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Resumen

En esta Tesis se presentan los fundamentos y la implementaciéon de nuevas
técnicas que permiten simular sistemas hibridos de gran escala de manera eficiente
utilizando métodos de Quantized State System (QSS).

Los métodos QSS reemplazan la discretizacién temporal aplicada en los méto-
dos clésicos de integracién numérica por la cuantificacién de las variables de esta-
do. De esta manera se obtiene una aproximacién por eventos discretos del sistema
continuo original que presenta ciertas ventajas sobre los enfoques clasicos.

Debido a esta forma de discretizacién, la manera més sencilla de implementar
estos métodos de aproximacién numérica es mediante el uso de motores de simula-
cién de eventos discretos. Sin embargo, el costo computacional adicional impuesto
por el mecanismo de simulacién de eventos discretos hace que estas implementa-
ciones sean ineficientes. Los nuevos algoritmos de simulaciéon para métodos QSS
desarrollados fueron concebidos de manera tal que no es necesario utilizar un motor
de simulacion de eventos discretos y como consecuencia los algoritmos propues-
tos presentan una mejora notable en los tiempos de simulacién con respecto a las
implementaciones previas de este tipo de métodos.

Una caracteristica adicional de los nuevos algoritmos de simulacién es que per-
miten simular modelos complejos de gran escala que usualmente conllevan un costo
computacional alto. Debido al desarrollo de procesadores multi—nticleo como asi
también de clusters de computadoras multi-nodo en los ultimos anos, la simula-
cién en paralelo de sistemas de tiempo continuo representa la manera usual de
reducir los costos de simulacién. A partir de esta idea, se desarrollaron dos nuevas
técnicas de paralelizacion especificamente disenadas para los métodos de QSS.

Estés técnicas, basadas en la naturaleza asincrona de los métodos QSS utilizan
un mecanismo de sincronizaciéon no estricto entre los diferentes procesos logicos

que intervienen en la simulacion.
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Esta metodologia de simulacién en paralelo permite reducir de manera signi-
ficativa los tiempos de simulacién introduciendo un error numérico adicional que
depende de ciertos parametros dados. Un anélisis tedrico del error introducido nos
permite demostrar que el mismo puede ser acotado bajo ciertos supuestos.

Finalmente, se desarrollé6 una herramienta que implementa los nuevos algorit-
mos propuestos y que permite analizar en profundidad su rendimiento en diferen-
tes sistemas hibridos de gran escala. Adicionalmente, se desarrollaron herramientas
que permiten la traducciéon automatica de sistemas de ecuaciones diferenciales des-
criptos en diferentes lenguajes de modelado estandard (OpenModelica y SBML)
posibilitando de esta manera la integracién de las nuevas metodologias desarrolla-

das con diferentes entornos de modelado y simulacién.
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Abstract

This Thesis presents the implementation and fundamentals of new techniques
that allow the simulation of large scale continuous and hybrid systems using Quan-
tized State System (QSS) methods.

QSS methods replace the time discretization of classic numerical integration
by the quantization of the state variables. These algorithms lead to discrete event
approximations of the original continuous systems and show some advantages over
classic numerical integration schemes.

For simplicity reasons, most implementations of QSS methods were confined to
discrete event simulation engines. The problem is that they were not fully efficient
as they wasted much of the computational load in the discrete event simulation
mechanism. The new QSS algorithms developed overcome this problem and, as a
consequence, the simulation times were noticeable improved compared to previous
discrete event implementations.

A main feature of the new algorithms is that they allow the simulation of
complex large scale hybrid systems that usually carry high computational costs.
With the advent of multi—core processors and multi-node clusters of computers,
the parallel simulation of continuous time systems became the usual way to reduce
execution times of these simulations. Following this idea, two novel parallelization
techniques for QSS methods were developed.

These techniques are based on the asynchronous nature of the QSS methods
and they use a non—strict synchronization mechanism between the different logical
processes involved in the simulation.

The novel methodologies are based on the use of non—strict synchronization
between logical processes. The fact that the synchronization is not strict allows to
achieve large speedups at the cost of introducing additional numerical errors that,

under certain assumptions, are bounded depending on some given parameters. A



theoretical analysis of the aforementioned additional numerical error proves that
it can be bounded under some given assumptions.

Finally, a software tool was developed that implements all the proposed algo-
rithms in order to deeply evaluate the performance on different large scale hybrid
systems. Additionaly, a set of software tools were developed that allows the auto-
matic translation of systems of differential equations defined in standard modeling
languages (OpenModelica and SBML) that integrates the new methodologies with

different modeling and simulation tools.
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Capitulo 1

Introduccion

Los sistemas continuos e hibridos a pardmetros concentrados se representan ge-
neralmente mediante sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias. Por lo tanto,
para simular estos sistemas, deben resolverse estos sistemas de ecuaciones lo que
requiere normalmente el uso de métodos de integracién numérica. Los métodos de
integracién numérica clésicos [12, 30, 63] estdn basados en la discretizacién de la
variable independiente (que usualmente representa el tiempo).

Los métodos de integracién numérica de QSS (Quantized State System) [12, 39]
reemplazan la discretizacién temporal de los métodos clédsicos por la cuantificacion
de las variables de estado. De esta manera, estos métodos resultan en una apro-
ximacién por eventos discretos del sistema original y tienen ciertas ventajas sobre

los enfoques clésicos:

= Son muy eficientes para simular sistemas con discontinuidades frecuentes

[37).

= Son muy eficientes para simular sistemas discontinuos de gran escala, dada

su capacidad para explotar sistemas ralos [29].

= Pueden integrar sistemas stiff de manera eficiente, sin tener que invertir

matrices o ejecutar iteraciones adicionales [45, 46].

La forma mas sencilla de implementar los algoritmos QSS es mediante el uso de
un motor de simulacién DEVS (Discrete EVent System Specification) [64]. Por esta
razén, muchas implementaciones de los métodos QSS son parte de herramientas

de simulaciéon DEVS.



1. INTRODUCCION

Estas implementaciones, a pesar de ser simples, son ineficientes dado que tienen
un costo computacional adicional alto impuesto por el mecanismo de sincronizacion
y transmisién de eventos de los motores DEVS. Adicionalmente, los modelos deben
ser descriptos como diagramas de bloques, lo que en algunas situaciones puede ser
complejo.

Para poder resolver estos problemas, esta Tesis presenta el desarrollo de al-
goritmos y un motor de simulaciéon auténomo para métodos de QSS, basado en
las ideas de los motores de simulacién para métodos de integraciéon clasicos como
DASSL [12, 53].

El motor de simulacién auténomo QSS estd compuesto por médulos escritos en
lenguaje C que llevan a cabo las diferentes tareas necesarias para llevar a cabo la
simulacién. La familia entera de métodos de QSS estd implementada en el motor
y los modelos pueden contener discontinuidades temporales y de estado.

Una dificultad impuesta por los métodos QSS es que necesita informacion es-
tructural del modelo a simular. Cada paso realizado con un método QSS involucra
un cambio en una variable de estado y en las derivadas de estado que dependen de
esta variable. Por lo tanto, el modelo debe permitir evaluar las derivadas de estado
de manera individual y adicionalmente se deben definir matrices de incidencia para
que el motor de simulacién pueda evaluar las derivadas de estado que dependen
explicitamente de la variable de estado que cambia en cada paso de simulacion.

Dado que proporcionar la informacién estructural necesaria sobre el modelo
puede resultar complejo para el usuario final, se desarrollaron herramientas que
permiten obtener esta informacién de manera automaética a partir de una descrip-
cion estandard del modelo a simular. Estas herramientas se implementaron en un
entorno de modelado que permite definir modelos utilizando un subconjunto del
lenguaje de simulacién Modelica [25], y generan de manera automética el cédigo
C que describe el modelo y las matrices de incidencia necesarias.

El motor de simulacién auténomo QSS fue disenado para soportar la simula-
ci6n de modelos complejos de gran escala desarrollados en diferentes areas de la
ingenieria y la comunidad cientifica en general. La simulacién de este tipo de mo-
delos tiene un costo computacional alto y dado el desarrollo de las computadoras
multi—ntcleo y los entornos de computacién distribuida, su simulacién en paralelo

se impuso como la forma usual de reducir el costo computacional.



Los métodos de integracién numérica clasicos requieren evaluar todas las fun-
ciones que definen el modelo en cada paso, lo que en el caso de modelos de gran
escala (que pueden contener millones de variables) implica un costo computacional
alto. Adicionalmente, si el modelo es stiff, se deben utilizar algoritmos implicitos
que requieren invertir matrices de gran tamano en una gran cantidad de pasos
de simulacion. Esto empeora si se tienen en cuenta modelos con discontinuidades
frecuentes donde los algoritmos deben detectar cada discontinuidad y reiniciar la
simulacién luego de cada una de ellas.

Para poder reducir el costo computacional de este tipo de simulaciones, di-
ferentes técnicas de paralelizacion para métodos de integracion clasicos han sido
propuestas [40, 41, 42, 52].

La naturaleza asincrona de los métodos QSS implica que cada variable evolu-
ciona de manera diferente. Por lo tanto, si un modelo de gran escala es dividido
en dos submodelos o mas, estos submodelos solamente necesitan interactuar en
los pasos correspondientes a cambios en variables que son comunes a los diferentes
submodelos. Este hecho permite ejecutar la simulacién en diferentes unidades de
céalculo de manera tal que cada unidad de calculo integra un submodelo diferente.

Basados en esta idea, en [8] se desarrollé una implementacién en paralelo de
los métodos QSS para una arquitectura multi-nicleo. En ese trabajo se utilizo la
herramienta de simulacién de eventos discretos PowerDEVS [4], donde la sincro-
nizacién entre los diferentes submodelos es llevada a cabo por un reloj de tiempo
real. Una limitaciéon impuesta por esta implementacién es que se debe utilizar un
sistema operativo de tiempo real, lo que restringe su uso general.

Utilizando la misma idea bésica, desarrollamos dos nuevas técnicas para la
simulacién en paralelo de métodos QSS que no requieren el uso de un sistema
operativo de tiempo real. En estas nuevas metodologias, la sincronizacién entre
los diferentes submodelos es no estricta, permitiendo una diferencia acotada en-
tre los tiempos de simulacién l6gicos. También demostramos formalmente que la
sincronizacion no estricta de los nuevos algoritmos introducen un error numérico
acotado adicional a la simulacién que se suma al error introducido por los métodos
QSS.

Todos los algoritmos desarrollados fueron implementados en el motor de simu-

lacion auténomo QSS y su rendimiento fue analizado en profundidad en diferentes



1. INTRODUCCION

modelos de gran escala que nos permiten demostrar la potencialidad de el uso de
las nuevas técnicas propuestas.

Como parte del anélisis del rendimiento de las nuevas técnicas desarrolladas, se
implementaron también herramientas que permiten la traduccién automatica de
sistemas de ecuaciones diferenciales definidos en lenguajes de modelado estandard,
utilizados en diferentes areas de la comunidad cientifica, como OpenModelica y
SBML lo que posibilita integrar el trabajo desarrollado con diferentes entornos de

modelado y simulacién.
1.1. Organizacién de la Tesis

La presente Tesis esta organizada de la siguiente manera:

Este primer capitulo introductorio brinda una descripcién de la Tesis completa
relacionando los resultados obtenidos con el estado del arte actual.

En el segundo capitulo presentamos los conceptos preliminares necesarios que
son utilizados a lo largo de la Tesis. Se introducen primero conceptos sobre métodos
de integraciéon numéricos clasicos y fundamentos de los métodos de intregracion
numérica QSS, como asi también, conceptos basicos de lenguajes de modelado de
sistemas continuos.

También se introducen conceptos referentes a la simulacién en paralelo de mo-
delos de ecuaciones diferenciales ordinarias (EDOs) y la simulacién en paralelo
de sistemas de eventos discretos, para finalizar con una breve discusién sobre los
resultados obtenidos hasta el momento en la simulacién en paralelo de métodos
QSS.

En el tercer capitulo se presentan los algoritmos y la implementacion del nuevo
entorno de simulacién para métodos QSS desarrollado. Comenzamos describiendo
la idea bésica y la estructura del motor para luego pasar a describir en detalle
cada uno de los componentes que lo integran. Finalmente, se analizan y discuten
los resultados obtenidos con esta nueva herramienta.

El capitulo cuatro estd dedicado a la integracion del motor de simulacién QSS
con diferentes herramientas de modelado y simulacién. Primero se presenta una
extension del compilador de la herramienta de modelado y simulacién OpenMode-
lica. Este trabajo estd orientado a permitir simular modelos descriptos utilizando

el lenguaje estandard Modelica utilizando el motor de simulacion QSS. Luego se



1.2 Contribuciones Originales

presenta una herramienta de traducciéon de modelos descriptos en el lenguaje de
modelado de sistemas bioldgicos SBML (System Biology Markup Language) y su
integracion con el motor de simulaciéon QSS.

En el capitulo cinco se presentan resultados obtenidos al utilizar el motor de
simulacién QSS en modelos de diferentes campos de aplicacién, donde se discuten
y analizan en detalle los resultados obtenidos y se compara el rendimiento del
nuevo motor de simulacién con métodos clasicos de integracion numérica.

En el capitulo seis, se presentan dos técnicas nuevas de simulacién en parale-
lo para métodos QSS, presentando primero la idea bésica y estructura del nuevo
simulador en paralelo para luego discutir en detalle cada uno de los cambios intro-
ducidos al motor de simulaciéon QSS secuencial. También en este capitulo se realiza
un analisis formal del error introducido por la simulacién en paralelo. Finalmente,
se presentan y analizan en profundidad los resultados obtenidos en la simulacién
de cuatro modelos de gran escala.

Por 1ltimo, en el capitulo siete, se presentan las conclusiones del trabajo rea-

lizado y los resultados obtenidos en esta Tesis.

1.2. Contribuciones Originales

La principal contribucion de esta Tesis es el desarrollo de algoritmos que permi-
ten simular modelos de gran escala utilizando métodos de QSS de manera eficien-
te. Adicionalmente, se desarrollaron herramientas que implementan los algoritmos
presentados y permiten analizar en profundidad la aplicacién de los mismos.

En la primer parte del trabajo, en el capitulo tres, se presentan nuevos algo-
ritmos de simulacién para métodos QSS y también un entorno de modelado que
permite ejecutar las simulaciones.

En los capitulos cuatro y cinco se presentan contribuciones originales que mues-
tran la integracion de los algoritmos QSS con diferentes entornos de modelado y
simulacién.

Finalmente, en el capitulo seis, se presentan dos técnicas nuevas de para la
simulacién el paralelo de métodos QSS. Todo el trabajo de desarrollo presentado
alli es original incluyendo también el desarrollo de una herramienta que permite

evaluar las metodologias propuestas.
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1.3. Publicaciones de Apoyo

La mayor parte de los resultados incluidos en esta Tesis ya fueron publicados
en revistas o memorias de conferencias, mientras que el resto estan en revision.

Los primeros resultados relevantes de esta Tesis fueron el desarrollo de un
motor de simulacién auténomo para métodos de QSS que permite la simulacion
de sistemas hibridos de manera eficiente. Estos resultados fueron publicados en
primer lugar en una conferencia local en dos partes [16, 18] y luego en una revista
internacional [19].

Luego, se realizaron diferentes trabajos en los que permitieron comparar la
eficiencia del nuevo motor de simulacién y comparacién con métodos de integracion
numérica clasicos. El estudio de la simulacién con métodos QSS de ecuaciones de
adveccién—difusién—reaccién fue publicado primero en una conferencia nacional [3]
y luego en una revista internacional [6].

