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Resumen

Este trabajo presenta el estudio preliminar deletoodumeérico tridimensional MOHID.
Este modelo simula el flujo en diversos cuerposagiea, tanto rios, como estuarios y
océanos. Actualmente el modelo esta siendo utdizamk un grupo de investigacion
perteneciente al grupo Hidraulica Fluvial y Mariimtel Instituto de Mecénica de Fluidos
e Ingenieria Ambiental para estudiar diferentes@sos en el Rio de la Plata.

En particular se aplica el MOHID para estudiar idrédinamica del Rio de la Plata con
gran precision en su resolucién utilizando la melimgia de modelos encajados. A través
de esta metodologia, es posible anidar grillasedelucion espacial creciente, forzando
los modelos locales con resultados de aplicacideemayor escala. De esta forma, el
modelo permite estudiar areas cada vez mas cerealaasegion de interés, a partir del
traspaso de las condiciones de borde del modeldrépdacia la grilla anidada (*hijo”).
Por otra parte, se esta desarrollando la modelatgbritlantico Sur acoplada con un
modelo atmosférico, para generar y propagar lataosmes meteoroldgicas hacia el Rio
de la Plata. Este tipo de aplicaciones requierenndegran capacidad de calculo para
resolver los sistemas de ecuaciones resultantesoiSecuencia, siguiendo el camino de
otros usuarios de este tipo de modelos, se propatmjar en el disefio y la
implementacion de versiones paralelas del coédigmsibpitando su ejecucién en
plataformas paralelas de memoria distribuida.

En general, este tipo de modelos comienzan siermrgmas pequefios, que resuelven
alguna probleméatica en particular, que evoluciocam el tiempo en base al trabajo de
muchos investigadores (generalmente mas preocugmmoa situacion a modelar que
por el modelo en si mismo). Esta situacién causassproblemas en cuanto al disefio y
documentacion de los modelos. Entonces, el objati@oeste primer documento de
trabajo es intentar unificar la diversa informacaiienida del modelo sobre la base de
distintos métodos: estudio de la documentacionerpnétacion del cédigo fuente,
deducciones basandose en experimentos con lagiejees, etc. Se pretende ademas que
el documento sirva de insumo para los trabajosdatplanteados (paralelizar).
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1

Introduccion

Este trabajo presenta el estudio preliminar del etmdiumérico tridimensional
MOHID [25]. Este modelo simula el flujo en diversogerpos de agua, tanto rios,
como estuarios y océanos. La importancia en edesidel modelo radica en que
actualmente el MOHID esta siendo utilizando por gmipo de investigacion
perteneciente al grupo Hidraulica Fluvial y Margirdel Instituto de Mecanica de
Fluidos e Ingenieria Ambiental (IMFIA) para simutdiferentes procesos en el Rio de
la Plata [1].

En particular se aplica el MOHID para estudiar ildrddinamica del Rio de la Plata
con gran precision en su resolucion utilizando &adologia de modelos encajados.
A través de esta metodologia, es posible aniddlagyrde resolucion espacial
creciente, forzando los modelos locales con redodtade aplicaciones de mayor
escala. De esta forma, el modelo permite estudeasacada vez mas cercanas a la
region de interés, a partir del traspaso de ladicmmes de borde del modelo “padre”
hacia la grilla anidada (“hijo”). Por otra parte, esta desarrollando la modelacion del
Atlantico Sur acoplada con un modelo atmosféricarapgenerar y propagar las
oscilaciones meteorolégicas hacia el Rio de laaHRE Este tipo de aplicaciones
requieren de una gran capacidad de calculo paoaveedos sistemas de ecuaciones
resultantes. En consecuencia, siguiendo el camgnotrs usuarios de este tipo de
modelos, se propone trabajar en el disefio y ladmehtacion de versiones paralelas
del coédigo, posibilitando su ejecucion en platafasmparalelas de memoria
distribuida mediante el paradigma de pasaje de aes De acuerdo a la
informacion relevada, mediante la paralelizaciérespera lograr una significativa
mejora de los tiempos de procesamiento, alcanzaadoes de speedup que permitan
efectuar simulaciones reales del Rio de la Platteempos de ejecucion razonables.
La primera etapa del trabajo de mejora del desempeiplica el estudio del
MOHID, logrando un grado de comprension importatgiemodelo.

En general, este tipo de modelos comienzan sierdgrgmas pequefos, que
resuelven alguna problematica en particular, qeéueionan con el tiempo en base al
trabajo de muchos investigadores (generalmentepmeégeupados por la situacion a
modelar que por el modelo en si mismo). Esta sidunacausa o genera serios
problemas en cuanto al disefio y documentaciondmbmelos. Entonces, el objetivo

de este primer documento es intentar unificarVarda informacién obtenida en base
a distintos meétodos (estudio de la documentaciiteypretacion del codigo fuente,

deducciones en base a experimentos con las ejeescietc.). Es importante destacar
gue este documento no intenta ser una version 8mal solo una puesta a punto que
sirva de insumo para los trabajos futuros planteadn particular, la aplicacién al

modelo de estrategias de alto desemperio.

En el resto del documento se presenta diversanwafcion del MOHID que fue
relevada hasta el momento, enfocandose en los éerirgerés para las aplicaciones
realizadas en el IMFIA.



2 Revision Histoérica

El modelo MOHID fue desarrollado por investigadodet MARETEC [3] (Centro
de Ambiente y Tecnologias Maritimas) perteneciaenténstituto Superior Técnico
(IST) [4] de la Universidad Técnica de Lisboa. M@Hds un sistema de modelacion
en tres dimensiones de la dinamica de diversoposate agua como rios, estuarios y
océanos. EI nombre MOHID es un acrénimo de MOdel®rétlindmico (en
portugués MOdelo HIDrodinamico).

La primera version del modelo fue desarrolladalatie 1985. En sus comienzos, el
modelo permitia realizar simulaciones Unicament@@n dimensiones. Utilizaba el
paradigma de diferencias finitas [5] para la diszaeion del dominio. Estas primeras
versiones del modelo estaban implementadas eraRofit.

En el afio 1995 se introdujo la primera versiorirtrghsional del modelo en el trabajo
de Santos [6]. Esta version se basaba en un mddeloordenadas verticales llamado
double Sigma [7]. Con la intencion de generalidzans® de diferentes sistemas de
coordenadas es que en el aflo 1999 se pasa atratrajel paradigma de voliumenes
finitos. Trabajo presentado por Martins [8].

Luego se introdujeron varias mejoras al MOHID, denna de las mas destacadas el
aporte de Leitdo [9] que integré los modelos desparte euleriano y lagangiano en
3D.

Posteriormente, debido al agregado de mayoresdualilades y la capacidad de
trabajar con modelos en tres dimensiones, se l@zesario el cambio de paradigma
de programacion y consecuentemente del lengudigadty. Se migré el cddigo para

adaptarse al paradigma de orientacion a objetsdsiFortran 95 el lenguaje elegido
para la nueva implementacion. Este cambio permeitidisefio basado en clases (si
bien este lenguaje no soporta por completo el gioae clases, esta version permite
aplicar diversos conceptos de este paradigma dggmacion).

Actualmente, MOHID esta integrado por diferentesrdmientas como lo son
MOHID Water, MOHID Soil y MOHID Land. Estas herragnitas pueden ser usadas
para estudiar el ciclo del agua en un ambientegiatld, permitiendo simular
procesos fisicos y biogeoquimicos tanto en el agu# en los sedimentos.

Desde el punto de vista informatico se puede agdaloomo un sistema de tamafo
considerablemente grande. Actualmente MOHID estapoesto por mas de 60
modulos que implican mas de 300 mil lineas de @dig



A continuacién se muestran algunos de los estud#éss destacados realizados hasta
el momento que utilizaron el modelo MOHID.

