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RESUMEN:

Uno de los modelos numeéricos en elementos finitas atilizados para el estudio del transporte de
sustancias y la calidad de agua en estuarios yeda RMA-11. Desarrollado por I. King, este
modelo trabaja acoplado con los modelos hidrodinasniRMA-2 y/o RMA-10. Una de las
desventajas del modelo es el alto costo computakies decir, el elevado tiempo de célculo del
modelo. En este trabajo se presenta el estudionimar de inclusion de estrategias de computacion
de alto desempefio al modelo RMA-11 realizado patiganel problema del tiempo de calculo. En
este sentido, se disefid y desarroll6 una modificadel modelo centrada en la etapa de resolucion
de los sistemas lineales. La propuesta implemersa@&alta por un lado segun la mejora del costo
computacional y ademés desde el punto de vistanzondilizando como casos de prueba diversas
aplicaciones del modelo en el Rio de la Plata. ressilitados obtenidos muestran que los valores
numeéricos se mantienen pero se reportaron mejmaificativas en los tiempos de computo lo que
representa el éxito de la implementacion.

ABSTRACT:

RMA-11 is a numerical model widely used for studithg transport of constituents and water
guality in rivers and estuaries. This model acceptscities and depths inputs from hydrodynamic
models like RMA-2 and RMA-10. When applied to langater systems like the Rio de la Plata,
RMA-11 demands long execution times to computenauksition. This paper presents the analysis
of the computational efficiency for the RMA-11 amdroduces a proposal for improving the

efficiency by using high performance computing teghes. The experimenal results obtained
when solving representative test cases show afisgmi improvement on the performance,

achieving significant gains in computational sped: execution times of the implemented version
decreased up to one third of the time of the oalimplementation.

PALABRAS CLAVES:

Desempefio computacional, RMA-11, sistema lineales.



INTRODUCCION

En las Ultimas décadas, el desarrollo de herramsentiméricas para simular la dinamica del
movimiento de fluidos ha emergido como un areanteniso trabajo. En Uruguay, en el Instituto de
Mecanica de los Fluidos e Ingenieria Ambiental (IMFde la Facultad de Ingenieria de la
Universidad de la Republica, se vienen desarrofiatesde hace varios afios tareas de investigacion
y de modelacion del Rio de la Plata y su FrenteitMar. En un principio se construyeron modelos
basados en la utilizacion de esquemas de difeefinitas y luego con el fin de obtener mejoras en
diversas caracteristicas del modelo se realizéashjp del paradigma de diferencias finitas al de
elementos finitos (MEF). Se utliza el conjunto deodelos RMA, incluyendo el modelo
hidrodindmico bidimensional integrado en verticdll/&R2, el modelo hidrodindmico baroclinico
tridimensional RMA-10 y el modelo de transporte sistancias RMA-11 que utiliza el calculo
hidrodinamico de los dos anteriores. Aplicacionessgtos modelos hidrodinamicos en su variante
bidimensional han mostrado una excelente capadigadimulacién. Se han estudiado aspectos
especificos de la circulacion en el Rio de la Plpta ejemplo el comportamiento del campo de
salinidades y su variacion estacional (Fossategia-Cueva, 2008), la dinamica de sedimentos o el
transporte de sustancias contaminantes descargadiisho cuerpo de agua (Lorenzo et al, 2002,
Piedra-Cueva y Fossati, 2007).

Las cualidades de descripcion de dichos modelosagacidad de trabajar con grilla irregular y con
distintos tipos de elementos, y su facilidad parpresentar zonas costeras, han permitido la
obtencion de resultados sumamente alentadores eersa$s simulaciones realizadas. En
contraposicion a la mejora de los resultados nwogrise incrementan de forma abrupta los costos
computacionales (tiempo de procesamiento). Estdidenpn gran obstaculo para su utilizacion y
para aplicar mejoras al modelo, como incrementarpiecision en el célculo y expandir
eficientemente el modelo a tres dimensiones. Tepiem cuenta este problema, en trabajos previos
se desarroll6 una variante del modelo hidrodinamiiA-10 utilizando técnicas de alto
desempeiio (Ezzatti y Piedra-cueva, 2005). Los temfed obtenidos en el mismo mostraron
mejoras ampliamente satisfactorias en el desempafiputacional.

