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Cota zero

Stop.
A vida parou
ou foi o automovel?

(Carlos Drummond de Andrade, 1930, Alguma Poesia)

S6 eu posso pensar se Deus existe

S6 eu posso chorar quando estou triste
FEu c4 com meus botoes de carne e osso
Eu falo e ougo

Eu penso e posso

Eu posso decidir se vivo ou morro

Porque sou vivo, vivo pra cachorro

E sei

Que cérebro eletronico nenhum me dé socorro
Em meu caminho inevitavel para a morte

(Gilberto Gil, 1969, Trecho da mitsica Cérebro Eletronico)



RESUMO

A arritmia cardiaca é uma condicao relacionada a alteragoes no ritmo dos batimentos
do coracao. Ela acontece quando os estimulos elétricos nao se propagam corretamente
pelo miocardio e pode levar a morte subita. A modelagem computacional pode ser uma
importante aliada na identificacdo de arritmias graves, além de possibilitar testes virtuais
personalizados para o paciente. Nesse contexto, o monodominio, modelo matematico que
descreve a propagacao elétrica no tecido cardiaco, é amplamente utilizado. Resolvé-lo, no
entanto, ainda é uma tarefa complexa e demorada. Este trabalho apresenta estratégias
numéricas e computacionais para acelerar as simulagoes de arritmias ventriculares. Sao
comparados trés métodos numeéricos baseados no esquema Alternating Direction Implicit
(ADI): Operator Splitting ADI, Second-Order Semi-Implicit ADI e Mized-Order Semi-
Implicit ADI. As implementacoes sao paralelizadas usando a biblioteca OpenMP, e quatro
métricas sao analisadas: a janela de vulnerabilidade, usada para avaliar o risco de arritmia
no coracao; a velocidade de propagacao do estimulo; o erro numérico; e o tempo de
execucao. Além disso, apresenta-se uma abordagem alternativa com uma implementacao

paralela para GPUs usando a biblioteca CUDA que é comparada ao simulador MonoAlg3D.

Palavras-chave: eletrofisiologia computacional; simulagao de arritmias; computacao de

alto desempenho.



ABSTRACT

Cardiac arrhythmia is a condition related to changes in the rhythm of the heartbeat.
It happens when electrical stimuli do not propagate correctly through the myocardium and
can lead to sudden death. Computational modeling can be an important ally in identifying
serious arrhythmias, in addition to enabling personalized virtual tests for the patient. In
this context, the monodomain, a mathematical model that describes electrical propagation
in cardiac tissue, is widely used. Solving it, however, is still a complex and time-consuming
task. This work presents numerical and computational strategies to accelerate simulations
of ventricular arrhythmias. Three numerical methods based on the Alternating Direction
Implicit (ADI) scheme are compared: Operator Splitting ADI, Second-Order Semi-Implicit
ADI and Mixed-Order Semi-Implicit ADI. The implementations are parallelized using the
OpenMP library, and four metrics are analyzed: the vulnerability window, used to assess
the risk of heart arrhythmia; the speed of propagation of the stimulus; the numerical error;
and execution time. Furthermore, an alternative approach is presented with a parallel
implementation for GPUs using the CUDA library that is compared to the MonoAlg3D

simulator.

Keywords: computational electrophysiology; simulation of arrhythmias; high performance

computing.



LISTA DE ILUSTRACOES

Figura 1 — Potencial de agdo de uma célula do ventriculo . . . . . . . ... .. .. 12
Figura 2 — Potencial de acao gerado pelo FHN tradicional . . . .. .. .. .. .. 15
Figura 3 — Passo a passo do céalculo da difusdo no OS 4p; mostrando em qual direcao as
incégnitas aparecem na forma implicita em cada etapa . . . . . . . .. 18
Figura 4 — Passo a passo do calculo da difusao no SSI4p; mostrando em qual diregao as
incégnitas aparecem na forma implicita e explicita em cada etapa . . . 19

Figura 5 — Dominio computacional com descricao do tecido, onda do S1 e fibrose . 24

Figura 6 — Formagao e propagacao da espiral em diferentes instantes de tempo . . 26



Tabela 1
Tabela 2

Tabela 3

Tabela 4

Tabela 5

Tabela 6

Tabela 7

Tabela 8

Tabela 9

LISTA DE TABELAS

Parametros do modelo matematico . . . . . .. ... .. ... ... .. 23
Janela de vulnerabilidade, em milisegundos, para cada método com At
variando de 0.0l ms a 0.16 ms . . . . . . . . .. .. ... ... ... .. 27
Velocidade de S1, em metros por segundo, para cada método com At variando
de 0.0lmsa0.16ms . . . . . . . ... .. 27
Erros relativos, em porcentagem, para cada método com At variando de 0.01
msa0.16ms . ... .. .. 28
Tempo total de execucdo, em segundos, para cada método com At variando
de 0.0lmsa0.16ms . . . . . . . . . .. 28
Tempo de execugao de cada parte, em segundos, para cada método com At
variando de 0.0l ms a 0.16 ms . . . . . . . . . . ... ... ... ... 29
Speedups para cada método com diferentes ntimeros de threads comparando
com o tempo de execugao sequencial . . . .. . ... 29
Tempo de execucao de cada parte, em segundos, para diferentes quantidades
de elementos . . . . . ... 30
Speedups de cada abordagem com diferentes quantidades de elementos com-

parando com o tempo de execugao do OSap; (CPU) com 6 threads . . 30



2.1
2.2

3.1
3.2

3.3

5.1
5.2

6.1
6.1.1
6.1.2
6.1.3
6.1.4
6.2

7.1

SUMARIO

INTRODUCGAO . . . o ot ot e e e e e e e e e 11
FORMULACAO MATEMATICA . . . . ..o v i .. 14
MODELO DO MONODOMINIO . . . ... ... ... ... .. .... 14
MODELO DE FITZHUGH-NAGUMO ADAPTADO . . . . ... .. .. 14
METODOS NUMERICOS . . . . ¢ i it i e e e e e 16

