sid.inpe.br/mtc-m19/2013/02.08.17.58-TDI

UM NOVO SIMULADOR DE N-CORPOS PARA
COSMOLOGIA COMPUTACIONAL UTILIZANDO GPUS

Diego Herbin Stalder Diaz

Dissertacao de Mestrado do Curso
de Poés-Graduagao em Computa-
cao Aplicada, orientada pelos Drs.
Reinaldo Roberto Rosa, e Renata
Sampaio da Rocha Ruiz, aprovada
em 22 de fevereiro de 2013.

URL do documento original:

<http://urlib.net/SIMKD3MGP7W /3DGNTNH>

INPE
Sao José dos Campos

2013


http://urlib.net/8JMKD3MGP7W/3DGNTNH

PUBLICADO POR:

Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais - INPE
Gabinete do Diretor (GB)

Servigo de Informagao e Documentagao (SID)
Caixa Postal 515 - CEP 12.245-970

Sao José dos Campos - SP - Brasil

Tel.:(012) 3208-6923/6921

Fax: (012) 3208-6919

E-mail: pubtc@sid.inpe.br

CONSELHO DE EDITORACAO E PRESERVACAO DA PRODUCAO
INTELECTUAL DO INPE (RE/DIR-204):

Presidente:

Marciana Leite Ribeiro - Servigo de Informagao e Documentagao (SID)
Membros:

Dr. Antonio Fernando Bertachini de Almeida Prado - Coordenacao Engenharia e
Tecnologia Espacial (ETE)

Dr® Inez Staciarini Batista - Coordenacao Ciéncias Espaciais e Atmosféricas (CEA)
Dr. Gerald Jean Francis Banon - Coordenagao Observacao da Terra (OBT)

Dr. Germano de Souza Kienbaum - Centro de Tecnologias Especiais (CTE)

Dr. Manoel Alonso Gan - Centro de Previsao de Tempo e Estudos Climaticos
(CPT)

Dr* Maria do Carmo de Andrade Nono - Conselho de Pés-Graduagao

Dr. Plinio Carlos Alvald - Centro de Ciéncia do Sistema Terrestre (CST)
BIBLIOTECA DIGITAL:

Dr. Gerald Jean Francis Banon - Coordenagao de Observagao da Terra (OBT)
REVISAO E NORMALIZACAO DOCUMENTARIA:

Marciana Leite Ribeiro - Servigo de Informagao e Documentagao (SID)

Yolanda Ribeiro da Silva Souza - Servigo de Informagao e Documentagao (SID)
EDITORACAO ELETRONICA:

Maria Tereza Smith de Brito - Servi¢o de Informacdo e Documentagao (SID)

Luciana Manacero - Servigo de Informagao e Documentagao (SID)



sid.inpe.br/mtc-m19/2013/02.08.17.58-TDI

UM NOVO SIMULADOR DE N-CORPOS PARA
COSMOLOGIA COMPUTACIONAL UTILIZANDO GPUS

Diego Herbin Stalder Diaz

Dissertacao de Mestrado do Curso
de Poés-Graduagao em Computa-
cao Aplicada, orientada pelos Drs.
Reinaldo Roberto Rosa, e Renata
Sampaio da Rocha Ruiz, aprovada
em 22 de fevereiro de 2013.

URL do documento original:

<http://urlib.net/SIMKD3MGP7W /3DGNTNH>

INPE
Sao José dos Campos

2013


http://urlib.net/8JMKD3MGP7W/3DGNTNH

Dados Internacionais de Catalogagao na Publicacao (CIP)

Stalder Diaz, Diego Herbin.

St16n Um novo simulador de n-corpos para cosmologia computacio-
nal utilizando GPUs / Diego Herbin Stalder Diaz. — Sao José dos
Campos : INPE, 2013.

xxvi + 106 p. ; (sid.inpe.br/mtc-m19/2013/02.08.17.58-TDI)

Dissertagao (Mestrado em Computacao Aplicada) — Instituto
Nacional de Pesquisas Espaciais, Sao José dos Campos, 2013.

Orientadores : Drs. Reinaldo Roberto Rosa, e Renata Sampaio
da Rocha Ruiz.

1. cosmologia computacional 2. GPU 3. ncorpos 4. formacao
de estruturas em grande escala . I.Titulo.

CDU 004:524.8

Copyright © 2013 do MCT/INPE. Nenhuma parte desta publicagdo pode ser reproduzida, arma-
zenada em um sistema de recuperagao, ou transmitida sob qualquer forma ou por qualquer meio,
eletronico, mecanico, fotogréfico, reprografico, de microfilmagem ou outros, sem a permissao es-
crita do INPE, com excecao de qualquer material fornecido especificamente com o propésito de ser

entrado e executado num sistema computacional, para o uso exclusivo do leitor da obra.

Copyright © 2013 by MCT/INPE. No part of this publication may be reproduced, stored in a
retrieval system, or transmitted in any form or by any means, electronic, mechanical, photocopying,
recording, microfilming, or otherwise, without written permission from INPE, with the exception
of any material supplied specifically for the purpose of being entered and executed on a computer

system, for exclusive use of the reader of the work.

i









“El cosmos es todo lo que es, todo lo que fue y todo lo que serd.
Nuestras mds ligeras contemplaciones del cosmos nos hacen
estremecer: Sentimos como un cosquilleo nos llena los nervios, una
voz muda, una ligera sensacion como de un recuerdo lejano o como
si cayéramos desde gran altura. Sabemos que nos aprorimamos al
mds grande de los misterios.”.

CARL SAGAN
em “Cosmos”; 1980
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RESUMO

Nas ultimas duas décadas a pesquisa sobre a origem e a evolucao do Universo atingiu
status de grande ciéncia, principalmente devido aos importantes resultados experi-
mentais obtidos tanto a partir de grandes missoes espaciais (satélite COBE em 1992),
como também a partir de avancados experimentos numéricos desenvolvidos no am-
bito da supercomputagao (Consércio Virgo em 1994). A cada dia, dezenas de artigos
sao publicados com novos resultados observacionais e teéricos lancando novos desa-
fios cientificos e tecnolégicos. Um dos destaques é a demanda por novos simuladores
de interacao gravitacional em grandes escalas baseados em tecnologias com maior
eficiéncia computacional. Nesse contexto, a presente pesquisa de mestrado apresenta,
como principal resultado, um novo simulador de N-corpos, o COLATUS_ENVIU,
desenvolvido por iniciativa nacional entre o LAC-INPE e o IC-UFF para aplicacoes
em cosmologia computacional. O estudo envolve a aplicagdo da tecnologia GPU/-
CUDA na simulacao da formacao de estruturas gravitacionais em grandes escalas
(16Mpc/h < L < 128Mpc/h), incorporando caracteristicas que permitem testar
propostas tedricas alternativas para o modelo cosmolégico AC'DM. Simulagoes do
volume de Hubble compreendendo um nimero de elementos da ordem de 10° sao
apresentadas para as mesmas faixas de redshift, condicoes de contorno e condig¢oes
iniciais consideradas em simulagbes que nao utilizam a tecnologia GPU. Estudos
comparativos, envolvendo a funcao de correlagao de dois pontos e a dispersao de ve-
locidades também calculadas sobre resultados obtidos a partir do Consércio VIRGO,
comprovam o desempenho do simulador COLATUS_ENVIU para aplicacoes em
cosmologia computacional.
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A NEW SIMULATOR FOR COMPUTATIONAL COSMOLOGY
USING THE GPUS

ABSTRACT

In the last two decades the study of the origin and evolution of the Universe achieved
the status of big science mainly due to significant experimental results not only from
major space missions (COBE satellite in 1992), but also from advanced numeri-
cal experiments performed by supercomputing (Virgo Consortium in 1994). Every
day, dozens of articles are published with new observational and theoretical results
bringing new scientific and technological challenges. One of the highlights is the
demand for new simulators for gravitational interaction on large scales based on
technologies with greater computational efficiency. In this context, this master’s
research presents, as main result, a new N-body simulation environment, named
COLATUS_ENVIU, developed from a brazilian initiative between LAC-INPE and
IC-UFF, for applications in computational cosmology. The study involves the appli-
cation of GPU/CUDA technology for simulation of gravitational large-scale structure
formation (8Mpc/h < L < 128Mpc/h), incorporating new features that allow one
to test alternative theoretical proposals to the standard cosmological model ACDM.
Simulations of the Hubble volume comprising a number of elements in the order of
10% are set to the same ranges of redshift, boundary conditions and initial condi-
tions considered in the simulations that do not use the GPU technology. Comparative
studies involving the two-point correlation function and the velocity dispersion, cal-
culated also on results obtained from the Virgo consortium, prove the performance
of the simulator COLATUS_ENV IU for applications in computational cosmology.
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1 INTRODUCAO

A Cosmologia contemporanea é um arranjo complexo de teorias minuciosamente ela-
boradas baseadas em observagoes e experimentos numéricos que compreendem alta
tecnologia, além de hipoteses que em geral sao formuladas no escopo dos maiores
paradigmas da fisica: a teoria da relatividade geral e a teoria quantica. A cosmolo-
gia, como ciéncia moderna bem estabelecida, estd determinada a encontrar respostas
sobre a origem e evolucao do universo fisico que sejam consistentes com dados ob-
servacionais de alta resolugao provenientes desde o universo em seus estagios iniciais
(ex.: radiacdo césmica de fundo) como também em seus estdgios mais evoluidos

(distribuigao de galéxias e de seus aglomerados).

Além da realidade imposta pelos dados observacionais da astronomia moderna, bem
como pelas teorias consolidadas da fisica, os mais importantes fundamentos da cos-
mologia contemporanea tém sido elaborados também a partir de experimentos nu-
méricos utilizando supercomputacao. De fato, a computacao aplicada a cosmologia
tem sido importante em quase todos os seus segmentos: (i) nos projetos e testes de
qualidade dos instrumentos observacionais de ultima geragao, (ii) no processamento,
visualizacao e andlise de dados gerados com alta resolucao nos dominios temporal,
espacial e espectral; (iii) na simulagdo de mapas da radiacao césmica de fundo; e

(iv) nas simulagoes da formacao de estruturas gravitacionais em grandes escalas.

No escopo desta dissertagao, a “Cosmologia Computacional” tratarda apenas da mo-
delagem da formagao da estruturas no Universo por meio de simulagoes numéricas.
Estas simulagoes podem ser consideradas como “experimentos” capazes de verifi-

car teorias da cosmologia moderna onde se destaca o modelo padrao denominado

ACDM (ver Apéndice A).

Ao longo dos 1ltimos vinte anos, grandes progressos foram feitos no desenvolvimento
de cédigos de computador que sao capazes de simular a evolugao imposta pelo mo-
delo ACDM, os quais em suas versoes mais elaboradas podem incluir a interagao
gravitacional, hidrodinamica dos gases e processos radiativos os quais permitem con-
siderar até mesmo a formacao de estrelas (DEKEL A.AND OSTRIKER, 1999). Neste
contexto, este projeto de mestrado foi elaborado a partir de uma colaboragao en-
tre pesquisadores do Laboratorio Associado de Computacao e Matemaética Aplicada
(LAC) do INPE e do Instituto de Computagao da Universidade Federal Fluminense
(UFF). A proposta de colaboracao salientou o estudo e implementacao de um si-
mulador de N-corpos, baseado na tecnologia GPU, para a linha de pesquisa em

computacao aplicada a cosmologia do LAC. Esta linha, ativa no INPE desde 2002,



iniciou-se a partir da simulacao e analise de dados da radiacao césmica de fundo,
progredindo para a andlise de dados de aglomerados de galaxias, estudo de algorit-
mos para simulacao da formacao de estruturas em grandes escalas, e finalmente na
concepcao de modelos alternativos para interpretar a natureza da matéria e energia

“escuras” (ver Apéndice B).
1.1 Contexto e Motivagao

A primeira geracao de simuladores de N-corpos para astrofisica e cosmologia foi de-
senvolvida durante a década de 70. Esses simuladores em geral envolvem um cédigo
mestre para simulacao de N-corpos em interagao através do campo gravitacional.
A principal caracteristica da primeira geracao, denominada DSPP, é o uso da soma
direta (direct sumation ) no esquema de intera¢do conhecido como PP (Particle-
Particle) cuja complexidade é &~ O(N?). Dentro desse paradigma DSPP (Direct
Sumation Particle-Particle), foram desenvolvidos quase uma dezena de simulado-
res para a cosmologia computacional (HOLMBERG, 1941; PRESS; SCHECHTER, 1974;
WHITE, 1976; AARSETH, 1985). A segunda geragao de simuladores N-corpos pro-
curou introduzir esquemas de interacao capazes de diminuir a complexidade com-
putacional dos algoritmos para &~ O(NlogN). O método mais comumente utilizado
para interagao das particulas é conhecido como TreePM (“Tree Particle-Mesh”), onde
grupos de particulas sao definidos a partir de um esquema de arvore. Esse método
foi criado no inicio da década de 80 por Andrew Appel em sua dissertacao de mes-
trado desenvolvida em Princeton (APPEL, 1985), sendo que o algoritmo de &rvore
mais aplicado em cosmologia computacional foi introduzido por Barnes e Hut em
1986 (BARNES; HUT, 1986). A partir do inicio da década de 90, tendo como base o
novo paradigma, varios grupos de pesquisadores em diferentes institui¢oes no cenario
internacional, deram inicio a grandes projetos que visavam a elaboragao de simula-
dores de segunda geracao para a cosmologia computacional. Apds duas décadas de
pesquisa e desenvolvimento de varios trabalhos continuados nessa area, é possivel
identificar mais de uma dezena de simuladores numéricos de segunda geragao de-
dicados a cosmologia computacional. Podemos considerar que uma terceira geragao
comecou a surgir no inicio da ultima década com o advento da tecnologia das placas
graficas programaveis para a execucao de calculos numéricos simples. A tecnologia
conhecida como GPU/CUDA (Graphic Processing Unit/ Compute Unified Device
Architecture), por exemplo, proporcionou aos cientistas uma nova concepgao de com-
putacgao cientifica incluindo com destaque a partir de 2006, a simulacao N-corpos
(ELSEN et al., 2006; NYLAND et al., 2007) inclusive direcionados para aplicagoes em
astrofisica e cosmologia (NITADORI; AARSETH, 2012; STALDER et al., 2012).



O primeiro cédigo da segunda geracao para a cosmologia computacional, a ser cate-
goricamente disponibilizado e amplamente utilizado pela comunidade cientifica inter-
nacional foi o GADGET!, desenvolvido pelos pesquisadores Volker Springel, Naoki
Yoshida e Simon White do Max Planck Institut fiir Astronomie (MPIA) em Gar-
ching na Alemanha (SPRINGEL et al., 2001). Esse simulador, baseado integralmente
em arquitetura massivamente paralela de CPUs (Central Processing Units), além de
considerar um esquema para interacao das particulas TreePM incorporava um mo-
dulo SPH (Smoothed Particle Hydro-dynamics)(LUCY, 1977; GINGOLD; MONAGHAN,
1977) para considerar o gés intergalactico. Outros simuladores foram desenvolvidos
considerando novos métodos e algoritmos como por exemplo: APM (Adptative Par-
ticle Mesh), AMR (Adaptative Mesh Refinement) e ART (Adaptative Refinement
Tree) ou P3M (BERTSCHINGER, 1998). Em geral, os simuladores de N-corpos para
cosmologia computacional passam por trés estagios durante a sua concepgao: a pri-
meira versao simula apenas a interagao gravitacional entre N galdxias (N > 10%),
em versoes posteriores sao incorporados ingredientes para incluir o gas intergalactico
e posteriormente o plasma para o estudo de formacao de estrelas durante o colapso
gravitacional em escalas cosmolégicas (MO et al.,, 2010). A inclusao do gas e dos
processos radioativos nem sempre sao necessarios para um estudo da formacao de
estruturas em grandes escalas. O refinamento fisico do simulador depende do pro-
posito fenomenolégico para o qual uma determinada teoria e/ou conjunto de dados
observacionais estao associados ao problema. Nesse sentido, é necessario estudar e
identificar que tipos de abordagens para a terceira geracao podem ser tteis para
a cosmologia moderna, principalmente quando consideramos propostas alternativas
para interpretar a natureza da matéria e energia escuras (modelo ACDM) bem
como os dados de muito alta resolucao? que serao obtidos a partir da nova geracao

de instrumentos que entrarao em operacao nesta e nas préximas décadas.

Alguns ambientes de simulacao para cosmologia computacional, de segunda e ter-
ceira geracoes, sao identificados na Figura 1.1. Nesta tabela esta incluido o simulador
COLATUS_ENVIUv1 estudado e concebido majoritariamente a partir deste pro-

jeto de mestrado.

As principais motivagoes para a elaboracao do COLATUS_ENV IUv1 foram as

seguintes:

1) Inexisténcia de um simulador para cosmologia computacional, baseado em

1GAlaxies with Dark matter and Gas interact.
2 Spectrographs 1000 fibers of 2"entrance aperture and redshifts z > 2.2, (http://www.sdss3.
og/dr9)
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computagao hibrida incluindo GPU/CUDA, no cendrio nacional;

2) Identificacdo no Brasil de um grupo consolidado de computacao hibrida
especializado na tecnologia GPU/CUDA, no Instituto de Computagao da
UFF, que propos uma parceria com o LAC-INPE para aplicagoes em cién-

cias espaciais;

3) Desde o inicio de 2002 a linha de pesquisa em cosmologia computacional
do LAC-INPE trabalha com andlise de dados e, mais recentemente, com
modelos alternativos relacionados ao cenario proposto pelo modelo AC DM
(Apéndice B). Com a concepgao de um simulador préprio, que proporci-
onara ao grupo um completo dominio e entendimento do ambiente de si-
mulagao, abordagens alternativas poderao ser estudadas inserindo o grupo
de pesquisa em patamares INPE-UFF concorrentes com grupos internaci-

onais.

Figura 1.1 - Uma relagao em ordem cronolégica do simuladores N-Corpos de segunda e
terceira geracgoes



1.2 Objetivos

Os objetivos desta dissertagao sao apresentados abaixo:

Objetivo Geral

Conceber um simulador hibrido utilizando GPU/CUDA que em sua primeira versao

gere resultados onde o colapso gravitacional no contexto cosmoldgico seja observado.

Isto é, que a formacao de filamentos seja obtida ao longo de um colapso gravitacional

que se desenvolva em faixas validas para o redshift cosmoldgico e densidade de

galaxias e que seja consistente com o modelo AC'DM.

Objetivos Especificos

a)

Estudar a simulagdo de N-corpos no ambiente GPU/CUDA e adapta-la
ao contexto da cosmologia computacional de interesse, com destaque para
a pesquisa sobre condigoes iniciais, métodos para calcular as forcas de

interacao gravitacional considerando N > 10° particulas;

Apresentar resultados provenientes de experimentos utilizando o simula-
dor COLATUS_ENVIU1 e valida-los por meio da andlise comparada, da
correlacao de dois pontos e da dispersao de velocidades, com resultados
obtidos via GADGET?2 (Projeto Virgo) (SPRINGEL, 2005);

Explorar o esquema DSPP para insercao de ingredientes que sejam im-
portantes nas abordagens alternativas estudadas pelo grupo de cosmolo-
gia computacional do LAC-INPE. Um exemplo: considerar a implemen-
tacao do “Tracador Lagrangeano” de particulas, ausente nos simuladores
da segunda e terceira geracao. Esse tracador permite salvar a posi¢ao e
velocidade instantaneas de uma ou um grupo de particulas ao longo da
simulagao. Cabe ressaltar que, embora o médulo SPH(Smoothed Particle
Hydrodynamics) incorporado aos algoritmos N-corpos (ex. GADGET) per-
mite determinar a densidade local de massa, o esquema TreePM inviabiliza
o acompanhamento de uma ou um grupo de particulas (SPRINGEL et al.,
2001; BINNEY J.; TREMAINE, 2003).

