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RESUMO

A solidificagao direcionada de ligas semicondutoras é uma das técnicas mais
utilizadas para a obtencao de substratos cristalinos de alta qualidade, constituindo
um protétipo de estudo de fendomenos de transporte macroscopicos envolvendo
o acoplamento das equagoes de conservacao de massa, momento e energia.
As propriedades cristalinas do material obtido dependem fundamentalmente da
morfologia e estabilidade da interface sélido-liquido durante o crescimento. O
método numérico proposto resolve essas equacoes de transporte através da
discretizacao por volumes de controle com acompanhamento da interface, e
permite operar com propriedades do material e condigoes de contorno varidveis,
incorporando detalhes do diagrama de fases da liga. Foram realizadas simulacoes
bidimensionais de crescimento de ligas binarias utilizando malha fixa, as quais
demandam processamento de alto desempenho, devido as altas resolugoes temporal
e espacial envolvidas. Isso levou a utilizar uma maquina multiprocessada e um
multicomputador composto por 2 microcomputadores ligados em rede executando
programas compilados em High Performance Fortran (HPF).



BIDIMENSIONAL NUMERICAL SIMULATION OF GROWTH OF
BINARY ALLOYS USING PARALLEL PROCESSING

ABSTRACT

The directional solidification of semiconductor alloys is an usual technique for the
attainment of a high quality crystalline substratum. This technique is a prototype
for the study of macrocospic transport phenomena and involves the coupling of
the conservation equations for mass, moment and energy. The crystalline properties
of the alloy depend basically on the morphology and stability of the solid-liquid
interface during growth. The proposed numerical method solves these transport
equations by discretization in control volumes with tracking of the interface. It allows
for materials with variable properties and boundary conditions, and to include details
of the alloy phase diagram. Two-dimensional, fixed-mesh simulations of binary alloy
growth have been carried out. Due to the high spatial and temporal resolutions,
these simulations were run on a multiprocessed machine and on a multicomputer
composed by a cluster of two microcomputers. The programs were compiled in High
Performance Fortran (HPF).
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CAPITULO 1
Introducao

Cristais apresentam caracteristicas especiais, as quais lhe conferem uma série de
propriedades, tornando-os empregaveis, por exemplo no caso de semicondutores, na
fabricacao de diversos dispositivos eletronicos. Estas propriedades, que decorrem
da estrutura e da composi¢ao dos cristais, podem ser alteradas com a presenca de
defeitos. A formacao de defeitos pode ser controlada pelas condicdes nas quais a

cristalizacdo ocorreu [8].

Cristais podem ser obtidos através de varios processos de solidificacdo como, por
exemplo, a técnica de Bridgman-Stockbarger [25], que consiste em uma solidificagao
direcional e ¢ comumente utilizada para obtencao de ligas binarias semicondutoras

em cilindros com cerca de dois centimetros de didmetro.

A simplicidade dessa técnica de crescimento torna-a atrativa para o estudo
da complexa inter-relacao entre conveccao, difusdo e transferéncia de calor que
ocorre durante a solidificacao. Os cristais, obtidos em laboratoérios, sao analisados
geralmente em relagdo & distribuicao de concentracao e aos defeitos estruturais

apresentados.

Inhomogeneidades na distribui¢ao da concentragao, resultantes da macrosegregacao
axial e radial estao relacionadas & morfologia e estabilidade da interface sélido-liquido
durante o crescimento, que sao dependentes dos gradientes térmicos perto da
interface de crescimento e das taxas de transferéncia de massa por difusao e

conveccao no liquido.

A perfeicdo quimica e cristalina de cristais, produzidos pela técnica de Bridgman,
poderia ser manipulada através do controle da morfologia da interface [25], no
entanto a capacidade desse controle pode ser reduzida devido as condigoes térmicas,

inerentes a essa técnica.

Medidas dos perfis de concentragdo de ligas binarias (Hg,Cd)Te [11] solidificadas
direcionalmente, indicam que a interface so6lido-liquido ndao é caracterizada,
tipicamente, nem por uma isoterma nem por uma isoconcentracao, o que &
confirmado também nos experimentos realizados com ligas (Pb,Sn)Te [24]. Esses

experimentos sugerem que a relacao entre o perfil de composicao radial e o formato
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da interface de crescimento pode ser sensivel aos detalhes do diagrama de fases
da liga. O formato da interface é fortemente dependente das diferencas entre as
condutividades do soélido e do liquido, bem como do material da ampola ou cadinho
de crescimento [26]. A segregacao radial e a forma da interface estao ligadas através
do acoplamento entre a transferéncia de calor, que ocorre entre as regides quente e

fria do forno, o calor carregado pelo ampola [32] e a convecgao do liquido [31].

Apesar de todos os detalhes complexos que envolvem o crescimento Bridgman,
essa técnica é, essencialmente, um processo de quasi-equilibrio, envolvendo ligas
simples com diagramas de fases bem conhecidos. Uma vez que o super-resfriamento
constitucional é evitado tanto quanto possivel, a interface sélido-liquido apresenta-se
suave e bem definida e é determinada, unicamente, pelos valores de concentracao e

temperaturas na frente da fase.

Durante o processo de mudanca de fase de uma liga binaria ocorrem diversos
fendmenos como a transferéncia de calor e de massa que em conjunto com a conveccao

ocasionam o problema da segregacao ou redistribuicao de soluto.

A segregacao deve-se ao fato de que a composicao quimica do cristal difere, em geral
mesmo no equilibrio, da composicao quimica do nutriente, que é a fase da qual o
cristal se forma [12]. As composigoes do solido e liquido, de uma liga binéria, em
funcao da temperatura sao dadas pelo diagrama de fase do material. As propriedades
da liga, tais como difusidade, condutividade térmica, calor especifico, devem ser

consideradas em funcao de sua composicao e estado.

O problema de crescimento de cristais ¢ bastante complexo e envolve diversas
varidveis. Para a compreensao desses processos inicia-se com modelos mais simples,
desprezando algumas variaveis, no caso de certos tipos especiais de crescimento e

com justificativas fisicas.

Na literatura sobre transferéncia de massa e de calor, ha muitos artigos que propoem
simplifica¢oes dos modelos de solidificagoes de ligas [2]. As duas aproximagoes mais
comuns sao ignorar ou a difusdo ou a conducgao. Neste contexto, a solidificacdo de

uma liga é vista ou como uma conducao limitada ou como uma difusao limitada.

As solugoes analiticas s6 existem para certos casos especificos, de forma que os

problemas, de modo geral, sdo resolvidos numericamente |[5].
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Houve, recentemente, um grande desenvolvimento na &rea de crescimento de cristais:
na tecnologia desenvolvida para projeto e controle de fornos, no uso de campos
eletromagnéticos externos e na possibilidade de realizar crescimento em um ambiente
de microgravidade. Estes avancgos possibilitaram um alto grau de controle sobre os
experimentos realizados, de forma que houve uma maior demanda por simulacoes

numéricas mais precisas e confiaveis [17].

Ha diversos métodos numéricos disponiveis para a simulacdo de crescimento e
solidificagdo de cristais, tais como o Método de Front-Tracking [13], o Método da
Entalpia [2] e o Método de Campo de Fase [18].

Uma das dificuldades encontradas nos problemas de solidificacao é que a posicao da
interface nao é conhecida a priori, enquadrando-se estes na classe de problemas de
condigao de contorno movel (moving-boundary problems), de modo que a localizacao
da interface, no decorrer do tempo, deve ser determinada como uma parte da solucao

do problema.

A formulagao aqui apresentada do processo de solidificacdo, é baseada diretamente
nas leis bésicas de conservacao de massa e energia interna, e na adog¢ao de equilibrio
termodinamico local, de forma que o diagrama de fases determina a fase, localmente,
a cada instante de tempo [17]. A modelagem ocorre a nivel macroscopico, nao
abordando o estudo da microestrutura da interface, nem tampouco os efeitos
convectivos e as reagoes quimicas [2]. O foco de estudo concentra-se no acoplamento

entre a conducao de calor e a difusao de massa no material.

O método numérico proposto implementa uma simulacdo bidimensional de
crescimento de ligas binarias com malha fixa, baseado numa aproximagao em
volumes de controle, que é, em principio, capaz de manipular propriedades do
material e condi¢oes de contorno complicadas, incorporando detalhes do diagrama

de fases da liga.

Os volumes de controle do método de malha fixa nao precisam se adaptar a
posicao da interface, portanto esse método nao apresenta as dificuldades de se lidar
com malhas irregulares e com complicagbes na regido da interface, como ocorre,

geralmente, no método de Front Tracking de malha adaptativa.

A integracao no tempo é feita de modo implicito. Os detalhes do diagrama de fases

da liga sao incluidos através de uma equagao de estado apropriada, considerando-se
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o método de Solomon, Alexiades and Wilson [39]. No método original a integragao
no tempo era feita explicitamente. Foi adotado um método implicito para que os
campos de temperatura e concentracao fossem obtidos de maneira autoconsistente e
iterativa para cada passo no tempo, e também para aumentar a regiao de estabilidade

do problema.

A integracao no tempo é realizada de forma que qualquer célula retenha seu estado
de fase durante o passo de tempo, e uma mudanca somente ocorra no final do
intervalo de tempo adotado. Esta metodologia é necessaria por causa de grandes
descontinuidades nas entalpias especificas e no calor especifico de um volume de

controle quando ele entra ou deixa uma regiao de mudanca de fase.

Esse método numérico, para a resolugao do processo de solidificacao de ligas binarias,

foi desenvolvido e implementado anteriormente, em linguagem C, por Fabbri [17].

Esta dissertacao teve como objetivo avaliar a implementacao do método numérico
supracitado, em um ambiente de processamento paralelo, utilizando a linguagem
High Performance Fortran (HPF).

Para realizar esse trabalho foi estudada a fisica do problema de forma a obter um
modelo matematico adequado e, para esse modelo, foram escolhidos os métodos
numéricos que levaram ao desenvolvimento de um algoritmo e sua decorrente
implementagao em Fortran 90. Foram também estudadas técnicas de processamento

paralelo e de alto desempenho de forma a paralelizar esse codigo utilizando HPF.

As técnicas de paralelizacao de codigo consistem, basicamente, em dividir o
dominio do problema ou o conjunto de tarefas entre os processadores, num
multicomputador ou numa méquina multiprocessada, de modo a obter resultados
corretos, mas com uma reducdo de tempo expressiva em comparaciao com uma

maquina monoprocessada |16].

Para a obtencao de uma paralelizacao de codigo eficiente deve-se buscar atingir
duas metas: balanceamento de carga entre processadores e minimizagao da troca de
dados entre processadores, no caso de uma maquina multiprocessada, de memoria
compartilhada ou minimizacao da troca de mensagens entre processadores, no caso

de um multicomputador, de memoéria distribuida.

Essas metas podem ser comprometidas pela dependéncias de dados, pelo fluxo de
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controle do problema, pela impossibilidade de dividir o dominio ou as tarefas de

maneira eficiente, etc.

Para a resolucao do problema de solidificacao proposto foi desenvolvido um novo
algoritmo para a implementacao do modelo utilizado. Inicialmente, esse algoritmo
foi implementado em linguagem Fortran 90 [14]| e executado em uma maquina
monoprocessada. Posteriormente, este algoritmo foi otimizado de modo a obter uma

reducao no tempo de processamento, ainda em um méquina monoprocessada.

No tocante a paralelizacao, foram analisados os lacos que poderiam ser paralelizados
por nao apresentarem dependéncias de dados entre iteracoes, bem como formas de
distribuicao dos dados entre os processadores disponiveis, referentes a essas iteracgoes.
A partir dessa analise foram inseridas diretivas de High Performance Fortran (HPF)
[29], no codigo, para a realizacao de testes. Progressivamente, tentou-se paralelizar

mais lacos, tendo-se monitorado o tempo computacional gasto.

O Capitulo 2 inicia-se com uma breve descricdo de cristais e suas caracteristicas,
propriedades, aplicagoes e defeitos. No Capitulo 3, apresentam-se algumas das
técnicas utilizadas para a obtencao de cristais. No Capitulo 4, abordam-se
fendmenos, como a difusao de massa e de calor, que ocorrem durante o processo
de crescimento de cristais. No Capitulo 5, desenvolve-se a formulacao do problema
e apresentam-se os métodos numéricos utilizados para a sua resolugdo. No Capitulo
6, descrevem-se técnicas de processamento paralelo e de alto desempenho, as
arquiteturas paralelas, os paradigmas de programacgao e as linguagens Fortran 90
e HPF. No Capitulo 7, apresenta-se o ambiente utilizado e a abordagem adotada
para a realizagao das simulagoes, e os resultados obtidos. No Capitulo 8, sao feitas as
principais consideracoes do problema resolvido, apresentam-se conclusoes bem como

sugestoes de trabalhos futuros.
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CAPITULO 2
Cristais

O cristal é um arranjo tridimensional periédico de &tomos. Um cristal ideal é
constituido pela repeticao infinita, no espaco, de unidades estruturais idénticas.
Em cristais mais simples como cobre, prata, ferro e em metais alcalis, a unidade
estrutural ¢ um atomo simples. Geralmente a unidade estrutural sao varios atomos
ou moléculas, acima de cem em cristais inorganicos e dez mil em cristais de proteinas
[23].

A estrutura de todos os cristais é descrita em termos de uma rede com um grupo de
atomos unidos a cada ponto da rede. O grupo é chamado de base, que é repetido no
espaco para formar a estrutura do cristal. A rede é um arranjo periédico regular de
pontos no espago com uma simetria bem determinada, é uma abstracao matematica,

conhecida como rede de Bravais [41] [15].

A estrutura do cristal é formado somente quando a base de &tomos é unida
identicamente a cada ponto da rede. Cada base é idéntica em composi¢ao, arranjo e
orientacao. O monocristal é representado por uma tnica rede de Bravais juntamente

com uma mesma base atomica que se repete nas posi¢oes da rede.

Alguns cristais sao admirados pela sua beleza, que se deve & simetria, a estrutura e
a pureza. Essas caracteristicas conferem uma série de propriedades fisicas e quimicas

ao cristal que tem sido utilizadas em varias aplicagoes.

Por um longo tempo a tunica fonte de cristais estava na natureza. A regularidade
da forma externa exibida por cristais naturais reflete um ordenamento interno,

ainda que, em geral, cristais naturais se apresentem na forma policristalina, ou seja,

© »

Fig. 2.1 — Rede de Diamante.
FONTE: adaptada de [41].
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composta por graos monocristalinos.

Para que o cristal pudesse ser utilizado, o primeiro passo foi produzir cristais,
artificialmente, em larga escala, fornecendo amostras para um intensivo estudo
cientifico que causou um desenvolvimento na quimica da matéria inorginica

(metalurgia, ceramica), bem como uma rapida expansao na fisica do estado sélido.

Finalmente a fabricagdao de cristais tornou-se uma atividade comercial quando o
transistor e outros dispositivos eletronicos semelhantes foram inventados. Um breve

histérico sobre a evolucdo na area de cristais pode ser encontrada em [8].
2.1 Aplicagoes

Cristais podem ser empregados na fabricagdo de diversos dispositivos, devido as
propriedades que apresentam. Estas propriedades decorrem das caracteristicas do
cristal, que podem ser alteradas com a presenca de defeitos. A formacao de defeitos
pode ser controlada, e utilizada de maneira vantajosa, conforme as condigoes nas

quais a cristalizacao ocorreu.

Os cristais semicondutores constituem a maior classe com aplica¢des e o principal

representante dessa classe ¢é o silicio [8].

Cristais semicondutores puros e perfeitos, & temperatura de zero absoluto seriam
isolantes. As propriedades semicondutoras sao causadas, usualmente, por agitacao
térmica, defeitos na rede cristalina e impurezas, conhecidas como dopantes,
distribuidos de maneiras particulares. Sao conhecidos, na prética, por serem
condutores eletronicos cujas resistividades elétricas, a temperatura ambiente,
variam em torno de 1072 a 10° ohm-cm, encontrando-se entre bons condutores
(10~%ohm-cm) e isolantes (10'* a 10*2 ohm-cm) e sdo, usualmente, dependentes da

temperatura.

Dentre varias utilizagoes citaremos:

e Dispositivos semicondutores
- diodos elétricos: Si, Ge;
- fotodiodos: Si, GaAs, Cd,Hg; ,Te;

- transistores: Si, GaAs;
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- dispositivos fotocondutores: Si, Cd, Hg;_,Te;
- circuitos integrados: Si, GaAs;
- dispositivos de emissao de luz: GaAs, Sn,Pb;_,Te;

- detectores de radiagao: Si, Ge, CdTe.

e (Componentes mecinicos

- ferramentas de corte e abrasivas: C (diamante), Al,Oj.

e Dispositivos magnéticos
- circuladores de microondas: silicatos;

- cabecas de fita: ferrita.

e Dispositivos piezelétricos
- transdutores (convertem vibragoes para sinais elétricos e vice e
versa).
e Dispositivos 6pticos
- prismas, lentes;
- polarizadores: CaCOQg;
- dispositivos magneto-6pticos: Y3Fe;O1o;

- dispositivos eletro-6pticos: LiINbO3, NH,;H,PO4, KHyPO,.

2.2 Presenca de Defeitos

A perfeicao desejada no cristal depende de uma série de fatores interdependentes,
entre eles a dindmica de transporte na fase de nutriente, o stress térmico, a cinética

de agregacao e a morfologia e estabilidade da interface solido-liquido.

Quando os primeiros cristais artificiais foram produzidos, a qualidade do produto era
medida comparando sua simetria com a do cristal natural. Atualmente preocupa-se

também com a pureza e a auséncia de defeitos sutis como linhas de deslocagao [20].

