GUANE-1. Para las ejecuciones de DualSPHysics se dispondra
principalmente del cluster GUANE-1. Lo que se busca lograr para efectos del proyecto es
aprovechar la estructura de nodos en la que estan basados los clusteres, donde cada nodo dispone
de una cantidad N de GPUs asignadas. Durante este trabajo no se realizaran despliegues de
simulaciones de mas de un nodo, pero si se aprovecharan las unidades de procesamiento grafico
asignadas a cada uno de estos. Se analizara el comportamiento de la simulacion con una serie de
implementaciones en los que se mediran tiempos de ejecucion, el uso de recursos mediante un
perfilamiento de la aplicacion y la aceleracion del cddigo al ser ejecutada sobre una GPU.

La arquitectura de GUANE facilita el uso de los recursos de las unidades de procesamiento
grafico. Posee la arquitectura general de un cluster el cual tienen nodos interconectados a otros por
una misma red y cada uno de estos tiene a su disposicion un determinado nimero de GPUs. Véase
tabla 5.

Tabla 5

Especificaciones GUANE

Hardware Especificaciones
CPU Intel Xeon E5645 (6
nucleos a 2,40 GHz)
GPU Tesla M2075
RAM 104 GB
Sistema Operativo CentOS Linux release
7.9.2009 (Core)

Nota. Especificaciones de un nodo GUANE.
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4.3.2.1.1 Despliegue. Los nodos de GUANE ofrecen una arquitectura de GPU clasica, esta
familia contiene una capacidad de célculo reducida, con una baja capacidad de memoria en la tabla
6 podemos ver las caracteristicas de estas GPU. Lo que se quiere es tener un acercamiento al
despliegue del proyecto DualSPHysics sobre estos nodos. Gracias a las especificaciones es posible
desplegar el proyecto compilado bajo la version de CUDA 8.0.
Tabla 6

Especificaciones Tesla M2075

Especificaciones Tesla M2075

Fabricante NVIDIA
Modelo Tesla M2075
Arquitectura Fermi 2.0
Especificaciones de memoria
Tamafio de memoria 6144 MB
Tipo de memoria GDDR5
Reloj de memoria 783 MHz
Ancho de banda de memoria 150.34 GB/s
Especificaciones CUDA
CUDA 2.0
CUDA cores 448

Nota. De NVIDIA Tesla M2075 specs. Por TechPowerUp, 2022

Como se comento el objetivo del despliegue sobre GUANE vy sobre esta familia de GPUs,
es reconocer el despliegue del cddigo sobre clisteres y analizar su comportamiento sobre este
hardware, las ejecuciones iniciales tienen como objetivo hacer una medicién de los tiempos de
gjecucién de una simulacion, tanto en las unidades de procesamiento CPU, y probar las

herramientas que contiene implementadas DualSPHysics sobre simulaciones en GPU, asi
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confirmar con una medicion simple la aceleracion que tiene efecto los despliegues en paralelo,
pasando de ejecutar solo en CPU a un despliegue sobre una Unica GPU.

Como se especifico, la compilacién del cédigo se realizo sobre la version 8.0 de CUDA,
los pasos para esto son sencillos y se pueden encontrar en la documentacion del proyecto. Es
necesario modificar el archivo Makefile. Y es necesario identificar la version de controlador de
NVIDIA, como la familia de GPU tiene una capacidad de computo 2.0, es necesario usar
arquitecturas al compilar que permitan usar estas caracteristicas.

Tabla 7

Versiones de controladores compatibles para cada toolkit CUDA.

CUDA Toolkit Toolkit Driver Version
Linux x86_64 Driver Version
CUDA 9.2 >= 396.26
CUDA9.1 >=390.46
CUDA 8.0 >=367.48

Nota. De CUDA Toolkit Documentation. (s.f)

Figura 10

Version del controlador NVIDIA

NVIDIA-SMI 390.116

GPU Name Persistence-M| Bus-Id Disp.A | Volatile Uncorr. ECC |

Fan Temp Perf Pwr:Usage/Cap]| o ge | GPU-Util Compute M.
— ———— —— —~— = ——~———

0 Tesla M2075 on 00.0 off |
N/A N/A PO 80W / N/A | 867MiB / 5301MiB |

Nota. Informacion obtenida de GUANE mediante el comando nvidia-smi.
De la informacion contenida en la tabla 7 y la figura 10 concluimos que se puede hacer uso

de las versiones de CUDA 9.1 e inferiores. Por lo que es pertinente en este caso compilar el
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proyecto sobre la version de CUDA 8.0. El Gltimo paso para el despliegue sobre este cluster es
configurar la variable del archivo Makefile que contiene la ruta del toolkit de CUDA que se va a
utilizar.

