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Introduccion.

Aparte de ser apasionante, la simulacion computacional del flujo sanguineo es un
campo con mucho futuro y con grandes perspectivas ya que, ademas de ser un area
de constante innovacion tecnolégica, promete a los investigadores médicos,
bidlogos, y demés cientificos interesados en el tema, ampliar su conocimiento y
entendimiento de los procesos fisicos que ocurren en dicho fenémeno, amén de
proporcionarles herramientas para analizar sistematicamente y a detalle los
mecanismos biomecanicos que ocurren en el desarrollo de ciertas enfermedades
relacionadas con el flujo sanguineo, inclusive en lugares y circunstancias en los que
seria muy dificil acceder por otros medios que no sean la simulacion computacional
[1], [2] v [3]. Se espera que en los afios venideros el constante crecimiento,
depuracién e innovacion en esta area la haga madurar al punto de proporcionar
puntos de vista ahora impensables, como de hecho ya esta ocurriendo en otras
areas del conocimiento humano.

Asimismo la simulacion de todo tipo de procesos fisicos y quimicos mediante el
método de los reticulos o redes de Boltzmann [4] esta ganando terreno y
popularidad entre la comunidad cientifica animada por los excelentes resultados que
ha entregado desde hace ya algunos afos, y no es para menos pues se caracteriza
por tener un costo computacional bajo, una relativamente sencilla implementacion y
flexibilidad para adaptar el método a una gran variedad de problemas reales, eso sin
contar con que carece de los problemas de ruido y otros que acarrearon sus
antecesores, los automatas celulares, que hay mencionarlo, ain éstos estan lejos de
haberse explorado en su totalidad, por lo que aun queda mucho por hacer en el
entendimiento y el horizonte de aplicacion [5].

El presente trabajo se presenta como un primer intento en la simulacion de una
célula de sangre roja en una arteriola que sirva como base para una expansion
futura a la simulacion completa del flujo sanguineo que incluya la mayoria de sus
componentes principales y muestre a detalle los mecanismos interactivos entre los
mismos, y esto para distintas geometrias y distintas escalas de arterias. Asimismo se
estudia el movimiento de una célula de sangre roja en una arteriola dada,
determinando y analizando las variables hidrodinAmicas relevantes que intervienen
en el proceso mediante la implementacién de una arquitectura de paralelizacion que
consta de una combinaciéon de las Unidades Graficas de Proceso (GPUs por sus
siglas en inglés) y el estandar basado en el paso de mensajes, MPI, donde se tratd
de aprovechar la intrinseca localidad del método de los reticulos de Boltzmann para
paralelizar la parte esencial de un programa secuencial basado en el método de
manera casi natural.

Se espera que este trabajo ayude al lector interesado en una modesta
introduccion al método de las redes de Boltzmann y su aplicabilidad a la simulacion
de procesos, sugiriéndole que no se desanime por la inicial complejidad que note
conforme avance en su estudio considerando que aun los ahora expertos tuvieron
las mismas (y quiza mas) dificultades al inicio de su camino como sucede en muchos
aspectos de la vida misma.



Objetivo.

Disefio y construccion de un programa informético que utilizara una arquitectura
computacional paralela para simular el movimiento de una célula de sangre roja en
una arteriola, con la finalidad de estudiar la dinAmica de dicho sistema que tenga
como objetivo Ultimo, coadyuvar a los avances en la investigacion médica para
descubrir las causas mecénicas de distintas enfermedades de tipo circulatorio, por
ejemplo. Y finalmente realizando lo anterior mediante el exitoso método de las redes
de Boltzmann.

Metas.

e Disefiar y construir un programa informatico que simule el movimiento de una
célula de sangre roja en una arteriola, y mediante el cual se puedan extraer
datos relevantes acerca de la dinAmica del sistema célula + vena. El algoritmo
de simulacién (especialmente la parte hidrodinamica de la misma) estara
basado en el método de las redes de Boltzmann.

e Disefiar y construir una arquitectura computacional novedosa y eficiente con
el fin de paralelizar el algoritmo de simulacidén anterior utilizando tecnologias
de paralelizacién disponibles.

e Realizar los experimentos que se consideren pertinentes para comprobar la
validez de la simulacion asi como para garantizar su eficiencia.

Hipotesis de Trabajo.

Se puede simular computacionalmente mediante el método de las redes de
Boltzmann el movimiento de una célula de sangre roja en un microvaso, por ejemplo
en una arteriola, y en consecuencia estudiar la dindmica de dicha célula,
considerandose el sistema como una particula inmersa en un fluido Newtoniano.
Asimismo, es factible la paralelizacidon eficiente del programa construido mediante
una arquitectura combinada de cémputo que conste de la Arquitectura de
Dispositivos de Cémputo Unificado y el estdndar de la Interfaz de Paso de Mensajes.



Alcances.

Aunque el fin Ultimo del presente trabajo es, como ya se menciond, ayudar a
aumentar el conocimiento y entendimiento del fendmeno del flujo sanguineo
humano, tiene como finalidad inmediata hacer un aporte principalmente en el area
de las ciencias computacionales por lo que, aun cuando el algoritmo de simulacion
que utiliza las redes de Boltzmann es original, esta fuertemente basado en el
propuesto por [1], entre otros autores. Asimismo la parte mecanica de la simulacion
se puede considerar como rustica en el sentido de que no se utilizaron técnicas
avanzadas para simular con exceso de detalle el movimiento de la célula, sino mas
bien se toma como base el movimiento resultante de aplicar la suma de las fuerzas
involucradas sobre el centro de masa aplicando las leyes de la mecéanica clasica,
esto en parte debido al interés primordial mencionado al principio de éste péarrafo.

Notas Respecto a las Referencias Bibliograficas.

Dada la importancia que tienen para efectos de respetar en lo posible los derechos de autor,
se especifica que cuando la referencia sea respecto a una frase o concepto exactas, la misma se
escribird en negritas, cuando sea respecto a todo un contexto, se mencionard la frase “lo anterior
basado en” o “lo anterior de” inmediatamente antes de la referencia de los autores principales, y
se referira a todo el texto anterior a la referencia hasta antes de la Ultima referencia bibliogréafica
mencionada, cuando no se mencione ninguna de las frases anteriores antes de la referencia de
los autores principales, la misma se refiere al texto anterior desde el inicio del parrafo donde se
encuentre, no se toman en cuenta las referencias incluidas en los pies de nota, los demas casos
se entenderan dependiendo del contexto en que se hallen.



Capitulo 1

Flujo Sanguineo y Redes de
Boltzmann.

1.1 Flujo Sanguineo.

El entendimiento del flujo sanguineo en geometrias complejas, desde las arterias
coronarias a las venas microcapilares ha atraido la atencion desde hace centurias,
comenzando con las investigaciones de Leonardo da Vinci [2]. Y esto no ha sido en
vano pues el estudio y la comprensiéon de los procesos (por ejemplo el proceso de
adhesioén de los leucocitos en areas de inflamacién o patologia en el cuerpo) que
ocurren en dicho flujo permitirian el desarrollo de nuevas estrategias para el
tratamiento a tiempo de diversas enfermedades relacionadas tales como la
arterioesclerosis, la arterogénesis, la artritis y el cancer [2] y [6]. Los estudios in vivo,
in vitro' y las simulaciones por computadora proveen una valiosa fuente de
informacion acerca del funcionamiento de los sistemas biolégicos en general, sin
embargo los estudios in vivo estan sujetos a consideraciones éticas y los datos
obtenidos mediante los estudios in vitro son limitados debido a, por ejemplo,
restricciones de acceso Optico a las areas de interés [3].

Los ingentes avances en la tecnologia (que incluye la miniaturizacion, el
incremento en la capacidad de procesamiento y de almacenamiento), en la ciencia
de la computacion y las técnicas computacionales, han permitido que sea cada vez
mas precisa y confiable la informacion que las simulaciones computacionales
pueden proveer, asimismo gracias al continuo avance en las técnicas de
paralelizacién, la obtencion de dicha informacién es cada vez mas rapida y eficiente.
Por lo que se intuye que el avance que se dara en el campo de la simulacion de
sistemas bioldgicos sera cada vez mas vertiginoso.

1.2 Ecuaciéon de Boltzmann.

Y In vivo significa que la investigacion y la experimentacion se hace en un organismo vivo, en cambio in vitro
significa que dicha investigacién y experimentacion se hace fuera de un organismo vivo, aislando una parte del
mismo dentro de un ambiente artificial controlado (v.g. un tubo de ensayo) [W1], [W2] y [W3].
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En este contexto el método de las redes de Boltzmann, que fue inicialmente
utilizada para calcular los coeficientes de viscosidad de los Autdbmatas en Redes
Celulares de Gas por Wolfram (1986) y Frish et al. (1987) y que fue presentada
como método de célculo numérico para la simulacién de flujo de fluidos por
MacNamara y Zanetti (1988) en donde se suprimian variaciones fluctuantes en los
resultados que arrojaban los autématas celulares substituyendo los campos
booleanos por funciones de distribucion [5], es una metodologia que aparte de
abordar problemas que involucren flujo de fluidos en geometrias complejas a un
costo computacional bajo y de describir muchos fenémenos que ocurren en sistemas
fluidicos como los flujos laminares, los solitones, muy probablemente la turbulencia
(a bajos numeros de Reynolds), etc. [7] y [8], ha mostrado ser eficiente y Gtil para
solucionar diversos problemas que involucren sistemas fluidicos multicomponente y
multifase [8] y [9]: desde la liberacion de nanoparticulas de microcapsulas moviles
hasta la simulacion del flujo a través de colonias de coral, pasando por la simulacion
de flujo sanguineo en las redes microvasculares, la disipacion térmica en una placa
metalica, etc.

La metodologia de las redes de Boltzmann se ha comparado con experimentos,
Dindmica Stokesiana?, y métodos de diferencias finitas obteniéndose resultados
acordes con los que arrojan éstos [10].

A diferencia de los métodos numéricos tradicionales tales como el método de las
diferencias finitas, volumen finito, etc. los cuales se basan en el calculo de las
variables hidrodinamicas mediante la discretizacion de las ecuaciones continuas de
movimiento del fluido, el método de las redes de Boltzmann o lattice de Boltzmann
(MRB) se funda en un enfoque mecanico estadistico, es decir se pregunta ¢ por qué
no en lugar de considerar toda la informacién que puede haber en un sistema de
10?® particulas (por ejemplo un gas), mejor se considera la evolucién temporal del
sistema mediante la “interacciéon” de los promedios estadisticos de particulas® que
puede haber en una regién determinada del espacio, con una caracteristica
hidrodinamica dada y en un intervalo de tiempo determinado? [4], es decir parte de
que el comportamiento macroscopico de un fluido es el resultado de la suma de las
interacciones microscoépicas de las muchas particulas que conforman el sistema.

En 1872 el insigne cientifico Austriaco Ludwig Boltzmann (1844 - 1906) desarrollo
la ecuacién que lleva su nombre, la cual fue una de sus muchas contribuciones al
campo de la mecanica estadistica.

Consideremos un fluido como un sistema de N particulas todas de masa m,
donde la trayectoria libre media de las mismas es muy grande comparada con la
distancia a la cual las particulas interactian (colisionan) entre si (por ejemplo las que
componen a un gas diluido) y que evoluciona en el tiempo mediante la colisiones
gue suceden entre las mismas y sujeto quiza a la influencia de un agente externo,

> Es una técnica de solucion para la ecuacién acoplada de N cuerpos de Langevin, la cual describe
mecanicamente el movimiento browniano de particulas suspendidas en un fluido Newtoniano incompresible
[11].

% En este contexto se refiere a la cantidad %n f (X, v, ) AXA%.



podemos entonces derivar la ecuacion de Boltzmann definiendo primeramente un
espacio fase [12] para nuestro sistema compuesta por la posicion x y la velocidad v
(recuerde que hay particulas de gas moviéndose, por lo que se les puede asociar
una cierta velocidad), a continuacién podemos considerar la existencia de una
funcién de densidad de probabilidad definida en dicho espacio fase mas el tiempo f
(x, v, t), tal que el numero probable de particulas n en una localidad entre x y x +
A1x, con una velocidad entre v y v + A;v y en un tiempo t es f (x, v, t) A3 xA%v
(donde el volumen A% xA%v es igual a Ayxy Arxy A1X, Apvx Agvy Agvy) %,

Supongamos ahora que aplicamos una fuerza externa F a este probable conjunto
de particulas y que no colisionan entre si al aplicarla, entonces en un tiempo At
posterior tendremos el mismo nimero probable de particulas pero para la localidad
entre x + aAt = x + (Ax/At)At = x + Ax y x + AX + A;1x, con la velocidad entre v +
(F/m) At =v + (AV/IAt) At =v + Avy v + Av + Ayv, y en el tiempo t + At, lo que
significa que:

f(X+AX, V+AV,t+At)A® XA®V = f (X, V,1)A° XAV (1.1)

Para visualizar mejor lo anterior imaginese un conjunto de particulas contenido
en una area del espacio fase compuesto sélo por las direcciones X de la posicion y
la velocidad, AxxA1vx (con cada particula situada en un punto dentro de dicha area
entre X« ¥ Xx + A1Xx, y entre vy y Vx + A1Vy), entonces, con la aplicacion de una fuerza
externa, cada particula del conjunto se movera, en el tiempo t + At, a una localidad
dentro del area del espacio fase formada por los puntos (X« + Axx, Vx + Avy), (X« +
AXy, Vx + Ay + A1Vy), (Xx + AXyx + A1Xx, Vx + AVy + A1Vy), ¥ (X + AXx + D1Xy, Vx + AVy),
(nétese que Axx y Aixx no necesariamente deben coincidir, ya que la primera se
refiere al desplazamiento del area de espacio fase, en tanto que la segunda es la
longitud de dicha area en la coordenada de la posicién espacial, lo mismo aplica
para Avyx y A;vy), donde esto es justamente lo que se esta expresando en la
ecuacion (1.1) pero para el caso de tres dimensiones.

Si consideramos ahora las colisiones observamos que al término f (x, v, t)
A3 xA% v debemos sumar y restar la masa de aquellas particulas que para la nueva
posicion del area del espacio fase lleguen desde otras colisiones o se vayan hacia
otras distribuciones en el tiempo At, lamemos a la tasa de cambio temporal de esta
ganancia menos pérdida de particulas CA*xA%v, siendo C una constante a la cual
se le conoce como el término de colision, entonces tenemos:

f (X+AX, V+AV, t+At)A® XA%V = (X, V,1)A° xA®V + CA® xA® VAL (1.2)

reacomodando términos y tomando el limite cuando At — 0 tenemos, de (1.2):

* También se podria ver la funcion de distribucion como la densidad probable de particulas (por unidad de
n
volumen del espacio fase), f (X, V,t) = —Ag WAZy + Para particulas que se encuentran entre (X, V) y (Xx+ A1x, v
1 1

+ Av) [12].
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lim f(X+ AX,V+Av,t+At)— (X, Vv,1) _ IimC—At (1.3)
At—0 At At—0 At

df (x,v,t) Df(x,v,t)
dt Dt

C

D _ _ :
donde el simbolo Dt denota la derivada material o total respecto a ty esigual a:

dx 0 dv 0 0O
——+——+—)f(x,v,t)=C
Gt ox Tt v o vy (1.4)

identificando dx/dt = v y dv/dt = a = F/m y substituyendo en la ecuacién anterior,
tenemos:

o F o0 0
Vi—+—-—+—)f(x,v,t) =C
( OX m ov Gt) ( ) (1.5)

con el término de colision aun por determinar.

La ecuacion (1.5) es la ecuacién cinética para la funcidén de distribucién de una
particula individual a la cual se le conoce como ecuacion de transporte de
Boltzmann, segun [13] o simplemente ecuacion de Boltzmann [4] (pueden existir
funciones de distribuciéon para dos o mas particulas fio, fi23, etc., tales que, por
ejemplo fix(x1, X2, V1, Vo, t) es la funciéon de densidad de probabilidad de que dos
particulas se encuentren, una en una localidad entre x; y X1 + A;x;, con una
velocidad entre v; y vi + Ajvs, y la otra en una localidad entre X, y X2 + AjX2, con una
velocidad entre v, y v, + A1vy, ambas en un tiempo t).

Debido a que la determinacion del operador de colisibn C origina considerar la
serie interminable de distribuciones de probabilidad fi,, fi23, etc., conocida como la
jerarquia BBGYK después de Bogoliubov, Born, Green, Yvon y Kirkwood quienes la
establecieron entre 1945 y 1946, Boltzmann hizo las siguientes consideraciones
para truncar la jerarquia BBGYK:

e Se considera que el sistema a analizar es un gas diluido donde las particulas
gue lo componen son puntos (aunque con masa).

e Dichas particulas interactian solo mediante colisiones binarias (entre dos
particulas solamente) via un potencial interparticula de corto alcance, es decir
la distancia a la cual las particulas pueden interactuar es muy pequefia
comparada con la trayectoria libore media de las mismas, por lo que las
velocidades de las particulas no estan relacionadas entre si antes de la
colisién, y después de la misma soélo por virtud de la conservacién de la masa
(a esta suposicion se le conoce como caos molecular o Stosszahlansatz).



e Ninguna fuerza externa al sistema de particulas influye en las colisiones entre
ellas.

Bajo estas suposiciones se tiene el siguiente término de ganancias menos
pérdidas que, para las funciones de distribucion, solo depende de las funciones de
distribucion binaria de las dos particulas que intervienen en la colisién, fi, y fio
(correspondientes a las funciones de distribucién binaria de las particulas 1y 2 antes
y después de que ocurra la colisién):

Ci, =G —P={[(fy, = f,))|v,—V,|o(Q)dOdv, (1.6)

todo lo anterior segun [4] y [5], donde v y v, son las velocidades de las particulas 1

y 2 respectivamente antes de colisionar y 0(€2) es la seccion transversal diferencial
gue definimos como aquella seccién de area transversal que expuesta a un haz de
particulas a colisionar, éstas seran dispersadas (debido a la colision) en un
correspondiente angulo sélido de dispersion Q, el cudl esta formado por el angulo

de dispersion €, una d0 y el angulo azimutal ¢ [4] y [WA4]. En la Figura 1 se
muestran esquematicamente dichos angulos ejemplificados mediante dos particulas,
1y 2 (que formarian parte del haz de particulas a colisionar), que colisionan entre si.
La figura fue realizada, aparte de las dos ultimas fuentes, en base a lo mostrado en
[14].

En la naturaleza observamos como diferentes sistemas, aun con la accion de
fuerzas o agentes externos tienden a un cierto equilibrio. Para nuestro sistema en
particular supondremos que partirmos de que las particulas del gas se encuentran
inicialmente en un estado de no equilibrio y veremos si el modelo matemético
propuesto en las ecuaciones anteriores puede evolucionar con el tiempo bajo ciertas
condiciones, a un estado de equilibrio, para ello primero se menciona que pueden
distinguirse dos tipos de equilibrio: el equilibrio local para un punto en el espacio, en
el cual las variaciones temporales y espaciales de variables como la temperatura, la
presion o la velocidad de un cierto vecindario alrededor de dicho punto son
practicamente nulas y el equilibrio global en el cual los valores de las mismas
variables son las mismas para todo el sistema. Para nuestro caso el equilibrio local
es definido como un estado tal que existe una funcién de distribucién local f ®9, en
donde las ganancias y las pérdidas de particulas debido a colisiones son las mismas
de modo que el término de colisién desaparece:

C(fe, f*) =0

segun [4]. Ahora bien, en la ecuacion (1.6) observamos que el término de colision
involucra la diferencia entre las funciones de distribucion de dos particulas fy»
después de que ha ocurrido la colisién y f;, antes de que haya ocurrido la colision,
bajo la suposicion Stosszahlansatz Boltzmann asume que fi, = f; 5, y lo mismo para
fi» por lo que para el estado de equilibrio local, de (1.6) tenemos:
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[ (1= £.5)|v, = v, |o(Q)dQdv, =0

lo que significa que,

f.f,—ff,=0

fpfp=11f; (1.7)

Si asumimos que nunca ocurre que Vi = V, para todas las colisiones de nuestro
sistema®. Si tomamos logaritmos naturales en la ecuacién anterior resulta:

Infr+Infar=Infi+Inf, (1.8)

Ahora bien, Cercignani (1988) mostré que existen funciones de distribucion f
tales que cuando se substituyen en el término de colisién lo anulan, siendo la forma
de estas funciones:

f (v) = exp(ay + a-v + azv?) (1.9)

se observa que los términos a;, a,v y azv> son combinaciones lineales de las
invariantes de colisién dinamicas 1, mv, mv?/2 (conservacién de masa, momento y
energia cinética, la suma de valores para ambas particulas no cambian después de
la colision). Si aplicamos logaritmo natural a la ecuacion (1.9) tenemos:

Inf(v) =as +ayv +agv? (1.10)

lo cual es congruente con (1.8), pues de ésta ecuacion observamos que el In f es
una invariante de colision a nivel microscopico (la suma de los logaritmos no cambia
después de la colisién), y de (1.10) observamos que In f es funcién de las invariantes
de colisién dinamicas mencionadas.

La distribucion de Maxwell es un caso especial entre las posibles funciones de
distribucién dadas por (1.9):

_(v-u)?

feq_ P e 2RT

" m(2zRT)% N

para D dimensiones espaciales, donde p es la densidad del fluido para todo el rango
de velocidades:

p=m j f(x,v,t)dv, (1.12)

® Nétese que bajo la suposicion de Stosszahlansatz asumimos que no hay relacion entre las velocidades de la
particula antes de que ocurra la colision, mas no hemos dicho nada después de que ha ocurrido la colisién (en
realidad Cercignani (1988) menciona que bajo condiciones adicionales, también asumidas para la derivacion de
la ecuacion de Boltzmann, la suposicion Stosszahlansatz sigue siendo valida atn para este caso).
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donde R es la constante especifica de los gases®, T la temperatura del fluido, y u es
la velocidad macroscépica del fluido:

m
=—|vf(x,v,t)dv 7
u pjv(xv)v (1.13)

Es necesario considerar que en 1872 Boltzmann propuso que la cantidad:

H(®) == [ £(x,v,t)In(f (x,v,t))dvex (1.14)
satisface la siguiente ecuacion:

dH

>0
it (1.15)

donde H(t) representa la entropia del sistema y f (x, v, t) es cualquier distribucién
gue satisface la ecuacion (1.5), el signo de la igualdad se alcanza cuando f (x, v, t)
es la distribucion f ® siempre que la velocidad y la temperatura macroscopicas sean
constantes espacialmente y exista equilibrio local. A lo anterior se le llama el
teorema H.

La ecuacion (1.15) expresa el hecho de que la entropia del sistema siempre
aumenta conforme el tiempo aumenta y alcanza su valor maximo cuando la
distribucion f (x, v, t) es igual a la funcién de distribucion f * bajo las condiciones
mencionadas, es decir cuando el sistema alcanza el estado de equilibrio global.
Nétese que, dado que el teorema H se cumple para cualquier funcion que satisfaga
la ecuacion (1.5), entonces cualquier representacion matematica basada en dicha
ecuacion y que se proponga como modelo para la evolucién de nuestro sistema
debe cumplir también con dicho teorema, todo lo anterior de [4] y [5].

Dado que el término de colision es una expresiéon integral que no ayuda al
cémputo numérico, se han propuesto varias aproximaciones, entre las cuales la mas
conocida es la BGK, propuesta por Bhatnagar, Gross y Krook (1954) y que ha
resultado ser muy util y eficiente para utilizarse en, como ya se menciond, una
amplia gama de problemas de transporte en flujo de fluidos (incluso para hallar, en
algunos casos, soluciones analiticas a los mismos), aparte de que simplifica
enormemente el término de colision, lo anterior de [4], [5] vy [8].