Devemos ter um cristal sem falhas para que nao haja descontinuidade das
propriedades, e comprometimento no funcionamento do dispositivo final. Porém os
defeitos também podem ser favordveis quando produzem caracteristicas desejaveis

nos dispositivos.
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Muitas propriedades importantes sao controladas tanto pelas imperfeicoes quanto
pela natureza do cristal, que pode atuar somente como um veiculo, solvente ou
matriz para as imperfeices. A condutividade de alguns semicondutores deve-se
inteiramente a quantidade de vestigios de impurezas quimicas. A luminescéncia
dos cristais, bem como suas propriedades mecanicas e plasticas sao quase sempre

conectadas com a presenca de impurezas ou imperfeicoes|28].

Desse modo, os defeitos podem ser estudados a fim de deduzir como as técnicas
de crescimento poderiam ser modificadas para aumentar o grau de eficiéncia do

material, quer seja pela auséncia de defeitos ou pela distribuicao adequada destes.

Qualquer desvio da estrutura ou rede peridédica no cristal é considerado como
uma imperfeicao. Os defeitos podem ocorrer, portanto, na estrutura cristalina, na
orientacao ou composi¢ao. Impurezas quimicas e vacancias caracterizam imperfeicoes
pontuais, as quais ocorrem em pontos ou atomos na estrutura, diferentemente do
que ocorre quando se tem linhas ou planos de imperfei¢oes, referentes a deslocacoes

e contornos de grao.

O tipo de imperfeicao mais simples é uma vacéincia, que é a auséncia de um atomo
ou fon na rede cristalina. E conhecido como defeito de Schottky, quando o 4tomo que
falta no interior da rede cristalina encontra-se em um ponto da rede na superficie do
cristal. Outro tipo de vacancia é o defeito de Frenkel, no qual o 4&tomo é tansferido
de um ponto da rede para uma posicao entre esses pontos, ou seja, uma posicao que

normalmente nao seria ocupada por um dtomo. Sao ilustrados na Figura 2.2.

A inhomogeneidade, que é a diferenca de concentracao das substancias, que compdem

uma liga, em cada ponto do cristal, nao é considerada um defeito, embora altere o

Fig. 2.2 — Defeitos de Schottky e Frenkel num cristal i6nico.
FONTE: adaptada de [28].
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desempenho do dispositivo.

As deslocacbes sao um tipo de defeito causado por condigdes de nao equilibrio
durante o crescimento do cristal. E conhecida como deslocacio o limite entre duas
regides, o qual pode ser exemplificado através da Figura 2.3, onde o limite se
encontra ao término da fileira vertical extra de 4&tomos na parte superior. Podem ser
encontrados varios tipos de deslocacoes. Experimentalmente comprova-se que cristais
de metais e de semicondutores crescidos do liquido possuem, em geral, deslocacoes. O
contetido das deslocacgoes depende das condigoes sob as quais a solidificacao ocorreu.
E possivel crescer cristais sem deslocacdes perceptiveis pelos métodos disponiveis

correntemente, sob condigoes especiais.

Os contornos de graos sao defeitos tridimensionais e consistem de inclusoes de blocos
de fase solida, liquida ou gasosa diferente do cristal. Podem ser causados, durante
o crescimento, se for energeticamente favoravel aos atomos adotar uma posicao
alternativa, mudando a ordem da rede cristalina, nesse caso pode até mesmo alterar

o formato externo do cristal.

Um cristal apresenta, geralmente, imperfeicoes de varios tipos. Estudar qual a
origem desses defeitos torna possivel a pesquisa por novas técnicas que permitam o

crescimento de cristais com alta perfei¢do na estrutura e composi¢ao|12].

Apresenta-se, no proximo capitulo, algumas das técnicas utilizadas para o

crescimento de cristais.

Fig. 2.3 — Deslocacao.
FONTE: adaptada de [28].
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CAPITULO 3
Crescimento de Cristais

A otimizacao das técnicas de crescimento mostra-se interessante na pesquisa bésica
dos processos classicos de transporte, bem como de modelos de agregagio/nucleagao.
Um grande nimero de fatores influenciam decisivamente a qualidade do cristal obtido
em laboratoério: os perfis de temperatura e velocidade do forno, a geometria e as
propriedades fisicas do material das ampolas, as caracteristicas proprias do material

crescido (diagrama de fase, constantes de difusao, condutividade térmica, etc.).
3.1 Processos de Crescimento

A producao sisteméatica de cristais artificiais consiste em crescer cristais solidos a
partir de uma fase nutriente (gas, liquido ou s6lido). Para iniciar o processo de
crescimento utiliza-se frequentemente uma semente. Diversos métodos podem ser

encontrados em |8].
3.1.1 Crescimento a Partir da Fase Liquida

E conhecido como solidificacio, onde a transformacéo de fase é causada pela extracio
de calor do liquido, e o progresso dessa transformacao é separado em duas partes: a
nucleac¢ao inicial do cristal e o crescimento desse niicleo inicial pela adi¢ao de &tomos
do liquido [10].

3.1.1.1 Meétodo de Bridgman-Stockbarger

Uma técnica bastante utilizada para a obtencao de macrocristais semicondutores
binarios & o método de Bridgman-Stockbarger. E uma solidificacdo direcional sob
um gradiente térmico movel e consiste em, dentro de um forno, fundir o material
contido numa ampola e provocar sua solidificacao por meio da retirada lenta da
zona quente para a zona fria. Pode ser realizada com deslocamento da ampola ou

do forno.
3.1.1.2 Meétodo de Czochralsky

O liquido é mantido em um cadinho de material refratario adequado (grafite, quartzo,
alumina) ou de metal nobre (platina, ouro), que ndo contamine o material cristalino.

Dentro do liquido é mergulhado uma semente que é retirada a uma velocidade
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baixa e constante para formar o lingote. A semente é rotacionada lentamente para
manter o cristal uniforme e com formato cilindrico. O didmetro do cristal depende

da temperatura do liquido e da taxa de puxamento.

Os principais requisitos para se obter cristais de boa qualidade, por este método, sao
que as velocidades de rotagao e de puxamento devem ser uniformes e a temperatura

no liquido deve ser precisamente controlada.

Pode produzir cristais grandes e livres de deslocacoes em um espago de tempo
relativamente curto. A principal vantagem desse método é ser uma técnica em tempo
real onde o tamanho e o didmetro podem ser controlados enquanto o crescimento

esté se realizando.
3.1.1.3 Técnica de Refino por Zona

O principio do refino por zona é a passagem de uma zona liquida através de um
lingote. Muitas impurezas (aquelas com coeficientes de segregacdo < 1) tendem a
ficar no liquido e, dessa forma, o sé6lido é purificado por passagens sucessivas da
zona liquida. A descricao detalhada do processo de refino de zona e suas extensoes

e modificagbes pode ser encontrada em [35].

A funcao principal das técnicas de refino por zona é manipular ou redistribuir
impurezas soluveis presentes. As impurezas possuem influéncia nas propriedades

fisicas, quimicas e mecénicas das substancias.

HOT ZONE

_000000000

COLD ZONE

Fig. 3.1 — Crescimento Bridgman.
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Portanto é de importancia vital obter cristais com alto grau de pureza para estudar
suas propriedades em geral ou para utilizar propriedades especificas de materiais
puros na fabricacdo de dispositivos. As impurezas indesejadas sao deslocadas para
o final do lingote por passagens repetidas de uma zona derretida ou de varias zonas

em uma direcao.

Esse método também é utilizado para a realizacdo de dopagem, que significa
acrescentar uma impureza desejada em um material, com distribuicao uniforme.
Nesse processo, uma zona é passada repetidamente em ambas as direcoes eliminando,

virtualmente, os efeitos de segregagio [33].
3.1.1.4 Outros Métodos

A maior parte dos cristais, obtidos por solidificacao, é produzido pelos métodos de
Bridgman e de Czochralsky, porém ha outros métodos também utilizados [8], tais
como processo de Verneuil, processo de Zona Flutuante e crescimento de Fusao em

arco.
3.1.2 Crescimento a Partir da Fase de Vapor

Nas técnicas de crescimento a partir da fase de vapor, o material a ser crescido é

transportado para a zona de crescimento na forma de componentes volateis.

O crescimento da fase de vapor tem aplicacao comercial na producao de cristais
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Fig. 3.2 — Crescimento Czochralsky.
FONTE: adaptada de [8].
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luminescentes (sulfeto de zinco, sulfeto de cAdmio) e cristais semicondutores (silicio,

germanio, compostos III - VI).

No caso de cristais de metais, o crescimento a partir da fase de vapor, é
tecnologicamente de pouca importancia, pois podem ser obtidos de maneira mais

facil através da solidificacao.

Entretanto, h4 um aumento na demanda de cristais obtidos do vapor, devido ao fato
desses cristais possuirem propriedades incomuns. Geralmente apresentam superficies
externas perfeitamente lisas que nao podem ser reproduzidas por outras técnicas e

possuem menos subestruturas e imperfeicoes que os obtidos por solidificacao.

3.1.2.1 Processo de Deposicao Quimica de Vapor (Chemical Vapour
Deposition - CVD)

Nos processos quimicos, os atomos ou moléculas de vapor sao quimicamente
diferentes daqueles no cristal crescido. As moléculas de vapor sdo absorvidos na
superficie do substratos onde sao decompostos termicamente, ou sao reduzidos, de

forma quimica, a liberar os a&tomos de metais.

Sao usados amplamente para depositar materiais policristalinos. Nesse processo, a

fonte do material a ser crescido é€ um sé6lido que sublima ou um liquido que evapora.

Os atomos ou moléculas de vapor chocam-se com a superficie do substrato e sao

©
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Fig. 3.3 — Processo de Deposi¢do Quimica de Vapor (CVD).
FONTE: adaptada de [8].
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absorvidos, liberando parte do calor latente de condensagao e migram através
da superficie do cristal. Se eles encontram os pontos da rede cristalina eles se

incorporam, liberando o restante do calor latente, caso contrario eles reevaporam.

O procedimento geral é selar o material dentro de um tubo que é evacuado ou
preenchido com um gés inerte. O tubo é aquecido num gradiente de temperatura e

os vapores de metais efundem através do tubo e condensam nas paredes frias.

No Laboratorio Associado de Sensores e Materiais (LAS/INPE) sdo realizadas
pesquisas com crescimento de diamantes, utilizando o processo descrito acima [40],

dentre outros processos de crescimento de cristais.

Processo de Epitaxia por Feixe Molecular (Molecular Beam Epitaxy -
MBE)

E um método sofisticado de evaporacao que utiliza técnicas de vicuo com pressoes
da ordem de 10~!torr e fontes de evaporaciao especiais. Foi usado inicialmente para

o estudo de processos de crescimento.

E possivel crescer camadas de GaAs com menos de 0.03 ppm de impurezas. As

velocidades de crescimento variam, geralmente, de 0.1 a 5 u m/h.

O MBE oferece duas possibilidades dificieis de se obter em outros métodos, citados
por [8]. Dohler & Ploog exemplificam a exatiddo de controle sobre o processo, pelo
crescimento de 100 A de GaAs seguido por 100 A de AlAs. A segunda possibilidade

Substrate
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Fig. 3.4 — Processo de Epitaxia por Feixe Molecular (MBE).
FONTE: adaptada de [8].
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é uma extensao desse processo na escala atomica. Por exemplo, Chang e Esakio
trabalham com o crescimento de camadas alternadas de GaAs e AlAs, formando

superestruturas.
3.1.3 Crescimento a Partir da Fase Solida

Os crescimentos a partir da fase solida sao utilizados com menos frequéncia do
que os métodos citados anteriormente. Foram amplamente realizados antes do

desenvolvimento das técnicas de refino por zona.

O crescimento de cristais simples a partir de so6lidos policristalinos ou amorfos
apresenta as vantagens de ser simples (em principio seria necessario apenas recozer
a amostra), e de evitar contaminagdo (nao sdo usados solventes e a amostra pode
ter areas limitadas de contatos com materiais estranhos). As taxas de crescimento

sdo da ordem de 5 a 50 mm/h.

As desvantagens sao a auséncia de reprodutibilidade e a dificuldade de atingir alto
grau de perfeicdo, as quais sao fortemente dependentes da amostra utilizada. Mesmo

com processamentos ideais, alguns defeitos cristalograficos sao inevitaveis.

A recristalizacao engloba todos os fendmenos os quais provocam algum tipo de
alteracdo no nimero, tamanho, forma ou orientacao dos constituintes da amostra.
Consiste, na préatica, na transformacao de uma amostra policristalina com graos em
um grande cristal, através de tratamento térmico ou de deformagao plastica seguida
de tratamento térmico. Do ponto de vista energético, esse processo deve ser favoravel,
uma vez que a estrutura policristalina nao representa o estado termodindmico mais

estavel do metal.
Alguns processos de crescimento a partir da fase solida estao ilustrados em [8].

Durante a realizacao desses processos de crescimento de cristais ocorrem diversos
fendémenos, os quais podem ser avaliados a nivel macroscopico e microscopico e sao

descritos no préximo capitulo.
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CAPITULO 4
Mudanga de Fase

Segundo Alexiades e Solomon, no livro Mathematical Modeling of Melting and
Freezing Processes (|2]), as fases solida e liquida sdo caracterizadas pela presenca
de forcas coesivas que mantém a proximidade dos atomos. No sélido, os dtomos
vibram em torno de posicoes de equilibrio fixas, enquanto no liquido eles podem
saltar entre essas posicoes. A manifestacao macroscopica dessa energia de vibracao

é chamada de calor ou energia térmica, que ¢ medida pela temperatura.

Se a solidificacao for definida como o processo pelo qual um sélido cresce a
partir do liquido no qual ele estd em contato, tem-se como ponto de partida a
analise das condigcoes nas quais o solido e o liquido podem coexistir. O estado de
equilibrio é definido pela coexisténcia do s6lido e do liquido sem mudanca em suas
quantidades relativas. Essa é a condicao na qual a solidificagao nao ocorre, porém
tanto experimental quanto teoricamente verifica-se que a solidificacao pode ocorrer

quando as condigoes diferem levemente das de equilibrio.

Os atomos na fase liquida sao mais energéticos que os na fase sélida. Desse modo para
um so6lido passar para liquido, ele precisa adquirir uma certa quantidade de energia
para superar as forcas de ligacdo que mantém a estrutura solida. Essa energia é
conhecida como calor latente L do material e representa a diferenca nos niveis de

energia térmica (entalpia) entre os estados liquido e solido.

A solidificacao do liquido requer a remocao desse calor latente e a estruturacao dos
atomos em posicoes dos pontos da rede mais estaveis. H4 trés tipos de transferéncia
de calor em um material: conducao, conveccao e radiacao. Condugao é a transferéncia
de energia cinética entre d&tomos por diversas maneiras, por exemplo, a colisao de
atomos vizinhos e 0 movimento de elétrons; nao ha fluxo ou transferéncia de massa
do material. Isto acontece em so6lidos opacos. Por sua vez em um liquido aquecido
pode ocorrer transferéncia através do fluxo de particulas, ou seja, por convecgao. E
a radiagdo é a tnico tipo de transferéncia de energia que pode ocorrer no vacuo (nao

requer meio participante).

A transicdo de uma fase para outra, ou seja, a absorc¢ao ou liberacao de calor latente,
ocorre em uma temperatura na qual a estabilidade de uma fase sucumbe em favor

da outra de acordo com a energia disponivel. Essa temperatura de mudanca de fase
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depende da pressao.

A temperatura na qual um elemento puro ou componente pode coexistir em estado
solido e liquido, em equilibrio, é conhecida como Ponto de Fusao, acima do qual a
substancia permanece na forma estavel de liquido, e abaixo da qual o s6lido é estavel.
O ponto de fusao de elemento puro ou componente é geralmente constante, porém
pode apresentar variacoes de acordo com a pressao. A aplicacao de pressao tende
a privilegiar a formacao da fase que tem o menor volume especifico. Na maioria
dos casos as substancias se expandem quando se liquefazem de forma que, nesses
casos, a temperatura do ponto de solidificacao é diretamente proporcional & pressao.
Essas consideracoes implicam que a temperatura do liquido nao pode estar abaixo
do ponto de fusao e, inversamente, que a temperatura do sélido nao pode excedé-lo,
exceto pela quantidade requerida para dirigir o processo de solidificagao ou de fusao.

No caso de metais e de muitos outros materiais, esta diferenca é bastante pequena.

A maioria dos solidos s@o cristalinos, significando que suas particulas (adtomos,
moléculas, ou ions) estdo arranjados em uma estrutura repetitiva de pontos de rede,
que se estende por distancias significativas em termos atomicos. Assim, uma vez
que a formacgao de um cristal pode requerer o movimento de atomos na estrutura
da rede solida, é possivel que a temperatura do material seja reduzida abaixo da
temperatura de fusao, sem a formacao de sélido. Portanto, liquido super-resfriado,
ou seja, liquido na temperatura abaixo da temperatura de fusao pode aparecer, como

um estado metaestavel.

Durante a solidificacao de ligas, em circunstancias normais e com um gradiente
de temperatura positivo no liquido, este estard a uma temperatura acima da
linha liquidus e nao ocorrera o super-resfriamento. Variacoes locais na composicao,
associadas com a redistribuicio de soluto podem ocasionar um variacao na
temperatura liquidus efetiva. Portanto, nessas condicoes, parte do liquido pode
ser super-resfriada constitucionalmente, implicando que o super-resfriamento é
resultante de variagdes constitucionais, ou seja, composicionais no liquido. Algumas

condicoes podem favorecer o super-resfriamento, tais como:

e Dbaixo gradiente de temperatura no liquido;
e altas velocidades de crescimento;

e linhas liquidus abruptas;
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e altas porcentagens de liga;

e baixa difusividade no liquido.