Un resumen de estudios de estuarios como los daaviinima, Douro, Mondego,
Tejo, Sado, Mira, Arade y Guadiana y lagunas cast@les como Ria de Aveiro y
Ria Formosa se pueden encontrar en el trabajo d@&inslg10]. EI modelo fue
también utilizado en algunos rios de Galicia (RéoMiigo) como se muestra en los
trabajos realizados por Taboada [11], Montero [Xi como la aplicacion de
MOHID al Rio de Pontevedra en el estudio elabopatolraboada y Villarreal [13].

Como se puede ver, MOHID se ha aplicado en la odtéatica y en la peninsula
Ibérica. Por otro lado, se han modelado algunasaget que se encuentran en el
resto de Europa, por ejemplo, el estuario de Wles$eheldt que se encuentra en el
suroeste de los Paises Bajos, el estuario de @iramd Francia, todas estas
investigaciones realizadas por Cancino y Neves [14]

MOHID ha sido aplicado més recientemente a diversasrvas de agua dulce en
Portugal, como Monte Novo, Roxo y Algueva, seguimaddajo de Braunschweig[15],
con el objetivo de estudiar el flujo y calidad dglia en esos lugares

Descripcion general de MOHID

A continuacién se presentan algunas de las prilespaaracteristicas del framework
MOHID.

El modelo utiliza una aproximacion de volumene#dmpara discretizar el dominio
del problema. En el Anexo A se puede encontrar pegueia explicacion del
paradigma de volumenes finitos y en el libro deziger y Peric [16] se presenta una
cobertura exhaustiva del tema. La aproximaciondsmea volumenes finitos permite
usar coordenadas verticales genéricas, dependaeidaroceso principal del area a
estudiar o investigar. En el caso de MOHID se pudiliear el modelo para realizar
simulaciones en una, dos o tres dimensiones.

El diseiio de MOHID, en las ultimas versiones, dmaado en el paradigma de
orientacion a objetos; mientras que para la impleawon se utilizé el lenguaje
Fortran 95. El disefio establece una jerarquia deéutos permitiendo asi que cada
modulo se encargue de manejar la informacion efspeecéferente a su propdésito.

Hay versiones del modelo implementadas para ctargo sobre sistemas operativos
Windows como sobre Linux. Ademas ofrece lineamienpara poder extender el
modelo para ser utilizado en otros sistemas opesati

MOHID posee una interfaz grafica (MOHID GUI) partlipar los ejecutables pero
solamente es posible ejecutarlo en el sistema yp@M/indows, ya que la interfaz
estd implementada sobre la plataforma MicrosoftTNEor otro lado, se permite
invocar el modelo a través de la linea de comandos.



Una de las principales caracteristicas de MOHIQes implementa la metodologia
de modelos encajados. A través de esta estratsgiposible anidar grillas de
resolucién espacial de manera creciente, forzamglolbdelos locales con resultados
de aplicaciones de mayor escala. De esta formmoekelo permite estudiar areas
cada vez mas cercanas a la region de interéstindemasaje de las condiciones de
borde del modelo “padre” hacia el modelo anidadhq"), aumentando en general la
resolucién. Una particularidad importante del models que permite utilizar
diferentes pasos de tiempo en los diferentes medeltcajados, restringiendo
unicamente que los pasos de tiempo del modelo padire multiplos de los pasos de
tiempo de los modelos hijos.

Al utilizar la estrategia de modelos encajados asbte la ejecucién en paralelo de
dichos modelos. El paradigma de paralelismo udbzpor el framework MOHID es
el de pipeline, y ademas, permite ejecutar difeenmodelos en diferentes
procesadores comunicados a través del paradigrpasdge de mensajes utilizando el
estandar MPI [17]. Es importante hacer notar quepeion de emplear la version
paralela, obliga a que los pasos de tiempos delifesentes modelos sean iguales
(entre el padre y el hijo) para que no ocurran hiecencias en los valores que estén
simulando los diferentes procesos.

En cuanto a la organizacion del Framework MOHID, pseeden identificar tres
componentes principales:

* Herramientas numéricas, permiten el calculo de los diferentes modelosrgsot
herramientas auxiliares.

* Traspaso y almacenamiento de datosse encarga de salvar la informacién
producida por el modelo.

* Interfaces de usuario (GUI's),permite el manejo de datos de entrada, control de
ejecucion del programa y analisis de resultados.

En las siguientes secciones se explica con masledédas caracteristicas de la
arquitectura asi como de los componentes prinGmieFramework MOHID.



3.1 Arquitectura de MOHID

Los moOdulos de MOHID estan estructurados segun jarexrquia, la cual se
presenta en la Figura 1.

MOHID MOHIE
Soil L arwck

Basin || [[" monp Mohid Base 3
Delineator n . Soil modules
operties, Soil, Soil

Mohid Base 2
Grid and Atmosphere modules
Horizomtal Grid, Vertical Grid, Atmosphere, Advection Diffusion, ...

Mohid Base 1
Process, |10 and Function modules

Global Data, Water Quality, Sediment Guality, EnterData, HDF, Functions, Time, LUD, Triangulation, Time Series, ...

Figura 1 - Arquitecturadel framework de MOHID.

Como fue mencionado anteriormente, la version defdi actual de MOHID esta
basada en el paradigma de orientacion a objetdennemtado a través del lenguaje
Fortran 95. Si bien el lenguaje no esta espectdizn este paradigma puede ser
utilizado para implementarlo tomando ciertas precmes.

El disefio global de MOHID se divide en mddulos detfan95 que hacen a su vez
de clases del sistema. Esto permite a MOHID utiledlgunas de las principales
caracteristicas de la orientacion a objetos comlimpdismo, encapsulacion,

herencia y sobrecarga de funciones. Ademas, perquie cada modulo sea
responsable de manejar ciertos datos asociadaaaioa, asi como el manejo de la
memoria asociada a estos datos, la cual se res@mamicamente. Todos los
moédulos (objetos) tienen cuatro familias de funemrestandar como lo son el
constructor, los métodos selectores, los métodalfitzedores y el destructor.

Por otro lado, el intercambio de la informacionrenhodulos se realiza bajo el
paradigma cliente-servidor. Esto significa que deamna clase necesita algun valor
gue no pertenece a él, se lo solicita a la clasargada de manejar ese atributo.
Esta estrategia permite asegurar que la informasi&m encapsulada por cada
maodulo.

Como se ve en la figura 1, en la base de la amuite se encuentran dos
bibliotecas de suma importancia, denominadas M&ade 1 y Mohid Base 2.
Estas bibliotecas resuelven problemas especificgg, sea, numeéricos,
procesamiento de datos de entrada y salida, etc.



3.1.1Biblioteca Mohid Base 1

La biblioteca Mohid Base 1 se encuentra en la Hada estructura del framework
MOHID. La biblioteca agrupa las funciones que mli el procesamiento de
entrada y salida de datos, o sea, lee los archwesirven como datos de entrada a
la simulacion en curso de MOHID y escribe en amsilos resultados (intermedios
o finales), para ser analizados una vez finalizadaimulacion o para un post-
procesamiento de datos por parte de otras herrtamiefA su vez, se encarga de
realizar funciones de calculo tipicas como puederasolver sistemas lineales.
También tiene modulos que se encargan del manéjdietepo en un formato
propietario que sirve entre otras cosas para est@blos tiempos de simulacién.

En la figura 2 se presenta las relaciones de deperal que existen entre los
distintos modulos pertenecientes a la bibliotechisi@ase 1.
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Figura 2 —Relaciones de dependencia entre modulos Mohid Base



3.1.2Biblioteca Mohid Base 2

La biblioteca Mohid Base 2, a diferencia de Moh@sB 1 que utiliza Gnicamente
modulos dentro de la misma biblioteca, utiliza doasa en mdédulos existentes en
Mohid Base 1 para poder realizar calculos mas cejopljue esta ultima no brinda
y que sirven para otros modulos que se encuentésnamiba en la arquitectura del

Framework MOHID.

Entre las funcionalidades méas importantes la Histi@ Mohid Base 2 posee
modulos que modelan la discretizacion del domimo geillas, modulos para
mejorar la interaccién del cuerpo de agua conrt@stera, y médulos que realizan

calculos para las propiedades biogeoquimicas.