® También se puede escribir la distribucion Maxweliana utilizando la constante de Boltzmann, kg, la cual es un
puente entre la fisica microscdpica y la macroscopica que relaciona la energia de una particula individual y la
kgN
_ B "A

k
temperatura, y que se relaciona con R mediante R = M =FB. donde N, es el nimero de avogadro y M la

masa molar de la particula.

! [4] También proporciona la expresion para la energia interna del gas por unidad de volumen (densidad de
2

energia), p€= mj f \%dv,
11



La simplificacion BGK propone que, bajo la suposicién de Stosszahlansatz, y
considerando que en un gas diluido la diferencia entre la distribucion de probabilidad
actual y la distribucion de probabilidad del estado de equilibrio es muy pequefia, f (x,
v, t) =% (x, v, t) << ¥ (x, v, ), la distribucion resultante en el siguiente paso de
tiempo sera la distribucion en el paso de tiempo actual mas una cantidad
proporcional a la diferencia mencionada, de la ecuacién (1.2) se observa que
entonces el término de colisidén seria, en cada paso de tiempo, proporcional a ésta
diferencia (siendo esta diferencia lo que le falta a la distribucién f (x, v, t) para llegar
o relajarse a la distribucién de equilibrio f ¥ (x, v, 1)) y utilizando una constante® para
todos los pasos, por lo que el término de colision queda de la siguiente manera:

f—fe
C=—— (1.16)

donde 7 es dicha constante de proporcionalidad a la que se le llama el tiempo de
relajacion, lo anterior de [15] y [4]. De acuerdo con [5] la aproximacion BGK hace
gue una funcién de distribucion f (x, v, t), que cumpla con la ecuacién (1.5), tienda
con el tiempo a la distribucion Maxweliana, lo cual esta de acuerdo con el teorema H.

Substituyendo la aproximacién BGK para el término de colisién en la ecuacion
(1.5), se obtiene:
_ fe
(V'E+E‘i+g)f(x,v,t)=_ f(x,v,t)— £ (x, v,t)
OX m ov ot T

(1.17)

1.3 Ecuaciéon de Navier-Stokes.

Las ecuaciones de Navier-Stokes representan la forma diferencial de la
conservacion del momento lineal y describen el movimiento de una particula del
fluido en cualquier instante de tiempo.

La ecuacion vectorial para un fluido supuesto incompresible es:

ﬂ+(v.v)v=aF —EVp+VV2V (1.18)
at p '

obsérvese que las dimensiones de cada término son L/T?

8 [4] Indica que en realidad el fendmeno de la relajacion de un estado de no equilibrio a un estado de equilibrio
en el flujo de un fluido ocurre a varias escalas de tiempo (que se veran mas adelante) y que la variable temporal
representativa de dicha relajacion z varia de acuerdo a estas escalas por lo que escoger r como una constante
equivale a englobar todas estas escalas de tiempo en un solo valor.
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Los dos términos del lado izquierdo de la igualdad son la derivada material o total
de la velocidad respecto del tiempo, donde dicha derivada material esta compuesta

de la derivada temporal a%t de una particula de fluido en una posicién fija del
espacio, y la derivada convectiva (conveccion en este caso se refiere al cambio

posicional de un punto a otro en el espacio) (V-V)V |a cual nos indica la variacion de
la velocidad respecto al cambio de posicion para un tiempo fijo determinado, cabe
notar que es en base a este término que pueden considerarse las perturbaciones en
el flujo debido a la turbulencia en la ecuacion de Navier Stokes. El primer término del

lado derecho de la igualdad &r representa la aceleracién debida a las fuerzas

externas que en este caso es la gravedad; el término —%Vp es la aceleracion

debida a la presién actuante en el flujo, el dltimo término W2V es la desaceleracion
o resistencia al flujo que sufre el fluido debido a la accién de fuerzas viscosas en él,
por Ultimo v es la viscosidad cinematica del fluido, lo anterior de [16].

Como ya se menciond, las ecuaciones de Navier-Stokes junto con las leyes de
conservacion de la masa modelan la mecanica de mucho tipos de fluidos de manera
adecuada (por ejemplo los flujos estacionarios, laminares y algunos con turbulencia,
compresibles o incompresibles), y sirven para resolver muchos problemas de flujo de
fluidos.

1.4 Redes de Boltzmann.

Lo presentado en esta seccidn esta basado en lo similar mostrado en [5].

Supongamos que queremos discretizar la ecuacion (1.17), para ello, podemos
considerar un conjunto de velocidades discretas, v, y un conjunto de funciones de
distribucién asociadas, fi (x, t), que estaran regidas por (despreciando por el
momento el término de la fuerza externa) la ecuacién de Boltzmann discreta: °

o 0 R - ()
(Vi &4'&) fi(X!t) =

(1.19)

También consideremos que nuestro sistema, que sera el espacio fisico donde se
encuentra el fluido, es discretizado como una red o reticulo compuesto como una
serie de puntos o nodos de la red y en donde las distribuciones f; “viajan” o se
propagan solo a través de los enlaces que unen entre si todos los nodos,
colisionando solamente en los nodos con las distribuciones entrantes a los mismos.
La forma en que los enlaces unen entre si todos los nodos esta dada por el conjunto
de velocidades discretas v; seleccionadas (en la siguiente seccion se mencionaran

° Es necesario mencionar que las unidades de f; (x, t) seran ahora las de f (x, v, t) x v, es decir I®, | representa
unidades de longitud.
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algunas formas conocidas de redes que dan nombre a los distintos modelos de
redes de Boltzmann).

Ahora bien, podemos discretizar a su vez la ecuacion (1.19) mediante diferencias
finitas divididas hacia atras para la variable t, hacia adelante para la variable x y
tomando como referencia el punto (x, t + At) [17]:

f.(x,t+At) - f.(x,1) v f.(X, +AX,, t+At) - f.(X,,t+Al)

At " AX,
fi(x, + A, t+At) - f.(x,,t+At)
Vi A, (1.20)*°
f.(x, +AX,,t+At) - f(x,t+At) 1

= =~ (1,60~ 1 (x.0)

Z

Si ahora seleccionamos At y Ax de modo que Avi=Ax/At ™, es decir si hacemos
gue el espaciado de la red de discretizacién dividida entre el paso de tiempo (At) sea
igual a la velocidad de las particulas, tenemos:

f.(x,t+At) - f,(x,1) +Axx f,(X+AX, t+At) - f.(X, t + At)

At At AX,
Ax, fi(x+Ax,, t+At) - f(x,t+ At)
+
+sz f.(X+ AX,, t+At) — f, (X, t + At) =—£(fi(x,t)— £4(x,1))
T

At AX

z

A continuacion, sabemos del célculo que:

Af (Xt +At) = wdxx + ofi(x,t+At) dx, + of, (x,t +At) dx,

OX OX

X y z
+EAX, + EAX, + &,AX,
donde ¢, &1y & tienden a cero cuando Axyx, AXy Y AX, tienden a cero respectivamente,
a continuacién despreciamos los tres ultimos sumandos del lado derecho de la
ecuacion anterior y discretizando observamos que:

Af (X t+AL) = f.(X+AX t+AL) - f, (X, t+Al) =

9 En la ecuacion se emplea una notacion abreviada i.e. en lugar de escribir f; (X AXy, Xy, X, t + At) se escribe f;
(Xt AXy, t+ Al).
' Obsérvese que esto implica que Avi, = Ax/At, Avi, = Ax/At, y que Avi; = Ax/At.
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f.(X+AX,t+At)— f (X, t+At) . fi(X+Ax,, t+At) - f,(X,t + At) Ax

AX, " AX, g
(1.22)
N fi(x+AxZ,t+AAt) f.(X,t+ At) AX,
X

z

relacionando lo anterior con los sumandos respectivos de la ecuacion (1.21) y
substituyendo en dicha ecuacion queda:

f.(xt+At) - f.(x,t) + f(X+ AX,t+ At) - f (X, t + At)
At

L= 1 (0D)
T

simplificando y reordenando términos queda:

f o+ A t+AY) = £.06 ) + 2L (Fe 1) — . (x,) (1.23)
T

con.

mz f.(x,t) = p(x,t) (1.23a)

MYV, 060 = px DU ) = (. (1.23b)

donde u(x, t) es la velocidad macroscopica del fluido y j(x, t) es la densidad
macroscopica de momento (momento por unidad de volumen) en el punto (x, t)
(notese que fi, p, u y j dependen de x y t, a diferencia de las v; que son invariantes
en el espacio y el tiempo). La ecuacion (1.23) es la llamada ecuacion de redes de
Boltzmann.

Para finalizar esta seccién obsérvese como la ecuacion (1.23) indica como se
lleva a cabo la evolucién temporal de nuestro sistema, en dicha ecuacién se
identifican dos sucesos que ocurren en dos tiempos diferentes: en el tiempo t, en el

nodo x, ocurre el asi llamado paso de colisién, en cual se suma fi(X.t) con el

At
término de colisién 7(fieq (x,t) - fi(x,1)) (nétese como se evalta lo anterior sélo de

manera local) y posteriormente, en el tiempo t + At, ocurre el paso de propagacion,
en el cual se propaga o transfiere el resultado del paso de colisibn al nodo
adyacente x + Ax, en el sentido de la velocidad vi, estos pasos se repiten
consecutivamente para todas las direcciones i de todos los nodos de nuestra red en
cada paso de tiempo. Si nuestro sistema esta definido dentro de ciertos limites
espaciales, entonces sera necesario aplicar condiciones de frontera adecuados para
cada limite, existen varias condiciones de frontera, con distintos grados de exactitud,
y apropiadas a determinados tipos de aplicaciones, por ejemplo bounce-back en el
enlace, bounce-back de medio enlace, libre de deslizamiento, deslizamiento
friccional, inamuro, etc. [4].
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1.5 Expansion de Chapman-Enskog.

Es posible asegurar que la ecuacion (1.23) puede utilizarse para simular el flujo
de un fluido mediante un método que recupera de las ecuaciones de Navier-Stokes
analizando el sistema a distintas escalas de tiempo (niveles microscépico y
macroscopico) mediante tratamiento perturbativo siendo este procedimiento
conocido por los nombres de sus autores: andlisis multiescala de Chapman-
Enskog'?, quienes lo desarrollaron entre 1910 y 1920. Como una rapida
aproximacion al método (el cual sera desarrollado para nimeros de Mach pequefios,
por lo que se puede considerar que el sistema estara cerca del equilibrio, y para
modelos isotérmicos, ambas consideraciones asumidas para nuestro modelo), para
dos dimensiones solamente. Consideremos primero que el fendbmeno de flujo de un
fluido ocurre a varias escalas de tiempo (lo restante expuesto en la seccion esta
basado principalmente en [4] y [5], enfatizando las frases exactas donde es
necesario):

e En primer lugar esti el tiempo en que ocurre una colision, en el cual estan
involucrados el diametro molecular efectivo y la velocidad tipica de la
particula’®. Este tiempo (respecto a los demas) ocurre bastante rapido** y que
para el caso de la teoria de Boltzmann se considera nulo, es decir se supone
que las colisiones ocurren instantaneamente [4].

e Enseguida esta el tiempo que ocurre entre colisiones donde esta involucrada
la trayectoria libre media de las moléculas y la velocidad tipica de las mismas,
en esta escala de tiempo ocurre la relajacion hacia el equilibrio local ya que
pocas colisiones son necesarias para alcanzar dicho equilibrio. Este tiempo, al
igual que el anterior, también ocurre rapido pero mas lento que el mismo.

e También estd el tiempo donde ocurre la adveccién y la propagacion de las
ondas soénicas, el cual es rapido pero menor que los anteriores.

e Finalmente esta el tiempo donde ocurre la difusién en el fluido, el cual es
bastante mas lento que los anteriores.

En cuanto a la escala espacial sélo se considerara una escala, aquella en la cual
ocurren la adveccion y la difusién, la cual es similar para ambas.

En base a las escalas anteriores podemos definir unas nuevas variables cuya
funcién es separar o diferenciar las diferentes escalas de tiempo y espacio en las
cuales vamos a definir ahora la ecuacion (1.23), y desarrollar esta ecuacion en cada
escala mediante expansiones alrededor de un nimero pequefio caracteristico que

12 [18] Indica que la historia comienza desde David Hilbert, el cual fue el primero en probar la existencia de una
clase de soluciones a la ecuacidn de transporte de Boltzmann.

13 Depende desde luego del tipo de fluido de que estemos hablando, (por ejemplo gas o liquido) y bajo que
condiciones fisicas se encuentra (presién, temperatura).

14 [4] También menciona que en este tiempo ocurre una rapida relajacion de la funcién de distribucién de
muchas particulas a la funcion de distribucién de una sola particula fips ny — fi.
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relaciona la escala micro y macroscépica (que muy adecuadamente puede ser el
namero de Knudsen), asi tenemos:

t; = et (adveccién y ondas soénicas), (1.24a)
t, = &t (difusion), (1.24b)
X1 = X (adveccion y difusion) (1.24c¢)

La funcion de distribucién estara ahora en funcién de las nuevas variables
definidas. La relajacion hacia el equilibrio local se considera en la escala &°, la cual
se realizard en muy pocos pasos de tiempo [5]. El parametro de expansion o
perturbativo servira también como una etiqueta para distinguir los términos que
corren en las distintas escalas de tiempo.

En base a las definiciones anteriores tendriamos las siguientes equivalencias
para los operadores diferenciales (obsérvese que dado que las nuevas ecuaciones
estaran en funcion de las nuevas variables definidas y dichas variables estan en
funcién de t, puede entonces utilizarse la regla de la cadena para la establecer las
equivalencias):

o=z Jon <" Jan, 29
%x - 8%x1 |

También debemos considerar que para poder obtener las ecuaciones de Navier-
Stokes a partir de la ecuacion (1.23), debemos contar con una adecuada forma
discretizada de la distribucion de equilibrio, la cual para niumeros de Mach pequefios
se obtiene a partir de la expansion en serie de Taylor hasta los términos de segundo
orden de la distribucion de Maxwell, ecuacion (1.11) [18] y [19]:

v ) u)? 2

" m(27RT) %2 RT  2(RT)® 2RT

La distribuciones discretizadas de la ecuacién (1.26) toman diferentes formas
dependiendo del modelo especifico de redes de Boltzmann seleccionado y se
obtienen mediante un procedimiento que involucra la utilizacion de una cuadratura
de Gauss-Hermite (la cual es una forma de calcular integrales definidas e indefinidas

. e e _x?

de forma aproximada cuando la funcién de ponderacion es W(x)=e™ [20] y [W5]),
siendo este procedimiento valido para modelos isotérmicos [19]. También es
necesario conservar la isotropia, es decir los tensores de la red (o tensor de la
. . V. .V. ..V

lattice, el cual es igual a Z etficzTen - donde  Vic1, Vie, ... Son las componentes
cartesianas de la velocidad v;) de segundo y cuarto rango del modelo seleccionado
debe ser isotrdpicos (las componentes del tensor deben ser las mismas en cualquier
sistema de coordenadas) para que la funcion de equilibrio sea adecuada para
recuperar las ecuaciones de Navier-Stokes [5]. De acuerdo con este mismo autor los
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modelos que poseen la isotropia necesaria para recuperar las ecuaciones de Navier-
Stokes o0 bien pueden adquirirla de alguna manera (esto se podria hacer, por
ejemplo, dando a cada velocidad Vi, Vicz, ... un determinado peso pi que conduzcan
a ser isotrépicos los tensores de la lattice de segundo y cuarto rango) son: D2Q7*
(red triangular), D2Q9 (red cuadrada incluyendo velocidad cero), D2Q13, D2Q21,
D3Q15 (tercera dimension) y D3Q19, en tanto que otros modelos que no son
isotrépicos por ningun medio son por ejemplo el D2Q4 (red cuadrada con cuatro
velocidades Unicamente).

Por razones que se mencionaran al principio del capitulo 3 el modelo a utilizar en
el presente trabajo sera el D2Q9. Para este modelo la forma final de la distribucion
de equilibrio es la siguiente:

3(c,-u) 9(c, -u)®> 3u’
+ —
c? 2c* 2c?

£(x,t) = £ (p(x, 1), u(x, 1)) =%wi x[L+ ] (1.27)

donde w; = % para las particulas en reposo, % parai=1,2,3,4y %6 parai=>5,
3k, T

6, 7y 8 c es un constante igual a C=+3RT = y u es la velocidad

macroscopica (definida en la ecuacion (1.13)).

A la constante ¢ se le llama la velocidad béasica de la lattice (o red) y en su
versién adimensional normalmente se escoge de 1 ul/pt (unidad de lattice (o red) por
paso de tiempo, siendo ambas unidades adimensionales de medida basicas que se
utilizan en los modelos basados en las redes de Boltzmann), y se relaciona con las c;
de la siguiente forma:

¢, =(0,0),¢,; = (£¢,0).c,, = (0,%€),C56 5 = (+C,£C)

para el modelo D2Q9, lo anterior de [21].

Solo para efectos de estar en consonancia con la literatura base en el tema se
utilizara en adelante ¢, ¢ en lugar de v, v para designar la velocidad de las
particulas.

En la Figura 2 se muestran, para un nodo de la red, los vectores c; para el
modelo D2Q09.

Ahora bien, continuando con la intension de recuperar las ecuaciones de Navier-
Stokes apartir de la ecuacion de redes de Boltzmann, comenzaremos por expandir

el término fi(X+AXt+At) de la ecuacién (1.23) en serie de Taylor

15 Se utilizara la notacion introducida por Quian et al. (1992) DpinQvel, donde Dim es el nimero de dimensiones
espaciales y Vel es el nimero de velocidades, incluyendo la velocidad cero (particulas en reposo).
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Ce-1. 1) C,01 Cs;(1.1)

|

C; ¢ e C, (1.0

C,(1,-1) C,0.- Cg1.-1)

Figura 2. Velocidades c; para el modelo D2Q9, fuente: [15].

alrededor de fi(X,t) hasta los términos de segundo orden, quedando dicho término
de la siguiente forma:

f,(X+AX t+Al) = f,(X+CAL t+Al) = fi(x,t)+At(f;—ft‘+Atcmaai
XD{
2 A2 2 2 3 (1.28)
MCON (_8 I‘ +2c,, of, +C,,Ciy oty )+O(8 fi)
2 ot OtoXx, OX, 0X 5 0...

Dado que para numeros de Mach pequefios la distribucidn resultante esta
cercana a la distribucion de equilibrio, podemos expandir fi alrededor de la
distribucién de equilibrio:

f=f9+ef®+e2f®+0(?) (1.29)
Si multiplicamos por la masa m la ecuacién anterior y sumamos para todos los i
@ _ ) _
nos damos cuenta que necesariamente Z.: f (x,t)_O, Z.: f (x,t)_O’ ..., ya que
Zf-eq(x,t)=p , . , .
— ! , Si ahora multiplicamos la misma ecuacion por mc; y sumamos para

&) _ eq i
todos los i nos damos cuenta que Zi:ci P (xt)= 0, ..., debido a que Zci i (x.0) _J,

tenemos entonces:
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Z £O(x,t) =0, Zcia £®(x,t) =0,

Zf<2>(xt) 0, Zcm (O()=0, (1.30)

donde f®,f® .. son distribuciones (perturbaciones) que distan de la distribucion de
equilibrio. Despreciando en (1.28) los términos de tercer orden, en (1.29) los

términos O(¢®) | substituyendo (1.29) en (1.28), y aplicando (1.25) a la ecuacién
resultante obtenemos en forma compacta:

2
fi(X+AX’t+At):fi(x,t)+At[8i+gzi+gciai At, , 62
atl atz axlrx 2 5t1
o o (1.31)
g

C..C f9+ef® 62
8t18X1a & ia™ip axma ﬁ)]( i € i € i )

+2g°¢,,

Ahora bien, segun [5], la ecuacion de redes de Boltzmann que incluye el término
de la fuerza externa es:

f(x+ AXE AL = () + 2L (£9(x, 1) = T, (x, 1))
T

At (1.32)

12

(Ka(x,t)+ K, (X+AX,t+At))

donde K es la fuerza de masa'’ que acttia sobre el fluido, desarrollando en serie de
Taylor dicho término de fuerza externa obtenemos:

Atc, Atc, (At) c_,0K (x t)
(K (X,t)+ K (X+AX,t+At))=—2K (Xt o
12mc2( XD HK( ) 6mc? O+ (
oK _ (x,t) 3
+c, ———)+0O( (At
i aXﬁ ) (( ))

. , . 3 ., . . .
despreciando los términos O((At)°) en la ecuacién anterior, estableciendo la misma

ecuacion proporcional a ¢, aplicando (1.25), despreciando los términos o(s?),
substituyendo en (1.32) e igualando con la ecuacién (1.31) queda:

0 (262

f (x+AX,t+At) — f,(x,1) :At[gi+gzi+gci
ot ot, GXM 2

2 g’c. ¢ —2
o p 6X1 0
a B

+2&°c,, )](f +8fi(1) +&° fi(z))

a

Es decir las perturbaciones f;“) y f® no contribuiran a la densidad de masa y momento.
7 sus unidades estan dadas en unidades de fuerza / unidades de volumen.
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Atc, 22 (At)? c,a

=—§(8 fi(l) +&° fi(z))+g—"’; K, (xt)+¢ (aKa(X’t)
T 6mc

12m at,

oK (x.1) (1.33)

Iﬁ

De la ecuacion anterior observamos que para el primer orden en ¢ se tiene:

0 Atc.
At(—+c,, f© fO 4+ —2 K (x,t
( o 8 —)(f7) = 6mc « (X 1) (1.34)

donde =9, Sj ahora sumamos para todos los i tenemos:

Z(—+C o )f‘o) Z( f(l) amc? e (1) (1.35)

Sabiendo que Zi:ci“ =0 para el modelo D2Q9 (observar Figura 2) y aplicando
(1.23a), (1.23b) y (1.30) a la ecuacioén anterior obtenemos:

afi(o) B azi fi(O) _ia_p
oY ot, m ot;

la_ "1

T OXy, m ox,,

Zac i _14,

Iy oo
T

i

6mc?
substituyendo lo anterior en (1.35) queda:

9 . Ay _
ot, 0Ox,

asi para el primer orden en ¢ se obtiene en notacion vectorial:

op
o FVI=0 (1.36)

la cual es la ecuacién de conservacion de la masa o de continuidad.
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Si multiplicamos ahora la ecuacion (1.34) por %z y sumando para todos los i:
D¢ (i )f<°> Zc (——f<1>+ ~K, (1))
—t 1P at, i 6m (1.37)

Aplicando nuevamente (1.30) y (1.23b) a la ecuacion anterior se tiene:

oc, ¥ 14,

ig i
Z‘ ot, mat

__zclﬂ fu(l) _

K, (xt K (Xt K (X135, K,xt)
(x)zw S0 s _K,

6mc? pa m m

chaclﬁ a( t)

substituyendo lo anterior en (1.37) se tiene:

0, R0

o Tox, =K, (xt) (1.38)

a

donde segun [5], el tensor de flujo de momento, Pﬁa(O) , esigual a:

0 0 _ J bl c’p
1 132

Pra = mZCwC-a f (Mz i, j+ 3 Opa = PU Uy + Py, (1.39)

iWY b _ o .
ya que i, Q2 =p’u «YUp, siendo j; y J» las componentes cartesianas de la

132 2

k.,Tp ¢c°

densidad de momento, |O=RTp=BTp=Tp es la presion y PXt)=p se

considerara constante (lo que quiere decir que la ecuacién a obtener sera para
fluidos incompresibles).