A regiao da liga onde ocorre a transicao de fase, ou seja, solido e liquido coexistem,
é chamada de interface. Sua espessura pode variar de alguns angstroms a alguns
centimetros, e a microestrutura pode ser bastante complexa, dependendo de varios
fatores (do proprio material, da taxa de resfriamento, do gradiente de temperatura
no liquido, da tensdo de superficie, etc).

Segundo [12], evidéncias tedricas e experimentais sugerem que a interface
s6lido-liquido pode ser suave ou rugosa de acordo com as caracteristicas do material e
a natureza cristalografica da superficie. Pode ser controlada, em parte, por condicoes

térmicas locais.

O efeito de interface se deve a diferenca entre as condutividades térmicas do liquido
e do soélido e a liberacao do calor latente na interface de crescimento, na presenca
da ampola. A diferenca de temperatura entre o material e a ampola faz com que
a interface seja nao planar. Para semicondutores, cujas condutividades térmicas do
liquido sao maiores do que no sélido, os materiais sao resfriados pelas ampolas e

portanto os cristais obtidos apresentam interfaces concavas, em relagao ao sélido.

Além do efeito de interface, a localizacao da ampola dentro do forno também
infuencia na morfologia da interface que pode variar de concava a convexa. Segundo
[11] na maioria dos casos deseja-se uma interface convexa, porém em certos
crescimentos uma interface concava se faz necessaria, por exemplo, no crescimento

da liga (Cd Hg)Te uma interface concava limita varia¢oes na composigao radial.

A morfologia da interface pode ser controlada, de forma a obter interfaces planas ou

reverter a sua diregdo de curvatura |25].

Segundo [11], experimentos realizados comprovam que baixas taxas de crescimento
conduzem a uniformizar o material na direcao radial, porém a interface nao é uma
isoterma nem uma isoconcentracao, de forma que os perfis de composicao radiais

nao podem ser utilizados para determinar a morfologia da interface.

A morfologia da interface € um fator importante na obtencao de perfei¢ao estrutural

e uniformidade de composicao. Geralmente, deseja-se uma interface planar ou
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ligeiramente convexa para limitar nucleacdes espirias nas paredes da ampola de

crescimento [24].

Se a interface for suave e houver alguma dificuldade em iniciar novas camadas,
o cristal poderd ter faces planas e extensas. Porém se a interface for rugosa, o

crescimento serd muito mais sensivel a pequenas diferencas de temperatura.

A existéncia de uma zona de super-resfriamento fard com que a interface fique
morfologicamente instdvel, com perturbacdes na sua forma. Na auséncia de
super-resfriamento tem-se interface localmente planar, conhecida como interface
abrupta sharp front). Para baixos graus de super-resfriamento desenvolve-se uma
interface celular, a partir de uma interface planar, inicialmente caracterizada por
pequenas cavidades as quais passam para células alongadas. Como o aumento
do super-resfriamento, as superficies das células estendem-se e, eventualmente,
ramificam-se para formar dendritas celulares. Nao ha um critério bem definido para
a transicdo de células a dentritas. Nesse caso a interface apresenta uma largura
aparente, denominada de regidao mushy que, em uma solidificagao dendritica, pode

apresentar uma morfologia bastante intricada.

O processo de crescimento ocorre preferencialmente nas areas das ramificagoes da
estrutura dendritica, devido a maior area de contato com o meio apresentada. Porém
os efeitos de tensao superficial tendem a limitar esse crescimento, pois a temperatura
da interface depende da curvatura local, caracterizando o fenémeno conhecido como
Efeito de Gibbs-Thompson.

A variagao de densidade com a temperatura induz ao fluxo por convecgao natural
na presenca de gravidade, rapidamente igualando a temperatura no liquido e
aumentando a transferéncia de calor. Em microgravidade nao h& conveccao natural
(por densidade), mas ocorre a convecgdo de Marangoni, devido aos efeitos da tensdo
superficial, que pode dominar a transferéncia de calor. Todos esses efeitos podem
complicar um processo de mudanca de fase. Durante o crescimento do cristal, a
conveccao ajuda a homogeneizar o liquido, na medida em que espalha o soluto pelo
liquido, porém trata-se de um fendémeno sobre o qual ndo se tem controle e que gera

areas de estagnacao, onde ocorre aciimulo do soluto e diferencas de concentragao.
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4.1 Conducao de Calor

De acordo com Alexiades e Solomon, no livro Mathematical Modeling of Melting
and Freezing Processes (|2]), as quantidades fundamentais envolvidas na condugao
de calor através do material sdo: temperatura, calor (energia térmica) e fluxo de

calor.

A temperatura é a medida macroscopica do movimento de moléculas. E dada em
Kelvin (K), graus Celsius (°C) ou graus Fahrenheit (°F).

O calor absorvido por um material sob pressao constante é uma quantidade
termodindmica chamada de entalpia. O calor é expresso em joules (J). Denota-se
a entalpia por unidade de massa e por unidade de volume, dados repectivamente
por KJ/Kg e KJ/m?.

O calor especifico dado por KJ/Kg°C, sob pressao constante, representa o calor
necessario para aumentar a temperatura de 1 Kg de material de 1 °C. E uma
propriedade do material, sempre positiva, que varia levemente com a temperatura e

é usualmente mais alta para a fase liquida que para a fase sé6lida.

O calor latente de mudanca de fase é absorvido ou liberado & temperatura constante

(temperatura de fusdo).

A quantidade de energia atravessando a unidade de area por unidade de tempo é
chamado de fluxo de energia, denotado por @, e medido em KJ/s m%. O fluxo de

calor é dado pela Lei de Fourier:
Q = —KVT, (4.1)

na qual K é o tensor de condutividade térmica do material, medido em KJ/m s°C.
Em geral é um tensor com compontentes positivos variando com a temperatura.
Na maioria dos casos praticos, assume-se uma conducao isotrépica, isto é, £ é um
escalar. Tipicamente esse valor é mais alto para o so6lido que para o liquido, exceto

no caso de semicondutores.
4.2 Mudanca de Fase em Ligas Binéarias

Uma liga binaria é um sistema de dois componentes, A-B no qual as moléculas

de A e B formam limites fisicos criando um novo componente, mas nao uma nova
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substancia quimica, isto é, eles nao reagem quimicamente. Exemplos: Al-Si, Cu-Ni,

Ge-Si, (HgTe)-(CdTe). O componente A é conhecido como solvente e B como soluto.

O fenomeno envolvido na solidificacao de ligas ocorre em duas escalas distintas,
macroscopica ou microscopica. Na escala macroscopica os efeitos da transferéncia de
massa e de calor sao globais, e a evolucao das fases e dos campos de concentragao e de
temperatura, durante o curso da solidificagao, sao dirigidos pelas condigoes iniciais e
de contorno. Na escala microscopica a estrutura cristalina e a morfologia da interface
estao em foco. Para o controle efetivo da microestrutura hé& necessidade de analisar

como as estruturas macroscopica e microscopica interagem em um modelo unificado.

Muitas aplicagoes do processo de solidificagdo ocorrem com ligas, portanto é
necessario considerar o ponto de fusao, ou o seu equivalente, de uma liga. Nas ligas de
fase simples, o liquido e o s6lido contendo os componentes da liga podem existir em
equilibrio. O s6lido e o liquido apresentam, quase sempre, composicoes diferentes e a
temperatura de equilibrio depende da composicao. Para cada composicao do liquido
h4 uma temperatura, temperatura liquidus, na qual ela estd em equilibrio com o
solido apropriado e, inversamente, cada composicao do sélido tem uma temperatura
solidus na qual ele estd em equilibrio com o liquido apropriado. O sélido e o liquido
podem estar em equilibrio somente a uma mesma temperatura, que é a temperatura
liquidus do liquido e a temperatura solidus do so6lido. Essas duas curvas definem o

diagrama de fase da liga.

T

To
TA
T1-

T
T2

liquido

TB

QS("r) Co g (T) C
0 1

Fig. 4.1 — Diagrama de fase de uma liga binaria A-B. Tem-se temperatura em
funcdo da concentracdo, no qual T4 e TP referem-se, respectivamente,
a temperatura de fusdao da substincia pura A e B. ¢/(T) e g¢5(T)
correspondem & concentracao do liquido e do sélido, na regiao mushy.
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Ha diversos tipos de diagrama de fase, dependendo dos materiais da liga. Varios

exemplos podem ser encontrados em [37] e |4].

As mudancgas de fase sao governadas pelo diagrama de fase. O diagrama descreve
os estados termodinidmicos nos quais varias fases podem coexistir em equilibrio
termodinamico. O estado termodinamico da liga é determinado por duas varidveis,
temperatura e concentracao. As curvas solidus e liquidus demarcam as fases possiveis:
a liga esta liquida acima da curva liquidus e esta solida abaixo da curva solidus. Ha
combinacgoes de composicao e temperatura que se encontram entre as curvas liquidus
e solidus, refletindo o fato de que o material nao estd em equilibrio estavel ou ele
consiste de partes solidas e liquidas, cada qual com a composi¢ao apropriada para a

temperatura do ponto.

Segundo [12], muitos diagramas de fases binéarios de metais foram determinados e
estao corretos, entretanto alguns apresentam erros, devido ao uso de materiais de

baixa pureza e também devido & dificuldade inerente de determinar a curva solidus.

Durante o processo de solidificagao de uma liga, temperatura e concentracao estao
relacionadas pelo diagrama de fases mostrado na Figura 4.1. Inicialmente, todo
o liquido estd a uma temperatura T e concentracdo inicial Co, Ty > T;(Ch).
Diminuindo um pouco a temperatura tem-se 71 = T;(Cy), que é a temperatura
a qual o liquido atinge mantendo a concentragdao de Cj devido & auséncia de
gradientes de concentragdo. Na temperatura 7;(Cy) a estabilidade do liquido, sob
condicdes de equilibrio, é destruida e uma fina camada de s6lido comeca a se formar,
na auséncia de dificuldades de nucleacao. Entretanto, nesta temperatura, sélido e
liquido podem coexistir somente nas concentragoes indicadas no diagrama de fase.
Portanto, o primeiro solido precisa ter concentragdo gs(7'1), que é mais baixa que
91(T1) = Cy, dessa maneira o sélido contera menos soluto que o liquido com o qual
ele pode coexistir. Isto requer redistribui¢do (segregacdo) do componente soluto,
para empobrecer o s6lido. Com a queda de temperatura, o liquido remanescente vai
enriquecendo e o s6lido pregressivamente contém mais soluto. Quando a temperatura
chega a T2 = T,(Cy), todo o liquido se solidificou e o processo foi completado.
Observe que enquanto T5(Cy) < T < T;(Cy), o liquido esta abaixo da temperatura
T,(Cy) e aparece super-resfriado e o sélido aparece superaquecido. Segundo [12],

pode-se dizer que a liga esta super-resfriada constitucionalmente.

O coeficiente de segregagao I' é dado por Cs/C), em que C; é a concentragio do solido
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que ¢é formado em algum instante pela solidificacao do liquido de concentragao Cj. O
coeficiente de distribuicao efetivo I', é dado por C,/C), em que Cj é a concentragio do
solido formado a partir do liquido de concentracao média Cy. O valor de ', depende
das condigoes sob as quais a solidificacao ocorre, enquanto que I' é uma caracteristica
do sistema. I' nao é necessariamente uma constante para um dado sistema, porque

as linhas solidus e liquidus podem nao manter uma relacao constante.

O soluto pode ser distribuido por difusao e por conveccao. A difusao esta sempre

presente, e os efeitos da conveccao dependem das condigoes de crescimento.
4.3 Difusao

Alexiades e Solomon, no livro Mathematical Modeling of Melting and Freezing
Processes (|2]), definem a difusdo como o movimento relativo de moléculas de uma

substancia em outra.

Supondo uma liga binaria A-B, seja p a densidade local (massa por unidade de
volume) de uma liga e p*(x,t) e pP(x,t) as densidades de A e B respectivamente,

de modo que

p = pt+p" (4.2)

Sejam J4 e J® os fluxos de massa de A e B (massa atravessando uma unidade de
area por unidade de tempo). O fluxo de massa total é nulo, porque a liga néo se
move, somente ha troca de lugares entre moléculas de A e B:

JA+J8 = 0. (4.3)

Considere um volume elementar com &rea de sec¢ao unitiria e comprimento Ax
centrada em z. A massa do componente A neste volume (por unidade de area) no

tempo ¢ é p?(x,t)Az. Durante o intervalo At, o ganho de massa

[ph(z,t + At) — p?(z,1)] Az, (4.4)
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é igual a quantidade de massa que atravessa o volume,

At [JA (x—%,t) —J4 (:L‘—i—%,t)}. (4.5)

Dividindo esse balanco de massa por Az e At e no limite, quando esses valores

tendem a zero, obtém-se a lei de conservacao de massa:
pr+Jy =0, (4.6)
para a substancia A.

Similarmente para B temos

pP+JB = 0. (4.7)

A lei mais simples relacionando fluxo e densidade é a Lei de Fick:
JA = _DABpfv JB = _DBAIOfa (48)

onde DAB DPA (m?/s) sdo as difusividades de A em B e de B em A, respectivamente.

A densidade da liga permanece constante:

Py +pg = pa=0.

Das equagoes 4.3 e 4.8:
0 = JA+JP = —(D*8p2 + DBApP) = —(DAB — DBA)pA, (4.9)
Portanto DA = D84 que é chamado de coeficiente de difusdo.

As leis de conservacao de massa podem ser expressas pelas equacoes de difusao:
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genericamente como

Pt = div(DVp'), i=A,B. (4.11)

A equagao acima pode ser escrita em termos de concentragao:

14 14 .
Ci = — = ) — Aa Ba
p pt + pB 1
86? = div(DVC(), i=A, B. (4.12)

Em geral, o coeficiente de difusao ¢ uma funcdo do estado termodinamico,
D = D(C,T), e de dificil medida. Considera-se como sendo da ordem de 107 cm?/s
para liquidos e 107! ¢m?/s para sélidos, sendo que uma aproximagao usual, para

estes, € zero.
Em [6] podem ser encontrados tabelas com valores de difusividades experimentais.

Ha uma similaridade entre a Lei de Difusao de Fick e a Lei de Conducgao de Fourier;

ambas as equacoes sao do mesmo tipo.
4.4 Redistribuicao de Soluto

As variagoes das condi¢oes de crescimento acarretam variagoes na forma pela qual
o soluto é distribuido entre as fases liquida e sélida. Essa redistribuicao de soluto,
combinada com as correntes de conveccao do liquido durante a solidificagdao, geram

o problema da segregacao.

Por todos esses fatores, a modelagem e simulacdo de processos de crescimento

consiste num problema que tem atraido muita atencao durante as tltimas décadas.

Ao se solidificar, o soluto rejeitado se acumula na fase liquida, para casos nos
quais I' < 1. Este aumento da concentracao no liquido produzird um aumento da
concentragao no solido, levando a segregacao ao longo do cilindro sélido (segregagio

normal).

Sao possiveis os seguintes casos de segregacao:
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a solidificacao é lenta o suficiente, para que a difusao no liquido e no sélido
eliminem todos os gradientes de concentracao. Este caso, conhecido como

solidificagao em equilibrio, conduz a nao segregacao.

A hipotese de que o sélido todo esta a todo tempo, em equilibrio com o
liquido implica que nao h4 gradiente de concentragao no sé6lido, embora
o processo de solidificagdo tenha a tendéncia de gera-lo pela deposicao
de so6lido formado do liquido com uma continua mudang¢a de composicao.
Essa hipotese demanda, portanto, que o processo de difusao no sélido
é rapido o suficiente para reduzir o gradiente de concentragdo para um
valor pequeno negligenciavel. Isto somente ocorre se a taxa de avango da
interface é pequena comparada com a taxa de difusao do soluto no sélido,
e se o comprimento de difusdo (distancia total através do qual a interface

se move) requerido é pequeno.

Estas condigoes nao ocorrem na pratica porque as taxas de difusao no
s6lido sdao bastante baixas. De acordo com [12] a melhor aproximagao
ocorreria provavelmente em processos geoldgicos, nos quais a escala de
tempo é extremamente longa para os humanos ou para os padroes
industriais. Entre os processos metalirgicos, o maior efeito da difusao
durante solidificacao é provavelmente encontrado no caso do carbono e
nitrogénio no aco, desde que esses solutos intersticiais tenham coeficientes
de difusao muito mais altos que o soluto substitucional. Uma quantidade
significante de difusdo pode ocorrer apoés a solidificacdo enquanto o

material esta esfriando.

a solidificacao é lenta o suficiente para que a mistura no liquido
nao permita gradientes de concentragao no liquido, porém é ripida
o suficiente para desprezar a difusao no solido. Este caso de mistura
completa, leva a segregacao méxima possivel e pode ser aproximada na

pratica.

0 caso oposto ao primeiro apresentado seria aquele no qual o soluto nao
se move e, consequentemente, nao h& mistura no s6lido ou no liquido,
implicando que o liquido se solidifica sem mudanca de composicao.
Entretanto a melhor aproximagcao possivel para este caso, conhecido como
agitacao nula é o caso no qual o transporte ocorre apenas por difusdo.

Como a difusao no so6lido é geralmente muito menor que a do liquido,
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ela pode ser desprezada. A solidificacdao é rapida o suficiente para que
somente a difusao no liquido afete a distribuicao de soluto na interface.
Este caso leva a uma leve segregacao e é frequentemente realizado na

pratica.

e a distribuicio de soluto é afetada por difusao e convecgao. Este
caso conhecido como agitagdo parcial ([21]) leva a uma segregacdo

intermediaria e é também comum na pratica.

