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RESUMO

A Homogeneizacao por FExpansao Assintética (HEA) é uma técnica multiescala
empregada ao calculo de propriedades efetivas de meios continuos com estrutura periédica.
As principais vantagens desta técnica sao a reducao do tamanho do problema a resolver e
a possibilidade de se empregar uma propriedade homogeneizada que guarda informacoes
da microestrutura heterogénea. Quando associada ao Método dos Flementos Finitos
(MEF), a HEA demanda o emprego de malhas que permitam a imposigao de condigoes
de contorno periédicas — sendo portanto necessario especificar tal particularidade quando
da geracao dos modelos em MEF. Tais modelos representam as células periddicas, que
sao volumes representativos do meio heterogéneo e, em alguns casos, apresentam uma
complexidade geométrica e fisica que torna imprescindivel o emprego de malhas com alto
grau de refinamento — levando a um custo computacional significativo.

Este trabalho tem por objetivo a obtencao de um programa em Elementos Finitos para
a aplicacao da HEA a Elasticidade em 3D, empregando técnicas de programacao paralela.
Foram desenvolvidas versoes do programa em 2D: uma sequencial em C e duas paralelas
empregando OpenMP e CUDA. Foi implementado com sucesso o programa HEA3D em
uma versao sequencial, em linguagem FORTRAN e uma paralela, empregando OpenMP.
Para validacao dos programas, foram analisadas células periddicas bifasicas e os resultados
apresentaram boa concordancia com valores experimentais e numéricos disponiveis na
literatura. A versao paralela obteve expressivos ganhos de desempenho, com aceleracoes

de desempenho de até 5.3 vezes em relagao a versao sequencial.

Palavras-chave: Modelagem Multiescala.  Elementos Finitos. = Homogeneizacao.

Programacao Paralela.



ABSTRACT

The Asymptotic Expansion Homogenization (AEH) is a multiscale technique applied to
estimate the effective properties of heterogeneous media with periodical structure. The
main advantages of this technique are the reduction of the problem size to be solved
and the ability to employ an homogenized property that keeps information from the
heterogeneous microstructure. In association with the Finite Element Method (FEM),
the AEH requires the application of periodic boundary conditions, which must be taken
into account during the generation of FE meshes. Such models represent periodic cells,
which are representative volumes for heterogeneous media and, in some cases, present a
geometric and physics complexity that demands refined meshes, leading to a significant
computational cost.

The aim of this work is to develop a parallel program that applies both FEM and AEH
to estimate the elasticity properties of 3D bodies. A sequential version of the 2D program
using C, and parallel versions using OpenMP and CUDA were implemented. A sequential
version of the program, called HEA3D, was successfully implemented using FORTRAN.
Also, a parallel version of the code was implemented using OpenMP. The validation of
the codes consisted of comparisons of the numerical results obtained, with numerical
and experimental data available in the literature, showing good agreement. Significant
speedups were obtained by the parallel version of the code, achieving speedups up to 5.3

times over its sequential version.

Keywords: Multiscale Modelling.  Finite Elements. = Homogenization.  Parallel

Programming.
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1 Introducao

1.1 Motivacao

O comportamento macroscopico de materiais heterogéneos pode ser fortemente afetado
por caracteristicas microestruturais, principalmente em relacao aos aspectos de
durabilidade e condigoes ambientais que levam a degradacao progressiva [10, 11, 12].
Nesses casos, € conveniente considerar as caracteristicas da microescala na modelagem de
sistemas heterogéneos para simular adequadamente os efeitos da macroescala. Entretanto,
para simular fenomenos fisicos relacionados a meios heterogéneos, a representagao
detalhada das interagoes da microestrutura frequentemente resulta em problemas
extremamente complexos, que podem tornar a solucao impossivel devido a enorme
demanda de esforco computacional. Esse fato justifica a aplicacao nao sé de computagao
paralela, como também de técnicas numéricas multiescala para estimar propriedades
efetivas homogeneizadas, cujos valores sao similares aos obtidos a partir de medidas
experimentais [13, 14, 15, 16, 17].

Dentre as técnicas de modelagem multiescala mais utilizadas para a analise de meios
heterogéneos, cita-se a Homogeneizagdo por Expansao Assintética [14, 18, 19], que é
aplicada a meios que possuem estrutura periddica ou repetitiva. Basicamente, nestes
casos ¢ possivel aproximar o meio original e heterogéneo por um meio equivalente, com
propriedades efetivas ou homogeneizadas determinadas com base em um volume elementar
que seja representativo da estrutura em questao e, por ser periédico, ¢ denominado célula
periddica. As analises em ambito macroscépico da estrutura completa podem, entao,
ser efetuadas considerando-se o meio equivalente e homogeneizado, o que reduz de modo
significativo a dimensao do problema. Destaca-se que as propriedades macroscépicas
calculadas através de técnicas multiescala mantém informacgoes das escalas microscopicas,
0 que permite a recuperacao de aspectos relacionados a microestrutura através de
procedimentos conhecidos como técnicas de localizagao [19].

Um exemplo de materiais heterogéneos que podem ser aproximados por meios com
estrutura periddica é o tecido 6sseo. A Figura 1.1 é extraida de [1] em que a modelagem

multiescala é aplicada para simular a regeneracao éssea. A Figura mostra o corpo a
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analisar (a), e dois tipos de volumes elementares representativos (d) e (e), que sdo
empregados como células periddicas das quais se extraem as caracteristicas efetivas do
meio heterogéneo. A Figura 1.2.(a) mostra a geometria de um material compdsito, que
também apresenta periodicidade. Trata-se de uma estrutura composta por cilindros feitos

de nanotubo de carbono — resultando em um meio com periodicidade em vérios niveis [2].

a b\

Fully clamped

a h Wep Strang

Fil Strand
Cc d Fil and Warp Sirand

Figura 1.2: Configuracoes geométricas de um compoésito feito de fibras de carbono.
Extraida de [2]

As aplicacoes na Engenharia Civil sao muito diversas. A estrutura representada na
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Figura 1.3 é uma parede de alvenaria cujo comportamento foi analisado por [3] através
de uma técnica multiescala. Existem trabalhos que representam o concreto através de
células periédicas, como, por exemplo, o de Lee et al. [4] que utilizou a célula apresentada

na Figura 1.4, onde as inclusoes esféricas representam 4 tipos de agregados distintos.

e=n

HOMOGENIZATION

Figura 1.3: Anélise multiescala de Parede de alvenaria. Extraida de [3]

Figura 1.4: Célula peridédica representativa de concreto com quatro tipos de agregados.
Extraida de [4].

O célculo de propriedades efetivas através da Homogeneizacao por Expansao
Assintotica pode ser realizado com o auxilio de métodos numéricos, como o Método
dos Elementos Finitos (MEF): o modelo a analisar é a célula periédica, que deve
entao ser discretizada em elementos finitos, gerando como resultado as propriedades
efetivas do meio, que podem ser entao empregadas em andlises de ambito macroscopico.
Dispensa-se, assim, o emprego de malhas de elementos finitos muito refinadas na estrutura
original - e os resultados podem ser obtidos de modo mais eficiente, demandando menos
recursos computacionais do que os que seriam necessarios na aplicacao do MEF de
modo direto, para analisar o meio nao-homogéneo original. Ainda assim, alguns tipos
de geometrias demandam um maior refinamento na malha de elementos finitos para
garantir resultados vélidos. O maior refinamento, por sua vez, implica na necessidade
de resolucao de um sistema de equagoes maior. Nestes casos, a melhor alternativa

para reduzir o tempo necessario para o processamento é aplicar técnicas de computacao
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paralela. Mas mesmo nos casos em que o tempo de processamento nao seja um fator
determinante, o emprego de computacao paralela ainda é importante em virtude do melhor
aproveitamento dos recursos computacionais disponiveis: grande parte dos processadores
hoje fabricados possuem capacidade para realizar processamento paralelo; nao utilizar

toda a sua capacidade computacional representa um desperdicio de recursos.

1.2 Descricao Geral e Objetivos

Este trabalho teve inicio em um estudo preliminar desenvolvido no NUMEC (Ntcleo
de Pesquisa em Métodos Computacionais em Engenharia - UFJF) em que a HEA foi
implementada utilizando o ambiente de programagao MATLAB®) para a obtencao de
propriedades mecanicas efetivas de estruturas periddicas planas [20, 21]. A partir dessa
versao inicial foi desenvolvida uma nova versao utilizando a linguagem C [22], para melhor
compreensao do modelo mecanico e como base para a posterior generalizacao para 3D.
Foram empregadas ainda técnicas de programagao paralela gerando duas novas versoes
paralelas — OpenMP e CUDA — visando necessidades futuras de avaliacao de dominios
mais complexos [23, 24].

O objetivo deste trabalho é a implementacao da técnica da HEA aplicada a
Elasticidade, para obtencao de propriedades mecanicas efetivas de meios com estrutura
peridédica, empregando o MEF e técnicas de processamento paralelo. Para este fim,
procedeu-se primeiramente a adaptacao de um programa-base desenvolvido em linguagem
FORTRAN, para a resolugao do problema da HEA em dominios com geometria hexaédrica
empregando o MEF. A partir dessa versao sequencial, foi desenvolvida uma versao paralela
para multiprocessadores empregando OpenMP.

Para a validacao dos programas, foram realizadas comparagoes com resultados
disponiveis na literatura, apresentando uma boa concordancia. A andlise do desempenho
entre as versoes sequencial e paralela indica que o objetivo de reducao no tempo de
computacao necessario para a obtencao das propriedades mecanicas foi alcangado: ganhos

de até 5.3 vezes foram obtidos quando 6 processadores foram utilizados.

1.3 Escopo

Esta dissertacao foi organizada da seguinte forma:
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O Capitulo 2 apresenta a formulacao da HEA aplicada a problemas de Elasticidade e
descreve a aplicacao do MEF a HEA.

O Capitulo 3 trata de técnicas de programacao paralela, apresentando de forma breve
conceitos de arquitetura e modelos de programacao paralela. Aborda em particular
OpenMP e CUDA, que foram empregados no presente trabalho.

As implementacoes das versoes sequenciais e paralelas sao descritas nos Capitulo 4 e
5. O Capitulo 4 trata das funcionalidades do programa para analise bidimensional e no
Capitulo 5 sao apresentadas as principais rotinas do programa 3D. Ambos apresentam
aspectos importantes dos programas desenvolvidos, como a imposicao de condigoes de
contorno periddicas e as estratégias utilizadas para a programacao paralela.

Em seguida, no Capitulo 6, sao apresentados os exemplos de aplicagao e as anélises
de desempenho das versoes desenvolvidas dos programas HEA2D e HEA3D.

Por fim, o Capitulo 7 traz as consideragoes finais e perspectivas futuras.
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2 Homogeneizacao por Expansao

Assintotica

2.1 Introducao

Técnicas de modelagem multiescala téem sido empregadas ha algumas décadas, com
bastante éxito, na simulagao dos mais variados problemas heterogéneos, tais como:
sistemas biolégicos, meios porosos e materiais compdsitos [13, 17, 25]. Estes
problemas caracterizam-se pela heterogeneidade, apresentando composicoes em escalas
com dimensoes hierarquicas cujo tamanho caracteristico pode variar de angstrons a
quilometros. A descricao detalhada de meios heterogéneos pode tornar a andlise de tais
problemas dificil ou até impossivel. Para tanto determina-se, quando possivel, um meio
macroscopico equivalente conhecido como homogeneizado [26].

Este capitulo tem por objetivo apresentar a técnica da Homogeneizacao por Expansao
Assintética (HEA) aplicada a Elasticidade, bem como a utilizagdo do Método dos
Flementos Finitos (MEF) para a determinagao de propriedades efetivas de meios
periodicos.

A HEA tem se mostrado uma excelente metodologia para modelar fendmenos fisicos
em meios que possuam microestrutura periédica [27]. A teoria da homogeneizagao se
baseia em encontrar equacoes diferenciais parciais homogeneizadas que descrevam os
processos fisicos que ocorrem nos meios heterogéneos quando a escala das heterogeneidades
tende a zero [28]. O que se espera, dessa forma, é adotar propriedades macroscépicas
que considerem a influéncia da microestrutura, através de procedimentos semelhantes a
determinacao de médias.

Admite-se a existéncia de pelo menos duas escalas distintas, associadas a fenomenos
microscépicos e macroscopicos [18, 29|, as quais podem ser desacopladas. Na literatura
[18, 19], a notagao frequentemente utilizada considera x como o referencial da macroescala,
que caracteriza o sistema global, e y como o referencial da microescala associada as
heterogeneidades da microestrutura analisada. Em determinadas aplicagoes, como por

exemplo tecidos biolégicos, podem existir mais do que duas escalas e, com isso, ha a
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necessidade de expandir a nomenclatura com indices que possam representar as demais
escalas [29].

Considerando um problema com duas escalas, estas sao relacionadas por um parametro
e real positivo, que é a razao entre as dimensoes caracteristicas da microescala y e

macroescala x, dada pela relagao 2.1 [19]:

y=uz/e (2.1)

A HEA é uma técnica de perturbacao baseada na expansao em séries assintoticas em
torno de €. A incognita do problema depende das duas variaveis relativas as escalas, global
x e local y. A expansao assintética aproxima a grandeza que estd sendo homogeneizada
nas escalas adicionando perturbacoes causadas pela periodicidade das heterogeneidades
microestruturais [27, 29].

Considera-se o caso limite em que a dimensao do periodo da microescala é muito
pequena em relacao as outras dimensoes que aparecem no problema, sendo possivel
considerar que a solucao do problema em questao é aproximadamente igual a solugao
de um material homogeneizado [18]. Como as escalas sao desacopladas, o esforco
computacional do problema é reduzido [19], de forma que, ao invés de analisar toda
hierarquia do material de uma sé vez, opta-se por analisd-la por partes representativas da
estrutura completa. Estas partes sao conhecidas como volume elementar representativo
(VER), e devem representar de forma estatistica a microestrutura do material que esta
sob analise [29]. O VER deve ainda ser pequeno em relagdo ao volume macroscépico e,
quando se trata de um meio periddico, reduz-se a uma célula unitaria periddica [26]. A
Figura 2.1 apresenta uma estrutura periédica de modo esquemaético.

A base da aproximacao é a premissa de que o parametro que relaciona as escalas
tende a zero, indicando que o ntumero de células peridédicas tende a infinito, conforme
representado na Figura 2.2. No limite em que ¢ — 0, a estrutura nao-homogénea ¢é

aproximada por uma homogénea.
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Figura 2.1: Representagao de uma estrutura heterogénea. Adaptada de [5]
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Figura 2.2: Representacao da aproximacgao de uma estrutura periédica nao-homogénea
por uma homogénea equivalente quando € — 0

2.2 Homogeneizacao por Expansao Assintdtica

Aplicada a Elasticidade

Considera-se um material cuja microestrutura é composta por multiplas fases, cujas
orientacoes e formas devem ser tais que estejam repetida e periodicamente distribuidas
nas trés dimensoes na microestrutura do material [18, 19]. As propriedades eldsticas do

material periddico sao definidas pela relagao 2.2:

x
Dy = Dijri ( ) ; (2.2)

€
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em que ()¢ denota os valores relacionados a estrutura real ndo-homogénea e a funcao
D1 representa as variagoes das propriedades do material na microestrutura heterogenea
Y. Isso significa dizer que o volume estd representado no sistema de coordenadas xf
e as variagoes que ocorrem na microestrutura sao modeladas por Df;,. No problema
homogeneizado, as mesmas variagoes ocorrem de forma aumentada, somente sobre a célula
unitaria periédica Y [19]. A célula pode ser repetida no espago para gerar o mesmo sistema
descrito por Df,.

