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RESUMO

A crescente utilizagdo de modelos computacionais, simulagdes e otimiza¢des tem propi-
ciado avancos significativos na investigacao cientifica e em projetos de engenharia. En-
tretanto, a complexidade e custo computacional destes modelos, associados a grandes
bases de dados, tem impulsionado a busca por infraestruturas de Processamento e Com-
putacéo de Alto Desempenho (HPC), necessarias para a execucao destas tarefas. Apesar
de seu potencial para transformar praticas de engenharia, a implementagao de infraestru-
turas HPC enfrenta desafios, como os altos custos de aquisi¢cao e especializagao técnica
demandada para manutencao e desenvolvimento destes sistemas. Diante desse cendrio,
a utilizacao de Clusters Commodity, compostos por hardware de baixo custo e facil acesso
no mercado, apresenta-se como uma alternativa estratégica para tornar essas tecnologias
mais acessiveis. Este trabalho tem como objetivo detalhar o processo de implantagéo
do Cluster Aqua, utilizando a infraestrutura preexistente em laboratério com recursos he-
terogéneos. O cluster foi posteriormente integrado ao sistema Synapse, voltado para a
otimizacao de sistemas de engenharia, por meio do desenvolvimento de um middleware
que viabiliza a execucgao distribuida de analises. A metodologia abrangeu a configuragao
do hardware e de uma pilha de softwares, seguido pela realizagdo de testes de desem-
penho utilizando benchmarks, bem como a aplicagao pratica do cluster em experimentos
computacionais utilizando o middleware proposto. Os resultados obtidos permitiram avaliar
aspectos de desempenho, escalabilidade e viabilidade da solugao, fornecendo subsidios
para validar sua aplicabilidade em projetos de engenharia, bem como a ampliacao das
capacidades computacionais do laboratério com a incorporacao da infraestrutura HPC im-
plantada.

Palavra-chave: Computagao de Alto Desempenho; programagéao paralela; otimizagéo
multidisciplinar; algoritmos genéticos.






ABSTRACT

The increasing integration of computational models, simulations, and optimizations has
led to significant advancements in scientific research and engineering projects. However,
the complexity and computational cost of these models, coupled with large datasets, have
driven the search for High-Performance Computing (HPC) infrastructures, essential for ex-
ecuting these tasks. Despite its potential to transform engineering practices, the imple-
mentation of HPC infrastructures faces challenges, such as high acquisition costs and the
technical specialization required for the maintenance and development of these systems.
In this context, the use of commodity clusters, composed of low-cost hardware that is read-
ily available on the market, emerges as a strategic alternative to make these technologies
more accessible. This paper aims to report the process of deploying the Aqua Cluster, us-
ing pre-existing laboratory infrastructure with heterogeneous resources, and its integration
into the Synapse software, focused on optimizing engineering systems, through the devel-
opment of a middleware that enables the distributed execution of analyses. The methodol-
ogy included configuring the hardware and software stack, followed by performance testing
using benchmarks, as well as the practical application of the cluster in computational exper-
iments using the proposed middleware. The results obtained allowed for the evaluation of
performance, scalability, and viability aspects of the solution, providing support to validate
its applicability in engineering projects, as well as enhancing the computational capabilities
of the laboratory with the incorporation of the deployed HPC infrastructure.

Keywords: High-Performance Computing; parallel programming; multidisciplinary
optimization; genetic algorithms.
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1 INTRODUGCAO

A investigacao de fendbmenos em ciéncia e engenharia compreende a formulagao
de teorias e modelos que os descrevam. Essas inquirigdes séo tradicionalmente realizadas
de maneira analitica ou experimental. Entretanto, nas ultimas décadas, avangos tecnolégi-
cos proporcionaram melhora no desempenho e eficiéncia de microprocessadores fazendo
com que cada vez mais otimizagdes, modelos e simulagées computacionais sejam viaveis
e aceitos como instrumentos de estudo (Post; Kendall; Lucas, 2006).

Modelos e simulagdes computacionais sdo amplamente utilizados em diversas
areas, como previsao climatica, astrofisica, combustéo, dindmica dos fluidos e resisténcia
dos materiais (Nagel et al., 2023; Nagel et al., 2022). Esses modelos computacionais nao
sao substitutos de experimentos ou da teoria, mas oferecem a vantagem de tratar proble-
mas complexos, de maneira rapida e com baixo custo (Tabela 1), fornecendo indicativos
de quais experimentos sdo necessarios e auxiliando na validagao de novas teorias (Rude
et al., 2018).

Tabela 1 — Comparacao entre diferentes abordagens de investigagéo cientifica

Abordagem Vantagens Desvantagens

¢ Necessidade de equipamentos
¢ Problemas de escala

¢ Dificuldades de medicao

e Custos operacionais

e Generalista ¢ Restrito a problemas simples
e Formula fechada e Muito restrito a linearidade

e Erros de truncamento
e Tratamentos de problemas . R
. . e Conhecimento de parametros
Computacional de alta complexidade

. . . roblem riori
e Sem restricao de linearidade do problema a p (.)
e Custo computacional

Fonte: Adaptado de Anderson; Tannehill; Pletcher (2016, p. 9).

Experimental ¢ Mais realista

Além disso, a crescente importancia de modelos de alta fidelidade em ciéncia e
engenharia, associados a bases de dados massivas, impde a necessidade de arquitetu-
ras computacionais paralelas capazes de realizar operagdes simultaneas. E o caso dos
sistemas de Computacdo de Alto Desempenho (High Performance Computing — HPC),
maquinas que utilizam diversas unidades de processamento, nucleos ou cores de maneira
cooperativa para solugdo de um problema comum (Hager; Wellein, 2019).

Portanto, Computadores de Alto Desempenho se tornaram uma ferramenta de
amplo uso, tanto na academia quanto na industria. Ademais, tendo em vista que o de-
sempenho de sistemas computacionais modernos nao depende apenas da densidade de
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transistores nos microprocessadores, mas principalmente, da quantidade de operagoes si-
multaneas, nessas aplicagdes, € comum o agrupamento de varios computadores no que €
conhecido como Clusters de Computacao de Alto Desempenho (High Performance Com-
puting Clusters — HPCCs) ou supercomputadores’.

A diminuic&o dos custos e a inovagao na fabricagdo de componentes como micro-
processadores e Memérias de Acesso Aleatério (Random Access Memories — RAM), bem
como o desenvolvimento de diferentes infraestruturas e protocolos de rede, possibilitaram
a disseminacao dos HPCCs em diferentes segmentos, incluindo o uso de Commercials-
off-the-shelf (COTS) na construgcdo de Commodity Clusters. Como resultado, em um curto
periodo de tempo, supercomputadores tiveram um aumento na ordem de 10!' vezes em
poder de processamento (Post et al., 2006).

Anualmente, a organizagdo TOPS500 publica um ranking dos 500 melhores siste-
mas de alto desempenho considerando o benchmark LINPACK?Z. A Figura 1 apresenta a
evolucédo de HPCCs nas ultimas trés décadas com base nos resultados deste benchmark.
No inicio dos anos 1990, os melhores sistemas disponiveis tinham performance maxima
de algumas dezenas de GFlops/s, comparaveis ao desempenho de processadores de uso
pessoal modernos. Em contraste, no ano de 2023, o melhor supercomputador do ranking
foi capaz de realizar 1,2 x 10° bilhdes de operagbes por segundo (TOP500, 2023).

Figura 1 — Evolucao na performance de supercomputadores nas ultimas trés décadas

10'"°
10°
10°
10’
10°
10°
10*
10°

107 - N°1

10’

Performance Maxima [GFlop/s]

—o— N°500

10° —e— Soma TOP500

Fonte: Adaptado de TOP500 (2023).

' Neste trabalho, os termos supercomputador, cluster e sistema HPC s&o usados de maneira intercambia-
vel.

2 LINPACK é um benchmark que mede a performance de um sistema computacional com base na quan-
tidade de operagbes de ponto flutuante realizadas por unidade de tempo [Flops/s] na solu¢gdo de um
sistema denso de equagdes lineares (Dongarra, 1987).
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Segundo Post et al. (2006), a complexidade, a escala e a heterogeneidade de sis-
temas HPCC modernos e suas aplicacées, resultam em desafios em seu desenvolvimento,
implantagéo e validagédo, que podem ser resumidos da seguinte forma:

e Desafio de Performance: projetar e integrar computadores de alto desempenho;

e Desafio de Programacao: escrever cédigos para execugao paralela em computa-
dores complexos e heterogéneos;

e Desafio de Preditividade: desenvolver modelos de sistemas complexos com resul-
tados preditivos e reprodutiveis;

e Desafio de Desenvolvimento: apoiar e financiar iniciativas para o desenvolvimento
de ciéncia e engenharia computacional.

Devido a crescente complexidade na modelagem computacional de sistemas de
engenharia e problemas cientificos, a implantagdo de Computadores de Alto Desempenho
se mostra um desafio necessario. O presente trabalho aborda os desafios de performance
e programagédo. Para isto, um Cluster de Alto Desempenho foi implementado em ambito
de hardware e software nas instalagdes do Nucleo de Simulagédo e Otimizacao de Siste-
mas Dinamicos (NSO), do Centro Tecnolégico de Joinville (CTJ), da Universidade Federal
de Santa Catarina (UFSC), seguindo as receitas e utilizando os pacotes disponiveis no
repositério da comunidade OpenHPC (2018).

A programacao paralela foi usada para realizar a busca concorrente de solugbes
em algoritmos populacionais, que, segundo Tancredi (2009), apresentam ganhos de de-
sempenho consideraveis quando processados de maneira distribuida. A simulacdo dos
individuos deve ser feita em lotes e um algoritmo para balanceamento de carga e gerenci-
amento de filas foi proposto. Com os resultados deste trabalho busca-se avaliar de maneira
quantitativa, por meio de benchmarks e medidas de speedup, as mudangas em eficiéncia
dos algoritmos, tempo de processamento e custo computacional, propiciadas por paradig-
mas de processamento distribuido e paralelo nas simulag6es e otimizag6es de diferentes
projetos de engenharia.

1.1 OBJETIVOS

1.1.1 Objetivo Geral

De maneira geral, este trabalho concentra-se em dois objetivos centrais:

e Implementar uma arquitetura de software e hardware de um Cluster de Computagéao
de Alto Desempenho (High Performance Computing Cluster — HPCC) para projetos
de engenharia;

e Desenvolver um middleware para o processamento paralelo e distribuido de algorit-
mos populacionais, integrando o software Synapse a HPCCs.
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1.1.2 Obijetivos Especificos

A fim de concretizar os objetivos gerais, este trabalho define os seguintes objetivos
especificos:

e Realizar a especificacado detalhada da infraestrutura de processamento requerida e
disponivel para a implantagéo de um cluster de alto desempenho no NSO;

e Configurar a topologia de rede adequada para o cluster, garantindo eficiéncia e es-
calabilidade;

e Instalar e configurar os softwares e gerenciadores necesséarios para assegurar 0
pleno funcionamento do cluster;

e Desenvolver algoritmos para processamento paralelo e balanceamento de carga de
processos de otimizagao;

e Avaliar a eficiéncia dos algoritmos implementados, comparando o desempenho, o
tempo de processamento e o custo computacional entre abordagens tradicionais (i.e.,
sequenciais) e solu¢des de alto desempenho.

1.2 ORGANIZAGAO DO TRABALHO

Este trabalho esta estruturado em seis capitulos, incluindo esta Introdugao. A se-
guir, apresenta-se uma visao geral do conteudo abordado em cada um deles. O Capitulo 2
discute os fundamentos das arquiteturas de computacao de alto desempenho, abrangendo
conceitos sobre processamento paralelo e distribuido, topologias e protocolos de redes e
pilhas de software utilizadas no gerenciamento desses sistemas. O objetivo principal é
contextualizar a base tedrica necessaria para compreender os tdpicos subsequentes. O
Capitulo 3 foca em programacao paralela, detalhando os principais modelos de paralelismo
e padrées de programacgao paralela — incluindo estratégias baseadas em multithreading,
passagem de mensagens e MapReduce. Adicionalmente, apresenta-se uma analise de
métricas de desempenho fundamentais, como eficiéncia, escalabilidade e tolerancia a fa-
lhas. No Capitulo 4, é descrita a implementagao do cluster Aqua nas instalagées do NSO,
incluindo a especificagéo da infraestrutura de hardware e a configuracao de software. Este
capitulo também aborda os resultados obtidos por meio de benchmarks, analisando o de-
sempenho da solugao proposta. O Capitulo 5 apresenta o desenvolvimento de um mid-
dleware voltado para a paralelizagdo de algoritmos de otimizagao populacionais. Essa fer-
ramenta visa integrar clusters gerenciados pelo SLURM ao software Synapse, permitindo a
execucao eficiente de simulacées distribuidas. Por fim, o Capitulo 6 relne os comentarios
e as consideragdes finais deste trabalho, oferecendo uma sintese dos principais resultados
e discutindo as contribuigdes alcangadas. Além disso, sdo sugeridas dire¢des para futuros
estudos e melhorias relacionadas ao uso de computagao de alto desempenho em projetos
de engenharia.
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2 ARQUITETURAS DE COMPUTACAO DE ALTO DESEMPENHO

Desde o desenvolvimento do Electronic Discrete Variable Automatic Computer
(EDVAC) por John von Neumann (1945), a arquitetura basica mais implementada em com-
putadores digitais permaneceu essencialmente inalterada’. Conhecida como Computador
com Programa Armazenado, Modelo de von Neumann ou Arquitetura de Princeton (Fi-
gura 2), essa abordagem permite que programas e dados sejam armazenados no mesmo
espaco de meméria. A Unidade de Controle (Control Unit — CU) acessa esses dados e
programas, enquanto a Unidade Aritmética e Logica (Arithmetic Logic Unit — ALU) - ambas
parte da Unidade Central de Processamento (Central Processing Unit — CPU) - realiza as
operacgoes necessarias, permitindo a manipulagéo de informagdes por meio das fungdes
basicas de Entradas e Saidas (Inputs and Outputs — 1/0) fornecidas ao usuario.

Figura 2 — Arquitetura tradicional de von Neumann
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Fonte: Autor (2024).

Atualmente, o conceito de arquitetura de computadores pode ser compreendido
de maneira mais ampla, ndo se limitando apenas ao modo com que os dados armaze-
nados em memoria sao manipulados pela CPU, mas abarcando os aspectos gerais tanto
de software quanto hardware que permitem o funcionamento e usabilidade de sistemas
como um todo. Essa definicdo mais abrangente inclui os diferentes tipos de processadores
e seus conjuntos de instrugdes, as estruturas e protocolos utilizados para comunicagao
entre computadores, bem como sistemas operacionais, pilhas de softwares basicos e a
estrutura e organizagao de arquivos em disco.

No contexto de Computacao de Alto Desempenho (High Performance Computing
— HPC), o estudo e aperfeicoamento de diferentes arquiteturas tem promovido o aumento

' A Arquitetura de Harvard - uma modificacdo do modelo de von Neumann - é amplamente utilizada no pro-

cessamento digital de sinais e sistemas embarcados de tempo-real. Diferencia-se pelo uso de memérias
separadas para o conjunto de instrugoes e dados, evitando o gargalo de von Neumann. Tal arquitetura
foge do escopo deste trabalho e para mais detalhes recomenda-se a leitura de Noergaard (2012).
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do desempenho de computadores, viabilizando seu uso na simulagao e otimizagcao de mo-
delos complexos (como os de engenharia) e no processamento de conjuntos de dados
massivos. Os avangos em sistemas e protocolos de rede permitiram o uso distribuido
desses recursos computacionais de maneira eficiente, dando origem aos HPCCs como
na Figura 3. Estes sistemas consistem no agrupamento de multiplas maquinas conecta-
das por uma rede, aumentando consideravelmente os recursos disponiveis para solucao
de um problema comum. HPCCs tem se tornado cada vez mais populares pela possibili-
dade de uso de COTS - computadores pessoais/workstations - na constru¢ao de pequenos
sistemas HPC denominados de Commodity Clusters.

Figura 3 — Arquitetura de um Cluster de Computacao de Alto Desempenho (HPCC)
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Este capitulo apresenta os conceitos fundamentais de sistemas de computacao de
alto desempenho, como os paradigmas de processamento paralelo/distribuido e comparti-
Ihamento de memodria, redes de dados e seus protocolos, e pilhas de tecnologias focadas
no gerenciamento de sistemas HPC.

2.1 PROCESSAMENTO PARALELO E DISTRIBUIDO

Na década de 1960, Gordon Moore, co-fundador da Intel Corporation, por meio de
evidéncias empiricas, conjecturou que o numero de transistores (i.e., os dispositivos ele-
trénicos que realizam operacgodes légicas nas CPUs) dobrariam a cada dois anos (Moore,
1965). A industria tem se empenhado para cumprir de maneira rigorosa a previsao de Mo-
ore desde entdo. A Figura 4 agrega informagdes relativas ao avango no desempenho dos
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microprocessadores nos ultimos 50 anos, e demonstra o avango constante na quantidade
de transistores integrados aos chips.

Figura 4 — Dados de tendéncias de microprocessadores nos ultimos 50 anos
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Inicialmente, a estratégia adotada foi a de redugdo no tamanho dos transistores
e aumento da frequéncia dos microprocessadores. Entretanto, esta abordagem culminou
com o aumento do consumo energético e temperaturas além das suportadas pelos compo-
nentes, impondo um limite na frequéncia e alterando o paradigma vigente na producao de
CPUs. Em 2004, a Intel Corporation, com o Pentium D Dual Core, iniciou uma tendéncia
que foi sucedida por outros na industria, firmando um conceito que estava em estudo ha
cerca de 40 anos, os processadores multinucleo (Mishra et al., 2011).

Os processadores multindcleo foram capazes de manter a meta de dobrar o nu-
mero de transistores a cada dois anos, aumentando o desempenho sem elevar excessi-
vamente as frequéncias ou o consumo de energia. Estes processadores contam com um
ou mais nucleos de processamento, i.e., unidades individuais capazes de realizar tarefas
simultaneamente. No entanto, os nucleos ndo somam diretamente suas capacidades de
processamento mas dividem as tarefas entre si. Para tirar proveito de multiplos nucleos,
programas devem ser desenvolvidos de maneira particular para execucao paralela (Patter-
son et al., 2011).

Tradicionalmente, programas computacionais sdo escritos para processamento
sequencial, ou seja, o problema especifico é particionado em uma série de instrucoes
discretas, que sao executadas uma ap6s a outra em um unico processador (Barney; Fre-
derick, 2023). Em contrapartida, em processadores e programas paralelos/distribuidos, o
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problema em questao € subdividido em diferentes partes que podem ser solucionadas de
maneira simultdnea. As instru¢des contidas nessas subdivisdes sdo entdo executadas de
maneira sequencial nos multiplos ndcleos e posteriormente tem seus resultados agrega-
dos (Trobec et al., 2018).

Seguindo a taxonomia definida por Flynn (1966), é possivel classificar os paradig-
mas de computacgao paralela em quatro categorias distintas, com base no fluxo de controle
e dados simultdneos de uma determinada maquina:

¢ Single Instruction Single Data (SISD): apenas uma Unica instrugao pode ser exe-
cutada sobre um unico fluxo de dados por ciclo de processamento. Este paradigma
corresponde aos primeiros tipos de computadores, atualmente em desuso;

¢ Single Instruction Multiple Data (SIMD): uma instrugdo € realizada simultanea-
mente em diversos fluxos de dados distintos. Utilizado para problemas especiali-
zados, como as operacoes realizadas por Unidades Graficas de Processamento
(Graphics Processing Unit — GPUs) e aceleradores cientificos (e.g., AMD Alveo? e
NVIDIA Jetson®);

e Multiple Instruction Single Data (MISD): multiplas instru¢des sao realizadas no
mesmo fluxo de dados. Este paradigma possui pouca aplicacao pratica;

e Multiple Instruction Multiple Data (MIMD): mdultiplas instrugdes provenientes de
varios nucleos realizam operacdes em diferentes fluxos de dados. Este € o tipo de
paralelismo mais utilizado atualmente, presente em virtualmente todos computado-
res. Maquinas deste paradigma podem ainda ser classificadas como computadores
de memoria compartilhada, computadores de meméria distribuida ou hibridos.