O processo de mudanca de fase de uma liga binaria, o qual envolve diversos
fenémenos como o transporte de calor e de massa e a conveccao, descritos
anteriormente, pode ser modelado e resolvido numericamente. A formulacao do

problema e os métodos numeéricos utilizados sao apresentados no préoximo capitulo.
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CAPITULO 5
Modelagem Numérica

Um dado problema fisico pode ser modelado matematicamente, permitindo a
realizacao de simulagoes em computador, as quais resultam em um conjunto de
equagoes a serem resolvidas. Solugoes analiticas podem ser obtidas apenas para
problemas mais simples. Em casos mais complicados, como na maioria dos processos

de mudanca de fase, fazem-se necessarias aproximacoes convenientes.

Em qualquer caso, simulagoes em computador demandam o uso de técnicas
numéricas. A modelagem matematica em si geralmente leva a uma discretizacao do
tempo e do espago, sendo por exemplo a regido fisica representada por um nimero de
volumes de controle, o tempo variando em passos discretos, e as derivadas, integrais

e limites representados por diferencas finitas.

Obtém-se simulacoes mais precisas & medida que se utiliza malhas de discretizacao

mais finas, o que demanda mais tempo de processamento.

Normalmente uma simulagdo numérica envolve os seguintes passos:

e anélise fisica do problema: determinar os fenémenos fisicos que serao
considerados e quais poderao ser desprezados, definindo as varidveis do

sistema;

e modelagem do problema: encontrar equagoes que descrevam

(matematicamente) os fenémenos fisicos abordados;

e discretizagao: aproximar os dominios continuos do tempo e do espaco
por malhas discretas ou, equivalentemente, reduzir a dimensao do espago

onde residem as possiveis solucoes;

e desenvolvimento e implementacao dos algoritmos em linguagem de alto

nivel.

As seguintes caracteristicas devem ser atendidas para que a representacao

aproximada do sistema possa ser aceitavel:

e consisténcia: significa que as equagoes discretas utilizadas tendem as leis
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fisicas quando as malhas de discretizacao sao refinadas, isto é, tendem a

dominios continuos;

e convergéncia: significa que a solugao calculada numericamente
aproxima-se da solucao exata da equacao diferencial & medida que as

malhas de discretizacao sao refinadas;

e estabilidade: significa que erros, tais como erros de arredondamento e
truncamento do computador, e aproximagoes do algoritmo, nao irao se

propagar de forma exponencial.

A precisao de um método é medido em termos do erro nos resultados obtidos, que

pode ser expresso de forma absoluta ou relativa:

erro absoluto = valor exato — valor aproximado, (5.1)

. erro absoluto
erro relativo = ——— . (5.2)
valor exato

A convergéncia de um processo iterativo é alcancado quando o critério de precisao
adequado é satisfeito. Uma vez que a solucdo exata é desconhecida, o erro em
qualquer iteracao pode ser baseado na mudanca dos valores calculados de uma
iteragao para outra. Portanto, para uma dada variavel G, em um ponto P qualquer,

o0 erro AGp = GE3t — GFFP™ pode ser aproximado por GY — G99, a cada iteragdo,

sendo que GE* refere-se ao valor exato, G ao valor aproximado, GEY ao valor

da iteracdo mais recente e G394 ao valor da iteragdo anterior, da variavel G no ponto

pP.

H& véarios critérios de erro que podem ser adotados, em funcdo da precisao €

requerida.

No caso de erros absolutos,

n n 1/2

|[(AGP)max| <, Z |AGp| <€, ou Z(AGP)2 <, (5.3)
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e no caso de erros relativos,

AGp
Gp

(AGP)ma.x -
‘T S €, Z

P=1

<e ou ( ; <(AGiP)>2> 1/2 <e (5.4)

5.1 Meétodos Numéricos em Problemas de Contorno Movel

Problemas de condigoes de contorno sao aqueles que apresentam equacoes
diferenciais as quais devem satisfazer condi¢oes impostas nos contornos do dominio.
Porém hé casos em que a localizacao exata do contorno nao é conhecida e deve
ser determinada como uma parte da solu¢gdo do problema. Segundo [13], esses
problemas podem ser divididos em dois tipos: problemas de contorno-livre (free
boundary problems), em que o contorno é estacionério, e problemas de contorno
movel (moving-boundary problems), cuja localizagdo do contorno é dependente do
tempo. Essa classificacao varia de autor para autor, alguns incluem os dois tipos de

problema na classe dos problemas de contorno-livre.

Frequentemente os problemas de contorno mével estao associados aos problemas de

Stefan, definidos a seguir.
5.2 Formulagao do Problema de Stefan

O problema de Stefan originalmente foi utilizado para designar o problema de
calcular a distribuicao de temperatura e a localizagao da interface de separacao
entre so6lido e liquido de um volume de agua. Porém com o passar do tempo esse
nome foi utilizado para representar uma classe de problemas que inclui solidificacoes
de ligas.

Por exemplo, uma barra de comprimento It, 0 < x < It, inicialmente s6lida a
temperatura de solidificacao, é aquecida a uma temperatura 7" > T,,, na face x = 0

e mantida isolada na outra face z = 1t.

A cada instante de tempo t, o liquido ocupa [0, X (¢)] e o solido [X (), 1t], sendo que
X (t) representa a localizagao da interface, e demarca as regies solida e liquida. A
equacao de transporte de calor deve satisfazer cada regido de fase e as condigoes de

contorno estabelecidas.

O problema consiste em determinar a localiza¢do da interface X (¢) e as temperaturas
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da fase liquida e sélida, de forma que a equagao

0Ty o0*Ty
i = kg (5.5)
deve ser satisfeita, na qual f denota a fase solida ou liquida.
A localizacao da interface é determinada pela condi¢ao de Stefan
0X 0T, oT,
Lp— =k,—> — kj—-, 5.6
P ot ox ol (5.6)

que expressa o balango de calor na interface.

O problema de Stefan pode ser classificado em problemas de uma fase e de duas
fases. No problema de Stefan de uma fase, os calculos da temperatura sao efetuados
na parte liquida apenas, considerando que o solido esteja a temperatura 7,,,. Pode-se
considerar um so6lido semi-infinito, ocupando a posi¢ao (X (¢),o0). No outro caso, a

distribuicao de temperatura é calculada em ambas as fases.
5.3 Meétodo de Front Tracking

O método de Front Tracking consiste em rastrear explicitamente a localizacao da
interface solido-liquido, a cada iteragao no tempo, através da condicao da Stefan.
Localizada a interface, é possivel calcular a distribuicao de temperatura pela equacao

5.5 referente a cada fase.

Podem-se desenvolver diversos algoritmos baseados em Front Tracking que, a cada
passo no tempo, computam a posi¢cao do contorno mével. Quando a solucao é
calculada em pontos de uma malha fixa no dominio de espaco e tempo, seguindo
métodos usuais, a interface geralmente fica entre dois pontos da malha para um
tempo dado qualquer. Portanto faz-se necessario uma formulagdo especial para os

pontos na vizinhanca da interface moével.

Foram desenvolvidas diversas maneiras de modificar a malha, com o propésito de
evitar complicagoes e perda de precisao associada com intervalos de espaco desiguais

perto da interface [13].

Pode-se manter um numero fixo 7 de intervalos entre x = 0 e x = X(t), ou seja,
entre os limites fixo e mével, de modo que a qualquer tempo, Az seja diferente e

que a interface moével esteja sempre na ¢-ésima linha da malha.
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Para evitar complicacoes devido & malha de espacamento varidvel perto da interface,
foi desenvolvido um método que movimenta a malha uniforme inteira com a
velocidade de propagacao da interface moével. A cada passo de tempo At toda a
malha move-se a uma distancia ¢ para a esquerda. Portanto o intervalo varidvel é
transferido da regiao da interface para o inicio da malha, que é normalmente uma

regiao mais facil de ser tratada.

Outro método possivel incorpora a idéia de ajustar o intervalo temporal de modo
que a interface coincida sempre sobre um ponto da malha. Dentre esses métodos

surgem pequenas variantes de acordo com a maneira de atualizar At.

Segundo [2], o método de Front Tracking apresenta bons resultados para problemas
de Stefan simples, em que sao encontradas interfaces abruptas que separam as
duas fases. Por exemplo, o super-resfriamento constitucional em ligas binérias, ou
a transferéncia simultanea de massa devido a difusdo e conveccao, complicam o
processo de mudanca de fase, de modo que o problema nao pode ser formulado
como um problema de Stefan com interface abrupta. Essas dificuldades ja surgem
em simulacoes unidimensionais, e se amplificam 4 medida que cresce o nimero de
dimensoes do problema, tornando esses métodos complicados para modelar processos

de mudanca de fase, de modo preciso.
5.4 Meétodo de Entalpia

No método de Entalpia, a localizacao da interface pode ser determinada a posteriori
a partir dos valores da entalpia, podendo ser caracterizado como um esquema de

Front-Capturing, similar aos esquemas de Shock-Capturing em dindmica de gases

[7].

A funcao de entalpia determina que para h < 0, a substancia encontra-se no estado
s6lido, para h > pL, no estado liquido e para valores 0 < h < pL, a substancia estéa

parcialmente liquida e sélida, conhecida como regiao mushy.

Pode-se estabelecer um algoritmo que calcule a entalpia a partir da lei de Fourier

d(ph)
~5 =V (kVT), (5.7)
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e com base nesse valor determinar o campo de temperatura através das relagoes:

T, + h;icf)[’ h>pL  no liquido,
T=4 T, 0 < h < pL na interface,
T + % h<0 no solido.

O método de entalpia também apresenta variagoes e adaptacoes que podem ser

encontradas na literatura.
5.5 Formulagao do Problema de Mudancga de Fase

Estuda-se a solidificagdo de uma liga binaria formada por dois componentes A e
B. Assume-se que o processo de solidificacao seja governado localmente por um

diagrama de fases.

Em especial, serd considerada a liga binaria semicondutora PbSnTe, que é um
material utilizado para detectores de infravermelho e lasers de diodo. Uma das
dificuldades encontradas no crescimento desse material é obter cristais de composi¢ao
homogénea. Através do diagrama de fases da liga PbTe-SnTe, nota-se que o
componente Sn'Te é rejeitado da interface sélido-liquido quando ocorre a solidificacao,

formando uma camada enriquecida de SnTe no lado liquido da interface.

No ambiente gravitacional da Terra, essa camada tende a desaparecer rapidamente
através de fluxos convectivos no liquido, e o cristal cresce contendo um
enriquecimento gradual do componente SnTe. Uma maneira possivel de melhorar
a homogeneidade do cristal é realizar o crescimento em ambiente de microgravidade,
onde a convecgao pode ser desconsiderada e um crescimento puramente difusivo é
realizado. Esses cristais apresentam uma regido de concentracao constante exceto
pelas regides transientes inicial e final. Para obter esse tipo de crescimento, em
gravidade normal, é necessario uma ampola de diametro reduzido o sufiente para

evitar fluxos convectivos |27].

Na simulagao de crescimento de cristais, uma pratica comum é considerar casos nos
quais somente um processo seja o dominante, geralmente a difusao, e desprezando os
demais. Essa simplificacdo visa evitar o acoplamento dos processos de transferéncia
de massa e de calor. Mesmo assim, o problema apresenta complexidade, uma vez

que a localizacao da interface é desconhecida, enquadrando-se nos problemas de
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fronteira movel. Nessa classe de problemas, um dos mais estudados é o problema de
Stefan, que modela a solidificacao de um material puro, onde as variaveis a serem
determinadas sao a distribuicao de temperatura e a localizacao da interface. Esse
problema considera a condug¢ao de calor como dominante e a conveccao no liquido

como desprezivel |2].

Foi implementado, por Fabbri [17], um método numérico de malha fixa, baseado
numa aproximagao em volumes de controle, capaz de operar com condicoes de
contorno e propriedades do material varidveis. Os detalhes do diagrama de fases
da liga sao incluidos através de uma equagao de estado apropriada, considerando-se

o método de Solomon, Alexiades and Wilson [39].

A integracdo no tempo é realizada de forma que qualquer célula retenha seu estado
de fase durante o passo de tempo, e uma mudancga somente ocorra no final do
intervalo de tempo adotado. Esta metodologia é necessaria por causa de grandes
descontinuidades nas entalpias especificas e no calor especifico de um volume de

controle quando ele entra ou deixa uma regiao de mudanca de fase.

O uso de um método de malha fixa implica que a frente de mudanca de fase nao
pode ser localizada precisamente em um ponto dentro de um volume de controle,
e que sao necessarias algumas hipoteses adicionais para modelar as propriedades
fisicas de uma célula sob mudanca de fase. Investigacoes prévias, com solidificacao
de substancias puras, indicam que essas aproximacoes nao impossibilitam a obtenc¢ao

de bons resultados em relagao a velocidade e ao formato das interfaces sélido-liquido.

De acordo com o método de Solomon, Alexiades e Wilson [39], [3], [1], é utilizada
uma formulagao global de forma que as leis de conservacao sejam validas para todo

o dominio, com a adocao da fracao liquida definida por

1 no liquido,
C —g,(T) o~
A={ —F—2 4 na regiao mushy,
a(T) - g, (1) ™75 Y
0 no sélido,

de modo que uma propriedade GG, num volume de controle j seja dada por

G' = \G; + (1 - NG, . (5.8)
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A energia interna de uma liga pode ser escrita como
e=¢e(T,C), (5.9)

que é valida para qualquer regiao do diagrama de fases: solida, liquida ou mushy,
podendo ser representada por

e=Xe;+ (1 — Nes , (5.10)

e(T,C) se A=1,
ee=1% eT,q) sed< A<,
0 se A =0,

es(T,C) se A=0,
es =14 es(T,g5) sel< A<,
0 se A= 1.

A forma explicita da equagao de estado é obtida pela integracdo da relagao de Gibbs:

de = cdT + hdC. (5.11)

A energia interna de qualquer ponto na regidao liquida pode ser obtida através de

c T
e(T,C) = LA +/ hl(TA,e)de—l—/ c(r, C)dr (5.12)
0 TA
e na regiao solida por
c T
es(T,C) :/ hs(T, e)de+/ cs(7,0)dr (5.13)
0 TA

em que L é o calor latente de fusdo da substancia pura A.

Assume-se o comportamento mais simples possivel das propriedades termofisicas h
(entalpia parcial especifica) e ¢ (calor especifico). Supoe-se que ¢ e ¢, sao fornecidos

como dados experimentais para as substancias puras A e B, e que a dependéncia
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destes com a temperatura possa ser negligenciada. Para uma primeira aproximagcao,
assume-se que c¢ seja funcao somente de C' e que h seja funcao de 7 somente, de

forma que a equagao 5.12 seja reescrita como

e(T,C) = L + hy(T*C + ¢,(C)(T — TH). (5.14)

Adotando o mesmo procedimento para a regiao solida:

es(T, C) = hy(T)C + c,(0)(T — T4). (5.15)

A compatibilidade termodinamica deve ser imposta entre as equagoes 5.14 e 5.15,
e as condicoes suficientes sao que h; e hg sejam funcgoes lineares de 7" e que ¢; e ¢,

sejam funcoes lineares de C.

Portanto:

ClC
C
T

e}

]

hy
b

—_
~—
I
Q
S
~
I
~
b
~—
_|_
&
~
=
~

(©)
(€)
(T)
(T)

~

Uma relacao adicional vem da condicao

er(T4,0) — e(T4,0) = LA, ¢(T?,0) —e,(T5,0) = L5, (5.20)
a qual impoe que

h(T?) = hy(TB) = LB — LA 4 (T® — T*)[c5(0) — ¢1(1)]. (5.21)
As equacoes 5.17, 5.19, 5.20 e 5.21 definem a equagao de estado, para uma primeira

aproximacao, em termos de valores, experimentais conhecidos, ¢;, ¢, e L para os

componentes puros A e B.
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5.5.1 Equacoes Basicas

Sao basicamente as mesmas equacoes do método de Solomon, Alexiades e Wilson
|1], com algumas alteracoes no calculo dos valores dos coeficientes de transporte
da interface. Uma aproximagao por volumes de controle é considerada em todas as

relagoes basicas.

Sao desprezadas as diferencas entre as densidades do so6lido e liquido, que sao
assumidas como constantes e também é desprezada a convecgao no liquido. Todos
esses efeitos devem ser importantes durante o crescimento de cristais, e poderao ser

incluidos no modelo sem modificacoes essenciais.
5.5.1.1 Transporte de Massa

A continuidade de massa é estabelecida por

Cr=-V-J, (5.22)
em que
C=)C+ (1 - \C, (5.23)
e
0 se A =0,
C, = gl(T) se0< A<,
C se A =1,
C se A =0,
Cs=1 gs(T) se0< A<,
0 se A =1.