Un estudio sobre la simulacién eficiente de sistemas hibridos de generacién de
energia renovable fue publicado en una conferencia nacional [47].

También se realizé un estudio sobre la simulacién de modelos de electréonica de
conmutacién que fue publicado en una revista internacional [44].

En este contexto, se realizé también un estudio sobre aplicacién de los métodos
QSS en modelos de toma de decisién celular en formacién osea. El resultado de
este trabajo fue publicado como capitulo del libro [59].

El trabajo correspondiente a la integracién del motor de simulacién QSS con el
entorno de modelado y simulacién OpenModelica fue publicado en una conferencia
internacional en [7].

Por tltimo, el trabajo correspondiente al desarrollo del motor de simulaciéon en
paralelo para métodos QSS fue enviado al la revista internacional y se encuentra

en revision.



Capitulo 2

Conceptos Preliminares

En este capitulo presentaremos los conceptos preliminares utilizados en el desa-
rrollo de la presente Tesis.

Primero se introducen conceptos bésicos de integracién numérica (Seccién 2.1)
para luego describir los métodos de integracién numérica QSS (Seccién 2.2).

Luego se describe el formalismo de simulacién de eventos discretos DEVS y la
implementacién de los métodos QSS utilizando este formalismo (Seccién 2.2.4 y
Seccién 2.2.5).

A continuacion, se presentan conceptos generales sobre la simulacién en para-
lelo de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias y simulacién en paralelo de sistemas de
eventos discretos, como asi también la metodologias existentes para la simulacién
en paralelo de métodos QSS (Seccién 2.3).

Finalmente, se presenta una breve descripcién de las caracteristicas principales

del lenguaje Modelica (Seccién 2.4).

2.1. Meétodos Clasicos integraciéon numérica

En las siguientes secciones se presentan caracteristicas generales de los métodos

de tiempo discreto.

2.1.1. Principios de integracién numérica

Los métodos de integracién numérica cldsicos [12] surgen como una herramienta
que permite la simulacién de modelos de sistemas continuos dado que por lo general

resulta muy dificil encontrar soluciones analiticas de los mismos.
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Para poder comprender el principio en que se basan todos los métodos de
integracién, analicemos en forma general la aproximacién que realizan los métodos

de integracion numérica dado un modelo de ecuaciones de estado:

x(t) = £(x(t), u(t),t) (2.1)
donde x es el vector de estados, u es el vector de entradas, y t representa el tiempo,

con condiciones iniciales:

X(t = to) = Xp (22)

Una componente x;(t) del vector de estados representa la it" trayectoria del estado
en funcién del tiempo ¢. Siempre y cuando el modelo de ecuaciones de estado no
contenga discontinuidades en f;(x,u,t) o en sus derivadas, x;(t) serd también una
funcién continua. Ademsds, la funcién podré aproximarse con la precisién deseada
mediante series de Taylor alrededor de cualquier punto de la trayectoria (siempre
y cuando no haya escape finito, es decir, que la trayectoria tienda a infinito para
un valor finito de tiempo).

Denominando t* al instante de tiempo en torno al cual se aproxima la trayec-
toria mediante una serie de Taylor, y siendo t* + h el instante de tiempo en el cual
se quiere evaluar la aproximacién, la trayectoria en dicho punto puede expresarse

como sigue:

da:i (t*) dQl‘i(t*) h2
a "t
por la definicién dada en la Ec. (2.1) en la serie (2.3)

J?i(t* + h) = xz(t*) +

. (2.3)

dz;(t™)

Luego, reemplazando —5;

obtenemos:
dafi (%) h?

o T (2.4)

Finalmente, a partir de la representacién dada por la serie (2.4), los distintos algo-

ritmos de integracion difieren en la manera de aproximar las derivadas superiores
del estado y en el niimero de términos de la serie de Taylor que consideran para

la aproximacion.
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2.1.2. Meétodos de Euler

El algoritmo de integracién mas simple se obtiene truncando la serie de Taylor

tras el término lineal:

x(t* + h) = x(t*) +x(t*) - h (2.5a)

X(t" + h) ~ x(t*) + £(x(t*),t*) - h (2.5b)

El pardmetro h, que define la distancia entre dos instantes de tiempo donde cal-
culamos la solucién, se denomina paso de integracion.

Este esquema es particularmente simple ya que no requiere aproximar ninguna
derivada de orden superior, y el término lineal estd directamente disponible del
modelo de ecuaciones de estado. Este esquema de integracién se denomina Método
de Forward Euler (FE).

La Figura 2.1 muestra una interpretacion grafica de la aproximacién realizada

por el método de FE.
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Figura 2.1: Integracién numérica utilizando Forward Euler.

La simulacién utilizando el método de FE se torna trivial ya que el método de
integracién utiliza sélo valores pasados de las variables de estado y sus derivadas.
Un esquema de integracién que exhibe esta caracteristica se denomina algoritmo
de integracion explicito.

Otro método de integracion numérica muy conocido, inspirado en el anterior

y que recibe el nombre de Método de Backward Euler, reemplaza la formula de la
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Ec. (2.5) por la siguiente:
Xpy1 = X +h F(Xpq1,tr) (2.6)

El método de Backward Euler tiene un pequeno inconveniente: de acuerdo a la
Ec. (2.6) para calcular xj11 necesitamos conocer Xj.y1.

Naturalmente, conociendo x; podemos resolver de alguna forma la Ec. (2.6) y
obtener de alli el valor de xx41. Por este motivo, se dice que el método de Backward
Euler es un Método Implicito, ya que para encontrar cada valor debemos resolver
una ecuacion.

Cuando la funcién f es lineal, la resolucién de la ecuacién implicita (2.6) es
muy sencilla (si bien requiere invertir una matriz). Por el contrario, en el caso no
lineal, en general necesitaremos utilizar algin algoritmo iterativo que encuentre
la solucién para cada instante de tiempo. Normalmente, se utiliza la iteracion de

Newton.

2.1.3. Precisiéon de la aproximacién y orden de un método

Evidentemente, la precisién con la que se aproximan las derivadas de orden
superior debe estar acorde al ntimero de términos de la serie de Taylor que se
considera. Si se tienen en cuenta n + 1 términos de la serie, la precisién de la
aproximacién de la derivada segunda del estado d?z;(t*)/dt? = df;(t*)/dt debe ser
de orden n — 2, ya que este factor se multiplica por k2. La precisién de la tercer
derivada debe ser de orden n — 3 ya que este factor se multiplica por h2, etc. De
esta forma, la aproximacion sera correcta hasta h”™. Luego, n se denomina orden de
la aproximacion del método de integracién, o, simplemente, se dice que el método
de integracion es de orden n.

Mientras mayor es el orden de un método, méas precisa es la estimacién de
x;(t* + h). En consecuencia, al usar métodos de orden mayor, se puede integrar
utilizando pasos grandes. Por otro lado, al usar pasos cada vez mas chicos, los
términos de orden superior de la serie de Taylor decrecen cada vez mas rapidos y
la serie de Taylor puede truncarse antes.

El costo de cada paso depende fuertemente del orden del método en uso. En
este sentido, los algoritmos de orden alto son mucho mé&s costosos que los de
orden bajo. Sin embargo, este costo puede compensarse por el hecho de poder

utilizar un paso mucho mayor y entonces requerir un nimero mucho menor de

10



2.1 Métodos Clasicos integracion numérica

pasos para completar la simulacién. Esto implica que hay que buscar una solucién

de compromiso entre ambos factores.

2.1.4. Estabilidad Numérica de un Método de Integracién
Consideremos el sistema lineal y auténomo:
%= A -x (2.7)
con condiciones iniciales como en la Ecuacién (2.2). Su solucién analitica es:
x(t) = exp(A - t) - Xo (2.8)

la cual serd analiticamente estable si todas las trayectorias permanecen acotadas
cuando el tiempo tiende a infinito. El sistema (2.7) es analiticamente estable si y

solo si todos los autovalores de A tienen parte real negativa:
Re{Eig(A)} =Re{A} < 0,0 (2.9)

Lugo, aplicando el algoritmo de FE definio por la Ec. (2.5) al sistema definido
por la Ec. (2.7) se obtiene:

x(t*+h)=x{t")+A-h-x(t") (2.10)

que puede reescribirse en forma més compacta como:

x(k+1) = [I™ + A - h] - x(k) (2.11)

donde I™ es una matriz identidad de la misma dimensién que A, es decir, n X n.

En lugar de referirnos explicitamente al tiempo de simulacién, lo que se hace es
indexar el tiempo, es decir, k se refiere al k—ésimo paso de integracion.

Lo que se hizo fue convertir el sistema continuo anterior en un sistema de

tiempo discreto asociado:

Xk+1 = F- Xk (212)

donde la matriz de evolucién discreta F puede calcularse a partir de la matriz de

evolucién continua A y del paso de integracién h, como:

F=1I"4+A.p (2.13)

11
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El sistema discreto de la Ec. (2.12) es analiticamente estable si y sdlo si to-
dos sus autovalores se encuentran dentro de un circulo de radio 1 alrededor del
origen, llamado circulo unitario. Como consecuencia, podemos decir que todos los
autovalores de Ec. (2.13) se puede concluir que A multiplicados por el paso de
integracién h deben estar contenidos en un circulo de radio 1 alrededor del punto
(—1,0).

Se dice que un sistema lineal y estacionario de tiempo continuo integrado con
un método dado de integracion de paso fijo es numéricamente estable si y sélo si
el sistema de tiempo discreto asociado es analiticamente estable.

Por lo tanto, al utilizar Forward Euler, un sistema analiticamente estable puede
dar un resultado numéricamente inestable si el paso de integracion es demasiado
grande.

El algoritmo de BE tiene la ventaja de que si el sistema es analiticamente
estable, se garantizard la estabilidad numérica para cualquier paso de integracién
h. Este método es entonces mucho mas apropiado que el de FE para resolver
problemas con autovalores alejados sobre el eje real negativo del plano complejo.
Esto es de crucial importancia en los sistemas stiff (ver Seccién 2.1.9), es decir,
sistemas con autovalores cuyas partes reales estan alejadas entre si a lo largo del
eje real negativo.

A diferencia de FE, en BE el paso de integracién deberé elegirse exclusivamente
en funcién de los requisitos de precision, sin importar el dominio de estabilidad

nuUMErica.
2.1.5. Métodos Monopaso

Los métodos de Forward y Backward Euler realizan sélo aproximaciones de
primer orden. Debido a esto, para obtener una buena precisién en la simulacion,
se debe reducir excesivamente el paso de integracién lo que implica una cantidad
de pasos y de célculos en general inaceptable.

Para obtener aproximaciones de orden mayor, es necesario utilizar mas de una
evaluacién de la funcién f(x,t) en cada paso. Cuando dichas evaluaciones se rea-
lizan de manera tal que para calcular x;,; sélo se utiliza el valor de xi, se dice
que el algoritmo es monopaso. Por el contrario, cuando se utilizan ademaés valores

anteriores de la solucién (xp_1, Xk_2, etc.), se dice que el algoritmo es multipaso.

12



2.1 Métodos Clasicos integracion numérica

Los métodos monopaso se suelen denominar también Métodos de Runge—Kutta,
ya que el primero de estos métodos de orden alto fue formulado por Runge y Kutta

a finales del siglo XIX.
Métodos de Runge—Kutta

Los métodos explicitos de Runge-Kutta realizan varias evaluaciones de la fun-
cién f(x,t) en cercanias del punto (xg,tx) y luego calculan xiy; realizando una
suma pesada de dichas evaluaciones.

Un método de Runge-Kutta es un algoritmo que avanza la solucién desde

2k (tr) hasta xgy1(tg + h), usando una férmula del tipo

Xk+1 = Xk +h-(c1-ki+...+¢n-kn)

donde las llamadas etapas ki ...k, se calculan sucesivamente a a partir de las

ecuaciones:

etapa 0: ki = f(Xk—Fbl,l -h-ky+... +b1,n -h-ky, tg —|—(11h)

etapan —1: kg = f(xx+bp1-h-ki+...+byn-h-Kkn,ty +anh)
etapa n: Xk+1 = Xk +c1-h-ki+...4+¢cp-h-ky
El niimero n de evaluaciones de funcién en el algoritmo se llama 'numero de
etapas’ y frecuentemente es considerado como una medida del costo computacional

de la férmula considerada.

Métodos Monopaso Implicitos

Como vimos antes, el método de Backward Euler es un algoritmo implicito
cuya principal ventaja es preservar la estabilidad de la solucién numérica para
cualquier paso de integracién. Sin embargo, al igual que Forward Euler, realiza
sélo una aproximacién de primer orden.

Hay diversos métodos implicitos monopaso de orden mayor que, al igual que
Backward Euler, preservan la estabilidad.

Uno de los mas utilizados es la Regla Trapezoidal. Este método implicito realiza
una aproximacién de segundo orden y tiene la propiedad (al menos en sistemas
lineales y estacionarios) de que la solucién numeérica es estable si y sélo si la solucién

analitica es estable.

13
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Si bien existen numerosos métodos implicitos monopaso, en la practica no son
tan utilizados ya que en general los métodos multipaso implicitos suelen ser mas

eficientes.
2.1.6. Algoritmos de Control de Pasos

Hasta aqui consideramos siempre el paso h como un parametro fijo que debe
elegirse previo a la simulacién. Sin embargo, en muchos casos es posible implemen-
tar algoritmos que cambien el paso de integracién de forma automatica a medida
que avanza la simulacién.

Los algoritmos de control de paso tienen por proposito mantener el error de
simulacién acotado para lo cual ajustan autométicamente el paso en funcién del
error estimado.

La idea es muy simple, en cada paso se hace lo siguiente:

1. Se da un paso con el método de integracién elegido calculando xj1 y cierto

paso h.
2. Se estima el error cometido.

3. Si el error es mayor que la tolerancia, se disminuye el paso de integracién h

y se recalcula xj41 volviendo al punto 1.

4. Si el error es menor que la tolerancia, se acepta el valor de xj1 calculado,

se incrementa el paso h y se vuelve al punto 1 para calcular xj.o.

La estima del error se realiza generalmente con dos métodos de orden distintos y
suponiendo que el de orden mayor da una aproximacién con menos error se hace

la diferencia entre los dos métodos.
2.1.7. Métodos Multipaso

Los métodos monopaso obtienen aproximaciones de orden alto utilizando pa-
ra esto varias evaluaciones de la funcién f en cada paso. Para evitar este costo
computacional adicional, se han formulado diversos algoritmos que, en lugar de
evaluar repetidamente la funcion f en cada paso, utilizan los valores evaluados en

pasos anteriores.

14



2.1 Métodos Clasicos integracion numérica

Los métodos implicitos multipaso mas utilizados en la practica son los deno-
minados Backward Differentiation Formula (BDF). Por ejemplo, el siguiente es el
método de BDF de orden 3:

18 9 2 6
= — — —Xp_ — X — - h-f 2.14
Xp+1 = 7%k — 77 ¥k-1 + 17 %k-2 + 11 h £ (2.14)

Este método tiene practicamente el mismo costo computacional que Backward
Euler, ya que la ecuacion a resolver es muy similar. Sin embargo, BDF3 es de
tercer orden.

En los métodos multipaso se puede también controlar el paso de integracién
de manera similar a la de los métodos monopaso. Sin embargo, las férmulas de
los métodos multipaso son sélo vélidas asumiendo paso constante (ya que usan
valores anteriores de la solucién). Por lo tanto, para cambiar el paso en un método
multipaso hay que interpolar los iltimos valores de la solucién a intervalos regulares
correspondientes al nuevo paso de integracién. En consecuencia, cambiar el paso
tiene un costo adicional en este caso.