O problema eldstico-linear é descrito pela Equacdo de equilibrio (2.3), condigdes de
contorno (Equagoes 2.4 e 2.5), relagdo deformagao-deslocamento (Equagao 2.6) e relagao

constitutiva (Equacao 2.7):

Yifi o= Q; 2.
ot + fi 0 em £ (2.3)
ui = 0 em 0% (2.4)
oin;, = F; em 0, (2.5)
. 1 [Ous =~ Ouj
ey(u) = 3 (8:(:? + axi> ; (2.6)
J 7

em que o parametro de escala € identifica as quantidades relacionadas ao comportamento
do material heterogéneo; of; ¢ o termo ij do tensor de tensoes internas e f; ¢ a forca de
volume no dominio €2; u{ é o deslocamento na direcao i; n; ¢ o vetor normal ao contorno
0Q); F; é a forca por unidade de area no contorno () e ;; é o termo ij do tensor de
deformagoes.

Assumindo a existéncia de duas escalas distintas associadas ao comportamento do
material, o campo de deslocamento, que é a incégnita do problema, é aproximado por

;. . s ~ 0) .
uma série assintética em €, dada pela Equacao (2.8), em que ug ) 6 o deslocamento na

) (2 ~ s e
(1) 4y ), ... sao os deslocamentos peridédicos nas escalas inferiores.

A}

escala macro e u

us(z) = ul” (2, y) + eul (z,y) + EulP (2, y) + ... (2.8)

Como o meio heterogéneo é representado por dois sistemas de coordenadas (z e y =

x/€), as derivadas originalmente em z¢ sdo expandidas pela regra da cadeia, dada pela



24

Equacao 2.9:
0 0 10

— + -
ox;  Ox; €0y,

(2.9)

Substituindo a expansao assintética dos deslocamentos (Equacao 2.8) na relagao

deformacao-deslocamento (Equacao 2.6) chega-se a Equacao (2.10):

) 1) 2) (0) ) @)
25ij (ue) _ (3% 8U,Z 62 auz 8Uj auj ) @uj

(21
Ox§ e Oz Oz * 0x§ 0x§ 0x§ * >( 0)

€ €
J J

Empregando a regra da cadeia (Equagao 2.9) e agrupando o lado direito da Equagao

(2.10) em poténcias de €, tem-se:

o oul’ wu® 9y au® otV
2ei(uf) = e‘1<§y’ + a; P [ R A e A NGRS
; Z. . . .

1 oul! 8u§»1) ou'? @uf) 5 ou? 3u§-2)
+ € — + + =+ + € — + +ooo
0z Ox; y; y;

que, substituido em (2.7), leva a:

o (0) o (0) o (0) o (1) P (0) o (1)
O'6 = e_lDijkl (i —+ L + EODijkl uk + uk + ul + ul

Iy Oy Oz oy Oxy, Oy,

o oY 9@  9u® ou?
+ elDijkl< et e e e R L et s

Oz Oxy, oy Yk oz
+ ... (2.12)

O primeiro termo da Equagao de equilibrio (2.3) é (9o7f;/0x5), em que se aplica a regra

da cadeia:

Oot.  0Oot. 100,
e 2.13
dz¢  Ox, * € dy;’ (2.13)

e substituindo of; na Equagao (2.13) pela Equagao (2.12), obtém-se a Equacao (2.14), em
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que o lado direito ja se encontra organizado em poténcias de e:

o(0)

—_—
do; 9 oul”
LY R ' Dz k
oz ¢ 0y; akt ( oy, +

) o

A\

#ﬁ 7 Y

0 o\ 0 ou”  oul)

1| —=— D, Tk — D k Tk
toe Ox; akl ( oy, +8yj IHl ox; + oy, +

o o

0 oul” oyl 0 ol oul?
o| 2 p,. k k 2 D, k k
Toe Ox; akl < ox; + oy, +8yj gkl ox; + oy, +

[ 0 ou  ou® ) oul
1 k k k
— D | —— — D | =+ ...
e 0z, i ( ox; * ay, +8yj A * *
[ 0 ou?
2 k
+ € 8:vj ki ( oz, + +
(2.14)
A equagao de equilibrio (2.3) passa entao a ser escrita como:
o 9o ooV ol oo
e 4! Do+ =+ =L+ fi|+...=0, (2.15)
dy; Ox; Oy dz; Oy

0 (1) 2)

sendo o' o;; € 0,5 termos indicados na equagao 2.14.

ij

Admitindo valida a hipdtese de que o meio heterogéneo tende para o meio
homogeneizado quando ¢ — 0, ocorre que nas expressoes aqui apresentadas todos os
termos com poténcia negativa de ¢ devem ter coeficientes nulos. Entao, tomando a

Equagcao (2.12) tem-se:

8u(0)
Diw | =] =0, 2.16
kil ( i ) (2.16)
daf: "
Ouy,
=0. 2.17
o (2.17)

indicando que o deslocamento macroscépico u(®) nao depende de y, sendo constante na
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escala microscopica Y. Consequentemente, tem-se:

8u(0)
1(30) = Dijj (a—ykl = 0. (2.18)

Tomando a segunda parcela da equagao 2.15, chega-se a equacao 2.19:

a(®=0

——~

oo a0l 9 o\ 0 ouy)  ouy)

B4 20 = LoD [ ) D [ S+ ) =0, (2.19)
Ox; oy,  Ozx; oy 0y, Oz oy
que se reduz a equagao 2.20:

0 ouy)  uy”
— D | = k1 =0 2.20
oy, " ( ar ow ) T (2:20)

que relaciona o termo microscépico u!) com o termo macroscépico u(? e pode ser reescrita

na forma da equagao 2.21:

d oul! ) oul”
dy; < R ) dy; ( UM O, 221

Multiplicando-se ambos os lados da Equacao (2.21) por uma fungao teste v e

integrando em Y obtém-se a Equacao 2.22:

0 oulV ) ou'?
Di—r— | vdy = | = | Diju—2— | vdy. 2.22
/ 0y, ( T By, )U Y /Yayj ( AP v (222)

Empregando-se integragao por partes dada pela Equagao (2.23):

/ Udv =UV]p — / VduU, (2.23)
Q Q

- ou® . N
ao lado esquerdo da Equagao (2.22), fazendo V = % e U = v, chega-se a Equacao

(2.24):

i D, D; 2.24
/ayz ]kl 3z - Jkl / Jkl ayl ayz ( )

ou . C
em que o termo v —5*— ay 1 = 0, considerando-se a periodicidade no contorno.
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Tomando o lado direito da Equacao 2.21, aplica-se a regra da cadeia:

0 "\ 0Dy oul 2u”
— | Djjy—2— | = =2 k4 Dyijg—— 2.25
y; ( LS dy;  Oxy * M Oy (225)
82u(0) ,
em que o termo Dijklvgyj = 0. Dai:
0 ouy ODyj1 Ouy)
/_ Dijkl& vdy = [ ST gy, (2.26)
y 0y; Oz, y Oy; Ox

(0)
em que 8;3’; é constante em Y, e, portanto, o lado direito da Equagao (2.26) pode ser

reescrita como (2.27):
6u,(€0) 6Dz-jkl
Oy Jy Oy

vdy. (2.27)

A Equacao (2.21) é entdo reescrita na forma variacional (2.28):

vdy, (2.28)

/ D oul’ o e — oul” [ ODij
y oy dy; Y= 0w, y 0y;

em que a fungao teste v = 0 em 0f).
(1)

%

~ , . , s 7. . ~ 0
Como nao é conveniente resolver u,; ' na célula periddica para toda variacao de uE ),
para desacoplar as escalas, emprega-se uma solu¢ao indireta [18, 19] que consiste em

adotar:

ut) =y +aM(z), (2.29)

em que @(!)(z) é uma constante de integracao e x* é uma funcao periédica em y, chamada
de corretor eldstico ou funcao caracteristica [19, 30].
Substituindo (2.29) na forma variacional (2.28), temos que x* ¢ a solugao do problema

variacional auxiliar dado por:

Xy vy ODiji
Dy —r =4 :/v~ IR AY. 2.30
Y I Ay 8yj Y Y ’ y; ( )

Para resolver o problema na macroescala, é necessario determinar o tensor de

propriedades elasticas que relaciona as tensoes e deformagoes homogeneizadas em x. Com
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este fim, o operador de média de uma fungao periddica em y é definido em 2.31 [26].

() = ?/Y(.)dy. (2.31)

( 305;‘2 )y =+ ( a?Z )y + (fi)y =0. (2.32)

Empregando o teorema da divergéncia e levando em consideragao a periodicidade em v,

o segundo termo da Equagao (2.32):

<

(2)
o; n.dl’ = 0. 2.33
A rYr @yj |Y|/ f (2:33)

Considerando ainda que o operador de média tem a propriedade de comutacao com os

operadores 0(.)/0z; e que f; é constante em Y [27], a Equacao 2.32 se reduz a:

— By =0 (2.34)

A Equagao (2.34) representa a Equagao diferencial de equilibrio homogeneizada da
(1)

g

(0) (1) Kl
Q) —D.. 6uk Guk —D.. ]kl 8)( 8u(0) 935
E " ( Oz * oy RARN Ay Oxy, ' ( ' )

Aplicando o operador de média e lembrando que u(®) é constante em y, tem-se:

macroescala. Substituindo a Equagao (2.29) em o;;’, tem-se:

(D) = Dl 2

ij >Y = ijkl—@:vk (236)
Dai, observando as Equagoes (2.35) e (2.36), pode-se definir o tensor de propriedades
(1)

ij

Bu( )

’ . . h .
elasticas homogeneizadas Dy, que relaciona (o;;”)y com Ba > como:

0
Dy, = / Dy {fkl 8Xyl ] dY. (2.37)

Em suma, a determinacao do tensor de propriedades homogeneizadas D" ¢ denominada

resolucao do problema da microescala. Dadas as caracteristicas geométricas e a
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variacdo de propriedades mecanicas em uma célula periédica, pode-se obter D" que,
entao, ¢ empregado na resolucao de problemas macroscopicos, considerando-se o meio
homogeneizado equivalente ao meio original, nao-homogéneo.

O procedimento consiste basicamente em: resolver a Equacdo (2.30), obtendo o
corretor eldstico y, que é entdo aplicado na Equacdo (2.37) para o célculo de D". Na

Equacao (2.30), o lado direito, aqui denominado Fj;:

0Dy,

Py = [ o252y, (2.38)
Y yi

é um termo forcado, andlogo a uma funcao de carregamento do problema classico de

elasticidade. Para problemas em 2D, y e F' sao matrizes com 3 colunas e em 3D sao

matrizes com 6 colunas, uma vez que na Equagao (2.38) aplica-se o operador diferencial

ao tensor elastico D.

2.3 Método dos Elementos Finitos Aplicado a HEA

2.3.1 Cadlculo do Corretor Elastico

O corretor eldstico x, obtido da resolugao da Equacao (2.30), é composto por n vetores
sendo n o numero de colunas da matriz elastica a determinar. Estes vetores sao analogos
a vetores de deslocamento e geram as autodeformacoes da célula peridédica. Empregando
o Método dos Elementos Finitos para a resolu¢ao do problema, a Equagao (2.30) é aqui

reescrita como:
FD

A\

7 ~N
nelm nelm

> / B"DBdYx =) _ / BTDdY, (2.39)
i=0 Y Y° i=0 Y Y°

em que B é o operador diferencial, D é o tensor elastico, Y, é o volume e nelm é o nimero
total de elementos finitos. F'P é entao descrito na forma de cargas nodais equivalentes e
a fungao y é obtida a partir destas aproximacgoes.

Sabendo que o corretor x é uma matriz e nao um vetor e o segundo termo da Equacao
(2.39) consiste na matriz F'P; os resultados sao n (3 em 2D ou 6 em 3D) solugoes diferentes
que compoem as n colunas de y, sendo que cada uma pode ser representada na célula
periédica como um modo de autodeformacio. A definicao da matriz F'P (Equacoes 2.30 e

2.39) mostra que os vetores de “forga” sdo montados a partir da integragao do gradiente
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das propriedades elasticas dos materiais que formam o meio compésito [27].

2.3.2 Condicoes de Contorno Periodicas

A solugio da Equagio (2.39) (x7) é obtida empregando-se condicdes de contorno
periédicas de u,(:)(x, y),k =1,2,3. Wang [6] explica as condigoes de contorno periédicas
através do seguinte exemplo: se a célula periddica for um paralelepipedo, como o mostrado

na figura 2.3, as 6 faces podem ser descritas pela Equacao (2.40):

Y2

Figura 2.3: Célula unitaria representativa hexaédrica. Adaptada de [6]

ace a
(yhy%y?))’}caceé = <j:§)y27y3> ; (240)
ace b
(y17y27y3)|§aceé2l - (y17i§7y3> )
ace c
(ylv Yo, y3)|§ace(53 = (yla Y2, iﬁ) .

sendo a, b e ¢ os comprimentos das arestas da célula nas direcoes vy, y» e s,
respectivamente. As condigoes de contorno periddicas de u,(:) (Equagao 2.29) requerem,

portanto, as seguintes igualdades:

1 1

u]E; )‘facel == U]E; )‘face?n (241)
1 1

u](g )‘faCEZ = u](g )‘face4>

1 1
ulg )|fGC€5 = U;(g )|fa066-
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Substitui-se a Equacao (2.29) em (2.41) e, como ﬂ,(cl) nao depende de y, pode-se

reescrever a Equac@o (2.41) como:

X2j|facel = X2j|fa0637 (242)
Xz;j|fa062 = X;g|face4)

ij Y]
Xk ’face5 = Xk ’face6-

adotando @ = 0.
Dessa forma, a fungao caracteristica y pode ser completamente determinada a partir
de (2.39) e (2.42). Para evitar movimento de corpo rigido, os deslocamentos e rotacoes

ao menos de um ponto arbitrario da célula unitaria devem ser restringidos [7].

2.3.3 Matriz Elastica Homogeneizada

Uma vez calculados os vetores que compoem Yy, determina-se a matriz eldstica

homogeneizada D" aplicando a Equacao (2.37), aqui reescrita na forma discreta:

nelm Yk

Dh=Y" D (1= BY) (2.43)
k=1

em que nelm é o nimero de elementos na célula unitaria; Y* é o volume do elemento k;
Y é o volume total da célula; I é a matriz identidade; B* é o operador diferencial e y* é a
matriz de valores de x nodais associados ao elemento k. Observa-se que no caso de x = 0,
a Equagao (2.43) passa a representar a média aritmética das propriedades eldsticas dos
elementos finitos que compoem o modelo da célula.

A partir das discretizacoes apresentadas nesta secdo, é possivel realizar a
implementagao computacional da homogeneizagao por expansao assintética. Portanto,
pode-se resumir o procedimento HEA aplicada a elasticidade através do MEF nos

seguintes passos [19]:
1. Identificacao da célula periédica que representa o problema;
2. Discretizagao da célula periédica em elementos finitos;

3. Resolucao do sistema de Equagoes descrito pela expressao (2.39), calculando os vetores

que compoem ;
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4. Efetuar a operagdo de média descrita pela Equacao (2.43), obtendo o tensor

homogeneizado D".

Ainda que o emprego de técnicas multiescala torne mais simples a anélise de problemas
heterogéneos, existem casos em que a composi¢ao geométrica e fisica da célula periddica
apresenta tal complexidade que se faz necessario o emprego de malhas de elementos finitos
muito refinadas. Daf a justificativa para se empregar a programacao paralela, que é o tema

do préximo capitulo.
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3 Programacao Paralela

3.1 Introducao

Alguns tipos de geometrias representadas pelas células periédicas demandam um
maior refinamento na malha de elementos finitos para garantir resultados vélidos na
determinacao da matriz elastica homogeneizada. Esse refinamento aumenta as dimensoes
do problema tratado e pode levar a um sistema de equagoes a ser resolvido muito extenso e
caro computacionalmente. Um exemplo ¢é a célula mostrada na Figura 3.1. A presenca de
varias inclusoes distribuidas no volume demanda malhas refinadas para que o modelo gere
um resultado satisfatorio. Tal fato justifica a busca por mecanismos que possam reduzir

o tempo de computacao necessario para determinar a matriz elastica homogeneizada.

X .
Figura 3.1: Célula periédica com vérias inclusdes. Extraida de [7].