Os fluxos de massa entre células s@o dados usando-se a lei de Fick com pequenas
modificagoes. O fluxo em uma dada interface entre uma célula P e uma das suas

vizinhas NG é expresso por

=

Jintert = Min(Ap, Axg)[— Dintert(VCY)] (5.24)
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em que min(Ap, Ang) é a medida do contato liquido-liquido e

2DpDng

_— 5.25
Dp + Dxg (5.25)

Dinterf =
Dp = D; se A # 0, o coeficiente de difusao mutua usual no liquido e Dp = Dy se
A=0.
5.5.1.2 Transporte de Energia

Aplicando a relagdao de Gibbs 5.11 na equagao 5.10 tem-se

de = Mde; + (1 — N)des + (e; — e5)dA (5.26)
. ey oe; Oes de
=\ [8—TdT+ %dc] F(1=N) [aTdT—i- 8Cd0] +
oA oA
(e — es) [a_TdT + %dC] (5.27)
. 861 865 oA
- [AB—T (1= N+ (- es)a—T] dT +
86, 865 oA
oA oA
- [Acl 4 (1= Ne, + La—T] dT + [)\hl + (1= Ny + L%} dC (5.29)

Aplicando a equagao obtida acima na equagao de energia
per =V - (kVT) + pV - (hDVC) (5.30)

obtém-se

l

pcT, = =V - Q — pV - (hJ) + phV -

=

(5.31)
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com

oA

c = g+ (1—Nes + La—T, (5.32)
h o= My+(1—=Nh,+ L%, (5.33)
L = L(T)=¢ —e;s. (5.34)

O fluxo de calor entre células obedece a lei de Fourier usual considerando as

condutividades da interface:

Cjinterf - _kinteerTa (535)
2kpkxa
kin eeff — 7 7 - 5.36
T kp o kg (5.36)

Adota-se para kp(C,T) um modelo linear simples que interpola entre os valores
experimentais k; e k, para substancias puras A e B, e estende-se esse resultado para

a regiao mushy:

([ [k,(1) = k,(0)]C + k:(0) no liquido,
kp(C,T) = W(C —9gs) + k(gs) na regido mushy, (5.37)
[ [ks(1) — k5(0)]C + k4(0) no soélido.

O valor de entalpia parcial especifica na interface

hp + hna

5 (5.38)

hinterf =

A difusividade e a condutividade térmica dependem, em geral, da temperatura e da
concentragao e podem apresentar descontinuidades do liquido para o sélido.

5.5.2 Discretizacao Adotada

As equacoes de concentracao e energia sao discretizadas por volumes de controle,

para uma malha cartesiana regular cobrindo o plano X-Y, definido em funcao da
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geometria cilindrica da ampola, sendo que X refere-se a direcao axial e Y a radial.

Emprega-se a notagdo usual de Patankar [34].

Adota-se que o ponto a ser calculado é representado por P e seus vizinhos por W,
E, S e N que tratam-se, respectivamente, dos pontos a esquerda, a direita, abaixo e
acima do ponto P. Essas mesmas letras em mintsculo, representam as paredes das

células, uma vez que os pontos estao localizados no centro dos volumes de controle.

Assim, a equacao de discretizacao pode ser expressa por
CLPXP = anW—{—CLEXE"FCL,gXS—f—CLNXN—f—b, (539)

no qual X representa a incognita a ser calculada e b é uma constante conhecida para

cada ponto da malha de discretizacao.

Dessa forma, as equagoes discretizadas finais para concentracao e energia sao dadas

por

Cp—CY

At AxAy = Z ay min(/\p,/\J)DJ(Cl_] - Clp), (540)

J=E,W,N,S

:eAX 9:
I I

(8X)y (8X)e

Fig. 5.1 — Volume de controle para o caso bidimensional, ilustrando a célula P e as
células vizinhas.
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Tp —T9 k
CPPTtPA.’EAy = Z aJ{?J(TJ_TP) +
J=E,W,N,S
hy—hp .
Tmln()\p,)\J)DJ(C’U - Clp) + (541)
AzA
—=2(SE + SPTp),
na qual
A A
g = ay = A—i’ ay = ag = A—i e (O = Ciq na i-ésima célula.

Um termo fonte linearizado foi introduzido na equagao de energia, na forma
S¢ 4+ SPT, para se poder manipular facilmente as condicdes de contorno dependentes
do tempo. A condi¢ao de contorno para a equacgao da concentracao ¢ um fluxo de
massa nulo no contorno externo e é automaticamente incluido na equacao 5.40.
Nos experimentos a serem realizados, o dominio sera considerado como cercado por
paredes rigidas de uma dada espessura, a qual ndo participa da transferéncia de
massa. As propriedades da parede serao introduzidas por valores adequados de k e

C.
5.5.3 Algoritmo Proposto

A equacdo de estado e(T,C) ndo é diferenciavel sobre as curvas liquidus e solidus.
O calor especifico e as entalpias parciais apresentam grandes descontinuidades,
causadas pelos termos LOA/0T e LOA/OC, quando uma célula entra ou deixa a
regiao de mudanca de fase. Um esquema especial de integracao foi adotado, no qual
cada célula retém seu estado de fase durante o passo de tempo; qualquer célula pode
entrar ou sair da regiao de mudanca de fase somente no final de um intervalo de
tempo, e quando um erro envolvido é estimado como dentro de uma certa tolerancia
aceitavel. Dessa maneira é utilizado um valor de At conveniente, que é reduzido
caso a atualizacao do estado de fase seja requerido em alguma célula. O esquema
resultante é apresentado no algoritmo abaixo. A reducao de At, quando necessaria,
serd realizada através de uma interpolacao linear simples entre os valores novos e

velhos da energia interna e(T, C).

Erros admissiveis sao todos baseados no parametro de entrada, o erro relativo
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permitido para a temperatura, e7. Estimativas para os erros aceitaveis no campo
de concentragao , €c, € an energia interna, €., sao obtidas através da anélise de pior
caso para os dados de entrada das propriedades fisicas e do diagrama de fases. ¢,
é utilizado como o erro maximo permitido quando uma célula entra ou deixa uma

regiao de mudancga de fase.

A solucao para os campos T-C sao obtidos através de varreduras das linha através
de um procedimento Gauss-Seidel simples. O acomplamento entre as equacoes de T'
e C' sao tratadas considerando que, em experimentos de solidificacao direcional, a

mudanca de fase é essencialmente dirigida por mudancas térmicas.

Conhecendo-se os valores de C' e T, é possivel atualizar C' e e no préximo passo de
tempo, e usar a definicdo de e para encontrar 7', anadlogo ao método de entalpia para
o problema de Stefan. Isto requer a inversao da energia, ou seja, resolver para 7', a
equagdo e(C,T) = e.

O algoritmo do problema é apresentado de uma maneira simplificada, nos seguintes
passos:

a) inicializar tempo: ¢t = 0;

b) inicializar campos T, C, e, phase, ¢, h, k, X;

c¢) inicializar passo de tempo: At = (At)o;

d) atualizar tempo: t =t + At;

e) testar condi¢do de parada referente ao tempo maximo de execugdo do
programa: if t > tgpa, STOP;

f) testar condi¢ao de parada referente ao estado das células: se todas forem

solidas encerrar o programa, pois solidificacao foi concluida;
g) calcular e atribuir condigoes de contorno;

h) calcular novos campos de C e T
- calcular C™*", até atingir convergéncia;
- atualizar A, g;, gs, ¢, k, h e phase;

- calcular 7™ até atingir convergéncia;
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- atualizar e(C™", Troew);
- atualizar C;

- calcular T'(e, C);

i) verificar consisténcia dos campos 7', C e e:

se forem consistentes, dentro da precisao requerida, voltar ao passo d;

se nao forem consistentes:

voltar ao tempo anterior: t =t — At;

reduzir At;

voltar, ao valor anterior, de 1", C ¢ ¢;

retornar ao passo d;

5.5.4 Consideragoes sobre Técnicas Paralelas para a Resolucao das

Equacgoes Diferenciais Parciais

Equacoes diferenciais parciais podem ser aproximadas por diferencas finitas e ser

resolvidas por métodos iterativos, tais como Jacobi e Gauss-Seidel. Esses esquemas

sao inerentemente paralelos, de forma que basta apenas organizé-los para poder

distribuir os dados e/ou tarefas entre os processadores.

Por exemplo, a equacao 5.22 é discretizada na secao 5.5.2, resultando na equacao

5.40. A derivada temporal

oc
ot
é aproximada pela diferenca
Cinew — C9ld
At ’
e a derivada espacial
-v-J

por

Z G,Jmin()\p,)\J)DJ(ClJ—Clp).

J=E,W,N,S
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Essas diferencas espaciais podem ser expressas no tempo new ou old, caracterizando

o método como implicito ou explicito.

O método de Jacobi é um esquema explicito, resolvido ponto-a-ponto. C5™ pode ser

determinado em funcao dos valores adjacentes ja conhecidos, da iteragao passada, de
forma que os calculos para todos os pontos sao independentes e podem ser realizados

em paralelo, sem nenhum empecilho.

2

O método de Gauss-Seidel também é um esquema explicito, no qual o ponto CFY é
calculado utilizando os valores mais recentes a medida que eles sao disponibilizados
na iteracao corrente. Para os pontos ainda nao atualizados sao utilizados os valores
da iteragao passada. Esse método apresenta convergéncia mais rapida que o Jacobi.
Porém os célculos dos pontos nao sao totalmente independentes de forma que eles

nao podem ser atualizados todos ao mesmo tempo, como no Jacobi.

Entretanto esse método pode ser ligeiramente modificado para que os célculos
possam ser realizados em dois niveis de iteracao a cada passo de tempo, o qual
é exemplificado na figura 5.2. Os pontos pretos sao calculados no primeiro nivel,
utilizando os valores dos brancos da iteracao passada, e os pontos brancos sao
determinados no segundo nivel, a partir dos valores dos pretos ja atualizados no
nivel anterior, porém no passo de tempo corrente. Desse modo os calculos em cada

nivel de tempo podem ser realizados em paralelo.

Os métodos implicitos para problemas bidimensionais resultam em matrizes
penta-diagonais a serem resolvidas, as quais tornam-se computacionalmente
dispendiosas. Uma saida, para este caso, seria realizar os cilculos de forma implicita
em uma dimensao e explicita na outra, sendo resolvido para linhas e/ou colunas,

conforme a dire¢ao preferencial do problema.

Fig. 5.2 — Tabuleiro de xadrez para o método de Jacobi.

65



Uma das dificuldades encontradas para a resolucao desses problemas é determinar
qual a direcao que deve ser tratada de forma implicita e qual de forma explicita.
Tem-se como possibilidade o método Implicito de Dire¢oes Alternadas, o qual realiza

varredura das linhas e colunas de forma alternada, como diz o nome do método.

Adotando como exemplo que os calculos na linha sdo implicitos tem-se que uma linha
inteira de pontos é atualizada simultaneamente, através da resolucao de um sistema
tridiagonal. Esses calculos utilizam os valores das colunas inferior e superior, e o
tempo no qual esses valores sao tomados definem o método como Jacobi de linhas ou
Gauss-Seidel de linhas, que utilizam respectivamente os valores da iteracao passada

e os valores disponiveis da iteragao atual.

O método Jacobi de linhas define linhas independentes, as quais podem ser calculadas

ao mesmo tempo, portanto, em paralelo.

O método Gauss-Seidel de linhas define uma sequéncia de linhas a serem calculadas,
de forma que as linhas nao podem ser atualizadas simultaneamente. Porém, como
no método de Gauss-Seidel, pode ser adotado um esquema de atualizacao em dois
niveis de iteragao, a cada intervalo de tempo, o qual define linhas pretas a serem
atualizadas no primeiro nivel e linhas brancas no segundo nivel, como pode ser visto

na figura 5.3.

Pode ser incorporado um fator de relaxagdo w para auxiliar na convergéncia da
solucao. Os valores novos sao calculados no tempo atual através do esquema adotado.
Porém para atualizar os pontos sao utilizados, além dos valores recém obtidos, os
valores da iteracao passada:

CoY = (1 — w)CY 4+ wC™™, (5.46)

Fig. 5.3 — Tabuleiro de linhas para o método de Gauss-Seidel.
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resultando no esquema, de sobre-relaxacao sucessiva de linhas.

Esses métodos numéricos podem ser vistos com mais detalhes em [22] e as técnicas

paralelas em [30].

O processamento de alto desempenho, as arquiteturas paralelas, os paradigmas de
programagao e as linguagens Fortran 90 e HPF sao descritos no proximo capitulo,

juntamente com as definicoes de speedup, eficiéncia e Lei de Amdahl.
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CAPITULO 6
Processamento de Alto Desempenho

A utilizagdo crescente da computacdo em todos os ramos da ciéncia e,
consequentemente, a execucao de programas cada vez mais dispendiosos
manipulando volumes maiores de dados implicam em um tempo de processamento
maior também. Para que os resultados gerados por esses programas possam ser
obtidos em tempo viadvel torna-se necessaria a utilizacao de méquinas mais potentes,

ou seja, mais rapidas.

Durante as tultimas décadas, a evolugao do computador digital, em termos de
hardware e software, foi suprindo esta demanda. Entretanto, melhoras posteriores
no desempenho de maquinas monoprocessadas dependem da adocao de novas
tecnologias, que podem tardar a serem implementadas devido a limitacoes de custo
e que continuam sujeitas as limitagoes fisicas do hardware, tais como a velocidade de
propagac¢ao méxima no meio condutor utilizado. Houve também o aperfeicoamento
de linguagens tais como o Fortran e a evolucao dos compiladores otimizantes, mas
h& um limite em termos do desempenho que se consegue extrair de uma determinada

maquina monoprocessada.

Assim, uma alternativa promissora é o processamento paralelo, no qual sdo utilizados
dois ou mais processadores, partindo-se do pressuposto de que o conjunto de
tarefas ou o dominio do problema possa ser dividido entre os processadores e
o resultado seja correto. Para que essa divisao possa ser implementada, foram
desenvolvidas linguagens paralelas e bibliotecas e extensoes de linguagens existentes

para paralelismo.

Define-se um computador paralelo como sendo um conjunto de processadores que sao
capazes de trabalhar cooperativamente para resolver um problema computacional
[19]. H& outros niveis de paralelismo, mesmo nas méquinas monoprocessadas,
iniciando-se pelo paralelismo de instrugoes implementado pelos “pipelines” de
instrucoes, no qual estas sao executadas concorrentemente, sendo possivel obter a
taxa de uma instrucao executada a cada ciclo do relégio, no caso do processador
escalar. Isso implica num paralelismo de hardware, para permitir que cada estagio
do “pipeline” possa ser executado independentemente dos demais. A seguir, ha

o paralelismo das méaquinas superescalares, em que a arquitetura do processador
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implementa varios “pipelines” independentes, por exemplo, um para operacoes
com inteiros, outro para pontos flutuantes, etc. Finalmente, hi4 o paralelismo
devido a existéncia de mais de um processador, numa maquina multiprocessada
ou num multicomputador. Processadores vetoriais, que podem ou nao serem
multiprocessados, implementam ainda uma outra forma de paralelismo, através de

instrucoes, acesso a memoria, registradores e “pipelines” especificos para vetores.

No tocante a programacao, o problema usual é portar um cédigo escrito para uma
maquina monoprocessada para uma maquina paralela, o que exige conhecimento de
sua arquitetura, referente a quantidade e topologia de comunicagao dos processadores
e ao arranjo da memoria fisica. Por exemplo, a partir da linguagem Fortran 77,
foi desenvolvido o Fortran 90, com novos comandos e estruturas de dados, sendo
este tltimo compativel com o High Performance Fortran (HPF), uma extensao do
Fortran 90 que inclui diretivas para paralelizagao, permitindo executar um programa

utilizando varios processadores.

Ao se portar o c6digo para uma maquina paralela, dois objetivos sdo fundamentais,
sendo dependentes da arquitetura acima citada: tentar obter-se um balanceamento
de carga entre os processadores e minimizar a troca de dados entre estes. O primeiro
ponto esta associado com a utilizacao eficiente dos processadores, enquanto que o
segundo esta relacionado as dependéncias dos dados utilizados pelos processadores,
0 que também compromete o desempenho global, uma vez que um processador pode
ter que esperar por um resultado fornecido por outro ou, no caso de a memoria
nao ser compartilhada entre os processadores, estes podem ser sobrecarregados por
mensagens relativas a troca de dados.

6.1 Arquitetura Paralela

2

Basicamente, qualquer computador paralelo é caracterizado por trés elementos
principais: conjunto de processadores, memoria e rede de interconexao para habilitar
a comunicac¢ao entre esses elementos. Geralmente os processadores fazem acesso a
memorias locais através de caches. O conjunto de todas essas memorias locais compoe
o sistema de memoria genérica. De acordo com a forma de organiz¢ao da memodria,
em maquinas paralelas, pode-se representar arquiteturas diferentes, as quais sao
usualmente classificadas, de acordo com a organizagdo do espaco de enderecamento

da memoria, em dois grupos:
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e maquinas de memoria distribuida, conhecidas também como maquinas

com espacos de enderecamento multiplos;

e maquinas de memoria compartilhada ou maquinas com um espaco de

enderecamento 1nico.

Em um sistema de memoria distribuida, comumente denominado de
multicomputador, cada processador possui sua propria memoria, pode fazer
acessos a ela através da memoria cache e encontra-se conectado a uma rede de
interconexao, ilustrado de maneira genérica na figura 6.1. Para um processador ter
acesso a dados remotos, isto é, dados que estao na memoria de outros processadores,
torna-se necessadria a comunicacao por mensagem, por exemplo, através de
bibliotecas especificas, programada pelo usuério. Eventualmente pode-se utilizar
uma linguagem, como o High Performance Fortran (HPF), na qual o compilador
implementa a comunicacao automaticamente. O tempo de acesso depende da
memoria que estd sendo requisitada: o acesso & memoria local é mais rapido do que

0 acesso 4 memoria remota.