Figura 11

Configuracién del archivo Makefile para la compilacion de DualSPHysics

e
ifeq
DIRTOOLKIT=/ /ohpc/pub/devtools/cuda/8.0
P endif
ifeq
DIR IT=, pt/NVIDIA/cuda-7.5
P endif
E ifeq
pt/NVIDIA/cuda-9.1

pt/NVIDIA/cuda-9.2

mpute_2
mpute_3

Nota. Configuracion del archivo Makefile.

4.3.2.1.2 Experimentacion Lo primero es establecer puntos de partida para algunas
métricas y evaluar el desempefio del proyecto ejecutando una simulacion sobre CPU y tener una
comparacion entre tiempos y rendimiento del despliegue sobre una Gnica GPU.

Para efectos practicos no se realizara un problema CFD desde cero, se aprovecharan los
ejemplos contenidos en el codigo fuente, en este caso se utilizo el ejemplo de rompimiento de olas.

Para obtener resultados de las mediciones se tiene apoyo de las herramientas que ofrece el
toolkit de CUDA para perfilado y analisis de aplicaciones. EI primer despliegue que se lanzara
sera una medicion de tiempos de ejecucion en CPU contra los tiempos de ejecucion en paralelo
con GPU, contara con un numero bajo de particulas que tanto la CPU, como la GPU puedan

controlar.



CFD CON EL METODO SPH EN ARQUITECTURAS MULTI - GPU 53

4.3.2.1.3 Resultados de la simulacion. Para esta simulacion no se quiere sobrepasar los
limites de CPU, ni la memoria de la GPU, ya que simular un nimero elevado de particulas
representa una carga muy grande para esta unidad, lo que claramente se traduce en tiempo de
espera o errores de memoria respectivamente. En la tabla 8 se sintetizan los datos de la simulacion
desplegada.
Tabla 8

Caracteristicas de simulacion

Caracteristicas de la simulacién

NuUmero de particulas 171496

Limites de la simulacion Rango X: 0.001 a 1.599 [m]
Rango Y: 0.001 a 0.6725 [m]
Rango Z: 0.001 a 0.4515 [m]

Valores de la gravedad X =[0]
Y =[0]
Z =[-9.81]

Se haran dos ejecuciones, la primera Gnicamente en un nodo CPU y un despliegue en

paralelo con GPU; se buscan resultados en tiempos de ejecucion real de la simulacion
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Tabla 9

Resultados de tiempo de la simulaciéon GUANE-1.

Caracteristica CPU GPU
Real 328m53.408s 15m3.0321s
Sistema 2m2.703s 5m13.456s

Realizando un andlisis de estos resultados se puede asegurar la diferencia clara que existe
entre ambos despliegues, claramente existe una diferencia entre los tiempos entre la ejecucion en
serie y la ejecucioén en paralelo. Los resultados afirman que el uso de las unidades de procesamiento
grafico presenta una opcion de aceleracion de las simulaciones de flujo de fluidos.

Esta desigualdad se debe a la diferencia de disefios de la CPU Y la GPU, mientras que la
CPU esta disefiada exclusivamente para realizar ejecuciones de secuencias de tareas o subprocesos
lo mas rapido posible (esta puede procesar solo algunos de ellos en paralelo). La GPU esta disefiada
para destacar en la ejecucion de miles de ellos en paralelo, es decir, se especializa en célculos
altamente paralelos, lo que conlleva que en su disefio se destinen mas transistores al procesamiento
de datos en lugar de almacenamientos de caché o de control de flujo. La GPU puede ocultar
latencias de acceso a la memoria con computacion, en lugar de depender de la memoria en caché
de datos y evitar largas latencias de acceso a memoria. Los sistemas estan disefiados para combinar
GPU y CPU para maximizar el rendimiento general. Véase figura 12. (CUDA C++ Programming

Guide, s.f)
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Figura 12

Distribucion de recursos de chip para CPU frente a GPU

Core Core

L1 Cache L1 Cache

Core

L1 Cache
L2 Cache

L3 Cache

L2 Cache

CPU GPU
De C++ Programming Guide. (s. f.). https://docs.nvidia.com/cuda/cuda-c-programming-guide/

4.3.2.1.4 Perfilaciébn de DualSPHysics. El perfilamiento de un cddigo contribuye
altamente al andlisis del ;por qué? del comportamiento del despliegue, es decir, nos va a permitir
visualizar de forma mas grafica cada detalle del despliegue mediante una linea de tiempo, el
lanzamiento de cada kernel de la simulacién y como se distribuye el costo computacional en cada
uno de ellos. Ademas de esto aporta informacion esencial del manejo de memoria en cada paso de
tiempo. Debido a toda esta informacién, la perfilacion de un cddigo es una herramienta esencial
cuando se quiere estudiar la naturaleza del paralelismo y/o se requiere implementar nuevas

caracteristicas.
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Figura 13

Perfilacion de DualSPHysics sobre GUANE
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Nota. Perfilacion del caso rompimiento de olas sobre GPU serie Tesla M2050 — GUANE

En la figura 13 vemos un resumen de la perfilacion de la simulacion lanzada, se utilizo la
herramienta nvprof del toolkit de CUDA, que proporciona una version grafica todas estas
caracteristicas mencionadas anteriormente, para el caso del despliegue de DualSPHysics, podemos
ver las asignaciones de memorias hechas en cada paso de tiempo, tanto las copias de memoria host
a dispositivo como viceversa. Obtenemos informacion detallada de cada kernel lanzado en todo el
despliegue y como se comporté a lo largo del tiempo que duré en ejecucion.