Tradicionalmente, os aplicativos sao desenvolvidos de forma a terem suas instrucoes
executadas sequencialmente em um tunico nucleo de processamento. No entanto, quando
hé a necessidade de reduzir o tempo de computacao de um aplicativo, uma possivel
solugao é a divisao do problema computacional em partes que possam ser executadas
simultaneamente em ntcleos distintos. Cada uma dessas partes é chamada de processo
ou de fluxo de execucao (thread), conforme serd apresentado a seguir neste capitulo.
A sobreposi¢ao na execucao dos distintos processos leva a uma redugao no tempo total
necessario para a computagao de uma aplicacao. Esse mecanismo de implementagao

que permite a sobreposicao da execucao de partes de uma aplicacao é conhecida como
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programagao paralela[31]. A forma de se implementar o paralelismo pode variar, e
muitas vezes a escolha da melhor abordagem a ser empregada esta intimamente ligada a
arquitetura de hardware disponivel.

Neste capitulo serao abordadas de modo introdutério as principais arquiteturas para
computacgao paralela, assim como as principais ferramentas para o desenvolvimento de
aplicagoes paralelas — o capitulo discorre particularmente sobre as ferramentas utilizadas

neste trabalho: OpenMP e CUDA.

3.2 Arquiteturas de Computacao Paralela

Existem basicamente dois tipos de computadores paralelos[31]: o multiprocessador e o
multicomputador. O primeiro é composto por um unico computador que possui varios
nicleos de processamento, enquanto o segundo é composto por vérios computadores
independentes, que sao interconectados de modo a formar uma unica plataforma de
computacao de alto desempenho. Nesta secao sao apresentas com mais detalhes cada
uma dessas arquiteturas. Uma terceira alternativa é empregar um ambiente hibrido,

resultante do emprego simultaneo das duas arquiteturas anteriores.

3.2.1 Multicomputador

O termo multicomputadores se refere a sistemas de meméria distribuida em que varios
computadores sao interconectados por uma rede de comunicagao, conforme o esquema
mostrado na Figura 3.2. Cada computador possui seu proprio nicleo de processamento
e sua propria memoria, que s6 pode ser acessada diretamente pelo nicleo ao qual ela
pertence. Como cada computador possui uma memoria local tnica, opera de forma
independente e cada mudancga realizada na memoria local nao surte efeito nas memorias
dos demais computadores.

Durante a divisao do problema computacional em partes que possam ser executadas
simultaneamente, ¢ comum a necessidade de estabelecer algum mecanismo de troca de
dados entre as partes, de modo que a computacao possa chegar a resultados corretos. Em
um ambiente multicomputador tais dados podem estar localizados na memdéria privativa
de outro computador. A rede de comunicagao tem um papel importante neste caso, visto

que é utilizada para a troca de dados entre os computadores. Quanto maior o tempo
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necessario para que os dados sejam trocados, maior serd o impacto no tempo total de
processamento. Assim, multicomputadores tipicamente empregam redes de comunicagao
de baixa laténcia e protocolos especiais de comunicacao com o objetivo de reduzir o
impacto no tempo de processamento da aplicacao.

Talvez uma das grandes vantagens na utilizacao de multicomputadores seja a
possibilidade de realizar o crescimento incremental do hardware. Novos computadores
podem ser agregados ao sistema existente, aumentando seu poder computacional. Outra
vantagem do uso de multicomputadores é a possibilidade de montar ambientes paralelos a
partir dos chamados computadores de prateleira (off-the-shelf): maquinas com grande
poder de processamento podem ser facilmente montadas e configuradas a partir de
computadores e pecas disponiveis nas lojas de varejo. Quanto as desvantagens, além da
dependéncia do sistema de comunicacgao, que pode tornar-se um limitador do desempenho
das aplicacoes executadas nesta arquitetura, também podemos citar o fato do programador
ser responsavel por grande parte dos detalhes associados a comunicacao de dados entre

os computadores, algo que pode dificultar o desenvolvimento de aplicagoes paralelas.

CPU Memoria CPU Meméria

Miquina 1 Migquina 2

Rede de Interconexio

CPU Memoéria CPU Memoria

Maiquina 3 Madquina 4

Figura 3.2: Representacao esquematica da arquitetura de um multicomputador.

3.2.2 Multiprocessador

Nos multiprocessadores, um conjunto de nicleos de processamento compartilha uma série
de recursos de um computador, como memodrias e dispositivos de entrada/saida. Tal

compartilhamento de memoria em um multiprocessador implica na utilizagao de um
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espaco de enderecamento tinico por parte dos niicleos, o que significa que cada posicao de
memoria possui um enderego tinico, independente do niicleo que o esteja referenciando|31].
Deste modo, qualquer alteracao em uma parte da meméria por um nticleo torna-se visivel
aos demais.

Os multiprocessadores com memoria compartilhada ainda podem ser divididos em
duas classes, de acordo com o tempo de acesso a meméria: UMA e NUMA. Maquinas
UMA (Unified Memory Access) possuem acesso uniforme a memoria, o que significa
que qualquer acesso a memoria principal por qualquer nicleo levard sempre o mesmo
tempo para ser concluida. A Figura 3.3 apresenta um esquema dessa arquitetura. Em
méquinas NUMA (Non-Unified Memory Access) o tempo de acesso & meméria pode
variar em funcao do endereco de memoria acessada. Alguns nucleos terao tempo de
acesso mais rapido a uma determinada faixa de enderecos, enquanto o acesso pode ser
mais lento a outra faixa de enderecos. Isso ocorre pela forma como as maquinas NUMA
sao construidas, conforme pode ser observado na Figura 3.4. Nesta figura verifica-se a
presenca de trés barramentos distintos, um dos quais é utilizado para interligar os outros
dois barramentos. O acesso serd mais lento sempre que um nucleo precisar cruzar este
barramento de interligacao para acessar uma memoria.

As vantagens da utilizacdo de multiprocessadores, em relacdo a arquitetura
multicomputador, sdo: a) menor tempo de acesso & memodria, devido principalmente
a proximidade fisica com que qualquer posicao de memdria se encontra em relagao
aos nucleos; b) maior facilidade no compartilhamento de dados entre as distintas
partes de uma aplicacao, visto que os mesmos ja se encontram em memoria e esta
é compartilhada por todos os ntcleos. Como principais desvantagens na utilizacao
desta arquitetura, destacam-se: a) a responsabilidade do programador em sincronizar
o acesso aos dados de sua aplicagdo e b) o menor nimero de ntcleos de processamento
que podem ser empregados simultaneamente na resolugao problemas. Em relacao ao
item a) das desvantagens, é importante apresentar dois termos, se¢ao critica e exclusao
mutua. Quando processos concorrentes interagem com dados localizados em regioes
compartilhadas de memoria, a integridade destes dados pode ser violada se nao for imposta
uma coordenacao no acesso a esses dados. A solugao para este problema consiste em
sincronizar os processos para que apenas um destes possa acessar um dado ou um recurso

compartilhado por vez. A imposicao de que apenas um processo pode acessar um dado ou
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um recurso compartilhado por vez é conhecida como exclusao mutua. Uma secao critica
¢ um segmento de codigo onde um dado ou um recurso compartilhado pode ser acessado
por mais de um processo por vez, e onde portanto pode ser necessaria a imposicao da

exclusao mutua.

Memoria Memoria

Barramento

Figura 3.3: Esquema representativo de uma arquitetura com acesso uniforme a meméria

(UMA).

Memoria Memoria

Barramento

£ £ E3 C
BRAE

Barramento

Barramento

Memoéria Memoria

Figura 3.4: Representacao de uma arquitetura computacional com diferentes tempos de
acesso a meméria (NUMA).
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3.3 Modelos de Programacao Paralela

Existem, basicamente, dois modelos para o desenvolvimento de aplicagoes paralela, que
sdo: troca de mensagens e meméria compartilhada [32]. A escolha de um dos modelos
estd intimamente relacionada a arquitetura a ser utilizada. Em geral, o modelo com
troca de mensagens ¢é utilizado em maquinas multicomputador, enquanto o modelo de
memoria compartilhada ¢é utilizado em méaquinas multiprocessador, apesar de nao existir
uma imposi¢ao rigida para este mapeamento. Nesta se¢cao apresentamos uma introdugao

aos modelos de programacao paralela.

3.3.1 Troca de Mensagens

O modelo de programacao com troca de mensagens utiliza um mecanismo explicito de
comunicagao para que os dados de um processo sejam enviados a outro processo. Cabe ao
programador definir que dados devem ser enviados e em que momentos essa comunicagao
deve se dar. O processo que deseja enviar dados, chamado remetente, invoca uma rotina
de envio de dados (send), enquanto o processo que deseja receber uma cépia dos dados,
chamado destinatario, deve invocar uma rotina para o seu recebimento (receive). Essas
operacoes impoem, de modo implicito, uma sincronizacao entre os processos que dela
participam, visto que os dados sé serao efetivamente trocados quando o destinatario
realizar uma chamada para uma operacao de recebimento e o remetente chamar a funcgao
para envio de dados [32].

Este modelo, portanto, casa naturalmente com multiprocessadores, onde é necessario
o estabelecimento de comunicacao entre os processos através da rede de comunicacao.
Entretanto, nada impede que processos em um multiprocessador utilizem esse mecanismo
para estabelecer comunicacao. A diferenca é que, no primeiro caso, uma mensagem
sera enviada entre distintos computadores através da rede de comunicacao que os liga,
enquanto no segundo caso nenhuma mensagem trafegard na rede de comunicacao pelo
fato dos dois processos se encontrarem em uma mesma maquina.

Existem diversas alternativas para implementacao do modelo de programagao com
troca de mensagens. Pode-se, por exemplo, definir linguagens inteiramente novas que
ja possuam palavras reservadas para estabelecer a troca de mensagens, ou pode-se, por

exemplo, utilizar uma linguagem ja conhecida e consagrada, oferecendo ao programador
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uma biblioteca que implemente o modelo de troca de mensagens. Um padrao muito
conhecido para o modelo de programacao paralela por troca de mensagens oferecido
na forma de biblioteca é o MPI (Message Passing Interface). Este padrao define um
conjunto de rotinas para facilitar a comunicagao entre os processos que estao executando
em paralelo. O programador é responsavel por identificar os pontos em que a comunicagao
se faz necessaria, utilizando para tal chamadas as funcgoes de troca de mensagens e
sincronismo oferecidas por MPI. Destacam-se em MPI primitivas para comunicac¢ao ponto
a ponto e para comunicacao coletiva. Neste ultimo caso, um unico remetente pode
enviar uma mensagem para varios destinatarios distintos. Existem vérias bibliotecas
que implementam o padrao MPI. Um exemplo de implementacao gratuita ¢ o MPICH

[31].

3.3.2 Memoria Compartilhada

No modelo de programacao com meméria compartilhada, distintos processos
compartilham uma mesma regiao de memoéria. Esta é utilizada para realizar a
comunicagao entre os processos. Quando um processo precisa passar um dado para outro
processo, basta que este copie o dado para a regiao de memoria comum. O dado assim
se tornard automaticamente acessivel ao processo que ird utilizé-lo [32]. Este modelo de
programagcao se casa naturalmente com multiprocessadores, que ja possuem hardware
que permite o compartilhamento de dados entre nicleos distintos. Entretanto, o modelo
pode ser implementado com suporte de hardware ou software em multicomputadores,
recebendo neste caso o nome de memoria compartilhada distribuida.

Assim como no modelo de troca de mensagens, existem diversas alternativas para
implementagao do modelo de programacao com memoria compartilhada. Uma das mais
interessantes ¢ a utilizacao de uma linguagem sequencial existente incrementada com
diretivas de pré-compilagao para especificar o paralelismo. Nesse tipo de implementacao
¢ necessario somente o aprendizado das diretivas. Um padrao popular que implementa

esse formato é o OpenMP [31].

OpenMP

OpenMP é uma interface de programagao de aplicativos - API (Application Processing

Interfaces) - que implementa o paralelismo em memoéria compartilhada através de
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diretivas de pré-compilacao. Cabe ao programador identificar os pontos do cédigo que
serao paralelizados e usar as diretivas para definir como deseja que essa paralelizacao
seja feita [33]. Assim, as diretivas de pré-compilagao sao como anotagoes no codigo
inseridas pelo programador, mas tratadas de fato pelo pré-compilador, que as identifica e
transforma em um conjunto de operagoes equivalentes na linguagem de programacao alvo.
Tipicamente essas transformacoes no cédigo levam a estruturas muito mais complexas do
que as estruturas anotadas pelo programador. Talvez esse seja o motivo da popularidade
de OpenMP: através de anotagoes simples, o programador é capaz de realizar operagoes
complexas.

As anotacoes se parecem com comentdrios do tipo !$omp no Fortran ou #pragma
em C/C++ e sao ignoradas por compiladores que ndao implementem OpenMP, de forma
que se mantém a portabilidade do programa no caso de execugao em tais ambientes [34].
Pode-se delimitar com o auxilio das diretivas os trechos do programa que serao executadas
por multiplos processos, ou threads no jargao de programagao paralela. Uma thread pode
ser definida como uma sequéncia independente e concorrente de execucao dentro de um
processo. Esse fluxo de execugao compartilha com os demais fluxos o mesmo espaco de
memoria e varidveis globais do processo [31].

As diretivas principais do OpenMP serao listadas a seguir:

Diretiva Parallel : responsavel pela criacao de multiplas threads que executam um
bloco de instrugoes em paralelo. De forma geral pode ser utilizado da seguinte

forma em FORTRAN (os colchetes representam caracteristicas opcionais):

I$omp parallel [clausula[,] [clausula.. ]]
bloco de instrugoes

$omp end parallel
Em C e C++ o formato é:

#pragma omp parallel [clausula[,|clausula]. . .]]

bloco de instrucoes
Algumas das cldusulas que podem ser utilizadas em conjunto a diretiva parallel sao

as seguintes:

e private, que identifica as varidveis que terao uma cépia privada para cada

thread durante a execucao da regiao paralela, ou seja, que nao serao alocadas
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na regiao de memoria compartilhada. Neste caso as varidveis serao alocadas

na pilha de execucao de cada thread;

e shared, que especifica que variaveis podem ser compartilhadas entre as

threads, ou seja, que serao alocadas na regiao de memoria compartilhada.