Em um sistema de memoria compartilhada, comumente denominada de
multiprocessador, cada processador estd conectado através da rede de interconexao
aos elementos de memoria, ilustrado de maneira genérica na figura 6.2. Uma maneira
de implementar essa arquitetura é conectar processadores, memoria e periféricos
através de um barramento de transferéncia de dados. A programacao, nesse tipo
de sistema, é mais facil do que em uma arquitetura de memoria distribuida, nao
requerendo comunicacdo por mensagem, porém pode ocorrer um congestionamento
quando varios processadores tentam utilizar o barramento simultaneamente. Os
dados também podem ser comunicados, eventualmente, através de comunicacao

por mensagem, utilizando ou nao uma rede de interconexao, fazendo com que o

REDE DE INTERCONEXAO

MO M1 Mn

CO C1 Cn

Fig. 6.1 — Arquitetura de Memoria Distribuida.
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codigo possa ser, nesse caso, compativel com a arquitetura de memoria distribuida.
No caso de acesso através de um barramento sem troca de mensagem, o tempo
de acesso & memoria costuma ser uniforme para os processadores (Uniform Memory
Access - UMA), nas maquinas classificadas como SMP (symmetric multi-processors),
geralmente restritas a 16 ou 32 processadores, devido a limitacao de largura de
banda do barramento. Por outro lado, pode-se ter a ligacao entre os processadores
e a memoria através de uma rede de interconexao chaveada dinamicamente por um
comutador (switch) ou ndo, com tempo de acesso & memoria variavel (Non-uniform
Memory Access - NUMA).

6.2 Paradigmas de Programacao

H4, basicamente, dois tipos de estilos ou paradigmas de programagao: paralelismo
de tarefas e paralelismo de dados. Tipicamente, em méquinas paralelas o problema
a ser resolvido é dividido pelos processadores disponiveis, com o objetivo de
produzir o mesmo resultado que uma méaquina monoprocessada. Pode-se dividir as
tarefas, ou seja, atribuir tarefas funcionalmente diferentes a processadores diferentes,
caracterizando o paralelismo de tarefas. Por outro lado, pode-se dividir os dados de
forma que cada processador execute a mesma fun¢ao, porém em conjuntos de dados
distintos, paradigma conhecido como SPMD (single program multiple data) que
geralmente caracteriza o paralelismo de dados. Haveria ainda um esquema hibrido no
qual tarefas e dados sao divididos pelos processadores, caracterizando o paralelismo

de tarefas e dados.

Na pratica, para programacao paralela, utilizam-se extensoes de linguagens

conhecidas ou bibliotecas para comunicacao entre processadores, utilizadas

M
BARRAMENTO
Cco C1l Cn
| o
PO P1 Pn

Fig. 6.2 — Arquitetura de Memoria Compartilhada.
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conjuntamente com essas linguagens.

Tipicamente, nas maquinas de memoria distribuida, o trabalho de programacao é
maior pois, deve-se programar explicitamente utilizando-se rotinas de comunicacao
de baixo nivel, visando obter balanceamento de carga entre processadores e
minimizacao da comunicagao entre processadores. Na comunicacao por mensagem,
as interacoes entre processadores sao realizadas por chamadas a rotinas de
comunicagao. O programador pode ter controle completo sobre a distribuicao de

dados, de tarefas e a comunicacao entre processadores.

Por exemplo, cada processador pode ficar a cargo de submatrizes de uma
determinada matriz. No entanto, se houver dependéncia de dados entre submatrizes,
como cada processador somente tem acesso a submatriz que estd em sua
memoria local, somente poderd fazer acesso a elementos de outra submatriz
através da comunicagdo por mensagem. Isto requer que o programador especifique

explicitamente, a troca de mensagens necessarias a esse fim.

A execucgao das tarefas nao precisa ser executada de maneira sincronizada em todos
os processadores. Entretanto algumas estruturas de programacao, tais como lagos,
forcam a sincronizacao, fazendo com que um processador tenha que esperar que

outro conclua uma dada instrucao.

A necessidade de comunicagdo entre processadores introduz claramente uma
sobrecarga adicional na execu¢ao do programa, constituindo uma parcela
significativa da programacdo de multicomputadores. A comunicagdo pode ser
requerida para mover dados de um processador para outro, ou para que as tarefas
possam ser divididas de forma eficiente entre os processadores, sendo feita, em ambos
os casos, de forma explicita pelo programador. Claramente, h4 um compromisso entre

o custo da comunicacao e o aumento de desempenho devido & paralelizacao.

Nas linguagens em que o compilador determina, automaticamente, a troca de
mensagens entre processadores ficam ocultos os aspectos relacionados & memoria
distribuida e a troca de mensagens. Assim, nessas linguagens pretende-se transferir
para o compilador a programacao de baixo nivel, como por exemplo aquela
relativa a troca de mensagens. Esse é o caso do High Performance Fortran (HPF),
extensao do Fortran 90, descrito na préxima secdo, que implementa diretivas de

paralelizacao para, por exemplo, dividir os dados a serem processados entre os
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diversos processadores de uma méaquina multiprocessada ou de um multicomputador.

Por outro lado, bibliotecas de comunicacao implementam explicitamente as trocas
de mensagens entre processadores, sendo utilizadas na programacao paralela em
Fortran 77, Fortran 90, C e C++. E o caso das bibliotecas MPI (Message
Passing Interface) e PVM (Parallel Virtual Machine), apliciveis a conjuntos
heterogéneos de processadores formados por maquinas multiprocessadas e/ou por
multicomputadores. O MPI define o conjunto de processadores utilizados através
de um arquivo de configuracao, enquanto que o PVM pode utilizar uma interface

grafica com o usuario, por exemplo, o XPVM.

Aborda-se, a seguir, o HPF, que sera utilizado para programagcao paralela neste
trabalho.

6.3 Linguagem Fortran em Aplicacoes Paralelas
6.3.1 Fortran 90

De acordo com [29], o Fortran 77 tem sido usado amplamente por cientistas e
engenheiros ao longo dos anos, porém ficou defasado em face a novas linguagens.
O Fortran padrao foi atualizado resultando no Fortran 90. O Fortran, cujo nome
derivou de IBM Mathematical FORmula TRA Nslation System, foi desenvolvido por
um grupo na IBM na década de 1950, tornando popular em 1960, quando surgiram
diversas versoes, até que em 1963 encontravam-se disponiveis cerca de quarenta
compiladores diferentes. Devido a dificuldade gerada por essa diversidade, em 1972
foi padronizado o Fortran 66. Com a facilidade de se portar programas de um sistema
para outro, o Fortran tornou-se a linguagem mais utilizada para aplicagoes cientificas

e tecnologicas.

No final da década de 1970, houve uma nova atualizacao publicada pelo American
National Standards Institute, que mais tarde foi adotada pelo International
Standards Organisation (ISO), como um padrdo internacional conhecido como
Fortran 77.

Devido as limitagoes intrinsecas da linguagem iniciou-se, em 1980 uma reformulacao
completa da linguagem que levaria, no inicio da década de 90, ao Fortran 90, o qual

prové compatibilidade com o Fortran 77.
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O Fortran foi uma das linguagens mais difundidas no meio técnico-cientifico devido
ao seu pioneirismo. Criou-se assim uma comunidade de usudrios que resistiu
ao surgimento de novas linguagens, seja pelo costume de utilizar FORTRAN
ou seja para preservar milhoes de linhas de codigo ja escritas. Ainda hoje, em
muitas areas de pesquisa ou de engenharia, utiliza-se exclusivamente Fortran. Seria
inviavel reescrever todos esses softwares numa linguagem mais moderna, ou mesmo
numa versao mais moderna de Fortran, pois isso demandaria equipes enormes de

programadores e analistas trabalhando durante anos.

O Fortran 90 incorpora novas extensoes e caracteristicas ao Fortran 77, algumas
semelhantes a C e C++, porém outras inéditas, tais como as operacoes com matrizes

ou vetores.

Foram incluidas algumas caracteristicas que a tornam mais adequada a um ambiente
de programacao moderna, como o formato livre do c6digo, que permite o uso de
um conjunto maior de caracteres e oferece mais liberdade na disposicao de um
comando em uma linha, possibilitando que sejam dispostos até 132 caracteres e

nao restringindo a utilizagao das primeiras colunas.

Hé& novas estruturas de controle, que oferecem maiores facilidades para uma execucao
condicional. Além do IF e do lago DO ... END DO, hd o DO WHILE e o SELECT
CASE, o qual permite miltiplos testes. E comandos que permitem interrupgao de
lacos, como CYCLE e EXIT.

A alocacdo de memoria dindmica, diferentemente da alocacao estatica que reserva
espaco no inicio da execucao, permite alocagao e liberacao de memoria durante a
execucao do programa. E os ponteiros possibilitam a implementagao de estruturas

de dados dindmicas como listas encadeadas e arvores.

Os tipos de dados definidos pelo usuario podem ser criados a partir de tipos ja

existentes na linguagem.

Pode-se definir médulos (MODULE), os quais agrupam, em arquivos separados,
conjuntos de declaragbes e/ou procedimentos. Isso possibilita que a linguagem
controle o acesso a dados e procedimentos de uma forma semelhante ao que se tem
nos métodos publicos e privados da linguagem C+-+. Podem ser utilizados como

bibliotecas de dados globais e rotinas.

75



Na parte de matrizes é que notam-se grandes mudancgas. Matrizes e vetores inteiros
ou secoes podem ser operados em um tnico comando, por exemplo A = A + B, ao

invés do loop tradicional

do 10i=1,n
A(i) = A() + B(7)
enddo

E possivel determinar secoes de matrizes de maneira bastante flexivel e selecionar
apenas os elementos a serem operados. E construtores permitem que sejam feitas

atribuicoes a matrizes ou secoes de maneira simplificada.

Matrizes podem ser redimensionadas, alocadas dinamicamente e passadas como
argumento para funcoes, as quais, também podem retornar matrizes, se¢oes ou

escalares conforme a operacao realizada.

Mascaras podem ser aplicadas, para que se¢oes nao regulares de matrizes possam

ser operadas, com o uso de WHERE, que especifica os elementos desejados.

Um vetor unidimensional pode ser utilizado como indice de uma das dimensoes da
matriz, a qual pode ser utilizada em qualquer dos dois lados de uma atribuicao.
Nota-se porém que quando a matriz esti recebendo valores, os elementos nao devem
ser repetidos, ou seja, o que implicaria numa atribuicao miltipla, para preservar a

integridade das operacoes paralelas.

Foram introduzidas novas fungoes intrinsecas, as quais podem operar com matrizes
ou vetores, e retornar matrizes, secoes de matrizes ou escalares conforme os
argumentos passados a essas funcgbes e as operacgao realizadas. Por exempo
REAL A (100,10, 2)

A SIN(A)

Entre as novas funcoes disponiveis pode-se citar funcoes que realizam reducoes
como MAXVAL, MINVAL e SUM. Para matrizes de ordem superior, ou seja, de
ordem maior que um vetor, tais operacoes podem realizar reducao ao longo de uma
dimensao em particular. H4 ainda func¢oes que realizam manipulagao de matrizes ou
vetores como MATMUL (multiplicagdo de matrizes) e TRANSPOSE (transposta de

matrizes) que trabalham com matrizes ou vetores inteiros. Informacoes a respeito de
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matrizes ou vetores podem ser obtidas com o uso de fun¢des como SHAPE, SIZE,
LBOUND e UBOUND.

Pode-se também redimensionar matrizes ou vetores através de fungoes como
RESHAPE que permite a criacdo de uma nova matriz a partir de elementos de
uma matriz ja existente, SPREAD, a qual replica uma matriz ao longo de uma nova
dimensao, MERGE, que copia partes de uma matriz em outra obedecendo uma

mascara.

Interfaces de procedimento mais simples e seguras podem ser declaradas, que
fornecem ao compilador as informacoes necessarias para que ele verifique a
consisténcia e assegure que argumentos suficientes estao sendo fornecidos em tempo

de execucgao.

Uma caracteristica nova é a recursao explicita, a qual permite que seja definido

funcoes ou procedimentos que chamem a si proprios.
6.3.2 High Performance Fortran

Fortran 90 ¢ uma linguagem vetorial explicita, que possui as caracteristicas
necessarias para programagao em processadores vetoriais. Entretanto, exceto em
aplicacoes especificas, esse tipo de maquina vem sendo substituido por maquinas
paralelas nos tultimos anos. Isto gerou a necessidade de estender a linguagem de forma
a adequé-la ao uso de miltiplos processadores, o que levou ao High Performance
Fortran(HPF).

As discussoes a respeito do HPF comecaram no Supercomputing’91, onde a Digital
Equipment Corporation (DEC), atualmente pertencente a Compaq, organizou um
grupo de discussao que levou a formacao do High Performance Fortran Forum
(HPFF), com a colaboragdo de universidades (particularmente Rice University e
Syracuse University) e de industrias (Intel, Thinking Machines e outras), procurando
criar novas extensoes para o Fortran 90, visando paralelizacao. A primeiro reuniao
do HPFF foi em Houston, Texas, em janeiro de 1992. A publicacao do HPF versao

1.0 ocorreu em maio de 1993, depois de vérias reunioes acontecidos em 1992.

O HPF é uma extensao da linguagem Fortran 90, que suporta programacao paralela,
seguindo o modelo SPMD, ou seja, tem-se uma programacao voltada para o

paralelismo de dados, embora permita também paralelismo de tarefas, de maneira
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mais limitada.

O HPF inclui diretivas para definir uma grade abstrata de processadores e distribuir
os dados a serem processados entre estes. Muitas dessas diretivas podem ser
interpretadas como “sugestoes” ao compilador, podendo ou nao serem adotadas,
enquanto que outras permitem indicar ao compilador que nao hi dependéncia
entre certos conjuntos de dados, provendo maior liberdade ao compilador para sua
paralelizacao. Assim, mesmo um programa em Fortran 90, sem diretivas HPF podera
ser compilado em HPF, sendo que o compilador fard automaticamente a alocacao

de processadores e a distribuicao dos dados.

Em qualquer caso, quer tenham sido incluidas diretivas HPF ou nao, a
comunicagao entre processadores é implementada automaticamente pelo compilador.
O programador, através da insercao de diretivas, e o compilador buscam assegurar o
balanceamento de carga entre processadores e a minimizacao de comunicagao entre

estes.

As diretivas podem ser classificadas em:

e diretivas de especificacao;

e diretivas de execucao.

Sao diretivas de especificagao:

e PROCESSORS;

e DISTRIBUTE;
e ALIGN;

e TEMPLATE;
e INHERIT;

e diretivas de execugao:

e REDISTRIBUTE e REALIGN;

o INDEPENDENT.
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6.3.2.1 Diretiva PROCESSORS

Determina o arranjo abstrato dos processadores. Nao é obrigatoria, pois o compilador

pode prover um arranjo padrao. A diretiva pode ser utilizada para nomear o conjunto

de processadores e para especificar o nimero deles em cada dimensao. Algumas regras

devem ser observadas quanto ao uso dessa diretiva:

todas as dimensoes da matriz abstrata de processadores devem ser

especificadas;

A matriz de processadores precisa apresentar dimensao igual ao dos dados
a serem distribuidos, ou seja, para distribuir uma matriz de dados 2-D é

necessario um arranjo de processadores 2-D também;

o nome do arranjo de processadores nao pode ser igual ao nome de

varidveis, nem de rotinas;

elementos correspondentes de arranjos de processadores com o mesmo

formato, referem-se ao mesmo processador;

se dois objetos sao mapeados ao mesmo processador abstrato, eles sao

mapeados ao mesmo processador fisico;

se o formato do arranjo nao for especificado significa que o arranjo é

escalar.

E possivel obter o niimero e a topologia dos processadores em tempo de execucdo
através das funcoes, NUMBER _OF PROCESSOR e PROCESSOR_SHAPE,

intrinsecas da linguagem.

O uso da diretiva PROCESSORS define o arranjo abstrato de um conjunto de

processadores, que nao corresponde ao arranjo fisico real decorrente da topologia

da maquina.

Por exemplo, a diretiva

IHPF$ PROCESSORS pro(2,2)

especifica o arranjo abstrato bidimensional “pro” de 4 processadores.
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6.3.2.2 Diretiva DISTRIBUTE

Especifica a distribuicao de cada dimensao da matriz, entre os processadores, a qual

pode ocorrer de duas maneiras:

BLOCK faz distribuicao da matriz, em blocos, para cada processador. O tamanho
do bloco atribuido a cada processador é igual ao niimero de elementos da matriz
dividido pelo nimero de processadores. Se o nimero obtido nao for exato, o Gltimo

bloco terd menos elementos que os outros.

E adequada para aplicagoes nas quais as operacoes num elemento dependem dos
vizinhos mais préximos. Esse tipo de distribui¢ao assegura que os elementos vizinhos
estejam, normalmente, no mesmo processador, minimizando a comunicacao entre

eles.

Por exemplo, a diretiva

'HPF$ DISTRIBUTE (BLOCK) ONTO pro :: A

especifica uma distribui¢ao em blocos do vetor “A” no arranjo de processadores “pro”.

CYCLIC distribui os elementos da matriz de forma alternada entre os processadores,
o primeiro elemento no processador 1, o segundo no processador 2 e assim por diante,

até alcancar o ultimo processador, e a distribuicao recomeca pelo primeiro.

Esse tipo de distribuicao é comumente empregada quando os calculos sao efetuados
com elementos aleatérios, ou seja, quando nao se pode assumir uma regularidade
do problema. E adequado para as aplicacoes nas quais o trabalho requerido por
cada elemento varie significantemente através da matriz e a localidade nao seja

importante.

Por exemplo, a diretiva

'HPF$ DISTRIBUTE (CYCLIC) ONTO pro :: A

especifica uma distribuicao ciclica do vetor “A” no arranjo de processadores “pro”.

Podem aparecer também sob a forma de BLOCK(n) e CYCLIC(n). No primeiro caso
os conjuntos de n elementos sao distribuidos de forma circular entre os processadores

até a distribuicdo de todos os conjuntos. No caso de BLOCK(n), cada bloco é
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distribuido em cada processador, sendo que o nimero de blocos deve ser menor
ou igual ao nimero de processadores. Um niimero maior de blocos nao estd em
conformidade com o HPF, significando que o c6digo quebra as restricoes impostas
pelo HPF e o resultado é indefinido, ou seja, nao se pode garantir qual serda o

comportamento assumido.