DASSL es un método de integracion multi—paso muy popularizado basado
en Fdrmulas de diferencia hacia atrds o (Backward Differentiation Formula). Es
el método utilizado por defecto en herramientas como OpenModelica y Dymola.

Permite integrar también sistemas de ecuaciones diferenciales algebraicas (DAE).

2.1.8. Sistemas con Discontinuidades

Como se vio en las secciones anteriores de este capitulo, todos los métodos de
integracién de tiempo discreto se basan, explicita o implicitamente, en expansiones
de Taylor. Las trayectorias siempre se aproximan mediante polinomios o mediante
funciones racionales en el paso h en torno al tiempo actual ty.

Esto trae problemas al tratar con modelos discontinuos, ya que los polinomios
nunca exhiben discontinuidades, y las funciones racionales sélo tienen polos ais-
lados, pero no discontinuidades finitas. Entonces, si un algoritmo de integracion
trata de integrar a través de una discontinuidad, sin dudas va a tener problemas.

Dado que el paso h es finito, el algoritmo de integracién no reconoce una
discontinuidad como tal. Lo 1inico que nota es que la trayectoria de pronto cambia

su comportamiento y actia como si hubiera un gradiente muy grande.

15
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La forma de evitar esto es en principio muy simple: lo que se necesita es un
método de paso variable que dé un paso exactamente en el instante t* en el que
ocurre la discontinuidad. De esa forma, siempre se estard integrando una funcién
continua antes de t* y otra funcién continua después de t*. Este es el principio
bésico de todos los métodos que realizan manejo de discontinuidades.

Las discontinuidades pueden clasificarse dentro de dos grandes categorias: Even-

tos temporales y Eventos de estado.
Eventos Temporales

Se denomina FEventos temporales a las discontinuidades de las cuales se sabe
con cierta anticipacién el tiempo de ocurrencia de las mismas. La forma de tratar
eventos temporales es muy sencilla. Dado que se conoce cuando ocurriran, simple-
mente se le debe avisar al algoritmo de integracién el tiempo de ocurrencia de los
mismos. El algoritmo deberd entonces programar dichos eventos y cada vez que dé
un paso deberd tener cuidado de no evitar ningiin evento programado. Cada vez
que el paso de integracién h a utilizar sea mayor que el tiempo que falta para el
siguiente evento, deberd utilizar un paso de integracién que sea exactamente igual
al tiempo para dicho evento.

De esta manera, una simulaciéon de un modelo discontinuo puede interpretarse
como una secuencia de varias simulaciones continuas separadas mediante transi-

ciones discretas.

Eventos de Estado

Muy frecuentemente, el tiempo de ocurrencia de una discontinuidad no se co-
noce de antemano. Lo que se sabe es la condicion del evento en lugar del tiempo
del evento.

Las condiciones de los eventos se suelen especificar como funciones de cruce
por cero, que son funciones que dependen de las variables de estado del sistema y
que se hacen cero cuando ocurre una discontinuidad.

Se dice que ocurre un evento de estado cada vez que una funcién de cruce por
cero cruza efectivamente por cero. En muchos casos, puede haber varias funciones
de cruce por cero.

Las funciones de cruce por cero deben evaluarse continuamente durante la

simulacién. Las variables que resultan de dichas funciones normalmente se colocan
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2.2 Métodos de Quantized State Systems

en un vector y deben ser controladas. Si una de ellas pasa a través de cero, debe
comenzarse una iteracién para determinar el tiempo de ocurrencia del cruce por
cero con una precision predeterminada.

Asi, cuando una condicién de evento es detectada durante la ejecucién de un
paso de integracién, se debe actuar sobre el mecanismo de control de paso del
algoritmo para forzar una iteraciéon hacia el primer instante en el que se produjo
el cruce por cero durante el paso actual.

Una vez localizado este tiempo, la idea es muy similar a la del tratamiento de

eventos temporales.

2.1.9. Sistemas Rigidos (Stiff)

Un sistema lineal y estacionario se dice que es stiff cuando es estable y hay
modos muy rapidos y modos muy lentos. El problema con los sistemas stiff es
que la presencia de los modos rapidos obliga a utilizar un paso de integracion
muy pequeno para que la simulacién no se vuelva inestable a causa del método de
integracion.

Formalmente, un sistema de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias se dice stiff
si, al integrarlo con un método de orden n y tolerancia de error local de 1077, el
paso de integracién del algoritmo debe hacerse mas pequeno que el valor indicado
por la estima del error local debido a las restricciones impuestas por la regién de
estabilidad numérica.

Para integrar entonces sistemas stiff sin tener que reducir el paso de integracién
a causa de la estabilidad, es necesario buscar métodos que incluyan en su regién
estable el semiplano izquierdo completo del plano (A - k), o al menos una gran
porcién del mismo. Los métodos implicitos que hemos visto poseen esta propiedad

por lo cual son aptos para simular sistemas rigidos.
2.2. Meétodos de Quantized State Systems

En esta seccién presentamos los métodos de interaccién numérica de Quantized
State System (QSS), que reemplazan la discretizaciéon temporal que realizan los
métodos de integracion numérica clasicos por la cuantificacién de las variables de
estado. Comenzaremos por mostrar la idea bésica detras de estos métodos para

luego dar una definicién formal de los mismos.
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2.2.1. Idea Basica

Consideremos el siguiente conjunto de EDOs
1(t) =3 —ui(t)
Us(t) = uq1(t) — ua(t) (2.15)
Us(t) = ua(t) — us(t)
con condiciones iniciales: u1 (0) = 3, u2(0) = u3(0) = 0. En este caso, las Ecs. (2.15),
que pueden ser resueltas de manera analitica, pueden representar la aproximacion

por el método de lineas (MOL) de una ecuacién de adveccién dada

Ou(z,t) ou(x,t)

ot “or

para parametros y condiciones iniciales dadas.
Consideremos ahora que en lugar de resolver las Ecs.(2.15) utilizando un enfo-
que cldsico de discretizacién temporal, modificamos el sistema sustituyendo wu;(t)

por su parte entera ¢;(t) 2 floor(u;(t)) en el lado derecho de cada ecuacion:
U1(t) =3 — floor(ui(t)) =3 — q1(t)
Us(t) = floor(uy(t)) — floor(ua(t)) = q1(t) — ¢2(t) (2.16)
ug(t) = floor(ux(t)) — floor(us(t)) = q2(t) — gs(t)

Resolvamos ahora este conjunto de ecuaciones:

= En el tiempo ¢y = 0 tenemos que ¢1(to) = 3, g2(to) = g3(to) = 0.

o Inicialmente, de acuerdo con las Ecs.(2.16), tenemos que 1 (to) = us(to) =
0y us2(to) = 3 y estas derivadas no serdn modificadas hasta alguna de

las variables u;(t) cambie su parte entera.

e Como 4 (tg) = us(to) = 0, tenemos que ¢q; y g3 no modificardn su valor

en este momento.
e Por otro lado, el préximo cambio en ¢o(t) ocurre cuando us(t) = 1,
dado que ug(tg) = 0 y su derivada es ta(tg) = 3, llegard a este valor en
el tiempo ¢; = 1/3.
= Luego, en el tiempo t; = 1/3 resulta que g2(t1) = u2(t1) = 1.
e De acuerdo a las Ecs.(2.16) tenemos que us(t1) =2 y u3(t1) = 1.

e En este caso, el préximo cambio en go(t) ocurre en el tiempo to = t1+1/2

mientras que el préximo cambio en g3 ocurre en el tiempo ¢; + 1/1.
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2.2 Métodos de Quantized State Systems

= De esta manera, en el tiempo t3 = t; + 1/2 = 5/6 tenemos que g2(t2) =

us(t2) = 2, mientras que us(ta) = us(t1) + (t2 — t1)us(t1) = 1/2.
e Nuevamente, de acuerdo a las Ecs.(2.16) las nuevas derivadas son s (t2) =
1 and U3(t2) =2.

e Por lo tanto, el préximo cambio en go(t) ocurre en el tiempo to + 1
mientras que el proximo cambio en g3 debe ser recalculado y ocurre en

el tiempo t3 = to + 0,5/2.
= En el tiempo t3 = to + 1/4 = 13/12 resulta que g¢3(t3) = us(ts) = 1.

e De acuerdo a las Ecs.(2.16) tenemos ahora us(ts) = 1.

e En consecuencia, el siguiente cambio en ¢3(t) ocurre en el tiempo t3+ 1.

= En el tiempo t4 = t2 + 1 = 11/6 tenemos que ¢a(ts) = ua(ts) =3y us(ts) =
U3(t3) + (t4 — t3)’d3(t3) e 7/4
e De acuerdo a las Ecs.(2.16) los nuevos valores de las derivadas son
'L‘LQ(tQ) =0 y ﬂg(tz) = 2.
e Luego, ¢2(t) no va a cambiar y el préximo cambio en gs(¢) se debe

recalcular y ocurre en el tiempo t5 = t4 + 0,25/2.

= En el tiempo t5 = t4 + 1/8 = 47/24 tenemos que g3(t5) = us(ts) = 2.
e De acuerod a las Ecs.(2.16) el nuevo valor de la derivada es w3(t2) = 1.
e Luego, el siguiente cambio en g3 ocurre en el tiempo tg = t5 + 1.

= Finalmente, en el tiempo tg = t5 + 1 = 71/24 tenemos que ¢3(ts) = us(ts).

e En este momento todas las derivadas son iguales a 0 por los que luego

del tiempo tg no se producen mas cambios en el sistema.

Las trayectorias de esta soluciéon se muestran en la Figura 2.2, donde no se
muestran las variables u1(t) y ¢1(¢) dado que no cambian para ningin valor de ¢.
Este ejemplo muestra que reemplazar una variable u;(t) por su parte entera
floor(u;(t)) en el lado derecho de una EDO parece proveer una forma de inte-

grar la ecuacién. Se puede notar que bajo este esquema, estamos reemplazando la
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discretizacién temporal por lalgﬁgr)ltiﬁcacién de los estados del sistema, esta es la

idea detras de la familia de métodos de Quantized State System.
A partir del procedimiento descripto anteriormente, podemos destacar las si-

guientes observaciones:
= Luego de la inicializaciéon, la simulacién necesité un total de 6 pasos.

= Cada paso fue local, relacionado a un cambio en la parte entera de un estado:
En t1, ta y t4 el cambio ocurrié en la variable go(t) mientras que en ts, t5 y tg
el cambio ocurrié en ¢3(t), dado que ¢;(t) ya estaba en estado de equilibrio,

su valor nunca cambio.

= Los cambios en ¢o(t) provocaron la evaluacién de iy y 3, mientras que los
cambios en g3(t) provocaron la evaluacién de 3 solamente. En consecuencia,
luego de la inicializacién, %; nunca se evaluo, 19 fue evaluada 3 veces y s

fue evaluada 6 veces.

= El andlisis previo muestra que los céalculos son llevados a cabo solamente
donde y cuando ocurre un cambio, lo que lleva a explotar de manera eficiente

sistemas ralos.
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= Los resultados presentados en la Figura 2.2 muestran pasos muy grandes,
con saltos de 1 unidad entre los valores sucesivos de cada estado. Resultados
més precisos se pueden obtener reemplazando la funcion de cuantificacion
floor(u;(t)) por AQ - floor(u;(t)/AQ), donde el pardmetro AQ es llamado

quantum.

= Si la primera linea de las Ecs.(2.15) se reemplaza por 41 (t) = 2,5 — uq(¢),
entonces la primera linea de las Ecs.(2.16) se escribe como ;(t) = 2,5 —
q1(t). En este caso el procedimiento falla, dado que inicialmente tenemos
que q1(0) = 3 y luego 41 (0) = —0,5. En consecuencia tenemos que u;(07) <
3 = ¢1(07) = 2 de manera inmediata y luego u1(0") = +0,5, volviendo
de esta forma a la situacion inicial u; (07 1) = 3. Este comportamiento ciclico
provoca una oscilacion infinita y la simulacién no puede avanzar mas alla del
tiempo inicial.
Esta dificultad puede ser resuelta mediante el uso de histéresis en la funcién

de cuantificacién, lo que lleva a la definicién de los algoritmos de Quantized

State System.

2.2.2. Definicion de los Métodos QSS

A partir de la idea béasica descripta en la seccién anterior daremos ahora la
definicién de los métodos de Quantized State System (QSS).
Dada una ODE de la forma

x(t) = £(x(t), ) (2.17)

el método Quantized State System de primer orden (QSS1) [39] aproxima (2.17)
de la siguiente manera

x(t) =f(a(?),?) (2.18)
Donde, q es el vector de estados cuantificados, y cada una de sus componentes
esté relacionada con la componente correspondiente del vector de estados x por la

siguiente funcion de cuantificacion con histéresis:

)= { P 12 80 219)

donde AQ); es llamado quantum.
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Se puede ver ficilmente que g¢;(t) sigue una trayectoria seccionalmente cons-
tante que solamente cambia cuando la diferencia entre ¢;(t) y x;(t) es igual al

quantum. De esta manera, luego de cada cambio en la variable cuantificada, tene-

mos que g;(t) = x;(t).

Dada la particular forma de las trayectorias, la solucién numérica de Eq. (2.18)

es sencilla y a partir de esta soluciéon podemos obtener un algoritmo de simulacién

que mostraremos a continuacién.

Sea t; el préximo tiempo en el cudl |g;(t) — z,;(t)] = AQ,, para j =1,...,n

(i.e. el préximo tiempo de cambio de todas las variables cuantificadas), entonces,

el algoritmo de simulacién para QSS1 funciona de la siguiente manera:

Algoritmo 2.1: QSS1.

While(t<tf) // simulate until final time tf

t = min(tj) // adavance simulation time

1 = argmin(t]-) // the i-th quantized state changes
€ri = t—tf // elapsed time since last xi update
xr; = x; +T; €y // update i-th state value

qgi = ; // update i-th quantized state

t; = min(7 >1) subject to |g —z(7)|=AQ; // compute
quantized state change
for each j € [l,n] such that #; depends on g

€xj = t—t;: // elapsed time since last xj update
Tj = Tj+Tj-egj // update j-th state value

t¥ =t // last xj update

:'Ej = fj(q,t) // recompute j-th state derivative

first

next

tj = min (7 >t) subject to |q]'—l‘j(7')|:AQj // recompute

quantized state changing time
end for
t¥ =t // last xi update
end while

i-th

j-th

De la linea 8 podemos ver que el algoritmo requiere solamente la evaluaciéon
de las derivadas de estado que dependen de cada variable de estado, i.e., la imple-

mentacién de un integrador para el método QSS1 necesita informacién estructural

del modelo.

El método QSS1 tiene las siguientes caracteristicas:

» Las variables de estado cuantificadas ¢;(t) siguen trayectorias seccionalmente

constantes, y las variables de estado x;(t) siguen trayectorias seccionalmente

lineales.

= Las variables de estado y cuantificadas nunca difieren en més de un quantum
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AQ);. Este hecho permite definir propiedades como estabilidad y cotas de

error globales para el método [39].

» El quantum AQ); de cada variable de estado se puede seleccionar proporcio-
nal a la magnitud del estado, lo que permite un control intrinseco del error

relativo [38].

= Cada paso en la simulacién es local a la variable de estado x;, y solamente
provoca la evaluacién de las derivadas de estado que dependen explicitamente

de ella.