Diretiva do : esta diretiva especifica que o lago “do” no FORTRAN ou “for” em
C/C++ deve ser executado em paralelo. Neste caso, cada iteracao do lago serd
executada de modo independente por uma thread diferente. Uma instrucao com
a definicao do lago deve seguir a diretiva. Pode-se ainda controlar a execucao do
laco paralelo com a utilizagao de clausulas opcionais. Sao exemplos de clausulas que

podem ser utilizadas [34]:

e clausulas de escopo, como shared e private, para determinar,
respectivamente, se uma ou mais varidveis serao compartilhadas entre
as threads ou possuirao uma copia particular para cada thread durante a

execucao do laco;

e schedule, que controla como as iteragoes do lago sao distribuidas entre as
threads. O escalonamento pode ser a) estdtico, quando a escolha de qual
thread ird executar qual iteracao é uma funcao do nimero de iteragoes pelo
nimero de threads criadas, sendo determinada em tempo de compilagio; e b)
dinamico, em que essa distribuicao é definida em tempo de execucao, podendo
portanto variar de uma execucao para outra. Existem vérias opgoes para
utilizagao desta clausula e mais informacoes podem ser obtidas na referéncia

[34];

A diretiva do deve ser usada em conjunto com a diretiva parallel. Isso significa que
a) ou um time de threads ja foi criado anteriormente com uma diretiva parallel
localizada em um ponto anterior do c6digo, ou b) que a diretiva parallel serd usada
em conjunto com do. Este tltimo caso é muito comum. A forma geral de utilizacao

conjunta das diretivas parallel e do em FORTRAN é a que segue:

I$omp parallel do [clausula[,] [ clausula ...]]
do indice=primeiro , ultimo [ , incremento]
corpo do lago

[!Somp end parallel do ]
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Em C/C++:

#pragma omp parallel for [clausula [clausula ...]]
for(indice=primeiro; expressao_teste; incremento)

corpo do lago

Diretiva Critical Section : define uma secao critica no programa. Essa diretiva
realiza exclusao mutua em relagao a todas as outras diretivas critical section no
programa, de forma que é permitida a execugao ao mesmo tempo em qualquer parte
do programa de somente uma segao critica por vez. Havendo a necessidade de criar
mais de uma sec¢ao critica, é conveniente nomear cada bloco de forma distinta usando
nome. Uma se¢ao nomeada sincroniza apenas com as se¢oes de mesmo nome, mas

podem ser executadas simultaneamente as secoes com nomes diferentes [34].
Essa diretiva tem a forma geral em Fortran:

I$omp critical [(nome)]
bloco de instrugoes

I$omp end critical [(nome)]
Eem C/C++:

#pragma omp critical [(nome)]

bloco de instrucoes

Exemplo

Para exemplificar o uso das diretivas apresentadas, utilizaremos um codigo para
multiplicacdo de um escalar por um vetor. O cédigo sequencial em FORTRAN é
apresentado na Figura 3.5. Neste codigo o bloco “do” é responsavel pela operagao de
multiplicagao de um escalar por um vetor. Como cada iteracao do laco é independente
das demais, ou seja, nenhum dado gerado na iteracao ¢ — 1 de um lago serd utilizado na
iteragao i, podem ser executadas em paralelo. A paralelizacao deste lago pode ser realizada
simplesmente com a inclusao da diretiva parallel do no cédigo, como ilustra a Figura 3.6.
Nesta versao do c¢ddigo, o programa inicia a execucao de forma sequencial, portanto com
uma unica thread de execucao. Quando uma diretiva do tipo parallel é localizada, o
pré-compilador OpenMP sabe que se trata de uma indicagao do programador de que as

instrucoes seguintes devem ser executadas de forma simultanea. Assim, um “time” de
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threads é criado para a execucao em paralelo do bloco de instrugoes que segue a diretiva.
Como neste caso a diretiva parallel estd acompanhada da diretiva do, o pré-compilador
sabe que cada uma das threads criadas devera executar uma iteracao diferente do laco.
Ao identificar o fim do bloco, o programa segue sua execucao de modo sequencial, com
apenas uma unica thread ativa. A Figura 3.7 mostra a paralelizacao do mesmo exemplo

utilizando a linguagem C e, nesse caso, utiliza-se a diretiva parallel for.

subroutine exemplo(z,a,x,n)
integer i,n
real z(n), a, x(n)

do i=1, n
z(i) = a * x(i)
enddo
return
end

Figura 3.5: Algoritmo sequencial para multiplicacao de um escalar por um vetor utilizando
a linguagem FORTRAN.

subroutine exemplo omp(z,a,x,n)
integer i,n
real z(n), a, x(n)
!$omp parallel do
do i=1, n
z(1i) = a * x(1i)
enddo
return
end

Figura 3.6: Exemplo simples da utilizagao de uma diretiva parallel do para paralelizagao
da multiplicacao de um escalar por um vetor em FORTRAN.

int exemplo omp(float z, float a, float x, int n){
int i,n
float z, a, x

#pragma omp parallel for
for (i =0; 1 <=n; i++) {

z(1i) = a * x(1i)

return(l);

}

Figura 3.7: Utilizacao de uma diretiva parallel for para paralelizacao da multiplicagao de
um escalar por um vetor empregando a linguagem de programacao C.
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CUDA

As unidades de processamento gréfico (Graphics Processing Units - GPUs) sao hoje um
dos sistemas multiprocessador mais poderosos em uso. Além da utilizacao principal na
aceleragao de operagoes de renderizagao grafica, tem crescido bastante o interesse na sua
exploragao para a computacao de propdsito geral (General Purpose Graphics Processing
Unit - GPGPU). O grande poder de processamento das GPUs aliada a possibilidade
de sua utilizagao para realizar computacao de proposito geral tornou as GPGPUs uma
escolha atrativa para realizar computacao numérica e cientifica de alto desempenho. A
Figura 3.8 ilustra um dos motivos do grande poder de processamento das GPUs. Nesta
figura pode ser observado que a quantidade de unidades de processamento presente nas

GPUs é muito superior a quantidade presente nas CPUs.

Control ALU ALU

ALU ALU

CPU GPU

Figura 3.8: As GPUs dedicam muito mais transistores ao processamento do que a cache
e ao controle de fluxo. Extraida de [§]

Um exemplo de interface para computacao em GPGPUs é a arquitetura CUDA
(Compute Unified Device Architecture) [8]. CUDA inclui ferramentas e bibliotecas para
desenvolvimento de aplicagdes em véarias linguagens de programacao, como C e C++.

Na nomeclatura CUDA, um kernel é uma funcdao chamada a partir da CPU e
executada na GPU simultaneamente por varias threads. Em CUDA, as threads sao
organizadas hierarquicamente em dois grupos, blocos e grids. Blocos sao compostos de
threads e grids compostos de blocos. Um bloco pode ter threads organizadas em trés
dimensoes, =, y e z. Assim, o nimero de threads criadas para a execucao de um kernel
é derivado diretamente do nuimero de threads por bloco e de blocos por grid. Este
dois valores devem ser especificados pelo programador no momento da invocacao de um

kernel. A sintaxe que especifica tais valores é formalmente conhecida como configuracao
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de execucao.

Como todas as threads que pertencem a um grid executam o mesmo codigo, é
necessario distinguir os dados que devem ser processados por cada uma delas. Um
conjunto unico de numeros identificadores é utilizado para este propdsito, identificando
assim univocamente as threads. Esse conjunto é dado pelos valores das variaveis blockld
e threadld, criadas em tempo de execucao pelo CUDA runtime system. O primeiro valor
identifica, dentro de um grid, o nimero do bloco ao qual a thread pertence. O segundo
valor é o identificador da thread dentro de cada uma das dimensoes de um bloco. Essas
duas variaveis podem ser acessadas dentro das funcoes kernel.

Alguns passos devem ser seguidos para utilizar a GPU, quais sejam:
e Inicializagao do dispositivo;

e Alocacao de memoria na GPU e transferéncia dos dados, uma vez que a memoria

da CPU nao pode ser acessada diretamente pela GPU, e vice-versa;

e Chamada ao kernel que serd executado na GPU simultaneamente por varias threads

€

e Recuperagao dos dados de volta para a CPU, de modo a dar continuidade ao

processamento sequencial.

Exemplo

A Figura 3.9 mostra um exemplo de kernel CUDA C para realizacao da operagao de
multiplicacao paralela de um escalar por um vetor na GPGPU. A funcao kernel é
declarada como __global__ e o niimero de blocos que compoe o grid e de threads que
compoem o bloco sao definidos utilizando a configuracao <<< ... >>>. No exemplo,
é criado um bloco unidimensional composto por N threads, em que N deve ser definido
antes da chamada ao kernel. Cada thread realiza a multiplicagao de um indice do vetor,
utilizando para isso o valor de threadldx.x, ou seja, o componente na dimensao x do

bloco.
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//definicao do kernel
~_global void VecMult (float* z, int a, float* x){
int i = threadIdx.x;

z[i] = a * x[i];

}
int main(){

//chamada ao kernel com N threads
VecAdd <<<1,N>>> (z, a, X);

Figura 3.9: Exemplo de kernel CUDA para a multiplicacao de um escalar por um vetor
com a chamada a partir do coédigo executado na CPU.



47

4 Implementacao Computacional da

HEA Empregando o MEF em 2D

4.1 Introducao

A partir de uma versao preliminar desenvolvida no ambiente de processamento algébrico
Matlab® [35] para o célculo de propriedades homogeneizadas a partir de células
bidimensionais, foi implementada uma versao utilizando a linguagem de programagcao
C. Dentre as motivagoes para a implementagao desta versao cita-se: (a) a versao inicial
em Matlab® apresentava limitagoes no calculo de propriedades homogeneizadas para
determinadas geometrias mais complexas; (b) viabilizar melhor compreensao do problema
mecanico visando a implementacao de uma versao para células tridimensionais.

Além da versao sequencial, foram desenvolvidas ainda duas versdes paralelas:
utilizando OpenMP e CUDA e os detalhes da implementacao computacional dessas versoes

serao apresentados neste Capitulo.

4.2 Versao Sequencial do Programa HEA2D

4.2.1 Descricao Geral do Programa

O objetivo da aplicacado chamada HEA2D é o cdlculo das propriedades mecanicas
homogeneizadas a partir de células planas utilizando elementos triangulares de seis nés.

Deve-se fornecer como entrada de dados as caracteristicas geométricas e mecanicas
da célula, cujo dominio é retangular. As malhas de elementos finitos devem permitir a
imposi¢cao das condi¢oes de contorno periédicas nos nds situados nas arestas. Obtém-se
como resposta o tensor de propriedades efetivas do material.

As etapas do céalculo das propriedades homogeneizadas sao apresentadas a seguir.
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4.2.2 Imposicao das Condicoes de Contorno Periodicas

Para a imposicao das condi¢oes de contorno periddicas, utiliza-se uma estratégia que
realiza a reducao da ordem do sistema de equacoes a ser resolvido. Primeiramente, os
nos do contorno sao associados através da numeracao das equacoes globais: os Graus
de Liberdade (GLs) dos nds correspondentes em arestas opostas recebem a mesma
numeracao. A Figura 4.1 representa esta estratégia ilustrando apenas os nés do contorno.
Para fins de ilustragao, admitindo que cada né tenha apenas um grau de liberdade, na

Figura 4.1 nimero iguais indicam a periodicidade entre os nds situados em arestas opostas.

4 5 6
3 3
2 |
1 b 1

> > -

4 5 6

Figura 4.1: Representacao da estratégia utilizada para imposicao das condicoes de
contorno periédicas.

A estratégia adotada para impor as condi¢bes de contorno ao montar o sistema de
equagoes é representada através do exemplo mostrado a seguir. Em (4.1), tem-se um
sistema [k]{u}={f} com 5 Graus de Liberdade (GLs), sendo os GLs 1 e 5 periddicos e,

portanto, u; = us:

b ki ks R ks | | w | [ A
ko1 koo kos koy kos Us f2
ksi kso kss kss kss us | = | f3 |- (4.1)
ko kaz ka3 ks ks Uq 1

i ksi kso kss ksa ks 1 [ % i s i

O sistema modificado é representado em (4.2), em que:

1. a linha 1 soma-se a linha 5;
2. a coluna 1 soma-se a coluna b5;

3. Reduz-se a ordem do sistema a resolver obtendo (4.2).
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(k11 + ks1) + (kis + kss)  kio + ksa kig + kss  kia + ksa Uq (fi+ f5)
ko1 + k k k k U
21 25 22 23 24 2 | _ f2 (4.2)
k31 4 kss k3o k33 k34 Uus f3
i ka1 + kus k42 ks kaa | v ] i fa |

Uma vez calculados os valores de u; da Equagao (4.2), atualiza-se o vetor-solugao completo,
fazendo us; = u;. Esta estratégia possibilita a consideracao das condicoes de contorno
periddicas alterando a ordem do sistema de equagoes e mantendo a matriz de rigidez k

simétrica.

4.2.3 Funcionalidades bdsicas

Entrada de Dados

Devem ser informados como entrada: os dados da malha de elementos finitos, ntimeros
dos GLs com condicoes de contorno periddicas, e propriedades mecéanicas das fases «
que compoem o dominio discretizado da microestrutura (médulo de elasticidade E, e

coeficiente de Poisson v, ), considerando aqui todas as fases isotrdpicas.

Montagem da matriz de rigidez e do tensor de termos

independentes

A partir da Equagao (2.39), a matriz de rigidez do sistema é calculada como (4.3):

nelm
> B"DBJ (4.3)
i=1
e o tensor de termos independentes como (4.4):
nelm
> B"DJ (4.4)
i=1

onde nelm ¢é o numero de elementos da malha que discretiza a célula, B é operador
diferencial, D é o tensor de propriedades elasticas do elemento e J é o tensor jacobiano,
que relaciona o sistema de coordenadas com a representacao paramétrica da geometria.

Na Figura 4.2 estd a representacao do algoritmo com a implementacao do calculo e
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montagem deste sistema. Utiliza-se integracao de Gauss com 7 pontos para as funcoes.

Algoritmo para o calculo e montagem de K e F
INICTIO
PARA i = 1 ATE nume FACA
INICIO
localiza nés do elemento
localiza matriz constitutiva do elemento
inicializa K e F' temporarios
PARA j =1 ATE npg FACA
INICIO
calcula coeficientes da matriz de derivagao
calcula K e F' dos elementos e acumula nas respectivas estruturas globais
FIM
FIM PARA
FIM
FIM PARA
FIM

Figura 4.2: Pseudo-cédigo do calculo e montagem da matriz de rigidez K e do tensor de
termos independentes F', em que nume é o nimero total de elementos e npg é o nimero
de pontos de Gauss.

Solucao do sistema de equacgoes

Para obtengao do corretor eldstico, representado por x na Equagao (2.39), empregou-se
para a solugao do sistema de equagdes uma adaptacao da biblioteca CSPARSE [36]. Essa
biblioteca oferece a possibilidade de escolha da resolucao do sistema dentre os métodos
diretos de resolucao QR, LU e Cholesky e ainda possui duas opgoes para armazenar a
matriz de rigidez esparsa. A primeira forma é chamada triplet e a outra compressed-
column. O formato escolhido para implementacao, que foi o segundo, utiliza trés vetores
para armazenar os valores nao nulos da matriz esparsa. Um deles, data, é utilizado para
guardar os valores nao nulos propriamente ditos, o segundo, chamado indice, guarda os
ponteiros para as colunas em que se encontram os elementos correspondentes e o terceiro
vetor, ptr, armazena o numero de elementos nao-nulos por linha. O primeiro indice do
vetor ptr sempre sera zero e o ultimo contera o nimero de elementos nao-nulos da matriz.

Para os trés métodos disponiveis ainda é possivel escolher entre trés tipos de
permutacao que podem ser aplicadas a matriz para minimizar o custo computacional

na fatoracao, quais sejam: A + AT, que é mais apropriado para Cholesky ou LU, ST x S,
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mais adequado para a decomposicao LU em matrizes nao-simétricas e AT * A, que ¢ mais
conveniente para fatoragdes QR ou LU [36].

Como o tensor de termos independentes possui na verdade 3 colunas,
consequentemente o tensor y também terd a mesma ordem. Para a resolucao do sistema, a
matriz de rigidez é armazenada no formato compressed-column e passada como parametro
junto com o tensor para o solver da biblioteca. Para a resolugao das trés colunas, optou-
se por adaptar o método de forma a resolver cada coluna de forma independente, uma
de cada vez, utilizando um laco de repeticao for, visando a posterior resolucao dessas
iteracoes em paralelo. A Figura 4.3 mostra o pseudo-cédigo do método modificado da
biblioteca. Devem ser passados como parametros a matriz de rigidez, as 3 colunas do termo
independente, a estrutura que ird retornar o resultado e o método numérico escolhido para
a resolugao (QR, LU ou Cholesky). Nesta versao sequencial, cada coluna é resolvida por

vez.

Cdlculo do tensor de propriedades homogeneizadas D"

A partir da resolucao do sistema de equacoes, o tensor de propriedades homogeneizadas
(D") é calculado a partir da Equacio (2.43) e o pseudo-cédigo da implementagao é

mostrado na Figura 4.4.



Algoritmo para a resolugcao do sistema de equagoes

INICIO
SE metodo = 1 ENTAO
INICIO
PARA i =1 ATE 3 FACA
INICIO
QR (K, Fi,xi)
FIM
FIM PARA
FIM
FIM SE
SE metodo = 2 ENTAO
INICIO
PARA i = 1 ATE 3 FACA
INICIO
LU (K,F;xi)
FIM
FIM PARA
FIM
FIM SE
SE metodo = 1 ENTAO
INICIO
PARA i = 1 ATE 3 FACA
INICIO
Cholesky (K ,F;,x;)
FIM
FIM PARA
FIM
FIM SE
FIM

o2

Figura 4.3: QR, LU e Cholesky representam respectivamente as chamadas as resolugoes
utilizando um dos 3 métodos a escolha; K é a matriz de rigidez, F; é a coluna ¢ do termo

independente e y; a coluna ¢ resultante.