OPERATOR SPLITTING ALTERNATING DIRECTION IMPLICIT . 16
SECOND-ORDER SEMI-IMPLICIT ALTERNATING DIRECTION IMPLI-

CIT . . . . e 17
MIXED-ORDER SEMI-IMPLICIT ALTERNATING DIRECTION IMPLI-
CIT . . . . e 19
PARALELIZACAOEM GPU . . . .. .. i i it 20
SIMULACAO COMPUTACIONAL . . . . . . v vt v v v i 23
COMPARACAO ENTRE OS METODOS NUMERICOS . . ...... 23
COMPARACAO DA PARALELIZACAO EM GPU . . . ... ... .. 24
RESULTADOS EDISCUSSOES . . . . . . . . v i i i i e 26
COMPARACAO ENTRE OS METODOS NUMERICOS . .. ... .. 26
Janela de Vulnerabilidade . . . . . . . . .. ... ... ... . .... 26
Velocidade do Estimulo . . . . . ... ... ... ..., ....... 27
Erro Numérico . . .. . .. .. ... ... 27
Tempo de Execucao . . . . . . ... .. ... ... ... ... 28
COMPARACAO DA PARALELIZACAO EM GPU . . . ... ... .. 29
CONCLUSAO . . . . ot e e e e e s s e e e e 32
TRABALHOS FUTUROS . . . .. ... . ... ... . ... ..... 32

REFERENCIAS . . . o v o e e e e e e e e e e s e e 33



11

1 INTRODUCAO

Segundo o relatorio da American Heart Association, em 2019, as doencgas cardio-
vasculares (DCVs) foram a principal causa de mortes no mundo, sendo responséaveis por
27% do total de ébitos (1). Em diversos paises, dentre as DCVs, a mais letal é a morte
subita cardiaca (MSC) (1), quando hd uma parada inesperada da fungdo do érgao. A
fibrilagdo ventricular é o principal tipo de arritmia associado a MSC (2). Isso mostra a
importancia de estudar essa condicao e de aprimorar as praticas clinicas atuais, a fim
de salvar vidas por meio de uma estratificacdo mais precisa dos riscos de cada pessoa.
Contudo, atualmente, para se entender a fundo e escolher o melhor tratamento para
um quadro de arritmia, ainda sdo necessarios exames altamente invasivos, sendo, o mais

comum, o estudo eletrofisiolégico.

Com o avancgo das tecnologias médicas e com a expansao da medicina de precisao
na cardiologia, diagnosticos e tratamentos estao passando a ser mais detalhados e perso-
nalizados para as especificidades de cada paciente. A modelagem computacional, nesse
cenario, ja é uma importante aliada. Com o passar do tempo, a perspectiva é de que
os modelos, construidos e ajustados a partir de dados de exames pouco invasivos, como
eletrocardiograma e imagens de ressonancia magnética, sejam ainda mais utilizados para
simular o comportamento eletrofisiologico do coracao. Naturalmente, algumas barreiras
surgem entre o desenvolvimento e a aplicacao efetiva de uma nova ferramenta. Hoje, um
dos mais relevantes desafios a ser superado é o longo tempo gasto para se realizar uma

simulagao completa (3).

O coragao é um o6rgao vital que tem a fungdo de bombear sangue para o resto do
corpo, seguindo um determinado ritmo, para que nao falte oxigénio em nenhuma parte.
Para realizar essa tarefa, o musculo cardiaco, formado por cardiomiécitos, precisa se
contrair, diminuindo o volume da cavidade dos ventriculos e expulsando o sangue que
tem dentro. Essa mecanica s6 acontece, pois ha uma estrutura, na regiao do atrio direito,
chamada né sinoatrial (NSA), que gera um sinal elétrico que estimula, em uma pessoa
saudavel, a contracao dos atrios, em um primeiro momento, e, em seguida, dos ventriculos.
Ou seja, o0 NSA é o responséavel por manter a frequéncia dos batimentos cardiacos. Quando,

por algum motivo, o coragao perde essa sincronia, ocorre uma arritmia que pode ser letal.

A membrana dos cardiomi6citos tem canais que permitem a passagem de ions do
meio intracelular para o extracelular e vice-versa. Sem interferéncia, ela se mantém em um
potencial de repouso. Entretanto, se houver um estimulo, ocorre uma rapida despolarizacao
e gera-se um potencial de acao, que faz com que as células se contraiam. Um sistema de
equagoes diferenciais ordindrias (EDOs) é capaz de representar o comportamento elétrico
da célula, uma vez que a condutancia das estruturas proteicas da membrana varia com a

voltagem e com o tempo.
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A Figura 1 mostra o potencial de acao simulado de uma célula do ventriculo, que,
ao receber um estimulo, sai de seu potencial de repouso negativo para um valor positivo,
fase chamada de despolarizacao. A célula retorna, entao, ao seu potencial de repouso

novamente, de forma mais lenta, na chamada repolarizacao.

Figura 1 - Potencial de acao de uma célula do ventriculo
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Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

As células do coracao ligam-se umas as outras através de juncgoes gap. Essa conexao
forma o tecido cardiaco e permite a propagacao elétrica. Esta, por conta da distribuicao
das jungoes e do formato de bastonete dos cardiomidcitos, acontece de maneira anisotropica
(4). O modelo do bidominio leva em consideragao os espacos intracelular e extracelular
para modelar esse fendmeno (5). Isso, porém, torna-o bastante complexo, ji que é preciso

trabalhar com dois tensores de condutividade e duas equagoes diferenciais parciais (EDPs).

