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Resumen. El espacio de direcciones globales particionado (o PGAS, por Partitioned Global Address
Space) es un modelo de programacion paralela propuesto para entornos con memoria distribuida, tales
como en los clusters especializados en computacién numérica intensiva de alto rendimiento (o HPC, por
High Performance Computing). Dicho modelo es la base, entre otros, de los lenguajes de programacién
multi-paradigma UPC (Unified Parallel C) y del coarray fortran (CAF), los cuales proporcionan una
extension para efectuar comunicaciones one-side. En particular, CAF es una extension incluida en el
estandar Fortran 2008. En un trabajo anterior (e.g. D’Elia et al., “Primeros pasos en el uso de un modelo
PGAS en el método de los elementos de borde”, Mecédnica Computacional, vol. XXXII, 2013), se han
presentado las primeras etapas de una codificacion basada en coarray Fortran de un c6digo computacio-
nal por BEM (Boundary Element Method), con énfasis en la etapa de factorizacién LU del sistema de
ecuaciones. Para contar con una subrutina de referencia (o de contraste), en este trabajo se expone el
ensamblado del sistema de ecuaciones por BEM en un entorno distribuido, donde la solucién del sistema
de ecuaciones lineales con matriz densa, cuadrada, y regular, se basa en la libreria de HPC de domi-
nio publico ScaLAPACK (http://www.netlib.org), apta, en particular, para computadoras personales con
memoria primaria tanto compartida como distribuida. Como caso particular se consideran problemas de
flujo reptante (o de Stokes) alrededor de cuerpos tridimensionales, modelados tanto con ponderacién de
Galerkin (0 GBEM, por Galerkin Boundary Element Method), como por colocacién al centroide de los
elementos.
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1. INTRODUCCION

Las soluciones de las ecuaciones integrales de borde (o BIE, por Boundary Integral Equa-
tion) tipicamente son obtenidas numéricamente mediante variantes del método de elementos de
borde (BEM, por Boundary Element Method), usando colocacién, o bien con el Galerkin Boun-
dary Element Method (GBEM) (e.g. ver Sauter y Schwab, 2011). Existen diversas aplicaciones
practicas de las BIE, e.g. microflujos en dispositivos lab-on-chip (Lepchev y Weihs, 2010),
micromezcladores con flujo oscilatorio (Shipman et al., 2007), microventiladores en electroni-
ca (Galvis et al., 2012), o en micro-electro-mechanical systems (MEMS, e.g. ver Wang et al.,
2006; Méndez et al., 2008; Berli y Cardona, 2009), entre otros casos. En D’Elia et al. (2011)
se describe una técnica de cuadratura cuddruple para funciones de Green tensoriales y con una
singularidad débil, apta para GBEM, mientras que en D’Elia et al. (2014); Sarraf et al. (2014b)
se emplea una BIE indirecta en velocidades (CIV-BIE, por Completed Indirect Velocity-BIE),
de Fredholm y de segunda clase, cuyo espectro del operador integral es completado para elimi-
nar los modos rigidos, con la cual se obtiene el valor puntual de la traccion en flujos reptantes
alrededor de cuerpos rigidos tridimensionales con esquinas y bordes afilados, donde la solucién
de la CIV-BIE se obtiene con colocacién (BEM) o ponderacion de Galerkin (GBEM).

Por otro lado, en los ultimos afios han ganado aceptacion los lenguajes de programacion pa-
ralela de alto nivel basados en el modelo PGAS (por Partitioned Global Address Space, e.g.
ver Diaz et al. (2012)), aplicables en computadoras paralelas con memoria primaria tanto com-
partida como distribuida. El modelo PGAS provee comunicacion one-side, y es la base de las
propuestas basadas en UPC (por Unified Parallel C, http://upc.lbl.gov), o en el Coarray Fortran
(CAF o Fortran 2008, http://www.j3-fortran.org). En esta linea, por ejemplo, en D’Elia et al.
(2013); D’Elia et al. (2013) se presentaron resultados preliminares en el uso de los modelos
PGAS. Empero, dado que los modelos PGAS existentes no previeron desde el inicio la actual
hibridizacién del hardware (Luszczek et al., 2014; Schreiber, 2014), también se ha propuesto el
OpenACC (http://www.openacc.org) como una alternativa para uniformizar la programacién en
paralelo, en particular de las computadoras personales con CPU/GPGPU heterogéneos (GPG-
PU, por General Purpose computing on Graphics Processing Units). Al igual que en OpenMP
(http://www.openmp.org), se introducen directivas en el codigo fuente para identificar las por-
ciones que pueden ser aceleradas mediante directivas. A diferencia de OpenMP en sus versiones
anteriores a la 4.0, el cddigo puede iniciarse en la CPU o en la GPU.