Analizando la grafica, también obtuvimos informacion sobre los streams lanzados, se
evidencia que la implementacion de DualSPHysics contempla un sélo stream, conocido como

stream default.
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Figura 14

Kernels CUDA lanzados durante el despliegue de la simulacion sobre una GPU.

= Compute

“F 90.6% void cusph::KerinteractionForcesFluid<TpKernel=1, TpFtMode=0, bool=0, TpDensity=2, bool=0, bo...
SF 4.8% void cusphzKerlnteractionForcesBound<TpKernel=1, ToFtMode=0, bool=0>[unsigned int, unsigned...
S 0.5% cudivi:KerSortDataParticles{unsigned int, unsigned int, unsigned int const *, unsigned int const *, u...
oF 0.4% void thrust:system::cudas detail: cub_i:DeviceRadixSortDownsweepKernel<thrust:system:: cudai deta..
“F 0.4%0 void cusphiKerComputeStepPos<bool=0, bool=0> [unsigned int, unsigned int, double2 const *, do...
“F 0.4% void thrust:system::cuda: detail: cub_:DeviceRadixSortDownsweepKernel<thrust:system:: cuda: deta...
“F 0.4% void cusphs:KerComputeStepVerlet<bool=0, bool=0, bool=0> [unsigned int, unsigned int, float, flo...
5 0.3% void cusph:KerReduMaxFloat<unsigned int=256=unsigned int, unsigned int, float const *, float*)

I 0.3% void cupips:KerinteractionNg<unsigned int=256>[unsigned int, unsigned int, unsigned int, unsign...
S 0.3% void thrust:system::cuda: detail::cub_:RadixSortScanBinsKernel<thrust:system: cudas:detail:cub_:D...
7 0.2% cusphsiKerUpdatePosCelljunsigned int, double3, float, double2 const *, double const *, float4*)

“F 0,22t void cudiviKerLimitsCell<unsigned int=256> [unsigned int, unsigned int, unsigned int, unsigned int...

SF 0.2% cudivi:KerSortDataParticles{unsigned int, unsigned int, unsigned int const *, floatd const *, floatd*)

57 0.1% void thrust:system::cudas: detail: cub_:DeviceRadixSortUpsweepKernel<thrust: system: cuda: detail::c..,
T 0.1% cusphiKerComputeVelMod(unsigned int, float4 const *, float™)

7 0.1% cudivi:KerCalcBeginEndCelljunsigned int, unsigned int, unsigned int const *, int2%)

W 0.1% cusphiKerComputeAceMod{unsigned int, float3 const *, float®)

“F 0.1% cudive:KerPreSortFluid{unsigned int, unsigned int, unsigned int, unsigned int const *, unsigned sho...
“F 0.0% void cudiv:KerLimitsCellReduBase< unsigned int=256> (unsigned int, unsigned int, unsigned int*, cu...
“F 0.0% cudivi:KerPreSortFulljunsigned int, unsigned int, unsigned int const *, unsigned short const *, uint3...
5F 0.0% void cupips:KerReduSumUintlong4<unsigned int=256> [unsigned int, unsigned int, uintd const *, _...
S 0.0% void cupips:KerReduSumUint4<unsigned int=256> (unsigned int, unsigned int, uint4 const *, cupip...
“F 0.3% memset (0}

S7

En la figura 14 contemplamos un panorama general del comportamiento del despliegue a

lo largo de la linea de tiempo, podemos ver los esfuerzos en la paralelizacion en el cédigo fuente

de DualSPHYysics, es de destacar que una de las partes fundamentales del método SPH es el calculo

de fuerzas entre particulas vecinas en cada paso del tiempo y también es una de las partes mas

demandantes computacionalmente. Como podemos evidenciar con los resultados abarca una gran

cantidad de los recursos de la GPU realizar esta tarea

4.3.2.2 Cluster ABACUS. Teniendo en cuenta los resultados del despliegue de la

simulacion sobre la arquitectura GPU del nodo anterior. Es importante para nuestro objetivo

analizar las posibles diferencias en el comportamiento del codigo sobre otras arquitecturas. En este

caso se opto por una GPU que ofrece una capacidad de computo mas completa y con un mejor

rendimiento en cuanto a memoria y capacidad, para esto se utilizd el hardware contenido en el
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nodo ABACUS. Este cluster pertenece al centro de investigacion y de estudios avanzados de
Instituto politécnico nacional CINVESTAYV ubicado en Ciudad de México.
Tabla 10