Ademas de la representacion de las variables hidiodcas, corrientes y elevacion de la superficie
libre, es de interés para los investigadores dé&llMvtealizar estudios de transporte de sustancias y
calidad de agua. Para esto se puede utilizar eklmate transporte RMA-11 (King, 1997), que
trabaja de forma acoplada con los resultados aliergon los modelos hidrodinAmicos RMA-2 6
RMA-10 (dependiendo si se trabaja con modelos Hidémmicos barotrépicos o baroclinicos
tridimensionales). El modelo RMA-11 es un modelard@sporte de sustancias y calidad de agua
gue utiliza una discretizacion en elementos finitgs que permite realizar simulaciones
unidimensionales, bidimensionales y tridimensiosalel sistema en forma aislada o combinada.
Algunos de los constituyentes que pueden reprasentan el modelo son sedimentos cohesivos y
no cohesivos, oxigeno disuelto, DBO, los comporgemtel ciclo del nitrégeno y del fésforo,
coliformes, temperatura y salinidad.

La estructura de este trabajo se describe a cawiifnu En primer lugar se presentan los objetivos
del trabajo y posteriormente se describe el modetnérico RMA-11. La metodologia empleada
para la incorporacién de técnicas de computacioraltte desempefio y los casos de prueba
desarrollados se describen posteriormente. Luegdesarrollan las caracteristicas de la propuesta
realizada, y su evaluacién posterior. Por ultineopBecen las conclusiones arribadas en el trabajo
las lineas de trabajo futuro planteadas.



OBJETIVO

Disminuir los tiempos de computo que insume el nodie transporte de sustancias RMA-11
aplicando estrategias de alto desempeiio computdciBato posibilita realizar simulaciones de
mayor porte o mejorar la precision del mismo.

EL MODELO NUMERICO
Caracteristicas Generales

El modelo RMA-11 (King, 1997) es un modelo utilibaen ingenieria para estudiar la calidad de
agua de diversos cuerpos como estuarios, lagssy thahias. Esta basado en una discretizacion en
elementos finitos y permite realizar simulacionesidimensionales, bidimensionales vy
tridimensionales del sistema. El modelo fue disefipdra resolver la ecuacion de adveccion —
difusién que gobierna el transporte de una sustagtiun cuerpo de agua. En el modelo se pueden
representar diversos constituyentes, como salintgadperatura, oxigeno disuelto, nitrégeno, entre
otros, para lo cual deben incluirse también laaciehes de decaimiento o crecimiento en funcion
de la concentracién. El campo de velocidades yupdiflades en la zona de estudio es ingresado al
modelo en diferentes formatos, entre o#&Clly binarios. En particular, el modelo esta disefiado
para recibir las salidas producidas por el mod&lmbindmico bidimensional RMA-2 (King, 1998)

y el modelo tridimensional de flujo estratificadR-10 (King, 1993).

Algunas de las caracteristicas que distinguen aARM sobre otros modelos similares son la
capacidad de manejar configuraciones de bordeuiasss, tamafios variable de elementos y la
capacidad de representar zonas inundables pocanges. El modelo puede representar tanto
condiciones estacionarias como situaciones din&nitlacampo de velocidades que se utiliza para
resolver las ecuaciones puede ser constante yron@fo puede ser el resultado de interpolaciones
temporales de los datos contenidos en los arclpraporcionados por los modelos hidrodinamicos.

Para incrementar la eficiencia computacional el RMApermite representar mas de quince
constituyentes al mismo tiempo. Para cada unosledastituyentes debe definirse por separado la
carga, condiciones iniciales y de decaimiento. Eddeho permite simular la temperatura
considerando el intercambio de calor con la atmmésfls ciclos de los nutrientes nitrégeno y
fésforo, la relacion DBO-DO, el crecimiento de ag#os sedimentos cohesivo y no cohesivos
como arenas, Yy otros constituyentes pasivos atibi#taEn el caso que se simule el transporte de
sedimento en suspension cohesivo el modelo tiemgido un modelo de fondo para representar los
procesos de interaccién entre la columna de aguanglo, como la erosién, deposicion y
consolidacion.

Otra caracteristica importante del modelo RMA-11 qgee su implementacion resuelve las
ecuaciones dindmicas mediante un esquema puraimgiteito. Esto tiene la gran ventaja practica
de admitir pasos de tiempo relativamente grandescaando se trabaje con una configuracion de
estado dinamico y se esté utilizando mallas deredtalucion.

Caddigo del modelo

La implementacion del modelo RMA-11 se compone tkerdos modulos. La mayoria de las
rutinas estan codificadas en Fortran 77 mientrae glgunos pocos modulos agregados
recientemente estan implementados en Fortran 9@ispene de versiones probadas del modelo
para varios sistemas operativos, entre los queestachn Linux, Unix y Windows (NT, XP y
Server). En la Figura | se presenta el Algoritmee(mlo-c6digo) simplificado del modelo.