Substituyendo (1.39) en (1.38), utilizando de nuevo (1.23b) en el primer sumando
del lado izquierdo de la misma ecuacion (1.38) obtenemos:

ouu, op
B a"p
Jo) +p + =K, (x,t)
o, ook, ox,

a

%+auau,, :_1 op +Kﬁ(x,t)

atl axlrx p axlﬁ p
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ou_u
desarrollando el término ox, £ y aplicando la ecuaciéon de continuidad (1.36) se

a

_ ou, K, (x,1)
observa que el mismo se reduce a Y, i ademas

la
aceleracion del fluido debida a la fuerza de masa, por lo que se obtiene en notacién

vectorial:

=48, donde a; es la

ou 1
—+Uu-V)u=-—Vp+a
P CRAY) L (1.40)

Notese que la ecuacion anterior es exactamente la misma que la ecuacion (1.18)

excepto por el término debido a las fuerzas viscosas W?*V | a la cual se le conoce
como Ecuacion de Euler [16].

Si de manera similar se procede con los términos de segundo orden en g, se
obtienen finalmente segun [4] y [5], las ecuaciones de Navier-Stokes en su forma
incompresible (ecuacién (1.18)):

a_u+(u.v)u=_ivp+a+vvzu (1.41)
ot P .

junto con la ecuacion:
V-u=0 (142)
y en donde la viscosidad cinematica es:

CZ

At
v =€(T—?) (1.43)

Si el lector quiere profundizar en este tema puede consultar [4], [5] y [22], para
expansion de Chapman-Enskog, y [W6], [23], [24], [25] Yy [26] para tratamiento
perturbativo y andlisis multiescala.
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Capitulo 2

Programacion Paralelo.

2.1 La Tecnologia CUDA™,

Aunque el método de las redes de Boltzmann se ha mostrado como un método
gue permite crear algoritmos robustos y confiables para resolver aplicaciones de
distintos tipos (véase por ejemplo [27] y [28]), el advenimiento de tecnologias para la
computacion paralela y a bajo costo asi como la factibilidad de paralelizaciéon
eficiente que muestra un algoritmo basado en el método de la redes de Boltzmann
[29] hace que dicho algoritmo sea particularmente atractivo para paralelizarse
utilizando alguna tecnologia disponible actualmente.

Desde hace algunos afos se ha venido produciendo una verdadera revolucion de
concurrencia (Sutter, 2005) lo que ha propiciado un mayor interés en la
programacién en paralelo. Es de notar que la continua innovacion que caracterizaba
a la industria de los microprocesadores y que permitia que los usuarios gozaran de
varias nuevas caracteristicas y mas velocidad con cada nueva generaciéon de
microprocesadores ha venido en cierto declive debido a limitaciones fisicas en la
construcciéon de dichos circuitos integrados, por ejemplo la cantidad de calor que
dichos circuitos pueden disipar limita el aumento de velocidad a la que pueden
trabajar los microprocesadores, lo cual se ha venido observando desde 2003 [30].
Inclusive, en teoria, existe la limitacion infranqueable de la velocidad a la cual puede
viajar una sefal eléctrica en un circuito, la cual no puede ser mayor a la de la luz lo
gue a su vez limitaria el nUmero operaciones de punto flotante por segundo [31]

En este contexto de cambio, las Unidades Gréficas de Proceso (GPU) se han
mostrado como atractivas alternativas para procesar las demandantes cantidades de
procesamiento numérico de muchas aplicaciones en la actualidad tales como el
procesamiento de sefiales, simulacion de fendmenos fisicos, finanzas
computacionales, biologia computacional, renderizacion en tercera dimension, etc.,
debido a la gran cantidad de operaciones de punto flotante que pueden realizar
respecto a un CPU multinGcleo®, asi como también al ancho de banda al que se

'8 Unidad Central de Proceso con dos o mas Subunidades Centrales de Proceso independientes disefiado con la
finalidad de optimizar la ejecucion de un programa secuencial haciendo uso del paralelismo proporcionado por
dichos nicleos y de varias otras bondades tecnoldgicas que proporciona cada uno de ellos (mencionadas en el
siguiente parrafo en el texto).
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puede comunicar dicho GPU con su memoria principal respecto al ancho de banda
de la comunicacion similar del CPU. En la Figura 3 se muestra un esquema del flujo
del procesamiento en un GPU tipico y en la Figura 4 se pueden apreciar las
comparaciones mencionadas anteriormente entre el GPU de nVIDIA® y el CPU
multinicleo de Intel® para los afios 2003 a 2012 observandose que la tendencia es
que siga siendo cada vez méas grande la relacidon de cantidades entre ambas
tecnologias.

La razén de la notable diferencia entre ambas tecnologias radica en que los
CPUs son disefiados para ejecutar codigo secuencial altamente complejo en la
forma mas eficiente posible, lo que hace que se incorporen al chip mas circuiteria de
I6gica de control que logren por ejemplo prediccién de ramificaciones, asimismo se
incluyen también grandes memorias de caché de instrucciones para reducir la
latencia de acceso a instrucciones y datos, en cambio los GPUs motivados por el
creciente mercado de videojuegos se disefian pensando en resolver paralelamente
miles de sencillos computos aritméticos [30].

Gracias a su costo relativamente bajo (pueden ser adquiridos por un usuario
doméstico, por ejemplo), ahora es posible tener todo el poder de la programacion en
paralelo en una laptop.

La Arquitectura de Dispositivos de Computo Unificado (CUDA por sus siglas en
inglés) de nVIDIA® es una reciente tecnologia para computo que permite acceder a
la potencia computacional de los GPUs de la misma compafiia mediante una interfaz
de programacion que es simplemente una extension del lenguaje C++ y que elimina
la necesidad de utilizar Interfaces de Programacion de Aplicaciones (APIs por sus
siglas en inglés) Gréficas para la construccién de las aplicaciones [30].

La arquitectura de un GPU CUDA consta de un arreglo de multiprocesadores
multihilos, donde a su vez cada multiprocesador consta de un conjunto de
procesadores que comparten logica de control y caché de instrucciones. El
multiprocesador administra los hilos de un bloque (consultar la versibn mas
actualizada de [32] para una introduccion al modelo de programacion de CUDA) en
grupos de hilos llamados warps®® ejecutandose concurrentemente, todos los hilos de
warp ejecutan una y la misma instruccién a la vez, y aunque cada hilo del warp inicia
Su ejecucion en la misma direccion del programa, lo hacen bajo su mismo contador
de programa y estado de registros , por lo que si hay una bifurcacién, ésta se
ejecutara en forma serial ejecutandose primero los hilos de una opcién de la
bifurcacion, deshabilitAindose los demés hilos, continuando con los hilos de la
siguiente opcion de la bifurcacion y deshabilitando los restantes, y continuando asi
consecutivamente con los demas hilos hasta que todos los hilos del warp vuelven
a coincidir al final de la bifurcacién®® [32], de aqui se ve claro que

19 El ndmero de hilos por warp varfa con la implementacién del GPU.

% A esta forma que tiene el multiprocesador de agrupar los hilos por medio de warps y ejecutar el cédigo
instruccién por instruccion por medio de dichos warps se le conoce como arquitectura de Instruccion Individual
Mudltiples Hilos o SIMT por sus siglas en inglés [32].
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procesamiento en
CUDA

Figura 3. Representacion esquematica del flujo de procesamiento para el GeForce® 8800. Permiso
de publicaciéon bajo los términos especificados en http://creativecommons.org/licenses/by/3.0/
deed.en.

se podr4 tener una mejor eficiencia si se cuida que no tenga demasiadas
bifurcaciones el cédigo que va a ejecutar el GPU.

Los kernels de CUDA, es decir las extensiones al lenguaje C donde se define el
cbdigo a ejecutar en el GPU pueden accesar a varios tipos de memoria, entre las
gue se incluyen: registros locales a cada hilo, memoria compartida por todo el bloque
de hilos, memoria global de tipo DRAM, memoria constante, memoria de textura,
etc., las dos primeras tienen muy baja latencia respecto a la tercera, es decir son
muy rapidas de accesar por los nucleos de CUDA dado que se encuentran en el
mismo chip de los multiprocesadores, siendo la primera donde se almacenan las
variables locales a cada hilo definidas en el kernel, la segunda cominmente es
utilizada para que los hilos puedan trabajar de manera cooperativa, es de acceso
muy rapido y en forma paralela, la tercera es donde normalmente se almacenan los
datos con los cuales va a trabajar el conjunto de hilos siendo esta comun a todos, la
memoria constante es parte de la memoria global pero los datos se almacenan en
un cache para rapido acceso, es de solo
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Figura 4. Evolucion de la cantidad de operaciones de punto flotante por segundo (a) y el ancho de

banda de comunicacion su memoria principal (b) de el GPU de nVIDIA® y el CPU multintcleo de
Intel®. Imagen cortesia de nVIDIA®.

lectura desde los hilos y se puede utilizar para almacenar parametros de entrada al
kernel, finalmente la memoria de textura es utilizada para almacenar los datos
necesarios para afiadir los detalles graficos a imagenes en tercera dimension [30].
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La arquitectura CUDA permite también que las aplicaciones sean escalables, es
decir basta una simple modificacion a los parametros de definicion de hilos por
bloque y bloques en el grid para que automaticamente la aplicacién se ejecute mas
rapido con una tarjeta con mas nucleos [32].

Uno de los modelos de tarjeta GPU utilizados en este trabajo, la GeForce®
GTX480, cuenta con una capacidad de calculo de poco menos de 1350 Gigaflops
(flops: operaciones de punto flotante por segundo) [W7], puede manejar un maximo
de 1024 hilos por bloque, permite un maximo de 8 blogues residentes por
multiprocesador, un maximo de 48 warps residentes en el mismo, y maximo de 1536
hilos residentes en dicho multiprocesador, el otro modelo de tarjeta que se utilizé fue
la GTX660 ti, que con una capacidad de cdmputo® de 3.0 tiene varias de las Gltimas
innovaciones tecnoldgicas que junto con las correspondientes de la primera tarjeta
(capacidad de computo 2.0) se pueden consultar en [32].

Para cerrar los comentarios acerca de la tecnologia CUDA cabe mencionar que
aunque cada hilo es capaz de ejecutarse independientemente de los otros hilos y
seguir su propia ruta de bifurcacion debido a que tiene su propio contador del
programa y registro de estados, solo hay paralelismo en aquellos hilos que siguen la
misma ruta de bifurcacién, en esto la arquitectura SIMT se parece a la arquitectura
SIMD, en la cual una instruccién es ejecutada en paralelo en multiples unidades de
procesamiento con sus propios datos que toma de un vector de datos inicializado
previamente, pero en la que, a diferencia de la arquitectura SIMT, las unidades de
procesamiento no son independientes de ejecutarse siguiendo su propia ruta de
bifurcacién si es que la hay, por lo que el programador debe manejar estas
situaciones de forma manual. Asimismo el modelo de programacién relacionado con
la arquitectura SIMT tiene similitud con el modelo SPMD?# en que cada hilo en un
warp es capaz de ejecutarse independientemente de los otros hilos dentro del mismo
warp, sin embargo difiere en que es el planificador del warp el que administra la
ejecucion o no ejecucién de los hilos para diferentes rutas de bifurcacion, en tanto en
el modelo SPMD cada unidad de procesamiento es en si una maquina de Von
Newman? ejecutando diferentes secciones del total de datos a procesar (todas las
maquinas ejecutando el mismo programa) [32] y [33].

2.2 El Estandar MPI.

%! Clasificacion dada por nVIDIA® en base al tipo de arquitectura de los nicleos y mejoras tecnologicas.

2 Single program, multiple data — un programa, multiples datos, considerada como una extension a la taxonomia
de Flynn, consultar F. Darema, SPMD model: past, present and future, Recent Advances in Parallel Virtual
Machine and Message Passing Interface: 8th European PVM/MPI Users' Group Meeting, Santorini/Thera,
Greece, September 23-26, 2001. Lecture Notes in Computer Science 2131, p. 1, 2001.

% Una maquina que realiza el ciclo de von Newman, es decir extraer una instruccion de la memoria,
decodificarla, incrementar el contador del programa, ejecutar la siguiente instruccion y asi consecutivamente,
solo cuenta con un flujo de datos y un flujo de instrucciones [33].
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Basado en el modelo de programacién paralela de paso de mensajes, en el cual
los procesos a los cuales estan asignadas las distintas tareas en que se divide la
aplicacion trabajan como entidades independientes (con su propio espacio de
direcciones, variables privadas y pila) unos de otros colaborando y compartiendo
informacién entre si mediante mensajes® que pueden llevar datos o ser utilizados
para sincronizacion, el estandar de programacion MPI (Message Passing Interface)
surge después de la colaboracion de investigadores, afiliados industriales,
desarrolladores, etc., que en conjunto se le conoce como Forum y que desean
agrupar en una especificacion el conjunto de librerias y programas dispersos que
trataban de dar soporte al campo industrial de las arquitecturas distribuidas y cuyo
fruto fueron primero el estandar MPI-1 liberado en 1994 y posteriormente el MPI-2
terminado en 1996%°. Actualmente las implementaciones de MPI son una
combinacién de MPI-1 y MPI-2 [34] y [W8].

Aunque el modelo asociado al interfaz es MIMD (Multiple Instruction streams,
Multiple Data streams, donde en esta arquitectura existe mas de un procesador
independiente que ejecuta su propio programa con sus propios datos) existen
extensiones para ejecutar las aplicaciones como un SPMD (Single Program, Multiple
Data, donde todos los procesos ejecutan el mismo programa pero bajo su propia
planificacion de ejecucion). Hay que hacer notar que el programador es responsable
de establecer el comportamiento paralelo de su programa mediante las llamadas
MPI correspondientes, asi como de iniciar y terminar correctamente el ambiente MPI,
manejar adecuadamente los codigos de error, etc.,, es decir el paralelismo es
explicito.

Para nuestro caso lo que basicamente el sistema operativo realiza, bajo el
estandar MPI, es ejecutar el codigo de la aplicacion N veces mediante N procesos
ordenados, cuyo entero asociado, llamado rango, se puede consultar mediante las
llamadas MPI correspondientes.

Asimismo se crea un comunicador por default, el cual es un objeto que sirve para
agrupar los procesos de forma que el envio/recepcion de los mensajes entre los
mismos estén plenamente identificados. Es posible definir mds comunicadores
incluyendo en él los procesos (0 nodos) que se deseen [W8].

Es posible la comunicacién entre dos procesos (0 comunicacion punto a punto)
del mismo o diferente comunicador en forma sincrona o asincrona utilizando las

llamadas de envio y recepcién correspondientes. Las llamadas correspondientes
para la comunicacion sincrona son las siguientes:

Envio:

MPI_SSEND (buf, count, datatype, dest, tag, comm)

2 |_os cuales no estan limitados solamente a comunicaciones intermemoria sino que utilizan también el sistema
de entrada /salida [34] (por lo que pueden ser distribuidos).

5 Acualmente un grupo de universidades, centros de investigacion, etc., trabajan en el desarrollo del MPI-3,
puede consultarse la pagina http://meetings.mpi-forum.org/MPI_3.0_main_page.php.
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donde:

buf Es la direccion inicial de entrada del buffer a enviar.

count Numero de elementos que tiene dicho buffer a enviar
debe ser un entero no negativo).

datatype Tipo de datos del buffer a enviar.

dest Rango de destino (debe ser un entero).

tag Etiqueta que permite distinguir entre varios mensajes

distintos que tienen el mismo destino (debe ser un entero
positivo dentro del rango permitido).
comm Comunicador al cual se va a enviar el buffer.

Recepcion:

MPI_RECYV (buf, count, datatype, source, tag, comm, status)

donde:

buf Direccidn inicial del buffer de recepcion.

count Numero de elementos del buffer de recepcién (debe ser
un entero no negativo).

datatype Tipo de datos del buffer de recepcion.

source Rango del nodo origen o la constante
MPI_ANY_SOURCE (debe ser un entero).

tag Etiqueta del mensaje o la constante MPI_ANY_TAG
(debe ser un entero).

comm Comunicador del nodo origen.

status Estructura que contiene datos acerca del nodo origen del

mensaje y que pueden variar segun la plataforma de
programacién en que se utilice, por ejemplo el nimero de
nodo, la etiqueta (datos que pueden ser utiles cuando se
utilizaron las constantes comodines), cédigos de error
para situaciones especificas, etc.

La llamada para la comunicacién colectiva es:

MPI_BCAST ( buffer, count, datatype, root, comm )

donde:

buffer Direccidn inicial del buffer de envio/recepcion.

count Numero de elementos en el buffer (debe ser un niamero
entero no negativo).

datatype Tipo de datos del buffer.

root Rango del nodo raiz del broadcast (debe ser un entero).

comm Comunicador del contexto del broadcast.
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Fuente de lo anterior: [35].

Si el lector esta interesado en una introduccion o profundizar en el entorno de
programacién MPI puede consultar [36] y [37], la guia del usuario, guia de
instalacién, y guia del desarrollador de Windows para la implementacién MPICH2 se
encuentran en [W9], otras ligas de interés son: [W10], [W11] y [W12].

2.3 El Modelo de Programacién OpenMP®.

OpenMP (Open Multiprocessing) es un modelo de programacion paralela
multihilo que se basa en el modelo de programacién paralela de memoria compartida
y que toma de éste paradigma algunas de sus abstracciones, entre ellas: se
comparten entre cada hilo trabajador cero o mas variables para cooperacion y
comunicacion entre los mismos hilos, y su esencia: que el modelo de programacion
se puede ver como un CPU compartiendo tiempo de procesamiento entre varios
hilos trabajadores, solo reemplazando las porciones de tiempo por procesadores
[34] (hay que tomar en cuenta que el modelo de programacion de memoria
compartida no es una simple multiprogramacion de los hilos sino auténtico
paralelismo donde, como ya se mencion6 hay cooperacion y comunicacion entre los
Mismos).

La forma de funcionamiento de un programa en C/C++ o Fortran es la siguiente:
se inicia la ejecucion en forma secuencial mediante un hilo inicial llamado el hilo
maestro que seguira ejecutando el programa en forma secuencial hasta que
encuentre una directiva de compilador que abarque una cierta region paralela dentro
del cédigo en donde el hilo maestro genera cero o mas hilos con su propio contexto
de ejecuciéon® (equipo de hilos trabajadores, que incluye al hilo maestro siendo éste
a su vez hilo de control del equipo), los cuales ejecutaran en forma paralela el cédigo
gue enmargue dicha region paralela, al final de la cual existe un barrier o punto de
sincronizacion implicito donde se desaparece todo el equipo de hilos generados,
continuando el hilo maestro su ejecucion hasta que encuentre otra directiva que
abarque otra region paralela y continle asi consecutivamente hasta finalizar el
programa. A esta forma de funcionamiento de OpenMP se conoce como dividir-unir
(fork-join) [38].

Para una introduccién general y/o profundizacion al modelo de programacién de
OpenMP, uso de la diferentes directivas, etc. se puede consultar [38], asimismo
algunos tutoriales, especificaciones técnicas de la APl de OpenMP, compiladores,
etc., pueden hallarse en la pagina www.openmp.org.

Desde luego existen otras alternativas para crear aplicaciones paralelas como
por ejemplo PVM, en el cual se permite que varias computadoras (Unix o Windows)

2 Espacio de direcciones que incluye sus variables privadas y su propia pila que puede ser utilizada para
[lamadas a subrutinas.
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conectadas mediante una red trabajen como una sola computadora [W13], Fortran
90, las bibliotecas de programacion de algun computador paralelo existente, etc., en
el presente trabajo solo se mencionan dos de las mas conocidas, las cuales tienen la
ventaja de que se pueden ejecutar en arquitecturas convencionales?’ y que existen
implementaciones de libre uso: por ejemplo, para el estandar MPI, el cual fue el
utilizado en el presente trabajo, estd la implementacion MPICH2 del Laboratorio
Nacional de Argonne, también esta el HPC Server 2008 proporcionada por
Microsoft®, en tanto que para OpenMP est4 el GCC cuyas versiones mas recientes
soportan la especificacion 3.1 de OpenMP, version de especificacion mas reciente
también, en nuestro caso se utilizd la versién proporcionada por Microsoft® incluida
en Visual Studio® 2010.

Cabe mencionar que aungue para el presente trabajo s6lo se consideraron los
modelos de programacion antes mencionados, existen varios otros modelos de
programaciéon paralela y sus arquitecturas de hardware asociadas, por ejemplo el
modelo de procesamiento paralelo de datos, en el cual se ejecutan instrucciones en
paralelo (por un conjunto de unidades funcionales o procesadores que se podrian
ver como ALUs muy simples) en cada elemento de un conjunto de datos, es decir
haciendo un mapeo de cada instruccién ejecutante (y su procesador asociado
correspondiente) a cada elemento de datos por medio de una unidad de control, los
sistemas distribuidos, en los cuales los recursos fisicos y l6gicos estan dispersos en
el espacio®®, pero que el usuario ve como una sola computadora y que es capaz de
realizar en forma concurrente y cooperativa las tareas asignadas, otras arquitecturas
paralelas son arquitectura de flujo de datos, arquitecturas sistolicas, etc. [34] y [39].

2.4 Paralelizacion del Modelo Propuesto.

La forma en que se paralelizara el modelo propuesto en el presente trabajo sera
aprovechando las ventajas que por su misma forma ofrece el método de las Redes
de Boltzmann, en primer lugar ya se ha mencionado en el capitulo anterior que dicha
ecuacion (1.23) representa dos sucesos que deben considerarse en el calculo, el
paso de propagacion y el paso de colision, en las primeras versiones del disefio de
nuestro algoritmo se integré el paso de propagacion y la aplicacion de las
condiciones de frontera tanto de las interacciones fluido-pared de la vena como las
de fluido-pared de la particula en un solo ciclo anidado, dejando que el calculo del
paso de colisién fuera realizado en ciclos anidados de manera separada, en una
depuracion posterior el computo del paso de propagacién quedd soélo en un ciclo
anidado, al igual que el coOmputo del paso de colisién; esto ayud6é a decidir
paralelizar dicho paso de colision, segun mostraba de manera natural la forma final
en que habia quedo finalmente el ciclo principal del programa secuencial y
aprovechando la intrinseca localidad del calculo del mismo, de manera directa en el

" En este trabajo se entenderd esto por aquellos ordenadores personales dirigidos al usuario estdndar para uso
(2;8eneral que incluyen los nuevos procesadores multintcleo de segt_mda generacion de Intel®. _

Donde existen diferentes criterios para establecer que tan dispersos o que tan cooperativos deben ser los
sistemas para considerarse distribuidos, véase por ejemplo [39].
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GPU, y a que en el caso del paso de propagacion y la aplicacion de las condiciones
de frontera realizarlas mediante un estandar de paralelizacion que aprovechara las
bondades proporcionadas por las tecnologias de optimizacion de codigo que ofrece
un CPU, debido principalmente a la intrinseca no localidad del calculo de estos dos
ltimos.

La intrinseca localidad del célculo del paso de colision significa que su
paralelizacién es total, es decir todos los nodos de la red (sus calculos asociados)
gue participan en el computo global pueden ser enviados directamente para su
ejecucion al GPU, delegando un hilo de GPU a cada nodo de la red para tal efecto,
por lo que, si no se abusa de los recursos limitados que existen por bloque de hilos
gue proporciona el GPU, se puede aprovechar casi al maximo la potencia de
ejecucion de dicho GPU.