Especificaciones nodo ABACUS

Hardware Especificaciones

CPU Intel Xeon E5-2697v3
(14 nacleos a 2.6 GHz)

GPU NVIDIA Tesla K40m

RAM 128 GB (2133 MHz)

Sistema Operativo CentOS Linux release
7.9.2009 (Core)

4.3.2.2.1 Despliegue. Las especificaciones de estas unidades de procesamiento ofrecen
una mejora en cuanto a cantidad de memoria y cantidad de multiprocesadores, esto ofrece la
posibilidad de realizar simulaciones con mas alto niumero de particulas para visualizar el

comportamiento del proyecto.
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Tabla 11

Especificaciones Tesla K40m

Especificaciones Tesla K40m

Fabricante NVIDIA
Modelo Tesla K40m
Arquitectura Kepler
Especificaciones de memoria
Tamarfio de memoria 12 GB
Tipo de memoria GDDR5
Reloj de memoria 745 MHz
Ancho de banda de memoria 288.4 GB/s
Especificaciones CUDA
CUDA 3.5
CUDA cores 2880

Nota. Datos extraidos de NVIDIA Tesla K40m specs. Por TechPowerUp, 2022

Es importante comentar que, por las especificaciones de la arquitectura, la instalacion del
proyecto se realizd sobre la version 9.0 de CUDA, la compilacion del codigo fue similar a la
instalacion sobre GUANE solo con el cambio de la version de CUDA a usar.

4.3.2.2.2 Experimentacion. Los experimentos sobre el nodo ABACUS se centraron en tres
ideas principales, los primeros despliegues seran ejecuciones iguales a las planteadas en GUANE
con los que se obtendran resultados de tiempos de ejecucion y se hard una perfilacion de las
ejecuciones de DualSPHysics sobre este nodo para notar posibles diferencias en el despliegue. Y
una tercera fase donde se elevaran los numeros de particulas demandando mas recursos a la GPU
y aumentando la complejidad de procesamiento, se perfilaron estas ejecuciones para observar sus
caracteristicas.

4.3.2.2.3 Resultados de la simulacion. Primeramente, se desplegard la simulacion

contenida en la tabla 8 sobre esta nueva arquitectura para visualizar posibles diferencias entre
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nodos, se obtendran también resultados de tiempos de ejecucidén de un despliegue en serie y
paralelo respectivamente.
Tabla 12

Resultados de tiempos de ejecucion ABACUS.

Caracteristica CPU GPU
Real 361m29s 5m45s
Sistema 1m5.703s 1m41.21s

La tabla 12 sintetiza los resultados obtenidos en estos despliegues, vemos un
comportamiento similar a la anterior ejecucion realizada sobre la arquitectura de GUANE, donde
la aceleracidn de los resultados del problema es muy evidente, una carga méas grande sobre la CPU
retrasaria la obtencion de resultados.

Tabla 13

Contraste de tiempos GUANE-1 y ABACUS.

GUANE-1 ABACUS
Caracteristica CPU GPU CPU GPU
Tiempo Real 19733.408 903.0321 21689 345
(seg)
Tiempo de 122.703 313.456 65.703 101.21
sistema (seg)
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En la tabla 13 se aprecia una comparativa de los tiempos de despliegue del ejemplo de
rompimiento de olas simulado en distintas arquitecturas, primeramente, la arquitectura contenida

en GUANE-1 con familias de GPU NVDIA Tesla M2075, y ABACUS con arquitecturas de GPU

NVIDIA Tesla k40m.

4.3.2.2.4 Perfilacion de DualSPHysics. De igual manera se planted hacer una perfilacion
de la ejecucion de la simulacion, De manera general el despliegue se comporta de manera muy
similar comparado a el nodo anterior, la principal caracteristica en la que difieren es en los tiempos
de ejecucidn de los kernels CUDA lanzados durante el despliegue, las asignaciones de memoria al
device se hacen en un periodo de tiempo mas corto, otra particularidad es que los costos de los

kernels cambiaron, en este caso la interaccion entre particulas bajo de un 90% a un 86.7& de uso,

y el kernel de interaccion entre particulas limites de la simulacion subi6 a un 6%.

Figura 15

Perfilacion del despliegue de DualPSHysics sobre un nodo de ABACUS
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Nota. Perfilacion del caso rompimiento de olas sobre GPU serie Tesla K40m — ABACUS
4.3.3 Speedup

El speedup no es méas que la aceleracion que obtiene un programa al ser ejecutado en su
version paralela, se obtiene del resultado del cociente entre tiempo de ejecucion serial y el tiempo
de ejecucion de la misma tarea en paralelo. Y su objetivo es sefialar el tiempo que se ha reducido
de un despliegue a otro. Para hacer el calculo de esta métrica para DualSPHysics se realizé usando
un nodo del cluster GUANE, donde los tiempos seriales de la aplicacion se computaron usando
una sola CPU y los tiempos en paralelo el despliegue sobre una Unica GPU, se aumento
gradualmente el nimero de particulas que se simuld. Fue necesario restringir el nimero de
particulas para esta medicion con el objetivo de no exceder los limites de memoria de la unidad de
procesamiento gréafico, y que los tiempos fueran manejables para las ejecuciones en la unidad de
procesamiento central.

