Viabilidade de Simula¢des Multi-corpos em Astrofisica usando um
Ambiente de Grade Computacional

André Luiz Garkauskas, Airam Jonatas Preto, Stephan Stephany
INPE - Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais
Sdo José dos Campos, Brasil
E-mail: agarkauskas@hotmail.com, {airam, stephan}@Iac.inpe.br

Resumo

Este artigo apresenta uma andlise da viabilidade da
utilizagdo de computagdo em grade na execugdo de
simulagdes astrofisicas multi-corpos. A computag¢do em
grade consiste de uma infra-estrutura de hardware e
software que prové acesso confidvel e consistente a
recursos computacionais que estdo distribuidos
fisicamente. Ferramentas de sofiware que fazem parte
dessa infra-estrutura permitem a sua utilizagdo, por
exemplo, segundo um modelo de programagdo paralela
baseado em comunicagdo por mensagens. A
computagdo em grade requer o emprego de um
escalonador que seja capaz de mapear tarefas a
processadores dados os recursos computacionais
disponiveis na grade.

Palavras-chave: computagdo em grade, simulagdo
multi-corpos, astrofisica.

1. Introducio

Instituicdes de pesquisa que possuem recursos
computacionais para execucdo de algoritmos de
simulacdo multi-corpos na area de astrofisica podem
atingir rapidamente seus limites devido & escala e a
complexidade dos experimentos.

Visando maximizar a utilizacdo dos recursos
computacionais, a computagdo em grade pode tornar-se
uma alternativa obrigatéria em um futuro préximo em
fungdo da crescente demanda de recursos e custos de
infra-estrutura envolvidos nos problemas pesquisados.

A Computagcdo em Grade difere da computagdo
distribuida convencional devido ao fato de ser voltada
para compartilhamento de recursos em larga escala (tais
como supercomputadores, “clusters” de computadores,
sistema de armazenamento de dados, ou equipamntos
especificos) para aplicagdes orientadas, por exemplo,
ao alto desempenho e/ou visualizagdo cientifica, a
exemplo as simulagdes astrofisicas multi-corpos [21].

O termo computacdo em grade foi escolhido em
analogia com as redes de energia elétrica (eletric power
grid). A ideia é disponibilizar recursos computacionais

da mesma forma que hoje é disponibilizada a energia
elétrica.

Uma descri¢cdo dos modelos numéricos de simulagdo
multi-corpos em astrofisica é apresentada na se¢do 2. A
secdo 3 descreve a tecnologia de grades computacionais,
que é baseada em protocolos especificos e esté disponivel
no kit de ferramentas Globus, no caso da implementagéo
proposta. Uma analise dos beneficios de um possivel
cenario de simulacdo em grade sera apresentada na secéo
4.

2. Simulacdes multi-corpos na astrofisica

A astrofisica é um campo muito adequado para
aplicacdo de simulagbes computacionais porque o0s
sistemas sob estudo (i.e. estrelas, galaxias, aglomerados)
ndo sdo, obviamente, objetos que podem ser estudados em
experimentos em laboratério. Com escalas tipicas de
tempo e espaco da ordem de 10° anos e 10% metros,
respectivamente, astrofisicos e astrénomos podem
somente agir como observadores dos sistemas em estudo.
A Onica forma que o0s experimentos podem ser
conduzidos em ambiente controlado é por meio de
simulagdes coputacionais, as quais demandam alto poder
de processamento dadas escalas espacial e temporal
envolvidas.

Dentre todas as simulagbes computacionais em
astrofisica, as simulagbes multi-corpos sdo as mais
utilizadas no estudo de astrofisics em geral, abrangendo
diversos topicos, tais como formacao planetéaria, dindmica
de aglomerados de estrelas, interacdo entre galaxias e
modelagem cosmoldgica [1].