A fim de simplificar essa dindmica microscopica, aplica-se técnicas de homogenei-
zagao para suavizar as equacoes que descrevem a propagagao elétrica. Portanto, quando
os tensores de condutividade intracelular e extracelular sao proporcionais, ou quando
a resisténcia extracelular pode ser desprezada, é possivel considerar apenas o espago
intracelular no problema, que passa a ser descrito com apenas uma EDP pelo modelo do

monodominio.

Quando, por algum motivo, um estimulo passa pela mesma area do tecido mais
de uma vez, diz-se que ocorreu reentrada, que esta associada a arritmia, uma vez que
aconteceu uma excitagado prematura. A onda de propagacao, nessa condicao, forma uma
espiral, que pode ser sustentavel ou nao (6). Geralmente, quando h& um infarto do
miocardio, que é o tecido cardiaco, aparecem cicatrizes, chamadas de fibroses, nas areas

lesionadas. Elas afetam a propagacao do estimulo elétrico e aumentam significativamente
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os riscos de arritmia (7).

Este trabalho, portanto, tem como objetivo acelerar as simulagoes de arritmias
ventriculares através de estratégias numéricas e técnicas computacionais. Para isso,
inicialmente, expoe-se a formulagao matematica do problema que envolve o acoplamento
do modelo de FitzHugh-Nagumo (FHN) (8), adaptado para reproduzir o comportamento
de células do coracao, ao modelo do monodominio. O resultado é um sistema que
inclui uma EDP parabdlica de reacao-difusao e duas EDOs nao lineares. Em seguida,
Operator Splitting ADI (OSapy), Second-Order Semi-Implicit ADI (SSIap;) e Mized-Order
Semi-Implicit ADI (MOSIapy), trés métodos numéricos baseados no esquema ADI, sdo
apresentados. Eles, paralelizados com a biblioteca OpenMP, sao comparados levando
em conta quatro métricas: a janela de vulnerabilidade, que captura a suscetibilidade do
coracao ao surgimento de arritmias (9), a velocidade de propagagao do estimulo, o erro
numérico e o tempo de execucao. Por fim, uma abordagem de paralelizagao do OSsp;
utilizando CUDA é proposta e comparada com o MonoAlg3D, um simulador ja consolidado

(10).
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2 FORMULACAO MATEMATICA

O comportamento eletrofisiologico do tecido cardiaco é descrito por um sistema de
equagoes diferenciais que é fruto do acoplamento do modelo celular de FitzHugh-Nagumo,

com uma adaptacdo, ao modelo do monodominio.

2.1 MODELO DO MONODOMINIO

O monodominio descreve, através de uma equacao de reacao-difusao, a propagacao
do estimulo elétrico pelo miocarido. Isso ocorre, pois as células que o formam estdo conec-
tadas pelas juncoes gap, que permitem propagacao elétrica entre células vizinhas. Neste
trabalho, como o foco é o estudo dos métodos numéricos, considera-se, por simplificacao,

um dominio isotrépico. Assim, tem-se a seguinte formulacao:

1%
B |Cmgy + lin(Vim)| = V- aVV + Lo, (21)
on
n-oVV =0, emdQ (2:3)

onde o ¢é o tensor de condutividade, 8 é a razao superficie-volume das células cardiacas,
C,, é a capacitancia da membrana por unidade de area, V' é o potencial transmembrénico,
L;on ¢ a densidade total da corrente ionica, 7 ¢ um vetor com as variaveis de estado, I, €
a densidade da corrente de estimulo e n é o vetor unitario normal ao contorno. A Equagao
(2.2) representa o sistema de EDOs, que descreve a dindmica dos cardiomi6citos (11). J&
a Equagao (2.3), prescreve a condigao de contorno de Neumann homogénea. Ela isola o

dominio, garantindo que nao haja fluxo de estimulo elétrico para fora e nem para dentro.

2.2 MODELO DE FITZHUGH-NAGUMO ADAPTADO

Com apenas duas equagoes, o modelo de FitzHugh-Nagumo consegue representar o
comportamento do potencial de agdo gerado em neurdnios (8). Sao duas variaveis, sendo

uma chamada de excitagao, ou rapida (v), e a outra, de recuperagao, ou lenta (w).

A onda do potencial formada pelo FHN tem uma fase de hiperpolariza¢do durante
o periodo refratario, como mostra a Figura 2. Se o modelo fosse usado sem alteragoes,
nao seria capaz de representar as propriedades de recuperagao das células do ventriculo
cardiaco, que nao tém essa caracteristica (Figura 1). Isso afetaria consideravelmente os

padroes de reentrada e prejudicaria as simulagoes.
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Figura 2 - Potencial de agao gerado pelo FHN tradicional
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Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

Para contornar esse problema, em (12, 13) é proposta uma adaptagao no FHN de

modo que a hiperpolarizacao é suprimida. Assim, tem-se as seguintes equacoes:

ov v v
ow v
5 =C <vp - Dw> , (2.5)

onde vy, € o limite de crescimento, v, é o pico do potencial e A, B, C' e D sao constantes

positivas.
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3 METODOS NUMERICOS

Como as simulagoes foram feitas para um dominio quadrado com a mesma dis-
cretizacao espacial (Az = Ay), os trés esquemas serdao apresentados levando isso em

consideracao. O tamanho da discretizacao temporal, por sua vez, é denotada por At.

Todos os métodos sao de diferencas finitas e baseados no conceito de Alternating
Direction Implicit. Esta estratégia propoe que, em um mesmo passo de tempo, a EDP
seja fragmentada e suas derivadas calculadas de maneira implicita em cada direcao

separadamente.