En la figura 3 se muestra los moédulos presentés kiblioteca Mohid Base 2 y sus

relaciones de dependencia dentro de la misma.

AcvectionDiffusion

Horizontal Magp
GridData

HaorizontalGrid

BoxCf

Interpalation

BasinEeomatry

Figura 3 —Dependencias entre modulos de la biblioteca MBaise 2.



3.2Nucleos ejecutables

El Framework MOHID presenta 3 ejecutables prin@paéstos son:

MOHID Water: programa para la simulacion tridimemsil de cuerpos de
agua (océanos, estuarios, etc)

MOHID Land: programa para realizar simulacionesceencas hidricas y
acuiferos.

MOHID Soil: resuelve la ecuacion de Richards paeglios porosos saturados
y no saturados.

3.3Estrategias de Entrada/Salida

MOHID usa 2 componentes o modulos para intercaminiformacion entre el
modelo y la interfaz grafica (GUI).

Basado en el modulo EnterData:

Permite leer y escribir archivos de datos ASGitrieturados en forma similar
a un archivo en formato XML. La razon por la cualse opt6 por leer y escribir
con el formato XML es porque se implementé tiempea de que este formato
se popularizara.

Durante la simulacion, casi todos los modulos mamejan informacion del
proceso crean una instancia en particular del nedBoterData, para leer datos
de diferentes archivos.

Utilizando el modulo HDF:

El formato HDF [17] es usado por MOHID para almagetos resultados
intermedios o finales producidos por el modelo.

Este formato fue desarrollado por la National Cefe Super Computation
Application (NCSA) [18]. Algunas de las ventajasl d@mato HDF5, con
respecto a otros formatos, son que los archivodgrualmacenar mucha mas
informacion, el acceso al archivo es mas rapidasyarchivos pueden ser leidos
incluso si la ejecucion no llegé a su fin.

3.4Interfaz de usuario

A medida que las herramientas numéricas del frameviweron creciendo en

complejidad, la necesidad de una buena interfazcgrpara el usuario aumento. La
interfaz gréafica de usuario en MOHID esta compuesta2 programas principales,
ambos desarrollados en Microsoft .NET. Esta interé® encuentra disponible
solamente en la version de MOHID para el sistengaatiyo Windows.

MOHID GUI: maneja la estructura de directorios s larchivos de datos
necesarios para establecer una simulacion en MOHRi&heja y genera los
archivos de salida de la ejecucion.
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« MOHID GIS: es una herramienta de tipo sistema &@nmacion geografica que
maneja variables temporales y espaciales requendasoducidas por las
aplicaciones de MOHID.

Ambas interfaces incorporan otras herramientasliates, de post-procesamiento
para el manejo de los datos de salida (o entra®)@HID, como lo son:

* Mohid PostProcessor: es una interfaz grafica queplega en pantalla, en
forma de animacion, datos almacenados en el forkiate

e ConvertToHDF5: es una herramienta que permite leagion de diferentes
operaciones, que se conocen como acciones, qu&crmo archivos en el
formato HDF5. Estas acciones pueden ser la comverde datos a HDF5,
interpolacién de grillas y concatenacién de mudarohivos.

» Digital Terrain Creator: es un programa que sazatiprincipalmente para la
creacion de una grilla de datos y para generarreiiva de entrada de
batimetria del modelo.

« Basin Delineator: realiza la delimitacion de cuenle&rolégicas para utilizar el
ejecutable MOHID Land.

* River Network: es un programa numérico que permsieular un sistema de
rios.

 Convert to XYZ: es una pequefia herramienta numégica extrae datos
tridimensionales y los transforma en coordenadag . X&s util para extraer
datos para crear batimetrias.

4 MOHID Water

MOHID Water es un programa numerico en tres dinmeres que simula diversos
procesos que ocurren en cuerpos de agua comoasesyas, estuarios, areas costeras
u océanos. Es uno de los programas principalesadeet sistema de modelacion
MOHID. El programa se compone de una serie de no&dglie estan construidos
sobre las bibliotecas Mohid Base 1 y Mohid Base Rug primordialmente se
encargan de calcular los procesos fisicos y biagetqos y ademas se encarga del
manejo de la lectura y escritura de los datos matpgepor el modelo.

Este programa numérico fue disefiado para simwégrnsas acuaticos considerando
ademas los procesos de intercambio con otros mextio® ser la interaccion con la
atmaosfera y con el fondo.

La figura 4 muestra la interaccion entre distime@ulos del sistema, mostrando las
relaciones y las interfaces con los diferentes osedi
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Figura 4 -Esquema de MOHID Water: princiales médulos ineahdos.
4.1Principales modulos de MOHID Water

La estructura de médulos de MOHID se organiza engsandes grupos funcionales,
cada uno de ellos compuesto por diversos médulos:

* Modulos de pardmetros globales:se encargan de mantener pardmetros
globales como el tiempo de simulacion, funciongarables generales:

0 Module GlobalData posee principalmente informa@étatica como los
identificadores de dominios (generalmente numéyjcioentificadores
de tipos de error, constantes, parametros y alguipes de datos
derivados, usados frecuentemente en otras clases.

0 Module Time posee funciones para el manejo delgeeen MOHID.

* Modulos de funciones independientesmanejan operaciones especificas que
no se pueden representar en otros médulos o qeelaadmplejidad de lo que
resuelve deben estar en un médulo aparte:

0 Module Functions calcula diferentes funciones mateas o
cientificas. Este médulo puede ser visto como liblioteca matematica
disponible a todas las clases.

0 Module Triangulation construye una triangulaciéniglaunay con el
objetivo de proveer la interpolacion de nivelesgl@e”) en la frontera
abierta del dominio.

0 Module LUD resuelve sistemas de ecuaciones line@esencuentra
dentro de la biblioteca Mohid Base 1).
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Médulos estructurales: son los encargados de la discretizacion de la ggtan
del dominio, transformaciones geométricas y refgeenpara moverse en la
jerarquia de los dominios. Se nutre de variablesiocdlistancias, areas,
volumenes, etc:

0 Module HorizontalGrid maneja la discretizacion kontal.

0 Module HorizontalMap realiza un mapeo horizontaladgrilla en 2D.

o Module Map realiza el mapeo 3D de las celdas dgilla.

o Module Geometry maneja diferentes formas de diga@tn vertical.

Mdédulos de manejo de datosrealizan operaciones de entrada/salida:

0o Module EnterData lee y escribe archivos en formfe®clIl, realiza la
lectura de los archivos de entrada y genera Idsvare de salida de la
simulacion.

o0 Module HDF5 lee y escribe los datos de diferentafrioes en formato
HDFS5.

0 Module TimeSerie lee y escribe archivos con infanida de la
simulacién a medida que avanza la ejecucion.

Moédulos de funciones especificagmplementan operaciones especificas que
pueden ser utilizadas solamente por MOHID:

o Module BoxDif se encarga principalmente de iniciatilas propiedades
definiendo cajas. Una caja o box file define urad&a 2D o 3D. Estas
areas pueden ser usadas para inicializar diferend@sedades o integrar
valores entre las diferentes cajas, esto se aplg@ puede aplicar para
todas las variables modeladas. Otra caracteridéicenddulo BoxDif es
que integra los valores de las variables que magtekaspacio y tiempo
dentro de una caja y entre diferentes cajas. Lagones que realiza
este médulo se pueden aplicar en un dominio de des dimensiones.

o Module Statistics computa operaciones estadistlmasicas (en el
espacio y tiempo) y va almacenando resultados weém durante la
simulacion.

0 Module Interface transfiere informacion (condicisnée fuerza y
variables de estado) entre las estructuras dexgrilé una, dos y tres
dimensiones hacia arreglos unidimensionales y pamaar a los
procedimientos de los modulos bioquimicos de dind@nsero.

o0 Module WaterQuality es un médulo que calcula ladiita de diversos
organismos 0 microorganismos que viven en cuerpagda.