2.1. O problema gravitacional multi-corpos
classico

Numa simulagdo computacional multi-corpos em
astrofisica, usa-se um modelo de particulas. Assim, uma
estrela é representada por uma particula pontual
desprovida de outras propriedades a ndo ser a massa,
devido a qual sofre atragdo gravitacional das demais
particulas. Outros aspectos, como queima do combustivel
nuclear, irradiacdo e convecgdo, que podem ser
importantes no estudo da evolucdo estelar, ndo séo



considerados. O problema de determinar o
comportamento dindmico de um sistema de particulas
sujeito apenas a atracdo gravitacional é chamado de
problema gravitacional multi-corpos classico (N-Body
problem). A evolucdo de aglomerados de estrelas ou
galéaxias (cada um considerado uma massa pontual) e o
desenvolvimento de estruturas em espiral sdo problemas
que podem ser aproximados desta forma [2].

2.2 — Sistemas colisionais e nao-colisionais

As técnicas de solucdo de problemas multi-corpos
dividem-se em duas classes, de acordo com a
importancia da taxa de colisdo de estrelas binarias na
evolucdo do sistema. A taxa de colisdes binarias mede a
extensdo que a Orbita de uma estrela em um campo
gravitacional é alterada.

Se o sistema é composto de poucas estrelas, a orbita
de qualquer estrela em particular depende
primariamente da posicdo precisa de cada vizinho e o
sistema é chamado de colisional, dominado pelas
colisbes entre estrelas binarias. A evolugdo de um
sistema colisional é altamente dependente da massa
individual de cada estrela.

Se o sistema é composto por um grande nimero de
estrelas, como galéxias, onde este numero situa-se
acima de 10", este sistema é descrito como sistema
ndo-colisional, j& que sua evolucdo somente serd
influenciada por encontros préximos ap6s 20 bilhGes de
anos, escala na qual atualmente estima-se a idade do
universo [2].

Neste Ultimo caso, os pardmetros de interesse nas
simulagbes multi-corpos sdo as médias dos valores de
densidade de massa, potencial e campo gravitacionais
computados com base em centenas de milhares de
separacdes estelares. Formacgdes de estrelas binarias
certamente constituem uma proporgdo consideravel de
estrelas na nossa galaxia, mas o detalne de seu
movimento orbital ndo é representado em uma
simulagdo com grande ndmero de corpos celestes, que
constitui um sistema ndo colisional. Portanto, o
problema associado com a integracdo de estrelas
bindrias deve ser estudado em uma simulagdo de
pequenos sistemas colisionais.

A evolugdo de um sistema ndo-colisional ¢é
determinada pela densidade de massa média e ndo pela
massa individual de estrelas individuais. SimulacGes
deste tipo de sistema sdo usualmente executadas, por
conveniéncia, com um grande nimero de particulas de
mesma massa, mesmo que uma galdxia possua uma
distribuicdo caracteristica das massas. Num sistema
ndo-colisional a distribuicdo de massa nédo influi na
evolugdo das quantidades médias em estudo [2].

2.3 — Algoritmos de simulacio multi-corpos
na astrofisica

Atualmente tém-se trés classes de algoritmos para
simulagfes multi-corpos em astrofisica:
* Exatos,
« Com relaxacéo particula-particula,
e Mistos

Esta classificacdo baseia-se nas técnicas de integracdo
utilizadas para evolugéo do sistema.

2.3.1 — Algoritmos exatos

Algoritmos exatos (ou diretos) sdo 0s mais simples e 0s
mais caros em termos de carga computacional.
Entretanto, atualmente consistem na melhor ferramenta
para estudo da evolugdo de sistemas colisionais. As
equacdes de movimento sdo dadas por:
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Acima, n é o numero de particulas, m a massa e a
constante gravitacional (G) ndo aparece, pois seu valor
normalizado ¢é igual & unidade. Estas equacbes sdo
integradas diretamente. Expandindo a solugdo em série de
Taylor em termos dos valores ja calculados das derivadas
da posicao tém-se para uma dimens&o:
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F* significa derivada de ordem k da forca e o indice n
refere-se ao ultimo célculo da posicéo.