Esse tipo de abordagem leva a necessidade de se resolver um sistema linear, que
pode ser escrito como MX = R, em que M é uma matriz com os coeficientes vindos
da aproximacao da derivada de segunda ordem, X é uma matriz com as incégnitas do
instante n e R é uma matriz com os respectivos lados direito do sistema no instante n. A
grande vantagem do ADI estd justamente no formato de M, que, para cada direcdo, serd

tridiagonal, conforme a formulacao abaixo:

1+2¢ —2¢ ... ... 0

—¢ 1420 —¢

: SO . . | X"=R" (3.1)
—¢p 1+2¢0 —o

0 e =29 1429

com ¢ sendo um parametro que varia entre os métodos e N o niimero total de pontos
discretizados em uma determinada direcdo. A primeira e a ultima linhas da matriz
M da Equacao (3.1) sdo distintas, por conta da restricdo imposta pelo contorno do
dominio. Proximo as bordas, para nao se utilizar um ponto de fora dos limites, seu valor é

aproximado.

Com isso, torna-se possivel utilizar o simples e eficiente algoritmo de Thomas (14),
uma simplificacao da eliminacdo gaussiana para matrizes tridiagonais, com complexidade
O(N). Em um sistema com multiplos lados direito, como o da Equagao (3.1), suas chamadas
podem ser executadas em paralelo para resolvé-los individualmente. Em métodos que
nao fazem a separacao da EDP, a matriz M fica mais complexa, e, como consequéncia, a

resolucao fica mais custosa.

3.1 OPERATOR SPLITTING ALTERNATING DIRECTION IMPLICIT

No OSapr, aplica-se um operator splitting, fazendo com que a reagao e a difusao
da Equacao (2.1) sejam completamente separadas (15). Assim, a solugdo do monodominio

passa a depender da resolugao de dois problemas:
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o Reacao: sistema de EDOs nao lineares

oV 1
o Oim[—lz‘on(va n) + Lest), (3.2)
on
— =f .
o = H(V,m), (33
o Difusao: EDP parabdlica
BCm%‘t/ =V .oVV. (3.4)

Neste trabalho, utiliza-se o0 método de Euler explicito para resolver o sistema de

EDOs. Dessa forma, quando discretizadas, as Equagoes (3.2) e (3.3) ficam, respectivamente,

CcOomo v 4 v
# = Cim[ Lion (Vs mi) + Teat], (3.5)
n+1 n
n; — M _
4 At L= f(vj7nz,g) (36)

A solugao da Equagao (3.4) é encontrada usando o OS 4p;, que discretiza a equagao
parabdlica usando diferenca progressiva no tempo e diferenca central no espago. Em
seguida, a equacao resultante é dividida em duas, onde, na primeira, as incognitas na
direcao = aparecem de forma implicita, enquanto, na segunda equacao, as incognitas na
dire¢do y aparecem de forma implicita. A solugao é encontrada através da resolucao dos

sistemas lineares:

—¢osV;"y ; + (1 +2¢05)V)T — dosViyy; = Vi, (3.7)
—posViiT + (1 + 2¢05) V5 — dos Vit = Vi, (3.8)

em que ¢pg = BC‘;AXIQ e V* é a solugao da Equagao (3.5) para o passo de tempo n. Na

primeira etapa, considera-se difusdo apenas em x, Equagao (3.7), na segunda, Equacao
(3.8), somente em y, como mostra a Figura 3. O OS4p;, apesar de ter uma convergéncia

de segunda ordem no espago, no tempo, é de primeira ordem (10).

3.2 SECOND-ORDER SEMI-IMPLICIT ALTERNATING DIRECTION IMPLICIT

Para o SSI4py, proposto por (16), inicialmente, calcula-se, de forma explicita, uma

predicao V*, a partir da Equacao (2.1), e outra n*, vinda da Equagao (2.2).

V*:vn

260 (V- aVV") + SRV "), (3.9)

n*=mn +7f(V "), (3.10)
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Figura 3 - Passo a passo do célculo da difus@ao no OS 4p; mostrando em qual direcao
as incognitas aparecem na forma implicita em cada etapa

—@®— implicito

n+1
n ‘/l]+1

Vij 'y

1 1 1
n n n n+y n+3 n+y n+1
Viti, Viy o Vil Vi |V Vil Vi
=P —O———O—0— > L 4
T

VL]‘*l Vn+1
i,j—1

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

considerando R como o termo reativo da Equagao (2.1).

Assim, com os resultados das Equagoes (3.9) e (3.10), a solucao da Equagao (2.1)
é dada por
_(pSSI‘/ii—;j + (14 2¢351)Vi; ° — bssiV, +1J = I, (3.11)

n+1
—ssi Vi + (14 20550V — ¢pssi Vi = Fj 2 (3.12)

1
N . n+s N
onde @ssr = 555 K= 5&?&2’ e os lados direito, F;* e F; *, representam, respectivamente,

At
= ¢ss1Vi 1 + (1 = 20ss0) Vs + PpssrViiyy + 5 —R(V*,n%), (3.13)
n+% n+% At * *
F72 = ¢ssiViy 2 + (1 — 2dssr)Vi, n PssrV; +1j ?R(V ). (3.14)

Diferentemente do OSpy, no SSIsp;, a primeira metade da resolucao da EDP,
Equagoes (3.11) e (3.13), envolve tanto as incognitas da diregdo z, na forma implicita,
quanto as de y, na forma explicita. Em seguida, nas Equagoes (3.12) e (3.14), ocorre o
contrario, conforme mostra a Figura 4, com as incognitas da dire¢ao y na forma implicita

e, as de x, na forma explicita.

Para garantir a convergéncia de segunda ordem no tempo (16), a solucao das
variaveis de estado, Equacao (2.2), é calculada com o método Runge-Kutta de segunda

ordem (17), utilizando as predi¢des encontradas nas Equagoes (3.9) e (3.10).