Se decidid utilizar el estandar de paralelizacion MPI para el computo restante
(cuya razdn se mencionard mas adelante, en el siguiente capitulo), distribuyendo el
mismo entre los CPUs disponibles en el hardware utlizado, mediante la
implementacién para el sistema operativo Windows®, MPICH2, del Laboratorio
Nacional de Argonne, que es donde finalmente se corrieron las pruebas finales, pero
también verificando su correcto funcionamiento mediante la implementacion HPC
Server 2008 proporcionada por Microsoft®, comprobando que, aunque no hay
diferencia alguna en los resultados obtenidos, se nota una eficiencia (aqui
entiéndase velocidad de ejecucidn) ligeramente menor que para la implementacion
anterior.

La forma en que se combinaron las tecnologias de paralelizacion anteriores, y
gue de hecho es a lo que se denominara aqui como la arquitectura combinada, fue
de la siguiente manera, primero que nada se discretiza el sistema (pared de la vena,
fluido y particula) como un conjunto de nodos en una red de Boltzmann que cubre
dicho sistema, los cuales, para nuestro caso y por razones que se daran mas
adelante, se seleccionaron con un patron cuadrado y de manera que las funciones
de distribucién solo pueden “moverse” a lo largo de los enlaces que unen uno con
otro todos los nodos de la red de la manera como se mostré en la Figura 2,
enseguida se divide dicho sistema como un conjunto de franjas de datos (es decir de
los datos asociados a los mismos, como son las funciones de distribuciéon para las
distintas velocidades, la densidad y la velocidad macroscépica) de forma rectangular,
a lo largo de la vena y de igual tamafio, a excepcién quiza, de la franja final situada
en uno de los extremos de la dicha vena, de la forma que se muestra en la Figura 5,
noétese que cada franja tendra ademas dos hileras adicionales de datos, que serviran
para la comunicacion entre los nodos MPI asociados a cada franja (enseguida se
explica que se entiende por esta asociacion).

Cada franja de datos se asociara a un nodo de MPI, es decir sera procesada por

un proceso que corre en nucleo de CPU especifico levantado por el sistema
operativo bajo la administraciéon de la implementacién MPI utilizada.

33



Inicio de la vena Particula

—

Frontera del
sistema

]
|
|
Direccioén del
Franja 2 Flujo
]

Franja 1

Franja N

Figura 5. Divisién del sistema vena + particula + fluido en franjas de datos rectangulares.

Ahora bien, cada CPU computara el paso de propagacion y el ciclo anidado
donde se aplican las condiciones de frontera bounce back de medio enlace (mas
adelante en el capitulo 3 se mencionara a que se refiere esto), para las interacciones
entre el fluido y la pared de la vena, asi como las correspondientes entre el fluido y la
pared de la particula, el calculo de las componentes cartesianas de la fuerza y la
torca ejercida por el fluido sobre la particula y la légica de la simulacién, que debido
a su intrinseca no localidad para el primero y a su complejidad, para los restantes, se
adaptan de manera natural para su cémputo mediante un CPU segun nuestro
esquema de disefio. Para el célculo del paso de colisidn, debido a las razones
mencionadas anteriormente, cada nodo de MPI sera el encargado de hacer la
llamada al kernel del GPU para realizar el computo de dicho paso correspondiente a
los nodos de la franja asociada.

La propagacion de las distribuciones desde los nodos de fluido (cabe sefalar
que, al igual que [1] en el modelo propuesto se considera que no existe fluido al
interior de las particulas, por lo que no habra propagacion desde los nodos
correspondientes) de un nodo de MPI a los nodos de fluido de los nodos MPI
adyacentes se realizara mediante las hileras adicionales de nodos de cada franja,
propagando primero las distribuciones de los nodos frontera de cada franja a dichas
hileras y después copiando, mediante las llamadas de comunicacion de MPI
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anteriormente vistas, estas propagaciones a los nodos correspondientes en los
nodos frontera del nodo MPI adyacente hacia donde se esta realizando la
propagacion.

La aplicacion de las diferentes condiciones de frontera, se realiza mediante el
arreglo de la matriz de obstaculos, la cual es un arreglo de tipo entero de las mismas
dimensiones de la red de Boltzmann del sistema, que sdélo almacena en sus
elementos un nimero entero positivo de un digito para identificar si el nodo de la red
asociado a dicho elemento pertenece a un nodo de fluido, de frontera de la pared de
la vena o de particula, este arreglo se replica en cada nodo, asegurandose la
coherencia en todos los nodos de MPI ya que los resultados necesarios para
calcular la posicién de la particula (Qque de hecho, si se observa, es lo Unico que
puede actualizar la matriz de obstaculos, ya que la frontera se considera inamovible
y son por lo tanto constantes los valores de sus nodos dentro de la matriz de
obstaculos, en tanto que si la particula se mueve esto implica que algunos
elementos de la matriz de obstaculos pasaran de ser nodos de fluido a nodos de
particula y viceversa) se comunicardn a todos los nodos asegurandose asi la
coherencia en todos los datos de la simulacién, ya que cada nodo realiza los mismos
célculos correspondientes a la l6gica de la simulacion como son: actualizacion de la
matriz de obstaculos, célculo de la posicion de cada nodo de la particula en el
sistema, etc., ndtese que lo anterior no aplica para el computo de las distribuciones
pertenecientes a cada franja de datos pues cada nucleo de CPU sélo realiza los
calculos unicamente sobre las distribuciones asociadas a su franja de datos
particular, por lo que en el caso, que se explicara con mas detalle en el capitulo
siguiente, de que se substituyan los nodos de particula por nodos de fluido, si es que
ésta ha cambiado lo suficiente su posicién para realizar la substitucién, se adecua la
I6gica de control para que cada CPU realice las actualizaciones necesarias solo en
las distribuciones correspondientes dentro de su franja de datos particular.

En el capitulo 3 se daran mas detalles acerca de cémo se realizd la
paralelizacién del sistema.

2.5 Meétrica de la Paralelizacién y Performance.

La métrica de la paralelizacion se realizd6 comparando el tiempo de ejecucion del
programa ya paralelizado contra el tiempo de ejecucidén del programa secuencial
base para la primera de las pruebas que se realizaron, se modificd, ademas, el
namero de iteraciones de modo que el tiempo de ejecucidon no sobrepasara un limite
razonable y representativo de tiempo, se realizaron 5 mediciones y se obtuvo la
media aritmética de las mismas como resultado a comparar, lo mismo se hizo para
un programa paralelizado mediante OpenMP, el cual se utilizdé para comparar contra
éste el rendimiento obtenido por el programa final.

Para el computo realizado mediante el GPU, se calcula que el performance en
GFLOPs (Giga Operaciones de Punto Flotante por segundo) para el kernel
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finalizado, cargando de memoria palabras de tipo float de simple precision (4 bytes),
con un ancho de banda de acceso a memoria global de 177.4 GB/s (Giga bytes por
segundo) y realizando 152 Operaciones de Punto Flotante por 18 accesos a

177.4) (152 _37451
memoria global, es de 4 X 18 |~ 5 GFLOPs, lo cual representa el 27.84

% aproximadamente del performance pico que puede alcanzar el GTX480, el cual
fue el GPU utilizado para el computo del paso de colision.

Para paliar lo anterior, se hicieron las siguientes mejoras al kernel de CUDA para
mejorar el performance:

v' Se realizan los accesos a la memoria global para que al menos los mismos
sean de forma secuencial, esto es, haciendo que todos los hilos de un mismo
warp lean localidades contiguas de memoria, los datos a leer o escribir tengan
el tipo apropiado (en nuestro caso se escogio float de 4 bytes) y el ancho del
bloque de hilos y del arreglo de datos definido en memoria sean mdltiplos de
dicho warp (32 hilos), de manera que la peticibn a la memoria global sea
realizado por el GPU mediante el minimo de transacciones necesarias [W14],
reduciendo con ello el trafico de accesos a memoria y por lo tanto
maximizando el rendimiento del uso de la misma.

v' Se optimiz6 la carga de datos a la memoria y el cémputo del kernel de CUDA
dividiendo estos en pedazos de cOmputo y de carga para ejecutarlos
concurrentemente mediante streams (conjunto de instrucciones que realizan
las acciones de carga y computo mencionadas) de CUDA [32], aprovechando
gue la tarjeta grafica utilizada proporciona esta funcionalidad. La forma en que
realiz6 la optimizacion se basé en la presentada en [W15] y en el apéndice A
se muestra el cddigo del ciclo principal paralelizado de la arquitectura
combinada, en el cual se incluye la optimizacion mediante streams al principio
de dicho ciclo.

v' Uso reducido de registros y de memoria compartida para cargar el nimero
maximo de bloques permitidos por multiprocesador y optimizar con ello el uso
de los mismos.

v' Uso de la memoria no paginable del programa host [32], con lo cual no es
necesario copiar los datos desde o hacia el dispositivo GPU, (de hecho éste
tipo de memoria se utilizé también para la optimizacion mediante streams
mencionada anteriormente), entre otras correcciones y mejoras.

En el caso del computo realizado mediante los nodos MPI, la medida del
performance se evaluara mediante el radio de comunicacion a computo [34], el cual
como se explicard mas adelante en el siguiente capitulo, es un factor que puede
influir en el tiempo de computo global, en cuanto a la carga computacional ésta se
dividié entre los nodos MPI realizando un balance adicional de la misma en caso de
gue el numero de nodos de la red no sea divisible por los nodos de procesador.

Las especificaciones del servidor asi como de las tarjetas gréficas utilizadas para
ejecutar todas las pruebas realizadas se muestran en el apéndice B.
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Capitulo 3

Modelo Propuesto.

3.1 Preliminares.

Por simplicidad, eficiencia, conveniencia y exactitud computacional [1] y [8]
usaremos el modelo de redes de Boltzmann D2Q9 asi como el término de colision
segun la aproximaciéon BGK para la simulacion del plasma sanguineo, ecuacion
(1.16), y el término respectivo para la distribucion de equilibrio, ecuacion (1.27),
donde, como ya se mencion6 en el capitulo 1, el término de la viscosidad cineméatica
(20— At)

6
en el propuesto por [1], [40], y algunos antecesores de éste ultimo: [41] y [42],
especialmente en la parte de las interacciones hidrodinamicas. El sistema consta de
una célula de sangre roja, que al igual que [6]*°, serd modelada como una particula
rigida con forma de elipse, la cual se encuentra suspendida en plasma sanguineo,
donde este ultimo, segun indica [1], puede considerarse como un fluido Newtoniano,
y las paredes de una vena que limitan el flujo del fluido a ingresar por uno de los
extremos de la vena y salir por el otro (dado que se modelara en dos dimensiones, el
sistema se podria visualizar como la seccién longitudinal de un segmento de vena
con forma recta, con cada extremo cortado perpendicularmente al eje de la misma),
ademas se considerara que existe una fuerza de masa externa actuando sobre el
fluido. Esto puede simularse mediante la ecuacion (1.23) afiadiendo a la misma un
término que considere dicha fuerza externa [7] y [10], por simplicidad se usara el
término mas comiunmente usado para simular flujos de fluidos [8], quedando la
ecuacion de redes de Boltzmann a utilizar de la siguiente forma:

para el modelo D2Q9 es v =c’ . Nuestro modelo esta fuertemente basado

f.(X+CALt+At) = f, (x,t)—g(fi (x,t) = £ (x, 1)) + c, K, (xt) (3.1)
T

6mc?
para cada enlace i, donde At se considerard como un paso de tiempo (pt) o una

iteracion, K es la fuerza de masa y Ci K,.(X1) es la suma de la multiplicaciones de
cada componente cartesiano o de c;y K. Nétese que el término de la fuerza de masa

2 En su articulo los autores demuestran que la modelacion de una célula de sangre roja como una particula
rigida con forma de elipse es adecuada para obtener resultados muy aproximados a los experimentales.
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es idéntico al unico término de orden At en el desarrollo en serie de Taylor que se
realizé para el término de fuerza de masa de la ecuacion (1.32) en el capitulo 1.

Asimismo cabe mencionar que, aunque la ecuacion (3.1) es muy simple y
obtenida partiendo de un sistema compuesto por particulas de gas diluido, ha
demostrado su efectividad para la simulacién del flujo segin lo demuestran diversos
trabajos previos, por ejemplo (aparte de [1]) [2], [6], [43] vy [44].

Ahora bien, en la presente simulacion se trabajara con la versién adimensional de
la ecuacidon (3.1), donde las equivalencias entre las cantidades adimensionales (0
unidades de la red) y cantidades en unidades fisicas que intervienen en el cémputo
pueden ser determinadas en unidades MKS utilizando los factores de conversion
mostrados en la Tabla 1.

Las unidades bésicas adimensionales de masa, longitud, tiempo y volumen en
unidades de red o de lattice son um, ul, pt y uv, respectivamente (nétese que 1 uv =
1 uP).

Para el célculo de los factores de conversién de la tabla anterior se parte

seleccionando 6x = % um, que segun menciona [1] es adecuado para mantener un

costo computacional bajo y un minimo de resolucién que permita eficientar la
ejecucion del programa computacional, asimismo en base a pruebas previas® se
escoge ot = 0.25 us para acelerar el proceso de célculo, enseguida se calcula
(20-1)

6 )

primero multiplicando la viscosidad cineméatica adimensional, V= por

2
(5)()4, y a continuacion igualando con la viscosidad cinematica de la sangre que
es de 1.2 x 10°® m?/s, segun [6], y finalmente despejando, quedando como resultado:

1 6x025x10%s5x1.2x10° M’/
_ = S _
T= +1[=2.525
2 (% x107°m)?

con lo que la viscosidad adimensional queda:
. 2x2.525-1 _ 0.675 uI7
6 pt

Realizando ahora el calculo para om partimos de multiplicar la densidad

. . om . .
adimensional por %&()3, enseguida igualamos con la densidad de la sangre que
es de 1 x 10° kg/m® segln [6], y finalmente despejamos, resultando lo

%0 Es decir, en base a resultados obtenidos en dichas pruebas, que aunque no se mencionan en el presente trabajo,
sirvieron de base para seleccionar una prueba acorde a las necesidades y los tiempos del mismo.
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nombre simbolo valor

masa om 2.962963x10 " kg
tiempo ot 0.25x10°%s
longitud 0 2

g X % um
fuerza oF 3.160494x10°N
velocidad oV % m/s
torca oT 2.106996 x107° N

Tabla 1. Factores de conversion utilizados en la simulacién.

siguiente:
%(1><103 k%s)wx)s

seleccionando p = 1 ur%v por simplicidad y substituyendo en la ecuacién anterior
resulta:

5m= (1><103k / ) <10 m) = 2.962963x10 kg

Para el célculo de JF, ov y oT simplemente se combinan los factores de
conversion obtenidos anteriormente, por ejemplo para la velocidad:

SX yxlo m
5V=§=m‘yms

de manera similar se procede para el calculo de JoF y oT.

Se calculara la masa de la particula de acuerdo a los valores dados por [6] y
considerando que la célula de sangre roja toma, en el fluido, una forma aproximada
de un elipsoide oblato segun el modelo presentado por [1]:

Densidad del citoplasma = 1098 kg/m®

Volumen de elipsoide de revolucién oblato para semieje mayor = 4.2 um y semieje
menor = 1.2 pm:

84.672xr
V = 4.2)° x1.2(um T x107%m?
3 2 2((4.2)*x1.2(s )’)= 3

entonces la masa de la célula es de:
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84.672xm

m = (1.098x10° k%s)(Txmlg m®) = 97.357806 x 10 kg

realizando la conversién correspondiente a unidades de masa de la red:

m = 328.582594 ym

En adelante las cantidades fisicas mostradas en todas las ecuaciones seran
consideradas adimensionales y por lo tanto seran expresadas en unidades de lattice.
De acuerdo con esto la densidad y la velocidad macroscépica se calculan de la
siguiente manera:

ECOESIACEY (3.2)

Z fi(x, t)c;
O il 53
p(x,t)

Para la pruebas que se realizaron la densidad inicial pg, es igual a 1 unidad de
masa (um) por unidad de volumen (uv), el parametro At se considerara igual a 1
paso de tiempo (pt), la longitud de un punto a otro de la red en sentido horizontal o
vertical, Ax es 1 unidad de lattice o ul, la masa de una particula es 1 um, y

. . . . .. I
finalmente la velocidad béasica de la red c sera igual a 1%t :

En la Tabla 2 se listan las equivalencias de cantidades basicas mencionadas
anteriormente en el sistema MKS, asi como los parametros del sistema circulatorio a
utilizar como datos de entrada para la Prueba 1 del programa realizado. Dichos
parametros corresponden aproximadamente a los de una arteriola.

Para la Prueba 1 se utilizé una red de LY = 2000 ul x LX = 61 ul como se muestra en
la Figura 6. En dicha figura se puede apreciar también que para la prueba (y para
todas las demas pruebas) se alineara la vena con los ejes cartesianos de modo que
la pared izquierda de la vena esté sobre el eje de las ordenadas y el final de la vena
(es decir, por donde abandona el fluido) esté sobre el eje de las abscisas, ademas
se colocara una célula de sangre roja al inicio de la vena capilar unos 6.103 um a la
izquierda del centro de la misma con velocidad inicial cero y se dejara arrastrar por el
flujo sanguineo en la direccion y sentido indicados hasta que llegue al otro extremo
justo antes de que salga de la seccién de la vena mostrada. Se registraran como
resultados los campos vectoriales de la torca y la fuerza resultantes sobre el centro
de masa de la particula asi como de la velocidad angular de la misma, también se
registrara la variacion con respecto al tiempo de las componentes perpendiculares
(al plano de la simulacion) de la torca y la velocidad angular, entre otros datos.

Se consideran tres tipos de nodos en lared de Boltzmann: nodos de fluido, de
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cantidad simbolo unidades de equivalencia en
lattice unidades MKS
unidad bésica de longitud AX 1ul 2
%
paso de tiempo At 1pt 0.25x10°s
unidad basica de masa Am 1um 2.963 x 10™° kg
Ancho de la vena LX-1 60 ul 40 um
Largo de la vena LY 2000 ul 1333.333 um
densidad inicial Po 1 um/uv 1 x 10°kg/m®
tiempo de relajacion T 2.525
viscosidad cinemética del v 0.675 ul?/pt 1.2 x 10° m?/s
fluido
velocidad méaxima del fluido U —0.01125 ul/pt —0.03 m/s
en el centro de la vena
semieje mayor de la particula a 6.3 ul 4.2 um
semieje menor de la particula b 1.8 ul 1.2 um
masa de la particula M 328.583 um 97.3578 x 10*° kg
fuerza externa F ~1.6875 x 10” ~5.333x 10 N
(direccion eje y) um-ul/pt?

posicion inicial de la particula  Xo (21.345 ul, 1996 ul)

Tabla 2. Parametros de entrada para la Prueba 1, la fuerza externa F se calcul6 tomando como base
un flujo de Poiseuille que fluye en la vena. Si se considera una tercera dimensién z y que la vena
tenga la forma de un cilindro, estas dimensiones de la red corresponde aproximadamente a 1333.333
um X 7 X ((40/2) um)® = 1,675,516.082 (um)® de sangre.

particula y de frontera, que corresponden al plasma sanguineo, la célula de sangre
roja y las paredes de la vena.

En la misma Figura 6 se indica la numeracion de los nodos que componen la red
de Boltzmann tomando como origen del eje de coordenadas en 2D la esquina
inferior izquierda de la vena, asimismo se muestran con lineas gruesas las paredes
de la vena que es parte de la frontera del sistema con las cuales se usara la
condicion de frontera bounce-back de media red o enlace® (la cual consiste

% Se Ilama de medio enlace por que la distribucion viaja, durante el rebote, ida y vuelta, en un tiempo At, un AXx,
por lo que la frontera efectiva de la particula esta a la mitad entre los nodos de frontera y los nodos de fluido.
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2000

Célula de sangre roja

Pared endotélica y
frontera del sistema

Sentido del campo de fuerzay
del flujo sanguineo

Figura 6. Esquema del sistema, indicando el sentido del flujo sanguineo, la numeracién de los nodos
de la red, asi como ejemplificando la posicion inicial de la particula.

basicamente en “rebotar” o proyectar la distribucion del nodo de fluido en sentido
opuesto al enlace que une dicho nodo con un nodo de la frontera® en el transcurso
de un paso de tiempo), no-slip para la interaccion de el fluido circundante con las
paredes endotélicas de la vena, donde no-slip (no-deslizamiento) en la frontera
significa que flujo neto de fluido en ella es cero [4]. Para la parte restante de la
frontera del sistema, que es donde estan ubicados los extremos de la vena, se
usaran, al igual que [1], condiciones de frontera periddicas, las cuales consisten
simplemente en propagar las distribuciones en sentido “hacia fuera” al final de un
extremo al principio del otro extremo (aplicando condiciones de frontera bounce-back
de medio enlace en los nodos de fluido localizados en un extremo de la vena para
aquellas distribuciones cuyo sentido sea sobre un enlace que une el nodo de fluido
con un nodo de frontera en el otro extremo).

%2 0 dicho de otra forma, para cada enlace i que une un nodo de fluido x y un nodo de frontera, la distribucion
correspondiente en el nodo X, en el tiempo t + At, en el enlace | exactamente opuesto a i es:

f.(x, t+At) = f,(X,t”)  donde t” indica que es la distribucion en el tiempo t inmediatamente después de que
ha ocurrido el paso de colision. [4] También sefiala que con esta condicion de frontera se consigue una mejor
exactitud que con su similar, en la cual se considera que la frontera esta en los nodos de la particula, al costo de
una pequefia adecuacion o complicacion a esta Gltima.
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El fluido se supone sujeto a una fuerza externa y se gobernard de acuerdo a la
ecuacion de Poiseuille®*:

U, (x) =—%<x(l X)) (3.42)

la cual nos da la magnitud de la velocidad de un fluido que fluye por un canal que se
encuentra alineado con respecto a los ejes cartesianos de la forma en que se
muestra en la Figura 6 donde existe un gradiente de presién G constante en la

ap
direccién y con G = 5 | es el ancho del canal, y u es la viscosidad dinamica del

fluido® [16] y [21]. Lo que nos indica la ecuacién (3.4a) es que la magnitud de la
velocidad en la direccion y forma una pardbola con respecto al eje X, con el eje
principal de dicha parabola desplazado /2 hacia la derecha del origen del eje
coordenado, que para el caso de la Figura 6 éste se situaria en la esquina inferior
izquierda de la vena.

De acuerdo a lo anterior para calcular la fuerza externa F asociada al término K,
(campo de fuerza) de la ecuacion (3.1) partimos de que el gradiente de potencial
actuante en un fluido se podria definir como G(X) = —paace, donde 8, €S la
aceleracion del fluido, substituyendo en la ecuacion (3.4a) y despejando e
tenemos

2p
aacce = U (X) 4
0 ) (3.46)
pero u = vp, substituyendo en la ecuacion anterior queda
2v
Ay =U, (X)————
accel y( ) (X(l _ X)) (34C)

Ahora bien, debido a se aplicaran las condiciones de frontera de medio enlace en
las paredes de la vena, significa que las distribuciones viajan sélo hasta la mitad de
la distancia entre el nodo frontera y el nodo de fluido adyacente (recuérdese que la

velocidad bésica de la red es igual a 1%t), por lo que la longitud real del canal es

de LX — 1 = 60 ul, asimismo la velocidad maxima adimensional, previamente
calculada a partir de una velocidad de —0.03 m/s (tomada de [46] para un ancho de
la vena de 40 pum, el signo negativo es debido a la orientacion que tiene nuestro
sistema respecto al sistema de referencia adoptado, vér Figura 6) mediante el factor
de conversion correspondiente, y que se encuentra en el centro del canal (es decir, |
= 60 ul, x = 30 ul) es de —0.01125 ul/pt, substituyendo lo anterior en la ecuacién
(3.4c¢) resulta

% Jean Léonard Marie Poiseuille (1797-1869), médico y fisidlogo francés interesado en el flujo sanguineo
humano, derivo experimentalmente su famosa ecuacion alrededor de 1840 para tubos cilindricos [45].