Este método ndo requer nenhuma hipotese a priori para
funcionar e pode, a principio, ser tdo preciso quanto se
queira tomando um intervalo de integracdo (dt) pequeno
suficiente ou expandindo a série em k até uma ordem
adequada. Existem codigos que utilizam expansdo até a
décima ordem, contudo, normalmente ndo ha vantagens
em expandir a série em uma ordem superior a quarta
ordem [1].

De posse das equacBes de calculo de forga e
movimento, aplica-se o algoritmo abaixo:

1) Acumula-se as forcas resultantes do calculo de todas as

Fij entre as N particulas — O(N?)
2)Integram-se as particulas de acordo com as equagdes de

movimento com as forcas resultantes - O(N)
3)Atualiza-se o contador de tempo (dt)
4)Volta para 1

Fica claro que para computarmos todas as Fij para
todas as N particulas, necessitamos de O(N%2 - N)
passos, lembrando que Fij = -Fji).

Alguns representantes importantes desta classe de
algoritmos sdo NBODY?2[1] e Kyra. Uma abordagem



muito interessante para resolucdo de algoritmos exatos
pode ser encontrada em [18].

2.3.2 — Algoritmos com relaxacio particula-
particula

Ao invés de calcular a for¢a gravitacional de todos os
corpos do sistema com todos os outros N-1 corpos
restantes, este método calcula a forca sobre um corpo
em fungdo do potencial gravitacional gerado pelas
particulas do sistema. No caso de sistemas
gravitacionais, isto é feito resolvendo-se a equagdo de
Poisson. Para a solugdo numeérica, divide-se 0 espago
em células que contétm n corpos e é calculado o
potencial gerado por estas células. Tendo o potencial
gerado por cada uma, podemos calcular a forca sobre
uma dada particula e extrapolar sua posicdo e
velocidade para um instante seguinte (como no método
exato).

Os principais representantes desta categoria sdo 0s
algoritmos PM — Particle Mesh[12], Fast Multipole[13]
e Self-Consistent Field.

Este método é muito mais rapido que o anterior
devido a forma como é calculada a forca, atingindo
complexidade O(N) na maioria dos casos, mas, por
outro lado, tem uma resolugdo espacial limitada e ndo é
adequado para o estudo de sistemas colisionais; s6 é
possivel resolver caracteristicas do sistema que sejam
maiores que as células utilizadas no célculo do
potencial. N&o se pode, por exemplo, seguir o
movimento de apenas uma particula individualmente. O
que pode ser feito é seguir a evolucdo da densidade de
uma célula no tempo [4].

2.3.3. Algoritmos mistos

Algoritmos mistos ou hierarquicos usam as forcas de
atracdo entre as particulas em principio. Entretanto, as
particulas sdo agrupadas em uma estrutura de arvore
juntamente com sua massa total e seu centro de massa.
Desta forma, determina-se a forca resultante entre as
particulas e os centros de massa agrupados, utilizando-
se de alguma relaxacdo, de acordo com a distancia e a
massa total envolvida.

Este algoritmo é o mais utilizado atualmente em
simulaces de um grande nimero de particulas (10°),
por sua alta eficiéncia O(N * log N), boa resolugdo
numeérica e por sua alta capacidade de paralelizacéo.
Descricéo algoritmica:
1)Ordenac&o das particulas — O(N * log N)
2)Construcdo do agrupamento em arvore das particulas,

calculando seu raio critico e 0 centro de massa —

O(N)
3)Para cada particula, percorre-se a arvore procurando a

altura que é mais precisa para calculo da componente

de forca resultante através de uma aproximagdo sem

relaxacdo — O(N).