= Dado que las variables de estado siguen trayectorias seccionalmente lineales,
es muy sencillo detectar discontinuidades. Asimismo, cuando se detecta una
discontinuidad, su tratamiento no difiere al de un paso normal de simulacién.
Este hecho hace que el método QSS1 sea muy eficiente para simular sistemas

con discontinuidades [37].

Sin embargo, el método QSS1 tiene algunas limitaciones dado que lleva a cabo una
aproximacién de primer orden, y no es adecuado para simular sistemas stiff.

La primer limitacién se resolvié con la introduccion de métodos de QSS de
orden superior como el método de segundo order QSS2 [36], donde las variables
cuantificadas siguen trayectorias seccionalmente lineales y el método de tercer
orden QSS3, donde las variables cuantificadas siguen trayectorias seccionalmente
parabdlicas.

El algoritmo de simulacién para el método QSS2 es similar al del método QSS1,
con la diferencia de que también se deben calcular las pendientes de los estados
cuantificados ¢;(t) y las segundas derivadas de estado i;(t), como se muestra en el
Algoritmo 2.2.

Cada paso dado utilizando el método QSS2 es més costoso que un paso dado
con el método QSS1. En particular, se deben evaluar dos funciones escalares &;
y &; (lineas 16-17) y el calculo de el préximo tiempo de cambio de g; en la linea
18 implica resolver una ecuacién cuadratica. Este costo adicional es compensado
por el hecho de que el método QSS2 puede ejecutar pasos més grandes obteniendo

mejores cotas de error.
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Algoritmo 2.2: QSS2.

While(t<tf) // simulate until final time tf

t = min(t;) // adavance simulation time

1 = argmin(t]-) // the i-th quantized state changes first
€x; = t—1ty // elapsed time since last xi update

// update i-th state value and its derivative

Tp = T+ B eqi + 0,5 Fi - ez?

Ty = Ty +Tic g4

// update i-th quantized state

q =

gi = @5

t; = min(7 >1¢) subject to |gi(7) —xi(7)]=AQ; // compute next i-th
quantized state change
for each j € [l,n] such that #; depends on g

€xj = t—t;c // elapsed time since last xj update

// update j-th state value and its derivatives

zj; = Tj+T;-ep; +0,5-E;- eij

T; = fj(q(t),t) // recompute state derivative

Tj = fj(q(t),t) // recompute state second derivative

t; = min(7 >1t) subject to |gj(7) —x;(T)|=AQ; // compute next j-th

quantized state change
t]z- =1 // last xj update
end for
t? =1¢ // last xi update
end while

Los métodos QSS2 y QSS3 comparten las mismas ventajas y propiedades que
QSS1 mencionadas anteriormente y son muy eficientes para simular sistemas dis-

continuos.

2.2.3. Meétodos QSS Linealmente Implicitos

A pesar de las ventajas que presentan los métodos QSS1, QSS2 y QSS3, estos
métodos son ineficientes para simular sistemas stiff. En estos casos, los métodos
introducen oscilaciones de alta frecuencia espurias que provocan una gran cantidad
de pasos de simulacién y su consequente costo computacional [12].

Para poder resolver este problema, se extendié la familia de métodos QSS con
nuevos algortimos llamados métodos QSS Linealmente Implicitos (LIQSS) que
son adecuados para simular cierto tipo de sistemas stiff [45]. Los métodos LIQSS
combinan los principios de los métodos QSS con los de los métodos linealmen-
te implicitos cldsicos. Existen algoritmos LIQSS que efectiian aproximaciones de
primer, segundo y tercer orden llamados: LIQSS1, LIQSS2 y LIQSS3 respectiva-
mente.

La idea principal detras de los métodos LIQSS estd inspirada en los méto-

dos implicitos clasicos que evalian las derivadas de estado en instantes de tiempo
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futuro. En estos métodos cldsicos, estas evaluaciones requieren iteraciones y/o
inversiones de matrices para resolver las ecuaciones implicitas resultantes. Sin em-
bargo, teniendo en cuenta que los métodos QSS conocen el valor futuro de los
estados cuantificados (es ¢;(t) £ AQ;), la implementacién de los algoritmos LIQSS
es explicita y no requiere iteraciones o inversiones de matrices.

Los métodos LIQSS comparten con los métodos QSS la definicién de la Ec. (2.18),
pero los estados cuantificados son calculados de manera diferente, teniendo en
cuenta el signo de las derivadas de estado.

En el método LIQSS1 la idea es que a g;(t) se le asigna el valor x;(¢t) + AQ;(¢)
cuando la derivada de estado futura z;(t*) es positiva. En otro caso, cuando la
derivada de estado futura es negativa a ¢;(t) se le asigna el valor z;(t) — AQ;(t).
Luego, cuando z; alcanza a ¢;, se da un nuevo paso de simulacién. De esta manera,
el estado cuantificado es un valor futuro de la variable de estado y las derivadas
de la Ec. (2.18) son calculadas utilizando el valor futuro de las variables de estado,
de igual manera que en los algoritmos implicitos clasicos.

Para poder predecir el signo de la derivada de estado futura se utiliza la si-

guiente aproximacién lineal de la dindmica de la ¢—th variable de estado:

donde A;; = gi es la i-th entrada de la diagonal principal de la matriz Jacobiana
y uii(t) = fi(a(t),t) — Aii - ¢i(t) es un coeficiente afin.

Puede suceder que A; ;-(z;(t)+AQ;)+u; ;(t) <0, i.e., cuando utilizamos ¢;(t) =
z;(t) + AQ; la derivada #;(t") se vuelve negativa. Como también puede suceder
que A;; - (x;(t) — AQ;) + u;,:(t) > 0. En consecuencia, en este caso ¢;(t) no puede
ser seleccionada como valor futuro de x;(t). Sin embargo, podemos seleccionar g;
de manera tal que Z;(t) = 0. Este valor de equilibrio para ¢; puede ser calculado
a partir de la Ec. (2.20) como:

Uj i
4 = _TH (2.21)

Luego, el algoritmo de simulacién LIQSS1 puede ser descripto de la siguiente

manera:

Podemos ver que un paso dado por el método LIQSS1 agrega unos pocos célcu-

los adicionales con respecto a un paso dado con el método QSS1. En particular,
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Algoritmo 2.3: LIQSSI.

While(t<tf) // simulate until final time tf

t = min(t;) // adavance simulation time

1 = argmin(t]-) // the i-th quantized state changes first

€x; = t—1ty // elapsed time since last xi update

xr; = x; +T; €y // update i-th state value

q; = ¢q; //store previous value of qi

Clil_ = &; //store previous value of dxi/dt

m;L = Ai,i-(x¢+s’ign(:i‘i)-AQi)Jrui,i // future state derivative estimation

if ({szj—>0) //the state derivative keeps its sign
qi = i+ sign(i;) - AQ;
else //the state changes its direction
qi = —um/Ai’i // choose qi such that dxi/dt = 0
end if
t; = min(7 >1t) subject to x;(7)=¢; // compute next i-th quantized
state change
for each j € [l,n] such that &; depends on g

exj = t—t]@ // elapsed time since last xj update
T; = xj—i-y'cj-ewj // update j-th state value

t¥ = t// last xj update

T; = fj(q,t) // recompute j-th state derivative

t; = min(7 >1) subject to z;(7) =¢q; or |gj —x;(7)|=2AQ,; // recompute
next j-th quantized state change
end for
// update linear approximation coefficients
Ai,i = ($z—$;)/(ql—q;) // Jacobian diagonal entry
Uiy = ®; —Aji-q; // affine coefficient
tiz =t // last xi update
end while

el método LIQSS1 estima derivada de estado futura utilizando un modelo lineal
(linea 8) y estima la entrada A;; de la diagonal principal de la matriz Jacobiana
y el coeficiente afin (lineas 23-24).

Cabe mencionar que en la linea 20 el algoritmo controla la condicién adicional
lg; — z;(7)| = 2AQ);, dado que un cambio en la variable ¢; puede cambiar el signo
de la derivada de estado &;(t) y de esta manera x; deja de aproximarse a ¢;. En
este caso, todavia se puede asegurar que la diferencia entre z; y ¢; es acotada (por
2AQ;).

El método LIQSS1 comparte las mismas ventajas que el método QSS1 y pue-
de integrar de manera eficiente sistemas stiff siempre que esta caracteristica se
manifieste mediante valores grandes en las entradas de la diagonal principal de la
matriz Jacobiana. De la misma manera que el método QSS1, el método LIQSS1
realiza una aproximacién de primer orden lo que implica que no es apto para simu-

laciones que requieran una precision alta. Como consecuencia de esta limitacion
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se desarrollaron métodos LIQSS de mayor orden.

El método LIQSS2 combina las ideas de el método QSS2 y el método LIQSS1.
En este caso, como en el método QSS2, el estado cuantificado sigue trayectorias
seccionalmente lineales.

En este caso, g; y ¢; son calculadas de manera tal que se verifican las siguientes

ecuaciones:

Gi=@i+h & =A,; q+ui;+h (A g+ 0)
2
Qi+h"ji:xi+h'i'i+?'i’i: (2.22)
2
=wz;+h- (Ai,i‘q1+ui,i)+7
donde 1;,; es el coeficiente afin de la pendiente. Se puede notar que la primer

(Aii - i+ )

ecuacién dice que la pendiente del estado cuantificado ¢; es igual a la derivada de
estado &; en el tiempo ¢ 4+ h. La segunda ecuacién dice que el estado cuantificado
q; es igual al estado x; en el tiempo t + h.

Aqui, h se calcula como el tamano méximo del paso de la Ec. (2.22) tal que
lgi — ] < AQ;.

Finalmente, el algoritmo de simulacién para el método LIQSS2 funciona de la
siguiente manera:

Podemos notar que un paso utilizando el método LIQSS2 agrega pocos célcu-
los con respecto al método QSS2. Se debe calcular el tamano de paso maximo de
segundo orden h (linea 12) y este valor es utilizado para calcular el estado cuan-
tificado y su derivada (linea 13). También se debe calcular la entrada A;; de la
diagonal principal del Jacobiano y los coeficientes afines u;; y @;; (lineas 26-27).

Al igual que en el método LIQSS1, el algoritmo debe controlar una condicién
que asegura que la diferencia entre z; y ¢; sea acotada (por 2AQ);) si un cambio
en el valor del estado cuantificado ¢; causa que z; deje de aproximarse a g; (linea
22).

Siguiendo el mismo razonamiento, se puede desarrollar el método LIQSS3 com-
binando las ideas de el método QSS3 y el método LIQSS2.

Una caracteristica fundamental de la familia de métodos QSS descripta en

estas secciones es su naturaleza asincrona, lo que lleva a una aproximacién por
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Algoritmo 2.4: LIQSS2.

While(t<tf) // simulate until final time tf

t = min(t;) // adavance simulation time

1 = argmin(t]-) // the i-th quantized state changes first
€ri = t—tf // elapsed time since last xi update

// update i-th state value and its derivative

Tp = T+ B eqi + 0,5 Fi - ez?

Ty = Ty +Tic g4

x; = ;iji //store previous value of dxi/dt

Ui = Uj; + €q4 - Ui // affine coefficient projection

eqi = t—t? // elapsed time since last qi update

qi_ = qi-l—eqlwqi //store previous value of qi projected

h = MAX_2ND_ORDER_STEP_SIZE (x;)

[gi,di) = 2ND_ORDER_step (x;,h)

t? =1 // last qi update

t; = min(7 >1¢) subject to z;(7)=¢(7)// compute next i-th
state change

for each j € [l,n] such that #; depends on g

quantized

€xj = t—t;‘c // elapsed time since last xj update
// update j-th state value and its derivatives
xj = Tj+j-ep; +0,5-%;- esz
T; = fj(q(t),t) // recompute state derivative
T; = fj(q(t),t) // recompute state second derivative
t; = min(7 >1t) subject to z;(7) =q;(7) or |gj(7) —x;(T)] =2AQ; //
compute next j-th quantized state change
t;? =t // last xj update
end for
// update linear approximation coefficients
Aii = (&3—2;)/(g;—q; ) // Jacobian diagonal entry
Uj; = ii—Ai,i'Qi // affine coefficient
tiz =t // last xi update

end while

eventos discretos del sistema original a diferencia de los métodos clasicos de in-
tegracion numérica que realizan una discretizacion del tiempo lo que lleva a una
aproximacién por ecuaciones en diferencias del sistema original. Debido a esto, la

forma natural de representar este tipo de métodos es utilizando un formalismo

para especificar sistemas de eventos discretos que describiremos a continuacion.

2.2.4. Sistemas de Eventos Discretos y DEVS

El formalismo DEVS (Discrete EVent System specification) permite representar
todos los sistemas cuyo comportamiento entrada/salida pueda describirse mediante

secuencias de eventos. Dentro de este formalismo, se pueden construir de modelos

jerdrquicos de una manera simple.

Un modelo DEVS estd compuesto por submodelos atémicos que pueden ser

combinados en modelos acoplados. Formalmente un modelo DEVS atémico se

define mediante la siguiente estructura:
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M = (Xa Sa K 5int7 60xta )\,tCL)

donde X es el conjunto de los valores de los eventos de entrada, i.e., el conjunto
de todos los valores que un evento de entrada puede tomar, S es el conjunto de
los valores del estado, Y es el conjunto de valores de los eventos de salida y A es
la funcién de salida. Para cada modelo DEVS atémico, la funcién de transicion
interna dint, la funcién de transicidén externa eyt v la funciéon de avance de tiempo

ta definen la dindmica del sistema que puede ser descripta de la siguiente manera:

= Cuando llega un evento de entrada, el estado cambia instantdneamente. El
nuevo valor del estado depende no sélo del valor del evento de entrada, sino
también del valor anterior del estado y del tiempo transcurrido desde la

ultima transicién.

= La funcién de avance de tiempo retorna un ntmero real no negativo que
indica cudnto tiempo el sistema debe permanecer en un estado dado en

ausencia de eventos de entrada.

= Cuando el tiempo indicado por la funcién de avance de tiempo es alcanzado,
se ejecuta la funcién de salida y se produce un eveto de salida que depende del
estado actual del modelo. Adicionalmente, se ejecuta la funcién de transicién
interna que puede cambiar el estado del modelo. El nuevo valor depende del

estado actual.

Los sistemas complejos generalmente se piensan como el acoplamiento de sis-
temas mads simples. A través del acoplamiento, los eventos de salida de unos sub-
sistemas se convierten en eventos de entrada de otros subsistemas. La teora de
DEVS garantiza que el modelo resultante de acoplar varios modelos DEVS atomi-
cos es equivalente a un nuevo modelo DEVS atémico, es decir, DEVS es cerrado
frente al acoplamiento (clausura del acoplamiento). Esto permite el acoplamiento
jerarquico de modelos DEVS, o sea, la utilizacion de modelos acoplados como si
fueran modelos atémicos que a su vez pueden acoplarse con otros modelos atémi-
cos o acoplados. Los modelos DEVS acoplados son generalmente representados

mediante el uso de puertos de entrada y salida.
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2.2.5. Implementacion de los Métodos de QSS

Como mencionamos anteriormente, la forma més sencilla de implementar los
métodos de integracién numérica QSS es mediante el uso de un motor de simu-
lacién de eventos discretos DEVS (Discrete EVent System Specification). En esta
implementacion, la aproximacién QSS1 de cada componente del vector de estados
dada por la Ec. (2.18) puede pensarse como el acoplamiento de dos subsistemas

elementales: uno estatico,

&j(t) = fila, - an, 1), (2.23)
y uno dinamico
6(0) = Qs(ei() = Qi [ #r)an) (2.24)
donde Q; es la funcién de cuantificacién con histéresis definida por la Ec. (2.19)
(notar que no es una funcién del valor instantédneo de z;(t), sino que es una funcién
de la trayectoria x;(-)).