Para realizar la medicion de speedup, se us6 un enfoque de aumento de carga
computacional para cada despliegue realizado, de esta manera es posible obtener los datos
necesarios de tiempos de simulacién en serie y en paralelo para realizar los respectivos célculos
de aceleracion. Adicionalmente se tomo la medida de mantener los volumenes de la simulacion de
forma estandar, asi se asegura un entorno controlado en el que se aumentara la carga
progresivamente en funcion de la cantidad de particulas simuladas. Para esto es necesario
disminuir el espacio inicial entre particulas vecinas, asi es posible simular mayor cantidad de estas
manteniendo las dimensiones del ejercicio.

4.3.3.1 Resultados. Para conseguir una medicion del speedup del proyecto se utilizo el
enfoque de aumentar la carga computacional simulando distintas cantidades de particulas, para

esto se realizaron mediciones para distintas distancias iniciales entre ellas, lo que permite aumentar
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o disminuir la carga, para cada despliegue se tomaron marcas de tiempo de cada simulacion y
posteriormente se efectud el célculo para obtener la aceleracion. VVeéase tabla 13 y figura 16.

Tabla 14

Resultados speedup DualSPHYsics GUANE.

Distancia entre Numero de Tiempo de ejecuciéon | Tiempo de ejecucion

particulas (m) particulas en serie (seg) en paralelo (seg) SpeedUp
0.0085 171496 21677.4 945.37 22.93
0.0108 87670 6789.6 388.25 17.49
0.014 42608 2776.2 246.12 11.28
0.018 22286 1368 180.52 7.58
0.024 11549 632.4 144.4 4.38

Con estos resultados se sintetizo la grafica para asi poder analizar estos de una mejor forma.

Figura 16

Grafico SpeedUp DualSPHysics sobre GUANE

25 22,93

20

11.29

0 20000 40000 60000 80000 100000 120000 140000 160000 180000

Numero de particulas

La grafica pertenece a un tipo de escalabilidad débil donde se aumenta la carga de trabajo
con un mayor namero de particulas simuladas. La grafica de speedup muestra un comportamiento

tipico y representa la aceleracion de la aplicacion al ejecutarse en paralelo haciendo uso de GPU.
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Figura 17

Contraste en tiempos de ejecucion paralelo y serial DualSPHysics.
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La figura 17 es una gréafica extraida de los datos obtenidos con las mediciones anteriores
aqui se refleja una comparacion en términos de tiempos de ejecucién entre el despliegue de la
aplicacién sobre CPU y sobre la GPU. En esta se puede observar claramente como el aumento en
la carga computacional recae directamente en la capacidad de computo de las tradicionales
unidades de procesamiento, a una carga muy grande los tiempos de resultados seran demasiado
grandes, y es posible que se exceda la capacidad de memoria de estas.

4.3.4 Arquitecturas Multi GPU

La implementacion del método SPH en multiples GPU pretende principalmente paralelizar
el calculo de las interacciones entre particulas en una simulacion de fluidos computacional, para
esto se han propuesto distintas soluciones para realizar este calculo. Una de ellas consiste en la
particion del dominio de la simulacién en subdominios, donde cada uno es asignado a una GPU
distinta. Una vez seccionado el dominio de la simulacion cada GPU se encarga del calculo de las

interacciones entre particulas de su subdominio asignado y por ultimo los resultados se combinan
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y sincroniza en todas las GPU compartiendo informacién entre dispositivos. El siguiente método
se conoce como descomposicion de datos. Aqui las particulas se mueven libremente por los
subdominios. Este método requiere mas comunicacién entre GPU para garantizar que las
interacciones entre particulas se calculen de forma correcta. Ademas, también es importante
optimizar el uso de la memoria en los dispositivos y minimizar la transferencia de datos entre host
y dispositivo en cualquiera de las dos implementaciones.

Para este trabajo el despliegue se propuso implementar sobre el método de division de
dominios, para esto no se tendran en cuenta factores como el balanceo de carga entre los
subdominios, ni el intercambio de memoria entre dispositivos, se plantean despliegues limpios
considerando las implementaciones actuales del proyecto DualSPHysics. Una vez se obtengan los
resultados se realizard un analisis donde finalmente se propondran lineamientos y consideraciones
al llevar a cabo la implementacion del método en estas arquitecturas.