1.3 Estrutura da Dissertacao

O Capitulo 2 apresenta os fundamentos de cosmologia computacional que sao ne-

cessarios para o estudo e desenvolvimento do simulador de N-corpos proposto nesta



dissertacao e apresentado no Capitulo 3.

As primeiras simulacoes, resultados e validacoes sao apresentadas e interpretadas no
Capitulo 4.

A conclusao do trabalho, que compoe o Capitulo 5, inclui os trabalhos futuros que

sao apresentados como desdobramentos naturais da presente dissertacao.

Material relacionados a tépicos estudados e desenvolvidos, porém com uma impor-
tancia de segunda ordem no contexto deste trabalho, sao apresentados na forma de

Apéndices.



2 FUNDAMENTOS TEORICOS DE COSMOLOGIA COMPUTACIO-
NAL

A Cosmologia moderna tem o grande desafio de descrever a natureza do Universo,
tendo como base um imenso e complexo arsenal teérico e observacional (ROSA, 2012).
As observagoes do espectro infravermelho a longas distancias e da radiacao césmica
de fundo por Far Infrared Absolute Spectrophotometer (FIRAS), Cosmic Background
Ezplorer (COBE) e Wilkinson Microwave Anisotropy Probe (WMAP) mostram evi-
déncias de que o Universo é homogéneo e isotrépico em grandes escalas (super-
aglomerados de centenas de Megaparsecs) (LIDDLE, 2003). Entretanto, localmente,
o Universo se apresenta como um sistema nao homogéneo composto por filamentos
e vazios (voids) que sao gerados a partir da amplificagao das flutuacgoes primordiais
durante a sua expansao. Portanto, dentro do escopo da Cosmologia Moderna (ver
Apéndice A), a simulagao da formagao de estruturas em grandes escalas visa repro-
duzir a distribuicao hierarquica de flutuacoes, filamentos e vazios observados a partir
dos grandes telescopios espaciais tanto paro o Universo jovem (WMAP) como para

o Universo em seus estagios mais recentes Sloan Digital Sky Survey (SDSS).
2.1 Formacao de Estruturas em Grandes Escalas

A evolugao do Universo na teoria cosmolégica moderna pode ser dividida em va-
rias etapas ou eras: (i) Era de Planck; (ii) Era da inflacao; (iii) Era da radiagao;
(iv) Era da nucleossintese; (v) Era da recombinacao; (vi) Era da reionizagao; (vii)
Era presente (MO et al., 2010). Os modelos cosmolégicos consideram que as grandes
estruturas do Universo comegaram a se formar a partir da reionizagdo (CHABRIER,
2009). Nessa era, a gravidade comega a dominar sobre as forgas electromagnéticas e
nucleares e, por isso, as simulagoes de N-Corpos que estudam esses processos podem
considerar em uma de suas aproximacoes apenas as forcas de interacao gravitacio-
nal. As condigoes iniciais sao geradas a partir das flutuacoes da radiagao cdésmica de
fundo, considerando modelos do universo antes da reionizagao (MO et al., 2010). Para
que os modelos sejam considerados validos, as simulacoes devem gerar distribuicoes

de densidade consistentes com as observagoes.

O movimento da matéria é tratado como um fluido césmico e é modelado pela equa-

¢ao da continuidade, equagao de Euler e equacao de Poisson, dadas respectivamente



pelas seguintes equagoes:

0

d—f +V-(pv) = 0,

Lt(-Vo = —ivP-vV9, (2.1)
Vo =Ad = 47 Gp.

onde ® ¢é o potencial gravitacional, G a constante Gravitacional universal, p densi-
dade de matéria e v é a velocidade local do fluido (MO et al., 2010; PEEBLES, 1980).
A equagao da continuidade impoe a lei da conservacao da massa, a equacao de Euler
descreve o movimento a partir do potencial gravitacional e a equacao de Poisson

relaciona a densidade das flutuagoes com o potencial gravitacional.

Em seguida, por meio da identidade V - (pv) = p- (Vv) + v - Vp e da defini¢ao de

derivada total % = % + v -V, a Equacao 2.1 pode ser escrita da seguinte forma:

d
d—';)—l—pv'v = 0,
& _ _1lyp — VO, (2.2)
P
AD = dmp,

Essa formulacao que é Newtoniana', é valida se as escalas das pertubacoes sao me-
nores que o raio de Hubble dj, = ;- (MCCREA; MILNE, 1934), onde ¢ ¢ a velocidade

da luz e Hy é a velocidade de expansao atual do Universo em [km/(Mpcs)].
2.2 Simulacao N-Corpos

As simulacoes N-Corpos cosmoldgicas que modelam a evolugao gravitacional do Uni-
verso consideram dois tipos de distribui¢oes de matéria: discretas (particulas) e con-
tinuas (fluido) (MO et al., 2010). Nesta dissertac¢do, consideramos que a densidade
de massas de uma regiao do Universo é representada por uma distribuicao de ele-
mentos de massa discretas iguais (particulas) (GREEN, 2000). Portanto, uma vez
definidas as condigdes iniciais, o0 movimento de cada elemento (particula) é calcu-
lado numericamente considerando as forgas de interacao gravitacional com todos os

outros.

Se consideramos N particulas, cada uma com massa m, distribuidas numa caixa
cosmoldgica (assumimos aqui um cubo com lados de comprimento L (Figura 2.1)),

as equacgoes do movimento 2.2 resultam num sistema de equagoes diferenciais de

fluido incompressivel e com viscosidade constante



6N varidveis, onde o estado de cada particula é definido pelo vetor posigao rj e

velocidade v; como segue:

dr;
d_tJ = Vj (23)
de
— = D 24
dt v 70 ( )

onde

Vo GZ (T ~ 1) (2.5)

| T — 15 3

Figura 2.1 - Disposicdo inicial das particulas na caixa cosmolégica L>

As “simulagoes N-Corpos” cosmoldgicas consideram um nimero muito grande de
particulas (N > 10°) (BERTSCHINGER, 1998) que interagem de forma acolisional.
Um fator de suavizacao € é introduzido para evitar a singularidade quando a distancia

entre duas particulas se aproxima de zero e garantir a precisao dos métodos de

integracao:
N
F; m(rk — r;j)
vq;.:_J:GE J (2.6)
om i (e P 4ed)?

o fator de suavizacao usualmente é associado ao half-mass radius de uma galaxia
padrao (AARSETH, 2003), que é definido como sendo o raio que contém a metade da

massa total da galaxia.

A expansao do Universo é considerada utilizando as coordenadas comoveis que per-

mitem acompanhar a expansao utilizando o fator de escala a(t) como ilustrado na



Figura 2.2, considerando:

r
X=—7, v =u+Hr (2.7)
a(t)
onde usualmente a(t;) = 1 (hoje = perfodo atual do Universo), H(t) é o parametro
de Hubble (hoje Hy) e u := ax é a velocidade peculiar. A variagao do fator de escala

é modelada pelas equacoes de Friedmann:

= H(t)= Ho/Qprat 4+ Qa3+ Qa2+ Qy (2.8)

Q:
@|@®|®'

= /2 - Qy — Qp (2.9)

onde Qg é a densidade da radiagao, 2y, é a densidade de matéria (escura mais
barionica), Qg é a densidade da curvatura espacial e 2, é a constante cosmolégica
ou densidade de energia do vacuo (MO et al., 2010). No lado direito da Figura 2.2,
observamos que a evolucao do fator de escala se modifica com a composicao do

Universo, a curva vermelha corresponde ao modelo ACDM.

Figura 2.2 - (a) Efeito do fator de escala na simulagao; (b) Evolucao do Fator de Escala
em relagao as diferentes composicoes do Universo

Finalmente, utilizando as equacoes 2.7, 2.3 e 2.6, temos as equagoes do movimento

em coordenadas comoveis para o sistema com N particulas:

Para j7=1,...,N,
o — .
dt a(t)’
du; _ N mp (X —X;
B+ Hy = —a(t)2G Y0, eCaex) (2.10)

(Ixac—x;j[2+(e/a(t))?)
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2.2.1 Condicoes iniciais

As observagoes analisadas por Hinshaw et al. (2012) indicam que o espectro de
flutuagoes primordiais é gaussiano e invariante com a escala, também denominado
de espectro de Harrison-Zeldovich, isto é Piia(k) o< k™, onde n ~ 0.9646 e k é o
nimero de onda (HINSHAW et al., 2012). A densidade das flutuagdes primordiais (ver
Figura 2.3) é modificada durante a evolugao do Universo até a reionizagao. Para
calcular o espectro final sao considerados o plasma, a matéria escura, a densidade de
neutrinos e fétons. Finalmente, as condicoes iniciais sao obtidas a partir do espectro
final das flutuagoes. Para representar as densidade das flutuagoes, as posicoes e as
velocidades sao perturbadas a partir de uma grade de particulas distribuidas na

caixa cosmoldgica, utilizando a teoria linear da perturbacao (ZEL’'DOVICH, 1970).

Figura 2.3 - Densidade das flutuacoes da radiacao césmica de fundo observada
Fonte: Hinshaw et al. (2012)

A massa de cada particula é definida a partir da densidade de matéria, a densidade

critica p., o volume da caixa L? e o niimero de particulas N3, como segue:

pL?
N3

vj (2.11)

m=m; = Q)

11



a implementacao das condicoes iniciais serao discutidas na secao 3.2.2.
2.2.2 Condigoes de Contorno

As simulacoes cosmoldgicas sao realizadas considerando um volume finito, conse-
quentemente para representar o Universo todo e eliminar efeitos de borda utiliza-se
condigoes de contorno periddicas, que também sao consistentes com o principio cos-
moldgico (BERTSCHINGER, 1998; MO et al., 2010).

Em 2D, as condigoes de contorno periddicas sao implementadas considerando a exis-
téncia de 8 caixas que sao réplicas de uma caixa central durante a simulagao, conse-
quentemente em 3D temos 26 réplicas (ver Figura 2.4). As posicoes e velocidades das
particulas das réplicas sao as mesmas da caixa central. Se uma particula da caixa
central se movimenta, as particulas das réplicas realizam o mesmo movimento. Se
uma particula sai da caixa central ela entra na face oposta com mesma velocidade,
isto é, o nimero de particulas se conserva (AARSETH, 2003; HOCKNEY; EASTWOOD,
1988; BODNHEIMER et al., 2007). Vale destacar que, quando calculamos as forcas de
interacao que agem sobre cada particula, definimos uma nova caixa em torno dela,
de maneira a somar a forca de interacao de cada particula sé uma vez, para isso o
volume da nova caixa nao deve ultrapassar o volume da caixa central (considera a

particula na Figura 2.4).

Figura 2.4 - Condigoes de contorno periddicas.
Fonte: http://isaacs.sourceforge.net/phys/pbc.
html

12


http://isaacs.sourceforge.net/phys/pbc.html
http://isaacs.sourceforge.net/phys/pbc.html

2.2.3 Calculo das Forcgas de Interagao

O céalculo das forcas de interacao para cada particula é o processo que demanda
maior recurso computacional (principalmente tempo de processamento), consequen-
temente nos tultimos anos foram desenvolvidos uma ampla variedade de algoritmos
mais eficientes para este propdsito, entre os quais se destacam (BERTSCHINGER,
1998; BAGLA, 2008):

e Soma Direta Particula-Particula (DSPP): ele é o mais realista porque con-
sidera todas as interagoes particula-particula, além de ser o tnico que per-
mite facilmente definir um tracador Lagrangeano para cada particula. En-

tretanto sua complexidade computacional é &~ O(N?).

e Algoritmos de arvore (Tree Code), desenvolvido por Barnes e Hut (1986),
consegue reduzir a complexidade para ~ O(N log N) dividindo o volume
em sub-caixas menores. Para calcular as forcas que agem sobre uma parti-
cula, este método considera individualmente todas as particulas que estao
dentro da sub-caixa correspondente usando o esquema PP, as particulas
que estao mais distantes sao agrupadas em cada sub-caixa e apds isso con-

sideradas na somatoria.

e Particula-grade (PM, do inglés Particle-Mesh): Neste caso, o potencial gra-
vitacional é definido sobre uma grade a partir da densidade das flutuagoes
utilizando a equacao de Poisson. A solucao dessa equacao utilizando a
transformada rapida de Fourier permite calcular as forcas de interacao en-
tre cada elemento da grade, reduzindo assim a complexidade computacional

a~ O(Nylog N,), onde N, é o nimero de nés da grade.

e Particula-grade adaptativa (APM): esse método ajusta o tamanho da grade
em funcao do contraste de densidade para aumentar a precisao nas regioes

de maior densidade.

e Particula-3-grade(P3M): esse esquema combina o método particula-
particula e o método particula-grade com o objetivo de aumentar a preci-

Sa0.

Neste trabalho, utiliza-se o método DSPP, pois ele permite extrair diretamente in-
formacao da dinamica de particulas individuais. Embora seu custo computacional
seja elevado, a utilizacao da tecnologia GPU/CUDA permite considera-lo em um

abordagem para cosmologia computacional.
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2.2.4 Integracgao das Equacoes do Movimento

Considerando a abordagem introduzida por Hockney e Eastwood (1988) podemos
integrar as equagoes de Friedmann (2.8) usando as aproximagoes de Taylor como

seguem:

dt?
" =a" +a"dt + d"7 + O(dt?). (2.12)

A solugoes das equagoes de Friedmann (2.8) quando consideramos o modelo padrao
mostram que o Universo se expandiu nao linearmente (ver curva vermelha do fator
de escala da Figura 2.2). Portanto, é conveniente substituir o tempo pelo parametro
p = a® definido como sendo a poténcia do fator de escala conforme descrito em
(EFSTATHIOU G.; DAVIS, 1985). Quando p é introduzido na equacao (2.10) obtém-se:

Para j=1,...,N.

ax _ i
! dp a’
ke - _ .
o T 2Ay BV ,¢(x;5), (2.13)
Veb(x)) = G, — i
¢( .]) Zk;ﬁj <|Xj—xk‘2+(6/a)2)3/2
onde uj = %‘j, Alp) = a;a‘f e B(p) = m. Note que essa troca é opcional e
para trabalhar explicitamente com o tempo considera-se A(t) = # e B(t) = a%

trocando t por p.

Logo, trocamos as derivadas da posicao e da velocidade pelas respectivas equagoes em

diferengas para integrar numericamente as equagoes do movimento de cada particula

j, isto é :

deH—l/z XP—H —xn

_J o~ J—J, 214
o A (2.14)

a2 B2

e EE Y SN (2.15)
dp Ap/2

dun+1/2 un+1 B un+1/2

e BV | L S (2.16)
dp Ap/2

e a partir das equagoes anteriores temos o esquema de integracao denominado Leap-
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Frog (ver Figura 2.5):

1—Alp)A Vi Y2 A
W = e (Pn)Ap + B(py) o(x;")Ap (2.17)
Xn+3/2 — Xn+1/2+Apun+1_ (218)

Vale destacar que o primeiro e o iltimo passo sao calculados pelas seguintes equagoes:
w/* = u’(1-2A(po)Ap/4) + B(po) V(X)) Ap/4 (2.19)

1
x? = XO+§Apu1/4, (2.20)

e que, quando o parametro p é considerado, nao é necessario integrar as equacgoes de

Friedmann pois o fator de escala depende diretamente do parametro, conforme:

Pttt = P+ dp” (2.21)
a"tto= (pM)Ve, (2.22)

onde « pode ser considerado 2/3 (EFSTATHIOU G.; DAVIS, 1985). O método Leap-Frog
é consistente, estdvel e os erros de truncamento sao de O(Ap?). Para implementar
métodos de maior ordem, é necessario calcular e salvar as aceleracoes adicionais, o

que aumentaria os requerimentos de meméria (GREEN, 2000; AARSETH, 2003).

Figura 2.5 - Esquema Leap Frog

Conforme Bodnheimer et al. (2007) e Aarseth (2003), o tamanho do passo de tempo
Ap pode ser calculado proporcionalmente a velocidade e a aceleracao de cada par-
ticula. Consequentemente, para utilizar um passo de tempo Unico para todas as
particulas, utiliza-se a maxima aceleracao e velocidade da caixa para calculé-lo,

COomo segue:

Ap < U Ap < i , (2.23)

amar Umax
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onde 1 é uma constante adimensional que se ajusta de forma a manter a conservagao

da energia.
2.2.5 Equacgoes da Energia: Condicao de Layzer-Irvine

A lei da conservagao da energia para uma distribuicao de particulas em coordenadas

coméveis é dada pela equacao da energia de Layzer-Irvine,

da®T dU
dt + GE = O, (224)

onde T' é a energia cinética e U é a energia potencial da distribuicao de particulas
(HOCKNEY; EASTWOOD, 1988). Elas sao calculadas como segue:

L X
T == § 2. 2.2
5 2 mu; (2.25)
LN
U= 5 E O(x;), (2.26)

onde ®(x;) é o potencial gravitacional comével na posigao x; da particula i, isto é:

m; G
Do) =y T (2.27)
por | 2 — ;|
Logo, a equagao (2.24) pode ser integrada da seguinte maneira:
a(t)
a*T + aU + / Uda = C, (2.28)
a(to)
ou também
a(t)
aT + U + / a*Tda = C'. (2.29)
a(to)

A complexidade do célculo da energia potencial ¢ O(N?) e da energia cinética é

O(N). Em geral, utiliza-se a equagao (2.29), que na forma discreta é:

an Ty + Up + Y a;Teda = C, (2.30)
k=1
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dessa forma, essa ultima equacao é utilizada como uma medida da precisao da inte-

gracao numérica.

Considerando os formalismos apresentados até aqui os passos necessarios para rea-

lizar uma simulagao N-Corpos cosmoldgica estao resumidos na Figura 2.6.

Figura 2.6 - Esquema de passos de uma simulagao N-corpos usualmente adotado em cos-
mologia computacional

2.3 Ferramentas de Validacao e Analise

Os resultados das simulacoes N-Corpos devem ser analisados e validados, compa-
rando as propriedades fisicas das estruturas geradas com as observadas. Primeira-
mente, para identificar essas estruturas (halos de galaxias, halos de grupos/aglome-
rados) utiliza-se o algoritmo Friends of Friends Huchra e Geller (1982) cujas apli-
cagoes em cosmologia computacional estd bem estabelecida e testada (RUIZ, 2011;
CARETTA et al., 2008; SPRINGEL et al., 2005). A fungao de correlagdo de dois pon-
tos permite comparar a distribuicao de matéria com uma distribuicao aleatoria em
diferentes escalas (BERTSCHINGER, 1998). Nas seguintes se¢oes descreveremos com

mais detalhes cada uma delas.
2.3.1 Algoritmo Friends of Friends (FoF)

No caso de uma simulacao N-Corpos de matéria escura, o algoritmo FoF permite
identificar halos de estruturas conforme sua dimensao (galdxias, grupos/aglomerados
ou superaglomerados), usando uma varidvel R denominada “raio de percolagao”. O

raio de percolacao permite ajustar o tamanho médio das estruturas a serem identi-
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ficadas. De forma resumida o algoritmo FoF funciona da seguinte maneira: define-se
uma esfera de raio R centrada em cada particula do conjunto total. As particulas
que estiverem dentro dessa esfera sao chamadas “amigas” e sao adicionadas a um
determinado grupo (por exemplo, grupo 1). Para cada “amiga” encontrada o pro-
cedimento é repetido recursivamente buscando identificar as “amigas das amigas”
e adicionando-as ao mesmo grupo. Quando nenhuma nova “amiga” pode ser adi-

cionada ao grupo em questao, o processo é finalizado (como mostrado na Figura
2.7).