4)Para cada particula, calcula a forca resultante — O(N)
5)Para cada particula atualiza posicéo e velocidade
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Figura 1 — Arvore de um algoritmo hierarquico

Contudo, para obter-se alta precisdo nos calculos das
forcas comparavel com os algoritmos exatos exigida
pelos sistemas colisionais deve-se forcar o passo 3 do
algoritmo a procurar a altura mais préxima possivel das
folhas da arvore e isto acaba levando a uma complexidade
O(N2), reduzindo drasticamente o desempenho do
algoritmo.

O representante mais conhecido dos algoritmos mistos
é 0 algoritmo Barnes-Hutt[14].

3. Computaciio em grade

As aplicacBes de alto desempenho que estdo emergindo
atualmente necessitam de caracteristicas Unicas que ndo
estdo presentes em uma Unica estacdo de trabalho. Ainda,
a complexidade das aplicacfes cresce em conjunto com a
sua necessidade por performance. No ritmo atual,
pesquisadores interessados em estudar fendmenos
cientificos em ambiente de simulagdo necessitam cada
vez mais explorar o hardware e o software disponiveis,
distanciando-se do seu real objetivo.

Os recursos de hardware disponiveis como rede, CPU e
armazenamento, por exemplo, precisam ser negociados
com administradores de sistemas para que ndo haja
comprometimento da qualidade dos experimentos
estudados.

Enderecando estas questdes, visando o compartilhamento
de recursos de hardware e software distribuidos
geograficamente com escalonamento automatico de
processos e politicas de autenticagdo de uma maneira
transparente para 0S USUArios, nasce o0 termo computacao
em grade[9].

3.1. Metacomputacio

O termo metacomputagdo antecede o0 termo
computacdo em grade e emerge como evolugdo
intermediéria & computacdo em grade.

O termo é usado para denotar a um supercomputador
virtual em rede, construido dinamicamente através de



recursos computacionais distribuidos geograficamente
conectados por uma rede de alto desempenho.

Por exemplo, uma maquina de memoria distribuida
pode ser responsavel por processar 0s dados
provenientes de uma estacdo conectada a algum tipo de
sensor, que por sua vez entrega os dados processados a
uma outra estagdo com recursos de visualizagdo em
tempo real. As trés entidades envolvidas possuem
caracteristicas Unicas conectadas através de uma rede de
alto desempenho, ou bases de dados extremamente
rapidas, para permitir a analise em tempo real dos dados
coletados. Ainda podemos ter recursos de
armazenamento com caracteristicas Unicas em cada
etapa do processo. A figura 6 ilustra este exemplo de
metacomputacao.

Recepcéo

Aquisigo dos dados Cluster Alto Desempenho Visualizagéo

Histérico Histérico
Coletado Processado

Figura 6 — Exemplo de Supercomputador Virtual em
Rede - Metacomputador

Metacomputadores possuem muito em comum com
sistemas distribuidos e sistemas paralelos, mas também
diferem destas duas arquiteturas em importantes
conceitos. Como um sistema distribuido, um
supercomputador virtual em rede deve integrar recursos
de vérias naturezas de forma abrangente, possivelmente
conectado em diferentes dominios administrativos.
Entretanto, a necessidade de alta performance pode
requerer modelos de programacdo e interfaces
radicalmente diferentes daquelas usadas em sistemas
distribuidos. Como na computagdo paralela, aplicagfes
de metacomputadores geralmente precisam sincronizar
sua comunicagdo com muito cuidado para poder serem
compativeis com os requisitos de performance [16].

Estas consideragdes sugerem que enquanto a
metacomputacdo pode ser construida sobre as
tecnologias de software distribuidas e paralelas,
também implica em avangados mecanismos, técnicas e
ferramentas.

3.2.1. Aplicacdes em metacomputacgio

Cientistas e engenheiros estdo apenas comegando a
explorar as novas possibilidades permitidas por
metacomputadores. Alguns experimentos [16]
identificaram quatro classes distintas de aplicagdes:

e Supercomputacdo pessoal (Desktop supercomputing):
Estas aplicacBes acoplam as estagdes graficas de alta
capacidade com supercomputadores ou bases de dados
remotas. Este acoplamento conecta os usuérios de uma
forma mais eficiente com as capacidades
computacionais eventualmente disponiveis a distancia.