: Inicializacién
for 1:cantPasosSimulacion do
Calcular estructuras auxiliares
for 1 :cantPasosNewton-Raphson do
Resolver sistema lineal para calcular aporte
end for
Modificar las condiciones iniciales
Registrar resultados
. end for
: Finalizacién

e

=
SRR

Figura 1.- Pseudo-cddigo del RMA-11.

La primera etapa del Algoritmo (paso 1) correspoadana componente de inicializacion del
modelo. En esta etapa se obtienen la grilla deultilg los parametros globales, como son la
cantidad maxima de pasos y el criterio de conveigetiel método de resolucién de sistemas no
lineales, la cantidad de pasos de tiempo que sadesular, etc. Luego, como se puede observar
en el Algoritmo, entre los pasos 2 y 9 el prograaaaompone de un ciclo. En cada iteracion del
ciclo se efectian los célculos necesarios paradzaedh simulacion de un paso de tiempo. Esto
implica resolver un sistema de elementos finitoslineal, que utiliza de condicién inicial el
resultado calculado por el paso anterior del cielmeptuando el primer paso en el cual se utilizan
los valores ingresados en la etapa de inicialiracio

El método de Newton-Raphson es utilizado para vesdbs sistemas de ecuaciones no lineales
(pasos 4 al 6 del Algoritmo), lo que implica ladkegion de un sistema de ecuaciones lineales en
cada paso de la iteracion. El modelo RMA-11 pernfdtedefinicion del criterio numérico de
convergencia de la iteracion de Newton-Raphson,casio establecer la cantidad méxima de
iteraciones permitidas del método, siendo amboeresl parametros obtenidos en la etapa de
inicializacion.

En las distintas aplicaciones dinamicas de MEFeegsario realizar en cada paso de tiempo (o en
cada paso de la iteracion de Newton-Raphson sabaja con un problema no lineal) el célculo de
los valores de los nodos de los distintos elemetdéota malla. Estos valores se utilizan para la
generacion, luego de una etapa de ensamblado, rdatta de rigidez. En el modelo RMA-11 se
dispone de la rutina FRONTALL (y varias sub-rutihgsara realizar estas tareas que se
corresponden al paso 5 del Algoritmo 1. Para efieati el calculo de los coeficientes se utilizan
distintas sub-rutinas. La sub-rutina utilizada etednina en tiempo de ejecucién dependiendo del
tipo y forma del elemento que se esté procesarm@ & calculo de los valores de los nodos es
necesario calcular integrales utilizando una cuadxade Gauss.

La estrategia de resolucion de los sistemas linaatiizada es el método frontal, presentada por
Irons en 1970 (Irons, 1970) y extendida para medrico simétricas por Hood en 1976 (Hood,
1976). Los métodos frontales son versiones dera@relcion Gaussiana, relacionadas directamente
con los elementos finitos y disefiadas en un primgpra disminuir las necesidades de memoria de
las estrategias estandar de resolucion. Su es#&ralegtrabajo, que se basa en ir cargando en la
memoria la matriz de a trozos (los distintos frehteermitié a las distintas implementaciones de
los métodos resolver grandes sistemas linealesteardware disponible en los afios 70. En el caso
de simular varios constituyentes en forma simuléeé sistema lineal posee varios vectores
incognitas. Esta situacion es transparente erajgaede factoriazacion (factorizacion LU) pero es
necesario hacer tantas sustituciones como sist@mesolver.



Posteriormente, en los pasos 7 y 8 del algoritneo®difican las condiciones iniciales del
siguiente paso de la iteracion y se registrandegltados obtenidos respectivamente. Por ultimo, el
paso 10 del Algoritmo 1 corresponde a una etapfindézacion de la aplicacion. Algunas de las
tareas que se destacan en esta etapa son eloegistesultados finales, la liberacion de recursos
computacionales y la clausura de archivos.

METODOLOGIA

Inicialmente se evallan los tiempos de ejecuci&urimidos por las distintas etapas del modelo
RMA-11 identificando las etapas de mayor consunastd?iormente se propone una mejora del
desempeiio computacional del modelo aplicando egtestde alto desempefio.