% Para nuestro analisis se consideraron la viscosidad dindmica, la viscosidad cinematica y la densidad, x4, vy p
como constantes.
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2(0.675
a_, =(-0. 001125)(—)— ~1.6875x10 Sly
(30(60—30)) pt®

Por ultimo, tenemos de [W16] que la diferencial de la fuerza de masa o fuerza
masica actuando en el fluido es:

dF =GdV (3.4d)
pero
dF =GdV = paacceldv (343)

donde dV es la diferencial de volumen de dicho fluido que se esta considerando en
el céalculo, ahora bien, para nuestro caso la fuerza externa, el gradiente de presion y
la densidad se consideraran como constantes, y por lo tanto la aceleracién (solo
despéjese de la ecuacion anterior) es también constante, integrando la ecuacion
anterior tenemos,

'[ dF = .[paaccel dV =paacce| J- dV

F = paaccelv (34f)

para las condiciones iniciales F = 0, V = 0 (anulandose con ello la constante de
integracién). Finalmente, si consideramos la fuerza que actta sobre una unidad de

volumen (1 uv), parap =1 ur%v (previamente seleccionada) y sabiendo que ésta es
uniforme en todo el volumen del fluido, tenemos de la ecuacién (3.4f),

- .le _ - ul —_ -sul-um
F=( AV)( 1.6875x10 A 2)(Luv) = ~1.6875x10 A 2 (3.49)
3.2 Ecuaciones de Movimiento y Modelo Hidrodinamico.

El movimiento de la célula de sangre roja sera, de acuerdo a las leyes de la
mecanica clasica aplicadas a su centro de masa:

dCt

dt() F(t) (3.5)
192 o t=-t)=T()

dt (3.6)
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dX(t
dt( )_cq (3.7)

segln [40]*, con M, C(t), F(t), I, Q(t), T(t) y X(t), la masa de la célula, la velocidad
lineal, la fuerza resultante, el tensor de inercia, la velocidad angular, la torca y la
posicion, respectivamente. El movimiento de la célula o particula solo sera sobre un
plano en dos dimensiones. (todo lo anterior referido al centro de masa de la
particula, 1y T(t) se calculan respecto a un eje que atraviesa el centro de masa y que
es perpendicular al plano donde rotara dicha particula).

Ahora bien dado que se trabajara en 2D, la ecuacién (3.6) queda de la siguiente
forma:

do()
dt

| —T(t) (3.8)

con la velocidad angular Q(t) teniendo sélo el componente z en la direccion
perpendicular al plano xy en el cual se mueve la particula, lo mismo para la torca
T(t), asimismo el tensor de momentos de inercia solo tendr4d el componente
correspondiente al giro alrededor del eje perpendicular al plano xy que pasa por el
centro de masa con un valor igual a:

=%M(a2+b2) (3.9)

IZZ

segun [W17], el cual corresponde al de una particula con forma de elipse.

Ahora bien, se supondra que durante un intervalo de tiempo, por ejemplo de ty a
to + 1, ocurrird un intercambio de momento del fluido con la frontera efectiva de la
particula como se muestra en la Figura 7, y en donde, al igual que en el caso de la
interaccién del fluido con las paredes endotélicas, se aplicara una condicion de
frontera bounce-back de medio enlace, pero modificada segin se muestra a
continuacién. Cabe hacer notar que para la aplicaciéon de lo anterior se consideraran
las particulas como un cuerpo soélido rigido.

La distribuciéon de un nodo de fluido x adyacente a un nodo de la particula sobre el
enlace I, asi como el momento transmitido a un nodo de particula en la direccién del
enlace |', esta dada segun [40] y [10], por:

% Aunque segln [47] puede haber cierta inestabilidad en utilizar las ecuaciones (3.5) a (3.7) debido a que la
densidad de masa de la particula (para la prueba 1) es p, = 3M/(4na’b) = 3 x 328.5826/(4 x 1 x 6.3% x 1.8) = 1.098
um/ul® cercana a la densidad del fluido que es de 1 um/ul®, previamente se realizaron varias pruebas con
particulas de masa mucho menores que M sin que presentaran ningln tipo de comportamiento inestable.
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Figura 7. Seccion de la particula en la red de Boltzmann, se muestra la interaccion de las
distribuciones de los nodos de fluido que se encuentran afuera de la particula dirigiéndose hacia los
nodos internos de la misma asi como los nodos frontera que se encuentran en la trayectoria (a medio
camino o enlace) entre unos y otros nodos (en forma de pequefios cuadrados, los cuales en conjunto
forman la frontera efectiva de la particula), nétese el enlace i conectado al nodo de fluido nfd en

donde las distribuciones parten de dicho nodo con direccién hacia fuera de la particula y el enlace i’
donde las distribuciones parten con direccion hacia la particula, figura basada en [10].

f.(X,t+At) = f.(x,t") +2—pWicnf - (3.10)
m

Ap,. = 2MAX3(f. (x,t + At) —%Wicnf .¢,)C, (3.11)

considerando, al igual que [42], que la fuerza ejercida sobre la particula es uniforme
sobre todo el intervalo de tiempo [t, t + A7), donde W; = 3wi/c?, w; toma los valores
segun se menciond en la seccién 1.5 del capitulo 1, c es Ax/At, I' es el enlace
exactamente opuesto a I, ¢y es la velocidad del nodo frontera situado entre X y

X+CAt y f.(X,t") es la distribucién en el nodo x sobre el enlace o en la direccion
I', inmediatamente después de que ha ocurrido el paso de colision en dicho nodo
(este tiempo posterior al paso de colisién se indica por t*).

Substituyendo (3.10) en (3.11) tenemos:

Ap,. = 2mAX3(f. (x,t") +%wicm .¢,)C, (3.12)

De la ecuacién anterior, la fuerza sobre la particula en la direccién I' en el tiempo

to + Y2y la posicion X+%CrAt (n6tese que, debido a que es uniforme, la
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magnitud de la fuerza es la misma en cualquier instante de tiempo), es decir sobre el
nodo frontera de la particula, es:

3
Fo(x+ ¥ ctt, + ¥) =—2mAAtX (fi.(x,tp)+%wicnf ), (3.13)

La torca en el mismo punto de frontera, con respecto al centro de masa, de
posicion X, de la particula es:

Ti.(x+}éci.At,t0 +%) = (x+%ci.At—X(to))>< Fi.(x+%ci.At,t0 +%) (3.14)

Asimismo la velocidad del nodo frontera correspondiente esta dado por:

Cor (1)=C (1)+Q ()= (x+¥2¢c;. At—X(t)) (3.15)

Aunque para el presente trabajo no se considerd, [1] indica que para el caso en

gue haya un contacto entre la particula y alguna de las paredes endotélicas (o entre
una particula y otra particula), la fuerza ejercida sobre la frontera de la particula sera:

Fo(x+ ¥ Cdtty+ ¥)=2£.5(p = py,u=0)c, (3.16)

dirigida hacia la particula, donde el nodo de referencia X es un nodo de frontera del
sistema (es decir pertenece a la pared endotélica de la vena). Notese que la funcién
de distribucién utilizada es la funcién de equilibrio (ecuacion (1.27)) para la velocidad

Ci-, inicializada con la densidad inicial po (ver Tabla 2) y con velocidad macroscépica
cero.

La torca correspondiente respecto al centro de masa de la particula sera:

Ti.(x+}éci.At,t0 +%) = (x+%ci.At—X(to))>< Fi.(x+%ci.At,t0 +%) (3.17)

La fuerza total resultante sobre el centro de masa de la particula, en el tiempo to
+ 14, es la suma de todas las fuerzas actuantes sobre la particula segun la Mecanica,
lo mismo para la torca resultante en el mismo tiempo.

Ahora bien, para efectos de dar una mayor “suavidad” o exactitud a los valores
calculados de la fuerza y de la torca [48], se promediaran los obtenidos en el

intervalo [t - 1, ty + 1) para obtener los mismos en el tiempo to como sigue:

F(t) =5 (Fl+ 1)+ F( - 7)) (3.18)

T) = (Tl + 7))+ T - ) (3.19)
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Por simplicidad se utilizar4 el método de Euler explicito (es decir evaluando el
paso siguiente utilizando la derivada del paso actual [17]) para el célculo de C(t) y
Q(t) en el tiempo tp + 1 (At = 1):

C(to +1) = C(to) + F(to) I'M (3.20)

Q(t, +1) =Q(t,) + T(t,) / | (3.21)
Igualmente para el célculo de X(to + 1):
X(t, +1) = X(t,) + C(t,) (3.22)

[1] Hace notar que si se compara la ecuacién (3.16) con (3.11) y dependiendo de
la eleccion del paso de tiempo, At, AX y m, la ecuacion (3.16) es exactamente el
momento transferido entre la particula y el fluido circundante en un paso de tiempo si
se considera a la particula como un sdlido rigido en reposo vy el fluido adyacente en
reposo también y en estado de equilibrio, esto es importante ya que, si se considera
una expansion futura del presente trabajo al estudio del flujo sanguineo
considerando varias particulas, debido a que en el modelo que se esta tomando
como base para la presente simulacion el fluido es incompresible y las velocidades
son pequefias, las fuerzas de lubricacion que pueden resultar del contacto entre dos
particulas son totalmente equilibradas y por lo tanto no causan atraccion artificial
entre las particulas, por lo que no es necesario hacer una correccion debido a estas
fuerzas de lubricacién como se hace normalmente en los modelos que consideran a
las particulas como cuerpos sdlidos rigidos.

3.3 Detalles de la Simulacion.

Ahora bien para la simulacion del movimiento de la particula en el fluido se
utilizaron como parametros la posicion (Xpx, Xpry) del extremo derecho del eje mayor

de la particula y el angulo ¢ que el mismo forma con el eje x, ambos definidos con
referencia al centro de masa de la particula, donde el angulo ¢ solo esta definido en

el intervalo (—77, %), es decir si el angulo ¢ excede ”2, por ejemplo, entonces

automaticamente se toma como extremo derecho el otro extremo del eje mayor, y lo

mismo si el angulo ¢ disminuye menos que—"/5, de modo que el extremo derecho

del eje mayor de la particula siempre se encuentre en el primer o cuarto cuadrantes
de un eje de coordenadas centrado en el centro de masa de dicha particula.

El célculo de la posicion (Xp(t + At), Xpy(t + At)) se realizara de la siguiente
forma: sabiendo de la cinematica rotacional que,
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d¢dt =0 (3.23)

donde Q es la rapidez angular instantanea (la cual es la magnitud de la velocidad
angular mencionada anteriormente y que, al igual que la misma, es referida al centro
de masa de la particula), aplicando nuevamente el método de Euler explicito se tiene
gue la posicion angular en el tiempo to + 1 es,

$(t, +1) = p(t)) + Q1)) (3.24)
y en donde:

Xorx(to + 1) = @(cos(¢(t, +1))) (3.25a)
Xory(to + 1) = a(sen(4(t, +1))) (3.25b)

donde a es el semieje mayor de la particula (elipse).

Los nodos de la red que se encuentran al interior de la particula seran nodos sin
fluido por lo que a ninglin nodo de dicha particula se le aplicara la ecuacion (3.10).
Cuando la particula se mueva, se hara segin se menciona en [1], es decir a los
nodos cubiertos por la misma se les borrara la informacion de las funciones de
distribucién f; (x, c, t), en tanto que a los nodos descubiertos se les inicializara la
distribucion f; (x, c, t) con la funciéon f; ¥ de la ecuacion (1.27), donde la velocidad
macroscopica u se igualara con la velocidad que tenia el nodo correspondiente de la
particula que ocupaba el nodo un tiempo At anterior y cuya magnitud se calculara en
base a la ecuacion (3.15), y la densidad p sera igual a la densidad inicial po.

El algoritmo para el computo de los valores hidrodinamicos mediante las redes de
Boltzmann consta a grandes rasgos de la sucesion de dos pasos esenciales: el paso
de colision y el paso de propagacion, en el primero se realiza el calculo de los
términos correspondientes al lado derecho de la ecuacién (3.1) para todos los nodos
de fluido solamente®®, el segundo paso es, como su nombre lo dice, la propagacion
de la distribucién post-colision de cada nodo de fluido a los nodos adyacentes si

éstos son nodos de fluido, es decir la determinacién del término fi(X+CAt,t+At) en
caso de que los nodos adyacentes sean nodos de particula el paso de propagacion
es substituido por la ecuacion (3.10), en caso de que los nodos adyacentes sean
nodos de frontera el paso de propagacion es substituido por la ejecucion de la
condicion de frontera bounce-back de medio enlace, la cual consiste en “rebotar” o
proyectar la distribucién a su correspondiente en la direccidon opuesta, para estos
dos ultimos casos se cumple la condicion de no-slip para la frontera, es decir de
velocidad cero del fluido para las inmediaciones de la frontera de la particula y de la
vena.

®Enel programa secuencial se omite éste calculo en el caso de los demas nodos (particula y pared de la vena), y
aunque para la paralelizacién del mismo explicado més adelante si se realiza éste calculo para todos los nodos,
de cualquier manera solo se consideran los resultados obtenidos para los nodos de fluido.
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En las Figuras 8a a 8e se muestra el diagrama de flujo de la parte del programa
secuencial correspondiente al ciclo principal de calculo, tomando como base para su
construccion el algoritmo propuesto por [5].

Dicho proceso de calculo se divide en cuatro partes: en la primera, que consta de
un ciclo anidado que barre todos los nodos de la red, se realiza el calculo de la
densidad, las componentes cartesianas de la velocidad del fluido y el célculo del
paso de colision para cada nodo de fluido en la red, los demas tipos de nodos son
ignorados, esta primera parte corresponde a la Figura 8a.

Enseguida inicia el segundo ciclo anidado sobre cada nodo de la red, en el cual
se realiza el paso de propagacion, en donde, si el nodo actual en el ciclo es un nodo
de fluido, se propagan las distribuciones correspondientes a cada velocidad en la
misma direcciéon de la misma a todos los nodos adyacentes, los demas tipos de
nodos se ignoran. Esta segunda parte corresponde a la parte media y superior de la
Figura 8b.

A continuacion inicia un tercer ciclo anidado sobre cada nodo de la red, en el cual
se aplican las condiciones de frontera bounce-back de medio enlace tanto para las
interacciones nodos de fluido—nodos de frontera como para las interacciones nodos
de fluido—nodos de particula. Para el caso en el que se encuentre un enlace fluido—
particula la distribucién del fluido actualizado sera de acuerdo con (3.10) para cada
enlace fluido—particula, calculandose adicionalmente las contribuciones de fuerza y
de torca sobre la particula de acuerdo con (3.13) y (3.14). Similarmente, para cada
enlace i nodo de fluido—nodo de frontera la distribucién actualizada para el enlace I
sera simplemente:

f.(x,t+AL) = f.(x.1) (3.23)

donde las distribuciones f,(x, t) para los célculos anteriores se tomaran de las

distribuciones propagadas de los nodos de fluido a los nodos de particula y de
frontera respectivamente. Notese que esto determina correctamente la distribucion

f.(x,t) en el siguiente paso de tiempo, es decir f,(x,t+ At) (véase el tercer pie de

pagina del presente capitulo). Lo anterior corresponde a la parte inferior de la Figura
8b y la Figura 8c.

En la cuarta parte del algoritmo, en base a las contribuciones de la fuerza y de la
torca de los pasos anteriores se realizan las actualizaciones de las correspondientes
variables globales y de las variables hidrodinamicas restantes que se consideraron
(velocidad lineal, velocidad angular y posicion), todo lo anterior calculandolo en
base a (3.18) a (3.22), respectivamente. Asimismo se actualiza la posicién del
extremo derecho utilizando para su célculo (3.24), (3.25a) y (3.25b). Esta cuarta
parte corresponde a la parte superior de la Figura 8d.
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Inicia ciclo de computo
principal

Inicia primer ciclo anidado
sobre cada nodo de la red.

¢ES un nodo de
fluido?

Si

\ 4

No

Se realiza el calculo de la densidad
rhoy las componentes u_x e u_y
de la velocidad.

y

Se determinan los pesos w; para las
distintas velocidades, entre otras
cantidades auxiliares que se utilizan en la
funcioén de equilibrio.

Se continla 4
con el Se realiza el calculo del paso de
siguiente colision
nodo

A

¢ Se ha terminado de
barrer todos los
nodos?

Figura 8a. Diagrama de flujo de la seccion de cddigo correspondiente al ciclo principal de calculo.
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Inicia segundo ciclo anidado
sobre cada nodo de la red.

¢ES un nodo de
fluido?

Para cada velocidad se

propaga la distribucion
correspondiente en la direccion
apuntada por dicha velocidad.

Se continda con
el siguiente
nodo de la red

A

¢Se ha terminado de
barrer todos los
nodos?

Inicia tercer ciclo anidado sobre
cada nodo de la red para la
aplicacion de las condiciones de
frontera.

¢ES un nodo de
frontera?

Para cada velocidad, excepto 2, 4y
0 se propaga la distribucion del

nodo en la direccion opuesta a ‘,@
dicha velocidad al nodo adyacente

solo si este nodo es nodo de fluido.

Figura 8b.
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¢Es un nodo de No

fluido?

Si

Inicia inspeccidn para cada
nodo adyacente

¢Es el nodo adyacente No
actual un nodo de
particula?

Se computa la distribucion en la direccion
Se continda opuesta al nodo adyacente segtn (3.10), asi
con el como la contribucion a las variables globales
siguiente correspondientes a la fuerza y de la torca
nodo gjercida y referida al centro de masa de la
adyacente. particula.

A

¢Se ha terminado de
analizar todos los
nodos adyacentes?

C
Se
continda _
con el ¢ Se ha terminado de
siguiente barrer todos los <
nodo de la nodos?
red

Figura 8c.
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Se calculan la fuerza ejercida sobre,

velocidad de, velocidad angular de,

posicion de y torca referida al centro

de masa de la particula, asi como la

posicion del extremo derecho de la
misma.

A
Se realiza correccion si el extremo
derecho ha excedido el primer o
cuarto cuadrantes respecto al
centro de masa.

A

Se substituyen los nodos de la
particula por nodos del fluido.

A

Se generan los nuevos indices de
los nodos que ocupara la particula
en la matriz de obstaculos en base
a la posicion actualizada del centro

de masa y del extremo derecho.

¢ Se ha alcanzado el
principio o el final
de la vena?

Se actualiza el arreglo de
obstaculos de la red con los nuevos
nodos generados de la particula

A
Entre otras acciones se calcula la
velocidad de los nodos internos de
la particula

Figura 8d.
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Se almacenan los resultados a
graficar en el arreglo Arr_Res

Se continla
con la
siguiente
iteracion

Y ¢Se ha finalizado con las

iteraciones del ciclo
principal?

Figura 8e.

Posteriormente se realizan las acciones de légica de control de la simulacién,
consistiendo éstas en establecer las nuevas coordenadas del extremo derecho si
éste ha excedido el primer o cuarto cuadrantes, substituir los nodos de la particula
por nodos de fluido, cuyas distribuciones f;, como ya se menciond, seran
inicializadas mediante la ecuacién (1.27) donde la velocidad macroscoépica u y la
densidad seran inicializadas con la velocidad que tenga el nodo correspondiente de
la particula y la densidad inicial po, utilizando para esto ultimo la ecuacion (3.15) y un
arreglo temporal que almacena las velocidades calculadas de cada nodo; enseguida
se determinan los indices de los nodos de la particula para las posiciones
actualizadas del centro de masa y del extremo derecho, se comprueba si la particula
ha alcanzado la salida o entrada de la vena para que en caso de ser asi se finalice
con el ciclo principal de calculo, se actualiza la matriz de obstaculos con los nuevos
indices de los nodos de la particula, etc., finalmente se almacenan los resultados a
graficar posteriormente y se verifica si existen mas iteraciones (cuyo namero se
selecciona apropiadamente grande y esta predeterminado) por realizar, de modo
que finalizar4 el ciclo principal de célculo si se ha agotado el nimero dado de
iteraciones 0 si, como ya se mencion0, la particula ha alcanzado la entrada o salida
de la vena, esta Ultima parte corresponde a la parte restante de la Figura 8d y la
Figura 8e.

Como se observa en la Figura 8a la determinacion de la densidad y la velocidad
del fluido, la funcion de equilibrio y su posterior utilizacién en la determinacién del
paso de colisibn son tareas muy factibles de realizar por un GPU pues todas las
cantidades se pueden calcular localmente en el nodo que actualmente se esté
tratando, inclusive el calculo del paso de colision puede realizarse como una serie
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secuencial de grupos de instrucciones, uno por cada velocidad, con lo que se
minimiza el uso de sentencias bifurcativas tales como if, lo cual optimiza el
rendimiento de la ejecucion de los kernels en los GPUs.

Con lo que queda la selecciéon de la tecnologia a utilizar para la ejecucién del
segundo y tercer ciclos de célculo que comprende el computo del paso de
propagacion, la aplicacién de las condiciones de frontera de bounce-back de medio
enlace para el caso de las interacciones del fluido con la frontera del sistema y la
frontera de la particula, afadiendo al Ultimo caso, ademas, el efecto de la
transferencia del momento al fluido, asi como el célculo de las componentes
cartesianas de la fuerza, la velocidad lineal, la velocidad angular y la torca
resultantes de la accién que ejerce el fluido sobre la particula. Un breve analisis
indica que quiza seria factible de paralelizar mediante el GPU al menos el paso de
propagacion en el segundo ciclo anidado, esto podria hacerse separando dicho paso
y conjuntarlo con el primer ciclo anidado de una manera similar a como se menciona
en [W18], y afiadiendo el célculo de la accion que ejercen las paredes de la vena
sobre la particula al tercer ciclo anidado, pero dado su potencial tratamiento para
una utilizacion 6ptima en el CPU debido a la intrinseca no localidad del calculo se
prefirio dejar que el paso de propagacion sea realizado mediante otro estandar de
paralelizacién considerando su posible paralelizacion mediante el GPU para trabajos
futuros.

En cuanto al tercer ciclo anidado, dada su complejidad y la extensién del calculo
que abarca (que depende del tamafio y forma de la red y de la particula, por ejemplo
para la Prueba 1 realizada se calcula que no excedera del 1.77% comparado contra
la cantidad de calculo del paso de colisién) se considera que una eleccion del
estandar MPI u OpenMP es perfectamente aplicable a este caso pues se pueden
aprovechar las distintas optimizaciones, mejoras y demas innovaciones tecnoldgicas
gue puede ofrecer un nucleo CPU actual; debido a que se considera mas adecuado
para la continuaciéon del presente trabajo®’ se eligié el estandar MPI para la
implementacion del segundo y tercer ciclo anidados, respectivamente. Para la
ejecucion de la cuarta y Ultima parte se considerd, dada su reducida complejidad,
extension e impacto en el tiempo total de coOmputo del ciclo principal, que es
suficiente procurar optimizar su ejecucion en forma secuencial seleccionando, donde
sea recomendable, su ejecucién solo por el nodo maestro de MPI.