23

Algoritmo para o calculo do D"
INICIO
inicializa(D")
PARA i = 1 ATE nume FACA
INICIO
localiza nés do elemento
localiza matriz constitutiva do elemento
calcula area do elemento e acumula na édrea total
PARA j = 1 ATE npg FACA
INICIO
calcula coeficientes da matriz de derivagao
D"« D, x (I — Be X Xe)
FIM
FIM PARA
FIM
FIM PARA
divide termos de D" pela 4rea total
FIM

Figura 4.4: nume é o nimero total de elementos, D, é a matriz de coeficientes do elemento,
I, é a matriz identidade de ordem 3, B, é o operador diferencial, y. é o corretor elastico
X do elemento e npg é o nimero de pontos de Gauss.

4.3 Versoes Paralelas

A partir da versao sequencial do programa HEA2D, foram desenvolvidas duas versoes
paralelas, utilizando OpenMP e CUDA. As estratégias utilizadas no desenvolvimento

destas versoes paralelas sao descritas a seguir.

4.3.1 Versao Paralela com OpenMP

A primeira opcao de paralelizacao do codigo explorada emprega as diretivas de compilacao
do OpenMP. Optou-se por utilizar o OpenMP pelo alto nivel de abstragao oferecido e
pela sua disponibilidade em varios compiladores. Conforme detalhamento no Capitulo 6,
a maquina disponivel para execucao ¢ um multiprocessador e, portanto, a escolha mais
natural é a utilizacao de um modelo de programagao com memoria compartilhada.

As duas partes do codigo sequencial que consomem maior tempo de processamento
sao a montagem da matriz de rigidez e a resolucao do sistema de equacoes lineares. A
partir desse cendario, optou-se por utilizar 3 abordagens distintas, para a implementagao

da versao paralela utilizando as diretivas do OpenMP:
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1. Paralelizacao da resolucao do sistema de equagoes;
2. Paralelizacao da montagem da matriz de rigidez;

3. Paralelizacao de ambos.

Paralelizacao da resolucao do sistema de equacoes

Para a paralelizacao da resolugao do sistema de equacgoes com OpenMP, foi incluido
inicialmente na versao sequencial um laco for para a chamada da resolucao de cada uma
das trés colunas do tensor. A paralelizacao dessa resolucao consiste na inclusao de uma
diretiva do tipo #pragma omp parallel for com as devidas clausulas privadas. Dessa
forma, cada iteracao do lago for, correspondente a uma chamada a resolucao de um dos
trés sistemas, passa a ser resolvido simultaneamente por 3 threads distintas. A Figura

4.5 mostra o algoritmo paralelo com as diretivas OpenMP.

#pragma omp parallel for private(b) shared (C)
for (i =0; i <=2 ; i++) {

switch(i){
case 0:b = Prob->bl;break;
case 1:b = Prob->b2;break;
case 2:b = Prob->bh3;break;

}

ok = ¢s_cholsol (C, b, order) ;

switch(i){
case 0:Prob->x1 = b;break;
case 1l:Prob->x2 = b;break;
case 2:Prob->x3 = b;break;

}
}

Figura 4.5: Resolucao do sistema de equagoes em paralelo com OpenMP.

A desvantagem na utilizacao desta abordagem se deve ao ganho de aceleracao com a
paralelizagao estar limitado a esse niimero de threads, ainda que a arquitetura possua um

nimero maior de processadores disponiveis.

Paralelizacao da montagem da matriz de rigidez

A matriz de rigidez é esparsa, e sua montagem para armazenamento nesse formato requer
alocacao e realocacao de memoria de forma dinamica. Esse procedimento é realizado
pelo método cs_entry da biblioteca CSPARSE. A chamada a esse método foi paralelizada

utilizando diretivas especificas do OpenMP e o algoritmo é apresentado na Figura 4.6.
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#pragma omp parallel for ordered private(j)
#pragma omp shared (gll,kg,list gl1,T)
for (i = 0; i < gll; i++) {
#pragma omp ordered
for (j =0; j < gll; j++) {
if (kg[list gll[i]-1][list gll[j]-1] !'= @)
cs_entry(T,i,j,kg[list gll[i]-1]1[list gll[j]-1]);
}
}

Figura 4.6: Paralelizacao da montagem da matriz de rigidez com OpenMP.

Como o método cs_entry realoca memoria utilizada para armazenar a matriz esparsa,
esse procedimento deve ser realizado de forma ordenada. Para tanto utiliza-se a diretiva
ordered de modo a especificar que o cédigo dentro do lago paralelo for deve ser executado

como um lago sequencial [31].

4.3.2 Versao Paralela com CUDA

Visando um ganho maior de desempenho, foi implementada uma versao do HEA2D
para GPGPUs utilizando CUDAJ8]. No desenvolvimento dessa versao, a biblioteca
Concurrent Number Cruncher (CNC) [37], desenvolvida para ser executada em GPGPUs,
foi adaptada para atender a resolucao do sistema de equagdes [24]. Essa biblioteca resolve
o sistema através do método iterativo de Gradientes Conjugados com Precondicionamento
Jacobi (ou diagonal) [38, 39] e oferece opgdes para o armazenamento de matrizes esparsas.

As funcoes que sao executadas em paralelo na GPGPU — kernels — sao as operacoes
algébricas do método iterativo GC otimizadas do pacote BLAS [40], dentre as quais
podemos citar a multiplicacdo matriz(esparsa)-vetor, e o produto interno. Nessa versao,
diferentemente da versao OpenMP, as chamadas ao método de resolucao de cada sistema
sao realizadas de forma sequencial. Na versao CUDA o paralelismo se encontra na

resolucao das operacoes algébricas internas que ocorrem a cada iteragao do método.
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5 Implementacao Computacional da

HEA Empregando o MEF em 3D

5.1 Introducao

Neste trabalho, a técnica da HEA aplicada ao calculo de propriedades elasticas efetivas
em problemas tridimensionais foi implementada em duas versoes: uma versao sequencial
e uma versao paralela empregando OpenMP. Inicialmente, pretendia-se obter também
uma versao paralela do HEA3D empregando GPGPUs, no entanto isto nao foi possivel,
devido a limitagoes relativas as bibliotecas atuamente disponiveis para a implementagao
do CUDA para FORTRAN.

O trabalho consistiu nas etapas:
1. Implementacao em 3D da HEA;

2. Paralelizacao do programa utilizando OpenMP.

5.2 Versao Sequencial do Programa HEA3D

5.2.1 Descricao Geral do Programa

Para a implementacao computacional da HEA, adotou-se um programa-base
originalmente desenvolvido na COPPE/UFRJ [41, 42] para a andlise nao-linear de
problemas mecanicos continuos em 3D via MEF, em linguagem FORTRAN que apresenta

as seguintes caracteristicas:
e clementos tetraédricos com quatro nos para problemas tridimensionais;

e resolucao do sistema de equacoes lineares empregando o método dos Gradientes
Conjugados Pré-Condicionado [42, 38] implementado segundo uma estratégia
elemento por elemento (Element-By-Element - EBE) [43, 44], que dispensa a
montagem e a fatoracao da matriz de rigidez global. Essa estratégia possibilita

a implementacao em ambientes computacionais de alto desempenho, explorando
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paralelismo dos calculos e, dessa forma, viabilizando a analise de modelos mais

realistas e de grande porte.

A partir desse programa foi desenvolvido o programa HEA3D (Homogeneizacao por
Expansao Assintética em 3 Dimensoes). As principais alteragoes aqui realizadas para

adaptar o programa ao calculo das propriedades eldsticas homogeneizadas foram:
e inclusao das condicoes de contorno periddicas;
e montagem do termo independente F', descrito pela Equagao (2.38);
e determinagao da matriz eldstica homogeneizada (Equagao (2.43)).

Além dessas caracteristicas, uma condicdo do programa HEA3D é que o dominio
da malha de elementos finitos utilizada como entrada de dados deve ser hexaédrica e
ter condicoes de contorno peridédicas: para cada né de uma face deve haver um noé

correspondente na respectiva face oposta.

5.2.2 Imposicao das Condicoes de Contorno Periddicas

Para a posterior imposicao das condicoes de contorno de periodicidade, um vetor é
utilizado para relacionar os ndés do contorno. A partir das coordenadas dos noés das
faces opostas, estes sao associados de forma que um deles é escolhido como mestre e o
no6 correspondente na face oposta ¢ definido como escravo. O vetor utilizado para essa
associagao possui dimensao igual ao nimero de nés e € inicializado com zeros. A Figura
5.1 mostra a associa¢ao dos nés periédicos de forma esquemética. Para os vértices, (Figura
5.1(a)) define-se um como mestre e os outros 7 como seus respectivos escravos. O mesmo
ocorre para os nés que estao localizados nas arestas, sendo que cada associagao terd um
n6 definido como mestre e os outros 3 como escravos (Figura 5.1(b)). No caso dos demais,
cada n6 definido como mestre possuird um né associado a ele na face oposta (Figura
5.1(c)).

A estratégia adotada para impor as condicoes de contorno ao montar o sistema de
equagoes é representada através do exemplo mostrado nos sistemas 5.1 e 5.2. Em (5.1),

um sistema [k|{u}={f} com 5 Graus de Liberdade (GLs), sendo 1 o GL mestre e 5 o GL
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(a) (b) ()

Figura 5.1: Esquema de associacao dos nés periddicos nos contornos da célula unitaria
para: (a) vértices, (b) arestas e (c) faces. Adaptada de [7].

escravo e u; = us:

ki1 k2 kis ki ks Uy fi
ko1 koo kos kos kos Us f2
ksi kso kss kss kss us | = | f3 |- (5.1)
ko kaz ka3 ks Kas Uq 1
i ksi ks kss ksa ks 1 [ % i 5 i

O sistema modificado é representado em (5.2), em que:
1. a linha 1 soma-se a linha 5;
2. a coluna 1 soma-se a coluna 5;

3. kss = 1 e todos os demais elementos da linha 5 e da coluna 5 sao substituidos por

Z€eros;
4. f5 é substituido por zero.

Uma vez calculados os valores de u; da Equacao (5.2), atualiza-se o vetor-solucao,
fazendo us; = wy. KEsta estratégia possibilita a consideracao das condigoes de contorno

peridédicas sem que se altere a ordem do sistema de equagoes e mantendo a matriz de



rigidez k simétrica.

(g + k1) + (ks + kss) Ko+ ko bis+kss btk 0] | w | | (At fo) ]
For + ks - - kos 0| | £
k31 + k35 k32 k33 k34 0 ug | = f3 (5.2)
ke + ks Fao as VN fi

_ 0 0 0 o 1||w| | o

29

5.2.3 Detalhamento das Rotinas Principais

O fluxo geral do programa ¢ representado esquematicamente na figura 5.2, onde as rotinas

de maior relevancia para a implementacao da HEA estao assinaladas com um asterisco e

serao detalhadas a seguir.

4

INMESH*

HEA3D

.

LDRIVER=*
pmf‘.nss.';mnnm linear § MNR { PCGDI &G*{

I0MNGR— gerenciamento dos arquivos de entrada e saida de dados
SETDE— perenciamento de memdria

CONTROL { SETDOF — leitura de dados de controle de processamento e resultados

JOINTS+— leitura das coordenadas nodais e condig@ies de contorno
EQUAT — mapeamento das equacoes do sistema

MATSET — leitura de caracteristicas dos materiais

INELEM*— leitura das conectividades

BLOCK3D — formacao de blocos de elementos sem nds coincidentes
EQUATLM — mapeamento da numeracio dos nds (local-global)

CONT —— organizacio dos nds segundo os blocos

LOADS s { PTLOAD*— cilculo e montagem do lado direito da equacao de equilibrio

I‘[ATRIZ'{ TETRA —— montagem da matriz de rigidez do elemento

SDIAGK3D* —+ montagem da diagonal da matriz global

SMATV=
DAXPY

SAIDAS

LA { MEDIA _HEA*——  calcula o tensor de propriedades homogencizadas

I0MNGR — fechamento dos arquivos

Figura 5.2: Representacao esquematica do fluxo do programa HEA3D
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Rotina SETDB

Trata-se de um pacote de rotinas que gerenciam a memoria através da alocagao dinamica

de ponteiros para estruturas de dados em tempo de execugao [45].

Rotina CONTRL

Faz a leitura das informacoes que controlam a entrada de dados e o dimensionamento
de vérias estruturas de dados internas do programa, como o ntmero de pontos nodais,
namero de elementos e quantidade de materiais com propriedades distintas, e ainda a
saida de resultados em arquivo contendo dados necessarios para poés-processamento dos

resultados por aplicativos especificos.

Rotina INMESH

Rotina responsavel pela leitura dos dados relativos a malha periddica, tais como as
coordenadas dos pontos nodais no espaco tridimensional  — y — z. Essa rotina faz

algumas chamadas, dentre elas:

e JOINTS, que identifica os conjuntos de nés peridédicos, a partir das coordenadas
nodais, para posterior imposicao das condi¢oes de contorno. A Figura 5.3 mostra o

pseudo-cédigo da associacao dos nos periodicos que tenham coordenadas x opostas;

e INELEM, que lé as conectividades e o niimero de identificacao das propriedades fisicas

dos materiais associados aos elementos;

e BLOCK3D, que agrupa os elementos em blocos contendo apenas elementos que nao
possuam qualquer né em comum (blocos de elementos disjuntos), procedimento
necessario para a estratégia EBE empregada e para cdlculos em memoria

compartilhada.

Rotina LOADS

Realiza o cdlculo e montagem de F”, que é dado pela Equacdo (2.38), a partir das
coordenadas nodais e das propriedades dos materiais. Esse tensor de termos independentes

possui entao dimensoes 12 x 6 em cada elemento e N x 6 globalmente, em que N representa
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Algoritmo para associagao de nés periodicos
INICIO
inicializa(iper)
PARA i = 1 ATE nos FACA
INICIO
nol < no(i)
SE (coordenada = do nol = menorz) ENTAO

INICIO
PARA j = 1 ATE nos FACA
INICIO
no2 < no(j)
SE (coordenada x do no2 = maiorz) E
(nol # no2) e (nol e no2 nao sao vértices) E
(coordenada z de nol e no2 iguais) E
(coordenada y de nol e no2 iguais) ENTAO
INICIO
iper(nol) « 0
iper(no2) < nol
FIM
FIM SE
FIM
FIM PARA
FIM
FIM SE
FIM
FIM PARA

FIM

Figura 5.3: Pseudo-codigo da associacao dos nés periddicos com coordenadas x opostas
da rotina JOINTS, em que nos representa o nimero total de nds, menorz é o menor valor
da coordenada x, maiorx é o maior valor da coordenada x e iper é o vetor que armazena
a associagao.
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o numero total de graus de liberdade livres do problema. Vale ressaltar que o total de
graus de liberdade livres considera também os nés periddicos, tanto os mestres quanto os
escravos identificados na rotina JOINTS. O pseudo-cédigo do calculo realizado na rotina

PTLOAD esta representado na Figura 5.4.

Algoritmo para o calculo do termo independente
INICIO
PARA i = 1 ATE nume FACA
INICIO
localiza nés do elemento (nol,no2,no3,no4)
calcula coeficientes da matriz de derivagao
localiza matriz constitutiva do elemento
localiza equacoes do elemento
PARA k =1 ATE 4 FACA
INICIO
SE noy, for periédico ENTAO
INICIO
troca equagao pela do né mestre respectivo
FIM
FIM SE
calcula F' do elemento e acumula nas equacoes globais respectivas
FIM
FIM PARA
FIM
FIM PARA
FIM

Figura 5.4: Pseudo-cédigo do calculo de F'P, em que nume é o ntimero total de elementos
e a localizagao das equagoes do elemento se refere a localizacao do niimero da equacao no
sistema global.