Teniendo en cuenta que las variables cuantificadas ¢;(t) siguen trayectorias
seccionalmente constantes, y asumiendo que f;(-) depende de t mediante una
aproximacion seccionalmente constante, resulta que ambos subsistemas, Ec. (2.23)
y Ec. (2.24), reciben entradas seccionalmente constantes y calculan trayectorias
de salida seccionalmente constantes. Estas trayectorias seccionalmente constantes
pueden ser representadas por secuencias de eventos de manera sencilla.

La relacion entre las secuencias de eventos de entrada y salida de estos subsiste-
mas puede ser expresada por modelos DEVS simples. Las representaciones DEVS
de la Ec. (2.23) son llamadas funciones estdticas y las representaciones DEVS de
la Ec. (2.24) son llamadas integradores cuantificados [12].

Como consecuencia, la aproximacién QSS de la Ec. (2.18) puede ser simulada
por un modelo DEVS formado por el acoplamiento de n integradores cuantificados
y n funciones estdticas (con la eventual adicién de fuentes). El modelo DEVS
obtenido de esta manera es idéntico a la representacién por diagramas de bloques
del sistema original definido por Ec. (2.17).

Los métodos QSS de orden superior se implementan de la misma manera. En
este caso, los eventos representan cambios en trayectorias seccionalmente linea-

les o parabdlicas y las funciones estaticas y los integradores cuantificados toman
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en cuenta el valor de las variables y las pendientes y segundas derivadas de las
trayectorias que reciben y envian.

Basado en estas ideas, la familia entera de métodos QSS fueron implementa-
das en PowerDEVS [4], una plataforma de simulacién basada en el formalismo
DEVS especialmente disenada y adaptada para simular sistemas hibridos utilizan-
do métodos QSS. Adicionalmente, los métodos explicitos de primer a tercer orden
fueron implementados en una librerfa DEVS para Modelica [2] y el método de
primer orden QSS1 se implementé en CD++ [13] y VLE [54].

Las implementaciones de métodos QSS basadas en el formalismo DEVS son
simples pero no son eficientes. El siguiente ejemplo muestra este hecho.

Consideremos el siguiente sistema de segundo orden

CEl(t) =2- X2

.Tg(t) = — sin(xl) -3 i)
y su aproximacion QSS

{tl(t) =2 q2

(2.25)
i2(t) = —sin(q1) — 3 - 2

Esta aproximacion puede ser simulada en PowerDEVS por el modelo definido en

la Figura 2.3.
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Figura 2.3: Modelo PowerDEVS de la Ec. (2.25)

Asumamos que el primer paso de la simulacién corresponde a un cambio en la

variable ¢o. Este caso representa una transicién interna en el integrador cuantifi-
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cado x2 en el modelo DEVS.

Luego, el motor de simulacion DEVS procede de la siguiente manera:

10.

El motor de simulacién avanza el tiempo al tiempo correspondiente al proxi-

mo evento (i.e., el tiempo de cambio en ¢).

El integrador cuantificado x2 calcula el nuevo valor de ¢ y envia la salida

correspondiente a los bloques WSum0 y GainO (1 llamada a funcién).

Las funciones estaticas WsumO y GainO ejecutan sus funciones de transicion
internas al recibir el nuevo valor de ¢ y actualizan el valor de la variable de

avance de tiempo a o = 0 (4 llamadas a funcién).

El integrador cuantificado x2 ejecuta su Funcion de Transicion Interna y

calcula el tiempo para el préximo evento de salida (2 llamadas a funcién).

El motor debe calcular cudl de los 5 bloques ejecuta el préximo evento. En
este caso los bloques WSum0 y GainO deben ejecutarse de manera inmediata
y debe seleccionarse el que tenga mayor prioridad. Asumamos que selecciona

el bloque GainO.

La funcién estatica GainO calcula 2- g5 y envia el evento de salida correspon-

diente al bloque x1 (1 llamada a funcién).

El integrador cuantificado x1 ejecuta su funciéon de transicién interna al
recibir 2 - g9, recalcula x; y el tiempo restante para su préximo evento de

salida (i.e., el tiempo para el préximo cambio en ¢;) (2 llamadas a funcién).

La funcién estatica GainO ejecuta su Funcion de Transicion Interna y ac-
tualiza el valor de la variable de avance de tiempo a 0 = oo (2 llamadas a

funcién).

La funcién estética WsumO calcula sin(qr) + 3 - g2 y envia el evento de salida

correspondiente al bloque x2 (1 llamada a funcién).

El integrador cuantificado x2 ejecuta su funciéon de transicién externa al
recibir sin(q;) + 3 - x2, recalcula 5 y el tiempo para su préximo evento de

salida (i.e., el tiempo para el préximo cambio en ¢z) (2 llamadas a funcién).
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11. La funcién estatica WsumO ejecuta si Funcion de Transicion Interna y ac-
tualiza el valor de la variable de avance de tiempo a o = co (2 llamadas a

funcién).

12. El motor calcula cudl de los 5 bloques debe ejecutar el préximo evento. En

este caso, debe seleccionar un integrador cuantificado (x1 o x2).

Por lo tanto, cada cambio en una variable cuantificada implica una serie de acciones
que son llevadas a cabo por los diferentes bloques que integran el modelo y por el
motor de simulacién DEVS.

Como muestra el ejemplo, durante un paso de simulacién se debe ejecutar
un minimo de 17 llamadas a funcién. En este caso consideramos llamadas a las
funciones externas, internas, de salida y de avance de tiempo de los 5 bloques
DEVS. Adicionalmente, el motor debe ejecutar 3 biisquedas del minimo entre los
5 bloques definidos.

Cabe mencionar que estas acciones son independientes de la implementacion
del motor de simulacion DEVS. En este ejemplo solamente tomamos en cuenta la
definicion del formalismo DEVS.

Sin embargo, dado un cambio en ¢ las Unicas acciones necesarias son
1. Avanzar el tiempo al tiempo de cambio de la variable gs.

2. Calcular el nuevo valor de gs.

3. Calcular las nuevas derivadas 1(t) =2-¢g2 y 2 = —sin(q1) — 3 - qo.
4. Recalcular el tiempo de cambio para las variables ¢q1 y g2.

5. Seleccionar cual de las dos variables ejecuta el préximo evento.

De este andlisis podemos concluir que dividir el modelo original en integradores
cuantificados y funciones estaticas para construir un modelo DEVS equivalente es
ineficiente dado que para poder ejecutar un paso de simulacién, el mecanismo de
simulacién DEVS debe calcular y propagar varios eventos.

Una implementacién DEVS mas eficiente deberia consistir solamente en 2 blo-
ques atémicos super—bloques: el primero que calcule g; a partir de g2 y el se-

gundo que calcule g» a partir de ¢;. Sin embargo, el comportamiento de estos
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super—bloques seria mas complejo que utilizar integradores cuantificados y funcio-
nes estaticas. Un modelo compuesto de super—blogues depende de las funciones
fi(q,t) y los usuarios deberfan definir un modelo atémico DEVS para cada esta-
do, lo cudl no es practico o incluso imposible para modelos complejos y de gran
escala.

Debemos mencionar también que una implementaciéon basada en super—bloques
ejecutaria pasos de simulacién innecesarios, que involucran transmitir los valores
de las variables cuantificadas g; entre los diferentes bloques. Podemos concluir que
es mas eficiente compartir los valores de las variables en un arreglo comun.

El analisis anterior motivé el desarrollo de un motor de simulacién auténomo
para métodos de integracién QSS. A pesar de que el concepto de motor de simu-
lacion autonomo implica que la simulacién no es llevada a cabo por un motor de
simulacién DEVS, veremos que los algoritmos presentados contienen rutinas que
pueden ser pensadas como un motor de simulacion DEVS ad-hoc.

Un primer intento de implementar los métodos de QSS de primer a tercer orden
de manera auténoma fue presentado en la herramienta de simulaciéon basada en
Java Open Source Physics [14], pero esta implementacion resulté ser més ineficiente
que PowerDEVS y adicionalmente, la informacién estructural sobre el modelo
necesaria para la simulacién con métodos QSS debia ser proporcionada de manera

manual.
2.3. Simulacion en Paralelo

La simulacién de modelos complejos y de gran escala usualmente conlleva un
costo computacional alto. Debido al desarrollo de procesadores multi—nicleo co-
mo asi también de clusters de computadoras multi-nodo en los ltimos anos, la
simulacién en paralelo de sistemas de tiempo continuo representa la manera usual
de reducir los costos de simulacion.

La simulacién en paralelo utilizando métodos de QSS se puede enmarcar dentro
del campo de la simulaciéon en paralelo de EDOs en general y en el campo de
la simulacién en paralelo de sistemas de eventos discretos. Diferentes estrategias
en ambos campos han sido propuestas a lo largo de los anos y en las siguientes

secciones presentaremos un breve resumen de ambos.
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2.3.1. Simulacién en Paralelo de EDOs

En las dltimas décadas, se han propuesto diferentes estrategias para la simu-
lacién en paralelo de EDOs utilizando métodos de integracién numérica clasicos.
Estas estrategias son caracterizadas de acuerdo a los célculos que realizan en pa-

ralelo. Las principales categorias son:

= Paralelismo sobre el modelo: Esta técnica esta basada en el divisiéon del mo-
delo matemético representado por la Ec. (2.17) en submodelos que pueden

ser ejecutados en paralelo.

= Paralelismo sobre el método: Dentro de este enfoque, los calculos intrinsecos
del método de integraciéon numérica utilizado son ejecutados en paralelo.

Esta técnica es usualmente integrada al paralelismo sobre el modelo.

= Paralelismo sobre los pasos de simulacion: Aqui, los sucesivos pasos de inte-

gracién ejecutados por la simulacién son calculados en paralelo.

Un entorno de simulacién experimental que permite comparar los diferentes enfo-
ques propuestos es presentado en [52], en donde se presentan resultados de simula-
ciones realizadas en sistemas relativamente pequenos obteniendo una aceleracion
de aproximadamente 2 veces para un maximo de 10 ntcleos.

En [35, 40, 41] se presenta una implementacién que permite el eficiente aprove-
chamiento de accesos a memoria utilizando métodos Iterativos de Runge Kutta en
arquitecturas de memoria compartida. En estos trabajos, combinan estrategias de
paralelismo sobre el método, modelo y sobre los pasos de simulacién para obtener
una aceleracion de hasta 300 veces utilizando 480 ntcleos en una supercompu-
tadora, simulando un modelo de hasta 8.000.000 de variables de estado. A su vez,
diferentes aplicaciones de la strategia de paralelismo sobre los pasos de simulacién

son presentados y estudiados en [1, 15, 42].

2.3.2. Simulacién en Paralelo de Sistemas de Eventos Dis-
cretos

La simulacién en paralelo de Sistemas de Eventos Discretos ha sido estudiada
en los dltimos anos [27]. La idea bésica es dividir el modelo original en submodelos
y simular cada submodelo de manera concurrente utilizando diferentes procesos

l6gicos (PLs), donde cada uno de estos procesos tiene su tiempo de simulacién
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l6gico. Dado que los submodelos son usualmente interdependientes, el tiempo 16gi-
co de cada submodelo debe ser sincronizado para poder satisfacer la restriccion de
causalidad.

En la literatura, las diferentes estrategias existentes son divididas en tres cate-

gorias:

» Algoritmos Conservadores, como CMB [48], donde existe un mecanismo de
sincronizacién que fuerza a cada PL a esperar hasta que es seguro que no
va a recibir eventos del “pasado”. Las estrategias conservadoras usualmente
permiten una pequena aceleracién de los tiempos de simulacién y tienen
ciertos inconvenientes (como posibles deadlocks). Estos algoritmos pueden

ser mejorados mediante la introduccién de estrategias de LookAhead [33].

= Algoritmos Opatimistas, donde para PL avanza su tiempo logico tanto como
puede y utiliza un mecanismo que permite retrotraer la simulaciéon cuando se
detecta una inconsistencia entre los mensajes intercambiados. Comparadas
con las técnicas conservadoras, las estrategias optimistas permiten ejecutar
una mayor cantidad de célculos en paralelo con el costo adicional de tener que
guardar los estados intermedios de simulacién y la introduccion del meca-
nismo de que permite retrotraer la simulacién. Algoritmos como TimeWarp

[34, 55], son ejemplos de este enfoque.

» Finalmente, en [56], se estudia la idea de evitar la sincronizacién entre PL
por completo, i.e. cada PL avanza su tiempo légico tan rapido como pue-
de sin tener en cuenta el tiempo 1égico del resto de los PLs. Los resultados
muestran que esta estrategia permite una mayor aceleracién en los tiempos
de simulacién que los enfoques previamente nombrados con el costo de in-
troducir errores en la simulacién debido a la violacién de la restriccién de

causalidad.
2.3.3. Simulacion en Paralelo con Métodos QSS

La naturaleza asincrona de los métodos QSS simplifica la paralelizacion de los
célculos realizados. Como mencionamos anteriormente, los métodos QSS pueden

ser representados como sistemas de eventos discretos, por lo tanto, se podrian
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utilizar en principio las estrategias de paralelizacion presentadas en la seccion
anterior.

Sin embargo, ninguna de estas estrategias se adapta de manera satisfactoria a
los algoritmos de simulacién QSS. Al aplicar la sincronizacién estricta propuesta en
las estrategias conservadoras, no se permite la ejecucion de calculos concurrentes
como se muestra en [8]. Por otro lado, aplicar estrategias optimistas requiere el
uso de una gran cantidad de memoria para implementar el mecanismo que permite
retrotraer la simulacién. Finalmente, aplicar la técnica que evita la sincronizacion
entre diferentes PLs podria introducir un error inaceptable en la simulacién.

Un estudio inicial sobre la aplicacién de algoritmos optimistas para la simu-
lacién en paralelo de métodos QSS en un cluster utilizando memoria distribuida
fue realizado en [50] donde se obtuvo una aceleracién de 2 veces para simulaciones
que utilizaron 4 procesadores. Luego, en [43] los autores presentan una implemen-
tacién de los métodos QSS para una arquitectura GPU de memoria compartida.
Los resultados preliminares muestran que se puede obtener una aceleracion de
hasta 8 veces para modelos de 64 variables de estado y utilizando 64 procesado-
res. Estos resultados no fueron extendidos a modelos de mayor escala debido a las
limitaciones impuestas por la arquitectura GPU.

Otro trabajo relacionado fue presentado en [4] donde se proponen dos técnicas
de paralelizacién, SRTS y ASRTS para una arquitectura multinicleo de memo-
ria compartida. En este trabajo, la sincronizacién entre los diferentes submodelos
es llevada a cabo por un reloj de tiempo real. Los resultados obtenidos en mo-
delos hibridos de hasta 5000 variables muestran que utilizando estas técnicas se
puede obtener una aceleraciéon de hasta 9 veces utilizando 12 procesos légicos.
Adicionalmente, en este trabajo se analiza el error introducido por las técnicas
de paralelizacién mostrando que si la diferencia entre los tiempos légicos de los
distintos PLs se mantiene acotada, la paralelizacién introduce un error numéri-
co adicional acotado. Cabe mencionar que estas técnicas fueron implementadas en
PowerDEVS, una herramienta basada en el formalismo DEVS, por lo que presenta
las limitaciones mencionadas anteriormente.