2.1.1 Sistemas de Meméria Compartilhada

Segundo Foster (2019), em computadores de meméria compartilhada, todos os
processadores acessam um espaco de endereco fisico de memoria global. Assim, é pos-
sivel a execucao de diversos processos independentes que utilizam o mesmo recurso de
memoria, que pode ser acessado de maneira uniforme ou nao-uniforme, dependendo da
arquitetura adotada. A execucdo de multiplos processos simultdneos conectados por um
espaco de memdéria compartilhado é formalmente denominada de processamento paralelo
ou Multiprocessamento Simétrico (Symmetric Multiprocessing — SMP) (Bertsekas; Tsitsi-
klis, 2015).

A Figura 5 apresenta um sistema de Acesso Uniforme de Meméria (Uniform Me-
mory Access — UMA) de SMP. Nesta configuragdo, cada ndcleo possui um Barramento
Frontal (Frontside Bus — FSB) individual responsavel pela comunicagdo com a memodria.
A conexao entre um nucleo de processamento e a memdéria € roteada pelo chipset ou
northbridge da Placa-Mae (Motherboard — MOBOQO). O chipset tem como principal funcéo

AMD Alveo (2024) — https://www.amd.com/pt/products/accelerators/alveo.html
3 NVIDIA Jetson (2024) — https://developer.nvidia.com/embedded/jetson-modules
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impor a coeréncia entre os caches, uma memaria de alta velocidade localizada proxima ao
processador, que armazena dados frequentemente acessados (Hager; Wellein, 2019).

Figura 5 — Sistema de memdéria compartilhada de acesso uniforme (UMA)
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Fonte: Autor (2024).

A principal desvantagem do sistema UMA ¢ que a escalabilidade esta limitada pelo
namero de barramentos e largura de banda que podem ser acomodados pelo chipset. Por
outro lado, o multiprocessamento simétrico permite acesso rapido e uma perspectiva sim-
plificada do espago de endereco de memaria para programacao de aplicagdes (Eijkhout,
2010).

No sistema de Acesso Nao-Uniforme de Memdéria (Non-Uniform Memory Access
— NUMA), exemplificado na Figura 6, cada processador tem acesso local a uma parte
da memoria do sistema, que pode ser acessada diretamente de maneira mais eficiente. O
acesso a memoria de outros processadores € realizado por meio de uma conexao coerente
que mantém o cache de todos os processadores em sincronia (Hager; Wellein, 2019).

Figura 6 — Sistema de meméria compartilhada de acesso nao uniforme (NUMA)
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os diferentes processadores. Entretanto, o fato de ndo haver uma conexao direta do FSB
de cada processador com a memoria de todo o sistema ocasiona um aumento significativo
na laténcia de acesso e complexidade de desenvolvimento (Eijkhout, 2010).

2.1.2 Sistemas de Memoria Distribuida

Os sistemas de meméria distribuida consistem em diversas unidades de computa-
¢ao - denominadas de nds ou nodos - com processadores e espagos de memoria Unicos,
conectados por uma interface de rede, como demonstra a Figura 7. Nesta configuracao,
cada nodo possui sistema operacional, sistema de arquivos e periféricos proprios, ope-
rando de maneira independente e sem acesso direto a memaria de nenhum outro nodo do
sistema (Trobec et al., 2018).

Figura 7 — Sistema de memoria distribuida
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Fonte: Autor (2024).

Portanto, cada nodo do sistema executa tarefas de forma sequencial e se comu-
nica com outros nodos por meio de envio e recebimento de mensagens. Aqui é possivel
tracar a distincao entre o processamento paralelo e distribuido:

e Processamento Paralelo: refere-se a execugéo de multiplos processos simultaneos
conectados por um espaco de memoria compartilhado em um mesmo sistema.

e Processamento Distribuido: caracteriza-se pelo agrupamento de multiplos compu-
tadores em rede, permitindo a execugdo ubiqua de tarefas.

Conforme descrito por Hager e Wellein (2019), embora sistemas distribuidos se-
jam hoje raramente utilizados, eles marcaram o inicio dos HPCCs e permanecem relevan-
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tes como modelo de programacao para o padrao de passagem de mensagens, que sera
abordado nos capitulos seguintes deste trabalho.

2.1.3 Sistemas Hibridos

Supercomputadores modernos ndo sao puramente de memaria compartilhada ou
distribuida, mas uma combinagdo de ambos. Na pratica, supercomputadores séo sistemas
hibridos que usam como elementos basicos sistemas de meméria compartilhada, agrupa-
dos por uma rede de alta velocidade, assim como sistemas distribuidos (Figura 8). Siste-
mas hibridos sao facilmente escalaveis e possuem étimo custo-beneficio (Hager; Wellein,
2019).

Figura 8 — Sistema hibrido
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Entretanto, devido a sua natureza distribuida, os sistemas hibridos s&do ainda mais
anisotrépicos do que os sistemas de memoria compartilhada do tipo NUMA, pois o tempo
de acesso a memdria de um nucleo pode variar significativamente. Os dados podem estar
armazenados na memoria local do nucleo ou até mesmo na memoéria de um processa-
dor em um nodo de uma sub-rede distinta. Essa variagédo torna a topologia da rede em
sistemas hibridos um aspecto crucial para garantir bom desempenho e escalabilidade.

2.2 REDES DE COMPUTADORES

De maneira ampla, conforme descrito por Tanenbaum et al. (2021), uma Rede de
Computadores pode ser descrita como uma conexao ou conjunto de conexdes quaisquer
de dois um mais computadores com o intuito de troca de dados. Computadores em uma
mesma localidade geogréfica - e.g., residéncia, laboratdrio ou empresa - interligados por
uma conexao, formam uma Rede de Area Local (Local Area Network — LAN). Quando
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LANs em diferentes localidades geograficas sdo conectadas por um roteador ou ponte,
formam uma Rede de Area Ampla (Wide Area Network — WAN), como a Internet.

Componentes comuns entre todas as redes sao a presenca de um meio fisico para
o transporte de dados (cabos, fibras Opticas, ondas de radio); dispositivos de interconexao
(hubs, comutadores, roteadores); um sistema de enderecamento de dispositivos, i.e., uma
forma de identificacdo univoca dos integrantes da rede; e protocolos e softwares para
codificacao e controle do fluxo de dados transmitidos e recebidos (Sosinsky, 2009).

A Open Systems Interconnection (OSl), por meio da ISO/IEC 7498-1, determina
que os componentes constituintes de uma rede podem ser abstraidos em sete camadas
distintas, seguindo o modelo OSI, demonstrado na Figura 9. Essas camadas podem ser
agrupas em camadas de midia (fisica, enlace e rede), que tem como objetivo a transmis-
séo fisica dos dados, bem como a identificagdo dos integrantes da rede e prevengao de
colisbes; e camadas de cliente ou host (transporte, sessdo, apresentacédo e aplicacéo)
focadas na preparagao e formato de pacotes de dados, além de abstrair e gerenciar as
sessdes de conexao para o usuario final (Zimmermann, 1980).

Figura 9 — Camadas do modelo OSI de Redes

] _ . = Servigos de rede para as aplicagbes como paginas web,

7 Apllcagao e-mail e compartilhamento de arquivos (HTTP, FTP, IMAP)
B, !
o s e -
T _ ~ Codifica e descodifica os dados transmitidos pela rede,
3 6 Apresenta9a0 também é responsavel pela compresséo e encriptagcao
of ;
§ 5.5 ~ Estabelece, gerencia e finaliza sessdes de comunicagéo
g - ©essao entre dois dispositivos
o .

Segmenta pacotes, controla o fluxo e garante a confiabilidade

4 Transporte e integridade dos dados transmitidos pela rede (TCP)
© ’ 3 - Red Responsavel pelo roteamento dos dados e controla o
o - heade enderecamento de novos nos na rede (IP)
E .,
3 2 Enl Tabula os enderecos dos membros da rede e garante
§ - Enlace transmissao aos pares corretos (enderecamento MAC)
of-
% 1 - Fisi Responsavel por definir o meio em que os dados séo
© - Fisica transmitidos (cabos, fibras 6pticas, ondas de radio)

Fonte: Autor (2024).

Uma vez que as abstracdes das camadas de host sdo construidas com base nas
definicbes das camadas de midia, compreender o melhor arranjo dos componentes fisicos
e suas interconexdes se torna essencial. Essa disposi¢ao, conhecida como topologia,
impacta diretamente o tipo de transmissao, a escolha de protocolos, a codificacdo e a
apresentacao de dados, além de influenciar o desempenho das aplicagdes conectadas a
rede.
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2.2.1 Topologias

As topologias descrevem como os dispositivos estéo fisica e/ou logicamente dis-
tribuidos em uma rede de computadores. Esses dispositivos incluem nodos ou endpoints,
como clientes e servidores, que enviam e recebem dados; dispositivos de interconexéo,
como roteadores e comutadores, que gerenciam o trafego e garantem a seguranca; e as
conexdes ou links, que s&o 0s cabos ou sinais pelos quais os dados sédo transmitidos. Em
sistemas de alto desempenho, as topologias mais comuns séo estrela, anel, malha, toro e
hipercubo (Tanenbaum, 2009).

Na avaliacao de projetos de topologias, 0s principais parametros de desempenho
considerados sao: (i) laténcia; (ii) largura de banda; (iii) diametro; e (iv) largura de banda
de bissecao (Sarangi, 2021). Os termos largura de banda e laténcia sdo amplamente
utilizados, mesmo por usuarios leigos. Segundo Tanenbaum (2009), a largura de banda
refere-se a taxa de dados transmitidos por unidade de tempo, enquanto a laténcia é o
tempo total necessario para a transmissao de um pacote de tamanho predeterminado.

Ademais, ao considerarmos a menor distancia - i.e., 0 menor nimero de links
para conectar dois nodos quaisquer - entre todos os pares de uma rede, a maior destas
distancias é definida como seu diametro. Em contrapartida, a largura de banda de bissecao
€ definida como a largura de banda agregada (soma da largura de banda de todos os links)
das conexdes cortadas para secionar uma rede em partes iguais. Sistemas distribuidos de
alto desempenho destacam-se por sua assimetria e, os parametros de didmetro e largura
de banda de bisse¢ao fornecem uma medida da anisotropia da rede em termos de laténcia
e largura de banda (Jain et al., 2016).

Na Topologia Estrela, todos os nodos estao conectados a um comutador central,
por onde todo o trafego de dados passa. Assim, o diametro da rede é constante e igual
a dois, pois qualquer par de nodos esta a duas conexdes de distancia. Para particionar
a rede, basta remover o comutador central, tornando sua largura de banda de bisse¢ao
equivalente a largura de banda agregada do comutador. Segundo Sosinsky (2009), esta
topologia é amplamente utilizada devido ao seu baixo custo e simplicidade de implementa-
¢ao. No entanto, sua escalabilidade é limitada pelo nUmero de conexdes que o comutador
central pode suportar. Esse problema pode ser mitigado ao organizar topologias em forma
de arvore, conectadas a outros comutadores.

Ja na Topologia Anel, o comutador central é eliminado. Cada nodo se conecta a
dois outros nodos, formando um circulo, possuindo uma conexdo a direita e outra a es-
querda. O protocolo Token Ring é usado para controlar a transmissao de dados e prevenir
colisdes. Um simbolo, ou token, € passado pelo anel e apenas o nodo detentor do simbolo
tem permissdo para transmitir os dados (Sosinsky, 2009). Neste caso, a maior distancia
€ a de nodos diametralmente opostos, ou seja, ha uma relacéo linear entre 0 numero de
nodos na rede e o didmetro, tornando sua escalabilidade ruim em termos de laténcia. As
topologias de estrela e anel sdo exemplificadas na Figura 10.
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Figura 10 — Topologias Estrela e Anel
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Fonte: Autor (2024).

De acordo com Tanenbaum et al. (2021), uma topologia altamente regular e esca-
lavel é a Topologia de Malha, também conhecida como Grade. Nela, o diametro da rede
aumenta apenas com a raiz do numero de nodos em contraste com a relacao linear es-
tabelecida pela topologia de anel. Alternativamente, a Topologia de Toro Duplo conecta
as extremidades da malha fazendo com que o didmetro da rede seja ainda menor e mais
tolerante a falhas. Estas topologias apresentam um custo de implantacéo elevado quando
comparadas com as topologias anteriores, especificamente devido ao fan-out*, definido
como o0 numero de conexdes entrando/saindo de um mesmo nodo. Ambas as topologias
séo apresentadas na Figura 11.

Figura 11 — Topologias Malha e Toro duplo
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Fonte: Autor (2024).

Para a discusséo da Topologia de Hipercubo, considere dois nodos ligados por um
link. Duplicando esta rede e conectando os nodos correspondentes (mesmos vértices da
estrutura duplicada) obtém-se um quadrilatero regular com arestas como links e vértices
como nodos. Este processo pode ser iterado k vezes, formando assim um k-hipercubo. A
Figura 12 mostra um hipercubo tetradimensional, formado por dois cubos ligados por seus
nodos correspondentes. A topologia de hipercubo é especialmente interessante, pois seu

4

Em ultima instancia o fan-out, representa a quantidade de interfaces de rede e cabos necessarios para
conectar um endpoint.
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didmetro cresce proporcionalmente a log,(N). Entretanto, a escalabilidade propiciada por
esta topologia estd associada a uma alta complexidade e custo de implementagdo, com
um fan-out igual a dimensionalidade do hipercubo (Taubenblatt, 2011).

Figura 12 — Topologia de hipercubo tetradimensional

=

Fonte: Autor (2024).

A Tabela 2 apresenta uma comparacao entre as diferentes topologias apresenta-
das. Contudo, é importante salientar que a escolha de uma topologia para sistemas HPC
nao deve se basear apenas nestes parametros, mas também nos equipamentos disponi-
veis, tamanho da rede, e tipo de carga de trabalho.

Tabela 2 — Caracteristicas de diferentes topologias fisicas de rede

Topologia # de links Diametro Bissecao
Estrela N 2 B
Anel N N/2 2B
Malha 2N -2+N 2VN -2 2VNB
Toro Duplo 2N VN 2+VNB
Hipercubo Nlog,(N)/2 log,(N) NB/2

N = nlmero de nodos na rede

B = largura de banda de um link
Fonte: Autor (2024).

Para a implantacao fisica dessas topologias de rede, diferentes tipos de tecno-
logias e equipamentos estao disponiveis, cada um adequado a requisitos especificos de
desempenho e escalabilidade. O padrao Ethernet, amplamente utilizado em LANSs, oferece
uma solucao de baixo custo e facil implementacéo, sendo ideal para topologias estrela e
anel em ambientes corporativos e residenciais. Para sistemas de alto desempenho, como
em supercomputadores ou grandes data centers, de acordo com Taubenblatt (2011), tec-

nologias como InfiniBand® e OmniPath se destacam, proporcionando uma largura de banda
5

NVIDIA InfiniBand (2024) — https://www.nvidia.com/pt-br/networking/products/infiniband/


https://www.nvidia.com/pt-br/networking/products/infiniband/
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significativamente maior e laténcias muito menores. Redes InfiniBand se destacam no con-
texto de HPC, pois séo utilizadas em 60% das instalagcdées no ranking TOP500 (2023).

2.2.2 Protocolos de Redes e Virtualizacao

Apos estabelecida a topologia de rede, € fundamental garantir que a comunicagao
entre os dispositivos conectados ocorra de forma segura, eficiente e continua. Isso exige
uma pilha robusta de protocolos que atuam em diferentes camadas do modelo OSI. A
identificagdo e o enderecamento univoco dos dispositivos sao gerenciados pelas camadas
de enlace e rede, enquanto a transmissao confiavel e coerente dos dados é assegurada
pela camada de transporte.

O Controle de Acesso ao Meio (Medium Access Control — MAC) atua na camada
de enlace, sendo responsavel por controlar como os dispositivos em uma rede local aces-
sam o meio fisico e transmitem os dados. Cada dispositivo possui um endere¢co MAC Unico
e independente da rede, utilizado para garantir que os pacotes de dados sejam entregues
corretamente aos destinatarios no nivel de hardware. Além disso, o protocolo MAC geren-
cia 0 acesso ao meio compartilhado de forma a evitar colisdes, especialmente em redes
Ethernet, onde multiplos dispositivos competem pelo uso do mesmo canal de comunicacao
(Black, 1993).

De acordo com Liang (2012), uma Rede de Area Local Virtual (Virtual Local Area
Network — VLAN) complementa o protocolo MAC ao permitir a criagdo de topologias 16gi-
cas sobre uma infraestrutura fisica compartilhada. Esse conceito € crucial em ambientes
de computagao distribuida e corporativos, onde multiplos sistemas e aplicagcdes precisam
compartilhar os mesmos recursos fisicos sem interferir uns nos outros. A virtualizacao
abstrai os componentes fisicos da rede, permitindo a criacdo de VLANs que podem ser
configuradas e gerenciadas de maneira flexivel, escalavel e independente.

O Protocolo da Internet (Internet Protocol — IP) opera na camada de rede e é
responsavel pelo roteamento dos pacotes de dados entre dispositivos. Cada dispositivo
recebe um endereco IP, que serve como sua identificacao logica, permitindo a correta
entrega dos pacotes ao destino final. Durante a transmissédo, o IP também tem a fungéo
de fragmentar os pacotes para melhor adaptacao as condigdes da rede, reagrupando-os
no destino (Naugle, 1992). Embora o endere¢co MAC seja fixo e embutido no dispositivo
de rede, em diferentes redes, este dispositivo pode ter, e provavelmente tera, diferentes
enderecos de IP.

Em conjunto com o IP, o Protocolo de Configuracdo Dinamica de Host (Dyna-
mic Host Control Protocol — DHCP) atua facilitando a atribuicdo de enderecos de IP para
dispositivos conectados. O DHCP distribui enderegcos de forma dindmica e automética,
garantindo que cada maquina receba um IP valido para comunicagcado (Black, 1993). O
processo de atribuicdo é baseado no endereco MAC de cada dispositivo, permitindo que
o servidor DHCP associe persistentemente um IP a um determinado nodo, garantindo que
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o dispositivo possa se comunicar corretamente na rede sem intervengdes. Esse protocolo
simplifica o gerenciamento de grandes redes, reduzindo o risco de conflitos de endereca-
mento e facilitando o processo de provisionamento de novas maquinas (Naugle, 1992).

Na camada de transporte, o Protocolo de Controle de Transmisséo (Transmission
Control Protocol — TCP) garante que os dados sejam entregues de forma confiavel e na
ordem correta. O TCP estabelece uma conexao entre os dispositivos de origem e destino
antes de iniciar a transmissao de dados. Além disso, implementa mecanismos de controle
de fluxo, reconhecimento de pacotes e retransmissdo de dados em caso de perda, assegu-
rando que os pacotes cheguem ao destino sem erros e na sequéncia correta, tornando-o
ideal para aplicagcdes que exigem alta confiabilidade (Liang, 2012).