Nt =" + AV, ). (3.15)
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Figura 4 - Passo a passo do calculo da difusao no SSI4p; mostrando em qual direcao
as incognitas aparecem na forma implicita e explicita em cada etapa

—@— implicito ——0——  explicito
n n+1
e VIL,_7'+1 1Vi,-j+1
i,j+1
1 ool 1 1 1
n n+§ IH~§ n+§ n+§ n+1 n+§
i—1,j i,j i+1.,j i—1,j i,j i+1,f i—1,j i,] i+1,j
y y
¢ T ntd
ij Vi ;
Vv
i,j—1 n n+1
Vi1 TVZ-.“

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

3.3 MIXED-ORDER SEMI-IMPLICIT ALTERNATING DIRECTION IMPLICIT

O MOSIsp; tem apenas uma diferenca com relacao ao SSIap; que estd na atuali-

zagao das varidveis de estado. Neste método, a Equagao (2.2) é resolvida usando Euler

explicito, sem predigoes.
= AV ). (3.16)

Logo, V segue evoluindo com um método de segunda ordem, enquanto 1, com um
de primeira. Isso permite com que a Equagao (3.16) seja calculada antes ou, até mesmo,

durante a resolugao das Equagoes (3.9) e (3.10).
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4 PARALELIZACAO EM GPU

A programacao paralela em GPUs é utilizada para diminuir o tempo necessario
para a resolugdo de um problema. Se bem feita, traz ganhos relevantes quando comparada
a execucgao sequencial. Para isso, deve-se levar em consideragao, especialmente, aspectos
de hardware, de escalabilidade, de estrutura de dados, de balanceamento de carga e de
acesso a memoria. Sem essa devida atencdo, os efeitos podem ser contrarios ao que se

espera.

Na implementagao do OS4p; (GPU), para o caso em questdao, de um dominio
quadrado de N x N, todas as estruturas principais e auxiliares de duas dimensoes utilizadas
para armazenar as variaveis do modelo matematico foram linearizadas e transformadas em
vetor. Essa abordagem, além de facilitar os processos de cépia do host (CPU) para o device
(GPU) e vice-versa, também contribui para a eficiéncia dos acessos dentro dos kernels,

termo relacionado as func¢oes do cédigo que sao chamadas pela CPU, mas executadas pela

GPU.

Nesse tipo de método discreto, nao é possivel paralelizar as iteragoes temporais,
pois, para se calcular uma variavel no instante n+ 1, é preciso saber seu valor no instante n.
No dominio espacial, por sua vez, onde nao hé essa dependéncia, é viavel fazer chamadas

em paralelo.

A estratégia, portanto, consiste em quatro etapas principais:

e resolver o sistema de EDOs (Equagoes (3.5) e (3.6));
e resolver a primeira parte do ADI (Equacao (3.7));
e reorganizar o vetor com os valores de V;

« resolver a segunda parte do ADI (Equagao (3.8)).

No kernel responsavel pela resolucao do sistema de EDOs, Algoritmo 1, cada thread

acessa um elemento do dominio, totalizando N? chamadas.

Algoritmo 1: kernel resolveEDOs

1 1 < blockDim.x * blockldx.x + threadldx.x

2 se i <N * N entao

3 | Va <+ VI

4 | Wa <+ W[j

5 | V[i] + Va + At * (LadoDireitoV(Va, Wa) + Estimulo(i, N))
WIi] <~ Wa + At * LadoDireitoW (Va, Wa)

=]
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Para se realizar as etapas que envolvem o ADI, utiliza-se a implementac¢ao do
algoritmo de Thomas para resolver sistemas tridiagonais, proposta em (18), para problemas
com multiplos lados direito. A abordagem ainda inclui uma pré-fatorizagao que é feita,

apenas uma vez, no host.

Sao N threads para N chamadas do Thomas em cada fase do ADI. O acesso a
memoéria global, para ser otimizado, é feito de maneira coalescida, com as threads de um
mesmo warp acessando valores em posigoes proximas. Portanto, o vetor de entrada da

funcao deve estar devidamente organizado para isso.

O Algoritmo 2 descreve o funcionamento do kernel que implementa o Thomas para
GPU. Os vetores la, [b e lc representam, respectivamente, a diagonal inferior, principal e
superior, ja pré-fatorizadas, da matriz do sistema linear. O vetor d, por sua vez, armazena
os multiplos lados direito desse mesmo sistema. Ao final da execugao, d é sobrescrito e

passa a ter os valores da solucao.

Algoritmo 2: kernel resolveThomas

1 linhaAtual < blockDim.x * blockldx.x + threadldx.x
2 linhaAnterior, linhaSeguinte

31+ 0

4 se linhaAtual < N entao

5 d[linhaAtual] « d[linhaAtual] / 1bl[i]

6 para i< 1 até N — 1 faca

7 linhaAnterior < linhaAtual
linhaAtual < linhaAtual + N
9 d[linhaAtual] + (d[linhaAtual] - la[i] * d[linhaAnterior]) / 1b[j]

10 | d[linhaAtual] < d[linhaAtual]

11 para ¢ < N — 2 até 0 faga

12 linhaSeguinte «— linhaAtual
13 linhaAtual < linhaAtual - N
14 d[linhaAtual] < d[linhaAtual] - lc[i] * d[linhaSeguinte]

O terceiro kernel da implementagao do OSap; (GPU), Algoritmo 3, é simples e
direto. Sua funcao é pegar a saida da primeira parte do ADI e reorganiza-la para ser uma
entrada valida, pensando no acesso coalescido, para as chamadas em paralelo do Thomas

da segunda parte.
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Algoritmo 3: kernel mapeamento

1 k < blockDim.x * blockldx.x + threadldx.x
2 se k<N *N entao

i<k /N
j«< k%N

safda[j + i * N] « entradali + j * N]

=W

[S)]
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5 SIMULACAO COMPUTACIONAL

Os métodos foram implementados em C' e, para comparagao entre eles, paralelizados
com OpenMP. Além disso, para a comparac¢ao da paralelizacdo em GPU, o OS,p; foi
paralelizado com CUDA. Cada configuracao de simulacao foi executada cinco vezes com
precisao dupla para os valores reais. As andlises de dados foram feitas com Python. O
computador utilizado para as simulacoes estava equipado com um processador Intel®
Core™ i5-12600 e uma placa de video Nvidia RTX 4070.