« Instrumentos inteligentes (Smart Instruments): Estas
aplicacBes conectam 0s USU&rios a instrumentos como
microscopios, telescopios ou satélites que estdo
acoplados com supercomputadores remotos. Este
incremento computacional pode habilitar interacdo
quase em tempo real com a saida de dados destes
instrumentos.

« Ambientes colaborativos (Collaborative
Environments): Um terceiro grupo de aplicacBes acopla
multiplos ambientes virtuais para que 0s usuarios
possam interagir de diferentes localidades com
simulac0es distribuidas em supercomputadores.

* Supercomputacao distribuida (Distributed
Supercomputing): Esta classe de aplicacbes acopla
maltiplos computadores para resolucdo de problemas
que sdo muito grandes para um computador ou que
pode beneficiar-se de executar diferentes partes do
problema em diferentes arquiteturas. Podemos
distinguir modos agendados e ndo-agendados de
operacdo. No modo agendado recursos uma vez
adquiridos sdo dedicados a aplicacdo. No modo ndo-
agendado aplicacBes ou usam recursos disponiveis que
podem ser compartilhados com outras aplicagdes. O
Condor [17] é um sistema que suporta este modo de
operagdo. No geral, 0 modo agendado é utilizado para
simulagcdes que sdo altamente restritivas ao tempo de
execugdo enquanto o modo ndo-agendado é apropriado
para  simulagbes que podem adaptar-se a
disponibilidade de recursos computacionais.

3.2.2. Caracteristicas de sistemas de
metacomputacio

Enguanto alguns experimentos proveram os caminhos
de como os futuros sistemas de metacomputacdo poderdo
se assemelhar e como deverdo ser usados, a defini¢do e
aplicacdo destes sistemas ainda sdo tema de pesquisa
[16]. O que pode ser feito a partir dos estudos atuais é
observar as caracteristicas destes sistemas:
 Escala e necessidade de selecdo: Até agora a maioria

dos experimentos de metacomputacdo foram feitos com

poucos componentes e aplicagdes. Num futuro proximo
podemos esperar muito mais estruturas interligadas, das



quais os recursos serdo selecionados para aplicacfes
em particular de acordo com os critérios de
conectividade, custo, seguranca e confiabilidade.

» Heterogeneidade em maultiplos niveis: Todos os
recursos computacionais utilizados para construcdo
de supercomputadores virtuais e as redes que
conectam estes recursos sdo altamente heterogéneos.
Heterogeneidade pode acontecer em diversos niveis,
desde  dispositivos  fisicos a politicas de
escalonamento e armazenamento.

* Estrutura imprevisivel: Tradicionalmente, aplicacdes
de alta performance sdo desenvolvidas para uma
classe especifica de sistemas com suas caracteristicas
muito bem conhecidas, at¢é mesmo para um
computador em particular [18].

» Comportamento dindmico e imprevisivel: Sistemas
de alta performance tradicionais usam politicas de
administracdo de recursos de armazenamento e
processamento para prover acesso exclusivo e
previsivel para suas aplicagcbes. Em ambientes de
metacomputacdo, recursos, especialmente redes, séo
mais  propicios ao compartilhamento. Uma
consequéncia deste compartilhamento é que o
comportamento e a performance podem variar no
tempo. Sistemas de metacomputagdo em larga escala
podem ainda sofrer com falhas de rede e outros
recursos. Em geral, ndo é possivel garantir até mesmo
0s minimos requisitos de qualidade de servi¢o[16].

33. Da metacomputagcio para a
computacio em grade

A Computacdo em Grade difere da metacomputacao
devido ao fato de possibilitar compartilhamento
coordenado de recursos em larga escala (como
supercomputadores, “clusters”, sistema de
armazenamento, dados, instrumentos e pessoas) e
permitir a resolucdo de problemas computacionais em
organizagOes virtuais multi-institucionais, em alguns
casos orientados ao alto desempenho.