Por exemplo, a diretiva
'HPF$ DISTRIBUTE (CYCLIC(2),BLOCK(2)) ONTO pro :: B

especifica uma distribuicao ciclica de um conjunto de 2 elementos, das linhas da
matriz, e uma distribuicao de blocos de 2 elementos, das colunas da matriz “B” no

arranjo de processadores “pro”.

“k” Nesse

Pode-se optar por nao distribuir uma das dimensoes da matriz, utilizando
caso todos os elementos nessa dimensao estarao localizados no mesmo processador.
Esse tipo de distribuicao é 1til quando nao se deseja distribuir uma das dimensoes

da matriz, ou seja, deixar as linhas ou colunas no mesmo processador.

Por exemplo, a diretiva
'HPF$ DISTRIBUTE (CYCLIC,*) ONTO pro :: B

especifica uma distribuicao ciclica das linhas e nao distribui as colunas da matriz

“B” no arranjo de processadores “pro”.

O HPF suporta um modo de distribuicao de dados bastante flexivel, e os dados
distribuidos podem ser operados de maneira normal. As opc¢oes de distribuicoes
especificadas acima podem ser aplicadas para cada dimensao da matriz, de forma que
uma matriz com vérias dimensoes pode ser distribuida de diversas formas conforme

as combinacoes possiveis.

Para se obter desempenho é fundamental a escolha apropriada da forma de
distribuicao de dados, visando maximizar o trabalho local e minimizar a
comunicacao. Essa escolha depende do problema a ser resolvido e de como os dados

serao utilizados nos célculos.
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6.3.2.3 Diretiva ALIGN

Determina a distribuicao de uma matriz baseada na distribuicao de outra matriz
ou template (diretiva que especifica um arranjo abstrato de elementos sem ocupar
espago na memoria), ou seja, fazendo um alinhamento entre essas matrizes. Apenas

uma matriz deve ser distribuida e as outras alinhadas a essa.

O programador pode efetuar o mesmo tipo de distribuicao para as matrizes, de forma
que o alinhamento fique implicito. Entretanto essa diretiva garante que os elementos
desejados continuem alinhados, mesmo que a forma de distribuicao seja alterada

posteriormente.
Por exemplo, a diretiva
'HPF$ ALIGN C WITH B

especifica o alinhamento das matrizes “C” e “B”, de modo que a matriz “C” possua

a mesma distribuicao que foi determinada para a matriz “B”.

O uso de “” implica em conformidade, ou seja, que as matrizes alinhadas possuam

o mesmo nimero de dimensodes e elementos em cada uma dessas dimensoes.

Por exemplo, a diretiva
'HPF$ ALIGN C(:,:) WITH B(:,:)

especifica o alinhamento das matrizes “C” e “B”, sendo que ambas possuem o mesmo

tamanho.
O tipo de alinhamento abaixo
'HPF$ ALIGN D(i,j) WITH B(i,j)

implica que os elementos D(i,j) e B(i,j) estejam no mesmo processador, porém nao

implica em tamanhos iguais. Entretanto B precisa ter tamanho igual ou superior a
D.

E possivel combinar essas duas formas de alinhamento e realizar operagoes com i e j

ko

obtendo diversas formas de alinhamento. Também pode-se utilizar “*”, para replicar

ou colapsar uma das dimensoes da matriz.
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Matrizes alocadas dinamicamente também podem ser alinhadas, sendo que o

alinhamento ocorre ap6s a alocacao da matriz.
6.3.2.4 Diretiva INHERIT

Propriedades da distribui¢ao de dados dos argumentos de procedimento sao herdados
da chamada do procedimento. A diretiva DISTRIBUTE especifica a distribuicao dos
dados no programa principal e quando esses dados sao passados como argumentos
a rotinas ou funcoes, a diretiva INHERIT faz com que os parametros recebidos

mantenham a distribui¢ao original.
6.3.2.5 Diretivas REDISTRIBUTE e REALIGN

Sao diretivas dinAmicas que possuem o atributo DYNAMIC. Sao as formas dindmicas
das diretivas ALIGN e DISTRIBUTE, que sao estaticas e definidas em tempo de
compilacdo. A redistribuicdo e o realinhamento pode ocorre a qualquer instante
durante a execucao do programa. Porém isso implica em custo no desempenho, pois
pode ser necessaria a comunicacdo, entre processadores, para o remapeamento de

uma matriz.
6.3.2.6 Diretiva INDEPENDENT

Usada para informar ao compilador que o lago DO ou FORALL, realiza operacoes

que sao independentes e portanto podem ser realizadas em paralelo.

O lago tradicional DO executa comandos em uma ordem sequencial determinada. O
ponto de sincronizacao ocorre no ponto onde o programa espera o término de um

comando antes de passar ao proximo.

A diretiva INDEPENDENT, quando aplicada ao lago DO indica que a ordem da

iteragoes nao afeta o resultado, ou seja, que uma iteracao nao interfere em outra.

Admite a clausula NEW que permite replicar variaveis utilizadas nas varias iteracgoes.
Restringe o escopo das variaveis utilizadas, ou seja, cria varidveis temporarias que

sao privadas a cada iteracao do laco.

Permite que o compilador gere um lago paralelo em situagoes nas quais o paralelismo
nao é detectado pelo compilador, sendo que estas iteracoes sao divididas entre os

processadores, criando um coédigo mais eficiente. O programador precisa assegurar
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que as instrugoes podem ser realizadas em paralelo e que, portanto, os dados obtidos
nesses loops sejam iguais aos obtidos por uma execugao sequencial. Se essa restricao

for quebrada e uma iteracao influenciar em outra tem-se a nao conformidade com o

HPF.

O FORALL é um comando explicitamente paralelo para fazer uma atribuicao nao

sequencial em uma matriz ou vetor.

O FORALL éxecutado em quatro estagios:

e definicao do conjunto de indices validos;

e definicdo dos indices ativos, ou seja, aqueles que atenderam a uma

mascara (opcional) especificada;
e calculo do lado direito da expressao de atribuicao;

e atribuicao ao lado esquerdo.

Cada um dos quatro estagios apresentados precisa ser completado antes de passar
para o proximo, definindo uma sincronizacao implicita entre eles, que pode reduzir
o desempenho do coédigo. Porém dentro de cada estagio as operagoes podem ser

executadas nos elementos em qualquer ordem.

A diretiva INDEPENDENT, quando aplicada ao FORALL, quebra a sincronizagao

dos quatro estagios.
6.4 Speedup e Lei de Amdahl

Define-se speedup:

S(p) = frea(P), (6.1)

na qual p = ntimero de processadores, tsq = tempo sequencial, referente a execugao
em uma maquina monoprocessada e t,,, = tempo paralelo, referente a execugao em

uma magquina paralela.

Se para um dado valor de p, S(p) = p, entdo diz-se que se obteve um speedup linear.
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Definicao de eficiéncia:

E(p) = %. (6.2)

Assim, se eficiéncia for igual a 1, o speedup é linear.

O Speedup estda limitado pela parte do cédigo que nao pode ser paralelizado.
Considerando um co6digo cuja fragdo r seja perfeitamente paralelizavel, ou seja,
o tempo de processamento dos comandos executaveis corresponde exatamente ao
tempo de execucao sequencial dividido pelo nimero de processadores p, o que
obviamente despreza eventuais tempos de comunicacao, pode-se expressar o speedup

por

t 1
S(p) = seq - .
(p) (1 - T)tse + Ttseq (1 - T) + f
q P P

No limite, para um ntimero de processadores tendendo a infinito

1
1—1r

p—oo  S(p) — , (6.3)

ou seja, o speedup é limitado superiormente por essa razao, a qual depende da fracao

de codigo nao paralelizavel. Esta afirmativa constitui a Lei de Amdahl.

As técnicas de processamento de alto desempenho foram utilizadas para a
implementagao do modelo formulado para o problema de solificagao de ligas binarias.
Foram realizadas varias simulagoes, as quais sao descritas no proximo capitulo, e
também sao apresentados o ambiente utilizado, a abordagem adotada e os resultados
obtidos.
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CAPITULO 7
Simulacoes Efetuadas

Para a simulagdo da solidificagdo de uma liga binaria foi utilizado o método
apresentado na secao 5.5, utilizando-se técnicas de Processamento de Alto

Desempenho.

O problema numérico foi resolvido através do método de Gauss-Seidel de linhas,
devido a direcao de propagacdao do problema, no qual sistemas tridiagonais
sao resolvidos em paralelo, ou seja, linhas inteiras de pontos sao atualizadas

simultaneamente.

Para uma simulagao mais precisa é necessario uma malha de discretizacao bastante
fina, que resulta em grandes matrizes e uma série de calculos a serem efetuados
nos elementos dessas matrizes. De forma que a utilizacdo de mais de um processador
possibilitaria a divisao de tarefas ou de dados, diminuindo o tempo de processamento

necessario.

A programacao do método proposto adota o paralelismo de dados e foi implementado
em HPF, portanto os dados foram distribuidos através da utilizagao de diretivas
apropriadas, sem que a comunicacao por passagem de mensagem seja programada

explicitamente pelo usuério.
7.1 Consideracgoes sobre o ambiente utilizado

Utilizou-se o compilador Fortran 90 e HPF da Portland Group Inc. (PGI) para

arquitetura TA-32 (“microcomputador”) com sistema operacional Linux.

Segundo [16] a maioria dos compiladores HPF sao pré-compiladores paralelizantes,
os quais basicamente traduzem o c6digo em Fortran 90 ou HPF para um equivalente

na forma Fortran 77, com chamadas a biblioteca de comunicagao.

O compilador utilizado é executado através de um script, o pghpf, o qual realiza dois
estagios no processo de compilacgao: traduz do HPF para o Fortran 77 incorporando
rotinas para passagem de mensagem, e também compila esse cddigo intermediario,

gerando o executavel.

HPF funciona para maquinas de memoria compartilhada e também para maquinas
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de memoria distribuida. Nesse tltimo caso, o HPF utiliza-se de uma biblioteca
de troca de mensagens, cujas rotinas tem funcionalidade similar aquelas do MPI
(Message Passing Interface). A troca de mensagens é implementada utilizando-se os

protocolos de uma rede local qualquer e a pilha de protocolos TCP /IP.

O compilador HPF da PGI permite gerar executaveis que incluem as rotinas de troca
de mensagem necessarias, isto é, o executavel pode ser portado para méquinas Linux
que ndo tenham instalado o compilador HPF da PGI (nem tampouco a biblioteca

de troca de mensagens associada).

Alguns testes foram realizados em uma maquina que dispoe de 4 processadores
Pentium Pro 200 Mhz e 128 MB de memoria principal. Seu sistema operacional
é o Conectiva Linux versao 4.0, Kernel 2.2.5-23clsmp. Trata-se de uma maquina
multiprocessada, nela utiliza-se 0 mesmo compilador HPF para gerar um executéavel
a ser executado na propria maquina ou a ser portado para um conjunto de miquinas

ligadas em rede.

No caso, as duas maquinas utilizadas do Setor de Lancamento de Baldes, Divisao
de Astrofisica, INPE (SLB/DAS) estao ligadas por uma rede local padrao Ethernet
(10 Mbps). Trata-se de um Pentium II Celeron 300Mhz (CPU Intel), com sistema
operacional Conectiva Linux 6.0, Kernel 2.2.17-14cl, e de um Pentium I MMX
200MHz com Conectiva Linux 5.0, Kernel 2.2.14-14cl, ambas com 64Mb de
memoria principal e 128Kb de memoéria cache. Essas duas maquinas compoem um

multicomputador.

Além da méaquina multiprocessada e do multicomputador do SLB/DAS alguns testes
também foram realizados em um microcomputador Pentium IIT 450 MHz com 128
Mb de memoria principal, com o sistema operacional Conectiva Linux versao 6.0,
kernel 2.2.17-14cl.

Os testes foram analisados com o uso de algumas ferramentas como o comando time,
presente nos sistemas operacionais UNIX e Linux, e que fornece informacoes sobre

a execucao do programa e apresenta variagoes de acordo com o shell utilizado.

Algumas informagdes dadas, ao término de execu¢dao do programa a ser analisado,
sao o user time, system time e elapsed time. Basicamente, o user time refere-se ao
tempo gasto com a execucgao de instrugoes e chamadas a rotinas de bibliotecas. O

system time refere-se a todos os servigos que sao dependentes do sistema operacional,
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como entrada e saida de dados. Esses dois tempos resultam no CPU time. O elapsed
time ou real time é a medida do tempo real que se passou desde o inicio até o término
de execucao. O elapsed time e o CPU time apresentam valores proximos, porém caso
o programa analisado compartilhe a maquina com outros processos, ou realize uma
grande quantidade de tarefas de leitura e gravacao de dados, o elapsed time podera

ser bem maior.

Esses tempos sao fornecidos pelo comando time no Korn Shell e no Bourne Shell. No
C Shell sao dadas mais algumas informagoes sobre a porcentagem de CPU utilizada,
page faults, swaps, operagoes de entrada e saida e algumas medidas sobre a memoria

fisica que o programa ocupa durante a execugao.

Outra ferramenta muito ttil é o pgprof profiler, que analisa dados gerados durante
a execucdo de programas compilados em C, C** F77 F90 e HPF, com opgoes
especiais. Permite localizar quais as fun¢des e/ou linhas que consomem mais tempo

de processamento. Também apresenta informacoes dos processadores em programas
HPF.

Ao se compilar o programa, com o compilador PGI, pode-se utilizar uma das duas
opcoes fornecidas: uma fornece informacoes a nivel de funcao e outra a nivel de
funcao e linhas de cédigo. Durante a execucao do programa é criado um arquivo
pgprof.out, que poderd ser analisado como o uso do pgprof profiler, o qual tem
saida grafica e apresenta, em uma janela, as informacoes selecionadas dos menus

disponiveis, e esses dados podem ser gravados em arquivos.

Detalhes sobre os testes e as condigoes nas quais eles foram realizados sao dados a

seguir.
7.2 Abordagem Utilizada

Para a simulacao do sistema sao fornecidas certos parametros referentes as
propriedades da liga binéria, ao seu diagrama de fases, a ampola e ao forno. E

sao dadas, também, as condicoes iniciais e condicoes de contorno do sistema.

As propriedades da liga como coeficiente de difusdao, condutividade térmica, calor
latente, calor especifico e o digrama de fases siao dadas por valores experimentais
[27; 9.
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A ampola possui cinco centimetros de comprimento e dois de didmetro e considera-se

a condutividade do seu material.

O forno apresenta um determinado gradiente térmico, dado pela diferenca de
temperatura em seus extremos e pelo comprimento de zona adiabatica. Apresenta
velocidade de puxamento definida, a qual controla a velocidade de crescimento da

liga.

Como condigoes iniciais e de contorno, considera-se que a liga se encontra a uma
concentragao Cy, no inicio do processo de solidificacao, e que nas paredes, em todo
o tempo, a difusao de massa é nula, ou seja, nao ha perda nem fontes de massa e a

temperatura depende da posicao da ampola dentro do forno.

As condiges iniciais de concentracao e de temperatura podem ser vistas nas figuras
7.1e7.2.
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Fig. 7.1 — Campo de concentragao inicial.
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7.3 Resultados

Ao final da execucao do programa, os resultados sao gravados em 4 arquivos. Um
deles contém um relatoério de atividades do programa, tais como nimero de iteracoes
realizadas, quantas vezes foi necessario reduzir o intervalo de tempo (At) utilizado
e, em quais tempos de execucao isso foi feito, e aparecem também mensagens de
erro, caso o programa seja interrompido. Outro contém a fase (solida, liquida ou
mushy), que devera ser solida, para todos os pontos, ao final de uma solidificagao
bem sucedida. Outro arquivo contém o campo de concentracao final do sélido obtido
e outro contém todas as alteracoes, de fase, ocorridas para cada célula da malha de
discretizacao, a cada intervalo de tempo adotado. Esse dados permitem que seja

possivel acompanhar a propagacao da interface durante o processo de solidificacao.
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Fig. 7.2 — Campo de temperatura inicial.
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Utilizando-se um algoritmo ja implementado em linguagem C para a plataforma
Windows [17|, o qual permite realizar uma animacao grafica do avango da interface,
baseado nos dados obtidos pela simulagao numeérica, foi desenvolvido um programa

escrito em Interactive Data Language (IDL) [36] para a plataforma UNIX.

A morfologia da interface sélido-liquido pode ser vista na figura 7.3, a qual ilustra
a posicao da interface num determinado instante de solidificacao. Foram utilizados
dados de uma malha de 60 por 300 elementos; malhas mais refinadas apresentam
mais pontos e, consequentemente, uma resolucao maior. Os campos de concentracao
e temperatura, referentes a essa posicao da interface, sao ilustrados nas figuras 7.4
e 7.5.

Também podem ser vistos os campos de concentracao e de temperatura, nas figuras
7.6, 7.7, 78,709, 7.10, 7.11 e 7.12, e os graficos da concentracao média radial, nas
figuras 7.13 e 7.14, as quais ilustram um instante intermediirio do processo de

crescimento considerando-se duas velocidades de crescimento (10 mm/h e 1 mm /h).