O conjunto de parametros utilizados para o modelo matemético é apresentado na
Tabela 1.

Tabela 1 — Parametros do modelo matemaético

Parametro Valor

A 1.5 O lem™2

B 440 tem™!

C 0.012

D 1

UVth 13mV

Up 100mV

o 1.2-1072Q tem ™!
153 103cm ™!

Cn 10~*mFem—2

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

Para estratificar ainda mais as andlises, considerou-se a resolu¢do do monodominio
dividida em duas partes (10). Assim, para o OS4py, as Equagoes (3.5) e (3.6) sao referentes
a primeira parte, e as Equagoes (3.7) e (3.8), a segunda. No SSIsp;, por outro lado, a
primeira parte é mais extensa, com as Equagoes (3.9), (3.10) e (3.15). Na segunda, as
Equagoes (3.11) e (3.12) é que sao resolvidas. Por fim, no MOSI4p;, a diferenga para o

SSIspr estd apenas na primeira parte, em que a Equagao (3.16) entra no lugar da Equagao
(3.15).

5.1 COMPARACAO ENTRE OS METODOS NUMERICOS

As simulac¢bes computacionais para comparacao entre os métodos numéricos con-
sideraram um tecido cardiaco de 2 cm X2 ¢cm com uma area quadrada fibrética entre
[0.7,0.7] x [1.3,1.3]. Nela, a condutividade vale 20% do valor original, o ; = 0.20.

O primeiro estimulo (S1) comeca em tg; = 0 ms, dura 2 ms, é aplicado na regiao
[0,0.2] x [0,2] e propaga-se da esquerda para direita. Sua velocidade é calculada através

do tempo gasto para chegar ao extremo oposto.
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A Figura 5 mostra o tecido cardiaco, a onda do S1 e a regido fibrética.

Figura 5 - Dominio computacional com descri¢do do tecido, onda do S1 e fibrose

Onda do S1

Tecido cardiaco €— .n
Regiao com fibrose

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

A discretizagao espacial foi Ax = Ay = 0.005 cm, e o tempo total de simulagao foi
T = 320 ms. Os métodos numéricos foram avaliados com diferentes passos de tempo, de
At = 0.01 ms até At = 0.16 ms.

Para induzir uma arritmia e poder avaliar a janela de vulnerabilidade do coracao,
em diferentes tempos, um segundo estimulo (S2) é aplicado. Sua duragdo também ¢é de 2
ms e ocorre em [0, 1] x [0, 1].

Como nao se tem uma solugdo analitica para o monodominio, o resultado de
referéncia utilizado para as comparagoes é proveniente do SSI4p; com um At = 0.001 ms.

O erro relativo em porcentagem (ERP) serviu como métrica para avaliar a precisao dos

métodos.

N Ny A \2

_ 1 \Ui 5 — V5
ERP = 100 x \/Zz—l j=1 ( »J J)
21 2221 Ui

em que 9 é a referéncia, e N,, N, sao o nimero de discretizagdes no espaco em cada

, (5.1)

direcao.

5.2 COMPARACAO DA PARALELIZACAO EM GPU

Para a comparacao com o MonoAlg3D, utilizou-se, como base, as mesmas configura-
¢Oes descritas na Se¢ao 5.1, mas com algumas mudancas. O dominio permaneceu o mesmo

mostrado na Figura 5, porém sem a regiao fibrotica. Além disso, como o foco era apenas a



25

analise do tempo gasto por cada parte, o erro numérico e a janela de vulnerabilidade nao

foram medidos. A arritmia, portanto, foi induzida sempre com o mesmo tgo = 120 ms.

A duragao total foi reduzida para T' = 220 ms, mateve-se um At = 0.02 ms fixo e
variou-se, somente, o tamanho da discretizagao espacial, Az = Ay = [0.02, 0.01, 0.002,
0.001], levando, respectivamente, a um total de 10 mil, 40 mil, 1 milh&o e 4 milhdes de

elementos.

No MonoAlg3D, que utiliza volumes finitos, a malha computacional foi gerada por
uma funcao padrao e a difusao foi calculada através do método de Gradiente Conjugado

com tolerancia de 1076.
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6 RESULTADOS E DISCUSSOES

Os resultados estao divididos em duas partes, uma para a comparagao entre os
métodos numéricos e outra para comparacao da implementacao em GPU com o simulador
MonoAlg3D. Sao levadas em consideracao as configuragoes de simulacao descritas na

Secao 5.

6.1 COMPARACAO ENTRE OS METODOS NUMERICOS

A Figura 6 mostra, ao longo de diferentes instantes de tempo, a simulac¢ao repro-
duzindo uma arritmia cardiaca com a formacao de uma espiral autossustentavel. Neste
caso, o S2 foi aplicado no instante tgo = 120 ms e seguiu as demais configuracoes descritas

na Secao 5.1.

Figura 6 - Formagao e propagacao da espiral em diferentes instantes de tempo

109 ms 120 ms 157 ms 190 ms
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60 _
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]
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80

60
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>
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20

0

Pela Tabela 2, é possivel perceber que os trés métodos conseguiram capturar a

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

6.1.1 Janela de Vulnerabilidade

mesma janela de vulnerabilidade. Nota-se que o OSp; foi o mais estavel de todos,
conseguindo executar a simulacao para todos os At. Nao é dificil perceber que ele é
incondicionalmente estavel, pois seus sistemas lineares sao montados apenas a partir de

esquemas implicitos. Por outro lado, tanto o SSI4p; quanto o MOSI 4p; tém a presenca do
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termo reativo no lado direito dos sistemas lineares, exposto nas Equagoes (3.13) e (3.14),
o que condiciona a estabilidade dos métodos. Nos casos em que nao foi possivel gerar a

simulacao da arritmia devido a instabilidade numérica, um hifen foi colocado nas tabelas.