Médulos de procesosson mddulos que corresponden a los diferenteggposc
gue tienen lugar en los diferentes compartimengbsnedio.

En la figura 5 se muestran los médulos que compd@HID Water y la relacién de
dependencia entre estos.
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Figura 5 — Relacion de dependencia entre médulos de MOHID Wate

A continuacion se enumeraran los principales m&lwel sistema y una breve
descripcion de ellos.

4.1.1Model

Es el modulo principal en la arquitectura del sigteEl modulo Model maneja toda
la informacién de un solo modelo. Es responsableodstruir, modificar y destruir

cada modelo. También se encarga de controlar @ fle informacion entre

diferentes modelos y la evolucién del tiempo deusiwion. Coordina la ejecucion
del médulo Hydrodynamic y el médulo Transport; ypelede de los modulos
Hydrodynamic, WaterProperties y Lagrangian.

La coordinacion de ejecucion del modelo consistéaeactualizacion del tiempo
global del modelo y la actualizacién de los modulesnsport e Hydrodynamic en
un solo modelo.

Cuando se trabaja con modelos encajados las coauones entre modelos se
hacen en una sola via y de forma recursiva, es,dasi condiciones iniciales y
otros datos que se calculan durante la simula@d@nsian desde el padre al hijo.

En la figura 6 se puede observar un diagrama camdeaccion del médulo Model
con otros modulos.
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Figura 6 —Esquema de coordinacion entre modulos de la e@euci

4.1.2Geometry

El modulo Geometry almacena y actualiza la infordracsobre los volumenes
finitos, calculando las areas laterales y los vades de la discretizacion segun la
demanda. Para realizar estos célculos se basaebevircion de la superficie libre
calculada por el médulo hidrodinamico y en los dabatimétricos del dominio
ingresados.

El enfoque de volumenes finitos usado en MOHID @eexo A), permite que la
resolucion de las ecuaciones de conservacion dependiente de la geometria de
cada celda o volumen de control, debido a que solequiere el flujo a través de
las caras de la celda. De esta manera se logreepasacion total entre las variables
fisicas y la geometria. Como los volumenes puedamary a lo largo de la
simulacién, la geometria es calculada y/o actuddizen cada paso de simulacion
después de calcular las variables fisicas. Adetads;oordenadas espaciales son
independientes entre si y se puede elegir cualqgemmetria en cualquier
dimension. En la direccidén horizontal se puede teato coordenadas cartesianas
como curvilineas y en la direccion vertical puedglizarse coordenadas verticales
genéricas con diferentes subdominios. De hechmoeulo Geometry pude dividir
la columna del cuerpo de agua en diferentes tigogsabrdenadas como Sigma
(coordenadas disefiadas para simular variacionesriampes del fondo dado que
siguen la forma del terreno), Cartesianas, Lagearay, de Espaciamiento Fijo
(Fixed Spacing), Armaénicas, etc.
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El modulo Geometry proporciona datos a los modldggsangian, turbulence y
water properties.

4.1.3Hydrodynamic

El médulo Hydrodynamic calcula el nivel, la velaaidly el flujo de agua en cada
paso de tiempo. La discretizacion espacial eszagdi por una aproximacion de
volumenes finitos y la discretizacion temporal saliza con un algoritmo semi-
implicito ADI (Alternating Direction Implicit); pomas informacion ver Anexo B.
Este algoritmo computa alternativamente una commpenele la velocidad
horizontal implicitamente mientras la otra es dalda explicitamente. El sistema
de ecuaciones resultantes es tridiagonal y paritotpuede ser resuelto de manera
eficiente por el algoritmo de Thomas; este algarisa presenta en el Anexo C.

En la figura 7 se muestran las dependencias delilmdéti/drodynamic con el resto
del sistema.

Water Level / Water Fluxes/
Vertical Velocity Velocitv

Geometry Water Properties
1
Waterfluxes/
Wind Sfrass
Yolumes/ Density

Araas

r

Volume/
Momenturn

Viscosity

Shear Stress

Elevation/
Fluxes

Turbulence

Bottom Water Fluxes/
opmoomiy [ 2>

Figura 7 - Muestra la dependencia del méduigdrodynamiccon otros médulos.

4.1.4Lagrangian

Es un modelo de transporte lagrangiano (gestiomamiamas propiedades que el
modulo WaterProperties). Puede ser utilizado, pmplo, para la simulacion de la
dispersion del petréleo. EI modulo lagrangiano ME@HID utiliza el concepto de
trazador, cuyas propiedades fundamentales sonslai@o espacial (x, y, z) de las
particulas utilizadas como trazadores, su volumenlayconcentracion de
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determinadas propiedades de interés, como puedenidguiera de las evaluadas
en el médulo de calidad de aguas (por ejemplo atgataminante).

En la figura 8 se muestran las dependencias delilm&ggrangian con el resto del

sistema.
o o
Walumes/ Solar Radiation Welocity
Areas Wind Valocite

|

v

Concentration Lagrangian Cil Field

Water Quality Oil Dispersion

Spreading
Welocity

Concentration

Mixing Length

Figura 8 - Muestra la dependencia del médukgrangiancon otros modulos.
4.1.50iIl

El médulo Oil se encarga de la simulacién del meento de derrames de petroleo.
Este tipo de herramientas cobran vital importaad& hora de desarrollar planes de
contingencia, permitiendo mitigar alguna catastoafie este producto en el mar. El
modulo también permite la evaluacion de algunascteristicas del impacto
ambiental asociado al movimiento de petréleo. Remplo, MOHID fue utilizado
para calcular el posible impacto y el movimientolalenancha de petrdleo en la
catastrofe del buque Prestige en las costas dei&afi Noviembre de 2002.

El modulo Oil depende de los modulos Surface (presatmosférica, oleaje,
viento), WaterProperties (salinidad, temperaturagdimentos cohesivos),
Lagrangian.

4.1.6WaterProperties
El médulo WaterProperties coordina y maneja la wioh de las propiedades del
agua utilizando un modelo Euleriano de transpétéea llevar a cabo esta tarea, se

apoya o usa otros médulos como el de AdvectionBidus(Adveccion-Difusion),
encargado de calcular el transporte (por difusi@aeccion) de las propiedades, o
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el médulo WaterQuality (calidad del agua), el caaluno de los tres mddulos
encargados de calcular procesos biogeoquimicos.

A través de este médulo, MOHID es capaz de sindifarentes propiedades como
la temperatura, salinidad, sedimentos cohesivosopléincton, nutrientes,
contaminantes, etc.

En la figura 9 se muestran las dependencias delilmddaterProperties con el
resto del sistema.

m Densit:
4

‘ Heat Fluxes/ | ‘ Water | h4
Oxvoen Fluxes Temperature Hydrodynamic

Water Fluxes/
Welocitv

Volumes/
Areas

C trati
e

Water Properties

Water Quality

Concentration

Volume/ Bottom Fluxes Diffusivities

Concentration

Turbulence

Figura 9 - Muestra la dependencia del modW@aterPropertieson otros médulos.

4.1.7WaterQuality

El médulo WaterQuality simula la produccion prinaayi secundaria, y el ciclo de
los nutrientes de ecosistemas. Los forzantes pafes son la temperatura y la luz.
El modulo fue desarrollado en términos de fuentesuynideros de ciertas
propiedades, o dicho de otra manera, definiendpsflade entrada y salidas al
sistema, lo cual permite un facil acoplamiento @dmo de transporte en ambas
formulaciones, Euleriana y Lagrangiana. Debido ainterdependencia de las
propiedades, un sistema lineal de ecuaciones esladb para cada volumen de
control.

En la figura 10 se muestra la interaccion de esiguho con otros.
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Water Properties Lagrangian

Concentration/ Concentration/
Temoerature Temperature

Figura 10 - Muestra la dependencia del méduWaterQualitycon otros modulos.

4.1.8Surface

El médulo Surface plantea las condiciones de franten la superficie de la
columna de agua y representa la influencia de besaexternos atmosféricos como
el viento y el sol en la superficie del agua.