4.3.4.1 Arquitectura. La arquitectura propuesta para el despliegue se compone
Unicamente de un nodo que tiene a disposicién dos unidades de procesamiento grafico GPU, figura
18, esta es una arquitectura basica en la que se busca omitir el intercambio de memoria de host a

host al no ser necesario.
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Figura 18

Arquitectura multi-GPU y subdivision de dominios
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Nota. Adaptado de Mokos (2017)

A su vez la figura 18 ilustra un ejemplo de la particion del dominio de la simulacion en dos
subdominios, siguiendo la arquitectura propuesta, cada subdominio pretende asignarse a una GPU
dedicada exclusivamente a los calculos de las interacciones entre particulas del subdominio
asignado.

Como se menciond anteriormente no se definira un balanceo de cargas al momento de
realizar la division del dominio, por lo que la carga computacional asignada a cada GPU puede no
ser equitativa, se analizaran los resultados de estos despliegues y se determinara si es necesario la
aplicacion de esta técnica.

4.3.4.2 Despliegue. Las implementaciones se desplegaron en el clister Guane sobre un

nodo que ofrece prestaciones de hardware superiores a las utilizadas recientemente en el mismo
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servidor y con esto una mayor capacidad de célculo y memoria. Como configuracion de
DualSPHysics se mantuvo la version de CUDA 8.0 usada sobre este cluster anteriormente.

Tabla 15

Hardware multi-GPU

Hardware Especificaciones
CPU Intel Xeon E5645 (6 nucleos
a 2,40 GHz)
GPU GeForce GTX TITAN X x2
RAM 104 GB
Sistema Operativo CentOS Linux release
7.9.2009 (Core)

Tabla 16

Especificaciones y arquitectura de la GPU Geforce GTX TITAN X

Especificaciones Geforce GTX TITAN X

Fabricante NVIDIA
Modelo Geforce GTX TITAN X
Arquitectura Maxwell 2.0
Especificaciones de memoria
Tamario de memoria 12213 MB
Tipo de memoria GDDR5
Reloj de memoria 1753 MHz
Ancho de banda de
memoria 336.6 GB/s
Especificaciones CUDA
CUDA 5.2
3072 (128 CUDA

CUDA cores cores/MP)
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En la tabla 15 se sintetizan las prestaciones que ofrece la GPU en cuanto a arquitectura,
algunas de las caracteristicas a destacar de esta unidad es su capacidad de memoria, lo cual va a
permitir realizar simulaciones con mayor nimero de particulas, de la misma manera la cantidad de
nacleos CUDA es un factor fundamental a la hora de realizar dichas al hacer el uso de esta
tecnologia.

4.3.4.3 Resultados. El problema CFD que es utilizado es el ejemplo contenido en el codigo
DualSPHysics conocido como rompimiento de olas, esto para mantener un estandar en cada fase
del trabajo. Al igual que en las implementaciones anteriores se realizaron diferentes despliegues
para obtener las mediciones pertinentes para llevar a cabo un analisis y posteriormente realizar el
planteamiento de lineamientos para la implementacién del método SPH sobre estas arquitecturas
multi-GPU.

4.3.4.3.1 SpeedUp. En la tabla 16 se esquematizan los despliegues realizados con su
respectivo céalculo de speedup para cada medicion de tiempo realizada. En los resultados es posible
apreciar la aceleracion obtenida al paralelizar el c6digo, como es de notar dicha diferencia crece
en funcion de la carga computacional aplicada, es decir que, a mayor carga, se obtiene una mayor
aceleracion en cada despliegue en paralelo. Esto, es notable también al analizar los resultados del
calculo de speedup, este incrementa a la vez que sube la cantidad de particulas simuladas, siendo

el mayor registrado en el despliegue con mayor nimero de estas.
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Tabla 17

Resultados SpeedUp multi-GPU.
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Tiempo de ejecucion en | Tiempo de ejecucion en
Distancia entre | Numero de serie — Una sola GPU paralelo — multi-GPU
particulas (m) particulas (seg) (seg) Speedup Aceleracion %
0.0055 589245 982.302 856.37 1.147 14.71
0.0058 493316 776.126 683.155 1.136 13.61
0.006 458920 698.25 617.056 1.132 13.16
0.0075 241672 348.105 316.018 1.102 10.15
0.0085 171496 222.645 204.865 1.087 8.69
Figura 19
Gréfico SpeedUp DualSPHysics multi-GPU.
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En una descomposicion de la grafica presentada en la figura 19 es notable que algunas de

las expectativas puestas en un despliegue multi-GPU no se cumplen en su totalidad. Las posibles

causas de estos resultados pueden ser diversas y es necesario realizar un diagndéstico del codigo e

identificar factores que estén afectan negativamente la aceleracion de su implementacion. Es
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importante diagnosticar debidamente antes de realizar un veredicto sobre las capacidades de esta
tecnologia.
Figura 20

Contraste en tiempos de ejecucion paralelo y serial DualSPHysics.
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Aunque los resultados no son exactamente los esperados y no demuestran el poder de
procesamiento de una técnica multi-GPU, si podemos afirmar resultados positivos para esta
investigacion. Y es de tener en cuenta que como se ha hablado anteriormente despliegues no se
realizd ninguna modificacion al codigo fuente del proyecto, el objetivo es realizar un analisis desde
los avances contenidos en DualSPHYysics, y a partir de este momento entrar a discutir alternativas

para mejorar dichas estadisticas en trabajos futuros.