Rotina MATRIZ

Realiza uma chamada a rotina TETRA, que calcula e armazena o triangulo superior das
matrizes de rigidez de todos os elementos sendo que essas matrizes de elemento nao sao

alteradas durante os calculos.

Rotina LDRIVER

Rotina na qual é realizada a resolucao do sistema de equacoes lineares. Essa rotina chama

as rotinas:
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e SDIAGK3D, que monta a diagonal principal da matriz global do sistema, que é
utilizada como matriz precondicionadora na resolucao do sistema de equacoes, a

partir das matrizes de elementos;

e PCGDIAG, que resolve o sistema de equagoes lineares através do Método dos
Gradientes Conjugados com Pré-Condicionamento Diagonal, considerando as
condicoes de contorno peridédicas nos calculos. Essa rotina chama outras rotinas
que realizam as operacoes de multiplicacao matriz-vetor e produto interno, etapas
da resolugao do GC [38] sendo uma delas a SMATV. A rotina SMATV realiza a
multiplicacao entre as matrizes de elemento e um vetor passado como parametro.
Essa rotina considera as condicoes de periodicidade na multiplicacao e os calculos
sobre a matrizes de elementos sao realizados por blocos, o que permite a execugao
paralela do algoritmo. O pseudo-cédigo dessa rotina esta representado na Figura

9.9;

e SAIDAS, que imprime os resultados conforme estipulado na entrada de dados pelas

variaveis de controle.

Rotina HEA

A rotina HEA chama a rotina MEDIA_HEA, que é responsavel pela operacao de média para o
célculo do tensor elastico homogeneizado, dada pela Equacao (2.43), utilizando os vetores
resultantes da resolucao do sistema pela rotina PCGDIAG. O pseudo-codigo relativo a essa

rotina estd representado na Figura 5.6.
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Algoritmo da multiplicacao das matrizes de elemento por um vetor
INICIO
ielm = 0
PARA i = 1 ATE nelblk FACA
INICIO
nvec = dimensao do bloco
PARA k. = ielm + 1 até ielm + nvec faga
INICIO
localiza nés do elemento (nol,no2,no3,no4)
localiza equagoes do elemento
PARA j =1 ATE 4 FACA
INICIO
SE noj; for periddico ENT AO
INICIO
troca equagao pela do né mestre respectivo
FIM
FIM SE
FIM
FIM PARA
multiplica matriz de elemento i pelo vetor
acumula na equacgao global correspondente
FIM
FIM PARA
ielm = ielm + nvec
FIM
FIM PARA
FIM

Figura 5.5: Pseudo-codigo da multiplicacao das matrizes de elemento por um vetor. ielm é
usado para controlar o indice do elemento no bloco, nelblk é o nimero de blocos disjuntos,
nvec é a dimensao do bloco atual.
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Algoritmo para o calculo do D"
INICIO
inicializa(D")
PARA i = 1 ATE nume FACA
INICIO
localiza nés do elemento (nol,no2,no3,no4)
calcula coeficientes da matriz de derivacao
calcula volume do elemento e acumula no volume total
localiza matriz constitutiva do elemento
localiza equacgoes do elemento
D" «— D, x (I — Be X Xe)
FIM
FIM PARA
divide termos de D" pelo volume total
FIM

Figura 5.6: Pseudo-cédigo do algoritmo que realiza o calculo do tensor homogeneizado D"
em que nume é o nimero total de elementos, D, é a matriz de coeficientes do elemento,
I, é a matriz identidade de ordem 6, B, é o operador diferencial e x,. é o corretor eldstico
x do elemento.

5.3 Versao paralela com OpenMP

O primeiro passo para o desenvolvimento da versao paralela do cddigo foi escolher o
modelo de programacgao mais adequado para a codificacao. Da mesma forma que na
versao 2D, optou-se pelo uso de OpenMP.

O passo seguinte foi a identificacao das partes do cédigo que possuem maior demanda
computacional. Espera-se que a resolucao do sistema de equagoes seja a parte com
maiores demandas, uma vez que o numero de equacoes é igual ao nimero de GLs livres
da malha utilizada [46]. Como esperado, confirmou-se experimentalmente, através da
instrumentagao do codigo sequencial, que esta é a etapa do codigo que gasta maior
tempo de processamento: por exemplo, para uma malha com 57162 GLs livres, a rotina
LDRIVER foi responsavel por 87,6% do tempo de execucao total e a rotina INMESH por
aproximadamente 12%.

Com base nesta informacao, utilizaram-se as diretivas de compilagao do OpenMP
em duas abordagens distintas na rotina LDRIVER: paralelizacao das chamadas a rotina
PCGDIAG e paralelizacao da multiplicacao das matrizes de elementos por um vetor na

rotina SMATV.

Na versao sequencial, a rotina LDRIVER realiza 6 chamadas sequenciais a rotina PCGDIAG,
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sendo cada uma para a resolucao de uma coluna de y. No entanto, essas resolucoes
sao independentes e podem ser realizadas de forma simultanea. Para isso, inseriu-
se um laco e paralelizaram-se as iteracoes utilizando a diretiva parallel do. As
iteragoes sao executadas por threads distintas que operam sobre cada uma das
colunas de F” e da solucdo x. Os ponteiros desses vetores siao declarados como
privados utilizando a cldusula private de forma que somente uma coluna de F'” e a
respectiva coluna de y sao visiveis para cada thread. As matrizes de elementos nao
sofrem modificacoes e, portanto, sao compartilhadas por todas as threads durante a
resolucao paralela. Uma limitagao existente nessa abordagem é o fato de que, ainda
que se tenha um nimero grande de processadores disponiveis, somente poderao ser
criadas seis threads simultaneas, uma para cada chamada sequencial, fazendo com

que o ganho maximo nesta porcao do codigo seja restringido a esse ntimero.

A rotina SMATV é chamada pela rotina PCGDIAG para a multiplicacao das matrizes de
elemento por um vetor. A multiplicacao é realizada elemento por elemento em
blocos disjuntos (Figura 5.5), e pode ser paralelizada utilizando a diretiva parallel
do. Como os blocos de dados sao disjuntos, os valores resultantes dessa multiplicacao
ocuparao posicoes distintas do vetor, fazendo com que seja dispensada a definicao
de secoes criticas no codigo. Espera-se que a eliminacao das secoes criticas tenha
um grande impacto no tempo de computacao do codigo HEA3D, ja que segoes criticas

impoem a serializagao da execucao de um determinado trecho de cédigo.

Embora para essa rotina seja possivel explorar o ntmero total de processadores
disponiveis, uma desvantagem potencial é a necessidade de se criar e destruir, a cada
iteragao de SMATV, um grande nimero de threads. Esse custo adicional em termos de
tempo de execucao introduzido pelo uso de computacao paralela é conhecido como
overhead. Em particular, o overhead necessario para o gerenciamento das threads
pode impor um grande custo a esta segunda versao paralela de HEA3D, reduzindo ou

mesmo eliminando os ganhos em relagao a primeira versao.
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6 Aplicacoes Numéricas

6.1 Introducao

Inicialmente, este capitulo descreve os experimentos numéricos realizados para validagao
dos programas HEA2D e HEA3D com base em resultados numéricos e experimentais
disponiveis na literatura.

Em seguida, apresenta-se a comparacgao entre os desempenhos da versao sequencial e

da versoes paralelas do HEA2D e HEA3D.

6.2 Validacao do programa HEA2D

Trés tipos de células periddicas diferentes foram consideradas para representar materiais
compdsitos distintos para a analise em duas dimensoes. A Figura 6.1 apresenta exemplos
de malhas de elementos triangulares com 6 nds para as geometrias analisadas. Para a
geracao de todas as malhas do dominio plano foi empregado o gerador de malhas Gmsh

2.4.2 [47).

(a) inclusao circular (b) laminado (c) fibras curtas

Figura 6.1: Exemplos de malhas de uma célula periédica que possua inclusao circular (a),
inclusao de fibras longas ou laminado (b) e reforgo por fibras curtas (c)

A Fig. 6.1(a) é representativa de compdsitos com inclusoes circulares, como aqueles
que contém fibras em sua composicao, representados através de um plano transversal a
direcao longitudinal das fibras. Considerando os componentes como isotrépicos, espera-se
deste tipo de volume elementar representativo um comportamento isotrépico devido a sua

geometria.
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A célula da Fig. 6.1(b) representa um laminado periddico, cujo tensor de propriedades
efetivas pode ser calculado analiticamente. Os compésitos laminados estruturados
hierarquicamente sao uma classe muito importante de compdsitos macroscopicamente
anisotrépicos [28]. Esta conformagcao estrutural tem se mostrado de imenso valor na
construgao de estruturas que devem alcancar propriedades efetivas prescritas [28].

A Fig. 6.1(c) representa um tipo de compdsito também muito empregado, que sao os
reforcados com fibras curtas. O arranjo mostrado é uma proposi¢ao de como as fibras
estao periodicamente dispostas na estrutura. Esta célula também tem comportamento
anisotrépico e o calculo das propriedades efetivas nao é exato, dependendo fortemente do
grau de refinamento da malha para que o resultado se aproxime do real.

As 3 versoes do HEA2D — sequencial e paralelas (OpenMP e CUDA) — retornaram os
mesmos resultados, o que era esperado uma vez que todas utilizam precisao simples. Os
mesmos tensores de propriedades homogeneizadas foram obtidos para cada caso analisado.

Uma malha representativa de uma geometria com inclusao circular (Fig. 6.1(a)) com
3097 nos foi analisada considerando as propriedades mecanicas para validacao dadas na

Tabela 6.1, sendo a matriz e a inclusao isotrépicas.

Tabela 6.1: Propriedades mecanicas utilizadas para validacao da aplicacao.

Propriedade valor
Médulo de elasticidade da matriz, E,, (GPa) 1
Poisson da matriz, v, (-) 0.03
Médulo de elasticidade da inclusdo, E; (GPa) 10
Poisson da inclusao, v; (-) 0.3

A partir desses parametros, o tensor homogeneizado obtido pelo HEA2D é o seguinte

(6.1):

1.205 0.0713 0.0000
D" =1 00713 1.205 0.0000 |- (6.1)
0.0000 0.0000 0.5582

em que se observa simetria e isotropia, como esperado para a geometria analisada.

Para as células representativas de um material laminado (Fig 6.1(b)) e de um material
reforgado com fibras curtas (Fig 6.1(c)), as propriedades do material de cada fase foram
retiradas da literatura. Ghosh et al. [9] empregaram a mesma técnica multiescala para

analisar materiais compédsitos cujas propriedades das fases sao dadas na Tabela 6.2.
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Tabela 6.2: Propriedades mecanicas retiradas da referéncia [9] para fibra de Boro e matriz
de Aluminio.

Propriedade valor
Médulo de elasticidade da matriz, £, (GPa)  72.5
Poisson da matriz, vy, (-) 0.33
Médulo de elasticidade da inclusdo, E; (GPa) 400
Poisson da inclusao, v; (-) 0.2

Para a célula unitéaria representativa de um material laminado, foi necessario empregar
uma malha com mais de 15.000 nds para um resultado semelhante ao obtido por Ghosh et
al. [9]. O tensor obtido pela referéncia é mostrado em (6.2) e o tensor obtido pelo HEA2D

em (6.3).

1361 36.08 0.0000
Dlosn = | 36.08 2458 0.0000 | , (6.2)
0.0000 0.0000 46.85

136.1  36.25 0.0000
Dlpasp = | 36.08 2458 0.0000 |- (6.3)
0.0000 0.0000 47.31

No caso do material com inclusao de fibras curtas, foi necessario um maior refinamento
para obter resultados semelhantes aos da referéncia [9] e, portanto foram geradas malhas
de elementos finitos com refinamentos distintos. Observou-se uma tendéncia aos mesmos

resultados da referéncia com o refinamento. O tensor obtido por [9] foi o seguinte:

1224 36.23  0.0000
Dlosn = | 3623 151.2 0.0000 | - (6.4)
0.0000 0.0000 42.10

Empregando uma malha com 2516 elementos o resultado obtido com o programa HEA2D
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é dado por:

1223 36.30 0.0001
Dlypasp =] 3629 1515 0.0004 |- (6.5)
0.0005 0.0009 42.22

O tensor resultante para uma malha com 3780 elementos :

1223 36.31  0.0001
Dlpasp = | 3630 1514 0.0001 |- (6.6)
0.0001 0.0001 42.19

E, por fim a malha mais refinada analisada para essa geometria com 7440 elementos gerou

seguinte o tensor de propriedades homogeneizadas:

1223 3632 0
Dipasp=| 3631 151.3 0 |- (6.7)
0 0 4216

Observa-se uma tendéncia a convergéncia dos elementos de D" aos valores utilizados para
comparac¢ao com o aumento do nimero de elementos da malha. Ha simetria e os elementos
Dy, Db, Db D%, que para as malhas anteriores apresentaram valores diferentes de zero,

passaim a Sser nulos conforme esperado.

6.3 Exemplos para validacao do programa HEA3D

As versoes sequencial e paralela forneceram resultados idénticos para todas as analises
envolvendo as trés células periddicas cubicas mostradas na Figura 6.2. Trata-se de células
compostas por duas fases: matriz e inclusdo. A Figura 6.2(a) consiste em uma célula
periddica relativa a uma estrutura laminada. As Figuras 6.2(b) e 6.2(c) representam
o mesmo tipo de material compoésito reforcado com fibras longas de se¢ao transversal
circular. Estes trés exemplos foram extraidos da referéncia [7] para validagao do programa
e os detalhes de cada uma das aplicagoes sao apresentados a seguir. As malhas de
elementos finitos empregadas para andlise dos dominios 3D foram geradas a partir do

Cubit 11.0 [48] e para a visualizagao dos resultados foi empregado o Gmsh 2.4.2 [47].
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(a) Célula A (b) Célula B (c) Célula C

Figura 6.2: Células unitarias representativas da microestrutura peridédica de materiais
compositos: (a) laminados e (b) e (c) reforgados com fibras longas.

6.3.1 Célula A

A célula mostrada na Figura 6.2(a) representa um material laminado bifésico cujos valores
limites dos mddulos de elasticidade homogeneizados podem ser calculados analiticamente

através da regra das misturas [49], dada pelas Equagoes (6.8) e (6.9):

Emaa? = fl X Ez + (1 - fz) X Em; (68)

Emin = (S B (L= [ X B

(6.9)

onde: FE,,.: € Enin s20, respectivamente, os valores maximo e minimo do moédulo de
elasticidade do compdsito, f; é a fracao volumétrica da inclusao, E; é o modulo de Young
da inclusao e E,, é o médulo de Young da matriz.

No caso em que os coeficientes de Poisson sejam nulos, E,... € Ei, sao os valores
exatos dos médulos de Young nas direcoes 1,2 e 3 da célula mostrada na Figura 6.3, que
mostra o aspecto tipico das malhas de elementos finitos utilizadas.

Para o modelo aqui analisado, foi adotada uma fracao volumétrica de 20% para a
inclusao e as propriedades mecanicas utilizadas para a validacao foram: F; = 10 GPa
e E,, = 1 GPa e coeficientes de Poisson nulos para os dois materiais, adotados como

isotrépicos. Dai espera-se que:

E1 = E’mzn = 1.2195 GPa €

E2 = E3 = Emax = 2.80 GPa.

O tensor elastico homogeneizado obtido com o programa HEA3D a partir de uma malha
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Figura 6.3: Exemplo de malha de elementos finitos tetraédricos lineares a partir da
geometria representativa de um material compdsito laminado.

com 5178 elementos e 3231 GLs é apresentado na matriz 6.10:

1.2195  0.0000 —0.0000 —0.0000 —0.0000 —0.0000
—0.0000 2.8000 —0.0000 0.0000 —0.0000 0.0000
—0.0000 —0.0000 2.8000  0.0000 —0.0000 —0.0000
Dya = . (6.10)

—0.0000  0.0000  0.0000  0.6098 —0.0000 0.0000
0.0000  —0.0000 —0.0000 —0.0000 1.4000  0.0000

0.0000  —0.0000 —0.0000 0.0000  0.0000  0.6098

Onde se observa que os coeficientes do tensor obtido para a célula A sao iguais aos
valores analiticos: B = B, = Dit [1,1]; By = E3 = Epee = Dt [2,2] = D [3,3]. O

resultado é exato, ainda que a malha de elementos finitos nao seja muito refinada.