O resultado desse procedimento sao grupos de particulas limitados por uma super-
ficie de densidade aproximadamente constante Z x 2LR3’ onde n é o numero total
de objetos e n é o nimero médio no volume coryllsiderado. O valor de R ¢é escolhido
de forma que o contraste de densidade seja préximo ao valor esperado para um
halo virializado conforme o modelo de colapso esférico. Usualmente, para halos de

aglomerados, o valor estimado é R = 0.2 (LACEY; COLE, 1994).

Figura 2.7 - Esquema esquema FoF: A B,C sdo amigas, mas A e D néo séo

Para identificar estruturas menores, como halos de galaxias, pode-se utilizar uma
combinacao do algoritmo FoF, com R = 0.1 e do teorema do Virial. O teorema do
Virial estabelece que se um sistema esta relaxado dinamicamente, existe uma relagao
de equilibrio entre as energias médias Potencial e Cinética, de modo que 27T = U,
logo:

mM G GM

=V =

T T

2T+U=0=mV?*+

(2.31)

onde T' é a energia cinética do halo, U é a energia potencial gravitacional do halo, e
V' é dispersao de velocidade das particulas de cada halo. Este teorema permite sele-
cionar os halos gerados pelas simulagoes que estao em equilibrio ou nao, analisando

a relacao entre a dispersao de velocidade e massa dos halos identificados.
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2.3.2 Funcao de Correlagao de Dois Pontos

A funcao correlacao de dois pontos permite caracterizar as nao homogeneidades da
distribuicao em relacao as diferentes escalas. O esperado é que em grandes escalas

ela seja mais homogénea, e em escalas menores menos homogénea.

A fungao correlagao de dois pontos &(r) é definida por Peebles (1980) a partir da
probabilidade dP de encontrar dois objetos separados por uma distancia r, conside-

rando duas amostras 0V; e 6V5, com ntmero de densidade n. Isto é:
dP =n*(1+&(r))oVidVa, (2.32)

Na pratica a funcao de correlacao de dois pontos pode ser estimada contando os
pares de objetos com diferentes separagoes (r). Na literatura, existem diferentes

estimadores:

(i) Peebles e Hauser (1974):

£(r) = = (DD(T) - 1) (2.33)

§(r) = 2 (DD(T§—1> (2.34)

(i) Hamilton (1993):

£(r) = 4n, ng (DD(T’) RR(r) 1> (2.35)

(nd —1)(nr — 1) \ DR(r) DR(r)

(iv) Landy e Szalay (1993):

1 g\ 2 n
— = | DD (25) = 2DR (%) + RR 2.36

&) RR { nd nd * (2.36)
onde DD(r), DR(r) e RR(r) sao o nimero de pares separados até (r) considerando
os pares dados-dados, dados-catalogo e catdlogo-catdlogo respetivamente. Os para-
metros ng € n, sao os numero de objetos nos dados e catdlogos, respetivamente. Os
catdlogos sao distribui¢oes de objetos gerados aleatoriamente(distribuigao de Pois-

son) e os dados sao as distribuigoes geradas com as simulagoes. Entre os estimadores
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citados, o de Landy e Szalay (1993) é o mais utilizado por ser superior em relagao a
precis@o e estabilidade (KERSCHER et al., 2000).

20



3 SIMULACAO N-CORPOS COM GPU-CUDA PARA COSMOLOGIA

O aumento continuo da demanda computacional ao longo dos anos nas aplicagoes
cientificas e industriais impulsionou o desenvolvimento de novas arquiteturas de
hardware e técnicas de computacao paralela (ver Figura 3.1). A capacidade de pro-
cessamento tem sido incrementada a partir de varias estratégias: (i) Agrupando ou
interconectando varias unidades de processamento em clusters. As unidades de pro-
cessamentos sao maquinas de memoria compartilhada, tipicamente com varios pro-
cessadores multicore compondo os clusters, que sao maquinas paralelas de memoria
distribuida; (ii) Aumentando a capacidade de processamento das CPUs por meio do
aumento da velocidade do clock e uso da tecnologia multi-core; (iii) Combinando-se
diferentes dispositivos de hardware com a CPU, por meio da abordagem conhe-
cida como “computacao hibrida”. Entre os dispositivos de hardware, as Unidades de
Processamento Gréficas (GPUs) tém se destacado, sobretudo devido a seu enorme
poder computacional e baixo custo. Neste trabalho, utiliza-se a computacao hibrida
(CPU+GPU) para desenvolver um simulador N-Corpos considerando uma aborda-
gem em CUDA (JUNIOR et al., 2012).

Figura 3.1 - Aumento da Capacidade de processamento dos clusters
Fonte: Disponivel em: http://blogs.amd.com/

O nosso sistema de computagao hibrida consiste em um host (hospedeiro), que é uma

CPU de propésito geral, e um ou mais devices (dispositivos), que sao processado-
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res massivamente paralelos. Nessa arquitetura, os devices sao usados para acelerar
a execucao das segoes do programa que apresentam paralelismo de dados. O pa-
ralelismo de dados refere-se a propriedade do programa pela qual muitas operacoes
aritméticas podem ser realizadas sobre um conjunto de dados de maneira simultanea
(KIRK; HWU, 2011). Maiores detalhes sobre a tecnologia GPU/CUDA no contexto

da computacao hibrida sao apresentados no Apéndice C.
3.1 Estrutura de um Programa em CUDA

Um programa CUDA consiste em uma ou mais etapas que sao executadas no host
ou no device (GPU). A parte que apresenta paralelismo de dados é implementada no
device e a parte que necessita menos processamento é implementada no host. O pro-
grama pode ser escrito em codigo ANSI C estendido, que permite escrever fungoes
denominadas kernels e que sdo executadas em um ou mais dispositivos (GPUs). O
compilador C da NVIDIA (nvce) separa o c6digo host do cédigo do device durante o
processo de compilagao (KIRK; HWU, 2011). Para explorar a capacidade de proces-
samento da GPU as fungoes kernels devem gerar um grande nimero de threads, que
sao escalonadas de forma independente. Um esquema da execugao de um programa
CUDA ¢é mostrado na Figura 3.2. Inicia-se a partir do cédigo sequencial executado
no host e quando uma funcao kernel é chamada, gera um nimero grande de threads
que serao executados concorrentemente no device (GPU) . Um conjunto de threads
é chamado de bloco e um conjunto de blocos é denominado grid de blocos. Quando
todas as threads de um kernel completam sua execucao, a grade correspondente ter-
mina e a execugao continua no host até que outro kernel seja invocado. O conjunto
de blocos pode ser executado em qualquer ordem, simultanea ou sequencialmente.
As threads de um mesmo bloco sao executadas de forma sincronizada, utilizando
identificadores (blockldz e threadldr) empregados para seu escalonamento e para

explorar o paralelismo de dados.

Os devices (GPUs) tem memoéria prépria. Antes de executar uma funcao kernel,
devemos entao alocar memoria no device e transferir os dados de entrada da memoria
principal da unidade de processamento para a memoria do device. Uma vez finalizado
o processamento dos dados no device, é preciso transferir os resultados do device para

0 host e liberar a memoria alocada no device.

A memoria do device tem uma organizacao hierarquica como é mostrado na Figura
3.3. Conforme mostra a Figura, o host pode transferir dados da memoria do sistema
para a memoria global ou a meméria constante e no sentido contrario também. No

caso da memoria constante, o acesso do device é possivel s6 no modo leitura. A
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Figura 3.2 - Sequéncia de execugao de um programa em CUDA
Fonte: Kirk e Hwu (2011)

memoria compartilhada é reservada para cada bloco, mas pode ser acessada sé pelos

threads que pertencem ao mesmo bloco.
3.2 Simulagoes de N-Corpos com Tecnologia GPU/CUDA

Conforme apresentado no Capitulo 2, uma simulacao N-Corpos cosmologica de-
manda muito processamento. O célculo das forcas de interacao gravitacional para
cada particula é a etapa de maior complexidade computacional O(N?). A comuni-
dade da ciéncia da computacao nao tardou em aplicar as GPUs para melhorar o
desempenho dos simuladores de N-corpos. Os primeiros resultados apresentados em
2006 (NYLAND et al., 2007; ELSEN et al., 2006), considerando 16384 particulas e o
algoritmo DSPP, obtiveram 200G flops ! de desempenho. Para essas simulagoes, foi
utilizada uma GeForce 8800 GTX, que tem 128 SPs.

Outras simulacoes considerando algoritmos mais sofisticados para o calculo das for-
¢as obtiveram um pico de desempenho de 28.17 flops, considerado 1.6 bilhoes de
particulas e utilizando um supercomputador com 256 GPUs e algoritmos de arvore
para calcular as forgas (HAMADA et al., 2009) (ver Figura 3.4).

1flops do inglés, operacdes de ponto flutuante por segundo
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Figura 3.3 - Visao geral do modelo de memoéria de um device da arquitetura Fermi
Fonte: Adaptada de http://www.nvidia.com

Em Gaburov et al. (2009), é apresentado um algoritmo hibrido que realiza célcu-
los concorrentes em (CPU) e (GPUs) emulando o funcionamento de um hardware
especificamente desenvolvido para realizar simulacoes N-Corpos. As simulagoes con-
sideram 10° particulas com um pico desempenho de até 800G flops, utilizando quatro
GPUs GeForce 9800GX2.

Figura 3.4 - Desempenho das simulagoes N-Corpos em GPU: (a) Considerando o esquema
de arvore, (b) Considerando o esquema DSPP
Fonte: Hamada et al. (2009)

Esses resultados mostram que as simulacoes em GPUs conseguem melhorar o desem-
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penho dos simuladores baseados em CPUs (ver Figura 3.4). O nosso trabalho foca-se
em considerar mais fisica nas simulacoes e desenvolver um simulador N-Corpos em

GPU para estudar o processo de formacao de estruturas.
3.2.1 Esquema Geral de uma Simulagao N-Corpos em CUDA

Aplicando os conceitos introduzidos nas secées anteriores o esquema que Seguimos

para realizar uma simulacao N-Corpos é mostrado na Figura 3.5.

Figura 3.5 - Esquema da simulagao N-Corpos em GPU

Neste trabalho, utilizou-se dois computadores:

a) Jaburu: processador Intel Core 17 950 3.06GHz Quad-Core LGA 1366, 4GB
de memoria RAM 1333MHz, 1 TB de hard disk e uma Nvidia GeForce GTX
580 1.5GB GDDR5
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b) Parayba: processador Intel Sandy Bridge-E Core 17 3930K 3.2 GHz Six-
Core, 4GB de memoria RAM 1600MHz, 3 TB de hard disk e duas Nvidia
GeForce GTX 680 2GB GDDR5 (ver Figura 3.6).

O Sistema Operacional adotado foi a versao Linux Ubuntu 10.10. A GTX 580 possui
32 nicleos por SM, 48 multiprocessadores SM, e um total de 1536 nicleos SP por
chip. A GTX 680 possui 192 nucleos SP por cada SMX, 8 multiprocessadores SM e
um total de 1536 nicleos SP por chip. Os principais recursos em cada GPU estao
disponiveis através de um padrao chamado compute capability. Especificamente, a
GTX 580 possui compute capability 2.0 e a GTX 680 possui compute capability 3.0,

todas as suas especificagoes técnicas e recursos encontram-se, no Apéndice C.4.

Nosso objetivo foi desenvolver um simulador N-Corpos em linguagem C/C++ CUDA
para reduzir o tempo das simulagoes utilizando computacao hibrida com GPU. Para
tal, foram desenvolvidas diversas versdes de programas para realizar as mesmas

tarefas: uma versao sequencial e outras paralelas.

Figura 3.6 - Computador LAC/INPE - SJC. Projeto atmosfera massiva II-Cnpq
Proc.560178/2010-7

O simulador N-Corpos foi dividido em trés etapas(ver figura 3.7):(1) Geragao das
condigbes iniciais (ii) COLATUS, e (iii) Visualizacdo dos Resultados. A geracao
das condigoes iniciais foi realizada utilizando um adaptacao do cédigo desenvolvido

por Volker Springel disponivel em http://www.mpa-garching.mpg.de/gadget/.
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Desenvolveram-se duas versoes do COLATUS uma serial para uma CPU e outra
paralela em CUDA (GPU), com o objetivo de comparar o desempenho das simu-
lagoes. Para visualizar os resultados das simulagoes foi desenvolvida também uma

aplicacao em CUDA.

Figura 3.7 - Blocos do Simulador

Nas seguintes secoes, descrevemos o codigo, as estruturas de dados, os arquivos de

configuracao de entrada e de saida de cada bloco.
3.2.2 Gerador de Condigoes Iniciais N-GENIC

O gerador de condigoes iniciais foi desenvolvido usando C e MPI (Message Pas-
sing Interface) e bibliotecas FFTW (Fastest Fourier Transform 2, para calcu-
lar as Transformadas de Rapidas de Fourier) e GSL (GNU Scientific Library?,
bibliotecas do calculo numérico). O cédigo N-GENIC estéd disponivel em http:
//www.mpa-garching.mpg.de/gadget/.

Esta aplicagao 1é um arquivo de entrada (um exemplo do arquivo de entrada se

encontra no Apendice D.1.2) onde sao definidos os parametros cosmoldgicos, como o

2Disponivel em: http://www.fftw.org/
3Disponivel em: http://www.gnu.org/software/gsl/
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tamanho da caixa, redshift inicial, quantidade de matéria barionica e escura, energia
escura, parametro de Hubble, tipo de espectro de poténcia e as unidades de medidas.

Os parametros de entrada sao os seguintes:

e Nimero méximo do nimero de onda, (Nsample). Se n é o niimero total de

particulas da simulacao, Nsample = n'/3.

e Tamanho da grade (Nmesh) usada para calcular as perturbagoes, deve ser

maior ou igual a Nsample.

e Parametro de Hubble (h), considera-se h = 0,70 + 2,2 (HINSHAW et al.,
2012).

e Tamanho da caixa (BOX), normalmente ¢é escolhido sendo 100 [Mpc/h]
(BERTSCHINGER, 1998; J.S.BAGLA; RAY, 2005; BAGLA, 2008).

e Nome do arquivo de saida (FileBase) e diretério (OutputDir) onde serao

salvas as condicoes iniciais.

e Nome do arquivo que contém a grade de particulas (n’)® homogénea e

uniforme (GlassFile).

(n)*

(n')?

e Densidade de matéria (barionica + escura) = 0.2793 (HINSHAW et al.,
2012).

e Numero de particulas: ela é fixada pelo parametro TileFac =

e Densidade de energia escura 2y = 0.721 (HINSHAW et al., 2012).

e Densidade de matéria barionica €2, = 0.0463 (HINSHAW et al., 2012).
e Parametro de Hubble h = 0.700, (HINSHAW et al., 2012).

e Redshift inicial z < 100.

e Normalizagao do espectro de poténcia Sigma8 = 0.821 (HINSHAW et al.,
2012).

e Tipo de espectro de poténcia inicial WhichSpectrum. Pode ser ajustado
conforme a formulagao de (EISENSTEIN; HU, 1998) ou (EFSTATHIOU G.; DA-
VIS, 1985). As simulag¢oes do Consorcio Virgo (KAUFFMANN J.M. COL-
BERG, 1999) usam a formulagao de Efstathiou com o parametro de forma
ShapeGamma = 0.21.
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O espectro de poténcia primordial invariante com as escalas:

Piitiar (k) oc kPrimerdialindez “onde PrimordialIndex = 1.

Unidade de comprimento (UnitLength in ¢m):[Mpc/h]

Unidade de massa (UnitLength in g): [10'*° Mg /h], onde My = 1,9885 x
1033,

Unidade de velocidade (UnitLength in cm s): [10km/s].

Depois de definir os parametros da simulagoes executamos o coédigo usando o seguinte

comando:

1 mpiexec —np 2 ./N—GenIC ics.param

Figura 3.8 - Gerador de condigoes iniciais: N-GENIC

A saida do cddigo original sao vérios arquivos binarios, mas foram criadas novas
fungoes que adaptam a saida para que o COLATUS leia as condigoes iniciais de
um unico arquivo. Além disso geramos um descritor dos dados usando a biblioteca
LIBXML2 .xzml que contém os parametros com os quais a condic¢oes iniciais foram
geradas (ver exemplo em D.1.3). Um esquema geral do funcionamento do cédigo é
mostrado na Figura 3.8, onde temos um esquema que mostra os arquivos de entrada

e saida do gerador de condigoes iniciais.
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3.2.3 Simulador N-Corpos: COLATUS

O simulador N-Corpos foi desenvolvido em C,C++ e CUDA. Ele Ié um arquivo de
configuracgao e as condigoes inicias geradas pelo N-GENIC. O arquivo de configuracgao
contém informagoes que indicam onde a simulacao serd realizada (GPU ou CPU),
quantos snapshots serao salvos, a pasta e nome do arquivo das condigoes iniciais,
etc, que serao detalhados na seguinte segao. O COLATUS realiza uma simulagao de
N-Corpos em escala cosmoldgica com coordenadas comoveis e condigoes de contorno
periddicas tanto em CPU como em GPU. Ele calcula iterativamente as forcas de
interacao, integra as equagoes de movimento e as equagoes de Friedmann (fator de
escala). Finalmente os resultados sdo salvos em vérios arquivos para sua posterior

visualizacao e analise. O esquema geral do simulador é mostrado na Figura 3.9.

Figura 3.9 - Simulador de Turbuléncia Lagrangiana Cdésmica: COLATUS

Na Figura 3.10, apresenta-se um esquema mais detalhado que mostra um diagrama
de fluxo de uma simula¢ao do COLATUS utilizando somente a CPU. Este esquema
representa uma execucao serial do COLATUS, e é utilizada para avaliar o ganho
de desempenho ao utilizar a GPU. O COLATUS pode ser divido em trés grandes
etapas: (i) Inicializagao; (ii) Computagao e; (iii) Finalizacao. Inicializar o cédigo
consiste em ler os arquivos de entrada e alocar memoria na CPU para salvar as
posigoes, velocidades, fator de escala, etc. A etapa de Computagao realiza o célculo

iterativo das forcas de interacao entre as particulas, as aceleracoes, o passo de tempo,
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o fator de escala (equagbes de Friedmann). Em cada passo a posigao de velocidade
da particula secionada para a andlise é salva na memoria. Quando integramos as
equagoes que envolvem do fator de escala, o redshift se modifica até chegar ao valor
desejado zy (Redshift Final ou a quantidade maxima configurada no inicio). Antes
de iniciar a simulagao sao definidos redshift zg,z1,...,2k ..., 2maxsnap NOS quais
serao salvos o snapshots (posicao e velocidade de todas a particulas). O processo
iterativo ¢ pausado para salvar os snapshots, em seguida é calculada a energia total
do sistema que é utilizada posteriormente para validar os resultados. Ao finalizar a
execucao do COLATUS sao gerados vérios arquivos: (i) out.xml (tempo da simula-
¢ao, quantidade de snapshots salvos, etc); (ii) out.i.ID.dat (posigao e velocidade da
particula selecionada); (iii) out.energia.dat (a energia total de cada snapshot); (iv)

out.a.dat(fator de escala); (v) os snapshots.