Para finalizar, en este capitulo se proyectaron los resultados de las investigaciones acerca
de la explotacion del paralelismo de procesos SPH sobre arquitecturas GPU. Para esto se

analizaron las estrategias y herramientas usada por el algoritmo DualSPHysics. Se pudo
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profundizar en cada una de sus caracteristicas, como la visualizacion de sus propiedades en los
distintos despliegues realizados sobre cada arquitectura GPU usada en este trabajo, se realiz6 una
perfilacion del codigo en los que se evidencian los kernels CUDA implementados y usados por la
simulacion y una visualizacién de las transferencias de memoria entre host y dispositivo en una
linea temporal. Por altimo, se obtuvieron resultados de la aceleracién alcanzada tras el despliegue
sobre una Unica GPU comparado con un despliegue en CPU.

También, durante este capitulo, se presentaron los resultados del estudio de técnicas de
paralelismo SPH para mdaltiples GPU, se estudiaron las posibles alternativas para estas
implementaciones, y se expuso los resultados alcanzados tras el despliegue de una de ellas, de los
cuales se obtuvo una aceleracion de entre el 8.69% y el 14.71%. Sin embargo, se identificaron
algunas de las limitaciones y oportunidades de mejora de esta, como lo seria la falta de un balanceo
de cargas oportuno entre las unidades de procesamiento grafico.

Con base en los resultados resaltados en este capitulo, a continuacion, se presentaran una
serie de conclusiones y recomendaciones acerca a la problemética de las dindmicas de fluidos
computacionales, los aportes de la solucion presentada y se planteardn caminos a seguir en trabajos
futuros.

5. Conclusiones

En este trabajo se profundizo e investigd acerca de la problematica de la dindmica de
fluidos computacional, mas especificamente en como es abordada desde el angulo de la ingenieria
computacional. Haciendo énfasis en el método de hidrodindmica de particulas suavizadas y como
su funcionamiento y su uso atacaban este problema desde la perspectiva del paralelismo.

Para esto, en una primera parte se investigo acerca de las problematicas de las dinamicas

de fluidos y como el uso del método SPH atacaba ciertas de estas con caracteristicas como la
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flexibilidad al no requerir una malla fija, haciéndolo més eficaz al simular geometrias complejas.
La robustez siendo menos sensible a los errores en las condiciones iniciales de un problema, mucho
maés versétil trabajando en varios campos como fluidos y sélidos y que permite ser escalado
facilmente a arquitecturas altamente paralelas. Cumpliendo de esta manera el objetivo de
comprender su uso en los problemas de CFD.

Para el segundo objetivo propuesto se investigd acerca de proyectos que mantuvieran un
acercamiento no solo a las simulaciones CFD basadas en este método lagrangiano, sino que
también, contuvieran enfoques en la paralelizacion de procesos y la explotacion de la concurrencia.
Esta parte del estudio se enfocé en el anélisis de distintos algoritmos que atacaran la problematica
desde el angulo propuesto con diferentes herramientas y tecnologias. Como resultado y en
beneficio del desarrollo de este trabajo y después de experimentar e identificar dentro de cada
algoritmo estos procesos, se adopt6 una de las mejores implementaciones que como se evidencia
obtuvo los mejores resultados.

Se realizo entonces el estudio de los despliegues SPH sobre GPU, los cuales se caracterizan
por tener tiempos de ejecucion muy cortos. Esto es posible notarlo con un problema basico como
lo es el rompimiento de olas. Mediante esta investigacion fue posible comprobar que las
simulaciones sobre las convencionales CPU tienden a ser mucho menos eficaces que los
despliegues realizados sobre GPUs. Una vez exploradas estas diferencias, se propuso profundizar
en algunas de las caracteristicas de las tecnologias usadas. Con un ejercicio como la perfilacion de
la ejecucion se pudo visualizar como se segmento para este caso, el codigo DualSPHysics para
cada proceso que se requiere paralelizar del método SPH, siendo los mas afectados los procesos
gue contienen mas carga computacional, que como se ha mencionado a lo largo de esta

investigacion, son aquellos procesos que conllevan el calculo de las fuerzas entre particulas
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vecinas en cada paso de tiempo de la simulacion. Asi también, es posible afirmar que los cambios
en las caracteristicas del hardware afectan positiva o negativamente el despliegue del aplicativo,
mostrdndose como esencial la cantidad de ndcleos y de multiprocesadores contenidos en cada
arquitectura usada.