Hay dos tipos de condiciones. Una dada por el isuarsualmente datos
meteoroldgicos (velocidad del viento, temperatueh are, etc), y otra como
condiciones de borde calculadas automaticamenteelparodelo a partir de las
condiciones o datos meteorolégicos.

En la figura 11 se refleja la interaccién del m@d8urface con otros médulos de

MOHID.
Solar Radiation | | Water Fluxes/
Wind Stress

Wind Velocity!
Water Quality Surface Ruaosity Hydrodynamic

Wind Velocity Heat Fluxes/
Snlar Rarliatinn Crovnen Flies

Temneaturs

Figura 11 - Muestra la dependencia del méd@&lorfacecon otros modulos.

4.1.9FreeVerticalMovement
El médulo FreeVerticalMovement calcula las propdsta del flujo vertical.

Basicamente se usa para determinar el movimiemtizaedel flujo (en la direccién
vertical). Usualmente se utiliza este moédulo padautar la velocidad de caida al
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simular sedimentos cohesivos, o la velocidad ddinths particulas en las
simulaciones de transporte.

4.1.10 HydrodynamicFile

El modulo HydrodynamicFile es un médulo auxiliarede permite al usuario de
MOHID integrar espacial y temporalmente la solucbirtenida con el modelo en
un archivo.

La integracién espacial consiste en unir variadaspara tratarlas como una sola.
Por otro lado, la integracion temporal consistguertar varios pasos discretos de
tiempo de la solucién hidrodinAmica y puede seeaiimente conectada con la
integracion espacial.

4.1.11 Turbulence

4.2

El modulo Turbulence calcula los coeficientes deesidad horizontal y vertical y
las difusividades para diferentes meétodos de ciatee turbulencia. Estas
propiedades pueden ser calculadas de una manerglifisada utilizando
coeficientes de difusion constantes. Por otro latlausuario puede calcular la
evolucion de las propiedades de flujo turbulento u@ manera mas realista
mediante el modelo GOTM (Global Ocean Turbulencael®p[19]. Una interfase
de este modulo calcula los coeficientes utilizandaierre de turbulencia de una o
dos ecuaciones con la subrutina tomada del modslergl de turbulencia oceanica
GOTM.

Caracteristicas de la ejecucion

La ejecucion de un programa numérico de MOHID (watkene ciertas
caracteristicas que se mencionan en esta seccion.

4.2.1Descripcion de los archivos de datos

El archivo nomfich.dat contiene las referenciasaf/ubicaciones) de los distintos

archivos de entrada o salida que maneja MOHID. ¢fe archivo estan definidas

una serie de palabras clave (Keywords) que haderereia a cada uno de los

archivos de entrada o de salida. Para que la &diidatos que realice el programa
sea correcta, nomfich.dat debe ubicarse en eltdirecen donde se ejecuta el

modelo.

La siguiente informacion es una pequefia muesttasdentradas mas importantes.
El resumen se basa en el manual de usuario de M@V¥t2r [20], donde se puede
encontrar mas informacion.

* IN_BATIM: archivo de entrada que contiene la disizaeeion horizontal y
la batimetria de entrada (cota del fondo). Alli dadine el tamafo del
dominio y las coordenadas de los puntos de laagfara generar la grilla 'y
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la batimetria, se utiliza la herramienta Digitakréén Creator, ayudandose
con la interfaz de usuario MOHID GIS.

« DOMAIN: archivo de entrada donde se define la gdomevertical. Esta
geometria puede ser dividida en diferentes tiposodedenadas y también
es posible subdividir el dominio y definir dististtipos de coordenadas en
cada uno.

* IN_MODEL: archivo de entrada donde se define elquer a simular y la
discretizacion temporal de la simulacion, es deslipaso de tiempo con
gue se resuelven las ecuaciones. También se pgedeifecar que no se
utilizara el modulo hidrodinamico (debido a que @&ma solucion
estacionaria o porque se cargan los valores dechiva).

Parametros del archivo:
o start: fecha de comienzo de la ejecucion.
end: fecha de finalizacion de la ejecucion.
dt: tiempo transcurrido entre dos instantes deut@lgelta t).
splitting: el double_splitting significa que el nedd debe resolver
las ecuaciones primitivas. En cambio, si se desea 3olucion
estacionaria 0 que las propiedades hidrodinAmieakan de un
archivo, se pone No_Splitting.
o variabledt: chequea si el usuario desea un pademgo variable
durante la simulacion (0 significa que no).

(ol elNe]

 IN_DAD3D: es el archivo de entrada donde se defiasncondiciones de
resolucién del moédulo hidrodinamico. Se especifichstintas opciones
relacionadas con los forzantes de la simulaciomocgor ejemplo la
definicion de los valores iniciales para cada celdavolumen finito, o la
definicion del tipo de condiciones de borde abgeren la direccidon
horizontal y en la direccion vertical o la defidiside la frecuencia con que
se almacenan resultados, entre otros.

» BOT_DAT: es el archivo de entrada donde se deflasncondiciones de
borde en el fondo para el modulo correspondiente.

* IN_TURB: es el archivo de entrada donde se defiagrondiciones que se
utilizaran en el médulo Turbulence.

4.2.2Construccion del dominio

Para la construccion del dominio en MOHID, primeminicializan las variables
gue almacenan los datos asociados a una grilladelmd_uego cada grilla definida
se agrega a una lista (lista encadenada simple)couigene todos los modelos
(padre y todos los modelos encajados, anidadosbiéamllamados hijos o
subdominios) cada uno con un identificador (para wsado en caso que
corresponda con MPI). Previamente se debe leercbiva “Tree.dat” para saber
cuantos modelos y submodelos posee la simulacianupicacién de los archivos
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de entrada. Luego para cada modelo, comenzande padre, se leen los archivos
de entrada y la malla horizontal, asignando laseréliftes caracteristicas y
propiedades a cada dominio. Luego se proporciooanvdlores de la matriz de
batimetria para los puntos de frontera y se asigh#erentes propiedades al
dominio.

4.2.3Ejecucion del modelo

Después de construido todo el dominio (y todossldsdominios si fuese el caso),
se prosigue con la ejecucion del programa o diehotdh forma, con la simulacion

del modelo. Este modelo posee ciertas caracte$stice estan indicadas en los
archivos que aparecen dentro del archivo nomfith.da

La simulacién computacional de un paso de tiempMé&#ID se puede dividir en
dos partes, una parte de actualizacion del tiempamgfinicion, si es necesario, de
la frontera; y otra parte de ejecucion y calculoadaeerdo a los datos iniciales. El
procedimiento que se encarga de la actualizacidgpesteTimeAndMapping vy el
procedimiento que lleva a cabo el célculo es Ruré¥lod

La primer parte de actualizacion del tiempo ques@ simulando, se basa en el
campo DT definido en el archivo de entrada que rabca en la Keyword
“IN_MODEL". Ademés se controla si se llegé al findé la simulacion o no
tomando en cuenta los campos start y end del aranteriormente mencionado.
Por otro lado, para actualizar la frontera, se tema&uenta el nivel del agua y alli
se establece qué puntos son de agua y cuales esom ¢én el dominio de la
simulacion.

La segunda parte se dedica a realizar calculomdeélo en si mismo. Se resuelven
las ecuaciones discretizadas segun el método A®kgumplementa (ver AnexoB)
y se calcula la evolucién en el tiempo de las e modeladas en cada celda de
la grilla, por ejemplo: velocidades, salinidad, pematura, parametros de
turbulencia, elevacion de superficie libre, etc.

Cabe mencionar que cuando se trabaja con domimoajaglos se efectla la
comunicacion de datos entre el modelo padre y €lehodchijo, en el cual el modelo
hijo obtiene los datos de las diferentes varialblescalculo como condicion de
borde. Esto se realiza entre la actualizacionidelgo y los calculos del modelo. El
procedimiento se llama SubModelCommunication.