O compartilhamento deve necessariamente ser
altamente controlado, com os fornecedores e
consumidores de recursos definindo claramente e
cuidadosamente apenas o que é compartilhado, quem é
permitido compartilhar e as condi¢bes nas quais o
compartilhamento ocorre. Para atingir este objetivo a
palavra chave é interoperabilidade que em um ambiente
onde todos estdo conectados significa protocolos
comuns. Desta forma, uma arquitetura de grade nada
mais é que uma arquitetura de protocolos nos quais
usudrios e fornecedores de recursos negociam,
estabelecem, administram e exploram as relacbes de
compartilhamento[21].

A arquitetura de Grade, proposta por Foster, segue 0s
principios do modelo ampulheta. Neste modelo,
reproduzido na figura 7, diferentes comportamentos de
alto nivel (topo da ampulheta) sdo mapeados em um

pequeno conjunto de abstragbes centrais (“core
abstrations”) e protocolos (parte mais estreita da
ampulheta), que por sua vez sdo mapeados em diferentes
tecnologias fundamentais (base da ampulheta) [21].

AplicacGes
Diversos servicos globais

Abstracoes de alto nivel
no nicleo da grade

Sistema operacional local - servigos
de baixo nivel

Figura7 — Modelo ampulheta da grade

Atualmente ndo existe um padrdo para tecnologia de
Computacdo em Grade, mas o kit de ferramentas Globus
(Globus Toolkit) tem se tornado bastante aceito [16].

4. A utilizacdo da grade para simulac¢oes
multi-corpos na astrofisica

A importancia de grades computacionais na resolucéo
de diversos problemas computacionais torna-se evidente a
cada dia. As tecnologias de grades atuais, apresentadas
nas secOes anteriores, permitem a agregacdo de recursos
computacionais de alto desempenho.

Devido a necessidade crescente de  recursos
computacionais, a area de simulagcdo em multi-corpos €
uma candidata potencial para usar esta tecnologia. De
acordo com o apresentado anteriormente na segdo 3,
existe utilidade desta tecnologia nas &reas de computagédo
sob demanda, colaborativa, intensiva de dados e
supercomputacdo distribuida para o ambiente de
simulagdo multi-corpos na &rea de astrofisica.

Os conceitos de supercomputacdo distribuida aliados a
computacdo colaborativa apresentados na secdo 3 podem
escalar os recursos disponiveis de simulagéo alimentando
a crescente demanda por processamento dos algoritmos
apresentados na secdo 2. As instituicbes desprovidas de
recursos de simulacdo podem usufruir de uma infra-
estrutura de simulacdo de grade geograficamente
distribuida.



Do outro lado, os resultados obtidos podem ser
compartilhados e visualizados através dos conceitos de
instrumentos inteligentes.

As simulagdes podem ser executadas e armazenadas
de forma que futuros cenérios de simulagdo podem ser
pesquisados antes de serem executados, evitando-se que
a mesma simulacdo seja executada duas ou mais vezes
para 0 mesmo conjunto de pardmetros de entrada.

Portais colaborativos podem facilitar a comunicagdo e
distribuicdo dos dados e o acesso a diferentes versdes
dos algoritmos apresentados.

Uma proposta de trabalho futuro seria adaptar os
algoritmos apresentados ao ambiente de grade
computacional, acessiveis através de um portal
colaborativo onde os resultados obtidos seriam
compartilhados. Este portal dispararia a execucdo de
uma simulacdo em algum cluster da grade, alocando os
recursos conforme a demanda e as diretivas de
prioridades ou cotas de acesso.

A usabilidade e produgéo de resultados a partir deste
ambiente colaborativo poderia entdo ser comparada aos
métodos tradicionais de simulagdo em cluster no que
tange ao desempenho e eficiéncia de execugdo,
demonstrando assim os beneficios diretos e indiretos da
computagdo em grade.
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