Figura 3.10 - Esquema da simulacao N-Corpos em CPU

Na Figura 3.11, apresentamos as modificacoes necessarias para realizar uma simu-
lagdo do COLATUS utilizando a CPU (host) e GPU (dewvice). Neste caso, para
inicializar a simulacao, além de ler os arquivos de entrada e alocar memoria no host,
também devemos alocar memoria no device e, logo apds carregar as condicoes iniciais

na memoria do host, precisamos copid-las para o device.
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Na etapa de calculos, o trabalho é distribuido entre a CPU e a GPU. A execugao
¢ inicializada e comandada pelo host que invoca a funcao kernel ComputeAcce-
leration para gerar uma grade unidimensional de N threads no device, onde cada
thread serd responsavel pelo calculo da aceleracao de uma particula em uma intera-
¢ao. O ID da particula pela qual cada thread é responsavel se determina usando os

identificadores (blockIdz e threadldz) e a equagao 3.1:
ID = blockIdx nthreadpblock + threadldx, (3.1)

onde nthreadpblock é o nimero de threads de cada bloco. Esta quantidade é
definida a partir das especificacoes da GPU utilizada para maximizar a ocupacao
de cada ntcleo dos multiprocessadores. Entao dividindo o ntimero de particulas N
pelo niimero de threads por bloco nthreadpblock, e arredondando o resultado ao
inteiro subsequente sabemos quantos blocos serao gerados em cada chamada de um

kernel.

Figura 3.11 - Esquema da simulacao N-Corpos em GPU

A funcao kernel ComputeAcceleration precisa calcular e somar as N — 1 forcas
que agem sobre a particula pela qual ele é responsavel. Para isso é chamada N — 1
vezes a fungao do device bodyBodylInteraction, gerando assim N —1 threads. Pri-

meiramente devemos considerar particulas réplicas da caixa mencionadas na secao
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2.2.2 para manter condi¢cdo de homogeneidade (serd explicado com detalhe na se-
¢ao 3.2.3.3). A partir das somas das forgas que agem sobre cada particula é possivel
calcular a aceleragao, a norma da aceleragao méaxima e da velocidade maxima, de tal
forma que a seguinte fun¢cdio Computetimestep (no host) calcule o passo de tempo
adequado usando as equagoes 2.23. Antes porém, os valores méximos da aceleragao e
da velocidade devem ser copiados da GPU para CPU. O passo de tempo ¢ calculado
na CPU para diminuir o erro introduzido pela funcao que calcula a raiz quadrada
na GPU.

Em seguida, o host invoca outra funcao kernel denominada Integrate, que recebe
o valor do passo de tempo calculado pela funcao Computetimestep, e a partir das
aceleracoes que ja estao na memoria global do device integra as equagoes de movi-
mento para obter as novas posicoes e velocidades de cada particula. Identicamente
ao caso da funcao ComputeAcceleration sao invocados N threads, um para cada
particula. A funcao Integrate deve considerar as condigoes de fronteira peridédicas
como foi explicado na secao 2.2.2, além disso ela é responsavel por salvar a posi¢ao
e velocidade da particula selecionada para a andlise em cada passo, dados que sao

passados para a memoria do host ao finalizar a simulagao.

Quando a fungao Integrate finaliza os calculos, o host integra as equacoes de Fried-
mann para modificar o fator de escala e calcular a nova idade do Universo, o redshift
z. Se o valor de z pertence ao conjunto 2y := {20, 21, - , ZmaxSnap }> O Processo ite-
rativo é interrompido para copiar as posicoes e velocidades de todas a particulas da
memoria do device para a memoria do host, salva-las num arquivo, e logo calcular
a energia total da caixa para avaliar a conservacao da energia durante a simula-
¢ao. Neste caso, a energia potencial gravitacional é calculada no device pelo kernel
gEnergyT que gera N threads, cada um deles responséavel pelo calculo da energia
potencial total de uma particula. A simulacao finaliza quando se atinge o nimero
méximo de iteracoes ou chega-se no redshift final z; configurado pelo usuario. A fi-
nalizacao do cédigo é idéntica ao caso serial, mas com a diferenca que os dados para
analise da particula selecionada devem ser copiados primeiramente para a memoria
do host para salva-las no arquivo. Libera-se entao a memoria global do device para

que fique disponivel para outras aplicagoes.
3.2.3.1 Arquivo de Configuracao

No arquivo de configuracao do COLATUS, sao definidos os parametros da simulagao

que sao os seguintes:

33



e Device to run = [GPU|CPU]J: define se a simulagao serd executada na CPU
ou na GPU.

e Serd calculada a energia durante a simulagao Compute energy = [Yes|No].
Observagao: a energia é calculada sé nas iteragoes nas quais é salvo o

snapshot.

e Save snapshots = [Yes|No]: Define se salvaremos os snapshots durante a
simulagao e Max Snapshots a quantidade maxima de snapshots.
Observacao: Max Snapshots deve ser menor que o nimero maximo de in-

teragoes porque € custoso copiar os dado para CPU e calcular a energia.

e Consideraremos as coordenadas comoveis Use Comoving Coordinates =

[Yes|No].

e Comov peculiar velocities= Yes|No: Permite modificar a definicao da velo-

cidade salva em cada passo de tempo, se (Yes) u := ax, e se (No) u := %.

e A varidavel Use Variable Time step = [Yes|Nao] habilita o célculo de passo
de tempo em cada iteragao, e Fta é usado para calcular o passo de tempo

usando a equagao (2.23).

e Softering epsilon: O fator do suavizacao evita a singularidade no célculo

das forcas.

e Use Parametrization as Time: Habilita o uso da parametrizacao usada na
equagao (2.13), e (Alpha) define relagao entre a varidvel temporal p e o

tempo.

e A simulagao acaba quando chegamos ao Redshift final ou ao nimero mé-

ximo de iteragoes (Max time steps).

e Tracking ID: seleciona a particula da qual serao extraidas as informagoes

(posigao e velocidade) em cada passo de tempo.

e Binary output = [Yes|No| : define se os snapshots serdo salvos em arquivos

binarios ou ascii, e o parametro output define o nome base deles.
e [C file: Contém o nome do arquivo que descreve as condigoes iniciais
1cs.xmil.
Um exemplo do arquivo de configuracao se encontra no Apéndice D.1.2.
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3.2.3.2 Alocacao de Memdria

A principais varidveis que sao utilizadas na simulagdo sao apresentadas na figura
3.12. Uma execucao serial (na CPU) do COLATUS precisa de espa¢o na memoria
para colocar as posigoes (pos) e velocidades (vel) das particulas, o fator de escala
(a), a energia cinética (eT), a energia potencial (eU), a energia total (eTol) e as

informagao da posicao (pos i) e velocidade (vel i) da particula selecionada para

analise.
| doubleapostni | | double etoltmax_snap) || | [ doublesaposiny | [ coubles bposin ]
| couslesveirn | [ doublecuimaxsnapl ||| [ aoublezaveiny ][ coublesvern) ]
| douvtesaccing | | doubleeTtmaxsnapl |||  coublezacein || double eutmax_snap |
| double pos_itmax_step] | | doubleaimax step | [ ||  doublen accini | [ double n_vel [max_snap |
| doudte vel_itmax_step] | | double gpos_itmax_step] || double gvel_iimax_step |

Figura 3.12 - Variaveis utilizadas pelo COLATUS na CPU e na GPU

Numa simulacao hibrida CPU-GPU, também precisamos reservar espaco no device.
Para eliminar a dependéncia de dados, foram declarados dois pares de vetores para
salvar os valores das posi¢oes (apos, bpos) e velocidades (avel, bvel) respectiva-
mente antes e depois da integracdo das equagdes de movimento (ver se¢ao 3.2.3.4).
Além disso sao considerados dois vetores para salvar as normas da acelera¢ao (nacc)
e da velocidade (nvel). Todas as varidveis sao definidas como double para minimizar

o erro de truncamento.
3.2.3.3 Integracao das Equagoes do Movimento

A posicao e a velocidade sao calculadas integrando as equagoes 2.13, usando o es-
quema 2.17. Este processo ¢ dividido em 4 etapas que serao detalhadas a seguir:
(i) célculo das forgas de interagao; (ii) calculo da aceleragao; (iii) calculo do passo

de tempo; (iv) cdlculo das posi¢oes de velocidades. Considerando esta divisao re-
/2 dujntl/2
J T dp

escrevemos as equagoes 2.17, mas introduzindo a aceleragao a €como
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segue:

Para j = 1,...,N, (3.2)

n+1/2 n+1/2

n+1/2\ (Xj — Xk )
Vedlxg ) = G nt1/2  _n+1/2 3/2° (3:3)

k#j <| X; - X, |2 +(6/a)2>
al ™ = —B(p) V.o ?) — 2 A(pa)u” (34)
Ap
n+l __ n n+1/2
uj = uj -+ HT(I_)n)aj (35)
Xjn-i—3/2 _ X}l+1/2 + Ap u}n—i—l7 (3.6)
de Ap) = T ¢ gy = 1
onde (p ) — 2apn € (p ) - (ap"d")2

Calculo das forcgas

Nesta etapa calcula-se e soma-se as forcas que agem sobre cada particula usando o
esquema particula-particula (PP). A implementagao desta etapa é critica por dois

motivos:

(i) A complexidade computacional O(N?) do algoritmo (PP). Porém, as GPUs
mostraram um bom ganho de desempenho em relacao a CPU, embora a

complexidade do algoritmo PP sejam proibitivamente elevada.

(ii) As condigoes de fronteira periédicas requerem considerar as caixas réplicas

da original em torno da caixa inicial conforme foi explicado na segao 2.2.2.

Para considerar a existéncia das caixas réplicas no entorno, realizamos uma mudanca
do sistema de referéncia de tal forma que a particula considerada fique no centro do

sistema de referencia (x) (ver Figura 3.13), isto é:

X = xc— (x5 +(L/2,L/2,L/2)) (3.7)
X; = (L/2,L/2,L)2). (3.8)

Colocando as mudancas de coordenadas na equagao do potencial temos que:

Para j = 1,...,N, (3.9)
(G2 — X

poy (\ IV — it 2 2 +(e/a)2>

3

Vo) = @ (3.10)

3/2°
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Figura 3.13 - Mudancga do sistema de coordenadas

O cdlculo deste potencial é feito na GPU pela fun¢do bodyBodylInteration (ver
Apendice D.2.2.1).

Calculo da aceleracao

O passo de tempo deve ser escolhido para garantir a estabilidade e precisao do es-
quema numérico. A equacao 2.23 descreve o critério usado para defini-lo a partir
da norma da aceleracao maxima e da velocidade maxima. A funcao ComputeAc-
celeration (do device, ver Apéndice D.2.2.2 ) calcula as aceleragoes, a norma da
aceleracao e a norma da velocidade de todas as particulas, e logo procura o valor
maximo da norma da aceleracao e da velocidade. Esta funcao invoca N threads da
fungdo bodyBodylInteration, descrita na segao anterior (ver Figura 3.14), para
calcular o potencial gravitacional que age em cada particula, e obter a aceleragao

utilizando a seguinte equacao:

aj = —B(p)Vo(x;) — 2A(p)u (3.11)

Ap6s todos os threads do kernel ComputeAcceleration terminarem as execugoes,
0 host chama a fungdo Computetimestep(ver Apéndice D.2.2.3), em que a partir
dos valores maximos da norma da aceleragao e da velocidade, calcula o passo de

tempo e chama a fungao seguinte para integrar as equagoes do movimento.
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Figura 3.14 - (a) Varidveis utilizadas pela fungao ?bfComputeAcceleration, (b)Varidveis
utilizadas pela fun¢do bodyBodylInteration

3.2.3.4 Integracao

A funcao Integrate é responsavel por calcular as posicoes e velocidades quando é
chamada. As threads nao sao executadas todas simultaneamente, porque o nimero de
particulas é muito grande e os calculos sao executados em varios warps, e como cada
thread precisa da informacao do passo anterior para integrar as equagoes conforme o
esquema explicado em 2.2.4, temos uma dependéncia de dados, que pode ser evitada
utilizando dois pares de vetores: o primeiro para salvar posicao e velocidades atuais

e o segundo para salvar as novas posigoes e velocidades (ver Figura 3.15).

Figura 3.15 - Esquema Leap Frog na GPU

As condigoes de fronteira periddicas, conforme foi explicado na secao 2.2.2, impoem

que as particulas fiquem dentro da caixa. A funcao mod que implementa a divisao
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euclidiana (BOUTE, 1992) ¢ utilizada com este objetivo, definida como segue:

q € Z, (3.12)
D=ngqg+r, (3.13)
0<r<|n], (3.14)

onde g é quociente inteiro de D e n. Se consideramos n = L (tamanho da caixa) na
equacao 3.12, a nova posicao da particula seria r. Finalmente podemos reescrever as

equagoes 3.2 como segue:

For 57 =1,...,N, (3.15)
Ap
n+1 _ ..n n+1/2
uj = U_j —+ HT(I)n)aj (316)

onde Xjn+3/ 2 sempre ficard dentro da caixa como esperado (para mais detalhes ver

Apéndice D.2.2.4).
Integracao das equacoes de Friedmann

A variacao do fator de escala a em relacao ao tempo é descrita pelas equacoes de
Friedmann 2.8. Elas podem ser integradas pelas aproximacoes de Taylor conforme
explicado na segao 2.2.4. No COLATUS, elas sao integradas na CPU. A partir do
valor inicial do redshift, calculamos o valor inicial do fator de escala como segue
Aini = 1/(Zini +1). Se usamos o parametro p = a® como varidvel temporal o seguinte
valor de a™*! ¢ definido a partir do passo de integracao p"*! = p" + Ap, do que segue

n+1

a™tt = (prtHY/e Quando usamos a parametrizacio de Efstathiou G.; Davis (1985),

nao precisamos usar as aproximacoes de Taylor. Porém a precisao da integracao vai
depender do valor de a (Ver Apéndice D.2.2.5).

3.2.3.5 Calculo da Energia

O célculo e armazenamento da energia total da caixa durante a simulacao permite
avaliar a precisao da integragao numérica pela conservacao da energia. A conservacao

da energia num sistema comovel é verificada usando as equacgoes de Layzer-Irvine
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apresentadas na secao 2.2.5. Para facilitar a leitura, reescrevemos a Equagao 2.30:

a, T, + U, + Z a:Tyda = C!, (3.18)
k=1
1 & 1
_ n)2 _ n
T, = §Zm(ui) U, = 52@@),

onde o valor de C! deve ficar constante ou variar numa porcentagem muito baixa
para garantir a precisao das simulacoes. O custo computacional de calcular a energia
potencial U,, é O(N?), por isso foi desenvolvida uma funcio kernel gEnergyT para
calculd-la (ver Apéndice D.2.4). Como os snaspshots sao salvos em intervalos prede-
finidos separados por vérias iteragoes, o terceiro termo da equagao >, aiTyda é
calculado separadamente em cada passo de tempo usando a regra do trapézio (ver
Apéndice D.2.4).

3.2.3.6 Descricao do Arquivo de Saida: out.xml

No arquivo de configuracao do COLATUS sao definidos os parametros da simulagao,

que sao os seguintes:

e NumBodies: namero de particulas da simulagao.

e Boz: Tamanho da caixa.

e Qutputbasefilename: nome base dos arquivos de saida.

e Snapshots: o que determina quantos snapshots foram salvos.

e Binaryoutput = [Yes|Naol: define se os snapshots foram salvos em arquivos

binarios ou ascii.
e Snapxx: sao os redshifts de cada um dos snapshots salvos.

e Qutfileenergy: o nome do arquivo que contém a evolucao da energia durante

a simulagao.

e Qutfiletracking: o nome do arquivo onde estao as informagoes da particula

selecionada para a analise.

e Qutfilescalerfactor: o nome do arquivo onde foram guardados os valores do

fator de escala a durante a simulacao.
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e Simulationconfig: o nome do arquivo que contém configuracoes da simula-

Gao.

Um exemplo do arquivo de saida se encontra no Apéndice D.2.5. Este arquivo é

usado como entrada da aplicacao de visualizacao que seré descrita a seguir.
3.2.4 Visualizagao dos Resultados: NVISUALGPU

A aplicagao de Visualizaggo NVISUALGPU permite ler os arquivos de saida do
COLATUS renderiza-las utilizando as GPUs (ver Figura 3.16). Ela é uma adapta-
¢ao da primeira versao do COLATUS em CUDA desenvolvida na UFF. Essa versao
CUDA permite realizar simulacoes N-Corpos em GPU e renderizar as posicoes das
particulas em tempo real utilizando OpenGL. A visualizacao e simulacao em tempo
real requer mais recursos computacionais da GPU. Consequentemente a adaptagao
consistiu na criacao de fungoes para ler os parametros de saida do COLATUS e ar-
quivos de dados de maneira a tornar possivel renderizar os resultados apos realizada

a o término da simulacao (ver Figura 3.17).

Figura 3.16 - Esquema do programa de visualizagao: NVISUALGPU
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Figura 3.17 - Interface gréfica para visualizacao na GPU
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4 PRIMEIRAS SIMULACOES, RESULTADOS E VALIDACOES
4.1 Simulagoes N-Corpos do Modelo ACDM

Os resultados apresentados nesta secao sdo provenientes de simulagoes realizadas
considerando o modelo AC DM, ou seja, baseando-se nos mesmos parametros das
simulagoes do Consorcio Virgo Kauffmann J.M. Colberg (1999), para posteriores
comparagoes. Entretanto, outros parametros podem ser simulados alterando-se ape-
nas o arquivo de configuragao (simcfg.xml) e gerando as condigoes iniciais corres-
pondentes. Os parametros considerados nas simulagoes realizadas sao mostrados na
tabela 4.1. Para todos os casos foi utilizado Qg = 0, Qr = 8.01075.

Tabela 4.1 - Parametros usados nas simulagoes realizadas:

Qm QA h N L m € os Zinit
Particulas | Mpc/h | 10'°My/h | Kpc/h

(a) | 0.3 0.7 10.72 163 8.8 1.4 20 0.9 30
(b) | 0.3 0.7 10.72 243 13.2 1.4 20 0.9 30
(© | 03 | 07 |o72| 328 17.6 1.4 20 | 09 | 30
(d)| 0.3 0.7 10.72 483 26.5 1.4 20 0.9 30
(e) | 0.3 0.7 10.72 643 35.3 1.4 20 0.9 30
(f) | 0.3 0.7 10.72 803 44.1 1.4 20 0.9 30
(d) | 0.279 | 0.721 | 0.7 643 64 7.75 20 0.821 | 10
(e) | 0.279 | 0.721 | 0.7 643 96 26.16 20 0.821 | 10
(f) | 0.279 | 0.721 | 0.7 643 128 62.01 20 0.821 | 10
(g) [ 0.279 | 0.721 | 0.7 803 80 7.75 20 0.821 | 10

4.1.1 Unidades de Medidas Utilizadas

As unidades de medidas estao em funcao do parametro de Hubble A, a massa do sol

Mg e o parsec .

e Massa em 10'°M /h.

Distancias em Mpc/h.

Velocidades em K'm/s.

Tempo normalizado em relagao a um tempo de Hubble 1/Hj.
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e A energia foi normalizada dividindo-a pelo nimero de particulas e o valor

da massa de cada particula.

4.2 Comparagao dos Snapshots do COLATUS e do Consércio Virgo

Conforme explicado anteriormente, utilizamos as simulagoes de alta resolucao em cai-
xas pequenas, disponiveis no site http://www.mpagarching.mpg.de/Virgo/data_
download.html. Na Figura 4.1, é apresentado a distribuicao de particulas de uma
simulacao realizada pelo COLATUS no redshifts z = 0, utilizando os parametros (f)
da Tabela 4.1.

Figura 4.1 - Distribuigao de particulas para z = 0. Em azul indicamos a se¢ao de 8 Mpc/h
que foi utilizada para comparar visualmente com os resultados do VIRGO

O N-GENIC foi configurado para gerar as condic¢Oes iniciais consistentes com o
redshift z = 30, e o passo de tempo foi ajustado usando o valor de n = 0,3. Apds 36
horas e 30 minutos e realizando 666 iteragoes obtivemos a sequéncia de snapshots

mostrada na Figura 4.2.
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Figura 4.2 - Snapshots das simulagoes realizadas pelo COLATUS, z = {30.0,6.82,1.2,0.0}
(amostra de 8x40x40 (Mpc/h)?)