4.2.4Informacion durante la ejecucion
Durante la ejecucion del modelo y luego de pasadddpa o fase de construccion
aparece un mensaje “Running MOHID, please wait...'paktir de alli y cada 60

segundos de tiempo de CPU aparecen mensajes guearbridiferentes
informaciones al usuario.
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. Time instant: muestra el tiempo de simulacion transcurrido desdnicio
hasta ese momento.

. Elapsed CPU Time: el tiempo de CPU que ha transcurrido desde que se
inicié la simulacién.

. Coefficient CPU / Model: es el cociente entre el tiempo del procesador
usado hasta el momento y el lapso de tiempo siraulladta el momento.

. Secondger iteration : tiempo dedicado a completar un ciclo de trabajo.
. Systemtime: fecha y hora actual del sistema.

. End of the run: la fecha y hora prevista para la finalizacion lde
simulacion.

5 Tiempos de ejecucion de MOHID

Las mediciones del tiempo de ejecucion son de edpeportancia por dos razones.
Primero, para identificar las zonas criticas defligd en cuanto al tiempo de
ejecucion para tratar de mejorar el desempefio catipnal en esas zonas y asi
mejorar en forma importante el desempefio globahdelelo. Segundo, para tener
una referencia de tiempos con el objetivo de poderparar con otras aplicaciones
futuras y asi poder evaluar las posibles mejoras sl introduzcan al modelo
MOHID.

A continuacion, se presentan una serie de tablaglctempo insumido (medido en
milisegundos) por algunos de los procedimientos medevantes del ejecutable
MOHID Water. El tiempo calculado, en todos los sases el promedio de 10
ejecuciones independientes. También se provee $aiad#On estandar de los
promedios calculados.

El dominio utilizado para efectuar las mediciongsiea grilla de 10.700 nodos en la
direccion horizontal y 10 capas en la direccidontival. Ademas, se utilizd el
esquema de resolucion de 6 ecuaciones de Leendesteeesquema se utiliza para
resolver las ecuaciones de movimiento del sist€aea llevar a cabo esto, se divide
un paso de tiempo (conocido como incremento) en Bloscada medio incremento
(en un método de discretizacion estilo ADI, ver AmeB), las ecuaciones son
discretizadas de modo que en un medio incremergdaguimplicitas y en el otro,
explicitas, obteniéndose los valores de las vasahiie flujo (componentes
horizontales de la velocidad y elevacion de la digee libre) en las distintas celdas
de la grilla de calculo.
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Las simulaciones se realizaron en un equipo Intell @ore, donde cada procesador
es Pentium 4 de 2.8 GHz con 1Gb de memoria RAMjerato bajo el sistema
operativo Linux con distribucién Debian.

La Tabla 1 muestra los tiempos de ejecucion de @tadzcion dentro del mdodulo
Main.

Método Tiempo (ms) Desviacion estandar
Submodel 23 4.83
RunModel 651 5.68

Tabla 1 - Tiempos de ejecucion en el médulo Main.

Como se puede apreciar en la Tabla 1 el procedimiRuanModel insume la mayor
parte del tiempo por iteracion. Debido a esto sédée medir los tiempos de algunos
de los procedimientos mas relevantes que implemddtamModel. En la Tabla 2 se
puede apreciar la distribucion de tiempos para gmosedimientos dentro de
RunModel.

Método RunModel Tiempo (ms) Desviacion estandar
Entre los métodos 14 5.16
GetWaterPoints2D,
ModifyAtmosphere,
ModifylnterfaceWaterAir
Turbulence 31 3.16
ModifyHydrodynamic 450 6.67
WaterPropertiesEvolution 155 5.27

Tabla 2 - Tiempos de ejecucion en el método RunModel.

Adicionalmente, se realizé la medicién de los tiempara el procedimiento
ModifyHydrodynamic. Si  bien el tiempo de ejecuciéde la rutina
WaterPorpertiesEvolution no es despreciable respaktiempo de ejecucién de
ModifyHydrodynamic, parece razonable investigar rmad®ndo la distribucion de
tiempos de este Ultimo, debido a que es la etapaaquiere mas tiempo de calculo.
En la Tabla 3 se puede apreciar la distribuciontidepos dentro del método
ModifyHydrodynamic que se encuentra en el méduldrdgtynamic.

Etapas del Método Tiempo (ms) Desviacion estandar
ModifyHydrodynamic
One_lteration 395 5.27
ComputeResidualFlowProperties 19 3.16
Hydrodynamic_OutPut 34 5.16

Tabla 3 - Tiempos de ejecucion en el método ModifyHydrodyr@ami
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De acuerdo a los tiempos de ejecucion relevados @aejemplo presentado, se
puede inferir que no hay una funcién que sea laigsema la mayor parte del
tiempo en cada iteracion ya que los tiempos seemtan distribuidos en varias
funciones. Sin embargo, la funcidn One_lteratione ge encuentra dentro de la
funcion ModifyHydrodynamic del Modulo Hidrodindmicamplica un porcentaje

importante del tiempo de ejecucion.

A continuacion se muestra otro estudio realizadoat@bjetivo de tener mediciones
para un modelo que utiliza la estrategia de domimncajados. En particular se
utilizé un caso con dos modelos, un modelo padne ynodelo hijo.

El dominio utilizado del modelo padre es el misnue @n las pruebas anteriores, o
sea, una grilla con 10.700 nodos en la direccigizbotal, 10 capas en la direccion
vertical y un dt de 180 segundos. Se utilizd6 elnmoisssquema (Lendertsee) para
resolver las ecuaciones. Ademas, se hizo la misralacion de tiempos para los
mismos procedimientos tanto en el modelo padre cama modelo hijo.

El modelo hijo consiste en 31.652 nodos en la diéechorizontal, nuevamente 10
capas en la direccién vertical y un dt de 90 segsintdas Tablas 4 a la 9 muestran
los tiempos de ejecucion para las dos iteracionessg ejecutan en el modelo hijo.
Se analizaron los tiempos de ejecucion para losnossprocedimientos que el

modelo padre. Cabe acotar que el modelo hijo resuel mismo sistema de

ecuaciones que el padre, 0 sea, calcula las misar@ables pero con distintas

condiciones de borde.

A continuacion se presentan los tiempos de ejenyzada un primer paso de tiempo
en el modelo hijo una vez finalizado un paso deukinion en el modelo padre.

Método Tiempo (ms) Desviacién estandar
Submodel 386 17.13
RunModel 2544 129.55

Tabla 4 - Tiempos de ejecucion en el médulo Main.

Método RunModel Tiempo (ms) Desviacion estandar
Entre los métodos 49 3.16
GetWaterPoints2D,
ModifyAtmosphere,
ModifylnterfaceWaterAir
Turbulence 124 8.43
ModifyHydrodynamic 1839 109.08
WaterPropertiesEvolution 528 23.00
Tabla 5 - Tiempos de ejecucion en el método RunModel.
Etapas del Método Tiempo (ms) Desviacién estandar
ModifyHydrodynamic
One_lteration 1641 104.09
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ComputeResidualFlowProperties 71 3.16
Hydrodynamic_OutPut 12p 7.89
Tabla 6 - Tiempos de ejecucion en el método ModifyHydrodyr@ami

Las siguientes tres tablas (7, 8 y 9), presentantionpos de ejecucion para un
segundo paso de tiempo del modelo hijo. De est@&raadebido al dt utilizado, con
2 pasos en el modelo hijo, se iguala 1 paso erodéla padre.

Método Tiempo (ms) Desviacion estandar
Submodel 147 8.23
RunModel 2455 151.68

Tabla 7 - Tiempos de ejecucion en el médulo Main.