2.3 GERENCIAMENTO

Infraestruturas de processamento e rede formam as bases para a construgao de
um ambiente HPC. Entretanto, a implantacdo de um cluster também necessita de uma
pilha adequada de softwares para abstracéo e gerenciamento destes recursos, como: um
sistema de arquivos robusto que permita o compartilhamento de dados eficiente entre
nodos e usuarios; um escalonador para coordenar 0 uso de recursos computacionais e
a execucao de processos; aplicagbes como bibliotecas, simuladores e/ou servigos Web;
e um orquestrador para o provisionamento desta pilha aos nodos e monitoramento dos
recursos.

2.3.1 Sistema Operacional

Segundo Tanenbaum (2009), o Sistema Operacional (Operating System — OS)
atua como a primeira camada de abstragdo, proporcionando uma interface para que pro-
gramas - e programadores - se conectem aos dispositivos através de drivers. Além disso,
o SO é fundamental para garantir a seguranga na execugado de processos, prevenindo
acesso e modificacdes indevidas na memdria através de espacos de enderecos virtuais e
dos modos de usuario e kernel.

A unidade central do OS é o kernel, que estabelece uma hierarquia entre os pro-
cessos do sistema. As aplicagdes (e.g., navegadores, editores de texto, interfaces graficas)
sao executadas no modo de usuario. Cada processo em execugao por essas aplicagdes
possui enderecos virtuais privados, o que significa que blocos especificos da meméria do
sistema s6 podem ser acessados ou modificados por esse processo. Em contrapartida,
todo o codigo executado no modo de kernel possui acesso a um Unico espago de ende-
reco virtual de memoria, e qualquer erro de acesso ou escrita por parte de um driver nesse
nivel pode comprometer o funcionamento do sistema como um todo (Silberschatz et al.,
2021).
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Os drivers sao componentes de software responsaveis pela conexao de dispositi-
vos de /0O, como placas graficas, interfaces de rede, discos rigidos e periféricos, ao kernel
do sistema. Devido a sua natureza idiossincratica e dependente do fabricante, o SO for-
nece uma Interface de Programacao de Aplicagdes (Application Programming Interface —
API) que possibilita a interoperabilidade de dispositivos por meio de uma comunicagao pa-
dronizada e eficiente (Silberschatz et al., 2021). A Figura 13 ilustra como estes diferentes
componentes operam para permitir a interagdo entre aplicagdes, drivers e dispositivos de
hardware, assegurando a execucao eficiente e segura de processos.

Figura 13 — Conexao entre diferentes componentes do Sistema Operacional
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Fonte: Autor (2024).

Exemplos de sistemas operacionais comumente usados sdo GNU/Linux, FreeBSD,
Windows e MacOS. De acordo com o ranking TOP500 (2023), todos os sistemas mais
poderosos de HPC utilizam versdes personalizadas/distribuicées do Linux, devido a sua
flexibilidade e suporte a ambientes distribuidos e paralelos. Por ser um sistema de cédigo
aberto, permite adaptacao para atender as demandas de diferentes infraestruturas e car-
gas de trabalho. Entre as principais distribuicdes utilizadas em HPCCs estdo CentOS®,
HPE Cray OS’ e Red Hat Entresprise Linux (RHEL)3.

2.3.2 Sistema de Arquivos

Assim como o OS coordena a integracéo entre dispositivos de hardware e softwa-
res, o Sistema de Arquivos desempenha o papel de gerenciar como os dados s&o nomea-
dos, armazenados, acessados e compartilhados, garantindo a interoperabilidade entre dis-

6 CentOS (2024) — https://www.centos.org/
HPE Cray OS (2024) — https://www.hpe.com/psnow/doc/a00067725enw

8 RHEL (2024) — https://www.redhat.com/en/technologies/linux-platforms/enterprise-linux/
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cos rigidos, unidades de estado sélido ou outras midias (Tanenbaum, 2009). Além disso,
deve permitir interagdes de maneira simplificada e intuitiva com os dados armazenadas,
fornecendo uma camada de abstragao transparente ao usuario.

Sistemas de arquivos precisam oferecer caracteristicas como desempenho, para
permitir o rapido acesso e armazenamento de dados; seguranga, para garantir que apenas
usuarios autorizados possam acessar informacdes; e confiabilidade, para assegurar que
dados nao sejam corrompidos ou perdidos durante a execugao de operagdes. Entretanto,
ambientes HPC e bases de dados massivas, estabeleceram novos desafios, como compar-
tilhamento rapido e seguro, escalabilidade, gerenciamento de grandes conjuntos de dados
e necessidade de tolerancia a falhas em maior escala. Em HPCCs sistemas de arquivos
compartilhados e/ou distribuidos sdo empregados como forma de superar esses desafios.
Assim, de acordo com Hager e Wellein (2019) novos requisitos sédo particularmente criticos
para esses ambientes, como:

e Acesso concorrente: Em clusters, multiplos nodos precisam ler e gravar dados
simultaneamente. Um sistema de arquivos deve suportar esse acesso massivo sem
criar gargalos.

e Escalabilidade: A medida que o nimero de nodos no cluster cresce, o sistema
de arquivos precisa ser capaz de escalar de forma eficiente, tanto em termos de
armazenamento quanto em capacidade de processamento de I/O.

e Tolerancia a falhas: Com muitos nodos trabalhando em conjunto, falhas de hard-
ware sao inevitaveis. O sistema de arquivos precisa ser capaz de continuar operando
mesmo na presencga dessas falhas, sem perda de dados.

e Alta taxa de transferéncia: Operagdes de I/O devem ser otimizadas para garantir
que grandes volumes de dados possam ser lidos e gravados rapidamente, minimi-
zando o impacto no desempenho geral do cluster.

Sistemas de arquivos distribuidos e compartilhados diferem na maneira como
abordam esses desafios. Sistemas de arquivos compartilhados como Network File System
(NFS) e Server Message Block (SMB) permitem o acesso, através de uma rede comparti-
Ihada, de diferentes usuarios e/ou sistemas a um mesmo conjunto de dados, armazenado
de maneira centralizada em um Unico local fisico. Tanto no NFS quanto no SMB os arqui-
vos compartilhados na rede s&o acessados de maneira transparente como se estivessem
no armazenamento local. Apesar da simplicidade de implementagcdo e manutencéao, de-
vido a sua natureza centralizada, apresentam um ponto Unico de falha e a medida que o
nuamero de nodos/clientes aumenta gargalos na taxa de transferéncia e colisbes no acesso
sdo inevitaveis (Thanh et al., 2008).

Neste contexto, os sistemas de arquivos distribuidos apresentam uma alternativa
mais eficaz no cumprimento dos requisitos listados ao dividir e espalhar os dados em dife-
rentes nodos. Esse tipo de sistema melhora a escalabilidade, a redundancia e o desempe-
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nho, pois os dados podem ser acessados e processados em paralelo, em contraste com
abordagem multiplexada de sistemas compartilhados. O Hadoop File System (HDFS) é
amplamente usado em Clusters de Alta Disponibilidade (High Availability Clusters — HAs),
pois automaticamente cria cépias de arquivos em multiplos nodos para redundancia, e por
ser baseado no modelo MapReduce® é otimizado para operacdes que requerem grande
taxa de transferéncia, como a execucao de processos em lote (Shvachko et al., 2010).
Em contrapartida, o Lustre File System é voltado para supercomputadores cientificos, pois
permite a interconexao de dados durante processamento com baixa laténcia, favorecendo
programas baseados em passagem de mensagens. Na realidade, HPCCs de grande porte,
geralmente, possuem multiplos sistemas de arquivos, cada um otimizado para uso em uma
determinada carga de trabalho (Piernas et al., 2007).

2.3.3 Provisionamento

Os maiores supercomputadores cientificos, como Frontier, Fugaku e LUMI'®, pos-
suem milhares de nodos de computagédo. Configurar cada um desses nodos manualmente
seria extremamente trabalhoso, até mesmo para equipes compostas por dezenas de ad-
ministradores de sistemas. Nesse contexto, orquestradores, ou softwares de provisiona-
mento, desempenham um papel fundamental, automatizando o processo de configuragao,
gerenciamento e monitoramento de ambientes HPC. Instaladas no nodo mestre, essas
ferramentas tém como objetivo otimizar a administracdo de grandes clusters, facilitando a
implantagdo e manutencao de diversos nodos eficientemente (Schaffer et al., 2009).

Ferramentas de provisionamento como Warewulf'" e Extreme Cloud Administra-
tion Toolkit (xCAT)'2 fornecem um conjunto abrangente de funcionalidades. Conforme Kurt-
zer et al. (2012), a principal fungdo dos orquestradores € a de geracao de imagens de OS
que incluem configuragdes personalizadas, bibliotecas, compiladores e pacotes de soft-
ware especificos (e.g., drivers, softwares de rede, sistemas de arquivos, escalonadores de
tarefas). A inicializacdo dos nodos com as imagens personalizadas € realizada por meio
do Ambiente de Pré-execucgao (Preboot Execution Environment — PXE), outro recurso em
ambientes de provisionamento. O PXE permite que os nodos inicializem via rede, dire-
tamente a partir do nodo mestre, sem a necessidade de midias fisicas como discos ou
pendrives. Isso facilita a instalagdo remota e o gerenciamento de sistemas operacionais
e acelera a implementacao de novos nodos em grandes clusters (Rankin, 2008). Apds
inicializado o OS, também ¢é possivel a execugcdo de um comando especifico no cluster
inteiro ou subconjuntos especificos de nodos, minimizando a complexidade administrativa
e o risco de erros.

® Ambos MapReduce e Passagem de Mensagens sdo modelos de programacéo paralela que seréo discu-

tidos no capitulo seguinte.

Sistemas com maior desempenho no LINPACK na América, Asia e Europa, respectivamente
Warewulf (2024) — https://warewulf.org/

12 xCAT (2024) — https://xcat.org/
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Algumas placas-mae possuem microcontroladores especializados denominados
Baseboard Management Controller (BMC) que permitem o monitoramento remoto, inde-
pendente da inicializagdo do sistema operacional. Orquestradores, por meio do BMC,
permitem o gerenciamento direto do hardware, possibilitando opera¢cdées como reinicializa-
¢ao, desligamento, ou diagnostico de falhas em nodos sem que seja necessario 0 acesso
direto ao sistema (Minyard, 2006).

2.3.4 Escalonador de Tarefas

Em ambientes HPC, as cargas de trabalho podem variar significativamente em
complexidade, desde pequenos testes até simulagdes que demandam centenas de nu-
cleos de processamento. O escalonador de tarefas € responséavel por organizar, adminis-
trar e otimizar a utilizagao dos recursos disponiveis para a execugao de tarefas (em inglés,
jobs). O escalonamento em ambientes HPC é desafiador, j& que esses sistemas geral-
mente atendem a multiplos usuarios com cargas de trabalho complexas, exigindo uma
alocacao inteligente e equilibrada de recursos (Skinner; Kramer, 2005).

De maneira geral, um escalonador de tarefas para HPCCs deve: (i) criar politicas
de usuarios e grupos para estabelecer permissdes e limites de uso dos recursos computa-
cionais, definindo também prioridades na execucao de tarefas; (ii) permitir que os usuarios
agendem e executem tarefas, especificando a quantidade de recursos desejados - e.g.,
nodos, nucleos, GPUs - e o tempo de alocacéo, de acordo com os limites previamente
estabelecidos; (iii) gerenciar filas de tarefas e realocar recursos ou ajustar a ordem de exe-
cugao conforme necessario, balanceando cargas de trabalho e otimizando o desempenho
geral do sistema; e (iv) possibilitar o monitoramento das tarefas em execucéao, além de
registrar e armazenar estatisticas de tarefas finalizadas (Souza et al., 2019).

O Simple Linux Utility for Resource Management (SLURM) é o escalonador de
tarefas mais utilizado em supercomputadores, sendo responsavel pela gestdo de 65% dos
sistemas no ranking TOP500 (2023). O SLURM opera através de daemons, processos que
permanecem em segundo plano, permitindo que os usuarios executem, agendem e moni-
torem jobs por meio de comandos simples, enviados ao daemon controlador (slurmctld)
no nodo mestre. Esse nodo controlador se comunica e distribui as tarefas para os daemons
nos nodos de computacao (slurmd), conforme ilustrado na Figura 14. As configuracoes
e estatisticas sdo armazenadas em um banco de dados relacional (e.g., MySQL'® e Ma-
riaDB'*) e podem ser modificadas e consultadas pelos comandos scontrol e sacctmgr
(Yoo et al., 2003). Um exemplo adicional de escalonador é o OpenPBS, que também adota
uma arquitetura baseada em daemons e oferece funcionalidades similares ao SLURM.

Os escalonadores de tarefas sdo componentes fundamentais para garantir o uso
eficiente dos recursos, automatizando o processo de alocacao e execucao de jobs e ga-

13 MySQL (2024) — https://www.mysgl.com/
4 MariaDB (2024) — https://mariadb.org/
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Figura 14 — Componentes do Simple Linux Utility for Resource Management (SLURM)
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Fonte: Adaptado de Yoo et al. (2003).

rantindo que multiplos usuarios e suas demandas sejam atendidas de forma ordenada. Em
ultima instancia, a camada com a qual o usuario final interage, seja uma pessoa ou uma
aplicagao, é o escalonador de tarefas, tonando-o uma pecga central tanto na administracao
quanto utilizacdo de clusters de alto desempenho. O Capitulo 5 trata exclusivamente do
desenvolvimento de um middleware para integracao do SLURM a processos de otimizacao
baseados em populagdes.

2.4 CONSIDERACOES DO CAPITULO

Neste capitulo, foram apresentados os fundamentos das arquiteturas de compu-
tacédo de alto desempenho, com énfase nos conceitos centrais de processamento paralelo
e distribuido, bem como nos elementos necessarios para viabilizar sua implementagao e
operacgao. Inicialmente, definiu-se computacao de alto desempenho (HPC) como o uso
de sistemas computacionais compostos por multiplas unidades de processamento coope-
rando para solucionar problemas complexos de forma eficiente, destacando sua relevancia
em areas cientificas e industriais.

Ao explorar as diferencas entre processamento paralelo e distribuido, discutiu-se
que, no primeiro caso, multiplos processos compartiham memoria e recursos em uma
Unica maquina, enquanto, no segundo, tarefas sao distribuidas entre diferentes nodos co-
nectados por uma rede, cada qual com sua memoria local. Essa distingdo enfatiza a
importancia das arquiteturas de meméria compartilhada, distribuida e hibrida, cada uma
oferecendo vantagens especificas dependendo do tipo de aplicacdo e da escalabilidade
desejada.

Foi ressaltada a necessidade de uma infraestrutura de rede eficiente para permitir
a comunicacao entre os nodos de um sistema distribuido. Nesse contexto, foram aborda-
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das as principais topologias de interconexao, como anel, malha, toro e hipercubo, além dos
protocolos que suportam a troca de dados e a virtualizagao de recursos, permitindo o uso
eficiente do ambiente computacional compartilhado.

Finalmente, foi discutida a importancia de uma pilha de softwares que integre
ferramentas para configuracao, operacao e gerenciamento do ambiente. Aspectos como o
papel do sistema operacional, a escolha de sistemas de arquivos para armazenamento e
acesso aos dados, as ferramentas de provisionamento para configurar e gerenciar nodos,
e os escalonadores de tarefas para otimizar a execugédo de trabalhos foram abordados,
evidenciando sua contribui¢cdo para a operagao e administracdo de um sistema HPC.
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3 DESENVOLVIMENTO PARA AMBIENTES HPC

O desenvolvimento de aplica¢des para ambientes HPC é fundamental em diver-
sos campos da ciéncia e engenharia, pois permite a solucdo de problemas complexos e
de grande escala, que seriam inviaveis em infraestruturas computacionais convencionais.
Rauber e Ringer (2023) argumentam que o investimento significativo na construgéo e ma-
nutencao de sistemas HPC ¢é justificado pela natureza paralelizavel de muitos desses pro-
blemas, onde a execucgao simultanea de varias tarefas reduz o tempo de processamento e
possibilita 0 armazenamento e o tratamento de grandes volumes de dados.

No entanto, a maximizagao dos recursos de um sistema HPC requer uma aborda-
gem de desenvolvimento especifica. A programacao para ambientes HPC envolve praticas
que vao além do uso de multiplos nucleos de processamento. Desenvolver um programa
para esses sistemas demanda estratégias para minimizar o tempo de comunicagéo entre
nodos, otimizar o uso de memaria compartilhada e distribuida, e gerenciar a sincronia/as-
sincronia entre processos (Trobec et al., 2018). Em muitos casos, 0 uso de processamento
paralelo é, ndo apenas benéfico, mas mandatério, tanto pelo fato de que 0 uso de um Unico
nucleo de processamento pode nao ser capaz de realizar uma tarefa em um tempo razoa-
vel, quanto pela possibilidade de um Unico computador/sistema nao possuir a quantidade
de meméria suficiente para solugéo de determinados problemas (Hager; Wellein, 2019).

Este capitulo explora as principais estratégias e modelos de programacao que
permitem desenvolver aplicagbes para sistemas HPC. Serdo abordadas as técnicas de
paralelismo de controle/funcional e de dados, que permitem adaptar e distribuir tarefas
entre diferentes unidades de processamento. Em seguida, os padrdes de Bifurcar e Juntar,
Passagem de Mensagem e MapReduce - paradigmas mais empregados na programacao
paralela - serdo apresentados. Por fim, serdo discutidas métricas de desempenho que
auxiliam na avaliagdo quantitativa e qualitativa de sistemas e programas paralelos, como o
ganho de desempenho, a eficiéncia e a tolerancia a falhas.

3.1 MODELOS DE PROGRAMAGAO PARALELA

Ao desenvolver ou adaptar programas para execugao paralela, o primeiro passo, e
por muitas vezes 0 mais crucial, € identificar quais tarefas podem ser de fato paralelizadas.
De acordo com Pacheco (2011), em linhas gerais, os modelos de programagéo paralela
podem ser classificados em duas abordagens principais: o paralelismo de dados e o para-
lelismo funcional ou de controle. Cada uma delas possui caracteristicas proprias e é mais
adequada para determinados tipos de problemas.

O paralelismo de dados envolve a discretizagdo de um grande conjunto de dados
em partes menores que podem ser processadas de maneira independente em diferentes
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nucleos, processadores e/ou nodos (Chandra, 2001). A Figura 15 apresenta uma estrutura
de lago que tem a simples funcionalidade de somar os valores de dois vetores em um
terceiro vetor. Esta operacao pode ser facilmente paralelizada ao realizar a operagéo de
soma em diferentes segmentos do vetor simultaneamente.

Figura 15 — Estrutura de lago com paralelizacao de dados

PARA i1 DE 1 ATE n/2 - 1 FACA
a[i] = b[i] + c[i];
PARA i DE 1 ATE n FACA FIM PARA;
; ali] = b[i] + c[i]; =P
! FIM PARA; PARA i DE n/2 ATE n FACA
a[i] = b[i] + c[i];
FIM PARA;

Fonte: Autor (2024).

Outro exemplo de paralelismo de dados € a decomposi¢cdo do dominio de simula-
¢Oes fisicas, como de escoamento de fluidos ou distribuicdo de tensdes em sélidos. Neste
caso, as equagdes que descrevem os fendmenos envolvidos sdo discretizadas e formam
uma malha como demonstrado na Figura 16. Esta malha pode entdo ser decomposta em
subdominios que serao processados em paralelo (Bertsekas; Tsitsiklis, 2015). A decompo-
sicdo deve ser realizada de maneira a gerar regides com custos computacionais similares,
balanceando a carga e evitando processos 0ciosos.

Figura 16 — Discretizagcdo de um dominio de simulagédo em subdominios com interfaces

Fonte: Autor (2024).