Tabela 2 — Janela de vulnerabilidade, em milisegundos, para cada método
com At variando de 0.01 ms a 0.16 ms

At (ms) OSAD[ SSIAD[ MOSIAD[
0.01 [119, 132] (119, 132] (119, 132]
0.02 [119, 132] (119, 132] (119, 132]
0.04 (119, 132] (119, 132] (119, 132]
0.08 [119, 132] - -
0.16 [119, 132] - -

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

6.1.2 Velocidade do Estimulo

Em cada simulagao, foi medida a velocidade de propagacgdo do estimulo S1. O
valor de referéncia utilizado é de 0.603763 m/s. Os resultados, para cada método, estao
na Tabela 3.

Tabela 3 — Velocidade de S1, em metros por segundo, para cada método
com At variando de 0.01 ms a 0.16 ms

At (IIlS) OSAD[ SSIAD[ MOSIAD[
0.01 0.598007 0.603824 0.603824
0.02 0.592495 0.603622 0.604027
0.04 0.582147 0.603217 0.603217
0.08 0.563910 - -
0.16 0.533175 - -

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

A partir da analise da Tabela 3, percebe-se que o SSIxp; e 0o MOSI4p;, quando
nao apresentaram instabilidade, alcancaram resultados préoximos ao valor de referéncia.
Para At = 0.04 ms, em que os trés métodos foram estaveis, observa-se erros de 3.58%,
0.09%, and 0.09% para o OSspr, 0 SSIxpr e 0o MOSI4p;, respectivamente.

6.1.3 Erro Numérico

Com o mesmo t2, isto é, com a mesma espiral sendo gerada, foi medido o erro
numérico de cada método para diferentes At. A Tabela 4 mostra, em porcentagem, os

erros relativos encontrados.
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Tabela 4 — Erros relativos, em porcentagem, para cada método com At
variando de 0.01 ms a 0.16 ms

At (ms) OSAD[ SSIAD[ MOSIAD[
0.01 7.7938 0.0836 0.5844
0.02 13.4978 0.1678 1.1528
0.04 23.3787 0.3242 2.2308
0.08 38.5614 - -
0.16 61.1982 - -

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

Da Tabela 4, é possivel perceber que o SSI pr e 0o MOSI4p; tém uma precisao
consideravelmente maior do que o OS4p;. Para o At = 0.04 ms, por exemplo, o SSI4p; foi
72 vezes melhor, e 0o MOSI4p;, 10 vezes. Mesmo nao sendo tao acurado quanto o SSIzpy,
0 MOSI 4pr alcangou bons resultados, com erros baixos, menores do que 3% em todas as

simulagoes que foram executadas até o fim.

6.1.4 Tempo de Execucgao

Para a avaliacao dos tempos de execucao, foi considerada a performance de cada
método executando com 6 threads em paralelo. A Tabela 5 mostra o tempo total de

execucao para cada método com diferentes valores para o passo de tempo.

Tabela 5 — Tempo total de execuc¢ao, em segundos, para cada método
com At variando de 0.01 ms a 0.16 ms

At(ms) OSAD] SSIAD[ MOSIAD]
0.01 16.999 25.142 24.583
0.02 8.517 12.589 12.289
0.04 4.267 6.307 6.173
0.08 2.148 - -
0.16 1.076 - -

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

A anélise da Tabela 5 permite constatar que o OSsp; foi 0 método mais rapido
para todos os At. Em contrapartida, a Tabela 4 também mostra que ele teve os maiores
erros. Com isso, pode-se afirmar que o OS4p; é ideal em cenérios que tenham flexibilidade
com relacao a acuracia e demandem que as simulagoes sejam concluidas no menor tempo

possivel.

O MOSI4py, como mostra a Tabela 5, foi ligeiramente mais rapido do que o SSI4p;
em todos os casos testados. Essa observacao é promissora, pois para modelos celulares mais

complexos, com mais variaveis de estado, a tendéncia é que o MOSI4p; amplie ainda mais



29

essa vantagem, ja que sua forma de atualizar n é mais simples e direta, ndao dependendo
da predicao.
A Tabela 6, por sua vez, apresenta os tempos de execugao de cada uma das partes

descritas na Secao 5, separadamente.

Tabela 6 — Tempo de execucao de cada parte, em segundos, para cada método com
At variando de 0.01 ms a 0.16 ms

OSapr SSIapr MOSI4pr

At (ms) = 2 @ 2 @ 2
0.01 3.497 13.672 7.738  17.704 7.121  17.695
0.02 1.761 6.843 3.879 8.988 3.557 8.910
0.04 0.968 3.477 1.951 4.499 1.812 4.539

0.08 0.569 1.763 - - - -

0.16 0.253 0.873 - - - -

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

Nota-se, pela Tabela 6, que, em todos os casos, para todos os métodos, o tempo
de execucao da segunda parte foi maior que o da primeira. Isso aconteceu, porque o
FHN adaptado tem apenas duas variaveis. Modelos mais complexos do ventriculo, como

Iyer-Mazhari-Winslow (19), ten Tusscher et al. (20) ou ToR-ORd (21), tém dezenas de

varidveis. Como mostrado em (10), o convencional é que a primeira parte leve mais tempo.

Na Tabela 7, estao os speedups, fatores de aceleracao, de cada método comparados
com o0s seus respectivos tempos de execucao sequencial para o caso com At = 0.01 ms.
Os resultados mostram que, apesar das diferencas, todos os trés obtiveram valores bem

proximos do numero de threads utilizado, indicando, assim, uma boa paralelizacao.