Para lograr mejorar el desempefio computacionahbelelo RMA-11 fue necesario realizar un
estudio de los tiempos insumidos por las distintéisas originales, para luego disefiar las posibles
variantes y por ultimo comparar las distintas pegpas implementadas con la version original. Esta
comparacion se realizé tanto desde el punto da det desempefio computacional como de los
resultados numéricos obtenidos, permitiendo porlagdo evaluar las posibles mejoras en el
desempefio computacional alcanzadas y por otrovaligar los resultados numéricos obtenidos
con la nueva version. Para realizar las evaluasioleedesempefio computacional y de resultados
numeéricos fue necesario disponer de un conjunttades de prueba.

La mejora se concentra en la rutina encargada déelulo de los coeficientes y posterior
factorizacion de los sistemas lineales que se kemuen cada paso del método de Newton-Raphson
utilizado por el RMA-11 para resolver los sistemaslineales derivados del modelo de elementos
finitos. La modificacion propuesta consiste en sapdas etapas de calculo, generacion y
factorizacion de la matriz de cada sistema linEal. una primera etapa se calculan todos los
coeficientes de la matriz, almacenandolos en utraotsra auxiliar de tipo tabla de dispersion.
Luego, se genera una matriz dispersa en algun forpraestablecido. Por ultimo, se factoriza y se
resuelve el sistema utilizando la biblioteca de pdblico MUItifrontal Massively Parallel sparse
direct Solver version 4.6.3 (MUMPS) (Amestoy et2001), en su modalidad secuencial. Durante
sus diferentes etapas la biblioteca MUMPS necef@tdas rutinas de los Basic Linear Algebra
Subprograms (BLAS). En nuestro caso se utilizémplémentacion de K. Goto optimizada para
procesadores Pentium IV bajo sistemas operativagxLde dicha biblioteca.

CASOS DE PRUEBA

Se utilizan seis casos de prueba que difieren @anéidad de elementos y nodos con las que se
discretiza el dominio, asi como también en la datide constituyentes que se simulan. Hay tres
grillas distintas del Rio de la Plata, denominalds M2 y M3, que difieren en la cantidad de
elementos, y consecuentemente nodos, utilizad@srparesentar el dominio. La diferencia en las
grillas se encuentra principalmente en la resotuciflizada para representar la zona costera de la
ciudad de Montevideo, la capital de Uruguay. El owondel modelo se muestra en la Figura 2(a), y
un detalle de las grillas M1, M2 y M3 en la zonaMientevideo se muestran en la Figura 2(b), 2(c)
y 2(d), respectivamente.

Ademds, para cada una de las grillas se implemehtthodelo RMA-11 para simular un
constituyente (S) y seis constituyentes (O). Empri caso corresponde a la simulacion del
transporte de sedimento en suspension cohesiveedtindo corresponde al estudio del oxigeno
disuelto en el cual se simulan también la DBO yclmsiponentes del ciclo de nitrégeno (nitrégeno
organico, amoniaco, nitrato y nitrito). El modelmrbdindmico para todas estas grillas ha sido
validado utilizando resultados empiricos, nivelesagua y corrientes, medidos en diversas zonas
del Rio de la Plata (Piedra-Cueva y Fossati, 2B03sati y Piedra-Cueva, 2008)
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La Tabla 1 resume las principales caracteristieatos distintos casos de prueba utilizados en el
trabajo, detallandose cantidad de elementos ydzahtie nodos de la malla utilizada, cantidad de
ecuaciones, cantidad de coeficientes no nulos pieesen las matrices asociadas y la cantidad de

constituyentes a simular.

Figura 2.- (a) Ubicacion del area de estudio y dominio del elodDetalle d

Tabla 1- Principales caracteristicas de los casos de prueb

Caso de Nimero de | Nimero de | Nimero de | Cantidad de NUmero de
Prueba elementos nodos ecuaciones| coeficientes no| constituyentes
nulos simulados
M1-S 7462 15526 13770 154340 1
M1-O 7462 15526 15460 173190 6
M2-S 10499 21618 21610 243850 1
M2-O 10499 21618 21560 243080 6
M3-S 12150 24960 24900 281270 1
M3-0 12150 24960 24900 281180 6




EVALUACION DEL COSTO COMPUTACIONAL

En esta seccion se presentan los resultados obsemidevaluar los tiempos de ejecucion del
modelo RMA-11 en su implementacidn original. Es ém@nte hacer notar que para cada una de las
versiones que se evallan en este trabajo, origipadpuestas, se realizd una etapa preliminar en la
cual se buscé optimizar las opciones del compiladaascando los mejores tiempos de cdmputo sin
perder calidad en los resultados. Como consecuydnsiiempos de ejecucion que se presentan en
lo que resta del trabajo son los resultantes de&aamph las distintas versiones utilizadas las
optimizaciones de compilacién. En cuanto a la guméicion del criterio de parada del método
Newton- Raphson se ha utilizado en forma generabooota superior de la iteracion 4 pasos.