Além disso, o paralelismo de dados requer o desenvolvimento de estratégias para
minimizar o tempo de comunicagao entre 0s processos, especialmente nas interfaces dos
subdominios. A medida que o processamento ocorre, os dados nas interfaces precisam
ser trocados entre subdominios adjacentes para garantir a consisténcia dos calculos. Essa
troca de informagdes entre interfaces pode gerar laténcia e afetar o desempenho da apli-
cacgao, especialmente em sistemas onde a comunicagao entre nodos é mais lenta que
o processamento local. Por isso, é necessario otimizar a frequéncia e o volume dessas
comunicacOes (Rauber; Ringer, 2023).
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Em contrapartida, no paralelismo funcional, a divisdo do trabalho ocorre com base
nas operacoes distintas que compdem o processamento. Ao invés de segmentar os dados,
0 programa € estruturado em etapas ou fungdes especificas que podem ser executadas
de forma independente e atribuidas a diferentes nodos (Foster, 2019). O modelo mestre-
trabalhador é um exemplo tipico de paralelismo funcional. Neste modelo, um processo
mestre distribui as tarefas entre multiplos processos trabalhadores, que realizam o proces-
samento e retornam os resultados ao mestre (Kasim et al., 2008).

Contudo, devido ao fato de que cada processo executa uma tarefa distinta, o ba-
lanceamento de carga torna-se uma tarefa particularmente complexa. O modelo também
depende de uma grande largura de banda a medida que o numero de tralhadores aumenta,
uma vez que toda comunicagao é centralizada no mestre (Foster, 2019). Segundo Kasim et
al. (2008), os padrdes de programacao paralela Bifurcar/Juntar, Passagem de Mensagens
e MapReduce sao comumente utilizados na implementacao destes modelos de paraleli-
zagao e apresentam caracteristicas distintas quanto ao fluxo de dados e a distribuigao de
processos entre nucleos e nodos que serdo apresentadas a seguir.

3.1.1 Bifurcar-duntar/Multithreading

O modelo de programacao Bifurcar-Juntar (ou Fork-Join, em inglés), é baseado
no paradigma de dividir e conquistar, onde um problema é recursivamente dividido em
subtarefas menores e independentes, chamadas threads, que sao executadas simultanea-
mente. Em sistemas de memaéria compartilhada, as threads, diferentemente de processos,
nao possuem recursos de memdaria proprios, o que permite que dados, variaveis e estru-
turas estejam disponiveis para todas as threads sem a necessidade de copias redundan-
tes (Chandra, 2001).

Esse acesso direto € uma das principais vantagens do modelo Bifurcar-Juntar,
pois reduz a sobrecarga de comunicacao e facilita a sincronizagao entre threads. Entre-
tanto, € necessario cuidado para evitar condicées de corrida (em inglés, race conditions),
i.e., a violacao de dados por operacgdes de I/O a um mesmo endereco de meméria con-
comitantes (Trobec et al., 2018). De acordo com Chandra (2001), a execugao paralela de
multiplas threads é também denominada de multithreading.

No contexto de processamento multithreading, é importante diferenciar o parale-
lismo real do paralelismo lI6gico. O paralelismo real, ilustrado na Figura 17, ocorre quando
o hardware disponivel permite a execugao simultanea de vérias threads em diferentes nu-
cleos ou processadores. Ja o paralelismo I6gico se refere a divisdo de uma tarefa em
multiplas threads que, apesar de programadas para executar simultaneamente, podem ser
processadas de forma sequencial (Hager; Wellein, 2019).

Em sistemas com poucos nucleos, o paralelismo légico permite que uma tarefa
seja dividida em threads, mas nem todas serdo executadas ao mesmo tempo. A operagao
de alternancia entre elas é gerenciada pelo OS e é conhecida como troca de contexto (Fi-
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Figura 17 — Multithreading com paralelizacao real

—————————————————————————

thread mestra

Fonte: Autor (2024).

gura 18). O paralelismo l6gico permite que o processador alterne rapidamente entre malti-
plas threads, proporcionando a ilusdo de paralelismo em sistemas com um numero limitado
de nucleos (Silberschatz et al., 2021).

Figura 18 — Multithreading com paralelizacao légica

thread mestra

Fonte: Autor (2024).

O Open Multi-Processing — (OpenMP)! é uma das principais ferramentas para
implementar o padrao Bifurcar-Juntar, fornecendo uma API que permite criar € gerenciar
threads de forma simplificada. A API possibilita a insercdo de diretivas no cédigo para
indicar que determinadas seg¢bes ou lagos devem ser paralelizados, dividindo automatica-
mente o trabalho entre as threads disponiveis (Chandra, 2001). No caso do exemplo de
paralelizacao de lago da Figura 15, o OpenMP permite que as iteracdes sejam distribuidas
entre 0s nucleos como demonstrado na Figura 19.

3.1.2 Passagem de Mensagens

A passagem de mensagens € uma técnica para a sincronizagao e a comunicagao
entre processos em sistemas distribuidos. Ela permite que processos, mesmo em ambi-
entes onde nao ha espaco de memaria compartilhado, sincronizem suas ag¢oes e troquem
dados de forma eficaz, utilizando uma rede para transmitir informag¢des. Essa abordagem
é fundamental para a interoperacao de processos em sistemas HPC, nos quais cada nodo

' OpenMP (2024) — https://www.openmp.org/
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Figura 19 — Paralelizacdo de um lago utilizando OpenMP

#include <stdio.h>
#include <omp.h>

void main(int argc, char **argv) {
//inicializa o dos vetores

#pragma omp parallel for

for (i = 0; i < N; i++) {
ali] = b[i] + c[i];

}

Fonte: Autor (2024).

do sistema pode funcionar de forma independente, mas precisa se comunicar para execu-
tar tarefas paralelas de forma coordenada (Trobec et al., 2018).

O modelo de passagem de mensagens se baseia em duas funcdes basicas de
envio e recebimento de dados, i.e., send() e recv(). O processo de envio inicia a trans-
missdao de uma mensagem a outro processo ou conjunto de processos, enquanto o pro-
cesso de recepgao capta a mensagem enviada, possibilitando que as informagdes/dados
contidos nas mensagens sejam utilizadas ou passadas adiante entre processos (Gropp et
al., 1999).

Essa comunicacao pode ocorrer tanto de forma sincrona quanto assincrona como
ilustrado na Figura 26. Na execugao sincrona o processo emissor € suspenso até que haja
uma confirmagéo ou retorno da mensagem enviado ao destinatario. Em contrapartida,
na execucao assincrona o processo emissor continua sua execucao logo apds enviar a
mensagem, sem esperar pela confirmacao de recebimento (Pacheco, 2011).

Figura 20 — Comunicacao entre processos de forma (a) sincrona e (b) assincrona

P, P, P, P,
send() ‘ send() ‘
X recv()( ' recv()(
P, espera pela P, continua a
reposta de P, execucao
" send() P send()
Srecv() : recv() I

Fonte: Autor (2024).
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Outro aspecto importante da passagem de mensagens € o tipo de comunicacao,
que pode ser point-to-point ou multicast/broadcast (Figura 21). Na comunicacgao point-to-
point, uma mensagem € enviada diretamente de um processo a outro, facilitando a troca
de dados especificos entre pares de processos. Ja a comunicagao broadcast permite que
um processo envie uma mensagem a multiplos processos simultaneamente, o que é Util
em operagdes onde varios processos precisam receber os mesmos dados, como na troca
de variaveis/instrucoes globais (Pacheco, 2011).

Figura 21 — Passagem de mensagens (a) point-to-point e (b) broadcast

P2 recv() P2

Fonte: Autor (2024).

Para padronizar a paralelizagéo e a comunicagdo de processos baseada na pas-
sagem de mensagens, a Interface de Passagem de Mensagens (Message Passing Inter-
face — MPI) € amplamente utilizado. O MPI é o principal padrdao adotado para a passagem
de mensagens e fornece uma interface robusta e flexivel, que permite desenvolver apli-
cacdes de alto desempenho e escalaveis. Uma das grandes vantagens do MPI é sua
capacidade de automaticamente selecionar o meio de interconexdo mais eficiente para a
comunicacao, que pode variar entre memdria compartilhada/threads para processamento
local, InfiniBand quando disponivel, ou TCP/IP para passagem de mensagens em redes
Ethernet (The MPI Forum, 1993).

Além disso, o MPI garante a entrega segura, continua e ordenada das mensa-
gens entre os processos. Isso significa que as mensagens enviadas entre dois processos
seguirdo a ordem correta de chegada, e os dados transmitidos estarao integros, indepen-
dentemente da topologia de interconexao ou arquitetura dos nodos (Gropp et al., 1999).
Devido a essas garantias, o MPI tornou-se uma ferramenta ubiqua no desenvolvimento de
aplicagdes distribuidas e paralelas em sistemas HPC, com duas implementacdes princi-
pais, 0 Open MPI?2 e o MPICH?, que podem ser usados de maneira intercambiavel.

2 Open MPI (2024) — https://www.open-mpi.org/

3 MPICH (2024) — https://www.mpich.org/
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3.1.3 MapReduce

O modelo de programacao MapReduce € amplamente utilizado para processa-
mento de grandes volumes de dados, aplicando uma estrutura que se aproveita da proxi-
midade dos dados nos sistemas de arquivos distribuidos. Esse modelo foi projetado para
simplificar a divisao do trabalho em sistemas de multiplos nodos, particularmente em ce-
narios onde o volume de dados é tao grande que torna inviavel o processamento em uma
Unica maquina. Em sua esséncia, o MapReduce realiza operagdes de particionamento,
mapeamento, embaralhamento e reducao, transformando e condensando dados comple-
X0s em uma série de passos eficientes (Kasim et al., 2008).

O processo se inicia com a fase de particionamento, onde o conjunto de dados é
dividido em blocos menores, com o objetivo de maximizar a localidade e reduzir a laténcia
de leitura, pois cada fragmento é processado localmente no nodo onde se encontra. Em
seguida, ocorre a fase de mapeamento, na qual uma funcao € aplicada a cada fragmento
dos dados, produzindo uma série de pares chave-valor que serao organizados conforme
sua categoria ou significado. Esta fase de mapeamento tem o funcéo de extrair e organizar
as informagdes necessarias a partir de conjuntos de dados brutos, distribuindo a carga
entre diversos nodos do sistema (Dean; Ghemawat, 2008).

A fase seguinte é o embaralhamento, onde os pares chave-valor gerados sédo agru-
pados e reorganizados de acordo com suas chaves, permitindo que dados semelhantes
sejam consolidados para a fase final. O embaralhamento é fundamental para garantir que
cada nodo receba todos os dados relevantes para a etapa de reducao, minimizando a troca
de dados. Por fim, a etapa de reducéo aplica uma funcao de agregacao sobre os dados
embaralhados, consolidando-os em um conjunto de resultados finais que respondem ao
problema inicial (Dean; Ghemawat, 2008).

O modelo MapReduce, com seu fluxo bem definido de operagdes e suporte a sis-
temas de armazenamento distribuido, € uma solugao para processamento em larga escala,
especialmente util em areas como analise de grandes bases de dados e na implementa-
¢ao de programas no modelo mestre-trabalhador (Rauber; Ringer, 2023). A Figura 22
apresenta uma visao geral do fluxo de operagdes do MapReduce, destacando as interde-
pendéncias entre as fases e o fluxo de dados ao longo do processo.

3.2 METRICAS DE DESEMPENHO

Avaliar o desempenho de sistemas e programas HPC garante que o desenvolvi-
mento, a escolha de modelos de paralelismo e o uso de recursos seja otimizado e que a
execucgao paralela entregue ganhos reais mensuraveis. Métricas de desempenho permi-
tem mensurar a eficiéncia do programa em diferentes aspectos, verificando se os recursos
computacionais disponiveis sao aproveitados de maneira adequada, se o aumento de re-
cursos resulta em melhorias proporcionais e se 0 programa é capaz de manter a robus-
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Figura 22 — Fluxo de operacdes no padrao MapReduce

Parte 1
"""""""""""" Trabalhador
Parte 2 Trabalhador <chave, valor> -
Pate3 ~— : i e g
Parte 4 S °8’_
Parte 5 Trabalhador <chave, valor> @
Parte m
Trabalhador <chave, valor>
Particionamento Mapeamento Embaralhamento Redugéo Agregacgéao

Fonte: Adaptado de Dean e Ghemawat (2008).

tez mesmo em casos de falhas em processos ou operagdes especificas (Hager; Wellein,
2019).

A seguir, sdo abordadas métricas que permitem uma visao abrangente de quao
bem um sistema ou programa HPC realiza seu processamento, a saber: o desempenho
maximo e eficiéncia, que mensuram o aproveitamento dos ndcleos, processadores € no-
dos que compdem a infraestrutura; medidas de ganho de desempenho, que apresentam
formas de avaliar o ganho de desempenho em comparagdo a uma implementagao serial,
0 que permite entender o impacto real do paralelismo em termos de reducao de tempo de
execucao; escalabilidade, que mede como o desempenho do programa cresce conforme
mais recursos computacionais sdo disponibilizados; e tolerancia a falhas, uma caracte-
ristica que garante que o sistema mantenha sua funcionalidade mesmo na presenca de
problemas ou interrupcdes em partes do processo.

3.2.1 Eficiéncia

O desempenho de sistemas computacionais e de programas cientificos pode ser
avaliado pela quantidade de operagdes de ponto flutuante realizadas por segundo, Flops/s
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(Floating Point Operations per Second). Esse indicador é utilizado para quantificar a capa-
cidade de processamento numérico de um sistema, especialmente no contexto de aplica-
cOes intensivas em operagcbes matematicas complexas como as encontradas em proble-
mas de engenharia (Kindratenko; Trancoso, 2011).

O desempenho méaximo tedrico (R ,..) de um sistema corresponde ao maior valor
possivel de Flops/s que poderia ser atingido, considerando apenas a velocidade dos pro-
cessadores e seu conjunto de instrugdes como demonstrado na Equacéao 1. Por exemplo,
em processadores Intel Xeon da geracdo Haswell ou superiores, o conjunto de instru-
¢cbes Fused Multiply-add Operation — (FMA) permite 16 operagdes de ponto flutuante por
ciclo de processamento, portanto, para um processados Intel Xeon E5-2630v3@2,4Ghz,
com oito nucleos de processamentos, o desempenho maximo tedrico calculado seria de
307,2 GFlops/s, conmo mostra a Equacgao 2 (Dolbeau, 2018).

R, = # processadores X # nucleos/processador x freq. clock x instrugdes/ciclo (1)

Rpear 52630 = 1 X 8 x 2,4 10” x 16 = 307,2 - 10° Flops/s 2)

Entretanto, alcangar esse desempenho tedrico € um desafio significativo devido
a limitagbes praticas que envolvem operacdes de /O, comunicagao entre processos € 0
tempo necessario para acessar a memoria. Tais fatores reduzem o desempenho efetivo e
criam um desvio entre o desempenho maximo tedrico e 0 desempenho obtido na pratica
(Dolbeau, 2018). Para mensurar essa discrepancia, define-se a eficiéncia do sistema*
(mis) cOmo a razao entre o desempenho maximo real (R,,,,) alcangado por um programa e
0 desempenho maximo teorico (R,..) do sistema (Equagéo 3). Uma eficiéncia alta indica
que o sistema esta utilizando de forma eficaz seus recursos, enquanto valores mais baixos
podem sugerir gargalos, como comunicagdo excessiva ou limitagbes de meméria, que
impedem a plena utilizacao dos recursos de hardware (Kindratenko; Trancoso, 2011).

Rmax
Nsist = o5 (3)
' Rpeak

Diferentes benchmarks sao utilizados para avaliar o desempenho e a eficiéncia de
supercomputadores, destacando-se o Basic Linear Algebra Subprograms — (BLAS)® e o
High Performance LINPACK — (HPL)® . Esses benchmarks aplicam operacdes de algebra
linear intensivas e permitem comparar o desempenho de diferentes sistemas com métricas
padronizadas. A Tabela 3 destaca o desempenho e eficiéncia de alguns dos sistemas
listados no ranking TOP500 (2023), com valores tipicos de 7y, variando entre 45% e 85%,
com enfase para o supercomputador Pégaso, sistema brasileiro melhor colocado.

4 Neste contexto, eficiéncia do sistema n&o deve ser confundida com a eficiéncia do programa, também



58

Tabela 3 — Desempenho e Eficiéncia de Sistemas HPC no TOP500

Posicao Sistema # nacleos R, [TFlops/s] R cqr [TFlops/s]  Nsis: [%]
1 Frontier 8.699.904 1.206,00 1.714,81 70,33
2 Aurora 9.264.128 1.012,00 1.980,01 51,11
3 Eagle 2.073.600 561,20 846,84 66,27
4 Fugaku 7.630.848 442,01 537,21 82,28
5 LUMI 2.752.704 379,70 531,51 71,44

50 SuperMUC-NG 305.856 19,48 26,87 72,49
56 Pégaso* 233.856 19,07 42,00 45,40
100 DGX SuperPOD 127.488 9,44 11,21 84,21
250 Altair 63.360 3,53 5,88 60,03
500 HSUper 41.832 2,13 3,21 66,36

*Melhor supercomputador brasileiro no ranking
Fonte: Adaptado de TOP500 (2023).

3.2.2 Escalabilidade

Para além do aproveitamento eficiente dos recursos disponiveis, métricas de ga-
nho de desempenho (ou speedup) e escalabilidade oferecem uma anélise de como sis-
temas e programas paralelos se beneficiam do aumento na quantidade de unidades de
processamento. O ganho de desempenho (Equacao 4), € definido como a razao entre o
tempo de execucado de uma tarefa em modo serial (T) e o0 tempo de execugdo em paralelo
com p unidades de processamento (7,), e quantifica o impacto do paralelismo sobre o
tempo total de processamento (Hager; Wellein, 2019).

No entanto, o ganho de desempenho é limitado por fatores que afetam a execugéo
paralela de qualquer carga de trabalho, como a presenca de operacgdes interdependentes
que devem ser realizadas em uma sequéncia especifica, o que reduz a possibilidade de
execugao simultanea. Essas limitagdes, definidas como concorréncia, contengéo e co-
eréncia, restringem o aumento linear de desempenho a medida que mais recursos sao
adicionados. Concorréncia refere-se ao limite intrinseco de tarefas que podem ser execu-
tadas ao mesmo tempo, enquanto a contengao e a coeréncia se referem, respectivamente,
ao conflito pelo uso dos mesmos recursos e a necessidade de sincronizacdo dos dados
entre os processos (Gunther, 2008).

conhecida como escalabilidade.
5 BLAS (2024) — https://www.netlib.org/blas/
6 HPL (2024) — https://www.netlib.org/benchmark/hpl/
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Diferentes modelos paramétricos sdo empregados para quantificar estas limita-
¢des. Segundo Amdahl (1967), mesmo que uma tarefa seja dividida em p unidades de
processamento, uma fragao irredutivel o- permanece sequencial e, portanto, apenas a por-
cao restante (i.e., (1 — 0)T,) pode ser paralelizada. Nesse caso, o0 ganho de desempenho
maximo é dado pela Equacéo 5, que ainda pode ser simplificada para a versao mais co-
mumente encontrada da Lei de Amdahl (Equacao 6).

oT, + T,
p
_ p
P l+o(p-1 ©

Para valores de p tendendo ao infinito, a Equacao 6 converge para um valor fi-
nito determinado por o, sugerindo que, mesmo com recursos computacionais ilimitados,
0 ganho de desempenho é limitado pela fracdo sequencial da tarefa, como mostrado na
Equacao 7:

lim S, = o! (7)

p—)(X)

A Lei de Amdahl presume que a carga de trabalho possui tamanho constante.
Gustafson (1988) sugere que o tamanho da carga deva aumentar proporcionalmente ao
nuamero de processadores p, resultando em uma retomada, teoricamente, da natureza
linear do ganho de desempenho. O modelo de Gustafson (Equagéo 8) propde que o ga-
nho de desempenho aumente de forma mais favoravel, expressando-o em fun¢do de uma
fragcdo sequencial, mas considerando a carga paralelizavel como dominante.