6.3.2 Célula B

A célula periédica B, mostrada na Figura 6.2(b), é representativa de um material com
a estrutura repetitiva mostrada na Figura 6.4. Foram utilizados para comparacao os
resultados apresentados por Oliveira et al. [7], em que algumas implementagoes numéricas
desta técnica com diferentes tipos de elementos finitos sao avaliadas.

A fracdo volumétrica da inclusdo (47%) e as propriedades mecanicas adotadas
para cada um dos componentes da célula sao as mesmas empregadas na referéncia,
mostradas na Tabela 6.3. Este exemplo foi empregado para validacao dos programas

aqui desenvolvidos, uma vez que a referéncia [7] traz valores experimentais e numéricos
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para o tensor eldstico homogeneizado de um compdsito com as mesmas propriedades aqui

adotadas.

Figura 6.4: Representagao de um material composto por matriz reforcada com fibras
longas.

Tabela 6.3: Propriedades mecanicas utilizadas para validacao da aplicagao.

Propriedade valor
Médulo de elasticidade da inclusao, E; (GPa) 379.3
Poisson da inclusao, v; (-) 0.1
Médulo de elasticidade da matriz, E,, (GPa)  68.3
Poisson da matriz, vy, (-) 0.3

As matrizes 6.11 e 6.12 apresentam, respectivamente: o tensor elastico da inclusao

(D;) e o tensor elastico da matriz (D,,), ambos isotrépicos.

3879 43.10 43.10 O

0 0
4310 387.9 43.10 0 0 0
4310 43.10 3879 0 0 0
D; = , (6.11)
0 0 0 1724 0 0
0 0 0 0 1724 0
0 0 0 0 0 1724
91.94 39.40 39.40 0 0 0
39.40 91.94 39.40 0 0 0
39.40 39.40 91.94 0 0 0
D,, = (6.12)
0 0 0 2627 0 0
0 0 0 0 2627 0
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Tabela 6.4: Limite maximo e minimo para o médulo de elasticidade segundo a regra das
misturas para fracao volumétrica 0.47% e propriedades das fases dadas pela tabela 6.3.
Propriedade valor (GPa)
- 214.47
Eoin 111.12

A Figura 6.5 mostra uma das malhas de elementos finitos tetraédricos lineares
empregadas para modelar o material. Sabendo que o compdsito resultante desta
associagao é transversalmente isotrépico [50], a matriz eldstica homogeneizada a calcular

apresenta a forma geral mostrada em 6.13.

Figura 6.5: Exemplo de malha de elementos finitos tetraédricos lineares a partir da
geometria representativa de um material reforcado por fibras longas.

a b c 000
b a c 0 0 0
c cd 0 00
D, = (6.13)
000 e 00
0000 f O
00 0O0O0 f

Os valores de Ep,0p € Enn dados pela regra das misturas (Equagdes (6.8) e (6.9))
sao apresentados na Tabela 6.4, servindo para verificar se os valores aproximados sao

adequados.
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Autodeformacoes da Célula B

Os 6 vetores que compoem o corretor eldstico () — obtidos como solugoes do sistema de
equagoes (2.39) — podem ser representados na forma de deslocamentos. Segundo Oliveira
et al. [7], cada uma das 6 deformadas da célula periddica, denominadas autodeformagoes,
¢ uma medida da heterogeneidade do material. Para fins de analise qualitativa dos
resultados aqui obtidos, as autodeformagoes obtidas por Oliveira et al. [7] a partir de uma
malha de elementos hexaédricos sao apresentadas na Figura 6.6, em que x;, ¢ =1,2,...,6,

é a coluna i do corretor elastico y. As autodeformacoes obtidas a partir do programa

7 L
=

7777

’i{’:r

{’

e
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Figura 6.6: Autodeformagoes obtidas com malha de hexaedros na referéncia [7].

HEA3D sao apresentadas na Figura 6.7. Sao mostrados os resultados para 3 malhas de
elementos tetraédricos lineares com refinamentos distintos, com 1407, 13884 e 57885 GLs
respectivamente. A comparacao é meramente qualitativa, uma vez que se trata de malhas
com graus de refinamentos e elementos distintos dos empregados por Oliveira et al. [7].
A Figura 6.7 mostra que, na medida em que se aumenta o refinamento das malhas, os

aspectos das autodeformagoes aproximam-se dos obtidos na referéncia [7].
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Figura 6.7: Autodeformagoes calculadas pelo HEA3D com malhas de elementos
tetraédricos lineares: malha; com 1407 GLs, malhay com 13884 GLs e malhag com 57885
GLs.

Estudo de Convergéncia da Célula B

As versdes do programa HEA3D forneceram respostas idénticas para o tensor

homogeneizado D", que foi determinado empregando-se malhas com graus variados de
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refinamento, de modo a permitir um estudo da convergéncia do resultado. A exemplo do
observado na referéncia [7], ocorreu convergéncia simultanea de todos os componentes de
D" em todos os estudos e, portanto, adotou-se a norma de Frobenius de D", dada pela
Equacao (6.14) [51], para avaliar a convergéncia do resultado em fungdo do nimero de

graus de liberdade das malhas.

(6.14)

onde D" é o tensor homogeneizado, n é a ordem da matriz e d?j é o termo 75 do tensor
D". Na Figura 6.8, que relaciona ||D"|r e o ntimero de GLs, nota-se que a variagao da
norma é pequena quando o numero de GLs é maior ou igual a 30939. A malha mais
refinada que foi analisada para essa célula, possui 57855 GLs: por uma limitagao do
gerador de malhas empregado, nao foi possivel analisar um modelo mais refinado com
a condicao de periodicidade necesséaria para esta aplicagao. Nota-se a convergéncia em
fungao do niimero de GLs, mas nao foi possivel atingir a estabilizagao do resultado, devido
a problemas relacionados & geragao da malha periédica. Em Oliveira et al. [7], foram
mostrados resultados numéricos para malhas com mais de 100000 GLs usando tetraedros
lineares.

346
3455
345
3445
344
3435
343
3425
342
3415

341
1407 10827 13884 30939 49845 57855

Graus de Liberdade

Normma da matriz Dh

Figura 6.8: Evolucao da norma de D" com o nimero de graus de liberdade para a célula
B.

A Tabela 6.5 compara os valores das propriedades eldsticas homogeneizadas fornecidas
pelo HEA3D com resultados analiticos (A), numéricos (N) e experimentais (E) disponiveis
nas referéncias [7, 52, 53].

A matriz 6.15 mostra o tensor de propriedades homogeneizadas da referéncia [7] e a
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Tabela 6.5: Comparativo de resultados numeéricos, analiticos e experimentais para a Célula

B.

Resultados EH E22 G12 G23 V12 Va3
(GPa) (GPa) (GPa) (GPa) (=) (=)
N — HEA3D 209.83 140.1  52.85 44.83 0.198 0.259
N — Oliveira [7] 214.6 1445 04.7 46.2 0.19 0.25
N — Xia et al. [52] 214 143 54.2 45.7  0.195 0.253
N — Sun and Vaidya [53] 215 144 57.2 459  0.19 0.29
A — Sun and Chen [7] 214 135 51.1 — 0.19 —
A — Chamis [7] 214 156 62.6 436 020 031
A — Whitney and Riley [7] 215 123 53.9 - 0.19 -
E — Kenaga et al. [7] 216 140 52 - 0.29 -

matriz 6.16 mostra o tensor de propriedades homogeneizadas da célula B, obtido a partir

da mesma malha de elementos finitos utilizada na comparacao, com 57855 GLs.

160.8106 45.2106  39.1440 0 0 0
45.2106  160.8106  39.1440 0 0 0
39.1440  39.1440 229.4797 0 0 0
Dhref - 5 (615)
0 0 0 46.2000 0 0
0 0 0 0 54.7000 0
0 0 0 0 0 54.7000

157.3623  46.0804 40.2894  0.0185 —0.0004 —0.0008
46.0304 157.3624 40.2893  0.0184 —0.0009 —0.0005
40.2804 402894 225.7904 0.0005  0.0185  0.0185
Dys = ., (6.16)
0.0185  0.0184  0.0005 44.8352 —0.0007 —0.0006
—0.0004 —0.0009 —0.0001 —0.0007 52.8584 —0.0010

—0.0008 —0.0005 —0.0004 —0.0006 —0.0010 52.8582

Os valores calculados de Fy; e Eyy a partir do tensor homogeneizado D,]f estao dentro

do intervalo limitado pela regra das misturas (Tabela 6.4). As discrepancias observadas

podem ser justificadas pelo tipo de elemento finito aqui empregado — o tetraedro linear

— e pelo fato da malha aqui empregada ser menos refinada do que as empregadas nas

demais analises numéricas. Levando em consideracao a limitacao do refinamento da malha
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empregada, pode-se considerar os resultados como satisfatérios. Nota-se que a matriz D?

(6.16) é bastante similar & de referéncia (6.15).

6.3.3 Célula C

O material composito mostrado na Figura 6.4 pode também ser representado pela célula
C, mostrada na Figura 6.2(c). Empregando para este exemplo a mesma fragao volumétrica
para a inclusao (47%) e as mesmas propriedades mecanicas para as duas fases (Tabela 6.3),
deve-se entdo obter como resposta o mesmo tensor homogeneizado D" (6.16). A Figura

6.9 mostra o aspecto tipico das malhas de elementos finitos usadas para este modelo.
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Figura 6.9: Malha de elementos finitos tetraédricos lineares (fracao volumétrica da
inclusao 47%).

Autodeformacoes da Célula C

A Figura 6.10 mostra as autodeformagoes apresentadas na referéncia [7] a partir de uma
malha de elementos tetraédricos lineares. Sao apresentadas aqui as 3 ultimas colunas de

x a fim de permitir uma avaliagao qualitativa dos resultados via HEA3D.

(c) xe

Figura 6.10: Autodeformagoes obtidas com malha de tetraedros lineares na referéncia [7].
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As autodeformacoes obtidas a partir do programa HEA3D sao apresentadas na Figura
6.11, em que a evolucao das visualizacoes das 3 ultimas colunas de x é mostrada para
malhas de elementos tetraédricos lineares com refinamentos distintos. Consideraram-
se 3 malhas: malha; com 1434 GLs, malhay com 17172 GLs e malhy com 76131 GLs.
Claramente nota-se que quanto maior o refinamento, maior a semelhanca entre os aspectos

das autodeformagoes aqui obtidas e os fornecidos na referéncia.

L
g

N N N

(a) x4 malha, (b) x4 malhay (¢) x4 malhag

(d) x5 malha; ) x5 malhay ) x5 malhag

(g) x¢ malha; ) x6 malhay ) x6 malhag

Figura 6.11: Visualizacao das 3 tdltimas colunas de x para malha; com 1434 GLs, malha,
com 17172 GLs e malhag com 76131 GLs (elementos tetraédricos lineares HEA3D).

Estudo de Convergéncia da Célula C

Na Figura 6.12, que relaciona || D"||r (Equacdo 6.14) e o ntimero de GLs, nota-se que a
variacao da norma é suficientemente pequena quando o nimero de GLs é maior ou igual
a 49887.

A matriz (6.17) mostra o tensor homogeneizado obtido empregando-se 141436

elementos finitos e 76131 GLs.
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Figura 6.12: Evolugao da norma de Dj; com o nimero de GLs para a célula B.

[ 157.4007 46.1058 40.2919  0.0139  0.0002  —0.0008 ]
46.1058 157.4025 40.2928  0.0137 —0.0010 0.0002
40.2919  40.2919 225.8840 0.0003  0.0139  0.0139
0.0139 0.0137 0.0003  44.8376 —0.0005 —0.0001
0.0002  —0.0010  0.0005 —0.0005 52.8738 —0.0001
—0.0008  0.0002 —0.0009 —0.0001 —-0.0001 52.8717 |

DhC - , (617)

Conforme esperado, o resultado é praticamente igual ao obtido pra a Célula B (6.16),

o que também serve para validar o modelo aqui implementado.

6.3.4 Consideracoes Sobre os Resultados Numéricos

As analises realizadas com o HEA3D mostram a influéncia da qualidade da malha para
a obtencao de resultados adequados. Dada a particularidade imposta pelas condigoes
de contorno periddicas, as andlises aqui efetuadas de forma geral empregaram malhas
menos refinadas do que as usadas nas referéncias, ainda assim os resultados sao bastante
semelhantes.

Levando em conta as dificuldades encontradas na geracao de malhas, consideram-
se os resultados obtidos para a célula B como satisfatérios e coerentes. Os aspectos
das autodeformagoes e a convergéncia alcancada na célula C com malhas mais refinadas

reforcam esta observacao.
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Para a célula A, obteve-se resultado exato — idéntico aos valores analiticos — por
se tratar de um modelo que demanda menor grau de refinamento. As células B e C,
que representam o mesmo composito, geraram tensores elasticos homogeneizados muito

semelhantes, conforme esperado.

6.4 Experimentos Computacionais

Utilizou-se para avaliar o ganho obtido com a implementacao paralela o fator de aceleracao
(speedup), que é uma medida de desempenho relativo de quanto a resolu¢ao do problema
pode ser acelerada em um multiprocessador [31]. O ganho pode ser calculado utilizando
a Equagao (6.18):

S(p) = 7 (6.15)

Ea
em que tg € o tempo de execugao sequencial e ¢, ¢ o tempo de execugao paralela utilizando
p processadores. Para esses calculos foram utilizadas as médias dos tempos de execucao
sequencial e paralelos, respectivamente. O ganho méaximo relativo, que seria igual a p
utilizando p processadores, é chamado de aceleracao linear. No entanto, nem todos os
codigos sao passiveis de serem completamente paralelizados, de modo a obter aceleragoes
lineares. De fato, a grande maioria dos codigos é composta por parte que necessariamente
devem ser executadas de modo sequencial, enquanto outras partes podem ser executadas
de modo paralelo. A partir de tal observagdo, Amdahl propos a Equacao (6.19) [31] para
que seja possivel avaliar a aceleracao maxima que pode ser obtida por uma aplicagao,
considerando quanto de seu codigo é executado de forma sequencial. Seja f a fracao
de tempo de execucao sequencial de um codigo. Assim, a aceleragao méaxima S obtida

quando p processadores sao empregados pode ser calculada por:

S(p) = 1+(p]—71) v (6.19)

6.4.1 FExperimentos Computacionais HEA2D

Os experimentos foram realizados no seguinte ambiente computacional: processador Intel
Core i7-860 1.2 GHz, com 8 GB RAM, cache nivel 2 com 8 MB e uma placa GTX 285.
O sistema operacional instalado é o Linux versao 2.6.31.

Os ganhos computacionais obtidos com as versoes paralelas (OpenMP e CUDA), sao
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apresentados nas Tabelas 6.6 e 6.7. Foi utilizado para comparacao o fator de aceleragao
dado pela Equacao (6.18).

A aceleracao de cada versao foi obtida a partir da divisao do tempo de execucao
sequencial da aplicagao HEA2D pelo tempo da versao paralela, sendo que para a versao
com OpenMP executando na CPU e a versao CUDA executando na GPGPU. Mesmo que
se tratem de arquiteturas distintas, os ganhos da versao OpenMP sao apresentados para
efeitos de comparacao. Para a comparacao de desempenho, considerou-se para a versao
paralela com OpenMP apenas a abordagem em que foi parelizada a resolucao do sistema

de equagoes, por ser esta a que obteve melhores resultados [23].