En la Figura 9 se muestra el diagrama de flujo del ciclo principal de célculo en
donde se utilizé una arquitectura combinada CUDA — MPI. Tal y como se anticip6 en
el parrafo anterior el primer ciclo anidado es ejecutado mediante una funcién que
llama al kernel de CUDA mientras que el resto del célculo es ejecutado por cada uno
de los nodos de MPI que se hayan levantado, que en nuestro caso fueron 7 de los 8
posibles nicleos® del procesador AMD® FX 8150, asociando un nodo de MPI a
cada nucleo y a los cuales se les destina la parte de trabajo correspondiente al paso

87 Aunque se han hecho esfuerzos por adaptar el modelo de memoria compartida de OpenMP para que funcione
de manera igual de eficiente o que incluso supere a MPI en un sistema distribuido (véase por ejemplo [W19]), lo
cierto es que MPI sigue siendo el estdndar mas ampliamente utilizado para trabajar bajo este tipo de arquitectura,
la cudl probablemente sea el objetivo a alcanzar como continuacion del presente trabajo.

% Fue el nimero de ncleos en el que se observé una mejor eficiencia.
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de colisidon y las restantes tareas del programa que incluyen la |6gica de control de la
simulacién, es necesario seflalar que, adelantandonos un poco a los resultados de
las pruebas realizadas, las pruebas fueron ejecutadas asignando a un mismo GPU
los kernels de todos los nodos MPI, notandose que las mismas se ejecutaron de
forma relativamente estable a pesar de que los kernels se ejecutan de forma
secuencial debido a que CUDA no puede ejecutar concurrentemente kernels con
distinto contexto de ejecucién (siendo éste nuestro caso ya que cada nodo MPI es
un proceso distinto con su propio entorno o contexto de ejecucion) [32], siendo lo
mas recomendable que cada nodo MPI llame de manera exclusiva a un GPU para
ejecutar trabajo en él.

Cabe mencionar que la arquitectura es genérica, en el sentido de que, aunque el
programa se corrié bajo una arquitectura convencional, es posible correrla también,
por ejemplo, en un clister de computadoras o en cualquier otra arquitectura que
admita el estdndar MPI. La arquitectura también puede crecer, es decir, aunque las
pruebas se corrieron asignando a cada nodo MPI un solo GPU, se le podrian asignar
a cada nodo MPI mas de un GPU y aun permitir que un nodo de MPI pueda acceder
al GPU asignado a otro nodo, aunque esto ultimo complicaria considerablemente la
I6gica de control, y que ademas probablemente seria inutil pues aumentaria también
la inestabilidad del programa debido a la gran cantidad de cambios de contexto que
haria CUDA al ejecutar kernels llamados por nodos MPI distintos ya que, como ya se
mencion6 CUDA no puede ejecutar concurrentemente kernels con distinto contexto.

Es importante sefialar que la arquitectura combinada CUDA-MPI es la principal
aportacion del presente trabajo al coOmputo numérico, es decir la utilizacion de una
arquitectura combinada GPU-nodos de ejecucion MPI independientes que permiten
paralelizar eficientemente los pasos de colision y de propagacion del método de las
redes de Boltzmann debido a que aprovechan las ventajas de cada interfaz de
paralelizacién distribuyendo adecuadamente las partes del cémputo a aquella
tecnologia que lo eficientiza de manera Optima segun las recomendaciones hechas
por el mismo fabricante, en el caso de los GPUs, y la literatura especializada para el
caso de las arquitecturas convencionales de hardware que incluyen los mas
avanzados CPUs multinucleo.

La forma en que se disefid la paralelizacion del sistema fue la siguiente: dado
gue basicamente el sistema operativo corre N procesos distintos e independientes
en N nucleos de procesador, el computo se realiza dividiendo la red de Boltzmann
de LX x LY nodos de red primeramente en franjas de LX x ((n+2) nodos) x (9

velocidades) datos, conn =1, 2,..., floor(l—\%\l) para las primeras N-1 franjas y n =

1,2, ..., f|00r(L%)+m0d(L%) para la N-ésima franja (el +2 es debido a que se

agregan dos filas de LX x (9 velocidades) datos cada una, arriba y debajo —a los que
llamaremos limite superior e inferior respectivamente— de cada franja para
comunicacion con los demas procesos segun se muestra en la Figura 10), donde
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Figura 9. Diagrama de flujo del ciclo principal de calculo del programa basado en la arquitectura
combinada CUDA — MPI.
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cada nucleo (o nodo MPI) corre una de estas franjas en forma simultanea con los
demas nucleos. Posteriormente se realiza un somero balanceo de carga
distribuyendo las filas de nodos de la red adicionales (es decir los datos asociados)
en el ultimo nodo MPI a los demas nodos MPI comenzando por el primero. Esta
manera de particionar el computo es bastante simple, relativamente facil de
programar y que, si suponemos que la longitud del sistema LY es divisible por el
ndmero de procesadores N, se tiene un radio de comunicacién a cémputo®

O(ZL%LX y LY/N)j:O(’\%-Y)’ lo cual se consideré aceptable pues para nuestro

caso LY >> N. El computo del paso de colision lo realiza cada nodo de MPI de
manera local independiente de los demas nodos.

Es necesario mencionar que cada una de las franjas de datos asociadas a las
correspondientes de nodos de la red son transferidas para su procesamiento en el
GPU dentro de cada nodo de ejecucion de MPI seleccionando bloques de hilos de 8
X 32, opcion que permite utilizar siempre todos los hilos de un multiprocesador, cabe
indicar que el niumero de registros utilizado por multiprocesador no excede el limite
permitido por el mismo antes de que haya una desutilizacibn de hilos en el
multiprocesador por esta causa.

El detalle de practicamente todas las tareas (haciendo, desde luego, las
adecuaciones pertinentes para su ejecucién en paralelo y ademas, segun la
tecnologia utilizada para tal efecto) indicadas en la Figura 9 es exactamente el
mismo de sus correspondientes en las Figuras 8a a 8e, pero realizadas por la parte
correspondiente de la arquitectura combinada.

Para el computo del paso de propagacion (donde las distribuciones de los
extremos superior e inferior de las franjas de datos deben propagarse a los extremos
inferior y superior correspondientes de las franjas situadas inmediatamente arriba y
abajo de cada una segun la organizacion esquematica de las mismas mostrado en la
Figura 10) se realiz6 la comunicacion entre los nodos de MPI utilizando una
topologia en anillo y el modo de comunicacién sincrono mediante las llamadas MPI
correspondientes®. Esta comunicacion entre los nodos se realiza de la manera
siguiente: se dividid la comunicacién en envio/recepcion del limite superior y
envio/recepcion del limite inferior de la franja de datos, donde en cada parte un nodo
MPI inicia o “dispara” la transmision/recepcion enviando el limite superior o inferior
segun sea el caso al extremo inferior o superior de la franja correspondiente al nodo
MPI destino, una vez terminada la transmisién/recepcién, éste nodo destino envia su
limite superior o inferior al extremo inferior o superior de la franja del siguiente nodo
destino, y asi se continua hasta que la transmision/recepcion del limite superior o
inferior de las

%9 Se define como la cantidad de comunicacion (en bytes) dividida por el tiempo de computo y que puede ser una
medida del impacto que causa dicha cantidad de comunicacion en el tiempo de computo global [34].

“% Esta seleccion se realizé debido a que en un inicio se pensé que podria reducir la inestabilidad en la ejecucion
del programa debido posibles errores en las comunicaciones entre los procesos de MPI que se producian en
ejecuciones realizadas de pruebas previas a las definitivas aqui mencionadas, posteriormente se cayo en la cuenta
de que los errores producidos no eran propiamente debido a problemas en las comunicaciones, sino a que al
parecer se estaba saturando la memoria convencional con demasiados programas residentes de utileria (por
ejemplo el antivirus).
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Figura 10. Flujo de comunicacion entre las franjas de datos que componen a la red de Boltzmann de
la simulacion.

franjas finaliza con la recepcion del limite superior o inferior de datos en los extremos
correspondientes de la franja de datos del nodo MPI que inicio el proceso.

Ahora bien, el calculo de las variables tales como la Fuerza y Torca total
resultantes sobre la particula por parte del fluido, la velocidad de dicha particula,
etc., serd comun a todos los nodos de MPI, es decir cada nodo MPI realizara los
mismos calculos y, dado que seran alimentados con los mismos datos de entrada,
se obtendrdn los mismos resultados (lo que se comprobd verificando que los
resultados obtenidos en todos los nodos son los mismos al final del ciclo de
ejecucion), lo mismo aplica para la actualizacion de la matriz de obstaculos y otros
calculos complementarios, como por ejemplo el calculo de la velocidad de los nodos
internos de la particula®, sin embargo si se distribuy6 la carga de trabajo entre los

“! Debido a que en algunas de estas tareas se involucran operaciones que no son O(1) (en especial las
directamente relacionadas con la particula, las cuales de hecho son a lo mas O(2) e incluyen principalmente
operaciones aritméticas y operaciones sencillas de control) podria parecer que esta forma de realizar dichas
tareas en el programa afectaria severamente el performance del mismo, sin embargo, con excepcion de la
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distintos nodos MPI donde fue aplicable, que en el programa esto se realizd en el
ciclo donde se actualizan los nodos de la particula por nodos de fluido conforme
dicha particula se va moviendo, en el cual solo se actualizan los datos del arreglo de
valores de la funcion de distribucién asignado a cada nodo. Finalmente, la logica
interna que controla el movimiento paulatino de la particula desde que sale de un
extremo de la vena hasta que llega al otro extremo es global y comun a todos los
nodos MPI. En el apéndice A se muestra el cdédigo del ciclo principal programa
paralelo, asi como el codigo del kernel de CUDA del mismo programa, realizdndose
estos en la implementacién de C++ proporcionada por Microsoft® Visual Studio®
2010 Profesional.

Se corrieron tres pruebas (Prueba 2) para las viscosidades del fluido de 2, 3y 4
cP partiendo de un punto mas cercano a una de las paredes de la vena (a
comparacion de la Prueba 1) de manera parecida a como se menciona en [44]
donde, segun los resultados obtenidos en dicho articulo, la célula de sangre roja
tiende a moverse hacia el centro del canal, los valores iniciales de la simulacién son
similares a los de la Prueba 1 y se resumen en la Tabla 3 (al igual que para la
Prueba 1, la velocidad inicial de la particula para todos los casos sera cero, lo mismo
aplica para todas las demas pruebas realizadas). Esta y las demas tablas restantes
se muestran en el apéndice C.

Cabe hacer notar que en la prueba se mantuvo la velocidad del fluido constante
variando el campo de fuerza y el tiempo de relajacion z, de ahi los diferentes valores
indicados para estos parametros.

actualizacion de la matriz de obstaculos, dichas tareas (una por nodo de particula) son realizadas para una sola
particula, que para nuestro caso se calcula que son alrededor de 40 nodos de particula aproximadamente.
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Capitulo 4

Resultados y Analisis.

En la Tabla 4 se tabula una muestra de 50 conjuntos de datos de los resultados
obtenidos para la Prueba 1 formados por tiempo, angulo de inclinacién de la
particula, velocidad angular, torca, y las componentes cartesianas de la posicion,
velocidad lineal y fuerza, para el tiempo de la simulacién, 0 a 4.9 x 10? s, con las
unidades en el Sistema Internacional.

Para la misma Prueba 1, en la Figura 1la se muestra la variacion respecto al
tiempo de la componente Y de la posicion y en la Figura 11b la variacion respecto al
tiempo de la componente Y de la velocidad.

De la Figura 11a se observa como la particula se mueve a lo largo del eje Y de
manera practicamente uniforme segun lo indica la linea recta que se traza en dicha
figura con valores de la pendiente (velocidad lineal) mostrados en la Figura 11b,
para los cuales se observa que soélo al principio (hasta aproximadamente 0.001s y
considerando adicionalmente los datos para la velocidad lineal Y mostrados en la
Tabla 4), muestran una rapida variacion en la velocidad de 0 a —0.0266 m/s, pero
posteriormente tienden a permanecer relativamente estables, lo cual es un indicio de
gue la célula de sangre roja realiza un movimiento suave (sin grandes variaciones en
el desplazamiento) a lo largo de la vena* para las escalas espaciales y temporales
consideradas.

En las Figuras 11c y 11d se muestra la variacion temporal de la fuerza X y la
torca, respectivamente.

De la Figura 11d se observa como la torca, a pesar de una variacién
aparentemente al azar, sigue un cierto patron durante el intervalo de tiempo de la
simulacién como puede apreciarse, ello es congruente con el “giro” que realiza la
célula alrededor de su propio eje como se muestra mas adelante en la Figura 11f,
asi como la forma definida que toma la correspondiente variacion temporal de la
velocidad angular mostrada en la Figura 11g.

De hecho, de las Figuras 11c a 11g (exceptuando la Figura 11le) se observa
como la fuerza, la torca, la velocidad angular y el angulo de inclinacién de la

*2 Para el caso de la posicion X nétese el mindsculo desplazamiento (del orden de 10 um) que realiza la
particula (incluyendo en esto las variaciones que se producen en el mismo) mostrados en la Tabla 4.

62



x10°

06 F -

Posicion Y (m)

02r 4

o I 1 1 1 I 1 | ! |
1] 0.005 0.01 0.015 0.0z 0.025 0.03 0.035 0.04 0.045 0.0s

Tiempo (seg)

Figura 11la. Posicion Y vs Tiempo.

-0.019 A

-0.021 g A

-0.022 A

-0.023 { A

-0.024 H 1

0025 5

Velocidad Y (m/s)

0026 5

-0.027 B

-0.023

1] 0.005 0.01 0015 0.0z 0.025
Tiempo (seg)

Figura 11b. Velocidad lineal Y vs. Tiempo.

particula guardan muy similar patron de variaciones con respecto al tiempo. Se
observa que la forma de las graficas de la velocidad angular y el angulo de
inclinacion esta de acuerdo a las mostradas en [46], observandose que la particula
realiza un movimiento de rotacién o vuelta (recuérdese que se tomd la convencion
de que el angulo de inclinacion de la particula se tomaria con respecto al extremo
derecho actual de la particula en la simulacién, lo que significa que solo toma valores

entre _”2 y %) lo cual esta de acuerdo a lo observado también en [49] y con
diversos estudios previos segun menciona [50].

En la Figura 11e se muestra un detalle del campo vectorial de la fuerza.

En la Figura 12 se muestra la variacion respecto al tiempo de la posicion X del
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Figura 11d. Torca vs. Tiempo.

centro de masa de la particula para el primer caso de la Prueba 2 (u = 2 cP) donde
se observa la tendencia de la particula a acercarse o migrar al centro de la vena, sin
embargo debido a que la velocidad de migraciéon es muy baja se decidié correr una
tercera prueba adicional con los mismos valores de la Prueba 2 con la diferencia de
seleccionar una longitud basica de la red y un paso de tiempo mas grande (para
poder abarcar mas espacio y tiempo de simulacién respectivamente) y hacer mas
notable el comportamiento de migracion al centro que tiene la célula de sangre roja,
el resumen de los valores utilizados para la Prueba 3 asi como la variaciéon temporal
de la Posiciébn X se muestran en la Tabla 5 y Figura 13 respectivamente. De esta
Gltima figura se observa como la célula de sangre roja mantiene la tendencia de
migraciéon al centro de la vena recorriendo
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Figura 11e. Detalle del campo vectorial de la fuerza resultante sobre el centro de masa de la
particula.

aproximadamente 5.754 um entre la posicién inicial y la Ultima posicidn registrada,
con lo cual se comprueba el comportamiento de dicha célula de sangre roja en un
flujo de Poiseuille anticipado en [49].

Cabe mencionar que, aungue se observa una velocidad mas lenta de migraciéon
gue la observada para el caso similar en [49], ello puede deberse en parte a que se
esta considerando una célula rigida no deformable, lo que ralentiza
considerablemente dicha velocidad de migracion pues segun lo observado en el
mismo articulo, entre menos deformable es una célula es mas lenta la migraciéon de
la célula al centro de la vena, y nuestro caso seria el limite de los casos
mencionados en el articulo.

En las Figuras 14a a 14c se muestran las variaciones temporales de la posicion X
para los tres casos de la Prueba 2 afiadiendo ademas las curvas de aproximacion
para un modelo lineal y un modelo cuadratico, asi como las constantes de
las ecuaciones de dichos modelos, realizandose esto mediante el programa IBM®
SPSS Statistics 19.

Aungue no se nota a simple vista en las figuras mencionadas en el parrafo
anterior la inclinacion de la curva de ajuste para el modelo lineal es mas pronunciada
conforme aumenta la viscosidad segun muestran los diferentes valores para la
constante bl del modelo lineal (nétese que en realidad es la
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tangente de la ecuacién de la curva de ajuste, la cual es una linea recta: Posicién X
= b0 + bl x Tiempo) y dado que las gréficas se realizaron partiendo de idéntica
posicion y cubren casi el mismo rango de tiempo se concluye que la migracién de la
célula de sangre roja es mas rapida en un medio mas viscoso que en uno menos
Viscoso, lo cual esta de acuerdo con lo observado para el caso similar en [50].

De todo lo anterior se concluye que, al menos cualitativamente, la
implementacion de la arquitectura combinada basada en el modelo aqui
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Figura 13. Posicion X vs. Tiempo para u =2 cP y LY = 4000 ul, Prueba 3.

presentado reproduce aspectos importantes del comportamiento de una célula de
sangre roja sujeta a un flujo parabdlico o de Poiseuille.

En cuanto a la eficiencia de la paralelizacion, se menciona que para la Prueba 1,
se obtuvo una reduccién de 89.35 % en el tiempo de ejecucién del ciclo principal de
la arquitectura combinada comparado contra la versién del programa secuencial
(para un promedio de 198362 iteraciones entre ambos programas, promedio
del tiempo de cOmputo del ciclo secuencial: 5187.02 s, promedio del
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Estimaciones de los pardmetros

Ecuacion Constante bl b2
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de las ecuaciones de dichas curvas para u = 3 cP.

Figura 14a. Posicion X vs. Tiempo, curvas de ajuste del modelo lineal y cuadratico y parametros de

Figura 14b. Posicién X vs. Tiempo, curvas de ajuste del modelo lineal y cuadratico y parametros
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Figura 14c. Posicion X vs. Tiempo, curvas de ajuste del modelo lineal y cuadratico y parametros de
las ecuaciones de dichas curvas para u = 4 cP.

tiempo de computo del ciclo paralelizado: 552.31 s)**. Cabe hacer notar que la
reduccion en el tiempo de procesamiento para un programa similar en 3D, el cual
es presentado en [1] (aunque a diferencia del programa realizado en el presente
trabajo, probablemente se procesaron graficos adicionalmente en el mismo), fue de
95.7 %.

Para efecto de comparar contra otra tecnologia de paralelizacion distinta, se
menciona que se realizd en forma paralela al programa de la arquitectura
combinada, un programa que paraleliza el algoritmo utilizando soélo directivas de
OpenMP, obteniéndose en el mismo para la Prueba 1, una reduccion del 65.46 %
para 198316 iteraciones y un tiempo promedio de cémputo del ciclo paralelizado de
1791.54 s.

Finalmente se realizé la Prueba 1 utilizando dos nodos MPI asignando a cada
uno un GPU distinto (las dos tarjetas mencionadas en el capitulo 3), obteniéndose
como resultado de la prueba una reduccién de 83.73 % para 198407 iteraciones,

*3 El tiempo de ejecucion se midid utilizando la funcién proporcionada por la implementacion de C++ utilizada
QueryPerformanceCounter(), que devuelve el nimero de conteos realizados por el contador de alta resolucion
(tecnologia inicialmente desarrollada por Microsoft® e Intel® para frecuencias minimas de conteos de 10 Mhz,
puede consultar especificacién (2004) en [W20]) del sistema, la resolucién (tiempo entre conteos) varia
dependiendo del hardware donde se utilice, para nuestro caso fué de 0.2835 us aproximadamente.
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aunque para este caso no se realiz6 ningun balance de carga, aparte del ya
mencionado, de nodos de la red de Boltzmann a los nodos de MPI del programa
original de la arquitectura combinada, con simplemente asignar los correspondientes
de cada nodo MPI, a un dispositivo de manera exclusiva mediante la instruccién de
CUDA cudaSetDevice(), se consiguié un incremento comparativo® en la reduccién
del tiempo de calculo del ciclo paralelizado de 3 %.

Suponiendo que con cada nueva tarjeta de GPU se agregue otro 3 %, y
suponiendo que se utilizaran 7 nodos de MPI asignados a 7 tarjetas de GPU de
forma exclusiva, esto significaria un aumento comparativo de 21 % mas el
incremento que podria afiadir el balance de carga, entre otras mejoras (por ejemplo
si el balance de carga es dinamico)*, con lo que se puede dar una idea del potencial
de la arquitectura aqui presentada.

* Es decir, comparando contra una corrida del programa paralelizado con sélo dos nodos MPI de ejecucion.
5 Aunque esto quiza no signifique mucho a nivel local, si podria ser mas apreciado en computo distribuido, por
ejemplo.
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Glosario.

Adveccion. En un fluido es el transporte de una substancia o propiedad (como la
temperatura, el calor, etc.) debido al movimiento de dicho fluido.

Autématas en Redes Celulares de Gas. Se podria decir que es una maquina
abstracta que evoluciona en el tiempo de acuerdo a reglas deterministicas que
pueden incluir elementos probabilisticos, donde dicha evolucién depende de estados
anteriores de un vecindario determinado [5] (consulte también Wolfram (1984)

[W21)).

Contexto de Ejecucion de un Proceso. Espacio de direcciones que incluye sus
variables privadas y su propia pila que puede ser utilizada para llamadas a
subrutinas

Diametro Molecular Efectivo. Se refiere a la distancia existente entre los centros de
dos particulas al momento de colisionar [51].

Entropia. En un sistema termodindmico cerrado (en el cual no existe transferencia
de masa o energia hacia adentro o hacia fuera del sistema), la entropia es una
propiedad de estado tal como la presion, la temperatura, etc., cuya principal
caracteristica es la de que si ocurre un proceso irreversible (procesos para los
cuales no es posible revertir ni uno solo de sus pasos o etapas) dentro de él, su
entropia siempre aumenta nunca disminuye, por ejemplo si ponemos una gota de
tinta dentro de un vaso de agua, sus moléculas se esparciran en todo el vaso pero
no podran espontaneamente volver a unirse para formar la gota de nuevo [52].
Existe también un punto de vista estadistico y microscopico para la definicion de la
entropia, consultar [52] y [53], a pesar de las asunciones anteriores (sistema cerrado
y proceso irreversible), es posible calcular las variaciones de la entropia en un
sistema abierto, en estado de no equilibrio y por lo tanto poder aplicar el teorema H.

Flujos estacionarios. Son aquellos en los cuales sus propiedades (masa,
viscosidad, temperatura) y variables (velocidad, presién) no cambian con el tiempo.

Flujo laminar. Es aquel en el cual el fluido se mueve en forma de placas paralelas,
en este flujo las particulas de fluido siguen trayectorias bien definidas.

Flujo turbulento. En éste tipo de flujo ocurre un comportamiento caotico en el fluido
debido a la inercia del mismo, consultar capitulo 11 de [16].

Fuerza de masa. Es una fuerza asociada fuertemente a la masa del cuerpo donde
esta actuando, que puede ser por ejemplo la fuerza gravitacional, la fuerza inercial,
magnética, etc., estas fuerzas actiian en todo el cuerpo en cuestion [16].

Mecanica Estadistica. Rama de la fisica que trata de explicar las propiedades
macroscopicas de los materiales desde un punto de vista microscopico aplicando
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para ello la teoria de la probabilidad (para una introduccion formal véase el capitulo
4 de [W22)).

Numero de Mach. Razon entre la velocidad de un fluido y la velocidad del sonido en
ese fluido.

Tratamiento perturbativo. Enfoque matematico que da solucibn a ecuaciones
diferenciales y que puede aplicarse cuando es muy dificil o imposible resolver dichas
ecuaciones por métodos tradicionales. Tiene ademas la ventaja de que en union con
otras herramientas matematicas puede servir para analizar un mismo problema a
varias escalas de las variables independientes.