S,=c+(1-0o)p (8)

A Lei Universal da Escalabilidade (Universal Scalability Law — USL), demonstrada
na Equacao 9, altera a Lei de Amdahl a partir de um termo de correcao «, que representa
a sobrecarga causada pela imposicao de coeréncia entre processos (Gunther, 1993). O
termo introduz uma sobrecarga crescente quando muitos processadores sao adicionados,
fazendo com que, diferentemente das Equagbes 6 e 8 haja um maximo em S, para um
valor étimo de processos paralelos p* (Equacao 10).

_ p
Cl+o(p-D+xkpp-1)

(9)

Sp
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O balango entre o ganho de desempenho e os recursos utilizados € mensurado
pela escalabilidade, também conhecida como eficiéncia paralela do programa. A esca-
labilidade, como mostra a Equacao 11, é representada pela razdo entre o ganho de de-
sempenho (S ,) e o numero de processos paralelos executados (p). Alta escalabilidade
indica que a maior parte do poder de processamento adicional contribui diretamente para
a reducao do tempo de execucao, enquanto baixa escalabilidade sugere perdas significati-
vas devido a fatores como sincroniza¢do, comunicagao entre processos e desequilibrio de
carga (Hager; Wellein, 2019).

=
t

P
= — (11)
pT, p

As Figuras 23 e 24 apresentam um comparativo no ganho de desempenho e es-
calabilidade modelados pela Lei de Amdahl, modelo de Gustafson e USL para valores de
o = 0.05 e k = 0.01. E possivel notar o impacto causado pelo coeréncia entre processos
ao se comparar as curvas geradas pela Lei de Amdahl e USL até mesmo para pequenos
valores de «. Embora o modelo de Gustafson se aproxime do limite ideal (i.e., S, = p)
desenvolver programas paralelos que apresentem ganho de desempenho linear tem se
mostrado um desafio para os programadores destas aplicages (Gunther, 2008).

3.2.3 Tolerancia a Falhas

Outro aspecto qualitativo na avaliagdo do desempenho de aplicacbes paralelas é
a tolerancia a falhas, que se refere a capacidade de um sistema de continuar funcionando
adequadamente mesmo na presenca de falhas em componentes de hardware ou software.
Em sistemas de alto desempenho, a tolerancia a falhas é essencial para garantir que ope-
racoes de longa duragdo ou com requisitos criticos nao sejam interrompidas, minimizando
impactos negativos na execucao de programas e no uso dos recursos computacionais (Ja-
lote, 1994).

Em ambientes HPC, as falhas podem ocorrer em diferentes niveis, como nos no-
dos de processamento, na memoria ou na comunicagao entre processos. Um exemplo
tipico envolve a falha em um nodo durante uma execuc¢do distribuida: se um nodo deixa de
responder ou apresenta erros, processos que dependem das informacdes calculadas por
esse nodo podem ser interrompidos, levando a uma parada do sistema ou a necessidade
de reiniciar a tarefa. Outro exemplo comum é a falha em redes de comunicagao, que pode
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Figura 23 — Speedup de diferentes modelos paramétricos (o- = 0.05, « = 0.01)
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Fonte: Autor (2024).

resultar na perda de pacotes ou em desconexdes temporarias, afetando o sincronismo
entre os processos paralelos (Jalote, 1994).

De acordo com Ledmi et al. (2018), para lidar com essas situagdes, diversas es-
tratégias de tolerancia a falhas podem ser implementadas, de acordo com a natureza do
sistema e as caracteristicas da aplicacdo. Uma técnica amplamente utilizada é o check-
point/restart, na qual o estado do programa € periodicamente salvo em um armazenamento
seguro, permitindo que, em caso de falha, o processo seja retomado a partir do ultimo
ponto de salvamento, em vez de reiniciar completamente a tarefa. Esse método reduz
significativamente o tempo perdido e o custo de processamento em caso de interrupgoes.

Outra abordagem relevante ¢ a replicagao de dados e processos, em que multiplas
copias de partes criticas do programa sao executadas ou armazenadas em diferentes noés.
Dessa forma, se uma réplica falhar, outra pode assumir sua fungéo, garantindo a continui-
dade da execugao sem grandes perdas. Além disso, o uso de algoritmos de detec¢éo de
falhas permite identificar rapidamente nodos ou processos problematicos e realocar suas
tarefas a outros componentes do sistema (Ledmi et al., 2018).

3.3 CONSIDERACOES DO CAPITULO

Foram abordados, neste capitulo, os principais aspectos do desenvolvimento para
sistemas HPC, destacando os elementos fundamentais para a construcao de aplicacbes
eficientes e escalaveis. Inicialmente, foram apresentados os modelos de programagao
paralela, que oferecem diferentes abordagens para explorar o paralelismo inerente a sis-



62

Figura 24 — Escalabilidade de diferentes modelos paramétricos (o = 0.05, x = 0.01)
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temas HPC. O padrao bifurcar-juntar destacou-se por sua énfase no compartilhamento de
mem©dria e no uso de threads, enquanto a passagem de mensagens foi abordada como
a escolha predominante em arquiteturas de memoaria distribuida, com ferramentas como
MPI amplamente utilizadas. Por fim, 0 modelo MapReduce evidenciou-se como uma abor-
dagem eficaz em conjunto com sistemas de arquivos distribuidos para o processamento
de grandes volumes de dados.

Além disso, o capitulo enfatizou a importancia das métricas de desempenho na
avaliacao e otimizacao de aplicacdes para ambientes HPC. A eficiéncia foi explorada como
um indicador da utilizagao proporcional dos recursos computacionais, enquanto a escalabi-
lidade revelou-se util para medir a capacidade de expansao do sistema a medida que mais
recursos sa&o adicionados. Foram analisados modelos paramétricos, que ajudam a prever
o comportamento de sistemas conforme a carga ou o numero de processadores aumenta.
J& a tolerancia a falhas, foi discutida com foco em estratégias para garantir a continuidade
das operagdes diante de falhas inevitaveis, ressaltando a necessidade de técnicas como
checkpoints, reinicios automéaticos e redundancias.



63

4 IMPLANTACAO DO CLUSTER AQUA

O Nucleo de Simulacao e Otimizacao de Sistemas Dinamicos (NSO) dedica-se a
pesquisa e desenvolvimento de solugdes voltadas a simulagao e otimizacédo de sistemas
complexos de engenharia, frequentemente associados a desafios computacionais intensi-
vos. Alguns dos projetos em curso demandam recursos computacionais que ultrapassam
a capacidade de estacbes de trabalho tradicionais (i.e., workstations). Essa limitacao,
além de impactar os prazos de execuc¢ao, dificulta/impede a exploracdo de modelos mais
detalhados e robustos.

Com o objetivo de acelerar o processamento de simulagdes, viabilizar modelos
computacionais mais avancados e oferecer um ambiente adequado ao desenvolvimento
e experimentacdo cientifica, propds-se a implantagdo de um Commodity Cluster. Essa
abordagem aproveita a infraestrutura ja existente no laboratério, composta por estacdes de
trabalho heterogéneas, reduzindo custos enquanto proporciona um aumento significativo
na capacidade de processamento.

Neste capitulo, a arquitetura da solugdo proposta — o Cluster Aqua — é descrita,
abrangendo os componentes de hardware, as configuracées de software e os aspectos
de conectividade e segurancga. Além disso, sdo apresentados os benchmarks realizados,
demonstrando os resultados de desempenho obtidos e validando a infraestruturada HPC
implantada.

4.1 HARDWARE

A seguir, sdo descritos os componentes de hardware utilizados na implantacao do
Cluster Aqua, incluindo os nodos de processamento, os dispositivos de interconexao e a
topologia de rede. Uma visao geral da infraestrutura fisica € apresentada na Figura 25.
Inicialmente, o cluster foi configurado com quatro nodos, todos aproveitados da infraestru-
tura existente no laboratorio. Posteriormente, o sistema foi expandido para um total de oito
nodos, visando uma expansao na capacidade de processamento. Contudo, um dos nodos
(nodo04) encontra-se atualmente inoperante devido a queima de componentes causada
por um pico de tensao durante o periodo de execucgao deste trabalho.

4.1.1 Nodos

O Cluster Aqua é composto por oito nodos, com fungdes e configuragdes distintas.
O nodo mestre, responsavel pela coordenacao das tarefas e gerenciamento do cluster, é
uma maquina HP Compaq 8200 Elite SFF (Figura 26a ). Os sete nodos restantes desem-
penham fun¢des de computacdo, sendo seis DELL Precision T7810 (dedicados a tarefas
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Figura 25 — Visao geral do Cluster Aqua

r

Fonte: Autor (2024).
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baseadas em CPUs, Figura 26b ) e um DELL Precision T7910 (para tarefas com uso de
GPUs, Figura 26c¢).

A heterogeneidade das configuragdes de hardware reflete a origem dos equipa-
mentos. Trés dos nodos de computagéo (nodo®1, nodo02 e nodo03) ja integravam a in-
fraestrutura do laboratério e possuem especificagdes idénticas, com maior capacidade de
memoria RAM em comparacao aos demais. Os nodos adicionais, adquiridos posterior-
mente, ainda estdo em processo de melhorias e atualizacdo de componentes. Um exem-
plo é o nodo05, que possui capacidade para acomodar até quatro GPUs e ja esta equipado
com quatro placas NVIDIA Quadro K620, destacando-se dos outros nodos por essa carac-
teristica. As especificacdes completas dos nodos estdo detalhadas na Tabela 4.

Tabela 4 — Configuracdes de hardware dos nodos do Cluster Aqua

Nodo CPU Nucleos GPU Memoria

mestre 1xCore i5-2500 4(1:4) Radeon HD 6350 7GB

nodo0®1 2xXeon E5-2630v3 32 (2:16) Quadro K620 256GB
nodo®2 2xXeon E5-2630v3 32 (2:16) Quadro K620 256GB
nodo®3 2xXeon E5-2630v3 32 (2:16) - 256GB
nodo®4 2xXeon E5-2670v3 48 (2 : 24) Quadro K620 256GB
nodo®5 2xXeon E5-2609v3 12 (2:6) 4xQuadro K620 128GB
nodo0®6 1xXeon E5-2630v3 16 (1:16) GeForce 9500GT 128GB
nodo®07 1xXeon E5-1607v4 4 (1:4) Quadro K2000 32GB

Aqua - 180 - 1.319GB
Fonte: Autor (2024).

Figura 26 — Nodos do Cluster Aqua: (a) nodo mestre, (b) e (c) nodos de computagao

e
NO3
Os

(a) HP Compaq 8200 Elite SFF  (b) DELL Precision T7810 (c) DELL Precision T7910
Fonte: HP (2024) e DELL (2024).
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4.1.2 Rede

A arquitetura de rede do Cluster Aqua foi projetada com base na topologia es-
trela, uma escolha fundamentada pela facilidade de implementacédo e pelo baixo custo
associado. Apesar de suas limitacdes em termos de escalabilidade, essa configuragéao é
adequada ao tamanho reduzido do cluster e a utilizacdo do padrao Ethernet, que oferece
desempenho suficiente para as demandas computacionais esperadas.

A conectividade externa do cluster € limitada ao nodo mestre, que esta conectado
a Internet por meio da RedeUFSC. Para suportar a comunicagao interna entre os nodos,
foi configurada uma VLAN dedicada, separada da rede externa. Essa abordagem exigiu a
instalacdo de uma placa de rede adicional TP-Link TG-3468 (Figura 27) no nodo mestre,
viabilizando a conexdo do nodo a ambas as redes.

Os nodos do cluster estao interligados por um comutador gerenciavel TP-Link TL-
SG2210P (Figura 28), equipado com oito portas, cada uma com largura de banda de 1Gbit.
A escolha por cabos Ethernet CAT6 garantiu a redugéo de interferéncias e o suporte a al-
tas taxas de transferéncia, garantindo a comunicacao confiavel entre os nodos. Essa con-
figuracdo assegura uma infraestrutura de rede eficiente e compativel com os dispositivos
disponiveis no NSO.

Figura 27 — Placa de Rede adicional Figura 28 — Comutador gerenciavel do
do nodo mestre Cluster Aqua
s

Fonte: TP-Link (2024a). Fonte: TP-Link (2024b).
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42 SOFTWARE

A configuragédo de software do Cluster Aqua foi amplamente baseada nas reco-
mendacdes e receitas disponibilizadas pela comunidade Open High Performance Com-
puting — (OpenHPC). O OpenHPC é um projeto de cédigo aberto que fornece um con-
junto abrangente de ferramentas, bibliotecas e pacotes pré-configurados para ambientes
de computacao de alto desempenho. Esse repositério consolidado simplifica a implanta-
¢ao e o gerenciamento de clusters ao disponibilizar solugées compativeis com as melhores
praticas (OpenHPC, 2018). Nesta secao as configuracdes adotadas sdo especificadas e
justificadas. Os arquivos de configuracdao usados podem ser encontrados no Apéndice A
deste trabalho.

4.2.1 Sistemas Operacional e de Arquivos

O repositorio OpenHPC, em sua versao 2.3, oferece suporte a trés distribuicoes
Linux: CentOS 8, OpenSUSE Leap 15 e Rocky Linux 8. Apos avaliar as opgdes, optou-
se pela utilizagdo do CentOS 8 devido a sua robustez e estabilidade. Essa escolha foi
motivada pelo fato de o CentOS ser bem consolidado na comunidade HPC, com com-
patibilidade comprovada com as principais ferramentas e bibliotecas usadas nesse tipo
de infraestrutura. Além disso, a integracdo com o repositério Extra Packages for Enter-
prise Linux — (EPEL) foi um fator determinante, pois esse repositério disponibiliza pacotes
adicionais, como softwares de monitoramento e ferramentas administrativas, facilitando a
instalacéo e configuracdo do ambiente do cluster.

Para o sistema de arquivos, optou-se pela utilizagdo do NFS, uma solugao simples
e eficiente para compartilhar dados entre os nodos do cluster. O NFS foi configurado no
nodo mestre, que hospeda tanto os diretérios pessoais dos usuarios quanto os diretorios
contendo ferramentas e aplicagdes utilizadas nas simulagdes e monitoramento dos nodos,
com capacidade de armazenamento compartilhado de 1TB. Os nodos de computacao nao
possuem dispositivos fisicos de armazenamento (e.g., discos rigidos) e utilizam apenas os
diretorios compartilhados pelo NFS como sistema de arquivos.

Os diretérios de usuarios sdo compartilhados com permissdes especificas, per-
mitindo leitura e escrita por parte dos nodos de computagdo. Em contrapartida, foram
criados diretérios compartilhados exclusivamente para leitura, onde estdo armazenados
arquivos executaveis de aplicacoes especificas, como OpenFOAM, ANSYS, compiladores
e ferramentas administrativas. Essa abordagem garante que os executaveis estejam cen-
tralizados e disponiveis para todos os nodos sem risco de modificagdes indevidas. Além
disso, facilita a manutencgéo e o controle de versdes das ferramentas utilizadas no cluster.

A montagem dos sistemas de arquivos nos nodos de computacao é realizada
automaticamente por meio do arquivo /etc/fstab, um arquivo de configuragcao padrao em
sistemas Linux que contém informagdes sobre os sistemas de arquivos. As configuragdes



68

do arquivo restringem a criagdo de dispositivos especiais e a execugao de binarios com
privilégios de superusuario, garantindo a seguranca do ambiente.

4.2.2 Conectividade e Seguranca

A comunicacao entre os nodos do cluster ocorre inteiramente por meio de uma
VLAN interna, garantindo isolamento em relacao a RedeUFSC e maior eficiéncia nas tro-
cas de dados entre os sistemas. O nodo mestre € responsavel por atuar como servidor
DHCP, atribuindo automaticamente enderecos IP aos nodos de computagdo com base em
seus enderecos MAC. Essa abordagem simplifica a configuracdo e o gerenciamento da
conectividade interna, eliminando a necessidade de configuragées manuais.

Para a transmissdo de dados e disponibilizacao de arquivos entre os nodos e
clientes, foram configurados servidores HTTP e FTP. O protocolo HTTP, amplamente utili-
zado na web, permite a transferéncia de arquivos de forma robusta e estruturada, sendo
ideal para distribuir pacotes ou documentagéao. Por sua vez, o protocolo FTP é empregado
para transmissdes rapidas e diretas de arquivos, e juntamente com o servidor DHCP e o
provisionador tem a func¢ao de distribuir as imagens de OS para os nodos de computacao.

A conexao remota ao cluster é realizada exclusivamente por meio do protocolo
Secure Shell — (SSH), reconhecido por sua alta seguranca na transmissao de dados. Pre-
ferencialmente, sédo utilizadas chaves de autenticacao criptografadas, que adicionam uma
camada de protecdo ao substituir senhas convencionais por pares de chaves publica e
privada. No entanto, para oferecer flexibilidade no acesso, o sistema também suporta au-
tenticacdo baseada em senhas. Nesse caso, foi implementada a ferramenta fail2ban,
que monitora tentativas de login e bloqueia automaticamente enderecos IP ap6s multiplas
tentativas mal-sucedidas, prevenindo ataques de forga bruta. A Figura 29 ilustra a tela de
login via SSH do Cluster Aqua.

Figura 29 — Tela de login do Cluster Aqua por meio do SSH

Em caso de duvidas ou sugestdes entre em contato: contato@synapse.ufsc.br

Web console: https://mq217-221. jve.ufsc.br:9098/

Last login: Thu Nov 21 09:26:25 2024 from 150.162.217.154
21/11/24 09:26 ~> @aqua:~ § |

Fonte: Autor (2024).

Como medida adicional de seguranga, a porta padrdao do SSH foi alterada para
uma nao convencional, reduzindo a exposi¢cao a ataques automatizados. Além disso, o
firewall nativo do Linux, iptables, foi configurado para restringir conexdes na interface



69

de rede conectada a RedeUFSC, mantendo abertas apenas as portas estritamente ne-
cessarias para a operacao do cluster. Essas configuragdes de conectividade e seguranca
asseguram a prote¢ao do ambiente contra acessos ndo autorizados, ao mesmo tempo que
facilitam a troca de dados e a administracéo do cluster.

4.2.3 Provisionamento e Escalonamento

O provisionamento e o escalonamento de tarefas no cluster foram configurados
com base nas diretrizes do OpenHPC, utilizando o Extreme Cloud Administration Toolkit
(xCAT) como ferramenta de provisionamento. O xCAT € responsavel por automatizar o
ciclo completo de vida dos nodos, abrangendo desde a instalacao inicial até a manutencao
continua, permitindo uma configuragao centralizada e consistente para todo o cluster.

A ferramenta é responsavel pela criacdo de imagens de sistema operacional mi-
nimas e customizadas para os nodos de computacgao, utilizando o0 médulo genimage. As
imagens geradas incluem apenas 0s componentes essenciais para a execugao das tarefas
realizadas no NSO, reduzindo o consumo de recursos. A inicializacdo dos nodos € geren-
ciada pelo protocolo PXE, configurado no servidor DHCP do nodo mestre. O PXE permite
que os nodos obtenham o sistema operacional diretamente pela rede, sem a necessidade
de armazenamento local. Isso possibilita uma recuperagao rapida de nodos em caso de
falhas, além de simplificar a reconfiguragdo ou atualizagdo do ambiente.