Tiempos de ejecucion de las distintas etapas del deo

Para realizar esta etapa del trabajo se utilizasb de prueba denominado caso M3-O que cuenta
con 12150 elementos y 24960 nodos de célculo deedsimulan 6 constituyentes. Todas las
pruebas se realizaron en un computador Dell, demmdpb Obrasl2, que dispone de dos
procesadores Pentium IV de 2.8 GHz, 1 GB RAM \esist operativo Linux distribucion Debian
4.1.1. Se empled el compilador Fortran Intel 9.0.

En la Tabla 2 se resumen los tiempos de ejecucidluados para las distintas etapas del modelo
RMA-11 especificadas en el Algoritmo. Consideratm®o resultados resumidos en la Tabla 2, se
puede concluir que la mayor fuente de consumoeatapd de cdmputo es la etapa de calculo y
resolucion de las matrices de rigidez. Esta et@paealiza en cada paso del método Newton-
Raphson para la resolucion de los sistemas nddisigees efectuada por la rutina FRONTALL.

Tabla 2.- Tiempos de ejecucion de las distintas etapamddelo RMA-11.

Etapa Tiempo Desviacion
[seq] Estandar
Inicializacion 0.59 0.01
Calculo de estructuras auxiliares 0.20 0.01
Resolucién sistema lineal para calcular 3.70 0.19
aporte
Modificacion condiciones iniciales y 0.42 0.01
registro resultados

Finalizacion 0.29 0.00

Es importante considerar que los tiempos de ejéoude las etapas de inicializacion y finalizacion
son independientes de la cantidad de pasos a sirigk® implica que al trabajar con simulaciones
de periodos importantes su influencia en el tietopal sera todavia menor que en el caso evaluado.
Precisamente en el caso evaluado, los valores ranegie los tiempos de ejecucion de las etapas
mencionadas no son significativas, siendo mas €opte los requeridos para efectuar un paso de la
iteracion del método de Newton-Raphson. Algo similaurre con las etapas de célculo de las
estructuras auxiliares y modificacién de las coiodies iniciales que se ejecutan una Unica vez por
paso de tiempo.

Tiempos de ejecucion de la rutina FRONTALL

Debido a que la rutina FRONTALL resulté ser la mastosa se realiz6 una segunda instancia de
estudio orientada a evaluar los tiempos de comgeilas distintas etapas de la rutina.



Como se mencioné anteriormente, la rutina FRONTAiiliza el método frontal para la resolucién
de los sistemas lineales. EI método no necesitezaea! calculo de todos los coeficientes de la
matriz de rigidez para comenzar a efectuar la feetoion, sino que su modalidad de trabajo es ir
evaluando los distintos elementos (calculando ¢edicientes que aportan) y factorizar los distintos
frentes (subconjunto de filas y columnas de la imdi rigidez, que poseen todos los coeficientes
calculados), de forma de utilizar una menor cadtida memoria. Sin embargo, para intentar
identificar las zonas criticas del cddigo, se didiron y calcularon los tiempos de los tres
fragmentos l6gicos que a priori posee la rutingaétulo de los coeficientes, la factorizacionae |
distintos frentes de la matriz dispersa y la regélu Para calcular los tiempos de cada una de las
etapas ldgicas de la rutina FRONTALL se efectuéumatoria de los tiempos de ejecucion de las
partes que las componen. Por ejemplo, el tiemplaaterizacion se calcul6 como la sumatoria de
los tiempos de ejecucion para factorizar cada enloslfrentes.

En la Tabla 3 se puede observar la relaciéon deptisnde cOmputo de las tres partes identificadas
de la rutina FRONTALL. Los tiempos presentadoselgromedio de 10 ejecuciones. En base a los
tiempos calculados se puede concluir que la fazoibn es en forma categdrica la etapa mas
costosa de la rutina FRONTALL.

Tabla 3- Tiempos de ejecucion de las distintas etapasaddgie la rutina FRONTALL.