Trayectoria Libre Media. Si consideramos particulas moviéndose libremente en, por
ejemplo un gas, seria la distancia promedio que una particula recorre entre
colisiones sucesivas con otras particulas.

Viscosidad dinamica. Se define como la razén entre el estrés cortante aplicado
sobre un fluido y la tasa de deformacién que hay entre dos finas capas del mismo y
expresa una medida de la resistencia interna de dichas capas a moverse una
respecto de la otra, la cual es constante para fluidos newtonianos (tales como el
agua, glicerina, plasma sanguineo, etc.) y es una funcién de la tasa de tension
cortante para los fluidos no newtonianos, lo cual nos indica la naturaleza del fluido,
ademas puede variar con otras propiedades, por ejemplo la temperatura, finalmente
[16] indica que predice el comportamiento del estrés cortante con respecto a la tasa
de deformacion angular del fluido.

Viscosidad cinematica. Se define como la razén entre la viscosidad dinamica y la
densidad de un fluido.
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Conclusiones.

Fue posible simular, al menos cualitativamente, el movimiento de una célula de
sangre roja en una arteriola utilizando para ello en método de las redes de
Boltzmann, el cual se ha mostrado una vez mas como una herramienta eficaz para la
simulacién de sistemas fisicos microscépicos y que puede servir como una
herramienta mas en la investigaciéon biomédica que ayude a los investigadores a
combatir los diversos tipos de enfermedades que surgen como consecuencia de
anomalias en la microcirculacion.

De acuerdo al resultados obtenidos en los cuales se logré una reduccion de
89.35 % en el tiempo de ejecucion de un programa secuencial previamente
construido, cercana a la obtenida por el trabajo similar del autor en el cual se basé el
nuestro, se concluye que fue posible paralelizar eficientemente el ciclo principal de
célculo del programa secuencial que realiza la presente simulacion, utilizando para
ello una arquitectura combinada que utiliza Unidades Graficas de Proceso y el
estandar MPI corriendo dicha arquitectura bajo una plataforma de programacion de
uso comun como es C++ y teniendo como base hardware convencional, como es un
CPU de 8 nicleos de AMD® cuyo costo esta practicamente al alcance de cualquier
presupuesto mediano para investigaciéon y aun para el bolsillo de casi cualquier
profesionista interesado en profundizar el tema, esperandose que si los costos
siguen la tendencia a la baja, como se ha observado hasta ahora, se extienda la
accesibilidad de los recursos de cada vez mas sectores de la sociedad pudiendo con
esto aumentar la probable contribucion de su parte al avance de temas cientificos
como el que se ha tratado aqui.

También, gracias a lo anteriormente mencionado, se concluye que el presente
trabajo ayudard a difundir mas la simulacién computacional de este tipo de
fendbmenos biofisicos entre la comunidad cientifica atraida por el bajo costo
computacional del genial y relativamente sencillo método de las redes de Boltzmann,
pero sobre todo por el bajo costo monetario de poder simular algo tan de capital
importancia para la continuacion del constante combate por mejorar la calidad de
vida de la humanidad.
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Apéndice A. Cbdigo del Ciclo Principal de Programas.

Caodigo del Ciclo Principal del Programa Paralelo.

Arreglos principales:

e ftemp, f — Arreglos auxiliares para la determinacién de la funcion de densidad
de probabilidad.

e ns — Arreglo bidimensional que contiene la matriz de obstaculos.

e rho — Arreglo bidimensional que contiene la densidad de masa.

Variables principales (sobre, de o referidas al centro de masa de la particula):

FX0 — Componente X fuerza.

FYO — Componente Y fuerza.

Ux — Componente X velocidad lineal.
Uy — Componente Y velocidad lineal.
T — Torca.

OO0 - Velocidad angular.

X — Componente X posicion.

Y — Componente Y posicion.

Otras variables (extremo derecho de la particula):

e Xprx - Componente X posicion.
e Xpry - Componente Y posicion.

//Preparacion de las estructuras de datos.
CUDA_CALL(cudaMal loc((void**)&MA, sizel)); // ftemp

dim3 dimBlock(BLOCK_SIZE, BLOCK SIZE1);

int TAM_DIMX = O, TAM_DIMY = 0, TAM_DIMY1 = O;
// Se determina el numero de bloques para la dimensién X.
TAM_DIMX = LX1/dimBlock.x;

// Se determina el numero de bloques para la dimensién Y.
TAM_DIMY = floor((double) LY1/(dimBlock.y * nStreams));

if (band = LY1%(dimBlock.y * nStreams) > 0) {
// Si no es divisible LY1 por dimBlock.y * nStreams, se determinan los renglones
// restantes de la dimensiodn Y para dimensionar correctamente el ultimo stream de
// datos.
Res = LY1 - dimBlock.y * TAM_DIMY * (nStreams - 1);
TAM_DIMY1 = Floor((double) Res/dimBlock.y);
if (ReshdimBlock.y > 0) {
TAM_DIMY1++;

74



}

dim3 dimGrid(TAM_DIMX, TAM_DIMY); // primeros nStreams — 1 o todos los streams.
dim3 dimGridl(TAM_DIMX, TAM DIMY1); // Posiblemente el ultimo stream de datos.

// Creacidon de los Streams.
for (m = 0; m < nStreams; m++)
CUDA_CALL(cudaStreamCreate(&streaml[m]));

int height_y = TAM_DIMY * dimBlock.y;
deslizl = height y * LX1 * VELOCITIES; // Numero de elementos en deslizamiento de

// ftemp[]-
desliz2 = height_y * LX1; // Nimero de elementos en deslizamiento de rho[].-

tamanol = deslizl * sizeof(float); // Tamaio en bytes de deslizamiento de ftemp[]-
it (band) { // Si no es divisible LY1 por dimBlock.y * nStreams.
deslizl_1 = num_elel - (nStreams - 1) * deslizl;

tamanol_1 = deslizl 1 * sizeof(float);

}

// **** Inicia ciclo principal de calculo. ****

// Nota: el ciclo principal es realizado por todos los nodos de MPI pero los ciclos
// de trabajo internos son solo sobre la altura de su franja de datos correspondiente
// (height + 2).

CUDA_CALL(cudaDeviceSynchronize()); // Espera a que finalice cualquier Ilamada CUDA
// realizada.
StartCounter (&PCFreq, &CounterStart); // Se inicia el timer del CPU.

while (t > 0) {
// *** llama al kernel de CUDA. ****

for (m = 0; m < nStreams; m++) {
if (m < nStreams - 1) { // Primeros (nStreams - 1) streams de
// computo.

// Se copian los datos de las estructuras de entrada.
CUDA_CALL(cudaMemcpyAsync(MA + m*deslizl, ftemp + m*deslizl,
tamanol, cudaMemcpyHostToDevice, streaml[m]) );

MatMulKernel<<<dimGrid, dimBlock, 0, streaml[m]>>>(f_c +
m*deslizl, MA + m*deslizl, rho_c + m*desliz2, LX1);

} else{ // Ultimo stream de coémputo.

it (band) { // No es divisible LY1 por dimBlock.y *
// nStreams.

CUDA_CALL(cudaMemcpyAsync(MA + m*deslizl, ftemp + m*deslizl,
tamanol_1, cudaMemcpyHostToDevice, streaml[m]) );

MatMulKernel<<<dimGridl, dimBlock, 0, streaml[m]>>>(f_c +
m*deslizl, MA + m*deslizl, rho_c + m*desliz2, LX1);
} else{ // No hubo cambio en ultimo stream de datos.

CUDA_CALL(cudaMemcpyAsync(MA + m*deslizl, ftemp + m*deslizl,
tamanol, cudaMemcpyHostToDevice, streaml[m]) );
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MatMulKernel<<<dimGrid, dimBlock, 0, streaml[m]>>>(f_c +
m*deslizl, MA + m*deslizl, rho_c + m*desliz2, LX1);

}

CUDA_CALL(cudaDeviceSynchronize());// Espera a que finalizen todos los streams
// en ejecucion.

// **** Inicia calculo del paso de propagacion. ****

FX = FY = 0.0; T = 0.0;
for (J = 1; j < height + 1; j++) {

// Ordenadas "abajo™ y "arriba" tomando como referencia la matriz de
// obstaculos original.

jn =g > 0)?g-1):(LY-1);

Jjp = g < LY-1)?(+1):(0);

// Ordenadas "abajo™ y "arriba" tomando como referencia la franja de
// nodos particular.

J1 =np + j-1;

jnl = (41 > 0)?(g1-1):(LY-1);

jpl = (41 < LY-1)?(1+1):(0);

for (i =0; i < LX; i++) {

( > 0)?2@-1):(LX-1);
(i < LX-1)?(i+1):(0);

if (sl * X +1i] =2)) {

// Se propagan las distribuciones sin importar el tipo de
// nodo destino.
if (ns[j1 * LX + i] == 0){

ftemp[j*LX1*VELOCITIES + i] = F[J*LX1*VELOCITIES + i];
Ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 1 + ip] =
FJ*LXI*VELOCITIES + LX1 * 1 + i];
ftemp[Jp*LX1*VELOCITIES + LX1 * 5 + ip] =
FJ*LX1*VELOCITIES + LX1 * 5 + i];
Ftemp[jp*LXI*VELOCITIES + LX1 * 2 + i] =
FJ*LXI*VELOCITIES + LX1 * 2 + i];
ftemp[jp*LX1*VELOCITIES + LX1 * 6 + in] =
FJ*LX1*VELOCITIES + LX1 * 6 + i];
Ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 3 + in] =
FJ*LX1*VELOCITIES + LX1 * 3 + i];
ftemp[Jn*LX1*VELOCITIES + LX1 * 7 + in] =
FJ*LXI*VELOCITIES + LX1 * 7 + i];
ftemp[jn*LX1*VELOCITIES + LX1 * 4 + i]
=F[J*LX1*VELOCITIES + LX1 * 4 + i];
Ftemp[jn*LX1*VELOCITIES + LX1 * 8 + ip] =
FJ*LX1*VELOCITIES + LX1 * 8 + i];

// **** Envio y recepcion de Iimite superior de las franjas de datos - version
// bloqueante 2. ****

// Envio limite superior de las franjas de datos.



if (mynode == MASTER) {

proc = nodol;
MPI1_CALL (MPI1_Ssend(&ftemp[(height + 1)*LX*VELOCITIES], LX*VELOCITIES,
MP1_DOUBLE, proc, 2, MPI1_COMM_WORLD));

proc = totalnodes - 1;
MPI_CALL (MPI_Recv(bufftmp, LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 2,
MPI_COMM_WORLD, é&status));

} else if (mynode == nodol) {

proc = MASTER;
MPI_CALL (MPI_Recv(bufftmp, LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 2,
MPI_COMM_WORLD, é&status));

if (totalnodes >= 3) {
proc = nodo2;
MPI_CALL (MPI_Ssend(&ftemp[(height + 1)*LX*VELOCITIES],
LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 2, MPI_COMM_WORLD));
} else {
proc = MASTER;
MPI_CALL (MPI_Ssend(&ftemp[(height + 1)*LX*VELOCITIES],
LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 2, MPI_COMM_WORLD));

}
} else if (mynode == nodo2) {

proc = nodol;
MP1_CALL (MP1_Recv(bufftmp, LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 2,
MPI_COMM_WORLD, é&status));

if (totalnodes >= 4) {
proc = nodo3;
MPI_CALL (MPI_Ssend(&ftemp[(height + 1)*LX*VELOCITIES],
LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 2, MPI_COMM_WORLD));
} else {
proc = MASTER;
MPI_CALL (MPI_Ssend(&ftemp[(height + 1)*LX*VELOCITIES],
LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 2, MPI_COMM_WORLD));

}
} else if (mynode == nodo3) {

} else if (mynode == nodo7) {

proc = nodo6;
MP1_CALL (MP1_Recv(bufftmp, LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 2,
MPI_COMM_WORLD, é&status));

proc = MASTER;
MP1_CALL (MP1_Ssend(&ftemp[(height + 1)*LX*VELOCITIES], LX*VELOCITIES,
MPI_DOUBLE, proc, 2, MPI_COMM_WORLD));

// < En esta parte quiza se podria incluir un Barrier de sincronizacién de MPI para
// evitar hasta el minimo errores en la comunicacion... >

// Se transfiere el buffer de recepcidén al extremo inferior correspondiente en
// ftemp.
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TransferirArreglos(&ftemp[LX*VELOCITIES], bufftmp);
memset(bufftmp, 0.0, LX1*VELOCITIES*sizeof(float));

// Envio y recepcion del limite inferior de las franjas de datos.
if (mynode == MASTER) {

proc = totalnodes-1;

MPI_CALL (MPI_Ssend(&Ftemp[0], LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 1,
MP1_COMM_WORLD));

proc = nodol;
MP1_CALL (MP1_Recv(bufftmp, LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 1,
MPI_COMM_WORLD, é&status));

} else if (mynode == nodol) {

if (totalnodes >= 3) {
proc = nodo2;
MP1_CALL (MP1_Recv(bufftmp, LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 1,
MPI_COMM_WORLD, é&status));

} else{
proc = MASTER;
MPI_CALL (MPI_Recv(bufftmp, LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 1,
MPI_COMM_WORLD, é&status));

}

proc = MASTER;

MPI_CALL (MPI_Ssend(&Fftemp[0], LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 1,
MP1_COMM_WORLD));

} else if (mynode == nodo2) {

} if (mynode == nodo7) {

proc = MASTER;
MPI_CALL (MPI_Recv(bufftmp, LX*VELOCITIES, MPI_DOUBLE, proc, 1,
MPI_COMM_WORLD, é&status));

proc = nodo6;
MP1_CALL (MP1_Ssend(&Fftemp[0], LX*VELOCITIES, MPI1_DOUBLE, proc, 1,
MP1_COMM_WORLD));

}

// Se transfiere el buffer de recepcidén al extremo superior correspondiente en
// ftemp.

TransferirArreglosl(&ftemp[height*LX*VELOCITIES], bufftmp);

memset(bufftmp, 0.0, LX1*VELOCITIES*sizeof(float));

// **** Se realiza bounce back de medio enlace, se afiade el efecto de la
// transferencia del momento al fluido y se calculan las componentes de la
// fuerza y la torca ejercidas sobre la particula. ****

for (j = 0; j < height + 2; j++) {

jn =g > 0)?g-1):(LY-1);
(g < Ly-D?g+1):(0);

=np + j-1;
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if(np==02¢&& j==0) { // Correccion si se encuentra en
// el renglon cero del nodo O.

j1 = Ly-1;
else if (J1 == LY) { // Correccion si se encuentra en
// el ultimo renglon del Gltimo
// nodo.
J1=0;
}
jnl = (g1 > 0)?(g1-1):(LY-1);
jpl = (41 < LY-1)?(1+1):(0);

for (i =0; i < LX; i++) {

in
ip

( > 0)?2@-1):(LX-1);
(i < LX-1)?(i+1):(0);

if ((s[J1 * LX + i] == 0) && (j '= height + 1) & (j '= 0)) {

if (ns[j1 * LX + ip] == 2) {
ubx = Ux - 0*(J1 - nsi[j1l]D);
ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 3 + i] =
ftemp[J*LX1*VELOCITIES + LX1 * 1 + ip] -
2*rtl*rho[J*LX1 + i]*fl*ubx;
Fx = 2*(ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 1 + ip] -
rtl*rho[j*LX1 + i]*fl*ubx);
FX += Fx;
T += -1 - ns1[j1])*Fx;

if (ns[jnl * LX1 + ip] == 2) {
ubx = Ux - 0*(Jnl + 0.5 - nsi[jni]);
uby = Uy + O*(i + 0.5 - X);
ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 6 + i] =
ftemp[jn*LX1*VELOCITIES + LX1 * 8 + ip] +
2*rt2*rho[J*LX1 + i]*f1*(-ubx + uby);
Fx = 2*(ftemp[jn*LX1*VELOCITIES + LX1 * 8 + ip] -
rt2*rho[j*LX1 + i]*f1*(ubx - uby));
Fy = -2*(ftemp[jn*LX1*VELOCITIES + LX1 * 8 + ip] -
rt2*rho[j*LX1 + i]*f1*(ubx - uby));
FX += Fx; FY += Fy;
T+= (i + 0.5 - X)*Fy-gnl + 0.5 - ns1l[jnl])*Fx;
}

} else if (ns[Jl * LX + i] == 1) {

// Falta considerar el intercambio de velocidades 2 y 4

// (considerar para versiones posteriores).

if ((nsJ1 * LX1 + ip] == 0) && (J != height + 1) & G = 0)) {
ftemp[J*LX1*VELOCITIES + LX1 * 1 + ip] =
ftemp[J*LX1*VELOCITIES + LX1 * 3 + i];

}

if (ns[jpl * LX1 + ip] == 0 & ( !'= height + 1)) {
ftemp[Jp*LX1*VELOCITIES + LX1 * 5 + ip] =
ftemp[J*LX1*VELOCITIES + LX1 * 7 + i];

}

if (ns[jnl * LX1 + ip] == 0 && (G '= 0)) {
ftemp[Jn*LX1*VELOCITIES + LX1 * 8 + ip] =
ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 6 + i];
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if ((ns[jl * LX1 + in] == 0) && (j != height + 1) && (j '= 0)) {
Femp[J*LX1*VELOCITIES + LX1 * 3 + in] =
ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 1 + i];

}

if (ns[jpl * LX1 + in] == 0 && ( !'= height + 1)) {
Ftemp[jp*LX1*VELOCITIES + LX1 * 6 + in] =
ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 8 + i];

}

if (ns[jnl * LX1 + in] == 0 && G '= 0)) {
ftemp[Jn*LX1*VELOCITIES + LX1 * 7 + in] =
ftemp[j*LX1*VELOCITIES + LX1 * 5 + i];

}
}
}
}
buffpls[0] = FX;
buffpls[1] = FY;
buffpls[2] = T;

// Se reducen los valores de FX, FY, T, dbnpr, Uprx y Upry
MPI_CALL (MPI_Reduce(buffpls, buffplr, NUM_P1, MPI_DOUBLE, MPI_SUM, MASTER,
MP1_COMM_WORLD));

// Se envian los datos reducidos a todos los nodos
MPI_CALL (MPI_Bcast(buffplr, NUM_P1, MPI_DOUBLE, MASTER, MPI_COMM_WORLD));

FX = buffplr[0];
FY = buffplr[1];
T = buffplr[2];

// **** Comienza calculo de movimiento de la particula. ****
FX12 = FX; FY12 = FY;

FX0 = (FX112 + FX12)/2.;
FYO = (FY112 + FY12)/2.;

Ux = Uxold + (FX0/M2)*tpo;
Uy = Uyold + (FYO/M2)*tpo;
T12 = T;

TO = (T12 + T112)/2.;
0 = Oold + (TO/1)*tpo;

X = Xold + Uxold*tpo;
Y = Yold + Uyold*tpo;

// Se actualiza la posicion del extremo derecho de la particula.
phi = phi_old + Oold*tpo;

// Se comprueba si el extremo derecho ha excedido el primer cuadrante respecto
// al centro de masa (o0 en su defecto el angulo fi, el cual es el angulo
// asociado a dicho extremo).
if (phi < -PI125DT/2.) {
phi = phi + PI125DT;
} else if (phi > P125D7/2.) {

phi = phi — PI25DT;
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Xprx
Xpry

a2*cos(phi);
a2*sin(phi);

// **** Se substituyen los nodos de la particula por nodos de fluido. ****

// Se determina cuales nodos participan en la actualizacion.
Nodost = Nodos(lim_sup, lim_inf, totalnodes, height);

// Se realiza la substitucion.
if (BuscaNodo(Nodost, mynode, totalnodes)) {

for g =0; J<1I; j++) {

uegxij = sns[j]-ux;
ueqyij = sns[j].uy;

uxsq = ueqgxij * uegxij;
uysq = ueqyij * ueqyij;
uxuy5 = ueqxij + ueqyij;
uxuy6 = -uegxij + ueqyij;
uxuy7 = -uegxij - ueqyij;
uxuy8 = ueqxij - ueqyij;

usqg = uxsq + uysq,

node = floor((double) (sns[j]-j 7 height));
if (node > (totalnodes - 1))
node = totalnodes - 1;

[

Jf =sns[jl-J - np + 1;
if (mynode == node)

ftemp[JF*LX1*VELOCITIES + sns[j]-i] = rt0 * (1.

[

if (mynode == node)
ftemp[JF*LX1*VELOCITIES + LX1 * 1 + sns[j]-i]
uegxij + 2 * uxsq - 3 * usq);

}

if (mynode == node)
ftemp[JF*LX1*VELOCITIES + LX1 * 2 + sns[j]-i]
ueqyij + 2 * uysq - 3 * usq);

if (mynode == node)
ftemp[jF*LXI*VELOCITIES + LX1 * 3 + sns[j].i]
uegxij + 2 * uxsq - 3 * usq);

}

if (mynode == node)
ftemp[JF*LX1*VELOCITIES + LX1 * 4 + sns[j]-i]
ueqyij + 2 * uysq - 3 * usq);

}

if (mynode == node)
ftemp[JF*LX1*VELOCITIES + LX1 * 5 + sns[j]-i]
uxuy5 + 2 * uxuy5 * uxuy5 - 3 * usq);

}

if (mynode == node)
Ftemp[jF*LXI*VELOCITIES + LX1 * 6 + sns[j].i]
uxuy6 + 2 * uxuy6 * uxuy6 - 3 * usq);

}

if (mynode == node) {
ftemp[JF*LX1*VELOCITIES + LX1 * 7 + sns[j]-i]
uxuy7 + 2 * uxuy7 * uxuy7 - 3 * usq);

}

if (mynode == node) {

- 3 * usq);

rel > (1. +

rel > (1. +

rer * (1. -

relr * (1. -

rec * (1. +

rec * (1. +

rec * (1. +

fl

fl

fl

fl

fl

fl

fl
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ftemp[jF*LXI*VELOCITIES + LX1 * 8 + sns[j].i] = rt2 * (1. + f1 *
uxuy8 + 2 * uxuy8 * uxuy8 - 3 * usq);

}

}
free(Nodost);
// **** Actualizacion de la matriz de obstaculos. ****

// Se actualiza la matriz de nodos particula en base a la nueva posicion de la
// misma.
Particula = Nodos_particula(Xprx, Xpry, X, Y, a2, c2);

// Se comprueba si la particula ha alcanzado el principio o el final de la
// vena, y en caso de ser asi se sale del ciclo principal.
if ((lim_supl > LY - 1) |] (lim_infl < 0))

break;

// Se inicializa la matriz de obstaculos.

for G =0; jJ<1I; j+v) {
ns[sns[j]-J * LX1 + sns[j]-i] = 0; // Fluido.
nsl[sns[j]-j] = O;

}

// Se inicializa la matriz de obstaculos con los nodos de particula
// determinados anteriormente asi como otras estructuras de control y se
// determina la velocidad de los nodos internos de la particula.
1 =0;
while (Particula '= NULL){
dato = sacar(Particula);
if (dato == NULL) throw "Excepcion en funcion sacar().";
ns[dato->dato0 * LX + dato->datol] =
nsl[dato->dato0] = dato->dato2;
sns[1].jJ = dato->datoO;
sns[1].1 = dato->datol;

// Se calcula la velocidad de los nodos internos de la particula
sns[1].ux = Ux - 0*(dato->dato0 - dato->dato2);

sns[1].uy = Uy + 0*(dato->datol - X);

free(dato);

1++;

}

// Se almacenan los Resultados para graficar solo por el nodo maestro.
if (mynode == MASTER) {

if ((Y - floor(Y)) < 0.5){

jJ = floor(Y);
} else{

J = ceil(Y);
}
if ((X - floor(X)) < 0.5){

i = floor(X);
} else{

i =ceil(X);
}
tl += delta_t;
Arr_Res[j * LX + i].t = t1;
Arr_Res[jJ * LX + i].Ux = Ux*delta_v;
Arr_Res[j * LX + i].Uy = Uy*delta_v;
Arr_Res[j * LX + i].X = X*delta_x;
Arr_Res[j * LX + i].Y = Y*delta_x;
Arr_Res[j * LX + i].FX = FXO*deIta f;
Arr_Res[j * LX + i].FY = FYO*delta_f;
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Arr_Res[j * LX + i].T = TO*delta_t;
Arr_Res[j * LX + 1].0 = 0/delta_t;
Arr_Res[j * LX + i].Ang = phi;

}
FX112 = FX12; FY112 = FY12;
T112 = T12;

Uxold = Ux; Uyold = Uy;
Oold = 0;

Xold = X; Yold = Y;
phi_old = phi;

t-;

}

t_simul = GetCounter(&PCFreq, &CounterStart); // Se

finaliza el timer del CPU.
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Cdodigo del kernel de CUDA.