Se realizo entonces una investigacién acerca de las alternativas y caminos para esta
implementacién. De los resultados y despliegues realizados se obtuvieron resultados positivos para
el estudio, los cuales fueron presentados durante el capitulo anterior y de los que se resalta una
mejoria en la aceleracién del codigo entre el 8.69% al 14.71% con respecto a las implementaciones
sobre una Unica GPU, esto a medida que se aumentaba la carga computacional del problema CFD
simulado, dicha aceleracion es posible verla en las métricas de speedup y visualizarla en la
respectiva grafica. Tabla 16 y figura 19. Estos resultados aportan avances a la solucién de las
limitaciones en la simulacién de problemas CFD vy al estudio de la hidrodindmica de particulas
suavizadas SPH. No obstante, aunque favorables para la investigacion los resultados se quedan un
poco lejos de las expectativas creadas con base en la alta capacidad de computo demostrado por
estas unidades de procesamiento y es necesario en implementaciones futuras realizar una revision
de estos factores que pueden estar afectando la aceleracion.

6. Recomendaciones

Hay diversos factores que es necesario evaluar al implementar una simulacion CFD con SPH
sobre arquitecturas con maltiples GPU, en primer lugar, se debe conocer la arquitectura sobre la
que se va a desplegar la simulacion. Es importante conocer las capacidades y limitaciones del
hardware sobre el que se trabajara, a su vez es valioso elegir un método de particionamiento
adecuado que se ajuste a la arquitectura especifica del dispositivo con tal que se minimice la

sobrecarga en la comunicacion entre las unidades de procesamiento y asi garantizar un buen
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desempefio. La gestién de memoria también es fundamental en estas implementaciones es méas que
necesario disminuir la transferencia de datos entre la memoria del host y la memoria del dispositivo
y el intercambio de informacion entre estos. Aqui juegan factores como el equilibrio de cargas, la
sincronizacién de las simulaciones, la paralelizacion optimizada y la escalabilidad de la
simulacion, con esto Ultimo se quiere enfatizar a que la paralelizacion debe de rendir de manera
eficiente cuando se aumente el nimero de GPUs, esto se puede conseguir asegurando un
particionamiento adecuado y optimizando la comunicacion y la gestion de memoria.

Es necesario discutir entonces sobre las caracteristicas fundamentales al momento de
particionar el dominio de una simulacion y en la reparticion de estos subdominios a cada GPU
asignada. Para iniciar es necesario hablar del tamafio del dominio y la cantidad de particulas.
Conocer la cantidad de particulas que va a contener la simulacién es un factor clave a la hora de
subdividir el dominio en las diferentes GPUs, un gran nimero de particulas requiere una mayor
cantidad de memoria y de recursos, es importante equilibrar dichos subdominios para garantizar
un uso eficiente de cada unidad de procesamiento gréafico. Uno de los factores que afecta
directamente a la cantidad de particulas es el tamafio del dominio, un dominio muy grande,
conllevaria a tener que simular una mayor cantidad de particulas, lo que afecta también a la
subdivision de este. La capacidad del flujo de fluidos es otra de las caracteristicas que puede afectar
a la cantidad de particulas de una simulacion, ya que un flujo complejo requerira la simulacion de
un mayor numero de particulas.

También es importante tener en cuenta otros factores como la cantidad de memoria disponible
en cada dispositivo, ya que una mayor cantidad de memoria permite simular una mayor cantidad
de particulas para cada subdominio, aunque es importante tener en cuenta y como se mencionaba

anteriormente no dejar de lado el intercambio de informacion entre dispositivos ya que se debe
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resaltar que un intercambio de informacién alto a lo largo del despliegue de la simulacion
impactara sobre los tiempos de ejecucion, una disminucion de esta se puede lograr minimizando
el paso de particulas entre subdominios y por lo tanto la informacion que debe transferirse entre
estas y a su vez optimizando los algoritmos de comunicacion.

Por ultimo, el método de particion debe elegirse de forma que proporcione el mayor aumento
de velocidad, como ya se ha discutido esto depende mucho del tipo de simulacién a realizar y la
capacidad de hardware, ya que por ejemplo un método disefiado para una cantidad pequefia de
GPUs puede no ajustarse al aumentar el nimero de estas. Como conclusion, una implementacion
eficiente sobre arquitecturas con maltiples GPU requiere de una buena interpretacion del problema
que se quiere resolver y de los recursos disponibles para ello. Teniendo en cuenta todos estos
factores a la hora de la implementacion se garantiza que los recursos se usen de forma eficiente y
se obtengan resultados positivos en la aceleracion del codigo.

6.2 Trabajo futuro

A partir de este punto es posible disponer de distintas alternativas de trabajo futuro como la
exploracién del método de particion de datos para la ejecucion multi-GPU, la implementacion de
técnicas de balanceo de cargas dinamicas para la particion del dominio de la simulacién, o el uso
de tecnologias aplicadas como MPI para evaluar la ejecucion de implementaciones multi-GPU
entre nodos. También pueden surgir propuestas como usar directivas como OpenACC para ampliar

el rango de dispositivos como a AMD o Intel.
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