Etapa Tiempo Desviacion
[seq] Estandar
Célculo de coeficientes 0.19 0.01
Factorizacion 351 0.19
Sustitucion 0.00 0.00
Total 3.70 0.20

PROPUESTA

El trabajo presenta una aplicacion de estrategiasamputacion de alto desempefio al modelo
RMA-11 y en particular en la busqueda de mejorak datina FRONTALL que, como se muestra
en la seccion anterior, es la etapa crucial delgodein cuanto a costo computacional del modelo.

Las técnicas de alto desempefio computacional s @ un lado en explotar al maximo las
capacidades de codmputo del hardware disponible gtpo en utilizar estrategias que minimicen las
necesidades de cémputo para la resolucion delgrabl Para lograr estos objetivos generalmente
se utilizan métodos especificos para la resolud@ias distintas problematicas. Estos métodos se
basan en artificios que facilitan la utilizacion ldemenor cantidad de recursos, en muchos casos
teniendo en cuenta las distintas caracteristicataslearquitecturas de computadoras utilizadas
(memorias, procesadores, conexiones, etc).

La propuesta utilizada en este trabajo consisteaenbiar la metodologia de trabajo que utiliza la

rutina FRONTALL. Como primera fase, se estableca atapa de generacion de la matriz de

rigidez y luego se utiliza un algoritmo para faizar y resolver los sistemas lineales. Debido a las
importantes dimensiones de las matrices de riggkezhace necesario utilizar estrategias de
almacenamiento disperso para su manejo. Es impertaiarar que existen diversas bibliotecas

para la resolucién de sistemas lineales involu@aolos MEF que permiten ingresar la matriz en

formato elemental, es decir ir agregando los cmgfies asociados a cada elemento. Si se utiliza
una biblioteca con las caracteristicas mencionaalaes necesario disponer de una etapa de
generacion de la matriz en formato disperso. Sihaggo, por lo general los tiempos de ejecucién

de este tipo de estrategias son superiores a lenidbs al utilizar estrategias que trabajan

directamente sobre la estructura de datos.



La légica e implementacién de la nueva rutina FRANT se puede dividir (a diferencia de la
rutina FRONTALL original) en tres fases indepenti#snque se describen a continuacion: calculo
de los coeficientes, generacion de la matriz yloesin del sistema.

. Célculo de los coeficientes: calcula todos los ictites de la matriz aportados por los distintos
elementos. Los valores calculados se cargan emasinatura auxiliar.

- Generacién de la matriz: en base a los resultaddesdcélculos de la etapa previa, filtrando y
reordenando distintos coeficientes se genera lezmhispersa en algun formato.

- Resolucion del sistema: se realiza la factorizagiéesolucion del sistema lineal.
Calculo de los coeficientes

La etapa de célculo de los coeficientes se comgena iteracion sobre los elementos de la malla.
Para cada elemento se calcula el aporte a locmrgés de la matriz de cada uno de los nodos para
cada una de las variables. Se utilizan las rutinggales del sistema, (COEFXX), que calculan los
coeficientes y los almacenan en una estructura loca

A continuacion se almacenan los valores anterioteneaiculados en una estructura auxiliar de tipo
tabla de dispersion abierta (Aho et al, 1983) pamacenar globalmente toda la matriz. La
estrategia de las tablas de dispersion (comUnndenteminadas hash) se basa en dividir el conjunto
de datos a almacenar en una cantidad especifidasks (también denominadas cubetas). Para esta
tarea es necesario la definicion de una funciodisigersion la cual para cada objeto del conjunto
de datos devuelve una Unica clase. Al utilizar tedsiertos cada cubeta de la tabla de dispersion
dispone de una lista de elementos. En esta pr@plediuncion de dispersion utilizada queda
definida por la fila del coeficiente a almacenamocse presenta en la Ecuacion 1y la lista de las
cubetas se compone de varios nodos en donde cadiewrllos es una dupla en el que se dispone
del indicador de columna y el valor.

fdispersior((-:()(':'fj) =i [1]

Para cargar los datos se aplica la funcion de digpea cada coeficiente (por epef; ), y una vez
obtenida la cubeta (laen el ej.) de la tabla de dispersion, se recarfesia que tiene asociada la
cubeta buscando si ya existe alguna entrada cugo d@ columna sea igual al de la columna del
coeficiente a almacenarén el ej.). En caso afirmativo se suma al valotadentrada el valor del
coeficiente calculado. En caso contrario se aguegauevo nodo al final de la lista con el valor e
indicador de columna correspondiente.

Al finalizar esta etapa de la rutina se cuentatodos los coeficientes de la matriz en un formato
disperso simple. Sin embargo, por la forma de coosibn pueden existir entradas de fila y
columna que posean valores nulos.