Finalmente, observamos que, visualmente a saida gerada pelo COLATUS (Fi-
gura 4.3, a) é cosmoldgicamente compativel com aquela gerada por simulagoes do
Consércio Virgo (Figura 4.3, b). A compatibilidade é verificada principalmente de-

bido a formacao de filamentos do tipo “grande parede”.

Figura 4.3 - Snapshots das simulagdes ACDM (a) Segao de 8Mpc/h de uma amostra de
(40x40 (Mpc/h)?), COLATUS, (b) Secio 8 M pc/h de uma amostra de (40x40)
(Mpc/h)?), VIRGO
Fonte: Kauffmann J.M. Colberg (1999)
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4.3 Diferencas RMS entre as Posigoes e Velocidades das Implementacoes
em GPU vs CPU

As simulacoes do COLATUS sao realizadas utilizando variaveis de precisao dupla,
consequentemente, aparecem erros de arredondamento e diferencas quando compa-
ramos os resultados da CPU e da GPU. Conforme Delgado et al. (2011), Whitehead
e FitFlorea (2011) isso ocorre por vérios motivos: (i) as GPUs tém uma arquitetura
diferente da CPUs, por exemplo, as GPUs tém unidades de multiplicacao-adicao e
as CPUs comumente nao; (ii) A paralelizagao do cédigo pode mudar a ordem das
operagoes; (iii) A implementacao do standard IEEE 754 por parte das GPUs nao
garante que os resultados sejam idénticos, inclusive entre GPUs. As Figuras 4.4 e
4.5 mostram que as diferengas de resultado entre CPU e GPU nao modifica signi-
ficativamente a distribuicao de matéria, nem as coordenadas de uma particula ao

longo das simulagoes.

Figura 44 - z = {30.0,10.0,5.0,0.0}, (a,b,c,d) em CPU e (ef,g,h) em GPU(L =
8.8Mpc/h)

Essas diferencas de resultado entre a CPU e a GPU foram avaliadas quantitativa-

mente, calculando as diferencas quadraticas médias entre as posicoes e velocidades
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Figura 4.5 - Evolucao da posi¢ao de uma particula individual

das particulas correspondentes, da seguinte maneira:

1/2
(Zé! i )) |

AZyms = (4.1)

N

u cpuy 2\ /2
A’U,,,ms _ (Z;V:I (ngp — Vjp ) ) (42)
Z;‘V:l (V;pu)Q

A Tabela 4.2 apresenta os resultados das comparacoes considerando as mesmas con-

digoes iniciais e parametros das simulagoes.

Tabela 4.2 - Diferencas RMS entre as posicoes e velocidades correspondentes em funcgao
dos redshifts

’ Simulacao ‘ Redshifs ‘ 10.0 ‘ 5.0 ‘ 1.0 ‘ 0.0

|

(a) N =16 | Az"™*(Mpc/h) | 5.590 10~" | 1.020 10~* | 7.873 1073 | 5.482 102

L =838 (Mpc/h) | Avyms(km/s) | 9.140 1079 | 1.047 107 | 2.381 1073 | 5.387102

4.4 Desempenho do COLATUS_ENVIU

Virias simulagoes foram realizadas com o objetivo de avaliar quantitativamente os

ganhos obtidos com a utilizacao de computagao hibrida com GPUs. Pela complexi-
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dade do algoritmo utilizado, o tempo de computacao aumenta de forma proporcio-
nal a V2. Foram feitos experimentos para comparar o desempenho do algoritmo em

GPUs, em relacao ao desempenho em CPU.

As medidas mostradas na Tabela 4.3 incluem os tempos de transferéncia de dados da
memoria do host para a memoria do device e vice-versa. Além de verificar o resultado
dos céalculos executados, estes experimentos visaram estudar o comportamento dos
tempos de processamento em relacao a quantidade de particulas. Conforme as es-

pecificagbes da capacidade computacional (compute capability) das GPUs utilizadas

GTX 580 e da GTX 680, adotou-se:

e numero de threads por bloco nthreadpblock = 512(GTX 580), e 1024(GTX
680).

e nimero de blocos = | N/nthreadpblock | (nimero de particulas).
Para avaliar o desempenho, foram consideradas 100 iteracoes do algoritmo, o tempo
foi medido a partir da vigésima iteragao para considerar iteragoes onde o fluxo de

dados ja esta completamente estabelecido. A Tabela 4.3 apresenta os tempos obti-

dos. A partir dos resultados da Tabela 4.3, calculou-se o desempenho (speed-up) do

Tabela 4.3 - Tabela comparativa do desempenho

Particulas | Tempo da CPU | a Tempo da GPU | Tempo da GPU | Speed-up | Speed-up
(seg) (seg) (seg)
Intel 17 950 GTX 580 GTX 680 GTX 580 | GTX 680
Quad-Core (100passos) (100passos)
163 147.8 2.9 2.4 50.9 61.8
243 1614.9 18.5 26.5 87.3 60.9
323 9073.6 88.5 122.9 102.5 73.83
483 103354.0 917.9 1450.6 112.7 71.25
643 580710.5 4886.6 7655.7 118.7 75.85
803 2215234.8 19613.5 112.9

uso da computacao hibrida com GPU em relagao a execucao serial, o que verifica-se

na Figura 4.6. O speed-up (S) é obtido pela razao entre o tempo gasto na execugao
serial e o tempo gasto na execucgao paralela, ou seja, S = TS, onde T, é o tempo

p
sequencial e T, é o tempo paralelo. Na Tabela 4.3 podemos observar um ganho de
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desempenho de até 118.7 vezes para a GTX 580 em relacao a implementacao serial
e de até 75.85 vezes para a GTX 680. Os experimentos na GTX 680 (Kepler) obti-
veram desempenho menor que na GTX 580 (Fermi). Isso ocorreu porque todos os
calculos foram executados em precisao dupla e a arquitetura Kepler da placa GTX
680 nao implementa essa funcionalidade. Nessa arquitetura, a precisao dupla é ape-
nas emulada, o que diminui consideravelmente seu desempenho quando comparado

ao desempenho da arquitetura Fermi.

Figura 4.6 - Avaliagdo do desempenho: (a) Tempo de 100 iteragoes, (b) Speedup.

Finalmente, na Tabela 4.4 é mostrado o tempo total da execucao, o tempo do célculo

da energia e o tempo gasto pela GPU para realizar as simulagoes.

Tabela 4.4 - Tempo de uma simulagao completa

Particulas | Passos de tempo | Tempo do calculo | Tempo da Tempo
da energia (seg) | GPU(seg) | Total (seg)
163 4331 0.77 118.45 119.22
243 1113 1.33 187.35 188.68
323 1372 247 1149.16 1151.63
483 572 274.09 5248.84 5522.93
647 595 492.55 29109.16 29601.71
80° 664 1377.74 130233.57 | 131611,31
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4.5 Testes de Validacao
4.5.1 Conservacao da Energia

O COLATUS oferece a possibilidade de utilizar trés esquemas diferentes de calculo

do passo de tempo para integrar as equagoes do movimento:

e Passo de tempo fixo: Nesse caso, o passo de tempo é calculado a partir da
idade do Universo. A idade do Universo depende do redshifts inicial (z) e

final (27) e as equagoes de Friedmann, como segue:

1 @f 1
T=_ ,
HO /ao \/QRCL_4+QMCL_3+QKCL_2+QA

(4.3)

em seguida a partir da quantidade maxima de passos de tempo, definida
arbitrariamente, mas considerando que se for muito pequena a precisao sera

comprometida. Logo, o passo de tempo pode ser calculado como segue:

At = !

- 4.4
Hymaxsteps’ (44)

lembrando que foi usado o tempo parametrizado pelo tempo de Hubble

(conforme descrito na sec¢ao 2.2.4). O esquema de integragao empregado é

0 seguinte:
n+1/2 n+1/2 n
at? = —B(t,)V.e(x]T?) — 2 A(ta)u (4.5)
At
n+1 __ n n+1/2
Llj = uj + maj (46)
X2 = T2 Atudt, (4.7)
tas1 = to+ AL (4.8)
onde A(t") = @ e B(t") = . A simula¢do estd concluida quando
"t =T,

e Passo de tempo variavel: Nesse caso, o passo de tempo é calculado seguindo
o critério apresentado na equagao 2.23, que re-escrevemos para facilitar a

leitura:

At= /-1 & Ar=_"

amam Uma:p

(4.9)

e Passo de tempo variavel usando o parametro p = a®: Nesse caso, o passo de
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tempo é calculado seguindo o mesmo critério apresentado na equacgao 4.9
dv;

dp
dx

e u; = d—pj respectivamente. Nota-se que a escolha do a afeta diretamente

a precisao da integracgao.

mas utilizando as aceleracoes e velocidades parametrizadas, isto é a; =

Na Tabela 4.5, mostra-se a variagao da energia em fun¢ao da quantidade de iteragoes
para cada esquema de integragao mencionado. Observa-se na coluna 5 uma variagao

muito pequena da energia, ou seja, ela se conserva ao longo das iteragoes.

Tabela 4.5 - Conservagao da energia para os diferentes passos de tempo.

ITteragdo (aT) (U) ([ a®T) (")
Passo fixo

0 0.01 -662.20 0.00 -662.05
230 21.204286 | -679.222766 | 8.630142 | -649.388337
520 89.473835 | -761.764570 | 35.120438 | -637.170297
730 134.341642 | -827.805893 | 63.089865 | -630.374386
1060 196.188700 | -941.360140 | 113.546456 | -631.624984
Passo variavel

0 0.01 -662.20 0.00 -662.05
220 12.585517 | -669.817610 | 5.212858 | -652.019236
550 91.750685 | -764.136947 | 36.191764 | -636.194498
740 120.095499 | -802.122171 | 53.052509 | -628.974164
1000 201.967282 | -951.971773 | 116.614335 | -633.390156
a=04

0 0.01 -662.20 0.00 -662.05
250 0.290265 | -661.831412 | 0.052694 | -661.488453
560 1.394637 | -661.273148 | 0.473690 | -659.404822
750 4.080347 | -661.884794 | 1.627884 | -656.176563
1020 31.925900 | -690.438600 | 12.605222 | -645.907479
a = 0.66

0 0.01 -662.20 0.00 -662.05
280 0.462882 | -661.669303 | 0.114679 | -661.091742
550 2.052878 | -661.186313 | 0.832615 | -658.300820
730 10.207200 | -668.471680 | 4.464287 | -653.800193
1020 111.048703 | -805.850049 | 49.485675 | -645.315672
a=0..8

0 0.01 -662.20 0.00 -662.05
250 0.685873 | -661.472168 | 0.226033 | -660.560262
540 5.367418 | -664.049611 | 2.526163 | -656.156029
750 40.420404 | -716.685085 | 17.518776 | -658.745905
892 150.264153 | -932.781585 | 80.630346 | -701.887086
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Figura 4.7 - Evolugao de AC/Cy em fungao do fator de escala

Figura 4.8 - Histograma do desvio AC/Cy

As Figuras 4.7 e 4.8 mostram a variagao percentual da energia total do sistema.
O método de passo fixo conseguiu uma dispersao menor que 1%, mas é preciso
considerar que ele demorou 2000 passos de tempos para chegar no redshitfs z = 0.
Por essa razao ele nao foi usado, ja que os esquemas que usam passos de tempo
variaveis demoram apenas cerca de 1000 passos de tempo para chegar até z = 0. Se
comparamos os métodos de passo variavel, o método que usa a variavel temporal e
o parametro p = a®, onde o = 0.66, permitiram alcancar uma dispersao de energia

menor que 1%.
4.5.2 Anadlise das Estruturas Geradas

Nessa secao, apresenta-se uma analise das estruturas geradas, considerando o redshift

z = 0 e os parametros descritos nos itens c,d,e da Tabela 4.1.
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Para identificar as estruturas que se formaram, utilizou-se o algoritmo FoF imple-
mentado por Huchra e Geller (1982) e Caretta et al. (2008). Essa aplicagdo também
calcula as propriedades dos halos identificados, isto é, a massa total, posicao, velo-

cidade média e dispersao de velocidades dos halos.

A massa total M; de cada halo é obtida somando-se a massa individual m; de cada
particula contida no halo, isto ¢ M; = Ef(:jo m;, onde K; é o nimero de particulas
contidas em cada halo. As posi¢oes ou centro de massa do halo sao obtidas a partir
da média das coordenadas das particulas do halo. Para obter a velocidade média
v, somam-se as velocidades de todas as particulas e divide-se pelo ntimero total de
particulas do halo, conforme v; = K% Zfijo v;. Finalmente, a dispersao de velocidades

é obtida através do desvio padrao da velocidade das particulas de cada halo. O desvio

padrao é dado por S = \/ﬁ Zf(:jo(vi —7,)?, onde 7; é a velocidade média.

Para identificar halos de aglomerados de galdxias, usualmente utiliza-se o valor de
b = 0.2 (Mpc/h) e um nimero minimo de particulas (LACEY; COLE, 1994). Para
identificar os halos de galaxias, utilizou-se o algoritmo FoF com b = 0.1 juntamente
com o critério de boundedness (CARETTA et al., 2008) para selecionar apenas os
halos virializados, isto é, aqueles cuja velocidade de dispersao é proporcional a raiz

quadrada da massa (nimero de particulas de cada halo) (ver Equagao 2.31 e Figura
4.9).

Figura 4.9 - Dispersao de velocidade dos halos de galaxias identificadas na simulacao do
Virgo.
Fonte: Caretta et al. (2008)
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A Figura 4.10 mostra a dispersao de velocidade dos halos de galaxias em funcao do
nimero de particulas dos halos identificados. Foram considerados como virializados
os halos cujas velocidades de dispersao estao entre as curvas laranja e amarela. Essas
curvas foram obtidas fazendo um ajuste de minimos quadrados para uma funcao do
tipo © = aK + b. Com a resolugao de massa da particula (1,4 101°M®) utilizada
nas simulagoes, um halo de matéria escura de uma galdxia como a Via-Lactea (M =

10'2h=1 M), por exemplo, é obtida com aproximadamente 100 particulas.

Figura 4.10 - Dispersao de velocidade dos halos de galdxias identificadas

Estes resultados sao consistentes com os apresentados em Caretta et al. (2008),
Ruiz (2011), consequentemente podemos dizer que COLATUS conseguiu simular o
colapso gravitacional gerando estruturas virializadas de maneira similar as geradas
pelas simulagoes do consércio VIRGO que utilizaram o GADGET (KAUFFMANN
JM. COLBERG, 1999; SPRINGEL, 2005). Na Tabela 4.6, tem-se a quantidade total
de halos de galaxias identificadas pelos algoritmo FoF, com nimero minimo de par-
ticulas igual a dois e a quantidade desses halos com massas da ordem 10/ e
10'2M,. Observa-se que aumentando o tamanho da caixa e o ntimero de particulas,

aumenta-se a quantidade de estruturas geradas.

Na Tabela 4.7, tem-se a quantidade total de halos de grupos/aglomerados identifi-
cadas pelo algoritmo FoF, com massa minima 10'®M e méxima da ordem 10'° M.
Observa-se que foram encontrados poucos halos, provavelmente porque o volume e

a quantidade de particulas utilizadas nas simulagoes realizadas sao ainda pequenos.
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Tabela 4.6 - Halos de galaxias identificadas

N | L(Mpc/h) || Halos de %Halos %Halos
Galaxias
0.1 Mpc/h | M ~ 10" M, | M ~ 10"2M,

163 8.8 315 287 27

243 13.2 860 807 48

323 17.6 2321 2163 152

483 26.4 7518 7015 487

643 35.3 17582 16336 1215

80° 44.1 30138 28924 1137

Tabela 4.7 - Halos de grupos/aglomerados identificadas

N | L(Mpc/h) || Halos de Aglomerados
0.2 Mpc/h M =~ 10" M,

163 8.8 8

243 13.2 18

32° 17.6 41

483 26.4 88

64° 35.3 225

803 44.1 234

4.5.3 Funcao de Correlacao de Dois Pontos

A fungao de correlagao de dois pontos £(r) para a distribuicao de particulas foi
calculada usando a aplicagao desenvolvida por (ALONSO, 2012). Esta aplicagao de-
nominada Correlation Utilities and Two-point Estimation (CUTE) esta disponivel
no site http://members.ift.uam-csic.es/dmonge/CUTE.html, e recebe como en-
trada um arquivo com as coordenadas de todas a particulas e calcula a funcao de
correlagao de dois pontos utilizando o estimador (LANDY; SZALAY, 1993).

A Figura 4.11 mostra como varia a funcao correlacao de dois pontos, quando
aumenta-se o nimero de particulas e o tamanho da caixa. Os resultados indicam
que em escalas maiores a correlacdo aumenta, uma vez que, ao aumentar o tamanho

da caixa e o nimero de particulas obtém-se estruturas maiores.

A Figura 4.12 mostra como varia a funcao correlacao de dois pontos durante uma

simulagao (neste caso foi simulagao (d) de 80 particulas).

Conforme se verifica na Figura 4.12, a fungao correlacao aumenta a medida que o
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Figura 4.11 - Fungao de correlagao em fungao da quantidade de particulas(z = 0)

Figura 4.12 - Funcao de correlacao em funcao do redshift

redshift tende a zero (z = 0), evidenciando assim a formacgao de estruturas. Esses

resultados sao similares aos obtidos por Caretta et al. (2008) (ver Figura 4.13).
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Figura 4.13 - Funcao de correlagdo em funcao do redshift da Simulacao de Escala Inter-
mediaria do Virgo.
Fonte: Caretta et al. (2008)

4.6 Informacgoes Extraidas da Dindmica de Uma(s) Particula(s)

O simulador COLATUS permite extrair informagao (posi¢ao e velocidade) de um
grupo de particulas em cada passo de tempo da simulacao como é mostrado na
Figura 4.14. Essa abordagem tém por objetivo de identificar padroes e processos

analogos a turbuléncia a partir de uma analise estatistica da dinamica das particulas.

Taylor (1921), desenvolveu uma teoria estatistica da turbuléncia. Essa teoria per-
mite fazer uma caracterizacao da turbuléncia em fluidos. A idéia é marcar pares de
particulas e observar como elas se afastam uma das outras. A medida que o processo
dinamico evolui, a distancia entre elas inicialmente vai crescer linearmente com o
tempo e, depois de um tempo suficientemente grande, essa distancia é proporcional

a raiz quadrada do tempo (Ver Apéndice B para mais detalhes).

A Figura 4.15 mostra a evolugao das distancias em funcao do tempo parametrizado

T = t/Hy. Em seguida, essas distancias foram normalizadas da seguinte maneira

d, = %, onde i = {1,--- ,k}, k é ID da particula considerada. Apds isso,

max min

3 koo L . :
calculou-se a media d,, = ﬁ > iy di, onde nk é o nlimero de particulas consideradas.
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Figura 4.14 - (a) Selegao das particulas analisadas, (b) Velocidade das particulas analisa-
das em relacdo ao fator de escala, (c) Evolugdo da posigao das particulas
analisadas, (d) Variagao angular das dire¢oes de uma particula em relagao
ao tempo.

Figura 4.15 - Evolucao das distancias entre todas particulas

Finalmente ajustou-se pelos minimos quadrados uma curva do tipo d, = a\/7 + ¢,
resultando @ = 1.195 (1.189,1.202) e ¢ = —0.1453 (—0.1494, —0.1413). Pode-se
observar que os resultados exibidos nas Figuras 4.15 e 4.16 sao consistentes com
o comportamento previsto pela teoria de Taylor (Ver Apéndice B), sugerindo que
a dinamica das particulas durante o colapso gravitacional comporta-se de maneira

andloga ao deslocamento instavel imposto por um fluido turbulento (CARETTA et
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al., 2008). Para uma caracterizagao fina deste fenomeno, o simulador permite extrair

séries temporais da variacao da direcao angular de uma particula durante o colapso.