Tabela 6.6: Ganhos obtidos para a malha circular (primeira coluna) e para as malhas
representativas do material laminado com diferentes refinamentos (nimero de nés).
| 3097 (circular) | 2775 | 9171 | 10877 | 15445
CUDA 1.31 250 | 6.02 | 6.60 6.76
OpenM P 1.90 1.94 | 233 | 2.37 2.37

Tabela 6.7: Ganhos obtidos para as malhas representativas de um material com inclusao
de fibras curtas com refinamentos variados (nimero de nds).
| 5175 | 7735 | 15125 | 21903 | 33485 | 45353
CUDA | 6.33 | 850 | 9.63 | 17.02 | 1244 | 19.02
OpenMP | 222 | 235 | 237 2.43 2.47 2.54

Como indicado nas Tabelas 6.6 e 6.7, a versao OpenMP obteve melhor ganho sobre
a versao CUDA somente para o caso da malha circular. Para o caso da malha laminada
com 2775 nos, a versao OpenMP apresentou ganho similar ao da versao da GPGPU. Esse
fato se deve ao reduzido nuimero de nés em ambas as malhas utilizadas, uma vez que
trabalhar na GPU se torna ineficiente quando somente pequenas porcoes de dados sao
transferidos para o dispositivo e os kernels sao chamados frequentemente. Dessa forma,
a inicializacao e as transferéncias de dados para a GPU e a recuperacao dos dados de
volta a partir da GPU consomem a maior parte do tempo de processamento. Para todas
as outras malhas, a versao CUDA teve um desempenho pelo menos 2.5 vezes superior ao

da versao OpenMP.

Consideragoes Sobre os Resultados via HEA2D

O melhor resultado, em termos de ganho de tempo de computacao, foi a aceleragao de 19

vezes obtida ao utilizar uma malha com 45353 nés. Pode-se observar que, quanto mais
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refinada for a malha e, consequentemente quanto maior for o problema a ser resolvido,

maior é o ganho que pode ser obtido com a versao CUDA.

6.4.2 FExperimentos Computacionais HEA3D

O ambiente utilizado para a realizagao dos experimentos foi o seguinte: maquinas com
dois processadores Intel Xeon E5620, cada processador com quatro ntcleos, totalizando
assim oito nucleos fisicos. Cada nticleo possui 64 KB de cache de nivel 1 (32KB de dados
+ 32KB de instrugoes) e 256KB de cache de nivel 2. Os quatro nicleos compartilham
12MB de cache de nivel 3 e 12 GB de memoria principal. Os processadores possuem
tecnologia Hyper — Threading(HT), o que faz com que os processadores tenham suporte
para executar até 16 threads simultaneamente. O sistema operacional instalado no
computador é o Linux versao 2.6.18-194.17.4 de 64 bits.

Conforme descrito no capitulo anterior, foram utilizadas duas abordagens para a

implementacao da versao paralela com OpenMP:

1. chamadas a rotina PCGDIAG de forma a resolver cada coluna do sistema de equacgoes

simultaneamente;
2. multiplicacao matriz-vetor na rotina SMATV por blocos de elementos disjuntos;

Para facilitar o entendimento dos resultados, chamaremos de versao paralela PD (de
PCGDIAG) a primeira abordagem para a implementacao da versao paralela de OpenMP
e de versao paralela ST (de SMATV) a segunda abordagem.

Para analisar o desempenho da aplicagao paralela, a seguinte metodologia foi
empregada: trés tipos de diferentes de células, A(Figura 6.2(a)), B(Figura 6.2(b)) e
C(Figura 6.2(c)), com 5 niveis distintos de refinamento, foram utilizadas como conjunto
de teste (benchmarks). O conjunto de testes foi utilizado como entrada para cada uma
das versoes paralelas PD e ST do cédigo. Para cada versao paralela do cédigo e para cada
uma das entradas, foram coletados os tempos de execucao da aplicacao com o aplicativo
time do Linux. O mesmo foi feito com a versao sequencial do cédigo. A média dos tempos
coletados é entao calculada, bem como a variancia dos resultados. A variancia observada
ficou abaixo de 5.9%.

Ainda que a célula A representativa de um material laminado nao tenha demandado

malhas muito refinadas para que o resultado esperado fosse alcancado, o uso de
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computacao paralela se justifica. Neste caso a versao paralela do cédigo garante o

aproveitamento dos recursos computacionais disponiveis no computador.

Resultados Obtidos Pelas Versoes Paralelas do Codigo

Serao apresentados resultados empregando apenas o OpenMP, devido a limitacgoes
encontradas na implementacao da versao paralela utilizando CUDA para FORTRAN.

A Tabela 6.8 apresenta os ganhos para as malhas representativas das células A, B e
C com diferentes refinamentos, obtidos quando as entradas sao executadas com a versao
paralela PD do cédigo. Todos os experimentos foram realizados com 6 processadores, ja
que este é o ntimero de threads criadas por esta versao paralela do codigo. Em relagao
a célula A (Figura 6.2(a)), a fracdo nao-paralelizdvel de tempo para a malha A_1, por
exemplo, é de 2% do tempo total de processamento da aplicacao. Dessa forma, utilizando-
se a Lei de Amdahl (Equagao 6.19), para 6 processadores, conclui-se que é possivel obter
para essa malha ganho de até 5.5 vezes no tempo de processamento. Como pode ser visto
na Tabela 6.8, observou-se um ganho de 5.3 vezes com esta abordagem, bem préximo ao

maximo ganho possivel.

Tabela 6.8: Aceleragoes (Sps) para as malhas representativas das células A, B e C com
refinamentos variados, obtidas pelas versao PD
Malhas  GLs Sps | Malhas GLs Sps | Malhas GLs Sps
Al 3231 5.3 B_1 10827 4.9 C1 17172 4.6
A2 4590 5.2 B2 13884 5.1 C2 25557 4.3
A3 6264 5.1 B3 30939 4.9 C3 49887 4.0
A4 10764 4.8 B 4 49845 4.3 CA4 73947 3.6
A5 13668 5.2 B5 57855 3.9 C5h 76131 3.5

Um efeito interessante que pode ser observado na Tabela 6.8 é uma tendéncia a reducao
na aceleracao a medida que o nimero de GLs cresce. A principio esse efeito nao seria
esperado ja que, com malhas maiores, maior seria o custo computacional para resolver os
sistemas de equacoes. Entretanto as operacoes de entrada de dados também aumentam
a medida que malhas maiores sao lidas do arquivo de entrada. Como o tempo total de
computacao considera essas operagoes, que sao realizadas sequencialmente, o resultado é,
pela Equagao (6.19), uma reducdo na aceleragdo. Como exemplo, para a malha C' 5, o
trecho do cédigo que pode ser paralelizado representa aproximadamente 89.8% do tempo

total de execucao, enquanto aproximadamente 10% do tempo correspondem as rotinas que
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realizam a leitura e verificacao dos dados da malha. Com isso a aceleracao maxima que
pode-se alcangar para a malha C'_5, ainda segundo a Equacgao (6.19) é 3.98 e a alcancada
com essa abordagem foi de 3.5 (Tabela 6.8).

Para os testes da versao ST do codigo foram variadas, além das entradas utilizadas, o
numero de threads criadas durante a execugao. Limitou-se a execucao a 16 threads por ser
esse 0 nimero maximo de threads suportada para execugao simultanea pela arquitetura.
Caso mais threads fossem criadas, ocorreria uma disputa pelo uso do processador entre
elas, o que acarretaria em um aumento do tempo de processamento.

As Tabelas 6.9, 6.10 e 6.11 mostram as aceleracoes obtidas utilizando 2, 4, 6, 8 e
16 threads para as malhas representativas da célula A, B e C, respectivamente, apesar
de experimentos terem sido realizados variando o nimero de threads criadas em uma
unidade entre 1 e 16. Os demais valores nao foram listados porque nao se diferenciam de

modo substancial dos valores apresentados.

Tabela 6.9: Ganhos obtidos para as malhas representativas de um material laminado
(Célula A) com refinamentos variados e diferentes nimeros de threads, para a versao ST
do codigo paralelo.

Malhas Sps2 Sps4 Sps6 Sps8 Sps 16

Al 1.6 1.6 2.1 2.2 2.1
A2 1.1 1.7 2.2 2.5 24
A3 1.0 1.7 2.2 2.5 24
A4 1.7 2.7 3.9 4.0 3.9
A5 1.4 2.2 2.9 3.5 3.3

De forma geral observa-se aumento na aceleracao com o aumento do numero de
threads. No entanto, o ganho com 16 threads nao supera o ganho com 8 threads em
nenhum dos casos analisados para a célula A. Este resultado pode ter ocorrido porque
o processador possui, de fato, apenas 8 ntcleos fisicos. A tecnologia HT permite uma
troca rapida de contexto entre as threads, mas, de fato, duas threads irao disputar
os recursos de um unico nicleo de computacao. A troca de contexto entre as threads
ocorre, por exemplo, quando o nicleo de processamento sofre falhas caras, que demandem
varios ciclos, como ocorre quando acessos a cache L3, memoria principal e operacoes de
entrada e saida sao realizados. Como os GLs da célula A sdo menores do que as demais
malhas, os sistemas de equacoes e as estruturas de dados que as representam sao também
menores. Apesar de mais experimentos serem necessarios para que seja possivel fazer

uma afirmagao mais conclusiva, é possivel que as estruturas de dados sejam quase que
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inteiramente mapeadas nas caches de nivel 2, reduzindo assim o nimero de falhas as
caches de nivel 3 e consequentemente diminuindo o ntimero de trocas de contexto entre as
threads ocasionados por uma falha cara. Com um menor nimero de trocas de contexto
cria-se um cendrio de disputa real entre as threads por tempo de execugao no processador,
reduzindo assim as aceleracoes obtidas. Este cendrio s6 ocorre quando 9 ou mais threads
sao criadas.

Tabela 6.10: Ganhos obtidos para as malhas representativas de um material refor¢cado com

fibras longas (Célula B) com refinamentos variados para a versao ST do cédigo paralelo.
Malhas Sps2 Sps4 Sps6 Sps8 Sps 16

B_1 2.2 2.6 3.4 4.2 4.0
B2 1.7 2.1 2.8 3.4 3.3
B3 1.1 1.9 2.6 3.1 3.8
B4 1.1 2.1 2.7 3.2 3.5
B.5 1.1 2.0 2.6 3.1 3.3

Tabela 6.11: Ganhos obtidos para as malhas representativas de um material reforcado com
fibras longas (Célula C) com refinamentos variados para aversao ST do cédigo paralelo
Malhas Sps2 Sps4 Sps6 Sps8 Sps 16

C.1 1.4 2.6 3.3 4.1 4.3
C2 1.1 1.9 24 3.0 3.1
C3 1.1 2.0 2.7 3.3 3.8
CA4 1.1 1.7 2.3 2.6 2.8
C5 1.1 2.0 2.5 2.9 3.0

Para os experimentos realizados com a célula B e C, observamos que as aceleracoes
aumentam a medida que mais threads sao criadas. Os resultados desta vez indicam
melhores desempenhos quando 16 threads sao utilizadas. Esse é um forte indicio de que
a especulacao em relagao ao efeito do mapeamento dos dados esteja correta, visto que o
desempenho com 16 threads sb é superior nas configuragoes com um maior nimero de
GLs. Para as malhas B_1 e B_2, por exemplo, os melhores resultados foram obtidos com

8 threads.

Consideracgoes Sobre os Resultados via HEA3D

Pode-se observar para o programa HFEAS3D, que a abordagem que permitiu maior
aceleragao de forma geral foi a PD. Para a abordagem ST foi possivel alcancar valores
proximos aos da abordagem PD em alguns cenérios, como por exemplo quando 16 threads

sao criadas para computar as células C.
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Os resultados da abordagem ST ficaram abaixo da expectativa inicial, principalmente
por conta da limitacao em relacao ao nimero de threads da abordagem PD. Com mais
theads criadas para realizar o processamento paralelo, a expectativa era de que, a partir
de algum ponto, as aceleracoes da abordagem ST superassem os resultados da abordagem
PD. Esse resultado pode ser explicado em parte pelo overhead introduzido por OpenMP
para o gerenciamento das threads. Na abordagem PD as threads sao criadas uma
Unica vez, enquanto na abordagem SI" as threads sao criadas a cada chamada da fungao
SMATV. Assim, esse custo adicional de gerenciamento deve ser pago a cada chamada a
essa funcao. Esse efeito multiplicador anula por completo os ganhos que o uso de mais
threads traz ao codigo de SMATV .

Foram realizados alguns testes adicionais na abordagem ST. Em especial, clausulas
adicionais para mudar a forma como as iteragoes do laco sao distribuidas entre as threads
foi testada. Por padrao, utiliza-se o escalonamento estatico (static). Foi testado o uso
do escalonamento dinamico (dynamic). Os resultados gerais mostraram um aumento no

tempo de computacao, e consequentemente, uma reducao na aceleracao.
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7 Consideracoes Finais e

Perspectivas Futuras

O objetivo inicial proposto neste trabalho, a implementacao da técnica da HEA aplicada a
elasticidade para obtencao de propriedades mecanicas efetivas de células tridimensionais,
empregando técnicas de processamento paralelo, foi alcangado com pleno éxito.

Uma ferramenta computacional que permite a andlise mecanica de materiais
compésitos periddicos de modo adequado e eficiente, chamada HEAS3D, foi desenvolvida.
Inicialmente obteve-se uma versao sequencial da aplicacao em FORTRAN. Os resultados
foram validados a partir de comparagdes dos resultados gerados pelo HEA3D com
resultados disponiveis na literatura, apresentando uma boa concordancia.

A partir dessa versao sequencial, foi desenvolvida uma versao paralela para
multiprocessadores empregando OpenMP. A escolha do ambiente de multiprocessadores
se deveu, principalmente, a disponibilidade de recursos computacionais. Para o
desenvolvimento de aplicacoes paralelas nesta arquitetura foi escolhido o modelo de
programagao com memoria compartilhada, por esta casar naturalmente com o ambiente de
hardware disponivel. Dentre as opcoes disponiveis para o desenvolvimento de aplicacgoes
com memoria compartilhada, destacou-se o OpenMP pelo alto nivel de abstragao
oferecido ao programador para a definicao de operagoes paralelas no codigo e pela sua
disponibilidade em varios compiladores. A andlise comparativa de desempenho entre as
versoes sequencial e paralela indicou que o objetivo de redugao no tempo de computacao foi
alcancado: ganhos de até 5.3 vezes foram obtidos quando 6 processadores foram utilizados.

A partir do desenvolvimento da ferramenta HEAS3D criaram-se as bases necesséarias
para o desenvolvimento de uma série de trabalhos. Dessa forma, como perspectivas

futuras, espera-se:

avaliar os resultados obtidos via HEA3D quando geometrias mais complexas e realistas

forem empregadas;

desenvolver um aplicativo para geragao automatica de malhas com condigoes de contorno
periddicas, de modo a possibilitar a aplicacao de HEA3D em modelos com um grau

elevado de refinamento;
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implementar versoes do HEA3D com elementos tetraédricos quadréticos e elementos
hexaédricos, de modo exigir malhas menos refinadas do que as necessarias pelas

atuais versoes do programa;

incorporar ao modelo tipos variados de materiais, com propriedades e comportamento
variados, de modo a diversificar o tipo de compodsito resultante, inclusive

considerando a associacao de fases fluidas e vazios as células em estudo;

estender o programa a andlise macroscépica, empregando as propriedades calculadas,
e simulando evolugoes causadas por agentes externos, como cargas e condicoes

ambientais, dentre outros;

incorporar nao-linearidade mecanica para analisar outros materiais que apresentam

comportamento inelastico;
validar a ferramenta a partir de experimentos realizados em estruturas reais.

desenvolver uma nova versao paralela da ferramenta, utilizando para isso Unidades
de Processamento Grafico (GPGPUs - General-purpose computing on graphics
processing units). Tais unidades de processamento grafico sdo hoje amplamente
utilizadas no desenvolvimento de aplicacoes paralelas por suas caracteristicas, como
o grande numero de unidades de processamento disponiveis e a presenca em grande
parte dos computadores. GPUs oferecem uma capacidade de processamento muitas
vezes superior a capacidade de processamento obtida com CPUs. A versao 2D de
nosso codigo utilizou GPUs para a resolucao dos sistemas de equacgoes, atingindo

aceleragoes de cerca de 20 vezes em relacao ao codigo sequencial.
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