Arreglos principales:

e A0, A — Arreglos auxiliares para la determinacién de la funcion de densidad
de probabilidad.

e Al - Arreglo que contiene la matriz de obstaculos.

e B, C - Arreglos auxiliares para la determinacion de las componentes X e Y de
la fuerza respectivamente.

e D - Arreglo auxiliar para la determinacion de la densidad local.

// ** Kernel de CUDA para la paralelizacion del método de redes de Boltzmann hasta el
// paso de colision. **

// Algunos parametros de la simulacion.

__constant__ float g = G;

__constant__ float tau = TAU;

__constant__ int ex[] = {0, 1, 0, -1, 0, 1, -1, -1, 1}; _ constant__ int ey[] = {0,
0, 1,0, -1, 1, 1, -1, -1};

__constant__ float f1 = 3.0F;
__constant__ float 2 = 9.0f/2.0F;
__constant__ float 3 = 3.0f/2.0F;
__constant__ float rtOc = 4.0f/9.0F;
__constant__ float rtlc = 1.0f/9.0f;
__constant__ float rt2c = 1.0f/36.0F;

__global__ void MatMulKernel (float *AOc, const float *Ac, float *Dc, const int LX1) {
// Definicion de variables locales y constantes de cada hilo.

float Bvalue = 0.0f, Cvalue = 0.0f, Dvalue = 0.0f;

float Avalue 0 = 0.0F, Avalue_1 = 0.0f, Avalue 2 = 0.0f, Avalue_3 = 0.0Ff, Avalue 4
= 0.0f,
Avalue_5 = 0.0f, Avalue 6 = 0.0f, Avalue_7 = 0.0f, Avalue_8 = 0.0F;

float feq = 0.0f;

// Renglén y columna correspondiente de cada hilo.
int row = blockldx.y * blockDim.y + threadldx.y; // j
int col = blockldx.x * blockDim.x + threadldx.x; 7/ i

// Inicializacion de variables.

float rt0 = 0.0Ff, rtl1 = 0.0f, rt2 = 0.0F;

float uxsq = 0.0F, uysq = 0.0Ff, uxuy5 = 0.0F, uxuy6 = 0.0F, uxuy7 = 0.0F, uxuy8 =
0.0f, usq = 0.0f;

// ** Inicia calculo. **

// Computando la densidad macroscopica, rho, y la velocidad u = (ux, uy).

Avalue_0 = Ac[row * LX1 * VELOCITIES + col];
Bvalue = ex[0] * Avalue_0;
Cvalue = ey[0] * Avalue_0;
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Dvalue
Avalue_
Bvalue
Cvalue
Dvalue
Avalue_
Bvalue
Cvalue
Dvalue
Avalue_
Bvalue
Cvalue
Dvalue
Avalue_
Bvalue
Cvalue
Dvalue
Avalue_
Bvalue
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Dvalue
Avalue_
Bvalue
Cvalue
Dvalue
Avalue_
Bvalue
Cvalue
Dvalue
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Bvalue
Cvalue
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// Computar la funcion de distribucion

rto
rtl
rt2

uxsq =
uysq =
uxuys
uxuy6
uxuy7
uxuy8

Avalue_0;
= Ac[row
Bvalue +
Cvalue +
Dvalue +
= Ac[row
Bvalue +
Cvalue +
Dvalue +
= Ac[row
Bvalue +
Cvalue +
Dvalue +
= Ac[row
Bvalue +
Cvalue +
Dvalue +
= Ac[row
Bvalue +
Cvalue +
Dvalue +
= Ac[row
Bvalue +
Cvalue +
Dvalue +
= Ac[row
Bvalue +
Cvalue +
Dvalue +
= Ac[row
Bvalue +
Cvalue +
Dvalue +

* LX1 * VELOCITIES
ex[1] * Avalue_1;
ey[1] * Avalue_1;
Avalue_1;

* LX1 * VELOCITIES
ex[2] * Avalue_2;
ey[2] * Avalue_2;
Avalue_2;

* LX1 * VELOCITIES
ex[3] * Avalue_3;
ey[3] * Avalue_3;
Avalue_3;

* LX1 * VELOCITIES
ex[4] * Avalue_4;
ey[4] * Avalue_4;
Avalue_4;

* LX1 * VELOCITIES
ex[5] * Avalue_5;
ey[5] * Avalue_5;
Avalue_5;

* LX1 * VELOCITIES
ex[6] * Avalue_6;
ey[6] * Avalue_6;
Avalue_6;

* LX1 * VELOCITIES
ex[7] * Avalue_7;
ey[7] * Avalue_7;
Avalue_7;

* LX1 * VELOCITIES
ex[8] * Avalue_8;
ey[8] * Avalue_8;
Avalue_8;

Bvalue/Dvalue;
Cvalue/Dvalue;

usq = uxsg + uysq;

rtOc * Dvalue;
rtic * Dvalue;
rt2c * Dvalue;

Bvalue * Bvalue;
Cvalue * Cvalue;

Bvalue + Cvalue;
-Bvalue + Cvalue;
-Bvalue - Cvalue;
Bvalue - Cvalue;

// Se calcula el paso de colision.
feq = rt0 * (1. - 3 * usq);

AOc[row * LX1 * VELOCITIES + col] = Avalue_0 - (Avalue_0 - feq)/tau;;

LX1 col];

LX1 col];
LX1 col];
+ LX1 col];
LX1 col];
LX1 col];
LX1

col];

LX1 col];

feq = rtl * (1. + f1 * Bvalue + f2 * uxsq - 3 * usq);
AOc[row * LX1 * VELOCITIES + LX1 * 1

feq = rt1 * (1. + f1 * Cvalue + 2

*

AOc[row * LX1 * VELOCITIES + LX1 * 2

g/CALPHA;

feq = rtl * (1. - f1 * Bvalue + 2
AOc[row * LX1 * VELOCITIES + LX1 *
feq = rtl * (1. - f1 * Cvalue + 2
AOc[row * LX1 * VELOCITIES + LX1 *

g/CALPHA;

*
3
*
4

+ col] = Avalue_1
uysq - f3 * usq);
+ col] = Avalue_2

uxsq - f3 * usq);
+ col] = Avalue_3
uysq - f3 * usq);
+ col] = Avalue_4

de equilibrio, feq.

(Avalue_1

(Avalue_2

(Avalue_3

(Avalue_4

feq)/tau;

feq)/tau -

feq)/tau;

feq)/tau +
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feq = rt2 * (1. + 1 * uxuy5 + 2 * uxuy5 * uxuy5 - f3
AOc[row * LX1 * VELOCITIES + LX1 * 5 + col] = Avalue_ 5
g/CALPHA;
feq = rt2 * (1. + f1 * uxuy6 + 2 * uxuy6 * uxuy6 - f3
AOc[row * LX1 * VELOCITIES + LX1 * 6 + col] = Avalue_6
g/CALPHA;
feq = rt2 * (1. + f1 * uxuy7 + 2 * uxuy7 * uxuy7 - f3
AOc[row * LX1 * VELOCITIES + LX1 * 7 + col] = Avalue_7
g/CALPHA;
feq = rt2 * (1. + f1 * uxuy8 + 2 * uxuy8 * uxuy8 - f3
AOc[row * LX1 * VELOCITIES + LX1 * 8 + col] = Avalue_8
g/CALPHA;

// Se cargan resultados en la memoria global.
Dc[row * LX1 + col] = Dvalue; // rho

* usa);
(Avalue_5

* usa);
(Avalue_6

* usa);
(Avalue_7

* usa);
(Avalue_8

feq)/tau

feq)/tau

feq)/tau

feq)/tau
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Apéndice B. Especificaciones del Hardware.

Especificaciones del servidor.

Procesador AMD® FX-8150, 8 procesadores a 3.61 GHz, 64 bits.

8 GB de RAM.

Tarjeta Madre: Crosshair V Formula, Chipset AMD® 990 FX/SB950.
Bus del Sistema de hasta 5200 MT/s Hypertransport™ 3.0.

Sistema Operativo: Microsoft® Windows® 7 Profesional, SP 1, 64 bits.

Especificaciones tarjeta grafica GeForce® GTX480.

480 Nucleos de CUDA™, tecnologia Fermi.

Compute Capability: 2.0.

Version del Driver de CUDA: 5.0, Version de Tiempo de Ejecucion de CUDA:
5.0.

15 Multiprocesadores x 32 Nucleos de CUDA/Multiprocesador.

Total de Memoria Constante: 65536 bytes.

Total de Memoria Compartida por Bloque: 49152 bytes.

Numero Total de Registros disponibles por Bloque: 32768.

Tamaio del Warp: 32.

Es posible la ejecucién y copia concurrentes disponiendo de 1 motor de copia.
Es posible la ejecuciéon concurrente de Kernels.

Se soporta el mapeo de Memoria no Paginable con el Host.

Planificador dual de warps.

Méaximo Numero de Bloques por Multiprocesador: 8.

Méaximo Numero de Hilos por Multiprocesador: 1536.

Medidas maximas de cada dimension de un Bloque: 1024 x 1024 x 64.
Medidas maximas de cada dimension de un Grid: 65535 x 65535 x 65535.
Reloj del GPU: 1401 MHz.

Tasa de Relleno de Texturas: 42 Mil millones/s

Reloj de la Memoria: 1848 MHz.

Total de Memoria de Video (Global): 1536 MB GDDR5.

Ancho de la Interfaz de la Memoria: 384 bits.

Ancho de Banda de la Memoria: 177.4 GB/s.

Bus Soportado: PCI-Express® 2.0 x 16.

Version de OpenGL® soportado: 4.2.

Otras Tecnologias Soportadas: DirectX® 11, 3D Vision®, 3D Vision Surround®,
PhysX™, CUDA™, SLI®,

Longitud: 10.5 pulgadas (267 mm) x Altura: 4.376 pulgadas (111 mm).
Anchura: ranura sencilla.

Temperatura Maxima de la GPU: 105 °C.

Potencia minima requerida del sistema: 600 W.
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Especificaciones tarjeta grafica GeForce® GTX660Ti

1344 Nucleos de CUDA™, tecnologia Kepler.

Compute capability: 3.0.

Version del Driver de CUDA: 5.0, Version de Tiempo de Ejecucion de CUDA:
5.0.

7 Multiprocesadores x 192 Nucleos de CUDA/Multiprocesador.

Total de Memoria Constante: 65536 bytes.

Total de Memoria Compartida por Bloque: 49152 bytes.

Numero Total de Registros disponibles por Bloque: 65536.

Tamaio del Warp: 32.

Es posible la ejecucién y copia concurrentes disponiendo de 1 motor de copia.
Es posible la ejecuciéon concurrente de Kernels.

Se soporta el mapeo de Memoria no Paginable con el Host.

Méaximo Numero de Bloques por Multiprocesador: 16.

Méaximo Numero de Hilos por Multiprocesador: 2048.

Medidas maximas de cada dimension de un Bloque: 1024 x 1024 x 64.
Medidas maximas de cada dimension de un Grid: 2147483647 x 65535 x
65535.

Reloj del GPU: 1.06 GHz.

Reloj normal: 915 MHz.

Reloj acelerado: 980 MHz.

Tasa de Relleno de Texturas: 102.5 Mil millones/s.

Reloj de la Memoria: 3004 MHz.

Total de Memoria de Video (Global): 2048 MB GDDR5.

Ancho de la Interfaz de la Memoria: 192 bits.

Ancho de Banda de la Memoria: 144.2 GB/s.

Bus Soportado: PCI-Express® 3.0 x 16.

Version de OpenGL® soportado: 4.3.

Otras Tecnologias Soportadas: DirectX® 11, 3D Vision®, 3D Vision Surround®,
PhysX™, CUDA™, SLI®, TXAA, FXAA, Adaptive VSync, GPU Boost.
Longitud: 4.376 pulgadas (111 mm) x Altura: 9.5 pulgadas (241.3 mm).
Anchura: doble ranura.

Temperatura Maxima de la GPU: 97 °C.

Potencia minima requerida de la tarjeta grafica: 450 W.

Fuente: [W22]
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Apéndice C. Tablas.

cantidad simbolo unidades de equivalencia en
lattice unidades MKS
unidad bésica de longitud Ax 1ul 2
9 A um
paso de tiempo At 1pt 0.25x10°s
unidad basica de masa Am 1um 3.052 x 10 kg
Ancho de la vena LX-1 60 ul 40 um
Largo de la vena LY 2000 ul 1333.333 um
densidad inicial Po 1 um/uv 1.03 x 10°kg/m®
(Tomado de [1])
tiempo de relajacion T 3.7767, 5.415,
7.0534
viscosidad dinamica del fluido 4 1.092, 1.638, 0.002, 0.003,
2.184 um/(ul-pt) 0.004 Pa:s
velocidad méaxima del fluido u —0.01125 ul/pt —0.03 m/s
en el centro de la vena
semieje mayor de la particula a 6.3 ul 4.2 um
semieje menor de la particula b 1.8 ul 1.2 um
masa de la particula M 319.01223 um 97.35781 x 10™°
kg
fuerza externa F —2.73058 x 107, —8.8888 x 10,
(direccién eje y) ~4.09587 x 107, -1.3333 x 103,
—5.46117 x 10 ~-1.7778 x 107
um-ul/pt? N
posicion inicial de la particula  Xo (20 ul, 1996 ul)

Tabla 3. Parametros de entrada para la Prueba 2.
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Tpo. Posicion Posicion Y Ang. Vel. X Vel. Y Fuerza X Fuerza'Y Vel. ang. Torca
(©) X (m) (m) (rad) (r%) (r% ) (N) (N) (ra% ) (N-m)

0.000 0.00E+00 0.00E+00 0.000  0.00E+00 0.0000  0.00E+00 0.00E+00 0.000 0.00E+00
0.001 1.42E-05 1.31E-03 -0.664  -3.55E-05 -0.0266  -2.08E-13 -2.25E-13 -546.761 9.63E-12
0.002 1.42E-05 1.28E-03 -1.050 -2.65E-05 -0.0266 8.98E-13 -1.53E-13 -265.472 2.55E-10
0.003 1.41E-05 1.25E-03 -1.240  -5.16E-06 -0.0266  -2.13E-13 1.03E-13 -140.670 -1.99E-13
0.004 1.41E-05 1.23E-03 -1.362  -6.67E-06 -0.0268 2.74E-13 -2.58E-14 -86.768 -1.62E-10
0.005 1.41E-05 1.20E-03 -1.442 8.07E-07 -0.0268  -1.23E-14 4.91E-14 -78.739 4.47E-11
0.006 1.41E-05 1.17E-03 -1.513 1.93E-06 -0.0267 2.85E-14 -1.20E-13 -67.863 -1.84E-11
0.007 1.41E-05 1.15E-03 1.566 5.74E-06 -0.0267  -5.72E-14 3.91E-13 -63.376 -7.51E-11
0.008 1.41E-05 1.12E-03 1.502 8.82E-06 -0.0267  -5.20E-14 2.80E-13 -71.607 -4.22E-11
0.009 1.41E-05 1.09E-03 1.429 1.31E-05 -0.0268 7.05E-14 5.57E-15 -79.661 -4.79E-11
0.010 1.42E-05 1.07E-03 1.345 1.55E-05 -0.0268  -1.52E-13 1.56E-14 -101.242 -3.45E-11
0.011 1.42E-05 1.04E-03 1.218 3.71E-05 -0.0267 6.42E-14 7.04E-14 -160.424 2.80E-11
0.012 1.42E-05 1.01E-03 1.010 3.60E-05 -0.0266  -1.31E-13 -2.26E-13 -283.137 -1.30E-10
0.013 1.43E-05 9.86E-04 0.588 1.01E-04 -0.0266 3.88E-13 4.33E-14 -582.332 4.18E-12
0.014 1.43E-05 9.60E-04 -0.179 1.07E-05 -0.0266  -3.53E-13 -2.93E-14 -812.993 5.10E-11
0.015 1.43E-05 9.33E-04 -0.813  -4.27E-05 -0.0267  -3.18E-13 -5.36E-13 -416.598 3.22E-10
0.016 1.43E-05 9.06E-04 -1.112  -1.84E-05 -0.0268  -1.21E-13 2.71E-14 -196.142 4.65E-11
0.017 1.43E-05 8.80E-04 -1.278 3.42E-06 -0.0267  -1.96E-13 3.09E-13 -127.520 -3.73E-11
0.018 1.42E-05 8.53E-04 -1.375  -6.50E-06 -0.0269  -6.86E-14 2.08E-14 -87.984 -8.71E-14
0.019 1.42E-05 8.26E-04 -1.458  -4.45E-07 -0.0268  -9.77E-14 1.36E-13 -82.958 -3.50E-11
0.020 1.42E-05 8.00E-04 -1.532 4.81E-06 -0.0268 4.72E-14 -6.85E-15 -72.080 -3.17E-11
0.021 1.42E-05 7.73E-04 1.538 9.85E-06 -0.0268  -1.29E-13 2.36E-13 -76.206 -2.77E-11
0.022 1.43E-05 7.46E-04 1.464 1.03E-05 -0.0268 5.83E-14 2.03E-13 -80.595 -8.68E-11
0.023 1.43E-05 7.20E-04 1.381 1.87E-05 -0.0269  -3.98E-14 4.60E-14 -88.607 8.55E-13
0.024 1.43E-05 6.93E-04 1.290 1.27E-05 -0.0268 3.52E-14 -2.93E-13 -115.056 -6.40E-11
0.025 1.43E-05 6.66E-04 1.130 3.66E-05 -0.0268 4.48E-14 1.09E-13 -190.123 -2.66E-11
0.026 1.44E-05 6.40E-04 0.857 7.20E-05 -0.0268  -2.26E-14 1.77E-13 -364.020 1.06E-10
0.027 1.44E-05 6.13E-04 0.288 5.32E-05 -0.0267 5.85E-13 -1.44E-13 -772.827 -3.11E-10
0.028 1.44E-05 5.86E-04 -0.494  -4.27E-05 -0.0268 1.25E-13 -4.36E-14 -646.293 -1.30E-10
0.029 1.44E-05 5.60E-04 -0.956  -3.00E-05 -0.0268  -9.49E-14 -1.68E-13 -328.571 -6.95E-11
0.030 1.44E-05 5.33E-04 -1.182  -1.72E-05 -0.0269 5.78E-14 -4.11E-14 -176.104 1.67E-10
0.031 1.44E-05 5.06E-04 -1.314  -1.08E-05 -0.0269  -1.40E-13 1.17E-13 -94.000 1.00E-12
0.032 1.44E-05 4.80E-04 -1.404 8.98E-07 -0.0269  -2.43E-14 7.01E-14 -87.512 -8.93E-12
0.033 1.44E-05 4.53E-04 -1.484 2.61E-06 -0.0269 1.25E-14 1.13E-13 -80.748 -4.72E-11
0.034 1.44E-05 4.26E-04 -1.557 9.20E-06 -0.0269 2.36E-14 5.79E-13 -77.097 3.36E-11
0.035 1.44E-05 4.00E-04 1.512 5.30E-06 -0.0269  -5.05E-14 -1.57E-13 -75.371 -1.80E-11
0.036 1.44E-05 3.73E-04 1.435 1.33E-05 -0.0269  -2.22E-14 7.17E-15 -86.178 -2.76E-11
0.037 1.44E-05 3.46E-04 1.348 1.40E-05 -0.0269  -7.61E-14 -4.49E-14 -87.857 1.13E-11
0.038 1.44E-05 3.20E-04 1.245 2.77E-05 -0.0269  -1.32E-13 9.34E-14 -148.288 -7.42E-12
0.039 1.44E-05 2.93E-04 1.063 3.79E-05 -0.0270 8.17E-13 5.74E-13 -228.466 -7.23E-12
0.040 1.45E-05 2.66E-04 0.724 6.43E-05 -0.0268  -1.32E-14 -5.78E-14 -502.875 -2.51E-10
0.041 1.46E-05 2.40E-04 0.059 4.66E-05 -0.0268  -1.19E-13 -2.54E-14 -798.528 7.57E-11
0.042 1.45E-05 2.13E-04 -0.649  -4.37E-05 -0.0268  -4.27E-13 1.80E-13 -547.368 -1.29E-10
0.043 1.45E-05 1.86E-04 -1.024  -4.46E-05 -0.0270 4.36E-14 2.28E-13 -254.810 -2.37E-10
0.044 1.45E-05 1.60E-04 -1.220 9.72E-07 -0.0270 1.28E-13 -1.03E-13 -151.304 7.65E-11
0.045 1.45E-05 1.33E-04 -1.336  -1.63E-06 -0.0270  -1.50E-13 3.41E-13 -94.304 -1.66E-11
0.046 1.45E-05 1.06E-04 -1.422 1.79E-06 -0.0270 1.68E-15 -4.79E-14 -84.376 -2.85E-11
0.047 1.45E-05 7.97E-05 -1.498 5.10E-06 -0.0270  -7.29E-14 7.66E-14 -74.720 -1.45E-11
0.048 1.45E-05 5.30E-05 -1.566 6.43E-06 -0.0270  -4.41E-14 1.08E-13 -67.102 -1.02E-12
0.049 1.45E-05 2.63E-05 1.508 6.62E-06 -0.0270  -2.50E-14 -1.87E-13 -69.926 -5.94E-11

Tabla 4. Muestra de 50 conjuntos de datos extraidos de los resultados obtenidos para la Prueba 1.
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cantidad simbolo unidades de equivalencia en
lattice unidades MKS

unidad basica de longitud AXx 1ul 1.4 um
paso de tiempo At 1pt 1x10°s
unidad béasica de masa Am 1um 2.82632 x 10™° kg
Ancho de la vena LX-1 29 ul 40 um
Largo de la vena LY 4000 ul 5600 um
densidad inicial Po 1 um/uv 1.03 x 10°kg/m®
tiempo de relajacion T 3.4720626
viscosidad dinamica del u 0.990688 0.002 Pa-s
fluido um/(ul-pt)
velocidad maxima del fludo U —0.0214 ul/pt —0.03 m/s
en el centro de la vena
semieje mayor de la particula a 3ul 4.2 um
semieje menor de la particula b 0.857 ul 1.2 um
masa de la particula M 34.4468 um 97.3578 x 10*° kg
fuerza externa F —2.019407 x 10* —7.99x 10N
(direccion eje y) um-ul/pt®

posicion inicial de la particula X (4.7619 ul, 3998 ul)

Tabla 5. Parametros de entrada para la Prueba 3.
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