No obstante, un recurso mucho maés clasico es el empleo de la libreria ScaLAPACK (e.g. ver
http://www.netlib.org) orientada a HPC y de dominio publico. Cuenta con una licencia tipo BSD
(Berkeley Software Distribution), 1.e. una licencia de software libre permisiva. La ScaLAPACK
estd orientada a los sistemas lineales densos y, en particular, apta para computadoras persona-
les constituidas inicamente con una o varias CPU, ya sea con memoria primaria compartida
(procesadores multintcleo), o bien distribuida (e.g. la disponible en un cluster Beowulf). Dado
que el Sistema de Ecuaciones Lineales (SEL) obtenido con BEM/GBEM clésico involucra en
general una matriz del sistema que es densa, cuadrada, y regular, el uso de ScaLAPACK es
un recurso interesante como una subrutina de referencia (o de contraste) para obtener la solu-
ciéon numérica por un método directo, en computadoras homogéneas, tanto personales como las
ensambladas segun un cluster Beowulf. Este trabajo se concentrard en esta dltima alternativa,
con el propdsito de contar con una subrutina de referencia para cuando posteriormente se im-
plemente con PGAS/OpenACC, lo cual resulta una estrategia de frecuente uso en la literatura
(Luszczek et al., 2014; Tondi et al., 2012; Badia et al., 2011).
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Figura 1: Una superficie cerrada y suave por partes A con un dominio exterior 2¢: punto de observacién x, punto
fuente y, posicién relativa r = x — y, versores n(x), n(y), y las dreas diferenciales dA,, dA,,.

2. FORMULACION INTEGRAL Y NUMERICA EN FLUJO DE STOKES

La formulacién CIV-BIE no es otra cosa que la Formulacién Integral (FI) de Power-Miranda
/ Hebeker. La misma consiste en una BIE que describe el flujo de Stokes exterior a una superficie
A cerrada, rigida y suave a trozos en R3. Esta BIE no posee modos rigidos, es de tipo indirecta
y de segunda clase, y su término fuente es funcién de la velocidad no perturbada, e.g. ver
Pozrikidis (1997); Power y Miranda (1987); Hebeker (1986). En cuanto a las formulaciones
numéricas para resolver la CIV-BIE, las mismas comprenden un método de colocacion, y otro de
ponderacién de Galerkin. Ambas técnicas usan un doble lazo anidado sobre los elementos p, ¢ =
1,2, ..., E, donde E es el nimero de paneles o elementos de la malla BEM, y los puntos x, y
estan vinculados a los elementos p, g, respectivamente (ver Fig. 1). Estos puntos corresponden
al punto de observacion (x) y fuente (y).

Tanto la formulacién integral CIV-BIE, orientada al flujo de Stokes, como los métodos nu-
méricos por colocacion y por ponderacion de Galerkin, son resumidos en otro trabajo también
presentado en este congreso (Sarraf et al., 2014a).

3. SCALAPACK

Los clusters del CIMEC emplean software de libre distribucién disponible en el sistema
operativo Linux, en particular, las distribuciones Fedora. La instalacion de la clasica libreria
ScaLAPACK en distribuciones Linux es descripta con gran detalle en muchas partes (e.g. ver
http://www.netlib.org). Es posible instalar librerias ya construidas para distribuciones Linux
especificas, asi como también el esquema tradicional de configure-make-install. En la Fig. 2 se
muestra una jerarquia de las capas de software que participan en la ScaLAPACK (adaptado de
Choi et al., 1996) en donde:

» BLACS (Basic Linear Algebra Communication Subprograms, http://www.netlib.org): es-
te paquete ya viene incluido dentro de la version 2.0.2 (2012-05-01) de ScaLAPACK;

» LAPACK (Linear Algebra PACKage, http://www.netlib.org);

» BLAS (Basic Linear Algebra Subprograms, http://www.netlib.org);

» MPI (Message Passing Interface, http://www.mpi-forum.org): es el estdndar ipso facto
empleado para comunicacién entre procesadores, y es el Unico actualmente previsto en
ScaLAPACK. En particular, se ha optado por la distribucién OpenMPI.