Para o escalonamento de tarefas, foi configurado o SLURM, organizado em trés
filas/particoes distintas, cada uma para diferentes tipos de carga de trabalho. A fila pa-
drdo (normal) inclui os principais nodos do cluster (nodo01, nodo®2, nodo03, nodo04) e
€ projetada para aplicagdes gerais. Uma segunda fila (Lowmem) foi criada para processa-
mentos que demandam baixa quantidade de memdria RAM, enquanto a terceira fila (gpu)
€ destinada a tarefas que requerem o uso das GPUs disponiveis no cluster.

Os recursos disponiveis em cada fila/particdo do SLURM estdo detalhados na
Tabela 5, que apresenta a quantidade de nodos alocados, as caracteristicas de hardware,
como nucleos de CPU, meméria RAM e disponibilidade de GPUs, para cada uma das
particées configuradas. No entanto, o nodo nodo05, que compde a fila gpu, ainda esta em
processo de configuracao, pois os drivers da NVIDIA necessarios para o funcionamento
das GPUs nao foram instalados até o momento.

Tabela 5 — Filas de processamento configuradas no SLURM do Cluster Aqua

Fila Nodos Nucleos® Memoria*
normal nodo®1, nodo02, nodo0®3, nodo®4 144 1024GB
lowmem nodo05, nodo06, nodo®7 32 288GB

gpu nodo05 12 128GB

* Valores agregados de todos os recursos disponiveis na fila.
Fonte: Autor (2024).
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Adicionalmente, foi implementado um banco de dados baseado no MariaDB para
registrar estatisticas e informagdes sobre as tarefas em execucgéao e finalizadas. Esse regis-
tro permite o monitoramento e a andlise do uso de recursos, bem como a identificagao de
gargalos no escalonamento de tarefas, contribuindo para uma gestéo eficiente do cluster.

4.3 BENCHMARK

Para avaliar o desempenho e a eficiéncia geral do Cluster Aqua, foi aplicado o
benchmark High Performance LINPACK — (HPL), utilizado como métrica padrdo para a
classificacao de supercomputadores no ranking TOP500 (2023). Este teste foi escolhido
devido a sua capacidade de medir 0 desempenho maximo em operag¢des de ponto flutu-
ante, fornecendo uma referéncia direta da capacidade computacional do cluster.

4.3.1 High Performance LINPACK

O HPL € um benchmark projetado por Dongarra (1987) para resolver sistemas de
equagoes lineares, do tipo Ax = b, utilizando aritmética de precisdo dupla (doubles de
64-bits). A matriz A é densa, com elementos gerados aleatoriamente, enquanto o vetor b
é configurado para produzir solugdes exatas predefinidas. O benchmark utiliza a decom-
posicao LU com pivotamento parcial para a resolucao do sistema, empregando bibliotecas
otimizadas de algebra linear e MP| para comunicagao entre processos.

Os principais parametros do HPL incluem o tamanho da matriz quadrada (N), o
bloco de particionamento (NB) e o niumero de processos na dimensao vertical e horizontal
da grade bidimensional (P e Q, respectivamente). Um valor maior para N geralmente re-
sulta em um teste com melhores resultados, pois aumenta a razao entre operagbes com-
putacionais e comunicagdes. No entanto, N esta limitado pela quantidade de memdria
disponivel nos nodos. O tamanho ideal da matriz A, conforme a meméria disponivel no
sistema, pode ser estimado a partir da Equagédo 12, onde a € um fator corretivo de segu-
ranca no intervalo [0,1], usualmente préximo a 0,9.

3
. a\/#nodos x RAM [GB] x 1024 i2)

sizeof(double)

O tamanho do bloco de particionamento NB é um parametro dependente do mo-
delo de processador utilizado no teste e é fornecido pelo fabricante do hardware. Deter-
minar valores balanceados de P e Q envolve uma escolha que iguale seu produto pelo
namero total de processos disponiveis, i.e., P X Q = # processos, tal que Q # P e Q seja
ligeiramente maior que P (Dongarra, 1987).

No teste realizado no Cluster Aqua foram usados os trés nodos operantes da fila
normal —nodo01, nodo®2 e nodo®3. Cada um dos nodos possui dois processadores Intel
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Xeon E5-2630v3@2.4GHz com Hyperthreading habilitado' e 256GB de meméria RAM.
Esta configuragédo permite a execugdo do HPL em 96 processos paralelos, o que resulta em
valores de P e Q iguais a 8 e 12, respectivamente. Por meio da Equacéo 12 e considerando
a = 0.9 determinou-se um tamanho da matriz N = 280.000, como demostrado abaixo:

N =09 ~ 288.953

\/3 X 256 x 10243

para processadores da arquitetura Haswell — como os empregados neste teste — o valor
mais adequado para NB é 192 (Dolbeau, 2018). A Tabela 6 sumariza os parametros
usados para execugao do HPL.

Tabela 6 — Parametros utilizados no benchmark HPL

# processos Meméria P Q NB N

96 768GB 8 12 192 280.000
Fonte: Autor (2024).

Retomando a Equacéao 1, que determina o desempenho méaximo tedrico do sis-
tema (R,..), € aplicando-a na fila de processamento usada para realizagdo do benchmark,
obtém-se que o R,.. esperado para o sistema é de 1,843TFlops/s, conforme detalhado
abaixo:

Rpeat =6 X 8% 2,4-10° x 16 = 1,843 - 10" Flops/s

O tempo total de execucao do HPL foi de aproximadamente 3h e 40min, tendo
como resultado o desempenho maximo de R, = 1,106 TFlops/s. Este valor de R, implica
em uma eficiéncia geral do sistema de 7, = 60,01%, como demonstrado na Tabela 7.

Tabela 7 — Resultados do benchmark HPL

R peak R max N sist

1,843TFlops/s 1,106TFlops/s 60,01%
Fonte: Autor (2024).

Os resultados obtidos sao indicadores positivos para o Cluster Aqua. O valor de
nsise €Sta alinhado com a média de eficiéncia observada em sistemas listados no ranking
TOP500 (2023), e acima do melhor colocado brasileiro que tem uma eficiéncia de 45%

1

O Hyperthreading € uma tecnologia presente em alguns processadores da Intel que permite que um Unico
nucleo execute duas threads simultaneamente.
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(Tabela 3). Este fator é especialmente relevante considerando que o cluster € composto por
hardware commodity e interconexdes convencionais. Embora a eficiéncia ndo alcance o
valor tedérico maximo devido as limitagdes inerentes, os resultados destacam a capacidade
do Cluster Aqua em oferecer recursos adequados para aplica¢des de alta performance em
seu escopo de utilizagéo.

O desempenho alcancado pelo Cluster Aqua pode ainda ser colocado em uma
perspectiva histérica. Em 1997, o supercomputador ASCI Red tornou-se o primeiro sis-
tema a atingir a marca de 1TFlops/s no teste HPL, utilizando 9.298 processadores Pentium
Pro e ocupando a primeira posicao no ranking TOP500 (2023) até o ano de 2001. Na
época, esse feito representava um marco tecnolégico significativo, destacando o avango
da computacéo paralela e distribuida? (Sandia National Laboratories, 2006). Comparati-
vamente, o Cluster Aqua, equipara-se ao ASCIl Red em desempenho maximo alcangado
no HPL. Além disso, considerando a evolugao histérica da lista TOP500, a performance do
Cluster Aqua permitiria que o sistema figurasse entre os 500 melhores até o ano de 2006.

4.4 CONSIDERACOES DO CAPITULO

Este capitulo apresentou uma visdo abrangente da infraestrutura implantada, des-
tacando as solugdes adotadas para a construcdo de um ambiente de computacéo de alto
desempenho eficiente e funcional no NSO. A implantagao do hardware foi detalhada, abor-
dando os dispositivos utilizados, a topologia de rede em estrela e as conexdes estabele-
cidas entre os nodos. Aspectos relacionados a configuracdo de software também foram
discutidos, incluindo a escolha do sistema operacional, a implementacdo do sistema de
arquivos, medidas de segurancga, estratégias de conectividade, ferramentas de provisiona-
mento e mecanismos de escalonamento de tarefas, com justificativas para cada deciséao
tomada.

Por fim, uma avaliagao do desempenho do Cluster Aqua foi conduzida utilizando o
benchmark HPL, que permitiu mensurar o desempenho do sistema frente a tarefas intensi-
vas em calculo numérico. A configuracdo dos parametros do benchmark foi analisada com
atencgao, evidenciando o impacto dessas escolhas na eficiéncia computacional. Mesmo
com limitagcoes impostas pelo nimero de nodos disponiveis durante os testes, os resulta-
dos obtidos confirmaram a capacidade do cluster de atender as demandas computacionais
propostas, oferecendo uma base sélida para futuras expansdes e melhorias.

2 Recentemente, 0 novo marco do processamento Exaflop (i.e., 10'® Flops/s) foi atingido pelo supercompu-

tador Frontier, do Oak Ridge National Laboratory (2022)
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5 SYNAPSE MEETS SLURM:

PROPOSTA E AVALIACAO DE UM MIDDLEWARE PARA PARALELIZACAO DE ALGORITMOS DE
OTIMIZACAO POPULACIONAIS

A principal atividade desenvolvida no NSO consiste na otimizacdo de sistemas de
engenharia utilizando o software Synapse (2023), ferramenta especializada desenvolvida
no laboratério. Esse processo requer a execu¢dao de modelos computacionais, frequente-
mente associados a altos custos computacionais devido ao volume e a complexidade de
simulagbes envolvidas. Nesse contexto, o Cluster Aqua, com sua capacidade de proces-
samento, possui o potencial de acelerar essas otimizagdes, permitindo a distribuicao das
simula¢des de possiveis solugdes.

Este capitulo apresenta uma proposta de middleware para integrar o Synapse a
clusters gerenciados pelo SLURM, viabilizando a paralelizacao das tarefas de otimiza¢do
e explorando o potencial do ambiente de computagédo de alto desempenho disponivel. A
proposta abrange o desenvolvimento de mecanismos que conectam as etapas do Synapse
aos recursos de gerenciamento e escalonamento do SLURM, buscando ndo apenas me-
Ilhorar o desempenho das otimizacdes, mas também garantir uma integracéo eficiente e
transparente entre o software e a infraestrutura computacional. O ganho de desempenho
fornecido pelo processamento distribuido é avaliado por meio de métricas de escalabili-
dade.

5.1 SYNAPSE ENGENHARIA MULTIDISCIPLINAR

O Synapse Engenharia Multidisciplinar € um software de otimizagéo de projetos
desenvolvido no NSO em colaboragdo com a industria, com o objetivo de atender as de-
mandas especificas de engenharia. A ferramenta destaca-se por oferecer um ambiente
colaborativo e amigavel ao usuario, facilitando a modelagem de problemas de otimizagao
de forma visual, utilizando fluxogramas, como ilustrado na Figura 30. Essa abordagem
intuitiva reduz a complexidade associada a configuracao de problemas de otimizagcédo, am-
pliando sua acessibilidade para usuarios com diferentes niveis de experiéncia (Synapse,
2023).

Além de sua interface intuitiva, o Synapse (2023) possui integragdo com diferentes
ferramentas de Planejamento de Experimentos (Design of Experiments — DoE) e analise,
incluindo AnSYS APDL, Python, Excel e MATLAB. Essa versatilidade permite que o soft-
ware seja adaptado a diferentes projetos e integre diferentes disciplinar no processo de
otimizagéo.

Entre os métodos de otimizacao disponiveis no Synapse, os meta-heuristicos po-
pulacionais, como os algoritmos genéticos, séo particularmente relevantes para este traba-
lho. Esses métodos permitem a exploracao de solugdes de problemas de engenharia mono
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Figura 30 — Modelagem de problema de otimizacao por fluxogramas no Synapse
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e multiobjetivos, viabilizando a busca por projetos otimizados de forma robusta, além de
serem altamente paralelizaveis. A seguir sdo discutidos alguns dos aspectos fundamentais
dos métodos e algoritmos de otimizagdo empregados no software.

5.1.1 Otimizacao

Segundo Sobieszczanski-Sobieski et al. (2017), métodos de otimizagéo sao funda-
mentais tanto em sistemas naturais quanto artificiais. Na natureza, a otimizagao é evidente
em processos como a selec¢do natural e os estados de minima energia. Da mesma forma,
em sistemas desenvolvidos pelo ser humano, a otimizagdo apoia uma melhor tomada de
decisdo ao fornecer solugdes e trade-offs 6timos — porém nem sempre globais' — o que é
essencial em estratégias de negécios, projetos de engenharia e politicas publicas.

Formalmente, a otimizagdo é definida como o processo sistematico de identifi-
car e ajustar parametros para atingir os valores maximos ou minimos de certos aspectos
quantificaveis de um sistema. Esse processo pode levar em consideracao tanto restricbes
explicitas quanto implicitas, garantindo que a solugdo atenda as limitagées e requisitos
predefinidos, conforme demonstrado na Equagédo 13, onde X é o vetor de varidveis ou
parametros, f(¥) é a fungéo objetivo e C € um conjunto de funcdes escalares de ¥ que
impdem as restricdes no dominio de solugdes viaveis (Nocedal; Wright, 2006).

1 6timos globais representam a melhor soluc&o em todo o espaco de busca, enquanto 6timos locais corres-
pondem a solugdes que minimizam ou maximizam a fung¢ao objetivo em uma regiao limitada do espago
de busca. Em processos de otimizagdo, nao ha garantia de alcangar a otimalidade global, especialmente
em problemas ndo convexos ou com multiplos extremos (Nocedal; Wright, 2006).
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min  f(X)

XeR"
ci(X) = h; (13)
cj(¥) < g;

sujeitoa C =

No contexto de problemas de engenharia, a Otimizagdao Multidisciplinar de Proje-
tos (Muiltidisciplinary Design Optimization — MDO) é frequentemente empregada. A MDO
oferece uma estrutura para abordar sistemas de engenharia complexos ao integrar varias
disciplinas interativas e ferramentas de analise em um Unico processo de otimizagdo. Essa
perspectiva holistica dos frameworks MDO permite uma abordagem sistematica em que
diversos aspectos sdo otimizados em conjunto, garantindo que o projeto final equilibre di-
ferentes objetivos concorrentes (Tancredi, 2009). A Figura 31 demonstra o fluxo tipico de
um processo de MDO.

Figura 31 — Fluxo de trabalho de um problema de otimizagao integrando ferramentas de
analise multidisciplinar no processo
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Problemas de otimizacdo podem ser classificados como mono ou multiobjetivo,
dependendo do numero de critérios que se busca otimizar. Na otimizagdo mono-objetivo,
a solucao 6tima maximiza ou minimiza uma Unica fungéao objetivo, geralmente com base
em um critério bem definido. Por outro lado, problemas multiobjetivo envolvem mudltiplos
critérios que, em muitos casos, sdo conflitantes entre si. Nesses casos, nao existe uma
Unica solugao 6tima, mas sim um conjunto de solugdes conhecidas como a Fronteira de
Pareto, onde melhorias em um objetivo podem implicar em sacrificios em outro. A abor-
dagem multiobjetivo € amplamente utilizada na otimizagdo multidisciplinar, pois reflete a
realidade de projetos complexos, nos quais diferentes aspectos (e.g., custo, desempenho,
tempo, sustentabilidade) precisam ser equilibrados para atender as demandas de projeto
(Sobieszczanski-Sobieski et al., 2017).

Independentemente da abordagem, a otimizagao € inerentemente iterativa, come-
¢ando com uma estimativa inicial dos valores 6timos e gerando uma sequéncia de estima-
tivas progressivamente melhores até alcancar uma solucéo. A estratégia empregada para
transitar de uma iteragdo para a proxima diferencia os varios algoritmos. A maioria dos
métodos utiliza os valores da fungao objetivo f(X), as restricdes C e, possivelmente, suas
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derivadas. Enquanto alguns algoritmos acumulam informagdes de iteragcoes anteriores,
outros dependem apenas de informagdes locais do ponto atual (Nocedal; Wright, 2006).

No contexto deste trabalho, as meta-heuristicas populacionais como os Algoritmos
Genéticos (Genetic Algorithms — GAs) sao de especial interesse. Os GAs sdo uma classe
de algoritmos de otimizacao inspirados nos principios da sele¢éo natural e genética. Eles
sao particularmente adequados para resolver problemas complexos e nao lineares com
grandes espacos de busca, onde métodos tradicionais de otimizacdo podem enfrentar di-
ficuldades (Holland, 1992). GAs funcionam gerando uma populacao de solugdes potenci-
ais, chamadas de individuos, que evoluem ao longo de itera¢des sucessivas, ou geragoes.
Conforme ilustrado na Figura 32, os individuos com melhor desempenho sdo selecionados
para produzir a proxima gerag¢ao por meio de operagdes genéticas como cruzamento € mu-
tagdo. Esse processo continua iterativamente, guiando o algoritmo em diregdo a solugdes
melhores enquanto explora regides diversas do espaco de projeto (Holland, 1992).

Uma das principais vantagens dos algoritmos genéticos é a capacidade de evitar
6timos locais, um problema comum em otimiza¢gées complexas. Ao manter uma populagcao
diversa e introduzir mutagdes aleatérias, os GAs exploram uma gama mais ampla do es-
paco de solugdes. Isso os torna ideais para problemas de MDO, onde parametros interde-
pendentes devem ser considerados (Holland, 1992). Além disso, segundo Tancredi (2009),
os GAs podem ser paralelizados de forma eficiente, permitindo que diferentes partes do
espaco de solugdes sejam exploradas simultaneamente em sistemas de computacao dis-
tribuida, acelerando significativamente o processo de otimizacao e possibilitando a solugao
de problemas que seriam computacionalmente invidveis usando métodos tradicionais.

Figura 32 — Fluxograma de um Algoritmo Genético
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5.2 DESENVOLVIMENTO DO MIDDLEWARE

A fim de expandir as capacidades do software Synapse para ambientes de compu-
tacdo de alto desempenho, propde-se o desenvolvimento de um middleware, denominado
Synapse meets Slurm (SmS). O SmS possibilita a integracdo do Synapse com sistemas
HPC gerenciados pelo SLURM, permitindo a execucao de tarefas de otimizagdo de forma
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distribuida em clusters. Essa abordagem visa superar a limitagdo do Synapse, atualmente
restrito a Sistemas Operacionais Windows e projetado em Delphi, sem necessidade de
porta-lo integralmente para plataformas GNU/Linux. Com o uso do SmS, espera-se que
o processamento distribuido, ao aumentar a taxa de solu¢des examinadas durante o pro-
cesso de otimizacao, contribua com a otimizacao ao reduzir seu tempo total de execucgao.

5.2.1 Arquitetura e Funcionalidade

Para minimizar alteracbes no Synapse e ao mesmo tempo dar suporte a proces-
samento em clusters, um middleware foi concebido e implementado. A implementagao usa
bourne again shell (bash), em sua maior parte, com uma pequena porcao de codigo de-
senvolvida em PowerShell (rotinas de autenticacdo, comunicagao e transmissao de dados
entre o0 host onde o Synapse esta em execucgao e o cluster). A Figura 33 apresenta um dia-
grama de sequéncia, e ilustra o fluxo de interagéo entre o Synapse e o cluster, detalhando
como o middleware gerencia a comunicag¢ao e o0s recursos alocados. Toda comunicagao
entre 0 Synapse e o cluster ocorre via ssh, sendo, entao, interpretada pelo middleware de
forma transparente ao usuario.