Método RunModel Tiempo (ms) Desviacion estandar
Entre los métodos 53 10.59
GetWaterPoints2D,
ModifyAtmosphere,
ModifylnterfaceWaterAir
Turbulence 124 8.43
ModifyHydrodynamic 1812 63.91
WaterPropertiesEvolution 519 11.97
Tabla 8 - Tiempos de ejecucion en el método RunModel.
Etapas del Método Tiempo (ms) Desviacion estandar
ModifyHydrodynamic
One_lteration 1592 68.93
ComputeResidualFlowProperties 72 3.16
Hydrodynamic_OutPut 120 0

Tabla 9 - Tiempos de ejecucion en el método ModifyHydrodyrami

A partir de los datos obtenidos se puede conclugr € tiempo de ejecucion de un
submodelo es mayor que el tiempo de procesamientmcaso del modelo padre,
debido a que este dominio considera una discréhizanas refinada, o sea con mas
celdas de calculo, o en el caso de MOHID, con nodsnenes de control.

De acuerdo a los resultados obtenidos los tiemposjetucion del procedimiento
RunModel, considerando la desviacion estandarasrdbs iteraciones del modelo
hijo son cercanos entre si. Pero la diferenciaejiste entre estas dos iteraciones se
expresa en el tiempo de ejecuciéon del procedimiSatoModelCommunication. En
la primera iteracion del modelo hijo, el tiempoejecucion de este procedimiento es
mayor que en la segunda iteracion, debido a laalidacion y obtencion de las
condiciones de frontera del modelo padre. Los tmsnmle ejecucion del
procedimiento RunModel que se muestran en lasgabla7 son cercanos entre si;
suponemos que si se utiliza un paso de tiempo neef0rsegundos, o sea por cada
iteracion que ocurre en el modelo padre, se realizas iteraciones en el modelo
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hijo, los tiempos de ejecucién del procedimientmMadel correspondiente a cada
iteracion en el submodelo, seran cercanos entre si.

Para comprobar la suposicion del parrafo antergorealizaron pruebas para la
medicién de los tiempos de ejecucion para el misnoaelo padre y el mismo
modelo hijo, pero considerando como paso de tietigpsimulacion en el submodelo
60 segundos. Por lo tanto se realizan tres itenasialel modelo hijo por cada
iteracion del modelo padre. Los datos obtenidolgmruebas realizadas, muestran
gue los tiempos de la primera y segunda iteraciéinsdbmodelo no cambian
respecto a los tiempos mostrados en las Tablda 8 &ecordar que son los tiempos
de la primera y segunda iteracion con un pasoetepid en el modelo hijo de 90
segundos). Ademas, muestran que los tiempos dec&)acde la tercera iteracion,
son similares a la segunda, por lo que si se usafaso de tiempo menor a 60, o
sea, si se realizaran mas iteraciones del modgopbr cada iteracion del modelo
padre, se puede inferir que los tiempos de ejenud® las nuevas iteraciones no
cambian, salvo al tiempo de ejecucion del proceshitoi SubModelCommunication.
Esto se debe a una penalizacion de tiempos quesaausbtener y calcular los datos
iniciales para ejecutar en el modelo hijo.

Conclusiones y trabajo futuro

Este documento es una version preliminar del estdéi modelo de simulacion
hidrodinAmica MOHID. Se prevé que el resultado ste estudio sirva para adquirir
el conocimiento necesario para sustentar la sitpiietapa de trabajo, que consiste
en mejorar el desempefio computacional con lineasralb®jo que incluyen la
incorporacion de estrategias de programacion parale

En particular se desea incluir estrategias de mamoompartida y memoria
distribuida. Dentro de las estrategias de memodmpartida se evaluara la
utilizacion de OpenMP [21][22]. En cuanto a memadtistribuida se estudiara la
aplicaciéon de esquemas de descomposicion de domiitizando el estandar MPI
[23][24] para el pasaje de mensajes.
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Anexo A — Volumenes finitos

Leyes de conservacion

Como etapa previa a explicar el método de los vehan finitos, se desarrollaran
someramente los conceptos tedricos que este migttetida modelar de la realidad.

En la mayoria de las aplicaciones en Ingenieriasistemas fisicos son gobernados
por un conjunto de leyes de conservacion. Por dEmpara la dinamica de fluidos,
se trabaja con la conservacion de la masa, dedeantie movimiento y de energia.
Estas leyes de conservacion se escriben en formmtelgrales asociadas a un
volumen fisico determinado. Supongamos que tenemaminio bidimensionap,
con la frontera del dominiéQ. Entonces la ecuacion de conservacion es:

%iu aA+£)[F(U)f+G(U) j]thos = iS(U't)aA (A1)

dondeU es la propiedad que se conseriray G son los flujos de la propiedad
respecto a la direccidéney, n es la normal en la frontera del domini® gs la fuente
o el origen de la propiedad.

Por ejemplo, en un problema de conservacion deakaran un fluido compresible, la
ecuacion quedaria de la siguiente manera:

0 - -
aj,oaA+j[,OU| +pvj] Onos=0 (A2)
Q x

donde los términos correspondientes en la ecug@dh sonU = p, F = pu,
G = pv, S= 0. La densidad del fluido egx, y, ) y las componentes ey de la
velocidad son expresadas a través(@ey, ) y v(x, vy, ).

Los distintos términos pueden englobar diferensgaateristicas o diversas leyes de
conservacion, si este es el caso, simplemente rsgderan como vectores y cada
posicion del vector corresponde a una propiedadrssea la ley de conservacion que
se esté considerando. Por ejemplo, las ecuaci@nEsldr para un fluido compresible

se escriben de la forma:

P pu pV
2
u=| PY| B[ TPl gl YV | s=0 (A3)
oV puv pu’+p
pPE PUH PVH
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Dondep es la presion estatich,es la energia totally es la entalpia total. La primera
fila de estos vectores, representa la conserval@da masa. La segunda y tercera fila
indican la conservacién de la cantidad de movimi¢anto en la direcciGxcomo en

la direcciony, la cuarta fila representa la conservacion dedagia.

Método de los volumenes finitos

El método de volumenes finitos es un procedimigetaliscretizacion utilizado para

resolver ecuaciones diferenciales, basandose dorr@a integral de las leyes de

conservacion. La estrategia de trabajo de los veh@s finitos recorre el camino

inverso al utilizado en la obtencion de las ecuassodiferenciales de transporte. A
partir del volumen que ocupa el fluido (finito), sbtienen las relaciones para una
particula del fluido, reduciendo el volumen de gnéeion hasta alcanzar el volumen
correspondiente a una particula (infinitesimal)raPeallo se integra la ecuacion

diferencial original sobre un volumen finito, cuigema concreta depende de la malla
y del sistema de coordenadas que se esté empleando.

El enfoque de voliumenes finitos es ligeramenterelifie al método de diferencias

finitas y posee como gran ventaja la facilidad perpresentar condiciones de

frontera. Este método considera la discretizacgmaeal, como un conjunto finito de

regiones contiguas que se conocen como voliumenesnil, en vez de considerar

un conjunto de puntos como en otros meétodos. Ea waldmen de control se aplican

las ecuaciones de conservacion en donde las \@siabh calculadas en el centro de
ese volumen de control. Los valores de esas vagahi la superficie del volumen de
control se calculan mediante la interpolacién débrvde la variable en el centro.

Partiendo de la ecuacién (Al), presentada en |sesgibn anterior, la idea es
discretizar cada integral, siendo esta la granreli@a respecto a muchos otros
métodos que llevan el problema a una formulacioferehcial. La ecuacién
caracteristica (Al) de este método, tiene comaipah ventaja la de trabajar con el
término de los flujos sobre la frontera del dominkor lo que, si el costo
computacional es dominado por la operacion de lzaldas flujos en la frontera
(segundo término del lado izquierdo de la ecuaci@dnjeduccion del mismo puede
ser considerablemente bueno. A partir de la ecog@éid) se necesita discretizar las
integrales de alguna forma y lograr el sistemaréiscfinal a resolver. Este
planteamiento sobre la forma integral de las l&lgsonservacion se debe satisfacer
en cada subdominio, lo cual implica satisfacentdse el dominio global.