O padrao de variabilidade observado no exemplo da Figura 4.17, evidencia a im-
portancia de incluir o tracador Lagrangeano para o estudo fino das instabilidades
presentes na dinamica de cada particula ao longo da formacao dos filamentos. Em
especial, esse resultado abre uma nova perspectiva para o estudo de processos do
tipo Advecgao Cadtica (ou Turbuléncia Lagrangeana) previstos a partir da andlise de
dados gerados com o0 GADGET2 (ROSA et al., 2009). Essa nova proposta analitica
podera proporcionar um novo método para validacao de modelos em cosmologia.
Principalmente para analise comparada entre modelos e dados observacionais de

altissima resolugao previstos para os proximos anos.

Figura 4.16 - (a)Evolucao das distancias entre todas particulas normalizadas, (b) Ajuste
de curva.
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Figura 4.17 - (a)Variacao angular das diregoes na forma normalizada, (b) Serie temporal
das diferencas da variacao angular normalizadas.
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5 CONCLUSAO

Neste trabalho, foi desenvolvido um novo simulador N-corpos (COLATUS ENVIU)
utilizando uma abordagem em computagao hibrida baseada em GPUs. A imple-
mentacao do codigo foi realizada usando a linguagem de programagao C/C++ e a
plataforma CUDA. Com o objetivo de analisar o desempenho da versao CUDA, foi
implementado também uma versao serial do algoritmo. A comparagao de desem-
penho de ambas versoes (serial e paralela) mostrou um ganho consideravel para a
versao em CUDA (118 vezes mais rapida com 643 particulas). No entanto, pode se
observar uma leve diminuicao no speed-up a medida que o nuimero de particulas
aumenta (112 para 80% contra 118 para 643). Isso ocorre porque a GPU possui uma
capacidade limitada para processar varios threads de forma concorrente e adotou-se
um esquema de paralelizacao onde a cada thread é atribuido uma particula. Com
o aumento de particulas na simulagao, o conjunto total é dividido em varios sub-
conjuntos de threads que serao executados sequencialmente. Uma alternativa para

melhorar o desempenho seria atribuir varias particulas a um mesmo thread.

As diferencas entre a arquitetura da CPU e da GPU podem gerar pequenas vari-
agoes nas posicoes e velocidades obtidas pela GPU. Dessa forma, essas variagoes
foram avaliadas e encontrou-se que nao alteram significativamente a distribuicao e

a dinamica das particulas.

Na integracao das equagoes do movimento, foram implementados trés esquemas
de céalculo de passo de tempo: passo fixo, passo varidavel em t e passo varidvel em
p. Todos esses esquemas permitiram avaliar a condicao de Layzer-Irvine de forma
satisfatéria, porém com diferentes niimeros de iteragoes para se chegar ao redshift
z = 0. O esquema de passo variavel em p com a = 0.66 foi o que utilizou um menor

nimero de iteragoes.

Em uma primeira andlise das estruturas geradas, podemos observar que o simula-
dor foi capaz de reproduzir padroes da teia cosmica observada no Universo. Utili-
zando a técnica de agrupamento Friends of Friends foi possivel identificar estruturas
como halos de galaxias e de aglomerados de galdxias. Por meio da andlise do Virial,

identificou-se estruturas ligadas gravitacionalmente e em equilibrio dinamico.

Para a amostra de particulas simuladas, realizou-se também uma analise estatistica
por meio da funcao de correlacao de dois pontos. Os resultados obtidos foram simi-
lares aos obtidos por Caretta et al. (2008) para a Simulagao em Escala Intermedidria

do consorcio Virgo.
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Com a inclusao do tragador Lagrangeano (Figura 4.17), concluimos que todos os ob-
jetivos previstos no Capitulo 1 desta dissertacao foram satisfatoriamente alcancados.
Dessa forma, o simulador COLATUS_ENVIU esta disponivel para as primeiras
pesquisas independentes de cosmologia computacional para pesquisadores do INPE

e de outros grupos nacionais e internacionais.
5.1 Trabalhos Futuros

Como trabalhos futuros propomos:

e Realizar simulagoes em um volume maior, considerando uma melhor re-
solucao de massa e avaliar as estruturas formadas também por meio da

Funcao de Massa e do Espectro de Poténcia.

e Incorporar um gerador de condicoes iniciais baseadas na teoria de pertur-
bagdes de segunda ordem (SCOCCIMARRO et al., 2012).

e Implementar métodos mais eficientes para calcular a forca e considerar

também a hidrodinamica para incluir o gas.
e Adaptar o cédigo para possibilitar a execugao com varias GPUs.

e Desenvolver uma nova versao adequada para a arquitetura Kepler, visando

aproveitar seu paralelismo dinamico.

e Otimizar o cédigo utilizando a memoria compartilhada, para diminuir o

acesso a memoria global.

e Considerar um conjunto maior de particulas para fazer a analise do Teo-

rema de Taylor.

e Gerar simulagoes, introduzindo potenciais de deformacao, para testar as

hipéteses alternativas do Projeto Cusp Cosmology (ver Apéndice B).

e Incorporar métodos para analisar o movimento das galdxias considerando
medidas de velocidades radiais observadas em aglomerados (CAPELATO et
al.,, 1991).
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APENDICE A - FUNDAMENTOS DE COSMOLOGIA
A.1 Breve Historico da Cosmologia

A teoria da gravitagao universal (Newton, 1687) ¢ a Teoria da Relatividade Geral
(TRG) (EINSTEIN, 1917) forneceram as ferramentas que consolidaram a cosmologia
moderna no inicio do século XX, impulsionando grandes projetos de observagoes
astronomicas, em escalas cosmolégicas no século XXI. Na TRG, Einstein introdu-
ziu a constante cosmoldgica A para compensar os efeitos da gravitagao. Sem este

ingrediente o universo colapsaria sobre si mesmo.

Em 1922, Friedmann construiu um modelo do universo em expansao sem a constante
cosmoldgica (FRIEDMAN, 1922). De forma independente, George Lemaitre em 1927
também mostrou que o balanco entre a forca de atragao gravitacional e uma forca
repulsiva (constante cosmoldgica) poderia dar origem a um Universo em contracao
ou em expansao (LEMAITRIE, 1927). Em 1929 as observagoes realizadas por Edwin
Hubble e colaboradores consolidaram o modelo expansionista mediante a observagao
da expansao linear de 24 galdxias relacionando o desvio para o vermelho (redshifts)
com a distancia. Em um Universo descrito pelo espaco-tempo em expansao, como
mostrado na Figura A.1 quanto maior é a distancia entre duas ou mais galaxias,
maior o desvio para o vermelho na relacao mutua entre cada par. Consequentemente,
como mostrado na Figura A.1, a velocidade de afastamento cresce com a distancia
(HUBBLE, 1929). O afastamento das galdxias observado por Vesto Slipher, Edwin
Hubble e Milton Humason, sugeriu para a comunidade cientifica que no passado elas
deveriam estar mais préximas. Estimacoes recentes indicam que aproximadamente
13,7 bilhdes de anos atrds (HINSHAW et al., 2012) todas as galdxias deveriam estar
num mesmo ponto, uma singularidade espago-tempo que se expandiu (esse processo

foi denominado Big Bang por Fred Hoyle).

Em 1998, o resultado da andlise minuciosa das observacoes sistematicas de superno-
vas tipo Ia indicaram que além do Universo se encontrar em expansao, essa se da de
forma acelerada. Os cosmoélogos explicam a expansao acelerada como resultado do
aumento de um tipo de energia extra anti-gravitacional no Universo a energia es-
cura. Essa energia, que compoe cerca de 73% da densidade de energia do Universo, é
necessaria para explicar a taxa nao-linear de expansao, interpretada no modelo como

sendo a constante cosmolégica A (PERLMUTTER et al., 1998; RIESS et al., 1998).

Outro ingrediente muito discutido e estudado é a matéria escura, ela surgiu a par-

tir da observagao das curvas de rotacao das galaxias (ZWICKY, 1937). Fritz Zwicky
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Figura A.1 - A velocidade de afastamento cresce com a distancia
Fonte: Hubble (1929)

notou que as velocidades das galaxias em aglomerados eram muito maiores do que
deveriam ser, e sugeriu a existéncia de um tipo de matéria que nao emite radiagao
eletromagnética, mas adiante denominada matéria escura. Essa matéria extra nao
barionica, compoe cerca de 23% da densidade de energia do Universo e é consi-
derada fria (nao-relativistica), acolisional e que interage apenas gravitacionalmente
(HINSHAW et al., 2012).

A adicao de matéria escura nos modelos cosmolégicos permite reproduzir estruturas
similares as observadas. Atualmente, o modelo cosmoldgico padrao é denominado
ACDM (A: da constante cosmoldgica; CDM: Cold Dark Matter (MO et al., 2010).

Na préxima secgao, sera descrito as principais caracteristicas desse modelo.

Se consideramos [; a distancia de separagao entre um par de galaxias num instante
arbitrario ¢;, podemos definir o fator de escala a(t) para expressar a evolucao da

distancia I(t) em relagdo ao tempo como segue:
[(t) = a(t)ly, (A.1)

em seguida, a partir da Equacao A.1 temos a lei de Hubble que descreve a relagao da

velocidade de separacao ou aproximagao entre um par de galaxias v = [ em funcao
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a distancia de separagao [(t) entre elas como segue:

v=2Y) = Ho), (A.2)

onde H(t) = a4 é o parametro de Hubble, notemos que se ¢ = 0, @ > 0, ou @ < 0
o teremos um %niverso estatico, em expansao, em contracao respetivamente, mas a
partir da descoberta de Hubble (1929) sabemos que @ > 0, atualmente se estima o
valor do parametro de Hubble é H(ty) = Hy = 70 4 0.05kms ' Mpc™' (HINSHAW et
al., 2012).

Mas conforme as evidéncias apresentadas por Perlmutter et al. (1998) sabemos a
expansao do Universo se da forma acelerada, consequentemente conforme Mo et al.
(2010) é conveniente definir o parametro de desaceleracdo, como segue:

aa

onde g < 0, isto é temos uma expansao acelerada.

A expansao modifica o comprimento de onda A da radiacao eletromagnética emitida
pelos objetos extragaldticos observados pelos astronomos. Isto se traduz num desvio
para o vermelho, ou redshift(z), do espectro intrinseco do objeto que é definido como
segue:
Ao

r= 1, (A.4)
onde A\, é o comprimento de onda observado e se assumirmos que a radiacao foi
emitida num tempo arbitréario ¢, o fator de escala também permite relacionar essas
grandezas como segue

0 Lo (A.5)

e em seguida temos que:
z=———1 (A.6)

A.1.1 Modelo ACDM

O modelo ACD M considera um evento primordial denominado Big Bang, a partir de
uma singularidade inicial com densidade infinita que se expandiu exponencialmente
(fator de expansao da ordem de 10?7) devido a um mecanismo conhecido como
inflagao cosmica (GUTH, 1981). Devido a expansao ocorreu o desacoplamento entre

a matéria e a radiacao a aproximadamente 380.000 anos apds o Big Bang, resultando
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na primeira superficie de espalhamento conhecida como Radiag¢ao Cosmica de Fundo
(RCF).

Nessa abordagem, a singularidade primordial pontual (point-like singularity) é de-
nominada Singularidade de Friedmann. Ela utiliza a métrica Friedmann-Lemaitre-
Robertson-Walker (FLRW), dada na Equagao A.7 que é solucao das equagoes de
campos da relatividade geral e permite descrever a expansao do Universo apds a

inflacao:

dt

1—kr?

ds* = dt* — a*(t) ( + r? (df? + sin® 9d¢2)> : (A.7)
onde r, 0, ¢ sao as coordenadas espacias comoveis, t é o tempo, ¢ a velocidade da
luz, a(t) é o fator de escala e k é a curvatura do espago-tempo. Essa métrica é
compativel com o Principio Cosmoldgico, homogeneidade e isotropia observadas em
grande escala ap6s a inflacio (WEINBERG, 2008).

Utilizando a métrica FLRW e a TGR obtém-se as equacgoes de Friedmann que de-

terminam a variacao do fator de escala, que sao dadas por:

a 871G ke A2

2 = — A.
(2) =35 -2+ 5 (A8)
a 47 G 3p Ac?
d_ _ S g Al
a 3 (,0 +c2>+ 3 (A.9)

onde p é densidade media de matéria, p é a pressao, A é a constante cosmolégica, G
¢ a constante gravitacional universal (MO et al., 2010). A partir da Equacdo A.8 po-
demos definir a densidade critica p. no tempo atual, correspondente a um Universo

plano (k = 0) e sem constante cosmolégica (A = 0):

3H?
S7G

Peo = ~ 11.26 h? protons/m?, (A.10)

ela é utilizada para definir o parametro de densidade (£29) no tempo atual em fungao

da densidade média (p) como segue:
0= 20 (A.11)

onde densidade média, conforme Mo et al. (2010), esta composta pela soma de todos

os componentes que sao citados a seguir:

(i) densidade de energia da matéria (barionica mas escura), p,, o< a®
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(ii) densidade de energia da radiagao (f6tons), p, oc a™*

(iii) densidade de energia do vacuo, constante cosmoldgica ou energia escura,

_ c2A
PA = 37G-

Portanto

Qo = Qs + U + Uy (A.12)

além disso, se definimos o parametro {)x = - e utilizamos o parametro de desa-
0

celeracao, as equagoes de Friedmann podem ser re-escritas como:

= H(t) = Ho/Qrat + Qa3+ Qa2+ Qy (A.13)

Qe
@|@Q|®'

= /2 — QO — Qg (A.14)
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APENDICE B - ABORDAGENS ALTERNATIVAS DO GRUPO DE
COSMOLOGIA COMPUTACIONAL DO LAC

B.1 Padroes e Processos Analogos a Turbuléncia
B.1.1 Teorema de Taylor

O comportamento turbulento é uma importante caracteristica observada nos pro-
cessos de formacao das grandes estruturas do Universo (galdxias, aglomerados,
etc)(CARETTA et al., 2008). Conforme Velho (2010) a teoria apresentada por Taylor
(1921) poderia ser 1til para caraterizar a evolugao césmica. O Teorema de G.I.Taylor
estabelece que se a velocidade de um escoamento turbulento v(t) é considerada um
processo homogéneo estocdstico, com funcao de autocorrelagao p(t), a distancia me-

dia entre dois elementos de fluido num escoamento turbulento é dada por:

(@2(t)) = 2(03(1)) /O (t — 7)rdr. (B.1)

A teoria cinética dos gases relaciona a difusividade K com produto da velocidade
carateristica por um comprimento carateristica. Assim, difusividade é dimensional-

mente o produto da velocidade pela distancia:

K~ ) e0) = o050 = (G 520 = ([ vourar). B2

logo em seguida toma-se a média, temos que:

d[1 t
% 130)] = [ eeuear (B.3)
dt |2 0

Se assumimos que a velocidade é um processo estocastico homogéneo a fungao corre-

lagao é dada por R(t) = (v(t)v(t')) = (v?)p(7). Integrando a equagao da difusividade

e obtém-se:

(22()) = 2(07) /0 /0 " o()dtdr (BA)

Uma anélise assintética da difusividade, para tempos longos (t — o0) assumindo

que T, = fooo(t — 7)7dT é a escala de correlacao lagrangiana, segue:

(22(t)) = 2(o)T1t, (B.5)
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esta tdltima equacao mostra que a distancia média entre parcelas de fluido num
escoamento turbulento é proporcional a raiz quadrada do tempo transcorrido, isto

(x) o< V1. (B.6)

O COLATUS pode ser usado para verificar se este comportamento assintético se da

nas simulacoes cosmoldgicas.

Figura B.1 - A fumaca saindo de uma chaminé mostra um exemplo as predicoes
Fonte: Taylor (1921)

B.1.2 Teoria do Valor Extremo Generalizado

Recentemente a partir das simulagoes ACDM feitas pelo Consorcio Virgo (VC) foi
utilizado a teoria do valor extremo generalizado para mostrar a importancia da
advecgao cadtica(ou Turbuléncia Lagrangiana) em combinagao com instabilidades
gravitacionais (ROSA et al., 2009). A distribuigao de probabilidade do valor extremo
generalizado (Generalized Extreme Value - GEV, ver Equagao B.7) combina as fa-
milias de distribuicoes Gumbel, Fréchet e Weibull. Pelo teorema do valor extremo
da distribuigao, (GEV) é a distribui¢ao limite dos maximos normalizados, de uma

sequéncia de variaveis aleatdrias independentes e com a mesma distribuicao.

Flop0,€) = % {1 ¢ (“’” - ”)} e (B.7)

g

onde [1 —¢£ (%)] > 0,0 > 0 é o parametro de escala, u é o parametro de localizagao

e £ é o parametro de forma.

A Figura B.2 mostra que a distribuicao de energia dos halos de galdxias identificada
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nas simulagoes do consorcio VIRGO pode ser representada por uma distribuicao
extrema generalizada. Esta é mais uma ferramenta estatistica que pode ser usada

para comparar os resultados das simulagoes do COLATUS com os resultados do
VIRGO, GADGET e outros.

Figura B.2 - Analise do Valor Extremo Generalizado das Energia dos Halos: (a) Histo-
grama da energia normalizada dos halos de galdxias, (b) Evolugao do para-
metro de forma em fungao ao redshifts, (c¢) Evolugdo do pardmetro de escala
em fungao ao redshifts, (d) Evolugao do parametro de localiza¢do em fungao
ao redshifts.

Fonte: Rosa et al. (2009)

B.2 Modelo Alternativo com Potencial de Deformagao (Cusp Cosmo-

logy)

O modelo ACDM apesar de ser admitido como o modelo padrao da cosmologia con-
temporanea, apresenta limitagoes tedricas de grande repercussao, responsaveis por
estimular o estudo de modelos alternativos. Entre as principais limitagoes, destacam-
se os seguintes problemas (KROUPA et al., 2010):
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e Inconsisténcia da Singularidade de Friedmann (SF) a partir do estudo do
fator de congruéncia derivado das equagoes que descrevem o modelo. Este
tratamento foi desenvolvido por Amal Kumar Raychaudhuri e Lev Lan-
dau. A existéncia de um ponto sem dimensao com densidade infinita é
inconsistente com o elemento de linha resultante da solugao da equacao de
Landau-Raychaudhuri (STEPHANTI et al., 2003).

e A matéria escura é introduzida no modelo como quantidade extra de ma-
téria gravitacional nao-barionica. Nao ha uma descrigao fisica qualitativa

para esta componente.

e A energia escura é introduzida no modelo como sendo a Constante Cos-
moldgica. Porém, ainda nao hé uma interpretagao fisica e qualitativa para

a natureza e origem do parametro A.

Portanto, a questao mais geral que se apresenta diante do modelo padrao é explicar a
natureza de trés ingredientes cosmoldgicos fundamentais: singularidade primordial,
matéria e energia escuras. E é notavel destacar nesta questao que a explicacao qua-
litativa para o ingrediente fisico do modelo estd restrita a apenas 4% do conteido

bari6nico que constitui o Universo (ver Figura B.3).

Figura B.3 - Composicao do universo de acordo com o modelo A CDM e suas evidéncias
observacionais
Fonte: Hinshaw et al. (2012)

Portanto, a questao mais geral que se apresenta diante do modelo padrao é explicar a
natureza de trés ingredientes cosmolégicos fundamentais: singularidade primordial,
matéria e energia escuras. E é notavel destacar nesta questao que a explicacao qua-
litativa para o ingrediente fisico do modelo est4 restrita a apenas 4.6% do contetido

barionico que constitui o Universo (ver Figura B.3).
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Abordagens alternativas em cosmologia devem procurar interpretar de forma expli-
cita, de preferéncia no mesmo modelo, os trés problemas cosmolégicos fundamentais

descritos anteriormente.