Figura 33 — Diagrama de sequéncia do middleware proposto
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De forma breve, ao inicio de um processo de otimizagao, o middleware realiza a
autenticacdo no cluster, o qual informa os recursos disponiveis ao usuario. Em seguida
um job & submetido pelo Synapse ao SLURM. O job do middleware permanece em exe-
cugao até o fim do processo de otimizagdo usando os recursos requisitados de maneira
exclusiva, sendo responsavel por: (i) receber arquivos contendo individuos (solu¢des) que
devem ser avaliados; (ii) alocar recursos adicionais e distribuir os individuos de acordo
com a quantidade de recursos solicitada; (iii) monitorar e gerenciar uma fila interna ao



78

middleware de individuos, realizando balanceamento de carga; (iv) compactar arquivos de
resultado de uma geragao do algoritmo genético e escrever arquivos de flag, indicando que
os resultados estao prontos e que o0 Synapse pode transferi-los a partir do cluster.

Os scripts de submissao em lote sdo gerados automaticamente para cada um dos
nodos solicitados, e a requisicao de alocacao dos recursos é feita ao SLURM por meio do
comando sbatch. Como a alocagéao é feita individualmente para cada nodo, a analise dos
individuos pode ocorrer mesmo com um numero de nodos disponiveis inferior ao requerido.
Apoés a alocagao dos nodos, um diretério no caminho especificado pelo usuario é criado
para armazenar os dados necessarios para as simulacées e seus resultados. Os jobs
do middleware em execu¢do nos nodos de computacdo monitoram constantemente as
mudancas realizadas no diretério e informam a quantidade de nucleos de processamento
disponiveis.

5.2.2 Modelo Mestre-Trabalhador

O middleware desenvolvido adota uma abordagem baseada no modelo mestre-
trabalhador. Neste modelo, o nodo mestre coordena o processo de otimizagao, dividindo a
populagdo em subgrupos e distribuindo-os para avaliagdo nos nodos de trabalho do cluster.
Cada nodo de trabalho avalia os individuos designados, enviando os resultados de volta
ao nodo mestre, que realiza a agregacao e processamento dessas informagdes. Essa es-
trutura é analoga ao padrao MapReduce, onde a fase de mapeamento corresponde a ava-
liagao paralela dos individuos em diferentes nodos, enquanto a fase de redugao centraliza
os resultados para aplicar operadores genéticos, como sele¢do, mutacao e recombinacao.

Os individuos de uma populacao sdo gerados no computador do usuario por um
dos métodos de DoE disponiveis no Synapse. Estes sdo entdo compactados e transmiti-
dos para o diretério da simulagao no cluster via scp, juntamente com um identificador do
namero da geracao. A chegada deste arquivo ao cluster indica que ha uma nova geracao
a ser avaliada. Apoés a extragdo dos individuos o arquivo file_list é criado, contendo
em cada uma de suas linhas, uma fila de individuos a ser avaliada em cada nodo. A gera-
cao e balanceamento de carga destas filas sao realizados pelo middleware. Como o custo
computacional da avaliagdo dos individuos em uma mesma geragao € similar, a popula-
¢ao é dividida de maneira proporcional ao numero de nucleos de cada um dos nodos. Os
processos sao distribuidos e executados como determinado no arquivo file_list, e a
quantidade de processos simultaneos é monitorada por meio da ferramenta process status
(ps). Quando o tamanho da populagao € inferior ao numero de nucleos, multiplas threads
podem ser usados para um mesmo individuo, caso haja suporte por parte da ferramenta
de analise.

Completada a simulacéo de todos os individuos, um arquivo de flag € criado. O
Synapse realiza requisicoes periddicas para verificar a existéncia deste arquivo, assim que
identificado, os resultados sdo compactados e transmitidos para o host do Synapse, onde
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sdo comparados e selecionados. A seguir, uma nova populagédo é gerada, e o proce-
dimento descrito ocorre de maneira iterativa até que o espago de busca seja esgotado,
um conjunto de solugdes 6timas encontrado e o processo de otimizagao seja encerrado.
Por fim, um arquivo sinalizando o término da otimizagéo encerra os trabalhos alocados no
cluster. A Figura 34 apresenta o fluxo de distribuicdo das andlises realizado pelo SmS.

Figura 34 — Modelo mestre-trabalhador aplicado as analises do Synapse
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Fonte: Autor (2024).

5.2.3 Tolerancia a Falhas

A robustez do processo de otimizagao € garantida por mecanismos de tolerancia
a falhas integrados ao SmS e ao Synapse. A natureza iterativa dos algoritmos genéticos,
em que as solugdes evoluem geragao apds geracao, permite tratar cada geragdo como um
ponto de recuperacéo (checkpoint). Dessa forma, falhas que ocorram durante a execu-
cao de uma geracgao podem ser isoladas e tratadas sem comprometer o progresso global
da otimizacdo. O uso de checkpoints evita que o processo de otimizacao tenha que ser
reiniciado desde o inicio, reduzindo o impacto das falhas no tempo total de execugao.

No nivel dos individuos, quaisquer falhas detectadas durante a avaliagdo sao tra-
tadas com o descarte dessas solugdes. Isso impede que dados invalidos interfiram no
processo de selecdo ou na evolugdo da populacao. Para falhas em larga escala, como a
interrupcdo completa de uma geragao ou a indisponibilidade de mdultiplos nodos, o0 SmS
realiza a ressubmissao dos jobs. A geracao em questao € reiniciada, garantindo que todos
os individuos sejam avaliados corretamente antes de prosseguir para a proxima etapa.

5.3 VALIDACAO

O middleware proposto foi implementado e integrado a ultima versao do Synapse
Offshore, uma customizacao do Synapse destinada a otimizagao de sistemas de ancora-



80

gem de plataformas flutuantes de producao de 6leo e gas. Os testes foram realizados no
Cluster Aqua e validaram a arquitetura proposta, que tem sido utilizada com sucesso nos
projetos de pesquisa do NSO. Nesta se¢ao, sdo apresentados os testes realizados e os
resultados obtidos em termos de ganho de desempenho e escalabilidade, demonstrando a
reducao no tempo total de execucao do processo de otimizacao proporcionada pelo SmS.

5.3.1 Testes

Os testes consistiram na execug¢ao de um processo de otimizagao aplicado a uma
plataforma de petréleo do tipo semissubmersivel, com o objetivo de maximizar seu deslo-
camento na diregao norte, enquanto restringia os deslocamentos em outras diregdes e a
tensdo maxima calculada nas linhas de ancoragem. As variaveis do problema incluem pa-
rametros geométricos das linhas, que foram ajustados ao longo das geragdes para atender
aos critérios de otimizacao estabelecidos. O tamanho de populagéo inicial usada no GA
foi de 30 individuos, com taxa de mutacao de 80% e um maximo de 100 geracdes foi esta-
belecida como critério de parada. Para avaliar o ganho de desempenho e a escalabilidade
do SmS, o processo foi executado utilizando configuragdes que variaram entre 1, 4, 8, 16,
30, 60, 90 e 120 nucleos de processamento disponiveis no Cluster Aqua.

A Figura 35 apresenta uma captura de tela do Synapse Offshore durante um dos
testes. A direita da interface, barras verdes representam os processos distribuidos no clus-
ter. Cada linha corresponde a um individuo sendo avaliado, enquanto as colunas indicam
paralelizagcdo aplicado a analise de um unico individuo. Essa organizagdo evidencia os
diferentes niveis de granularidade do paralelismo explorados pelo SmS, incluindo tanto a
distribuicao entre nodos quanto a paralelizagéo interna de ferramentas de analise.

Figura 35 — Tela de monitoramento dos processos no Synapse
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5.3.2 Ganho de Desempenho e Escalabilidade

A Figura 36 apresenta a evolucdo do tempo entre geracdes do processo de oti-
mizagdo em fungdo do numero de nucleos (p) utilizados. Observa-se uma redugao sig-
nificativa no tempo entre geragcdes ao aumentar p, especialmente para configuracoes de
até 60 nucleos. Esse comportamento evidencia a eficiéncia do middleware na distribuicao
das analises, permitindo maior paralelismo na avaliagdo dos individuos. No entanto, acima
de 60 nucleos, a redugéao no tempo por geracao estabiliza, indicando uma saturagdao no
aproveitamento dos recursos adicionais.

Figura 36 — Tempo entre geragdes do processo de otimizagcéo
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A Figura 37 ilustra o tempo total decorrido do processo de otimizagdo para dife-
rentes numeros de nucleos. O tempo total apresenta uma tendéncia de reducao até 60
nucleos, atingindo o menor valor nessa configuracdo. Contudo, observa-se um aumento
no tempo total para 90 e 120 ndcleos, refletindo o impacto dos limites de contengéo e
coeréncia.

O ganho de desempenho (S ,) obtido com o aumento de p € apresentado na Figura
38. O speedup segue um crescimento real para valores de p < 60. Para valores de p > 30,
0 aumento é mais gradual, devido a limitagdes inerentes ao paralelismo, como predito pelos
modelos tedricos de escalabilidade. O melhor ajuste dos resultados experimentais ao mo-
delo USL pode ser atribuido a abordagem adotada, que paraleliza as tarefas tanto ao nivel
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de individuos quanto ao nivel da ferramenta de analise. Essa estratégia introduz restricdes
adicionais, como a necessidade de coeréncia na leitura e escrita de arquivos de resulta-
dos compartilhados entre diferentes processos, representadas pelo termo « na Equacao
9. Esse comportamento ressalta o impacto dos limites de escalabilidade, especialmente a
medida que mais nucleos sédo adicionados.

Figura 37 — Tempo total decorrido do processo de otimizacéao
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Figura 38 — Ganho de desempenho do processo de otimizagao
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A escalabilidade do middleware, avaliada experimentalmente e comparada aos
modelos tedricos, € demonstrada na Figura 39. A proximidade entre os dados experimen-
tais e os modelos refor¢a a validade da abordagem empregada, especialmente para valo-
res de p < 60. A partir desse ponto, a baixa escalabilidade reflete os gargalos observados
nas outras métricas, destacando os limites praticos da solucéo.

Figura 39 — Escalabilidade do processo de otimizacao
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Fonte: Autor (2024).

Por fim, a Tabela 8 sintetiza os principais resultados dos testes, apresentando mé-
tricas como o tempo total do processo de otimizagao (z,,,), a mediana e o desvio padrao
do tempo entre geragdes (med(t) e o(t)), 0 ganho de desempenho (S ,) e a escalabilidade
(¢). Esses dados corroboram as observagdes feitas nas Figuras, evidenciando que o mid-
dleware foi capaz de acelerar consideravelmente a otimizagdo, com um valor étimo de
nucleos alocados p* = 60, para este problema especifico.

Tabela 8 — Resultados dos testes de ganho de desempenho do middleware

p Lioflmin]  med(f)min] o (Hmin] S, &

1 5.306,25 49,00 23,40 - —

4  1.698,42 16,20 6,88 3,12 0,78

8 935,70 9,18 2,94 5,67 0,71
16 608,17 5,78 1,80 8,72 0,55
30 544,53 5,31 1,09 9,74 0,32
60 445,22 4,37 0,90 11,92 0,20
90 498,85 4,94 0,99 10,64 0,12
120 502,22 4,90 0,86 10,57 0,09

Fonte: Autor (2024).
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5.4 CONSIDERACOES DO CAPITULO

Neste capitulo, foi apresentado o desenvolvimento e a avaliagdo do middleware
SmS, projetado para integrar o software Synapse a clusters de computagdo de alto de-
sempenho gerenciados pelo SLURM. O middleware foi concebido com o objetivo de ex-
pandir as capacidades do Synapse, permitindo a execugéo de processos de otimizagao em
ambientes distribuidos, sem a necessidade de modificar significativamente sua arquitetura
original.

Inicialmente, foi descrita a proposta do middleware, ressaltando sua implementa-
cao em bash e PowerShell, com comunicacao baseada no protocolo SSH. Essa aborda-
gem assegura a integracao entre o Synapse, executado em sistemas Windows, e clusters
HPC baseados em Linux, utilizando um modelo mestre-trabalhador. O funcionamento do
middleware foi detalhado, desde a submissao de jobs até o gerenciamento de filas internas
e 0 balanceamento de carga, garantindo que a execucao das analises seja distribuida de
forma eficiente entre os recursos disponiveis.

Também foram discutidos os mecanismos de tolerancia a falhas implementados
no SmS, destacando como a natureza iterativa dos algoritmos genéticos possibilita a re-
cuperacao do processo em caso de interrupgdes. O uso de checkpoints em cada geragao
e a ressubmissao de jobs garantem a robustez e continuidade do processo de otimizagao,
mesmo diante de falhas em larga escala ou indisponibilidade de recursos.

A validacao do middleware foi realizada por meio de sua integracdo ao Synapse
Offshore, em aplicagdes praticas relacionadas a otimizacao de sistemas de ancoragem de
plataformas flutuantes. Os testes conduzidos no Cluster Aqua demonstraram a eficiéncia
e escalabilidade do middleware, com resultados detalhados nas métricas de tempo en-
tre geracdes, tempo total de execucdo, ganho de desempenho e eficiéncia. As analises
evidenciaram um ponto 6timo de p* = 60 nucleos alocados, além de confirmar a proxi-
midade dos resultados experimentais aos modelos tedricos de escalabilidade, como a Lei
Universal da Escalabilidade.
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6 CONCLUSAO

Este trabalho abordou o desenvolvimento e a implementacao de solugbes para
desafios de performance e programacao em Computacao de Alto Desempenho (HPC). O
foco principal foi a construcao de uma infraestrutura capaz de suportar modelos e simu-
lagbes computacionais avangados no contexto de projetos de engenharia, bem como o
desenvolvimento de um middleware para otimizacao distribuida.

Inicialmente, o trabalho detalhou os fundamentos das arquiteturas HPC, desta-
cando os conceitos de processamento paralelo e distribuido, suas diferentes arquiteturas
de meméria, topologias de interconexao e 0s componentes necessarios para gerenciar
sistemas distribuidos. Essa base teorica forneceu subsidios para a implementacédo do
Cluster Aqua, um Commodity Cluster configurado no NSO, utilizando recursos preexisten-
tes e tecnologias de cédigo aberto. O Cluster Aqua foi validado com o benchmark HPL,
demonstrando sua capacidade de atender demandas computacionais intensivas com efi-
ciéncia e escalabilidade.

No ambito do desenvolvimento para sistemas HPC, o trabalho explorou modelos
de programacao paralela e métricas de desempenho, com énfase na eficiéncia, escalabili-
dade e tolerancia a falhas. Esses conceitos foram aplicados no middleware SmS, projetado
para integrar o software Synapse a clusters gerenciados pelo SLURM. A solugao permitiu
que algoritmos populacionais executados pelo Synapse Offshore fossem distribuidos de
forma eficiente, aproveitando os recursos do Cluster Aqua sem a necessidade de reestru-
turar o software original.

Os testes realizados demonstraram o impacto positivo do SmS na reducéo do
tempo total de execugéo de processos de otimizagdo. Os resultados alcangados reforgcam
a importancia da integracao entre infraestrutura HPC e ferramentas especializadas como o
Synapse para solucionar problemas de engenharia. Este trabalho contribuiu para ampliar
a capacidade computacional do NSO, criando uma base sélida para o desenvolvimento
de novos projetos, bem como para futuras expansdes da infraestrutura e melhorias nos
algoritmos implementados.

6.1 TRABALHOS FUTUROS

Embora o Cluster Aqua e o middleware SmS tenham demonstrado sua funciona-
lidade e eficiéncia no contexto de otimizacao de sistemas de engenharia, diversas opor-
tunidades de aprimoramento foram identificadas ao longo deste trabalho. Estas melhorias
buscam ndo apenas superar limitagdes observadas, mas também ampliar as capacidades
do cluster e as funcionalidades do middleware, tornando-os mais robustos e versateis para
atender a projetos futuros.
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6.1.1 Atualizacao do Sistema

Uma das prioridades futuras € a atualizacao do sistema operacional do Cluster
Aqua, garantindo conformidade com as versées mais atuais dos guias e pacotes disponibi-
lizados pela comunidade OpenHPC. Essa atualizagao permitird 0 acesso a novos recursos,
melhorias de desempenho e correcdes de seguranca, além de ampliar a compatibilidade
com ferramentas modernas de gerenciamento e escalonamento.

6.1.2 Configuracao do Nodo de GPUs

O nodo®5, atualmente subutilizado, sera configurado para explorar todo o seu po-
tencial computacional. Isso inclui a instalagao de drivers especificos para suas GPUs, bem
como de softwares e bibliotecas voltados ao desenvolvimento e execugédo de aplicagbes
paralelas baseadas na Arquitetura de Dispositivo de Computacao Unificada (Compute Uni-
fied Device Architecture — CUDA), uma API da NVIDIA para programagao de GPUs. A con-
figuracao desse nodo possibilitara uma ampliacao significativa das capacidades do Cluster
Aqua.

6.1.3 Sistemas de Arquivos de Alto Desempenho

Outra diregao é a ampliagao das capacidades de armazenamento do cluster. Isso
inclui a adicao de dispositivos de armazenamento fisico nos nodos de computacao, bem
como a implementagédo de um sistema de arquivos distribuido de alto desempenho. Solu-
¢bes como Lustre ou HDFS seréo avaliadas, considerando sua capacidade de lidar com
altas taxas de I/O e facilitar o compartilhamento eficiente de dados entre os nodos do
cluster.

6.1.4 Integracao e Aplicacoes Futuras

Finalmente, o Cluster Aqua e o SmS podem ser integrados a outros projetos em
andamento no NSO, estendendo sua aplicagdo a diferentes areas de pesquisa e desen-
volvimento. Projetos envolvendo aprendizado de maquina, otimizagéo estrutural avangada
e andlise de grandes volumes de dados podem se beneficiar da infraestrutura aprimorada
e do middleware desenvolvido, ampliando ainda mais o impacto deste trabalho.
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APENDICE A - ARQUIVOS DE CONFIGURACAO
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Este apéndice apresenta os principais arquivos de configuracao utilizados na ins-

talacdo e operacao do Cluster Aqua, conforme descrito no Capitulo 4. Os arquivos con-

figuram servicos essenciais para o funcionamento do cluster, incluindo gerenciamento de

rede, compartilhamento de arquivos, controle de acesso, gerenciamento de tarefas e pro-

visionamento. A maioria desses arquivos esta localizada no nodo mestre do cluster, salvo

indicacao contraria. As configuracdes listadas refletem o estado final do ambiente imple-

mentado e podem servir como referéncia para futuras implementag¢des ou manutengoes.