La denominacién de subrutinas globales en la Fig. 2 se refiere a aquellas cuyos argumentos
incluyen arreglos distribuidos en un esquema bidimensional (2D) de la forma bloque-ciclico,
mientras que las subrutinas locales se refieren a aquellas cuyos argumentos incluyen arreglos
contenidos Unicamente dentro de cada proceso.
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Figura 2: Jerarquia de las capas de soffware que participan en la ScaLAPACK (Choi et al., 1996).

4. SCALAPACK EN EL CODIGO BEM/GBEM

A los efectos de simplificar la presentacion, s6lo se considera el caso de la subrutina por
colocacion (BEM) secuencial. La misma se la copia con un nuevo nombre, y se introducen los
siguientes cambios:

» Inicializar BLACS (Basic Linear Algebra Communication Subprograms, detallada en

http://www.netlib.org);

Alocar los arreglos distribuidos (o globales) del SEL, i.e. las matrices del sistema A p, del
término independiente B, y de la solucién X p. Esto exige la definicidon de un tamaio de
bloque n;, conveniente a los efectos de una mayor velocidad de cémputo, y que se define
mediante un algoritmo heuristico;

Opcionalmente activar llamadas a la libreria MPI para mediciones estadisticas o de con-
sumos de recursos;

En una primera implementacidn, el doble lazo en los indices p, ¢ sobre los £’ elementos de
la malla BEM no se lo modifica, excepto en la etapa de la insercidn de las contribuciones
elementales, tanto en la matriz de coeficientes distribuida A p como en el término inde-
pendiente B . Para insertar la contribucién Ag? 9 de los elementos P, g se ha introducido
una version modificada de la subrutina PDELSET provista en ScaLAPACK, denominada
aqui como PDELADD, pues PDELSET asigna un valor en la matriz distribuida pero no
permite acumular. La subrutina introducida PDELADD, como es usual, primero chequea
si la contribucién Ag’ ) pertenece a la porcién local de la matriz de coeficientes distribui-
da A p,y, s6lo en ese caso, la acumula. En forma andloga para la contribucion elemental
Bi(f 9 de 1a matriz del término independiente Bp. En una segunda implementacion, por
razones de eficiencia, PDELADD podria mejorarse para acumular una submatriz en lugar
de un escalar mediante el empleo de las rutinas globales de combinacién disponibles en
BLACS;

Una vez ensamblado el SEL distribuido ApXp = Bp, se hacen las llamadas a la facto-
rizacion LU y subsiguiente resolucion del SEL, ambas provistas por ScaLAPACK;

Se copia la solucién distribuida X, hallada por ScaLAPACK a un arreglo local X ;

Se desalocan todos los arreglos distribuidos y se cierran los entornos BLACS y MPI;

Se continua con el cémputo secuencial usual.

En la presentacion del trabajo se expondrdn ejemplos numéricos de validacion, con uno o
mads procesos, y usando diferentes nimeros de nodos en alguno de los clusters del CIMEC.

5. CONCLUSIONES

Hay que tener ciertas precauciones con el uso alternativo de las librerias ScaLAPACK pre-
compiladas, e.g. aquellas instaladas con recursos tales como yum, en el sentido de asegurar
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consistencia entre las versiones de los compiladores de mpicc/mpifort que fueron emplea-
dos en las mismas, con los empleados en el cédigo de aplicacion. Por otra parte, ha sido qtil
introducir la subrutina PDELADD para realizar la acumulacion de las contribuciones elemen-
tales en la matriz distribuida del sistema. Ademads, en las etapas previas, fue valioso contar con
tutorials para el uso de la factorizacién LU disponible en ScaLAPACK (e.g. Chepurniy, 2013).
En el futuro se preve repetir las modificaciones realizadas en la subrutina por colocacion al ca-
so de ponderacion de Galerkin, y de aprovechar ambas variantes en el andlisis de la fuerza de
amortiguamiento en micro-resonadores inmersos en un flujo de Stokes, y discretizados con una
malla BEM con un relativo elevado nimero de grados de libertad. Tal tipo de andlisis resultara
de interés en MEMS, los cuales son ampliamente utilizados en sensores biol6gicos o quimicos,
en donde la resolucion del sensor resulta influenciada por la disipacion de energia ocasionada
por el amortiguamiento viscoso (Magrab, 2012).
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