Neste contexto, um cenario alternativo, denominado Cusp Cosmology, baseado em
principios puramente geométricos foi proposto em 2010 (ROSA, 2010; ??). O cendrio
inclui a hipotese de um universo primordial com uma distribuicao de energia inicial
da ordem de 10%¢g/cm? de forma homogénea em uma métrica relativistica de curva-
tura nula, sem matéria barionica e sem entropia (ver Figura B.4(a)). Neste cenério,
demonstra-se que na ocorréncia de uma instabilidade pontual primordial (conden-
sagao taquionica), um fluxo de energia A é gerado sobre as infinitas geodésicas que
terminam sobre o ponto de instabilidade resultando um acumulo continuo de ener-
gia que formara um cusp. Considerando a geometria projetada em hipersuperficies
(z,ct) e (x,y,ct), o processo de formagao do cuspé geometricamente compativel com
a variacao da curvatura gaussiana de nula para negativa, a qual pode ser descrita pela
acao variacional sobre uma superficie tautécrona (ver Figura B.4(b))(ROSA, 2010).
Posteriormente, a presenga de um sistema geodésico tautécrono permite conjecturar
que o acumulo energético continuo sobre um universo representado por essa geome-
tria resultard na emergéncia de uma estrutura secundaria de curvatura positiva (ver
Figura B.4(c,d)) com densidade de energia finita cuja expansao resulta diretamente

do fluxo de energia primordial infinita injetada de forma continua através do cusp.

Figura B.4 - Esquema alternativo de um universo primordial baseado em primeiros prin-
cipios geométricos considerando a formagao de um cusp com fluxo continuo
de energia.

Fonte: Rosa (2010)
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De acordo com este cendrio, a variedade global deve ser composta por trés Lagran-
gianas uma vez que entre a estrutura primordial e a estrutura secundaria, ha a

estrutura do cusp.

A primeira propriedade importante deste novo cendrio é a auséncia de uma singula-
ridade de Friedmann (SF) presente nos modelos convencionais do Big Bang. Dessa
forma, este cendrio resolve o problema da inconsisténcia do fator de congruéncia
nao nulo que resulta da solu¢ao da equagao de Landau-RayChaudhuri (este trata-
mento, em geral negligenciado nos modelos convencionais de Big Bang, compromete

a presenca da SF em modelos cosmoldgicos completos) (D'INVERNO, 1992).

A segunda propriedade importante neste cenario é a compatibilidade da estrutura
secundaria com os modelos padrao do tipo Big Bang (ex. ACDM). Neste cendrio, a
estrutura secundaria pode ser interpretada como o Universo barionico em expansao
vinculado a estrutura primordial através do cusp. Dessa forma, o cenario também
propoe uma nova interpretacao para a energia escura como sendo aquela que flui

através do cusp, podendo estar sujeita a diferentes tipos de modulagoes.

A terceira propriedade importante do novo cenéario, é considerar a possibilidade de a
matéria escura ser interpretada como um efeito de equivaléncia devido a deformagao

do espago-tempo imposta pelo vinculo (cusp).

E importante notar que dentro deste novo cenario, cabem novas abordagens fisicas,
que devem ser investigadas e elaboradas com o objetivo de descrever a estrutura
primordial em termos de particulas e campos. Varias abordagens alternativas, ja em
andamento, podem ser aplicadas a estrutura do cusp, com destaque para a gravi-
dade quantica (DOROUD; SMOLIN, 2011). A partir da descri¢ao fisica do cusp novas

interpretacoes sobre a origem dos barions poderao ser elaboradas.
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APENDICE C - COMPUTACAO HIBRIDA COM TECNOLOGIA
GPU/CUDA

C.1 Aspectos Gerais

A classificagao de computadores paralelos (FLYNN, 1972) é a mais conhecida, ela se
refere a maneira como um conjunto de dados(fluxo de dados) e conjunto de instru-

¢oes(fluxo de instrugoes) sao gerenciados em um determinado tipo de processamento.

e SISD (Single Instruction Single Data): Fluxo inico de instrugoes sobre um
unico conjunto de dados. Enquadram-se nesta classificacao as méquinas
cuja arquitetura segue o padrao Von Newmann, isto é, processadores que
executam uma instrucao completa de cada vez, sequencialmente, cada uma

delas manipulando um dado especifico ou os dados daquela operacao.

e SIMD (Single Instruction Multiple Data): Fluxo tnico de instrucoes em
multiplos conjuntos de dados. Neste caso o processador opera de modo que
uma Unica instrucao acessa e manipula um conjunto de dados, simultane-
amente. Neste caso, a unidade de controle do processador aciona diversas
unidades de processamento. Um exemplo desta categoria de arquitetura é

o processador vetorial.

e MISD (Multiple Instruction Single Data): Fluxo multiplo de instrugoes em
um unico conjunto de dados. Neste caso, o processador opera de modo que
uma Unica instrucao acessa e manipula um conjunto de dados, simultane-

amente, isto nao é muito comum mas ¢é 1til para tolerancia a falhas.

e MIMD (Multiple Instruction Multiple Data): A categoria MIMD refere-
se a computadores com multiplos fluxos de instrugao e multiplos fluxos
de dados. Os multiprocessadores encaixam-se nesta categoria, sendo que

ambas as arquiteturas baseiam-se em processadores multiplos.

Em uma configuragao hibrida, as maquinas escalares tém sua capacidade de pro-
cessamento aumentada por meio de dispositivos como por exemplo: GPP - General
Purpose Processor, DSP - Digital Signal Processor, GPU - Graphic Processor Unit
ou FPGA - Field Programamble Gate Array que atuam como co-processadores da
Central Processing Unit(CPU). Dentro deste contexto, uma tendéncia mais recente e
promissora é a utilizacdo de Unidades de Processamento Gréfico (GPU), que sao uni-

dades de processamento que atuam em conjunto com a CPU. Essa abordagem tem
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se popularizado devido ao seu enorme poder computacional e baixo custo. Na lista
top 500 recentemente divulgada pelo site http://www.top500.0rg, o computador
que ocupa a posi¢ao n® 1, ou seja, o computador mais veloz do mundo (supercompu-
tador Titan) contém 18688 nds, sendo que cada né contém uma CPU AMD opteron
6274 de 16 nucleos e uma GPU NVIDIA Tesla K20.

As GPUs sugiram na década de 1990 inicialmente como placas graficas projetadas
apenas para renderizacao de imagens. Na época, o principais fabricantes de placas
graficas eram: VIRGE, 3DFX, NVIDIA e ATI. A partir do ano 2000, a NVIDIA e
a ATI iniciaram projetos arrojados para dominar o mercado das GPUs. A evolugao
das GPUs foi motivada pelo alto custo computacional exigido por aplicacoes grafi-
cas (principalmente jogos 3D), onde os engenheiros buscam cada vez mais eficiéncia,
desempenho e qualidade grafica na exibicao de animacoes visuais. Recentemente
a capacidade de processamento das GPUs tornou-se tao expressiva que programa-
dores de outras areas e pesquisadores passaram a aprimorar formas de utiliza-las
para outros propédsitos, como por exemplo a computacao cientifica. A partir des-
sas iniciativas surgiu a computacao de propésito geral - GP-GPU (General-Purpose
computation on Graphics Processing Units) (BRODTKORSB et al., 2010).

Inicialmente, a programacao em GPU era feita mediante instrucoes do OpenGL ou
Direct3D, consequentemente isso nao era tarefa facil. Mas em 2007, a NVIDIA intro-
duziu o modelo de programagao CUDA - Compute Unified Device Architecture, que
admite a execucao de uma aplicagdo na CPU e na GPU, usando as ferramentas de
programagao C/C++ e o conjunto de bibliotecas e ferramentas disponibilizadas pela
NVIDIA (KIRK; HWU, 2011). Além de CUDA, em 2008 a Kronos Group apresentou

uma linguagem aberta para programar as GPUs, conhecida como OpenCL.

OpenCL é uma arquitetura para programar sistemas de computagao hibridos, possi-
bilitando o uso conjunto de CPUs, GPUs e outros dispositivos. OpenCL inclui uma
linguagem para escrever kernels (fungoes executadas em dispositivos OpenCL), além
das interfaces de aplicacao que sao usadas para definir e depois controlar as platafor-
mas hibridas. Ela foi adotada para controladores de placas graficas pela AMD/ATI,
e pela NVIDIA, que oferece também suporte ao OpenCL como alternativa a CUDA.
Também encontra-se em desenvolvimento um novo padrao de programagao paralela,
denominado OpenACC. Esse padrao desenvolvido pela NVIDIA, Cray Inc. e CASP
pretende facilitar a programacao das GPUs oferecendo um conjunto de diretivas

para especificar quais regioes do cédigo C, C++ e Fortran devem ser executadas na
GPU.
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Atualmente CUDA, mesmo sendo uma linguagem proprietaria, é a ferramenta mais
difundida e facil de utilizar, e em algumas aplicacoes tem conseguido melhor desem-
penho que OpenCL (OWENS et al., 2007; KIRK; HWU, 2011).

No presente trabalho, sao desenvolvidos programas utilizando-se linguagem C, C+-+
e CUDA para simular o processo de formagao de estruturas em escalas cosmologicas
utilizando GPUs.

C.2 GPU-Graphics Processing Unit

Em 2003, as limitacoes fisicas e praticas para o aumento da frequéncia do clock dos
processadores fizeram com que duas novas estratégias de aumento de desempenho
ganhassem for¢a dentro das fabricas de processadores (KIRK; HWU, 2011). A primeira
estratégia comegou colocando multiplos nicleos (multicore) dentro de um mesmo
chip, um exemplo atual sao os microprocessadores Intel Core i7 que contem até
seis nucleos (ver figura C.1, (a)), cada um sendo um processador independente.
Esses processadores sao projetados para maximizar a velocidade de execucao dos
programas sequenciais. A segunda estratégia foca-se na execucao de varias aplicagoes
em paralelo, colocando muitos nicleos (many-core). As GPUs s@ao um exemplo do
uso desta estratégia, atualmente a GTX 690, lancada em abril de 2012, com 3072
ntcleos e tecnologia Kepler (ver figura C.1, (b)).

Figura C.1 - Em (a) Processador Intel Core i7 3960X com seis nucleos de CPU, em (b)
GTX690 com 16 Multiprocessadores de 192 ntcleos em cada um.
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As GPUs estabeleceram uma ampla vantagem no poder computacional em rela-
c¢ao as CPUs da Intel. Um processador Intel Core i7 3960X atinge apenas 119.45
GFlops/s (largura de banda da memoria 51.2 GB/s)!, enquanto uma GPU GTX
690 da NVIDIA, pode atingir até 5,62 TeraFlop/s (largura de banda da memoria
384 GB/s), AMD também nao ficou atras, a Radeon HD 7990 pode atingir até 6,96
TeraFlop/s (largura de banda da memoria 2x264 GB/s)?. Na Figura C.2, observa-se
a que, a partir de novembro de 2006, as GPUs da NVIDIA estabeleceram uma larga
vantagem no poder computacional em relacao as CPUs, e na figura C.4 pode se
observar outra ampla vantagem das GPUs em relagao as CPUs, a largura de banda

da memodria.

Figura C.2 - A evolugao do desempenho da CPU vs GPU
Fonte: NVIDIA CUDA C Programming Guide

Figura C.3 - A evolugdo do desempenho da ATI.
Fonte: http://www.microway.com/pdfs/GPGPU_
Architecture_and_Performance_Comparison.pdf

Disponivel em: http://www.brightsideofnews.com/news/2011/11/14/review-intel-core-i7-
3960x-and-intel-x79-dx79si.aspx?pageid=2 Acessado em: 13 jan. 2013.
2Disponivel em: http://www.mersenne.ca/mfaktc.php?sort=gflops Acessado em: 13 jan. 2013.
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A razao de tao grande lacuna de desempenho entre GPUs e CPUs esta na filosofia
de projetos fundamentais (ver Figura C.5) (KIRK; HWU, 2011). A arquitetura de
uma CPU ¢é otimizada para o desempenho de cédigo sequencial, consequentemente
para que uma thread seja executada pelos vérios nucleos os processadores precisam
muita memoria cache e uma logica de controle sofisticada, de tal forma a diminuir a
laténcia e manter uma aparéncia sequencial. No caso das GPUs, elas sao projetadas
para executar um numero massivo de threads, onde mais transistores sao dedicados

ao processamento de dados, em vez de cache de dados e controle de fluxo.

Figura C.4 - A evolugao da largura de banda da GPU vs GPU
Fonte: NVIDIA CUDA C Programming Guide

Outra questao relevante é a largura de banda da memoria, as GPUs tem aproxi-
madamente 4 vezes a largura de banda dos chips de CPU disponiveis atualmente.
Isso ocorre porque na CPU os requisitos dos sistemas operacionais, aplicacoes e dis-
positivos de E/S limitam o aumento da largura de banda na CPU. Mas como as
GPUs inicialmente foram desenhadas para processar graficos, a precisao e exatidao
numérica das operagoes de ponto flutuante foram deixadas de lado em beneficio da
velocidade, porém nos ultimos anos conforme outros tipos de aplicacao foram utili-
zando as GPUs, os fabricantes alcancaram precisao e exatidao numérica equivalentes
as CPUs nas novas GPUs.

Atualmente as GPUs estao equipadas as muitas unidades de processamento ou nt-
cleos (Streaming Processor-SP) que estao agrupadas em multiprocessadores (Stre-

aming MultiProcessor-SM) que compartilham a légica de controle e a cache de
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Figura C.5 - Diferengas na arquitetura da GPU e GPU

instrugoes. Cada GPU atualmente vem com até 6 gigabytes de memoria prépria
(DRAM) para gerenciar os dados processados. Hoje as GPUs sao utilizadas como
co-processadores genéricos, ou seja, para realizar instrugoes computacionais de forma
altamente paralela. Este novo uso das GPUs, foca-se em explorar suas vantagens em
aplicacoes de propédsito geral altamente paralelizaveis que exigem fluxo intenso de

calculos.
C.3 Arquitetura CUDA

Em novembro de 2007, a NVIDIA langa a CUDA ( Compute Unified Device Archi-
tecture), é uma arquitetura de hardware e software que permite as GPUs da NVIDIA
executar em paralelo programas escritos em C, C++4, Fortran e outras linguagens
(NVIDIA, 2012). A NVIDIA modificou a arquitetura do hardware da GPU e tam-
bém desenvolveu o compilador CUDA C/C++, bibliotecas e software runtime para

facilitar a programacgao da GPUs.

A arquitetura G80 foi a primeira geracao de GPU NVIDIA habilitada para usar
CUDA. Ela possuia 128 shaders programaveis, agora conhecidos como ntcleos ou
SP. Cada conjunto de 8 SP, sao agrupados em um multiprocessador MP, cujos nu-
cleos compartilham recursos, como memoria local, registros de arquivos, unidades de
load/store, escalonadores de threads. A G80 tinha 16 multiprocessadores, totalizando

128 ntcleos por chip.

Em 2008, a arquitetura GT200 originou a unificagao do processamento grafico com
a computacao paralela. Entretanto, a terceira geracao, Fermi, empregou uma abor-
dagem completamente nova para projetar e criar-lo (OWENS et al., 2007). A Figura
C.6 mostra o diagrama de blocos de alto nivel da arquitetura Fermi. Cada multi-

processador tem 32 nucleos. As GPUs baseadas na arquitetura Fermi possuem 16
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multiprocessadores, gerando um total até 512 nicleos CUDA por chip.

Figura C.6 - Arquitetura Fermi
Fonte: NVIDIA (2012)

A arquitetura Kepler é a ultima arquitetura projetada pela NVIDIA. A Figura
C.7 mostra os diagramas de blocos de alto nivel da arquitetura Kepler, a Figura
C.8 mostra em detalhe, um bloco do SM da arquitetura Fermi e Kepler . As GPUs
Kepler tem 192 nticleos CUDA por cada SM - seis vezes mais que a Fermi, e possuem
até 16 SMs, gerando um total de 3072 niicleo CUDA por chip - seis vezes mais que a
Fermi. Os SM da Kepler foram redesenhados para alcangar um melhor desempenho

e eficiéncia, e ganharam uma nova denominacao SMX.

Cada um dos nucleos do multiprocessador (SM) possui uma unidade de ponto flu-
tuante (FP Unit, padrao IEEE 754-2008), uma unidade de inteiro (INT Unit, 64
bit), logica para o envio de instrugoes e operandos para essas unidades. Cada SM
(da Fermi) contem 32 nicleos SP, 16 unidades load-store para o envio de instrugoes
e operandos para estas unidades, quatro unidades de fungoes especiais (SFUs, para
lidar com operagoes transcendentais como seno,cosseno, exponencial e outras) e 64
KB de RAM com particionamento configuravel de meméria compartilhada e cache
L1.

Por outro lado, cada multiprocessador SMX (da Kepler) contém 192 niicleos CUDA,
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Figura C.7 - Arquitetura Kepler
Fonte: NVIDIA (2012)

32 unidades load-store, 32 unidades de fungoes especiais, 64 KB de RAM de meméria
compartilhada, cache L1 e 48KB de memoéria sé para leitura. Cada SMX tem quatro
unidades de escalonamento - duas vezes mais que a SM da Fermi, eles agrupam con-
juntos 32 threads, chamados de warps e 8 unidades de busca/despacho de instrugoes
(IDU-Instruction Dispath units)- quatro vezes mais que a SM da Fermi permitindo

assim que quatro warps sejam executados concorrentemente(NVIDIA, 2012).

A Figura C.9 mostra uma sequéncia de instrugoes a serem distribuidas entre os
blocos de execucao disponiveis. Cada multiprocessador pode gerenciar 64 warps.
Como cada warp tem 32 threads, um multiprocessador pode gerenciar 2048 threads.

Com 16 SMs, uma GPU Kepler pode manipular até 32768 threads paralelos.

C.4 GPU 1: GeForce GTX 580(Fermi)

Device 0: "GeForce GTX 580"

CUDA Driver Version / Runtime Version 5.0 / 4.2

CUDA Capability Major/Minor version number: 2.0

Total amount of global memory: 1536 MBytes
(16) Multiprocessors x ( 32) CUDA Cores/MP: 512 CUDA Cores
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Fonte: NVIDIA (2012)

GPU Clock rate:
Memory Clock rate:
Memory Bus Width:
L2 Cache Size:

Max Texture Dimension Size (x,y,z)

Max Layered Texture Size

(dim) x layers

Total amount of constant memory:

Total amount of shared memory per block:

Total number of registers available per block:

Warp size:

Maximum number of threads per multiprocessor:
Maximum number of threads per block:

Maximum sizes of each dimension of a block:
Maximum sizes of each dimension of a grid:
Maximum memory pitch:

Texture alignment:
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Figura C.8 - Um bloco multiprocessador (SM), (a) da arquitetura Fermi, (b) da arquite-
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1D=(65536),

2D=(65536,65535),

3D=(2048,2048,2048)
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Figura C.9 - Unidade de escalonamento de warps-( Warp Scheduler)

Fonte: NVIDIA (2012)

Concurrent copy and execution: Yes with 1 copy engine(s)

Run time limit on kernels:

Integrated GPU sharing Host Memory:
Support host page—locked memory mapping:
Concurrent kernel execution:

Alignment requirement for Surfaces:
Device has ECC support enabled:

Device is using TCC driver mode:

Device supports Unified Addressing (UVA):
Device PCI Bus ID / PCI location ID:

C.5 GPU 2: GeForce GTX 680(Kepler)

Device 0: "GeForce GTX 680"
CUDA Driver Version / Runtime Version
CUDA Capability Major/Minor version number:
Total amount of global memory:
(2147155968 bytes)
( 8) Multiprocessors x (192) CUDA Cores/MP:
GPU Clock rate:
Memory Clock rate:
Memory Bus Width:
L2 Cache Size:

Max Texture Dimension Size (x,y,2z)
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Max Layered Texture Size (dim) x layers

Total amount of constant memory:

Total amount of shared memory per block:

3D=(4096,4096,4096)

1D=(16384) x 2048,
2D=(16384,16384) x 2048

65536 bytes

49152 bytes

Total number of registers available per block: 65536

Warp size:

32

Maximum number of threads per multiprocessor: 2048

Maximum number of threads per block:

Maximum sizes of each dimension of a block:

Maximum sizes of each dimension of a grid:

Maximum memory pitch:

Texture alignment:

Concurrent copy and execution:

Run time limit on kernels:

Integrated GPU sharing Host Memory:

Support host page—locked memory mapping:

Concurrent kernel execution:

Alignment requirement for Surfaces:

Device has ECC support enabled:

Device is using TCC driver mode:

Device supports Unified Addressing
Device PCI Bus ID / PCI location ID:

(uva) :

1024

1024 x 1024 x 64
2147483647 x 65535 x 65535

2147483647 bytes

512 bytes

Yes with 1 copy engine(s)

Yes
No
Yes

Yes

Yes
4 /0

C.6 Capacidade de Computagao (Compute Capability)

A capacidade de computacao mostra as principais diferencas entre cada arquitetura

da NVIDIA.