Ao final da solidificacdo, o campo de concentracao resultante pode ser visualizado
nas figuras 7.15, 7.16, 7.17, 7.18 e a concentracao média radial e o desvio médio
quadritico na concentracao média radial, nas figuras 7.19, 7.20, 7.21 e 7.22,

respectivamente para as velocidades de crescimento de 10 mm/h e de 1 mm/h.
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Fig. 7.3 — Posicao da interface em um instante intermediério, t = 10359.8s, de uma
solidificagao realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.4 — Concentracao da interface em um instante intermediario, ¢t = 10359.8s,
da solidificagdo realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.5 — Temperatura da interface em um instante intermediario, ¢ = 10359.8s,
da solidificagdo realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.6 — Campo de concentracdo em um instante intermediario da solidificacao
realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.7 — Linhas de isoconcentragdo em um instante intermediario da solidificacao
realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.8 — Isotermas em um instante intermediario da solidificacao realizada a
velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.9 — Campo de concentracdo em um instante intermediario da solidificacao
realizada a velocidade de 1 mm/h.
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Fig. 7.10 — Linhas de isoconcentra¢ao em um instante intermediério da solidificacao
realizada a velocidade de 1 mm /h.
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Fig. 7.11 — Linhas de isoconcentragao em um instante intermediario da solidificacao
realizada & velocidade de 1 mm/h, na regido da interface.
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Fig. 7.12 — Isotermas em um instante intermediirio da solidificacdo realizada a
velocidade de 1 mm /h.
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Fig. 7.13 — Concentracdo média radial para um instante intermediario da
solidificacdo realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.14 — Concentracdo média radial para um instante intermediario da
solidificacdo realizada a velocidade de 1 mm /h.
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Fig. 7.15 — Campo de concentracao final do soélido obtido através de uma
solidificacdo realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.16 — Linhas de isoconcentragdo do s6lido obtido através de uma solidificacao
realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.17 — Campo de concentracao final do soélido obtido através de uma
solidificacdo realizada a velocidade de 1 mm /h.
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Fig. 7.18 — Linhas de isoconcentragao do s6lido obtido através de uma solidificacao
realizada & velocidade de 1 mm /h.
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Fig. 7.19 — Concentracao média radial do s6lido obtido através de uma solidificacao
realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.20 — Desvio médio quadratico do campo de concentragao em relacao a
concentragao média radial, do s6lido obtido através de uma solidificagao
realizada a velocidade de 10 mm /h.
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Fig. 7.21 — Concentracao média radial do sélido obtido através de uma solidificacao
realizada & velocidade de 1 mm /h.
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Os testes preliminares foram realizados com uma malha de discretizagao de 10 linhas
por 50 colunas, uma malha pequena, para validacao e testes basicos, na maquina
multiprocessada primeiramente. Apos isso foram feitos testes em outras maquinas

com resolucoes maiores.

Inicialmente o método numérico proposto foi implementado e compilado em Fortran
90, utilizando alocacao dindmica de memoria, para que o programa pudesse ser
executado para qualquer tamanho de malha, fornecendo os resultados esperados,

em aproximadamente 11 minutos de processamento.

O mesmo c6digo foi compilado em HPF, para se avaliar o que o compilador faria sem
ter nenhuma indicag¢do do programador. Também foram produzidos os resultados
corretos levando praticamente o mesmo tempo, ou seja, o compilador nao realizou

nenhuma paralelizacao.
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Fig. 7.22 — Desvio médio quadratico do campo de concentragdo em relacao a
concentragao média radial, do s6lido obtido através de uma, solidificagao
realizada a velocidade de 1 mm /h.
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O préximo passo tomado foi paralelizar o co6digo explicitamente, iniciando-se com
a inclusao da diretiva de paralelizacio INDEPENDENT em um simples lagco de
inicializacao de dados, o que fez com que o programa fosse logo abortado sem
produzir qualquer resultado. Essa diretiva foi retirada e substituida por uma diretiva
de distribuigdo de dados DISTRIBUTE(BLOCK,*). O programa ficou em execugao

por mais de um dia sem produzir nenhuma saida, de modo que foi interrompido.

Diante desses problemas, procurou-se trabalhar na implementacao do programa,
gerando novas versdes, as quais seriam novamente testadas. Para diminuir a
complexidade do programa, a alocagao dinamica de memoria, responsavel pelas
principais matrizes de célculo foram substituidas por matrizes estiticas. Essa nova
versao foi testada em Fortran 90 e em HPF, produzindo os resultados esperados
levando praticamente os mesmos tempos entre si e se comparados com a versao

anterior, a qual trabalhava com alocacao dinamica.

Novamente foi incluida a diretiva de paralelizacio INDEPENDENT e executou-se
0 programa sucessivamente com 1, 2, 3 e 4 processadores, obtendo-se resultados
corretos, mas sem conseguir redu¢do de tempo, o que era de se esperar visto que
os lacos eram executados poucas vezes e teriam pouca influéncia nos resultados.
Esses lacos foram paralelizados apenas para conferir o comportamento da execucao
do programa com a presenca de diretivas HPF. Outro teste incluiu a utilizagao
de diretivas de distribuicao de dados, o qual foi executado, primeiramente, com
apenas um processador e levou aproximadamente 20 minutos de processamento e,
posteriormente, quando se utilizou 2 processadores demorou horas até produzir os

primeiros resultados.

Apos a realizacao desses testes, deduziu-se que o compilador nao realiza paralelizacao
de um cédigo mais complexo, no qual o paralelismo nao possa ser facilmente
detectado. Optou-se por trabalhar com matrizes estaticas e verificar resultados de

novos testes para que o processo de paralelizacao pudesse ser realizado passo-a-passo.

Além de se buscar a paralelizagdo do c6digo procurou-se, também, otimiza-lo para
que o tempo gasto na execugao do programa sequencial pudesse ser reduzido ao

méximo, antes de realizar a paralelizagao de fato.

Um dos grandes fatores de influéncia do tempo levado pelo programa é o passo

de tempo considerado. Devido as particularidades do problema fisico, estudadas na
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secao 5.5.3, foi visto que o passo de tempo deveria ser suficientemente pequeno para
que as alteracoes provocadas nos campos de temperatura, concentracao e energia
se mantivessem consistentes e os resultados produzidos fossem coerentes. Porém um
passo de tempo muito pequeno produziria os resultados corretos, mas de forma lenta
uma vez que todos os calculos seriam realizados inimeras vezes a cada passo adotado
e a progressao no tempo ocorreria de maneira mais demorada. Um passo de tempo

maior, faria com que a solidificacao, simulada, evoluisse de maneira mais rapida.

Devido ao algoritmo implementado, caso o tempo seja maior que do que o aceitavel,
a rotina faz a reducao do intervalo de tempo e refaz os célculos para confirmar
se 0 novo intervalo satisfaz as exigéncias de convergéncia. Esses calculos, testes e a
recalculagem, quando necesséria, torna o program mais lento. Assim, verificou-se que
um passo de tempo médio deveria ser adotado, nao muito pequeno que implicasse
em muitas iteragoes, porém nao grande tal que o intervalo tivesse que ser diminuido,

varias vezes, para satisfazer o processo de solificacao.

Sao gravados em um arquivo de dados o tempo no qual nao foi possivel atingir a
precisao requerida e o nimero de vezes que foi necessario fazer a diminuicao do valor
do passo de tempo. Com base na anéalise desse arquivo e também considerando-se
0 tempo gasto na execucao do programa pode-se avaliar qual o At mais adequado
para cada tamanho de malha testado. Isso foi analisado para programas em Fortran
90, sequenciais, executados no microcomputador Pentium III e os melhores valores
de At foram destacados na tabela 7.1.

TABELA 7.1 - VALORES DE At ADEQUADOS A CADA TAMANHO DE MALHA
E TEMPOS DE EXECUCAO DO PROGRAMA

tamanho da malha At adequado tempo consumido
10 x 50 40s 54,048s
20 x 100 10s 8m39,952s
30 x 150 4.5s 33m30,271s
40 x 200 2,6s 91m19,475s
50 x 250 1,7s 207m33,449s
60 x 300 1,1s 361m49,137s

O tempo consumido relatado é o elapsed time, que aproxima o tempo real de

execucao do programa, uma vez que os testes foram realizados individualmente
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e sem que a maquina fosse utilizada por outros usuérios. Esses testes nao foram
realizados para malhas maiores devido ao tempo tomado para cada teste, sendo
que foram realizadas, no minimo, 3 execugoes do programa para cada tamanho de
malha, considerando passos de tempo diferentes, para que fosse selecionado o melhor
deles. Observa-se que, dentro da amostra dos testes realizados, o At adequado é
diretamente proporcional ao volume de cada célula de discretizagao. Pode-se observar
que ao dobrar o tamanho da malha em cada dimensao ou seja aumentar por um fator
de 4 o volume da célula (dividir a resolu¢do em X por 2 e em Y por 2), pode-se

fazer o mesmo com o passo de tempo, o que se mostra perfeitamente coerente.

Utilizou-se esses valores de At obtidos para que os testes posteriores pudessem ser

realizados e produzir resultados dentro de um tempo habil.

Apesar de se obter tempos menores com valores de At adequados, notou-se
que o tempo consumido ainda era grande e aumentava consideravelmente com o
refinamento da malha. De maneira que foram feitas pequenas modificagoes no cédigo

do programa, visando obter tempo de processamento menor.

O codigo foi recompilado, na méquina multiprocessada, para permitir a geragao do
arquivo pgprof.out durante a execugao. Os dados obtidos foram analisados com a
ferramenta pgprof e comprovou-se que a funcao que realiza calculo e atualizagao
dos campos de temperatura, concentragao e energia é a que mais consome tempo de
processamento, pois o nicleo do programa se concentra nesse ponto, no qual o avanco
do processo de solidificacao ocorre devido as alteragoes desses campos. Utilizando o
recurso de andlise de linhas da funcao selecionada foi possivel ver quais os pontos

criticos dessa funcao.

Notou-se que a func¢ao intrinseca RESHAPE, do Fortran 90, a qual trabalha com
matrizes, gasta tempo consideravel de processamento. Esta foi eliminada gracas a
flexibilidade da linguagem para fazer acessos a se¢oes de matrizes, obtendo-se ganho

de tempo.

Dois blocos, um para o calculo do campo de concentracao e outro para o campo
de temperatura, sao os mais dispendiosos no programa e a principal modificacao
realizada foi a quebra de cada bloco em nove blocos separados. Cada bloco tinico
original continha um laco bidimensional e efetuava operagoes condicionais de acordo

com a vizinhanca do ponto calculado, realizava verificacao para comprovar se pontos
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vizinhos estariam ou nao na fronteira. Com a modificagao , cada um dos nove blocos

é especifico para cada caso especial de fronteira.

Devido a essas alteracoes o programa ficou mais extenso, porém os tultimos testes
realizados, na maquina multiprocessada, comprovaram que se obteve um ganho
notavel, no tempo de execucao, gracas a eliminacao de varios testes condicionais
(IF).

Essas modificagoes no coédigo foram realizadas para aumentar a eficiéncia do
programa sequencial e também para tornar o algoritmo mais adequado A

implementacao e execucao em um ambiente paralelo.

Os testes foram feitos na maquina multiprocessada e também no multicomputador
do SLB/DAS. Inicialmente foi implementado em Fortran 90 e feitos testes dos
programas sequenciais, os quais foram executados normalmente e forneceram os
resultados corretos. O mesmo codigo foi compilado em HPF, sem a presenca de
diretivas. Foram obtidos os mesmos resultados dentro de um tempo de processamento

praticamente igual, ou seja, o compilador nao efetuou paralelizacaodo codigo.

Posteriormente foram feitos testes com opcoes de auto-paralelizacao do compilador.
Também nao houve alteracdo no tempo de execucdo do programa. Com opcgoes
especiais de compilacao podem ser verificados quais os trechos que sao paralelizados
automaticamente pelo compilador. Verificou-se que os trechos que sao executados
em paralelo, apresentam pouco destaque em relacao ao tempo total de execucao ,

pois ou nao sao dispendiosos ou sao realizados poucas vezes.

A inser¢ao de diretivas HPF em lacos simples como inicializacao de algumas
variaveis, alguns dos quais detectados pelas opcoes de auto-paralelizagao do
compilador, faz com que sejam executados em paralelo. Embora facilmente
paralelizaveis, esses tipos de lagos, como explicado anteriormente, possuem pouca

influéncia no tempo total de processamento.

Ao se tentar distribuir os dados principais, por exemplo, a temperatura, a
concentragao e a energia ou tentar paralelizar os lacos que fazem a atualizacao
desses campos, ou seja, os principais trechos de calculo do programa, verificou-se
que ocorrem problemas originados pela dependéncia de dados entre processadores,

possivelmente devido & complexidade dos lacos nos quais os calculos sao realizados.
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A paralelizacao nao foi efetuada mesmo com alteracoes no codigo, por exemplo, a
evolucao da interface passou a ser armazenada em variveis e nao em arquivos para
permitir a paralelizagao, uma vez que a entrada e saida de dados é realizada de
forma sequencial. Somente ao final de todos os céalculos os dados sao passado das

variaveis aos arquivos de resultados.

Com base nos testes efetuados, comprova-se que o programa sequencial funciona de
modo correto, dentro de um tempo razoével, porém o algoritmo nao é adequado para
a execucao em ambiente paralelo. Isso se deve ao problema fisico em si, que é dificil

de modelar visando um algoritmo conveniente para paralelizacao.

Um resumo das atividades realizadas, das principais consideragoes do problema e

das conclusoes obtidas ¢ dado no préximo capitulo.
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CAPITULO 8
Conclusoes

O método numérico proposto, para a simulacao bidimensional de crescimento de
ligas bindrias com malha fixa, foi implementado e, executado de forma sequencial,

de maneira satisfatoria.

Trata-se de um problema nao-linear, ou seja, os campos de temperatura,
concentragao e energia sao interdependentes. De forma que, por exemplo, para
o calculo da temperatura, em cada ponto da malha, faz-se necessirio conhecer
a concentragao e a energia, que por sua vez, sao calculadas com base no valor
da temperatura no ponto e nas células vizinhas. E, cada campo é dependente de
propriedades nao-lineares, por exemplo, a concentracao depende dos coeficientes de

difusao, os quais sao dependentes dos valores da concentracao.

Como nao seria possivel realizar os calculos, uma tnica vez, e fazer o acoplamento
perfeito de todos os campos e todas as propriedades ou varidveis dentro de cada
campo, os calculos sao realizados iterativamente. Cada campo é calculado de forma
implicita em uma direcao e explicita na outra, para que sistemas tridiagonais
possam ser resolvidos. E cada campo utiliza valores, da iteracao anterior, de suas
propriedades. Esse célculo é repetido até atingir uma precisao estipulada, para
garantir que o campo esteja correto, ou seja, para corrigir os erros causados pela

utilizacao de dados que foram gerados de forma explicita.

Apo6s os calculos de todos os campos, ainda é necessario realizar o acoplamento
entre um campo e outro, ou seja, verificar, por exemplo, se o campo de energia
obtido, quando utilizado para calcular o campo de temperatura, gera o campo de

temperatura obtido na iteracao corrente.

Além desses fatores, deve-se observar que, como se trata de um processo de mudanca
de fase, todas as equacoes devem ser calculadas para pontos que eventualmente
passam de uma fase para outra. E cada ponto é dependente do processo que esti

ocorrendo nas quatro células vizinhas.

Para que os campos se mantenham consistentes, o processo iterativo é repetido até
que se atinja a convergéncia estipulada, ou seja, os cilculos sao realizados iniimeras

vezes. A medida que a malha é refinada, esses célculos aumentam muito, implicando
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em um tempo de processamento crescente, de O(n?).

O codigo foi otimizado a partir de informacgoes de profiling, com o uso da ferramenta
pgprof. Ainda assim, estima-se com base nos testes realizados que uma malha 200 x

1000, em uma maquina monoprocessada, demandaria varios dias de execucao.

A partir do algoritmo otimizado foram feitas tentativas de paralelizacao. Esta pode
ser restrita pelas caracteristicas do algoritmo implementado, o qual apresenta lacos
que incluem testes de condigbes, inclusive relativas a pontos vizinhos (iteracoes
proximas). Por sua vez, o algoritmo é restrito pela modelagem do problema fisico

em si.

No problema de mudanga de fase abordado, a modelagem realizada, o algoritmo
desenvolvido e restrigdes do High Performance Fortran (HPF), utilizado para a
implementacao, nao possibilitaram que a simulacao fosse realizada em um ambiente
paralelo. Estas restricoes sao devidas ao carater “automético” com o qual o HPF
distribui os dados e aloca processadores considerando as diretivas de paralelizacao
como sugestoes, as quais podem ser seguidas ou nao, ou seja, o programador nao

tem dominio completo da paralelizacao.

Para o caso estudado, a nao linearidade do problema, associada ao acoplamento
de varios campos interdependentes, faz com que o processo iterativo tenha que ser
repetido até que se atinja a consisténcia. Os célculos referentes a um determinado
campo (temperatura, concentragdo ou energia) podem ser efetuados em paralelo,
através do Método de Gauss-Seidel de linhas, porém sao dependentes dos valores
dos outros campos que ja foram obtidos, na mesma iteracao ou na iteracao anterior.
Ha, portanto, no calculo de um determinado campo, forte dependéncia dos valores

calculados para os demais campos.

Assim, conclui-se que o problema de solidificagdo de ligas binarias possui
caracteristicas que dificultam a utilizacdo de técnicas paralelas, mas pode ser
modelado, implementado e executado em passos, os quais sao independentes e podem

ser realizados em paralelo.

Essas caracteristicas restritivas poderiam ser contornadas por alteracoes na
modelagem do problema, no desenvolvimento do algoritmo e/ou na utilizagdo de
outras linguagens e/ou bibliotecas para a paraleliza¢ao , como o MPI e 0 PVM, que

ficariam como sugestoes de trabalhos futuros.
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Pretende-se, fora do escopo desse trabalho, inserir no cédigo Fortran 90 chamadas
a biblioteca de comunicacao por troca de mensagens MPI para tentar viabilizar
a paralelizacdo. A continuacio, pretende-se também utilizar um multicomputador

mais eficiente, com dez noés de 800 MHz, que estara disponivel a curto prazo.
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