La forma discretizada de las leyes de conservaapicadas a un volumen discreto
Qj es:

%(ujgj)+Z(F[5)= Q,Q, (A

lados
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La ecuacion (A4) es la formulacién general del métde los volimenes finitos. El
usuario tiene que definir para una celda selecd@m@®mo estimara el volumen, las
caras de la celda y como se aproximaran los flepbse estas caras. Esto tiene cierta
equivalencia con elegir el esquema en diferen@aa las derivadas, en el método de
diferencias finitas.

A continuacion, se plantean algunas diferenciaseeitmétodo de volumenes finitos
y el método de diferencias finitas:

1- En volumenes finitos, a partir de un domigiodiscretizado, si se tiene en
cuenta una celd®j y la variable asociada a estd, Las coordenadas del
nodoj, que es la ubicacion precisa de la varidbldentro de la celd@j, no
aparece explicitamente. Consecuenteméepte esta asociada a ningun punto
fijo del dominio y puede considerarse como un valemedio de la variable
de flujoU sobre la celda.

2- En volumenes finitos las coordenadas de la malaeaen solamente para
definir el volumen y las areas de las caras delldac

3- Al utilizar volimenes finitos para problemas estaerios sin fuentes, el
anico término que permanece es el de la suma ditujos sobre las caras.
Con lo cual el método puede programarse para ecestas caras, e ir
descargando los flujos sobre las dos celdas al smmtsmpo considerando la
diferencia en signo.

4- El método de los volumenes finitos permite intradéécilmente condiciones
de contorno, especialmente aquellas que vieneresx@as en término de los
flujos que pueden ser directamente impuestos espéctivo término.

La malla o grilla es la representacion discretéadgeometria del dominio en donde el
problema va a ser resuelto. Divide la soluciondighinio en una cantidad limitada
de subdominios (pueden ser elementos, volumenegode&ol, etc). En estos

subdominios se calculan las diferentes variableduislas en una ecuacion de
conservacion.

En cuanto a los diferentes tipos de mallas queuseen utilizar, el método de los

volumenes finitos cuenta con la misma flexibilidaoe el método de los elementos
finitos, pero restringido a elementos con ladosoeo caras planas. Entre las mallas
posibles podemos hacer una divisién entre mallagatsradas y no estructuradas:

1- Mallas estructuradas consiste en una familia dmtircon la propiedad de que
los miembros de una familia no se cruzan entresejiose cruzan como
maximo una vez, con los miembros de otra familistoBpermite que las
lineas de un conjunto dado, se puedan numerarrerafoonsecutiva y que
cualquier nodo o volumen de control, se pueda ulecatérmino de dos
indices {, j) en 2D o tres indices {, k) en 3D.
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Esta estructura de grilla es la mas simple y edasim una grilla cartesiana.

Cada celda tiene cuatro vecinos adyacentes en @ndiones y seis en 3

dimensiones y los indices de los vecinos difierent& respecto a la

coordenada actual por ejempligj)(en 2D. En la figura 12 se muestra un
ejemplo de una grilla estructurada en dos dimemsioftsta imagen fue

extraida del libro de Ferziger [16].

Figura 12 — Ejemplo de grilla estructurada en 2D.

Esta forma de conectividad simplifica la prograraagy la matriz asociada al
sistema de ecuaciones lineales tiene una estructgrdar, con lo cual se
pueden aplicar técnicas eficientes para resolvertgs de sistemas lineales.
La principal desventaja de las grillas estructusagiaque pueden ser aplicadas
solamente en la resolucion de problemas que teshgamios simples.

Mallas no estructuradas son aquellas donde no sil@oencontrar una
expresion de 2 o 3 indices que permita ubicar utonds aplicable a
problemas en donde el dominio donde se halla lacgwi es irregular y no es
posible utilizar una grilla estructurada. Son coménte empleadas por el
meétodo de los elementos finitos.

Una vez que la malla se ha construido el usuarlze ddecidir entre 2 opciones
propias del método de los volumenes finitos:

1-

2-

Centrado en las celdas. Las variables de flujcessgmtan un promedio de los
valores de la misma sobre la celda y estan asacatiacelda.

Centrado en los vértices. En este caso las vasial#eflujo representan los
valores en los vértices o los puntos de la malla.

Para mantener las ecuaciones de conservacion, pestamte que cada uno de los
voliumenes de control no se solapen entre si, siroegtén uno al lado de otro. Las
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figuras 13 y 14 muestran los volumenes de conijpalds en una malla cartesiana 2D
y 3D con su notacién respectivamente. El centrovdelmen de control se denota
comoP. Estas figuras fueron extraidas del libro de gerzj16].
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Anexo B — Métodos estilo ADI

MOHID utiliza un método semi-implicito para resaiva grilla del plano horizontal.
Este método se conoce como el método de direcaniicita alternada (ADI -
Alternating Direction Implicit). El método ADI esna estrategia utilizada para
resolver principalmente ecuaciones en diferen@amsgembargo, puede ser aplicado
también a volumenes finitos. Es utilizada para lvesoecuaciones diferenciales
parciales, en particular elipticas e hiperbdlicas.

La esencia del método ADI es dividir el paso defie en dos (pueden ser mas), para
cada uno de los cuales se resuelven las ecua@ongsa sola de las dos direcciones
del espacio. Por ejemplo, en la primera mitad dmpio un esquema implicito es
usado para calcular los flujos en la direcciorEsto significa que la ecuacion es
reescrita de manera que el tiempme$/2t en la variable del flujo en la direccién
Mientras que el tiempo esen la variable del flujo en la direccignEn la segunda
mitad de tiempo, se realiza el mismo procedimiepgwo en el otro sentido.
Usualmente el paso adicional se considera en un qod casi siempre es el punto
medio entre nodo y nodo en cierta direccion deddanDurante la primer mitad del
tiempo, un esquema implicito es usado para caltéogaflujos en la direccion, la
matriz que se obtiene es tri-diagonal, la otra endea tiempo se hace lo mismo pero
en la otra direccion, como lo muestra la figura 15.

i AT

Tiempon+ 12t g======-- ===

Tigmpo n / /ff /
/ /

l:lll -

£,

-
Purntos usados en la primer mitad de tiempo

mmmemfmmes Pyntos usados en la zegunda mitad de tiempo

0 Purtos gue =on predictos al final de cada mitad de tismpo

Figura 15 - Esquema indicando la combinacién de variabled sréwdo ADI.
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Anexo C — Método de Thomas

Una de las ventajas que tiene caracterizar un @mablcon un sistema Ax = b tri-

diagonal, es que su aplicacion evita guardar gaatidad de ceros que no se utilizan
en la matrizA, y por lo tanto éste requiere menos memoria atlio estrategias de

matrices dispersas. Otra ventaja, es que si Seautih algoritmo que evite realizar

operaciones innecesarias (por ejemplo operar caons)xese puede disminuir

considerablemente el tiempo de computo.

oo x| [b]
€ fz 9, X b2
€ 1:3 SF X b3
e, — : _ :
On-2
€1 f n1 Gna Xo-1 b”—l
e, fo [LX% ] L[b]

Un algoritmo que resuelve un sistema lineal trgdiaal (Ax = b) es el de Thomas,
también conocido como algoritmo de matriz tri-diaglo(TDMA). Este método es
una variante simplificada del método de eliminad&aussiana y consiste en reducir
el sistema tri-diagonal a un sistema bi-diagonpésor.

Solucién por Algoritmo de Thomas:

- Descomposicion:

DO k=2, n

ex=ex/ f k-1

f = k- ex* gk-1
END DO

- Sustitucion hacia Adelante:

DO k=2, n
br=bk- ex* bx-1
END DO

- Sustitucidon hacia Atras:

Xn=bn/
DO k=n-1,1,-1

Xk=( bk~ gk* Xk+1) / Tk
END DO
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Observando el algoritmo de Thomas se puede conglugr reduce la apariciéon
innecesaria de valores cero (problema conocida étetatura anglosajona como fill-

in). En el algoritmo de Thomas, la solucién seafgien Qf), en vez de @f) como
en la eliminacion Gaussiana.
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