Generacion de la matriz

La segunda etapa de la rutina propuesta considtevan a cabo diversas tareas de depuracion, que
se realizan para poder invocar al método de reolique se esté utilizando. Entre otras tareas de
depuracion se pueden filtrar los coeficientes ngles se hayan generado, ordenar los coeficientes
y/o generar las estructuras auxiliares de formdigf@ner de la matriz en el formato necesario para
la siguiente etapa. Si bien conceptualmente estpaeeés adaptable para cualquier solver, se
desarroll6 una version particular para la bibliatetilizada. En este caso se filtran los coefigient



nulos y no se establece ningun orden (mas quedel par la agrupacién de los coeficientes de las
mismas filas), ya que la biblioteca utilizada eetl@pa de factorizacién no lo requiere.

Resolucion

La ultima etapa de la nueva rutina se encarga tctarizacion y resolucion del sistema lineal de
ecuaciones. Para esta tarea se utiliza la vergidal gle la biblioteca de uso libre MUItifrontal

Massively Parallel sparse direct Solver (MUMPS).3.6Amestoy et al, 2001), biblioteca que
implementa los métodos multifrontales. Dado quéildioteca MUMPS necesita disponer de la
biblioteca BLAS en el trabajo se utilizd la implemecion de K. Goto optimizada para
procesadores Pentium IV bajo sistemas operativasxLi

RESULTADOS

En esta seccion se presentan los estudios llevadabo con el objetivo de evaluar la version de la
rutina FRONTALL propuesta. Los estudios se reatimasobre los casos de prueba descritos en la
Seccioén 5.1 utilizando en forma exclusiva el coragdat obras12, descrito anteriormente.

En primer término se presenta la evaluacion dedssltados numéricos de la propuesta aplicada
sobre el caso M3-O realizando una simulacién de @aBbs de tiempo. Luego, se comparan los
tiempos de cdmputo al realizar simulaciones covelaién original del modelo RMA-11 y con la
version propuesta.

Resultados numéricos

No es necesario profundizar en detalles sobredasidad de que la version propuesta logre obtener
resultados numéricos similares a los que se oltiear la version original. Es importante resaltar
la dificultad de alcanzar dicho objetivo, considela que las matrices involucradas en la resolucién
del modelo RMA-11 aplicado al Rio de la Plata stban@ente mal condicionadas, generando que
pequefas perturbaciones en los calculos puedancanpjrandes cambios en los resultados
numeéricos en pocos pasos de simulacion.

Con el objetivo de realizar la validacion desdepehto de vista numérico de la propuesta se
comparé el resultado obtenidos de efectuar unalaodm de 544 pasos de tiempo (equivalente a
136 horas) para el caso M3-O con la versién prdpuek original.

La comparacion numérica se realiza Gnicamente éttiglo paso de tiempo ya que en ese instante
se arrastran todos los errores cometidos anteriaemEn este sentido, en la Tabla 4 se presenta la
distancia, medida con la norma 2, entre los redodtaobtenidos en el paso de tiempo 544 por la
version original y la propuesta. También se presdat mayor diferencia por constituyente
encontrada.

Tabla 4 - Diferencias en los resultados nhuméricos de lsiéeroriginal y propuesta..

Constituyente Normaz2 de la Maxima

diferencia diferencia
oD 453 x10™ 515x 107
DBO 1.10 x 10™ 3.05x 107
Norg 7.19 x 10 2.86 x 10™
NHs 7.50 x 10 1.91 x 10™
NO, 2.30 x 107 8.94 x 10™
NOs; 3.15x 107 4.47 x 10




Estudiando la Tabla 4, se puede afirmar que ambesiones obtuvieron resultados sumamente
similares, ya que las diferencias en los resultadmséricos finales en ninguna ocasion superan el
valor 1.00 x 10°.

Evaluacién de tiempos de computo

En cuanto a la evaluacion de los tiempos de compgetoealiz6 la comparacion por un lado de los
tiempos de ejecucion del modelo original y de laarde propuesta, y por otro lado de los tiempos
de las rutinas FRONTALL original y la propuesta.

Los tiempos de ejecucion de realizar una simulad@érb44 pasos de tiempo para el caso M3-O
utilizando el modelo en la version original y laopuesta obtenidos fueron 124.7 y 56.1 minutos,
respectivamente. Se puede observar que el tiempgedecion de la version propuesta es menor a
la mitad del tiempo implicado por la version oragjin

En cuanto a los tiempos que insume la nueva ritRA@NTALL en la Tabla 5 se presentan los
tiempos de ejecucion promedio de cada una dedastapas especificadas en la seccion de disefio
de la versién propuesta, asi como el tiempo deiej@c de la rutina en su totalidad.