En conclusién, previo a este trabajo, la simulacién en paralelo utilizando méto-

dos QSS estaba limitada a problemas relativamente pequenos (varios miles de va-
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riables de estado, como méximo) y su implementacién en diferentes arquitecturas

utilizando un nimero pequeno de procesadores.
2.4. Modelica

La implementacién de los métodos QSS basadas en el formalismo DEVS obligan
a dar una descripcién de diagramas de bloques del modelo. Sin embargo, existen
lenguajes de modelado de alto nivel que permiten otro tipo de representaciones
y que son utilizados por gran parte de la comunidad de modelado y simulacién.
Parte del objetivo del trabajo es permitir la integracién de los métodos QSS con
este tipo de representaciones.

Las primeras herramientas de modelado y simulacién desarrollados requerian
que los modelos sean representados en el mismo lenguaje de programacion que el
motor de simulacién, usualmente C o Fortran. De esta manera, el modelo a simu-
lar y el motor de simulacién compartian la misma representacién. Este modo de
representar modelos no es adecuado dado dificulta la reutilizacion y la codificacién
de modelos complejos.

En la década del 70 se comenzaron a desarrollar lenguajes de modelado es-
pecificos que permitian describir el modelo a simular de una manera estructura
e independiente del motor de simulacién utilizado. Producto de este esfuerzo, en
las tdltimas décadas, se desarrollé un estandard llamado Modelica [25] que fue
adoptado ampliamente por la comunidad de modelado y simulacién.

Modelica es un lenguaje de modelado de alto nivel orientado a objetos que
permite describir sistemas complejos y heterogéneos de gran escala permitiendo
ademas reutilizar y componer modelos de manera sencilla.

Los modelos en este lenguaje son definidos por ecuaciones diferenciales, alge-
braicas y discretas. Diferentes submodelos pueden ser interconectados para crear
nuevos modelos y existen numerosas herramientas de software que permiten des-
cribir estos de modelos.

Existen también compiladores comerciales y libres que convierten modelos Mo-
delica en modelos ejecutables. Dentro de los mas reconocidos podemos mencionar

a Dymola [10] y OpenModelica [26].
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Capitulo 3

Implementacion de un
Siénsulador Auténomo de

Como vimos en la Seccién 2.2.5, la implementacién de los métodos de integra-
cién numérica QSS mediante el uso de un motor de simulacién de eventos discretos
DEVS es sencilla pero ineficiente debido a que la sobrecarga impuesta por el me-
canismo de sincronizacién y transmision de eventos propio del motor generan un
costo computacional adicional. Otra limitacién es que, como mencionamos en la
Seccién 2.4, utilizar este tipo de representaciones implica que los modelos deben
ser definidos como diagramas de bloques.

Debido a estas restricciones, se desarrolld un motor de simulaciéon auténomo
para métodos QSS que permite simular modelos definidos sin utilizar diagramas
de bloques, utilizando una representacion estandard compartida con lo métodos
de integracién clasicos. En este capitulo, describimos las nuevas metodologias y su

implementacién.

3.1. Estructura Basica

Como explicamos anteriormente, los métodos de integraciéon numérica QSS
calculan

x =f(q,t) (3.1)

donde cada componente de q(t) es una aproximacién seccionalmente polinomial

del estado x(t) correspondiente. Los diferentes métodos de QSS difieren en la forma

en que realizan esta aproximacion.
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Esto tipo representa el caso puramente continuo. El motor de simulacién auténo-
mo para métodos QSS permite simular modelos que contengan discontinuidades.
Por lo tanto en el caso general, los modelos son representados de la siguiente

x(t) = £(x,d, t) (3.2)

donde d es un vector de variables discretas que pueden cambiar de valor solamente

cuando se cumple la condicién
ZCi(x,d,t) =0 (3.3)

para algun i € {1,--- , z}. Las componentes ZC; forman un vector de funciones de
cruce por cero ZC(x,d,t). Cuando una condicién de cruce por cero dada por la
Ec. Eq. (3.3) se cumple, las variables discretas pueden cambiar de valor de acuerdo

con el handler del evento correspondiente:
(x(t),d(t)) = Hi(x(t7),d(t7),1) (3.4)

El motor de simulacién presentado estéd estructurado de manera tal que existen
tres médulos que interactiian en tiempo de ejecucion y son los encargados de llevar

adelante la simulacion:

1. El Integrador, que integra la Ec. (3.2) asumiendo conocidas las trayectorias

seccionalmente polinomiales de las variables de estado cuantificadas q(t).

2. El Cuantificador, que calcula q(t) a partir de x(¢) de acuerdo al método
de QSS utilizado y las tolerancias especificadas (existe una instancia de este
médulo para cada método de QSS implementado). Este médulo es el en-
cargado de calcular los coeficientes del polinomio de aproximacion de cada
variable de estado cuantificada g;(t) y los respectivos tiempos en los que debe

comenzar una nueva seccién polinomial (i.e. cuando se cumple la condicién

|qi(t) — z:(t)| = AQ;)

3. El Modelo, que calcula las derivadas de estado escalares ; = f;(q,d,t), las
funciones de cruce ZC;(x,d,t), y sus handlers correspondientes H;(q,d,t).
Ademsés de proveer informacion estructural sobre el modelo requerida por

los algoritmos.

40



3.1 Estructura Basica

La informacion estructural necesaria para los métodos QSS es extraida de ma-
nera automatica en tiempo de compilacién por un cuarto médulo llamada Ge-
nerador de Modelos. Este médulo es el encargado de obtener la informacién
estructural a partir de modelos descriptos en un subconjunto del lenguaje de mo-
delado Modelica [24] y de generar un instancia del médulo Modelo para un mo-
delo dado incluyendo la posibilidad de evaluar las derivadas de estado escalares de
manera separada.

La Figura 3.1 muestra el esquema de interaccién bésica entre los médulos

mencionados anteriormente.

SIMULATOR
Quantizer Model
a(t) = Q(a(t), () i) =1t | QS5 Model
de Generator
QSS1,LIQSS1,QSS2,etc. Structure
x(t) q(t).t
q(t) Structure|  @(t)
Y
Integrator Modelica
Model
r— L "
= iy S(r)dr Definition

Figura 3.1: Stand Alone QSS Solver — Basic Interaction Scheme

Cabe mencionar que los métodos de integraciéon numeérica clésicos evalian el
lado derecho completo de la Ec. (2.17) en cada paso de simulacién. En consecuen-
cia, los modelos solamente contienen el codigo correspondiente que permite evaluar
f(x,1).

Una caracteristica distintiva los métodos QSS es que diferentes variables de
estado son actualizadas en tiempos de simulacién diferentes. Como consecuencia,
los modelos deben permitir la evaluacién de las componentes individuales de la
funcién f para que luego de un cambio en una variable de estado cuantificada g;
solamente se evaltien las componentes de f que dependen explicitamente de g;.

La informacién estructural necesaria para la simulacién es representada por

cuatro matrices de incidencia:
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» SD (estados a derivadas) donde SD; ; = 1 indica que la variable de estado

x; es necesaria para calcular derivada de estado ;.

» SZ (estados a funciones de cruce por cero) donde SZ; ; = 1 indica que la
variable de estado x; es necesaria para calcular la funcién de cruce por cero

ZC;.

» HD (handlers a derivadas de estado) donde HD; ; = 1 indica que la ejecucién
del handler H; cambia el valor de algunas variables de estado o discretas que

son necesarias para calcular ;.

= HZ (handlers a funciones de cruce por cero) donde HZ; ; = 1 indica que
la ejecucién del handler H; cambia el valor de algunas variables de estado o

discretas que son necesarias para calcular ZCj.
3.2. Implementacion de los Mdédulos

En esta seccién describiremos en detalle el funcionamiento de los médulos que

componen el motor de simulaciéon auténomo para métodos QSS.
3.2.1. Moébdulo Integrador

El médulo Integrador es el encargado de avanzar el tiempo de simulacién y
calcular la representacién polinomial de las componentes x;(t) del vector de estados
x(t):

n
zi(t) =Y wig- (t— 1) (3.5)
k=0

utilizando una aproximacién dada por las componentes ¢;(t) del vector de estados

cuantificados q(t):
n—1
ai(t) = Z Qi - (t—t])" (3.6)
k=0
donde n es el orden del método. Con este fin, integra la Ec. (3.2) evaluando las
componentes de f correspondientes y, en presencia de discontinuidades, las corres-
pondientes funciones de cruce por cero.
Cada paso en la simulacién corresponde a un cambio en una variable de esta-
do cuantificada ¢; o a la ejecucién de un handler H; debido a que se cumple la
condicién de cruce por cero ZC;(t) = 0. El integrador guarda los valores de las

variables de estado, los estados cuantificados y las variables discretas x;, ¢;, y d;,
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respectivamente. Adicionalmente, también guarda el valor del tiempo en el cual
se produce el proximo cambio para cada variable de estado cuantificada tx; y el
tiempo en el cual se produce el préximo cruce por cero para cada funcién de cruce
por cero tz;.

Teniendo en cuenta estas consideraciones, la rutina de simulacién principal

llevada a cabo por el médulo Integrador se muestra en el Algoritmo 3.1.

Algoritmo 3.1: Mdédulo Integrador

while ¢ <%y //while simulation time t is less than the final time tf
ty = min(¢x;) // time of the next change in a quantized variable
t, = min(th) // time of the next zero--crossing time
t=min (tz,ty) //advance simulation time
if t=1t; then //quantized state change
1 = argmin(t:vj) // the i-th quantized state changes first
Quantized_State_Step(i) //execute a quantized state change on
variable i
else //zero--crossing
i = argmin(fz;) // the i-th event handler is executed first
Event_Handler_Step(i) // execute the procedure for the i-th
event handler
end if
end while

Cuando el préximo paso de simulacién es debido a un cambio en una variable

cuantificada g; en el tiempo ¢, el Integrador procede de la siguiente manera:

Algoritmo 3.2: QSS Integrator Module - Quantized State Change

Quantized_State_Step (i)
{
integrateState(x;, &;, t) // integrate i-th state up to time t.
Quantizer.update(wz;, ¢;) // update i-th quantized state g
tr; = Quantizer.nextTime(x;, q;) //compute next i-th quantized state
change time
for each j such that SD;; =1
integrateState(x;, &, t) // integrate j-th state up to time ¢t.
&; = Model. f;(q(t),d(t),t) // recompute j-th state derivative

tr; = Quantizer.nextTime(x;(t), ¢;j(t)) //recompute next j-th
quantized state change time
end for
for each j such that S5Z;; =1
zc; = Model.zcj'(q,d(t),t) // recompute j-th zero--crossing function
th = nextEventTime(ZCj) // recompute next j-th zero--crossing time
end for

De manera similar, cuando el proximo paso de simulacién es debido a la ejecu-

cion del handler H; en el tiempo ¢, el Integrador procede de la siguiente manera:
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Algoritmo 3.3: QSS Integrator Module - Event Handler Execution

Event_Handler_Step (i)
{
Model . H;(q(t),d(t),t) //execute i-th event handler
for each j such that HD;; =1
integrateState(x;, &, t) // integrate j-th state up to time ¢t.
; = Model. f;(q(t),d(t),t) // recompute j-th state derivative

tr; = Quantizer.nextTime(xz;(t), ¢;j(t)) //recompute next j-th
quantized state change time
end for
for each j such that HZ;; =1
zc; = MOdel.ZCj(q,d(t),t) // recompute j-th zero--crossing function
th = nextEventTime(zcj) // recompute next j-th zero--crossing time
end for

3.2.2. Modbdulo Cuantificador

Como describimos anteriormente, el médulo Integrador utiliza la interfaz defi-
nida en el médulo Cuantificador para obtener las trayectorias de estado cuanti-
ficadas ¢;(t) como funcién de las trayectorias de estado z;(t). El médulo Cuanti-
ficador es el encargado de calcular los estados cuantificados de acuerdo al método
QSS especificado (QSS1, QSS2, QSS3, LIQSS1, LIQSS2, etc) y la tolerancia selec-
cionada.

Las trayectorias de estado cuantificadas pueden ser caracterizadas por los co-
eficientes del polinomio de aproximacion (g; i) y los instantes de cambio (¢{) como
puede verse en la Ec. (3.6). De esta forma, la interfaz del médulo Cuantificador

puede resumirse en las siguientes funciones:

» Update Quantized State: Que calcula los coeficientes g;  del polinomio de

aproximacioén a partir de x; j.

= Compute Next Time: Que calcula el proximo tiempo de cambio para la va-

riable cuantificada ¢;(t) luego del comienzo de una nueva seccién polinomial.

= Recompute Next Time: Que calcula el préximo tiempo de cambio para la

variable cuantificada ¢;(t) luego de un cambio en la derivada &, (t).

Estas tres funciones dependen del método QSS especificado y la tolerancia se-
leccionada. La tolerancia es caracterizada por dos pardmetros: AQumin v AQ e,

de manera tal que es posible utilizar cuantificacién logaritmica. Estos parametros
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pueden ser diferentes en cada variable de estado, y el quantum se calcula de la
siguiente manera:
AQ; = max(AQj rer - |i,0], AQi,min)
Por ejemplo, en el método QSS1 de primer orden las funciones de interfaz del

modulo Cuantificador calculan:

= Update Quantized State: Asigna el coeficiente del polinomio de aproximacion
qi:

qi,0 = Ti,0-

= Compute Next Time: Calcula el préximo tiempo de cambio de acuerdo a:

+ AQ;
o =t+ @
T4, 1

= Recompute Next Time: Recalcula el tiempo de préoximo cambio como el mini-

mo t que cumpla con:
2i(t) — a:(t)] = AQ;

donde z;(t) y ¢;(t) se obtienen de las Ecs. (3.5)—(3.6).

El el método de segundo orden QSS2, las funciones de la interfaz se definen de

la siguiente manera:

= Update Quantized State: Asigna los coeficientes del polinomio de aproxima-
cion ¢;:

4i,0 = %40, i1 = Ti1

= Compute Next Time: Calcula el proximo tiempo de cambio de acuerdo a:

t‘?+ =t+ AQ;
|90i,2

7

= Recompute Next Time: Recalcula el tiempo de préoximo cambio como el mini-

mo t* >t que cumpla con:
|lzi(t") — ()| = AQ;

donde z;(t*) y ¢i(t*) se obtienen de las Ecs. (3.5)—(3.6). Para calcular t*, el

Cuantificador busca las raices de dos polinomios de segundo orden.
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Las interfaz del Cuantificador para QSS3 puede definirse de manera similar.
Para el caso del método LIQSS1, las funciones del Cuantificador hacen lo

siguiente:

= Update Quantized State: Asigna los coeficientes del polinomio de aproxima-
cion g;:
qi0 = Ti0 +0G;.

donde ~
AQ; if z;,1 >0 and fi(z;0 + AQ;) >0
0gi = § —AQ;  ifzi1 <0and fi(zio— AQ;) <0
g; — ;0 en otro caso
donde fl(qz) = a;-q; +u; es una aproximacion lineal de la derivada de estado

&; y Gi = —u;/a; es el valor en el cual la aproximacién es cero.

= Compute Next Time: Calcula el préximo tiempo de cambio de acuerdo a:

AQi

4
th =t+
Ti1

= Recompute Next Time: Recalcula el tiempo de proximo cambio como el mini-

mo t que cumpla con:
|i(t) — qi(t) — qi| = AQ;
donde z;(t) y ¢;(t) se obtienen de las Ecs. (3.5)—(3.6).