Tabela 7 — Speedups para cada método com diferentes
numeros de threads comparando com o tempo de execu-
¢ao sequencial

Threads OSAD[ SSIAD[ MOSIAD[
2 1.94 1.95 1.98
4 3.78 3.74 3.73
6 5.41 5.31 5.29

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

6.2 COMPARACAO DA PARALELIZACAO EM GPU

A Tabela 8 mostra os tempos de execugao de cada parte para a implementagao do
OSap; tanto na CPU, executando em paralelo com 6 threads, quanto na GPU. Os tempos

do MonoAlg3D foram medidos e disponibilizados pelo préprio simulador.
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Tabela 8 — Tempo de execucao de cada parte, em segundos, para diferentes quanti-
dades de elementos

OSAD[ (CPU) OSAD[ (GPU) MOTLOAZQSD

Elementos 12 22 12 22 12 22
10000 0.111 0.345 0.070  0.994 0.323 1.756
40000 0.336 1.306 0.159  2.047 0.651 1.860
1000000 25.435  68.061 2.225 10.311 13.008 12.234
4000000 138.333 314.601 8.665  26.512 77.642 91.754

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

Como o escopo do que é medido pelo MonoAlg3D nao é exatamente o mesmo
dos OSapy, a comparagao entre eles acaba nao sendo tao justa. Ainda assim, é possivel
levantar algumas observacoes interessantes a partir da analise da Tabela 8. Como ja
era esperado, as implementagoes que envolvem a GPU superam significativamente os

resultados da CPU para os maiores casos, como aponta a Tabela 9.

Nota-se, também, que o MonoAlg3D, por ser mais robusto e voltado para simulagoes
mais complexas, acaba nao conseguindo ter um ganho de desempenho tao expressivo quanto
0 OSap; (GPU). Outra diferenga entre eles, que mostrou ter uma relevancia significativa,
¢ o método de resolver a EDP parabdlica. Os resultados indicam uma vantagem do ADI
com Thomas em relacao ao Gradiente Conjugado. Neste contexto e com os tempos que
se tém, o OS4p; (GPU) foi quase 9 vezes mais rapido do que o MonoAlg3D na primeira

parte e 3 vezes na segunda, para o caso com 4 milhoes de elementos.
Os speedups apresentados na Tabela 9 tém, como valor de comparagao, os tempos

de execucao do OSp; executando com 6 threads na CPU.

Tabela 9 — Speedups de cada abordagem com diferentes quantidades de elementos
comparando com o tempo de execu¢ao do OS,p; (CPU) com 6 threads

OSapr (GPU) MonoAlg3D
Elementos 12 28 Total 12 28 Total
10000 1.60 0.35 0.43 0.35 0.20 0.22
40000 2.12 0.64 0.74 0.52 0.70 0.65
1000000 11.43 6.60 7.46 1.95 5.56 3.70
4000000 15.96  11.87  12.87 1.78 3.43 2.67

Fonte: Elaborada pelo autor (2023).

Para o maior caso, o OSsp; paralelizado em GPU foi praticamente 13 vezes mais
rapido do que a implementacao para CPU, como mostra a Tabela 9. Ainda por ela, é
interessante constatar o comportamento da programacao paralela em GPU. Abaixo de 1
milhdo de elementos, no geral, o0 OSsp; (CPU) foi o melhor. Percebe-se que, com relagéo

ao OSapr (GPU), o que garante essa vantagem é a segunda parte. O MonoAlg3D, com as
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caracteristicas particulares ja pontuadas, consegue superar o OS,p; (CPU) a partir de 1

milhdo de elementos.
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7 CONCLUSAO

Este trabalho apresentou trés métodos numéricos baseados em Alternating Direction
Implicit e técnicas de computacao de alto desempenho para acelerar as simulagoes de
arritmia cardiaca. Métricas importantes nesse tipo de estudo, como a janela de vulnerabi-
lidade, a velocidade de propagacao do estimulo, o erro numérico e o tempo de execugao
foram devidamente apresentadas. Dessa maneira, as comparagoes e discussoes feitas neste

trabalho contribuem para os avancos da modelagem computacional aplicada a cardiologia.

A programacao paralela, tanto em CPU quanto em GPU, trouxe significativos
ganhos de desempenho e mostrou-se imprescindivel para que as simulag¢oes do coragao

possam ganhar escala e mais detalhamento.

O MOSI ps, apesar de nao ter tido os menores erros e tempos de execucao,
apresentou um interessante custo-beneficio. Sua forma de atualizar as varidveis de estado

o torna promissor para o estudo com modelos celulares mais realistas (19, 20, 21).

Quando comparado com o tradicional método do Gradiente Conjugado, presente
no simulador MonoAlg3D, e com a implementacao em CPU, o OS4p; (GPU) mostrou ser
o mais rapido. Ainda é necessario aprofundar as analises, avancar para trés dimensoes,
estudar os erros numeéricos, a estabilidade e afins. Porém, por ora, a perspectiva também

é otimista.

7.1 TRABALHOS FUTUROS

A boa performance do OS4p; implementado com CUDA estimula a paralelizagao
em GPUs dos demais esquemas ADI apresentados neste trabalho, a fim de investigar seus

comportamentos.

Como trabalho futuros, deve-se implementar a anisotropia no modelo matematico
para tornar as simulacoes mais realistas. Ainda nessa linha, a utilizacdo de modelos

celulares mais completos (19, 20, 21) é imprescindivel.

Um outro caminho a ser percorrido é o da implementacao dos métodos para
simulagoes em 3D. Isso permitira realizar comparacoes com benchmarks consolidados da

area de eletrofisiologia (22) e aumentara a credibilidade do estudo.
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