Figura C.10 - Especificagoes da arquitetura
Fonte: CUDA C Programming Guide
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Figura C.11 - Fungbes Suportadas.
Fonte: CUDA C Programming Guide
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Figura C.12 - Especificagoes técnicas.
Fonte: CUDA C Programming Guide
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APENDICE D - CODIGO
D.1 Gerador de Condicgoes Iniciais N-GENIC

D.1.1 Parametros Cosmolégicos do Modelo ACDM

Figura D.1 - Parametros cosmologicos
Fonte: Hinshaw et al. (2012)

D.1.2 Arquivos de Configuracao

1 Nmesh 32
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[

% This is the size of the

FFT grid used to compute the

%$displacement field. One should have Nmesh > Nsample.

Nsample 16 %
%i.e.

%$the code assumes,

%Normally,

$where Ntot is the total
Box 16 %
FileBase ics %
OutputDir ./ICs
GlassFile

k_Nyquist =

one chooses Nsample such that Ntot =

sets the maximum k that the code uses,

this effectively determines the Nyquist frequency that

2«PI/Box x Nsample/2
Nsample”3,

number of particles

Periodic box size of simulation L/h

Base—filename of output files

[

% Directory for output

dummy_glass.dat

$File with unperturbed glass or Cartesian grid

TileFac 1 %

%$tiled in each dimension

Omega 0.2793
OmegalLambda 0.721
OmegaBaryon 0.0463
HubbleParam 0.70

Number of times the glass file is

(must be an integer)

% Total matter density (at z=0)
% Cosmological constant (at z=0)
% Baryon density (at z=0)

)

% Hubble paramater (may be used

$for power spec parameterization)

Redshift 30
Sigmas 0.8
SphereMode 1

$lk| < k_Nyquist are used

$otherwise modes with

%$(i.e. a cube in k—space)
"1"

% "2"

o\°

WhichSpectrum 0

% otherwise,

FileWithInputSpectrum

$filename of tabulated input spectrum

InputSpectrum_UnitLength_in_cm

Ik _x1, lk_yl,lk_z]|

o

Starting redshift

% power spectrum normalization

o\°

if "1" only modes with
(i.e. a sphere in k—space),

< k_Nyquist are used

selects Eisenstein & Hu spectrum,
selects a tabulated power spectrum in
% the file

'FileWithInputSpectrum'

Efstathiou parametrization is used

input_spectrum.txt

(1 f used)
3.085678e24

$defines length unit of tabulated input spectrum in cm/h.

ReNormalizeInputSpectrum

1 % if set to zero, the

$tabulated spectrum is assumed to be normalized already

%in its amplitude to the starting redshift,

%$this is recomputed based

ShapeGamma 0.21 %
PrimordialIndex 1.0 %
Seed 123456

NumFilesWrittenInParallel

UnitLength_in_cm

[

% defines length unit of output

otherwise

on the specified sigma$8

only needed for Efstathiou power spectrum

may be used to tilt the primordial index,

primordial spectrum is k”"PrimordialIndex
% seed for IC—generator

1%

% written in parallel when outputting
3.085678e24

limits the number of files that are

(in cm/h)
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UnitMass_in_g 1.9885e43
% defines mass unit of output (in g/ (cm/h))
UnitVelocity_in_cm per_s 1leb

[

% defines velocity unit of output (in cm/sec)

D.1.3 Arquivos de Saida

<?xml version="1.0"?>
<N—GenIC NumBodies="4096" Redshift="30.000000" Box="16"

OmegaMatter="0.270000" OmegalLambda="0.730000" OmegaBaryon="0.045000"

HubbleParam_ 10km_s_Mpc="7.210000" WhichSpectrum="Efstathiou
parametrization" Sigma8="0.800000" ShapeGamma="0.210000"
PrimordialIndex="1.000000" UnitLength_in_m Mpc="3.085678e+22"
UnitMass_in_kg_1el0_Msol="1.988500e+40"
UnitVelocity_in_m_s_10Km_s="1.000000e+04"
Gravitational_Constant_m3_kg_s2="6.673840e—11"

Binary_file="Yes" Data_filename="./ICs/ics.bin"/>

D.2 Simulador N-Corpos em CUDA: COLATUS

D.2.1 Arquivos de Configuracao

<?xml version="1.0"?>

<NBody_Sim_Config Device_to_run="GPU" Compute_energy="Yes"
Save_snapshots="Yes" Max_Snapshots="40"

Use_Leap_Frog="Yes" Use_Comoving_Coordinates="Yes"
Comov_peculiar_velocities="Yes" Softering_epsilon="0.03"
Use_Variable_Time_step="Yes"Max_time_steps="10000" Eta="0.1"
Use_Parametrization_as_Time="No" Alpha="0.6" Redshift_final="1le-—-3"
Tracking_ID="128"IC_file="./ICs/ics.xml"

Binary_output="No" Out_file="./sim/out"/>

D.2.2 Integracao das Equagoes do Movimento

D.2.2.1 Calculo das Forcas de Interagao:bodyBodylInteraction

__device__ double bodyBodypot (double sum_mG_rij,doublel3 ri,double3 rj){

double3 r;

double L_2=L=*0.5;

r.x = fmod(rj.x+L_2-ri.x,L) — L_2;
r.yvy = fmod(rj.y+L_2-ri.y,L)— L_2;
r.z = fmod(rj.z+L_2—-ri.z,L) — L_2;
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double distsgrt = r.x*r.x + r.y*xr.y + r.z*r.z;

double mg_rij = mGxrsqrtf (distsqrt);

sum_mG_rij += mg_rij;
return sum_mG_rij;

H}

D.2.2.2 Calculo da Aceleracao: ComputeAcceleration

__global__ void ComputeAcceletion (double Cl,double C2,double
eps_comov) {
int bx = blockIdx.x; int tx = threadIdx.x;
int dimX blockDim.x; int idx = bx * dimX + tx;
//printf ("\n dim block %d blid %d txid %$d i %d",dimX, bx,tx,idx);

double n_acc=0.0,n_vel=0.0;

if (idx <mNumBodies) {
double3 sum_mGrji_dij2 =make_double3(0,0,0);
double3 acc =make_double3(0,0,0);
double3 pos = Pos[idx]; double3 vel = Vel[idx];
for (int j=0; j<idx; 7Jj++)
sum_mGrji_dij2= bodyBodyInteraction (sum_mGrji_dij2, pos,
Pos[j], eps_comov);
for (int Jj=idx+1l; j<mNumBodies; 3j++)
sum_mGrji_dij2= bodyBodyInteraction (sum_mGrji_dij2, pos,

Pos[]j], eps_comov);

acc.x =Clxsum_mGrji_dij2.x+C2xvel.x;
acc.y =Clxsum_mGrji_dij2.y+C2xvel.y;
acc.z =Clxsum_mGrji_dij2.z+C2xvel.z;
n_acc=(acc.x%acc.x+tacc.y*xacc.y+tacc.z+*acc.z);

n_vel=(vel.xxvel.x+vel.yxvel.y+vel.zxvel.z);

Accl[idx]=acc;
Norm_acc[idx]=n_acc;
Norm_vel [idx]=n_vel;
double nn_acc=0.0,nn_vel=0.0;
if (idx== (mNumBodies—1))// No keppler tirar este if!!!!
{
double acc_max=0.0,vel_max=0.0;
for (int j=0; Jj<mNumBodies; j++)
{

nn_acc=Norm_acc[j];
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nn_vel=Norm_vel[]j];
acc_max=nn_acc>acc_max?nn_acc:acc_max;
vel_max=nn_vel>vel max?nn_vel:vel_max;
}

d_g[0]=acc_max;

d_gl[l]l=vel_max;

D.2.2.3 Calculo do Passo de Tempo

//Copia da GPU para CPU a norma da acc max e da vel_max
cudaMemcpy (d, d_g, sizeof (double) 2, cudaMemcpyDeviceToHost);
cudaThreadSynchronize () ;

//dp<eta/sqrt (acc_max) ;

d[0]=eta/sqgrt (sqrt (d[0]));

//dp<eta/ (vel_max) ;

d[l]l=eta/sqgrt(d[1]);

//Escolhe o menor passo de tempo

dp=d[0]<d[1]?d[0]:d[1];

dp=dp<dp_min?dp_min:dp;

D.2.2.4 Integracao: Integrate

__global__ void integrate(int it,double C1l,double C2,double C3)
int bx = blockIdx.x; int tx threadIdx.x;
bx x dimX + tx;

int dimX = blockDim.x; int idx
double3 acc =make_double3(0,0,0);
if (idx < mNumBodies) {

double3 pos = Pos[idx];

double3 vel Vel[idx];

double3 acc = Acc[idx];

// Atualizar velocidade

vel.x =vel.xxCl +acc.x * C2;
vel.y =vel.y*Cl +acc.y x C2;
vel.z =vel.zxCl +acc.z * C2;

// Atualizar posicao

pos.x = fmod (pos.xtvel.xxC3+L,L);
pos.y
pos.z = fmod (pos.z+vel.z*xC3+L,L);

fmod (pos.yt+vel.y*C3+L,L);

// Atualizar posicao global
nVel [idx] = vel;
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nPos[idx] = pos;
//Salvando informacao de uma particula
if (idx==i_snap) {

Pos_i[it]=pos; Vel _i[it]l=vel;

D.2.2.5 Integragao das Equagoes de Friedmann

al0]=1.0/(zin+l); p=pow (a[0], alpha);
for (int it = 0; it < max_steps; it++) {
if (use_p) {
p=p+dp;
alit+l]=pow(p,1.0/alpha); // lembrando que p=a” (alpha)
}else{
//Primeira equagdo de Friedmann
dota=sqgrt (1+omegaM* (1/a[it]—1)+omegaR+ (1/a[it]/alit]—1)
+omegal* (al[it]*al[it]—1));
//Segunda derivada do fator de escala
ddota=—dotaxdota/a[it] * (omegaM/2—omegal—omegaR) ;
alit+l]=al[it]+dotaxdtau+ddotax (dtauxdtau) /2;
//Observacdo:Usamos o tempo normalizado dtau=dt/HO

)

D.2.3 Geragao dos Snapshots

printf ("\n Saving snapshot %d ....",snap);
a_up=1.02+z_s[snap+l]; a_dow=a_up/1.02%.98; z_s[snapl=z;
double3 vel;

sprintf (buf, "$ssnap%d.dat",mFileOut.c_str (), snap);

if (mBinOutput) f = fopen( buf, "wb");
else £ = fopen( buf, "w");
if (!mBinOutput)
for (int i = 0; i < mNumBodies; 1i++) {
if (use_v2 and comov_on and !use_p) {
vel.x=Vel[i].x/al[it];
vel.y= Velli].y/al[it];
vel.z=al[it]*Vel[i].z/al[it];
}else(
vel.x=Vel[i] .x;
vel.y=Vel[i].y;

vel.z=Vel[i].z;

102



17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

10

11

12

13

14

15

16

17

}
fprintf (£, "SEANLSENLSENELSENELSENESENESENE\n",
m,Pos[i].x, Pos[i].y, Pos[i].z,vel.x,vel.y,vel.z);
telse(
for (int i = 0; 1 < mNumBodies; 1i++) {
if (use_v2 and comov_on and !use_p) {
vel.x=Vel[i].x/al[it];
vel.y= Velli].y/al[it];
vel.z=a[it]*Vel[i].z/a[it];
telse(
vel.x=Vel[i].x;
vel.y=Vel[i].y;
vel.z=Vell[i].z;
}
fwrite ((voidx) &m, sizeof (double), 1, f);
fwrite ((voidx*) &Pos[1], sizeof (double3), 1,

fwrite ((voidx) &vel, sizeof (double3), 1, f);

}

fclose (f);

}

printf ("...done\n");
snap++; }

D.2.4 Calculo da Energia

fungcéo integrate_ea() {
double ek_1l=ek;
printf ("\n Integral axaWda...");

if (use_gpu)
{
printf (" Kinetic GPU");
g_EKin (mNumBodies) ;
cudaThreadSynchronize () ;
cutilSafeCall (cudaMemcpy (pot, pot_g,sizeof (double) =
mNumBodies, cudaMemcpyDeviceToHost));
cudaThreadSynchronize () ;
ek=0.0;
for (int J = 0;
ek += potl[jl;
ek=0.5+ek/mNumBodies;

j < mNumBodies; J++)

printf("..it %d snap %d..%f",it, snap,ek);
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else

printf (" Kinetic CPU");

ek=EKin () ;
printf("..it %d snap %d..%f",it, snap,ek);
}
ComputeEnergy ()
double ek_1l=ek,ea_it=0.0;
printf ("\n Computing energy %d ...",snap);
printf ("Potential gpu ...");

g_EPot (mNumBodies); //Calculo da energia potencial na GPU
cudaThreadSynchronize () ;
cutilSafeCall (cudaMemcpy (pot, pot_g,sizeof (double)
* mNumBodies, cudaMemcpyDeviceToHost));

cudaThreadSynchronize () ;
epot [snap]=0.0;
for (int j = 0; j < mNumBodies; j++)

epot [snap] += pot[]jl;
epot [snap] =—0.5+epot [snap]/mNumBodies ;
printf ("...ok");
ek=EKin () ;

printf("..kin $f pot %$f",ek,epot[snapl);
ekin[snapl=ek;
ea[snapt+l]=ea[snap];
if (snap==0) alit+l]l=alit];
if (comov_on) {
if (use_v2 and !use_p) {
ekin[snap] = al[it+l]xek;
if (snap>0)
ea_it=(ek+ek_1)* (alit+l]l—alit])/2;

}else(
ekin[snap] = al[it+l]l*alit+l]lxalit+1l]=xek;
if (snap>0)
ea_it=(alit+l]*a[it+l]+rek+a[it]lra[it]rek_1)
x(al[it+l]l—alit])/2;
}

ea[snap] +=ea_it; ek=ek_1;

else
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ea[snap]=0.0;

etotal([sn

printf("...do

ap] = epot[snap]l+ekin[snap]+ealsnap];

ne \n");

D.2.4.1 Calculo da Energia Potencial na GPU

__device__ double bodyBodypot (double sum_mG_rij, double3

double3 rj) {
double3 r;

double I_2=Lx0.5;

r.x = fmod(rj.x+L_2—-ri.x,L) — L_2;

r.y = fmod(rj.y+L_2—-ri.y,L)— L_2;

r.z = fmod(rj.z+L_2-ri.z,L) — L_2;

double distsqrt = r.x*xr.x + r.y*r.y + r.z*xr.z;

double mg_rij
sum_mG_rij +=

return sum_mG

D.2.5 Arquivos

<?xml version="1.

= mG*rsqrtf (distsqgrt);

mg_riij;

_riij;

de Saida

om?>

<NBody_Sim_out NumBodies="4096" Box="16"

Output_base_filename="./sim/outsnap"

Snapshots="41" File_binary="No"
2e+00" Proc_time="4.847838e+02"

Com_time="3.22531
Snap_0="30.0000"
Snap_3="14.6218"

Snap_6="8.5375" Snap_7="7.3156"

Snap_1="23.
Snap_4="12.

1598"
0346"

Snap_9="5.5181" Snap_10="4.8400"

Snap_12="3.7828"
Snap_15="2.6821"
Snap_18="1.9397"
Snap_21="1.4111"
Snap_24="1.0178"
Snap_27="0.7184"
Snap_30="0.4855"
Snap_33="0.2969"

Snap_13="3.
Snap_l6="2.
Snap_19="1.
Snap_22="1.
Snap_25="0.
Snap_28="0.
Snap_31="0.
Snap_34="0.

3629"
4063"
7433"
2675"
9094"
6343"
4179"
2425"

Snap_2="18.
Snap_5="10.

Snap_14="3.
Snap_17="2.
Snap_20="1.
Snap_23="1.
Snap_26="0.
Snap_29="0.
Snap_32="0.
Snap_35="0.

105

1531"
0677"

Snap_8="6.3269"
Snap_11="4.2690"

0023"
1582"
5686"
1356"
gooz"
5560"
3565"
1933"

ri,



18

19

20

21

22

23

Snap_36="0.1464" Snap_37="0.1005" Snap_38="0.0596"
Snap_39="0.0211" Snap_40="0.0028"
Out_file_energy="./sim/out.energy.dat"
Out_file_tracking="./sim/out.i.128.dat"
Out_file_scaler_factor="./sim/out.a.dat"

IC_info="./ICs/ics.bin" Simulation_config="sim/sim_cfg
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PUBLICACOES TECNICO-CIENTIFICAS EDITADAS PELO INPE

Teses e Dissertagoes (TDI)

Teses e Dissertacoes apresentadas nos
Cursos de Poés-Graduacao do INPE.

Notas Técnico-Cientificas (NTC)

Incluem resultados preliminares de pes-
quisa, descricao de equipamentos, des-
cricao e ou documentacgao de programas
de computador, descricao de sistemas
e experimentos, apresentacao de testes,
dados, atlas, e documentagao de proje-
tos de engenharia.

Propostas e Relatorios de Projetos
(PRP)

Sao propostas de projetos técnico-
cientificos e relatérios de acompanha-
mento de projetos, atividades e conve-
nios.

Publicacgoes Seriadas

Sao os seriados técnico-cientificos: bo-
letins, periddicos, anuarios e anais de
eventos (simpdésios e congressos). Cons-
tam destas publicagoes o Internacional
Standard Serial Number (ISSN), que é
um cédigo tnico e definitivo para iden-
tificacao de titulos de seriados.

Pré-publicagoes (PRE)

Todos os artigos publicados em periodi-
cos, anais e como capitulos de livros.

Manuais Técnicos (MAN)

Sao publicacoes de carater técnico que
incluem normas, procedimentos, instru-
¢Oes e orientacoes.

Relatérios de Pesquisa (RPQ)

Reportam resultados ou progressos de
pesquisas tanto de natureza técnica
quanto cientifica, cujo nivel seja compa-
tivel com o de uma publicacao em pe-
riédico nacional ou internacional.

Publicagoes Didaticas (PUD)

Incluem apostilas, notas de aula e ma-
nuais didaticos.

Programas de Computador (PDC)

Sao a seqiiéncia de instrugoes ou cé-
digos, expressos em uma linguagem
de programacao compilada ou interpre-
tada, a ser executada por um computa-
dor para alcancar um determinado obje-
tivo. Aceitam-se tanto programas fonte
quanto os executaveis.
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