Tabla 5- Tiempo de célculo de las distintas etapas detiaa FRONTALL propuesta.

Etapa Tiempo Desviacion
[seq] Estandar
Caélculo de coeficientes 0.66 0.02
Reordenamiento 0.00 0.00
Resolucion 0.68 0.02
Total 1.34 0.02

En la Tabla 6 se comparan los tiempos de ejecut®ola rutina FRONTALL original y propuesta
para los distintos casos de prueba. Detallandopeoaiedio del tiempo de ejecucion de la rutina
original y propuesta y las desviaciones estandariadas.

Tabla 6.- Tiempos de ejecucion de la FRONTALL original ypuesta para los
diferentes casos de prueba.

Caso de Pruebd Original Desviacion Propuesta Desviacion
[seq] Estandar [seq] Estandar
M1-S 0.55 0.00 0.56 0.00
M1-O 1.01 0.00 0.91 0.00
M2-S 2.54 0.12 0.91 0.01
M2-O 3.80 0.13 1.34 0.03
M3-S 2.36 0.06 1.07 0.02
M3-0 3.70 0.19 1.34 0.02

Estudiando los resultados de la Tabla 6 se pudenadosque la rutina FRONTALL original implica
hasta casi 3 veces el tiempo que insume la rutiopuesta. Ademas, si comparamos el tiempo de
ejecucion de la etapa de factorizacion de la rutiinginal con la suma de los tiempos de cargar la
estructura auxiliar, el reordenamiento, mas el piemte factorizacion y resolucion del sistema lineal
de la rutina FRONTALL propuesta, es posible comclgue la relacibn de costo es de
aproximadamente 4 veces.



Otra caracteristica positiva, no documentada, destaién propuesta es que utiliza una cantidad
menor de memoria RAM para efectuar las mismas sicimes que la version original.

CONCLUSIONES y TRABAJO FUTURO

En el articulo se presenta el estudio del modefoeénico RMA-11 y una propuesta de modificacion
de la estrategia de resolucion de los sistemaaléineobtenidos al aplicar el método de Newton-
Raphson para resolver los sistemas no linealesndlelo ha sido aplicado con éxito para
representar el transporte de sustancias en eleRmRlata.

En el trabajo se propone, a diferencia de la vereriginal, separar la generacion de la matriz de
rigidez de la resolucion propiamente dicha delesist Para llevar adelante dicho objetivo se
expone la utilizaciéon de una estructura auxiliatide tabla de dispersion, de forma de almacenar
temporalmente los coeficientes y luego invocar etapa de reordenamiento y consolidacion de
coeficientes para generar la matriz en algun fasrdegperso preestablecido. Por ultimo, se resuelve
el sistema de ecuaciones mediante el uso de lateith MUMPS 4.6.3 en su version secuencial,
utilizando la implementacion de la biblioteca BLAS K. Goto optimizada para la maquina que se
utilizé. Se compararon los resultados numéricogrmtbs por ambas versiones al efectuar una
simulacién de porte mediano. Los resultados muespig con la nueva version se obtienen valores
de igual calidad que la version original ya queddsrencias entre los resultados de ambas nunca
superaron el valor 1.00 x 8

En cuanto al desempefio computacional, evaluaddeerpa de ejecucion, la version propuesta
mostro una superioridad con respecto a la versigmal ya que las pruebas efectuadas mostraron
que la version original necesita, en los casosieglos, hasta casi tres veces més de tiempo que la
version propuesta para efectuar la misma simula&érias aplicaciones del RMA-11 en el Rio de
la Plata deben simularse generalmente periodosslatg tiempo, cercanos al afio, por lo que la
version propuesta del modelo reduce considerableméos plazos de tiempo necesarios
actualmente para estos estudios.

La mejora del desempefio computacional del RMA-thralada permite ampliar su utilizacion,
posibilitando en tiempos de ejecucién razonablegorar la definicion de las grillas y hacer viables
simulaciones de periodos de tiempos que antes pendnibitivos desde este punto de vista. Sin
embargo, el afan por simular dominios de dimensamayores y utilizando mejor resolucion,
motiva el estudio de arquitecturas de hardwaredipster como linea de trabajo futuro.
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