También actualiza el pardmetro u; de la aproximacién lineal:
Ui = Tj1 — @4 q;,0

En caso de que la funcién recalcule el tiempo de cambio de la variable g;
debido a un cambio en ¢;, se debe actualizar primero el parametro a; de la

aproximacion lineal:
- ZL‘Z‘J — Old(.’L‘i’l)
1,0 — old(gi0)
donde old(z;,1) es el valor previo de la derivada de estado z; 1 y old(g; o) es

i

el valor previo del estado cuantificadog; o.

Los métodos de cuantificacion LIQSS2 y LIQSS3 combinan esta implementa-

ci6én con la implementacién de los métodos QSS2 y QSS3.

46



3.2 Implementacion de los Mdédulos

3.2.3. Mobdulo Modelo

El médulo Integrador calcula la Ec. (3.2), a partir de q(t) utilizando el médu-
lo Cuantificador y la evaluacién de las derivadas de estado @; = f;(q,d,t) y las
funciones de cruce por cero ZC;(q,d,t) definidas en la instancia del médulo Mo-
delo generada. Ademds de evaluar estas funciones, el Mlodelo provee informacién
la estructural del sistema mencionada anteriormente.

Las principales funciones del médulo Modelo permiten:

= Evaluar una derivada de estado escalar i; = f;(q,d,t).
s Evaluar una funcién de cruce por cero ZC;(q,d,t).
= Ejecutar un handler H;(q,d,t).

= Evaluar las cuatro matrices de incidencia que expresan influencias directas
desde variables de estado y handlers a derivadas de estado y funciones de

cruce por cero.

Adicionalmente, por razones de eficiencia, en el médulo Modelo existen rutinas

que permiten:

= Evaluar todas las derivadas de estado que dependen una variable de es-
tado x;. De esta manera, el Integrador puede reevaluar todas las derivadas

de estado que cambian luego de un paso en una sola llamada a funcién.

» Evaluar las derivadas de orden superior de las variables de estado y las
funciones de cruce por cero. Las mismas son requeridas por los métodos de
QSS de orden superior. En caso de no estar disponibles en el modelo, son
calculadas numéricamente lo cual implica mas llamadas a funcién y cédlculos

adicionales.

Como veremos en las siguientes secciones, las matrices de incidencia y las ru-
tinas que calculan las derivadas de orden superior como asi también las funciones
de la interfaz para este médulo son generadas por una interfaz de modelado que
permite procesar los modelos descriptos utilizando un lenguaje de modelado es-

tandard por el usuario final.
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Una vez generada la instancia del Modelo, la misma es compilada en conjunto
con el Integrador y el Cuantificador para obtener un modelo ejecutable. Cabe
mencionar que todos los médulos descriptos en esta secciéon y las anteriores fueron

implementados en el lenguaje de programacién C.

3.2.4. AnaAlisis de Eficiencia

En la Seccién 2.2.5 analizamos las implementaciones de los métodos QSS ba-
sadas en el formalismo DEVS mediante un ejemplo de simulacién sencillo repre-
sentado por la Ec. (2.25). Es ese caso pudimos ver que para procesar un cambio
en una variable cuantificada ¢2(t), el motor de simulacién DEVS necesité varios
pasos de simulacién.

Ahora vamos a analizar el mismo cambio en la variable cuantificada g2(t) en el

mismo modelo con el motor de simulacién auténoma de QSS:
1. El Integrador avanza el tiempo de simulacién al tiempo de cambio de ¢s.

2. El Integrador obtiene del Cuantificador el nuevo valor de ¢o (1 llamada

a funcién).

3. El Integrador obtiene del Modelo los nuevos valores de las derivadas ¢; y

Z9 (1 llamada a funcién).

4. El Integrador obtiene del Cuantificador los nuevos tiempos de cambio

para las variables cuantificadas ¢1 y ¢2 (2 llamadas a funcién).
5. El Integrador busca cual de las 2 variables ejecuta el proximo cambio.

Durante este proceso, el motor de simulaciéon ejecuta 4 llamadas a funcién
solamente y una bisqueda del minimo entre 2 valores.

En comparacién con las 17 llamadas a funcién y 3 busquedas del minimo entre
5 valores realizadas por el mecanismo de simulacién DEVS, podemos esperar que
la implementacién auténoma de el motor de simulacién QSS sea mas eficiente que
las implementaciones basadas en DEVS.

El andlisis realizado a partir de este ejemplo pueden ser extendido facilmente

a sistemas generales con conclusiones similares.
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3.3. Especificacion de Modelos

Comparado con los motores de simulacién para métodos de integraciéon numéri-
ca clasicos, el motor de simulacién QSS auténomo tiene la desventaja de que se
debe proporcionar informacién estructural adicional sobre el modelo para poder
evaluar las derivadas de estado #; = f;(q,d,t) y las funciones de cruce por cero
ZC;(q,d, ) solamente cuando es necesario. Esta informacién estructural es repre-
sentada como matrices de incidencia.

Para superar esta dificultad, desarrollamos un entorno de modelado que per-
mite al usuario describir modelos en una manera estandard, utilizando un sub-
conjunto del lenguaje de modelado Modelica llamado p—Modelica, y que a partir
de esta descripcién extrae automaticamente toda la informacion estructural que
necesita el motor de simulacién y genera el cédigo C correspondiente.

La transformacién del modelo original descripto en p—Modelica al cédigo C

final es realizada en diferentes etapas por los médulo descriptos a continuacion:

1. El médulo Parser py-Modelica, transforma el modelo descripto en u-Modelica

para obtener una nueva representacion estructurada del modelo.

2. El médulo de Representacién Intermedia (RI), que se encarga de obte-
ner informacién con respecto a todas las variables de estado, algebraicas y

discretas definidas en las ecuaciones y los eventos del modelo.

3. El médulo Generador de Modelos, que construye las matrices de inciden-
cia del sistema y genera la instancia del médulo Modelo requerida por el

motor.

Para completar el entorno de modelado, desarrollamos un cuarto médulo que
implementa una interfaz grafica de usuario (GUI) simple que permite crear y
editar modelos ademas de interactuar con el entorno de simulacién desarrollado. El
esquema basico de interaccion entre los diferentes médulo mencionados se muestra

en la Figura 3.2.
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QSS Model Generator

User : u-Modelica
model.mo;
Interface T Parser
Model TR
Model ;
() = f(g: 1) Model
+ : Generator
structure i

Figura 3.2: Entorno de Modelado - Esquema de Interaccién Bésico.

3.3.1. Parser y—Modelica

El médulo Parser py-Modelica transforma el modelo descripto utilizando el
lenguaje de modelado de alto nivel en una representacién estructurada, AST (Abs-
tract Syntaz Tree), que es utilizada en las siguientes etapas.

Con este fin, definimos un lenguaje llamado p-Modelica que consiste en un
subconjunto del lenguaje de modelado Modelica. p-Modelica fue concebido de
manera tal que contiene solo las sentencias y estructuras de datos necesarias para
definir modelos hibridos representados por las Ecs. (3.2)-(3.4).

Por ejemplo, el siguiente cédigo representa una pelota rebotando en el suelo en

u-Modelicas:

model bball
Real y(start = 10),vy(start = 0), F;
parameter Real m = 1, b = 30, g = 9.8, k = 1le6;

discrete Real contact(start = 0);

equation
F = kxy+b*vy;
der(y) = vy;

der(vy) = -g - (contact * F)/m;
algorithm
when y < O then

contact := 1;
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elsewhen y > O then
contact := O;
end when;

end bball;

El motor de simulacién QSS fue concebido para soportar la simulacién de
modelos de gran escalar. Por lo tanto, se permite la definicién de arreglos y ciclos
for que son procesados de manera eficiente. El siguiente ejemplo muestra esta

caracteristica del lenguaje en un modelo de Adveccién—Reaccion:

model advection
parameter Real alpha=0.5,mu=1000;
constant Integer N = 500, T = 0.3x*N;
Real ul[N];
initial algorithm
for i in 1:T loop
uli] :=1;
end for;
equation
der (u[1])=(-ul1]+1) *N-mu*u[1]*(u[1]-alpha) *(u[1]-1);
for i in 2:N loop
der (u[il)=(-ulil+ul[i-1])*N-mu*u[i]* (u[i]-alpha)*(ul[i]-1);
end for;

end advection;

El lenguaje u—Modelica tiene las siguientes restricciones con respecto a Mode-

lica:
= Los modelos deben estar aplanados, i.e. no se permite la definicién de clases.

= Todas las variables definidas pertenecen a los tipos predefinidos Real y sélo
pueden pertenecer a tres categorias: estados continuos, estados discretos
y variables algebraicas. Por ejemplo, en el modelo de la pelota rebotando
en el suelo, y y vy son estados continuos, F' es una variable algebraica y

contact es una variable discreta.
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= Los pardmetros definidos también son del tipo Real. En el modelo de Ad-

veccion—Reaccién, alpha y mu son parametros.

= Se permite la definicién de arreglos. Los indices en los ciclos for son restrin-

gidos a expresiones de la siguiente forma:

a-i+p (3.7)

donde « y 8 son expresiones enteras y ¢ es el indice de iteracién.

= La seccién equation estd compuesta por:

e Definiciones de derivadas de estado: der(xz) = f(x(t),d,a(t),t); en

forma de EDO explicita.

e Definiciones de variables algebraicas:

(a1, an) = g(x(t),d,a(t),1); (3-8)

con la restriccién de que cada variable algebraica puede depender sola-

mente de estados y variables algebraicas definidas previamente.

= Las discontinuidades son expresadas solamente mediante las sentencias when

y elsewhen dentro de la secciénalgorithm. Las condiciones de cruce en

ambas sentencias estdn restringidas a relaciones (<, <,>,>) y, en las de-

finiciones de los handlers, se permiten solamente asignaciones de variables

discretas y reinit de estados continuos.

La especificacién completa del lenguaje u—Modelica se puede encontrar en [17].

Dado un modelo definido en este lenguaje, el Parser u-Modelica produce la

primera transformacién, generando el AST correspondiente al modelo.

3.3.2. Representacién Intermedia (RI)

La siguiente transformaciéon es llevada a cabo por el médulo de Representa-

cién Intermedia (RI). El objetivo de esta transformacion es extraer informacién

estructural del AST generado en el paso anterior.

Adicionalmente, en presencia de discontinuidades, esta etapa estd a cargo de

construir las funciones de cruce por cero a partir de las condiciones dadas. Para

esto, una condicién de cruce por cero

fl(x,d,a,t) < fg(X,d,a,t)
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es transformada en la funcién de cruce por cero
ze(x,d,a,t) = fi(x,d,a,t) — fa(x,d, a,t)

El médulo RI analiza todas las ecuaciones y sentencias definidas en el modelo
para obtener las listas de variables involucradas en cada expresion.
Para esto, dada una expresién de la forma e = f(x(t),d(¢),a(t),t), el médulo

RI debe construir listas que contengan:
» Las variables de estado z; involucradas en el calculo de e.
= Las variables discretas d; involucradas en el calculo de e.
= Las variables algebraicas a; involucradas en el cédlculo de e.

Aqui, decimos que una variable v estd involucrada en el célculo de una expresién

e si:
= v aparece en e, o

= v estd involucrada en el cdlculo de una variable algebraica que a su vez esta

involucrada en el calculo de la expresién e.

Esta informacién es utilizada para construir las matrices de incidencia SD (de
estados a derivadas de estado), SZ (de estados a funciones de cruce por cero),
HZ (de handlers a funciones de cruce por cero) y HD (de handlers a derivadas
de estado).

Por ejemplo, dadas las siguientes ecuaciones

al=f1(x2,x3);
der(x1)=f2(al,x4);

el médulo RI encuentra que las variables x2, x3 y x4 estan involucradas en el
calculo de der(x1). Luego esta informacién es utilizada para construir la matriz

de incidencia SD:
= Se incrementa el niimero de derivadas influencias por x2, NSDy = NSDy+1.

= Se agrega la entrada SDs nysp, = 1 en la matriz SD, indicando que x2 esta

involucrada en el cidculo deder (x1).
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= TSe incrementa el niimero de derivadas influencias por x3, NSD3 = NSD3+

1.

= Se agrega la entrada SD3 nysp, = 1 en la matriz SD, indicando que x3 esté

involucrada en el calculo de der(x1).
= Se procede de la misma manera para la variable x4.

El moédulo también encuentra que la variable algebraica al estd involucrada en el
célculo de der (x1). Esta informacién es utilizada en las proximas etapas por el
moédulo Generador de Modelos.

Supongamos ahora que tenemos el siguiente cédigo p-Modelica:

equation

der(x1)=d1;

algorithm

when x1>2 then
dil=-1;

end when;

En este caso, el médulo RI debe construir primero las funciones de cruce por cero
Z(Cy = 21 — 2. Luego encuentra que el handler H; (correspondiente a la funcién
de cruce por cero ZC1) influencia el cdlculo de der (x1) (por medio de la variable
discreta d1) y que la variable de estado x1 influencia la funcién de cruce por cero
Z(C.

Con esta informacion, las matrices de incidencia correspondientes se construyen

de la siguiente manera:

= Se incremente el nimero de derivadas influenciadas por H,, NHD, = NHD,+

1.

= Se agrega la entrada HD; yup, = 1 en la matrix HD, indicando que la
ejecucién del handler H; modifica una variable involucrada en el calculo de

der (x1).

= Se incrementa el nimero de funciones de cruce por cero influenciadas por

x1, NSZ, = NSZ, + 1.
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= Se agrega la entrada SZ; ysz, = 1 ala matriz SZ, indicando que la variable

x1 estd involucrada en el célculo de la funcién de cruce por cero ZCy .

Para poder procesar de manera eficiente modelos de gran escala, las expresiones
definidas dentro de ciclos for son tratadas de manera genérica sin necesidad de
expandir el ciclo. En este caso, la lista de variables asociada a la expresion incluyen
informacién adicional sobre el rango en el cual estdn definidas.

Por ejemplo, dado el siguiente c6digo

for i in 2:100 loop
der(x[il)=x[i-1]+x[i];

end for;
el médulo encuentra que
= la variable x[i] influencia der(x[i]) en el rango 2 <4 < 100.
= la variable x[i] influencia der (x[i+1]) en el rango 1 < ¢ < 99.
Esta informacién es utilizada para construir la matriz SD de la siguiente manera:
» Parai € [2,100] se incrementa NSD; = NSD,+1 y se asigna SD; nsp, = i.

» Para i € [1,99] se incrementa NSD; = NSD; + 1 y se asigna SD; nsp, =
14 1.

Esta manera de tratar los ciclos for permite reducir de manera significativa el
tamano del cédigo C generado para las matrices de incidencia, lo que reduce a su

vez los tiempo de compilacién en modelos de gran escala.
3.3.3. Generador de Cdédigo

Este médulo estd a cargo de generar el codigo C correspondiente a la instancia
del médulo Modelo que necesita el motor de simulacién auténomo QSS. Basado
en la informacién generada por el médulo RI, el médulo Generador de Cédigo

genera codigo C para las siguientes funciones:

= Codigo de inicializacién, que ejecuta las siguientes acciones:

e Inicializacién de las variables y parametros del modelo.
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e Inicializacién y célculo de las matrices estructurales.
e Inicializacion de los eventos del modelo.

e Obtener el tiempo de proximo cambio inicial para cada variable de

estado y eventos definidos en el modelo.
= Codigo para calcular las derivadas de estado, que involucra

e Calcular derivadas de estado individuales &; = f;(x(t), d(t),a(t),t)

e Calcular todas las derivadas de estados que dependen de una variable

de estado dada en una sola llamada a funcién.

e En ambos casos, también se puede incluir el cédigo para el calculo de las
derivadas de orden superior (#;, @';). Las expresiones correspondientes

se obtienen utilizando la libreria GiNaC.