A.1 CONFIGURAGCAO DHCP

/etc/dhcp/dhcpd. conf: Define as configuragées do servidor DHCP, incluindo o inter-

valo de enderecos IP alocados, tempo de concessao, interfaces de rede e parametros do
ambiente PXE.

option
option
option
option
option
option
option
option
option
option
option
option

conf-file code 209 = text;
space isan;

isan-encap-opts code 43 = encapsulate isan;
isan.ign code 203 = string;

isan.root-path code 201 = string;

space gpxe;

gpxe-encap-opts code 175 = encapsulate gpxe;
gpxe.bus-id code 177 = string;
user-class-identifier code 77 = string;
gpxe.no-pxedhcp code 176 = unsigned integer 8;
tcode code 101 = text;

iscsi-initiator-ign code 203 = string;

ddns -update-style interim;

ignore
option
option
option
option
option

client-updates;

client-architecture code 93 = unsigned integer 16;
tcode "America/Sao_Paulo";

gpxe.no-pxedhcp 1;

www-server code 114 = string;
cumulus-provision-url code 239 = text;

omapi-port 7911;

key xcat_key {

algorithm hmac-md5;

[LEORORORORT]

secret R ;

E

omapi-key xcat_key;

class

'pxe" {

match if substring (option vendor-class-identifier, 0, 9)

= "PXEClient";
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}

ddns -updates off;
max-lease-time 600;

shared-network enp3s® { # RedeUFSC

subnet 150.162.216.0 netmask 255.255.254.0 {
authoritative;
max-lease-time 43200;
min-lease-time 43200;
default-lease-time 43200;
option routers 150.162.217.254;
next-server 150.162.217.221;
option log-servers 150.162.217.221;
option ntp-servers 150.162.217.221;
option domain-name "lasin.br";
option domain-name-servers 10.0.0.63;
option interface-mtu 1500;
option domain-search "lasin.br";
option cumulus-provision-url "http://150.162.217.221:80/install/
postscripts/cumulusztp";
zone lasin.br. {
primary 10.0.0.63; key xcat_key;
3
zone 216.162.150.IN-ADDR.ARPA. {
primary 10.0.0.63; key xcat_key;
3
zone 217.162.150.IN-ADDR.ARPA. {
primary 10.0.0.63; key xcat_key;
}
if option user-class-identifier = "xNBA" and option client-architecture
= 00:00 { #x86, xCAT Network Boot Agent
always-broadcast on;
filename = "http://150.162.217.221:80/tftpboot/xcat/xnba/nets
/150.162.216.60_23";
} else if option user-class-identifier = "xNBA" and option client-
architecture = 00:09 { #x86, xCAT Network Boot Agent
filename = "http://150.162.217.221:80/tftpboot/xcat/xnba/nets
/150.162.216.0_23.uefi";
} else if option client-architecture = 00:00 { #x86
filename "xcat/xnba.kpxe";
} else if option vendor-class-identifier = "Etherboot-5.4" { #x86
filename "xcat/xnba.kpxe";
} else if option client-architecture = 00:07 { #x86_64 uefi
filename "xcat/xnba.efi";

} else if option client-architecture 00:00 { #x86_64 uefi alternative
id
filename "xcat/xnba.efi";

} else if option client-architecture = 00:02 { #ia64
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filename "elilo.efi";
} else if option client-architecture = 00:0e { #OPAL-v3
option conf-file = "http://150.162.217.221:80/tftpboot/pxelinux.
cfg/p/150.162.216.0_23";
} else if substring (option vendor-class-identifier,®,11) = "
onie_vendor" {
option www-server = "http://150.162.217.221:80/install/onie/onie-
installer";
} else if substring(filename,®,1) = null {
filename "/yaboot";
}
} # 150.162.216.0/255.255.254.0 subnet_end
} # enp3s0® nic_end

shared-network enol { # VLAN Cluster Aqua
subnet 10.0.0.0 netmask 255.255.255.0 {
authoritative;
max-lease-time 43200;
min-lease-time 43200;
default-lease-time 43200;
option routers 10.0.0.63;
next-server 10.0.0.63;
option log-servers 10.0.0.63;
option ntp-servers 10.0.0.63;
option domain-name "lasin.br";
option domain-name-servers 10.0.0.63;
option interface-mtu 1500;
option domain-search "lasin.br";
option cumulus-provision-url "http://10.0.0.63:80/install/postscripts/
cumulusztp";
zone lasin.br. {
primary 10.0.0.63; key xcat_key;
3
zone 0.0.10.IN-ADDR.ARPA. {
primary 10.0.0.63; key xcat_key;

}
if option user-class-identifier = "xNBA" and option client-architecture
= 00:00 { #x86, xCAT Network Boot Agent
always-broadcast on;
filename = "http://10.0.0.63:80/tftpboot/xcat/xnba/nets/10.0.0.0_24
} else if option user-class-identifier = "xNBA" and option client-

architecture = 00:09 { #x86, xCAT Network Boot Agent
filename = "http://10.0.0.63:80/tftpboot/xcat/xnba/nets/10.0.0.0_24
.uefi";
} else if option client-architecture = 00:00 { #x86
filename "xcat/xnba.kpxe";
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} else if option vendor-class-identifier = "Etherboot-5.4" { #x86
filename "xcat/xnba.kpxe";

} else if option client-architecture 00:07 { #x86_64 uefi
filename "=xcat/xnba.efi";

} else if option client-architecture 00:00 { #x86_64 uefi alternative

id

filename "xcat/xnba.efi";

} else if option client-architecture 00:02 { #ia64

filename "elilo.efi";
} else if option client-architecture

00:0e { #OPAL-v3
option conf-file = "http://10.0.0.63:80/tftpboot/pxelinux.cfg/p
/10.0.0.0_24";
} else if substring (option vendor-class-identifier,0,11) = "
onie_vendor" {
option www-server = "http://10.0.0.63:80/install/onie/onie-
installer";
} else if substring(filename,®,1) = null {
filename "/yaboot";
3
} # 10.0.0.0/255.255.255.0 subnet_end

} # enol nic_end

host switch {
hardware ethernet XX:XX:XX:XX:XX:XX;
fixed-address 10.0.0.60;

/var/lib/dhcpd/dhcpd.leases: Contém a associacao de enderecos IP aos enderecos
MAC dos nodos de computacao do cluster. Para brevidade algumas entradas foram omiti-
das.

authoring-byte-order little-endian;

host node0®1 {
dynamic;
hardware ethernet XX:XX:XX:XX:XX:XX;
uid XX:XX:XX:XX:XX:XX;

fixed-address xxXx.X.X.X;

supersede server.ddns-hostname = "node01l";
supersede host-name = "node0l1l";
if option user-class-identifier = "xNBA" and option client-
architecture
= 00:00 {

supersede server.always-broadcast = 01;
supersede server.filename =
"http://${next-server}:80/tftpboot/xcat/xnba/nodes/node®1

} elsif option user-class-identifier = "xNBA" and option
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client-architecture = 00:09 {

supersede server.filename
"http://${next-server}:80/tftpboot/
xcat/xnba/nodes/node0®1.uefi";
} elsif option client-architecture = 00:07 {
supersede server.filename = "xcat/xnba.efi";
} elsif option client-architecture = 00:00 {
supersede server.filename = "xcat/xnba.kpxe";
} else {
supersede server.filename = "";

host node®2 {
dynamic;
hardware ethernet XX:XX:XX:XX:XX:XX;
uid XX:XX:XX:XX:XX:XX;

fixed-address xx.Xx.X.X;

supersede server.ddns-hostname = "node02";
supersede host-name = "node®2";
if option user-class-identifier = "xNBA" and option client-
architecture
= 00:00 {

supersede server.always-broadcast = 01;
supersede server.filename =
"http://${next-server}:80/tftpboot/xcat/xnba/nodes/node®2

} elsif option user-class-identifier = "xNBA" and option
client-architecture = 00:09 {
supersede server.filename =
"http://${next-server}:80/tftpboot/
xcat/xnba/nodes/node02.uefi";

} elsif option client-architecture = 00:07 {

supersede server.filename = "xcat/xnba.efi";
} elsif option client-architecture = 00:00 {

supersede server.filename = "xcat/xnba.kpxe";
} else {

supersede server.filename = ;
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A.2 CONFIGURACAO NFS

/etc/exports: Especifica os diretérios do nodo mestre que sdo compartilhados via NFS
e suas permissdes de acesso.

/home
/opt/ohpc/pub
/opt/intel
/opt/openfoam
/opt/ansys

*(rw,no_subtree_check, fsid=10,no_root_squash)

*(ro,no_subtree_check, fsid=11)
*(ro,no_subtree_check, fsid=12)

*(rw,no_subtree_check, fsid=13,no_root_squash)
*(rw,no_subtree_check, fsid=14,no_root_squash)

/etc/fstab: arquivo localizado nos nodos de computacao, utilizado para a montagem
automatica dos diretérios compartilhados pelo nodo mestre via NFS.

proc

sysfs

devpts

10.
10.
10.
10.
10.

0.

S @ @ <

0.
.63
.63
.63
.63

S @ @ e

63

:/home
:/opt/ohpc/pub
:/opt/intel
:/opt/openfoam
:/opt/ansys

/proc

/sys

/dev/pts
/home
/opt/ohpc/pub
/opt/intel
/opt/openfoam
/opt/ansys

proc
sysfs
devpts
nfs
nfs
nfs
nfs
nfs

rw 0 O

rw 0

rw,gid=5,mode=620 0 0
nfsvers=3,nodev,nosuid 0® 0
nfsvers=3,nodev 0 0
nfsvers=3,nodev 0 0
nfsvers=3,nodev 0 0
nfsvers=3,nodev 0 0
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A.3 CONFIGURACAO IPTABLES

/etc/sysconfig/iptables: Define as regras de firewall do nodo mestre, garantindo se-
guranga na comunicagao entre nodos e com a rede externa. Permite compartilhamento de
dados apenas em portas estritamente necessarias.

*filter
-F
-X

# politica padrao do firewall eh dropar todos os pedidos
-P INPUT DROP

-P FORWARD DROP

-P OUTPUT DROP

# trafego ilimitado na rede interna do cluster
-A INPUT -i enol -j ACCEPT

-A FORWARD -i enol -j ACCEPT

-A OUTPUT -o enol -j ACCEPT

# trafego ilimitado em loopback (localhost)
-A INPUT -i lo -j ACCEPT

-A FORWARD -i lo -j ACCEPT

-A OUTPUT -o lo -j ACCEPT

HARRRRHHRARARRRAR AR RRRRRAR AR RARRRAR AR RRRRRRH A AARARBRAHH
## Regras especifas por servico ##
HARBRRAHBRRARARRR AR AHRRRRA AR RRRRARRR AR RRRRRRR AR RRRRRRAHR S

## ssh

-A INPUT -p tcp --dport xxx -j ACCEPT
-A FORWARD -p tcp --dport xxx -j ACCEPT
-A OUTPUT -p tcp --sport xxx -j ACCEPT

## portmap/rpcbind

-A INPUT -p tcp ! -s 10.0.0.0/32 --dport 111 -j DROP
-A INPUT -p tcp -s 127.0.0.1 --dport 111 -j ACCEPT
-A INPUT -p udp ! -s 10.0.0.0/32 --dport 111 -j DROP

## HTTP

-A INPUT -p tcp -m tcp --dport 80 -m conntrack --ctstate NEW,ESTABLISHED -j
ACCEPT

-A OUTPUT -p tcp -m tcp --sport 80 -m conntrack --ctstate ESTABLISHED -j
ACCEPT

-A INPUT -p tcp -m tcp --dport 8000 -m conntrack --ctstate NEW,ESTABLISHED
-j ACCEPT

-A OUTPUT -p tcp -m tcp --sport 8000 -m conntrack --ctstate ESTABLISHED -j
ACCEPT
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## OpenSSL

-A INPUT -p tcp -m tcp --dport 443 -m conntrack --ctstate NEW,ESTABLISHED
j ACCEPT

-A OUTPUT -p tcp -m tcp --sport 443 -m conntrack --ctstate ESTABLISHED -j
ACCEPT

## Cockpit

-A INPUT -p tcp -m tcp --dport 9090 -m conntrack --ctstate NEW,ESTABLISHED
-j ACCEPT

-A OUTPUT -p tcp -m tcp --sport 9090 -m conntrack --ctstate ESTABLISHED -j
ACCEPT

## DNS & OHPC
-A OUTPUT -p udp --dport 53 -j ACCEPT
-A INPUT -i enp3s® -m conntrack --ctstate ESTABLISHED,RELATED -j ACCEPT

## OHPC
-A OUTPUT -d 18.190.130.150 -p tcp --dport 80 -j ACCEPT

## XCAT
-A OUTPUT -d 166.70.135.166 -p tcp --dport 80 -j ACCEPT

## Intel oneAPI
-A OUTPUT -d 23.50.77.206 -p tcp --dport 80 -j ACCEPT

## OpenFOANM
-A OUTPUT -d 82.71.205.33 -p tcp --dport 80 -j ACCEPT

## OpenFOAM
-A INPUT -p tcp -s 150.162.216.59 -j ACCEPT
-A OUTPUT -p tcp -d 150.162.216.59 -j ACCEPT

## R CRAN repos

# CRAN US

-A OUTPUT -d 137.208.57.46 -p tcp --dport 80 -j ACCEPT
# CRAN UFPR

-A OUTPUT -d 200.236.31.1 -p tcp --dport 80 -j ACCEPT
# CRAN FIOCRUZ

-A OUTPUT -d 157.86.96.98 -p tcp --dport 80 -j ACCEPT

#Ansys RSHM

-A INPUT -p tcp --dport 9241 -j ACCEPT

-A INPUT -p tcp --dport 1000:3000 -j ACCEPT
-A OUTPUT -p tcp --sport 1000:3000 -j ACCEPT
-A OUTPUT -p tcp --sport 9241 -j ACCEPT
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-A FORWARD -i enol -o enp3s® -j ACCEPT
-A FORWARD -i enp3s0® -o enol -m state --state RELATED,ESTABLISHED -j ACCEPT

RARBRAARREURRBRRRREARRRAARRRAARRARRRRRRRRRARRRARRREHRREHRAH
# redundancia do bloqueio de portas de acesso publico

-A INPUT -i enp3s® -j DROP
-A FORWARD -i enp3s0® -j DROP

-A OUTPUT -o enp3s® -j DROP

COMMIT
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A.4 CONFIGURACAO SSH

/etc/ssh/sshd_config: Configuragdes do servidor SSH, permite o acesso remoto se-

guro ao cluster e mudanca porta padrao de conexao.

Port XXXX

HostKey /etc/ssh/ssh_host_rsa_key
HostKey /etc/ssh/ssh_host_ecdsa_key
HostKey /etc/ssh/ssh_host_ed25519_key

# Logging
SyslogFacility AUTHPRIV

# Authentication:

PermitRootLogin no

AuthorizedKeysFile .ssh/authorized_keys
PasswordAuthentication yes
ChallengeResponseAuthentication no

# GSSAPI options
GSSAPIAuthentication yes
GSSAPICleanupCredentials no

UsePAM yes
X11Forwarding yes

PrintMotd no

# Accept locale-related environment variables

AcceptEnv LANG LC_CTYPE LC_NUMERIC LC_TIME LC_COLLATE LC_MONETARY

LC_MESSAGES

AcceptEnv LC_PAPER LC_NAME LC_ADDRESS LC_TELEPHONE LC_MEASUREMENT

AcceptEnv LC_IDENTIFICATION LC_ALL LANGUAGE
AcceptEnv XMODIFIERS

Subsystem sftp /usr/libexec/openssh/sftp-server
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A5 CONFIGURACAO XCAT

/tftpboot/xcat/xnba/nodes/<nodename>.uefi: Configuragédo da inicializagdo via PXE
dos nodos de computacao, especificando as imagens e parametros necessarios.

#!lgpxe

imgfetch -n kernel http://${next-server}:80/tftpboot/xcat/osimage/centos-
stream8-x86_64 -netboot -compute/kernel

imgload kernel

imgargs kernel imgurl=http://${next-server}:80//install/netboot/centos-
stream8/x86_64/compute/rootimg.cpio.gz XCAT=${next-server}:3001 NODE=
node®1 FC=0 XCATHTTPPORT=80 console=tty® console=ttyS0,115200 BOOTIF
=01-${netX/mac:hexhyp} initrd=initrd

imgfetch -n initrd http://${next-server}:80/tftpboot/xcat/osimage/centos-
stream8-x86_64 -netboot-compute/initrd-stateless.gz

imgexec kernel




0 N O o0k~ WO =

A D B D W W WWWOWWWWWDMNDMNDMNDNDDDNDNDDNDNDNDDNND =2 24 a L dd A A
W N = O O© 00 NO O WODN -+ O O© 0N O B WOWDNMN 2 OO0 0o N O A~ WD =+ O 0

104

A.6 CONFIGURAGAO SLURM

/etc/slurm/slurm.conf: Define os pardmetros do escalonador de tarefas, como nodos
disponiveis, filas e politicas de agendamento.

ClusterName=aqua

SlurmctldHost=XXX.XXX.XXX.XX

MpiDefault=none
ProctrackType=proctrack/linuxproc
SlurmctldPidFile=/var/run/slurmctld.pid
SlurmctldPort=xxx
SlurmdPidFile=/var/run/slurmd.pid
SlurmdPort=xxx
SlurmdSpoolDir=/var/spool/slurmd
SlurmUser=slurm
StateSavelocation=/var/spool/slurmctld
SwitchType=switch/none

# TIMERS
InactivelLimit=0
KillWait=30
MinJobAge=300
SlurmctldTimeout=120
SlurmdTimeout=300
Waittime=0

# SCHEDULING

SchedulerType=sched/backfill
SelectType=select/cons_tres
SelectTypeParameters=CR_Core

# LOGGING AND ACCOUNTING
AccountingStorageEnforce=1imits
AccountingStorageHost=1localhost
AccountingStoragePass=/var/run/munge/munge.socket.2
AccountingStoragePort=7031
AccountingStorageType=accounting_storage/slurmdbd
AccountingStorageUser=slurm
JobAcctGatherFrequency=30
JobAcctGatherType=jobacct_gather/linux
SlurmctldDebug=info
SlurmctldLogFile=/var/log/slurmctld.log
SlurmdDebug=info
SlurmdLogFile=/var/log/slurmd. log

# COMPUTE NODES
TaskPlugin=task/affinity
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PropagateResourcelimitsExcept=MEMLOCK

JobCompType=jobcomp/filetxt

Epilog=/etc/slurm/slurm.epilog.clean

NodeName=node®1 Sockets=2 CoresPerSocket=8 ThreadsPerCore=2 State=UNKNOWN

NodeName=node0®2 Sockets=2 CoresPerSocket=8 ThreadsPerCore=2 State=UNKNOWN

NodeName=node®3 Sockets=2 CoresPerSocket=8 ThreadsPerCore=2 State=UNKNOWN

NodeName=node0®4 Sockets=2 CoresPerSocket=12 ThreadsPerCore=2 State=UNKNOWN

NodeName=node®5 Sockets=2 CoresPerSocket=6 ThreadsPerCore=1 Gres=gpu:4
State=UNKNOWN

NodeName=node®6 Sockets=1 CoresPerSocket=8 ThreadsPerCore=2 State=UNKNOWN

NodeName=node®7 Sockets=1 CoresPerSocket=4 ThreadsPerCore=1 State=UNKNOWN

PartitionName=normal Nodes=node®[1-4] Default=YES MaxTime=72:00:00 State=UP
Oversubscribe=YES

PartitionName=gpu Nodes=node®5 Default=NO MaxTime=INFINITE State=UP
Oversubscribe=YES

PartitionName=1lowmem Nodes=node®O[5-7] Default=NO MaxTime=24:00:00 State=UP
Oversubscribe=YES

ReturnToService=1

HealthCheckProgram=/usr/sbin/nhc

HealthCheckInterval=300

/etc/slurm/slurmdb.conf: Configura a conexdao com o banco de dados do SLURM,
armazenando informagdes sobre as tarefas e o uso de recursos no cluster.

# Archive info
Archivelobs=yes
ArchiveDir="/tmp"
ArchiveSteps=yes

# Authentication info
AuthType=auth/munge

# slurmDBD info
DbdAddr=xxx.XXX.XXX.XX
DbdHoSt=XXX.XXX.XXX.XX

DbdPort=XXXX

SlurmUser=slurm

DebuglLevel=verbose
LogFile=/var/log/slurm/slurmdbd. log
PidFile=/var/run/slurmdbd.pid

# Database info
StorageType=accounting_storage/mysql
StorageHost=1localhost
StoragePass=/var/run/munge/munge.socket.2
StorageUser=slurm
StoragelLoc=slurm_acct_db
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