= Cédigo para la evaluacién de las funciones de cruce por cero z¢; (que también

puede incluir cédigo para el célculo de las derivadas de orden superior de z¢;).

= Cédigo para los handlers de los eventos definidos.

Por ejemplo, el siguiente cédigo C muestra parte de la instancia del médulo
Modelo generada por el médulo Generador de Cdédigo para el modelo de la

pelota rebotando en el suelo presentado anteriormente.

void
MOD_definition(int i, double *x, double *d, double *alg, double t, double *dx)

switch(i)
{

case O:

dx[1] = x[4];

return;

ase 1:

alg[0] = k*x[0]+b*x[4];

dx[1] = -g-(a[0]*(algl[0]))/m;
return;

}

}

void

MOD_zeroCrossing(int i, double *x, double *d, double *alg, double t, double *zc)

C

switch(i)
{

case O:
zc[0] = x[0]1-(0);
return;

}

}

void
MOD_handlerPos(int i, double *x, double *d, double *alg, double t)

switch(d)
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case_0:
d[0] = 0;
return;

}

}

void
MOD_handlerNeg(int i, double *x, double *d, double *alg, double t)

switch(i)

case_O:
d[o] = 1;
return;

}

}

void
QSS_initializeDataStructs(QSS_simulator simulator)

//incidence matrix from states to derivatives

modelData->SD[1] [states[1]++] = 0;
modelData->SD[1] [states[1]++] = 1;
modelData->SD[0] [states[0]++] = 1;

//incidence matrix from states to zero--crossings
modelData->SZ[0] [events[0]++] = O;

"//incidence matrix from handlers to derivatives
modelData->HD[0] [events[0]++] = 1;

3.4. Interfaz de Usuario

El entorno de modelado fue complementado con el desarrollo de una interfaz
grafica de usuario (GUI) que unifica y simplifica el uso del los diferentes compo-
nentes del motor de simulacién.

La GUI tiene las siguientes caracteristicas:

= Un editor de texto, donde se pueden definir y modificar modelos u-Modelica.

= Permite invocar las herramientas correspondientes para compilar y correr las

simulaciones.

= Permite generar informacién de depuracion de errores en la compilacion del

modelo como asi también de informacién detallada de la simulacién.

= Permite invocar la herramienta de generacion de graficos GNUPlot para ver

las trayectorias de salida.

= Muestra estadisticas de la simulacién (nimero de pasos de simulacién, tiempo

de simulacién, etc.)
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3. IMPLEMENTACION DE UN SIMULADOR AUTONOMO DE
QsS

La Figura 3.3 muestra un ejemplo de uso de la GUI con el modelo de Adveccién—
Reaccién presentado anteriormente. En el panel del lado izquierdo podemos ver la

interfaz de GNUPIlot que permite mostrar los resultados de la simulacién.

Qss Solver - [advection.mo]

File Model View

#E MBS oOogee
Plot Variables B®

advection.mo %
15 )

& u[1]  lines 17
& u[250] lines 18  parameter Real alpha=0.5,mu=1000;
& u[500] lines 19 constant Integer N =500, T=03*N;
20 Realu[N];
21 initial algorithm
22 foriin 1T loop
23 ulil=1;
24 end for;

File Variable  Settings
¥ advection

26  equation
21 der(u[1)=(ul1}+1)N-muru[1]*(ul1]alpha)(u[1]1);
28 foriin 2:N loop

2 [i)=Cul]+uli-1)*N-muru[]*(ulil-alpha)*(ulil-1);
30 end for;

31 end advection;

32

® @Messages

Donel!

Running makefile.

qss/ ild/advection/make -F advection.makefile SOURCE=/h i k/src L joaquin/PHD/t </libs
Binary file generated, ready to start simulation.

Creating/cleaning directory: /home/joaquin/PHD/qss/ts /advection

Starting simulation.

Simulation ended.

Figura 3.3: Interfaz Gréfica de Usuario (GUI)

3.5. Resultados y Comparaciones

Esta seccion estudia el rendimiento del nuevo motor de simulacién evaluando
cuatro ejemplos, con este fin, comparamos los resultados obtenidos con el motor de
simulacién con los resultados utilizando los mismos algoritmos en PowerDEVS y
también comparamos los resultados con la herramienta OpenModelica utilizando
métodos de integracién clésicos como DASSL y Runge-Kutta.

Los ejemplos analizados cubren diferentes caracteristicas de sistemas en los que
los métdos QSS son eficientes. El primer ejemplo simula el consumo de energia de
un conjunto de aires acondicionados, este es un modelo que presenta discontinui-
dades frecuentes. El segundo ejemplo corresponde a un sistema ralo que ademas es
stiff obtenido al discretizar una ecuacién de Adveccién—Reaccién en una dimensién
aplicando el método de lineas. El tercer ejemplo es un modelo stiff con disconti-
nuidades frecuentes correspondiente a un convertidor de energia de potencia y el
dltimo ejemplo es un modelo stiff y discontinuo que representa una cadena de

inversores logicos.
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En todos los casos, utilizamos métodos QSS configurados con diferentes tole-
rancias. En cada modelo, los errores reportados corresponden al error medio cua-
drado, calculado contra una trayectoria de referencia obtenida utilizando DASSL
con una tolerancia de 10710,

Todas las simulaciones fueron corridas en la misma computadora con un pro-
cesador i7 y un sistema operativo Linux. Se obtuvieron también resultados utili-
zando Dymola para el método DASSL, pero no son reportados en la mayoria de
los ejemplos dado que no difieren con los resultados obtenidos con OpenModelica
de manera significativa y en este caso se requiere utilizar otro sistema operativo
(Windows XP). Solamente son analizados en los casos en que no pudimos correr

las simulaciones correspondientes en OpenModelica.

3.5.1. Conjunto de Aires Acondicionados

Este primer ejemplo, presentado en [51], es un modelo propuesto para estudiar
el consumo de energia de un conjunto de aires acondicionados (AAs). Cada AA
mantiene la temperatura de una habitacion cerca de la temperatura de referen-
cia Oef(t), enciendo o apagando el sistema de refrigeracién. La evolucién de la
temperatura de la i—ésima habitacion es descripta por la ecuacién diferencial:

do;(t) 1

g = o g 0it) ~Oat Ri Boma(t)), (3.9)

donde R; y C; son la resistencia y la capacidad térmica respectivamente. P; repre-

senta el consumo de energia de una unidad de AA cuando estd encendido y 6, es
la temperatura externa.

El término m;(t) representa el control de encendido—apagado del AA, que sigue

la ley:
1 if m;(t~) =0 and 6;(t) > 6ree(t) + 0,5
m;(t) =<0 it m;(t7) =1and 0;(t) < Opes(t) — 0,5 (3.10)
m;(t~) otherwise

Simulamos este sistema para N = 100 habitaciones, considerando los siguiente
cambios en la temperatura de referencia:

Ore(t) = 20 if t < 1000 or t > 2000
ref\') = 120,5 otherwise

Utilizamos los métodos QSS2 y QSS3 con PowerDEVS y con el nuevo motor

de simulacién QSS. También simulamos el sistema utilizando DASSL y Runge—

59



3. IMPLEMENTACION DE UN SIMULADOR AUTONOMO DE
QsS

Kutta en la herramienta OpenModelica. La Figura 3.4 muestra el consumo de

energia total del sistema y la Tabla 3.1 reporta los tiempos de simulacion y errores

obtenidos.
3000 ‘
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A
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Figura 3.4: Consumo Total de Energia.
Tabla 3.1: Conjunto de Aires Acondicionados - Resultados
Método Tolerancia Tiempo  Error
CPU
(ms)
QSS2 1073 5 4.16E-03
QSS2 1077 123 7.01E-07
QSS3 1073 11 2.84E-03
QSS Solver QSS3 107 28 4.20E-07
LIQSS3 1073 12 2.48E-02
LIQSS3 1077 30 2.12E-06
RUNGE KUTTA 1073 1260 1.13E-02
OvenModelica . FONGE KUTTA 1077 1290 1.40E-02
P DASSL 1073 25056 2.56E-02
DASSL 107 28280 1.42E-02
QSS2 1073 50 4.64E-03
QSS2 1077 1180 1.04E-06
PowerDEVS QSS3 103 60 1.26E-02
QSS3 1077 140 3.88E-04

Los resultados muestran que el nuevo motor de simulacién QSS es entre 5 y

10 veces mas rapido que PowerDEVS utilizando la misma configuracion para las
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tolerancias. Sin embargo, los errores obtenidos por el motor de simulacién QSS
son mejores que los obtenidos con PowerDEVS, particularmente para tolerancias
bajas. Esto es debido al hecho de que el motor de simulacién QSS tiene en cuenta
la configuracion global de las tolerancias en las rutinas de deteccién de eventos.

Los resultados del motor de simulacién QSS son también un orden de magnitud
mas rapidos que Runge-Kutta y mas de tres érdenes de magnitud comparado con
el algoritmo DASSL que es apto para sistemas stiff. De todas formas, este modelo
no es stiff, utilizar DASSL en este ejemplo no es necesario.

Vemos también que para tolerancias bajas, el método de segundo orden QSS2
es mas rapido que el método de tercer orden QSS3. Para tolerancias mas altas, sin
embargo, QSS3 es mas eficiente.

Con respecto a los algritmos Runge-Kutta y DASSL, el uso de diferentes tole-
rancias no afecta demasiado los tiempos de simulacién. En este sistema las discon-
tinuidades son tan frecuentes que el tamano del paso de simulacién no puede ser
incrementado atn cuando la tolerancia es baja. Por esta razon, el error no cambia
demasiado con las diferentes tolerancias, dado que depende més de la precision
con la que estos algoritmos detectan las discontinuidades.

En este caso, también simulamos el sistema con el método apto para siste-
mas stiff LIQSS3, donde observamos un rendimiento idéntico al método no stiff
QSS3. Esto indica que los métodos LIQSS pueden ser utilizados como algoritmos
por defecto sin incurrir en un costo computacional alto. Cabe mencionar que en
los algoritmos clasicos esto no es posible, como se puede ver en los tiempos de

simulacién obtenidos para los métodos Runge-Kutta y DASSL.

3.5.2. Adveccién—Reaccion

Este ejemplo representa la discretizacion mediante el Método de Lineas de un
modelo de Adveccién—Reaccién, esta discretizacién lleva al siguiente conjunto de

EDOs:
;= (—u;+uim1) N —p-u; - (u —a) - (u; — 1);

para ¢ = 1,...,N. utilizamos los parametros ug = 1, « = 0,5 y u = 1000 con

condiciones iniciales u;(0) =1 for ¢ < 0,3- N y u;(0) = 0 en otro caso.
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Este es un sistema ralo y stiff debido a la presencia de el término de reaccién

e (u; —a) - (u; — 1).

Simulamos el modelo para N = 500, obteniendo las trayectorias de salida que
se muestran en la Figura 3.5 y los tiempos de CPU y errores reportados en la

Tabla 3.2. Teniendo en cuanta que es un sistema stiff, solamente fue simulado

utilizando los métodos aptos para este tipo de problemas (LIQSS y DASSL).

Advection
1.2 T T T T
u[100] ——
u[200]
u[300] ——
u[400] ——
T ‘, u[500]
|
|
08 \
8 \
®
3 o06f
T |
w
04 |
|
02| \
|
0 1 1 “ 1 1
0 0.2 0.4 06 0.8
Time
Figura 3.5: Adveccién—Reaccion - Trayectorias de Salida.
Tabla 3.2: Adveccién—Difusién—Reaccion - Resultados
Método Tolerancia Tiempo Error
CPU
(ms)
LIQSS2 1073 8 1.59E-03
LIQSS2 107 600  2.60E-11
QSS Solver 7593 103 64 1.04E-03
LIQSS3 10~7 217 4.21E-12
. DASSL 1073 789 4.01E-03
OpenModelica  p, \ gqr, 107 3260  3.45E-11
LIQSS2 107 250  3.40E-03
LIQSS2 1077 17000 7.30E-07
PowerDEVS 70593 103 950  8.32E-03
LIQSS3 1077 1870 6.87E-07
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Los resultados muestran una aceleracion de hasta un orden de magnitud con
respecto a PowerDEVS y de hasta dos ordenes de magnitud con respecto a DASSL.
Con respecto a los errores, son similares en todos los métodos para las misma
configuracion de las tolerancias, excepto PowerDEVS que para tolerancias bajas no
experimenta la reduccion en el error que si muestran las otras implementaciones.
Como ocurrié con los métodos QSS2 y QSS3 en el ejemplo previo, el método
de segundo orden LIQSS2 es mas eficiente para tolerancias bajas y a medida que

se aumentan las tolerancias el método LIQSS3 se vuelve més eficiente.

3.5.3. Convertidor Buck

Consideramos en este caso un convertidor Buck intercalado con 4 ramas, como
el que se muestra en la Figura 3.6, con los pardmetros C = 10~ para el capacitor,
L = 10~* para la inductancia, R = 10 para la resistencia, y V.. = 24 para el voltaje
de entrada. Consideramos también que el switch tienen un perfodo de T' = 1074,
un duty cycle de DC = 0,5/4, y asumimos que el switch y el diodo tienen una
resistencia de Ro, = 107° cuando estan en el estado encendido v Rog = 10° en el

estado apagado.

L
Vee J

L
= Veo _/%()()L‘)()\
— VCCJ g
— c_— %R

Figura 3.6: Convertidor Buck

Este es un modelo stiff con discontinuidades frecuentes. Por este hecho, sola-
mente fue simulado con los métodos LIQSS y DASSL. La Figura 3.7 muestra las
trayectorias de salida para el modelo.

Los resultados reportados en la Tabla 3.3, muestran relaciones similares en-

tre el nuevo motor de simulacion QSS y PowerDEVS a las del ejemplo previo
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Figura 3.7: Convertidor Buck - Trayectorias de Salida.

(i.e., el nuevo motor de simulacién es 10 veces més rapido que PowerDEVS). Las

comparaciones con DASSL también muestran una aceleracién similar.

Tabla 3.3: Convertidor Buck - Resultados.

Método Tolerancia Tiempo Error

CPU

(ms)
LIQSS2 10—3 7 1.50E-04
LIQSS2 107 186 7.13E-10
QSS Solver 75353 10-° 25 L.67E-04
LIQSS3 10-7 59 7.29E-10
. DASSL 10~3 157 3.16E-04
OpenModelica ) \ ooy 107 264  6.76E-10
LIQSS2 103 300 1.55B5-06
LIQSS2 107 10200 5.13E-07
PowerDEVS 70593 03 780 172604
LIQSS3 1077 1640 5.12E-07
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3.5.4. Cadena de Inversores Légicos

El dltimo modelo, presentado en [57], representa una cadena de m inversores

légicos
w;(t) = Uop —wj(t) — Tg (wj—1(t), w;(t)) (3.11)
para j =1,...,m donde
g(u,v) = (méx(u — Uz, 0))* — (max (u — v — Uyp, 0))° (3.12)

En este ejemplo, utilizamos los pardmetros y condiciones iniciales dadas es [57]:
Y =100, Uy, =1y Upp = 5, w;(0) = 6,247 - 1073 para los valores impares of j y
w; = 5 para los pares j. La entrada u es una senal trapezoidal que cambia de 0
a 5 desde el tiempo 5 al tiempo 10 y luego se mantiene en ese nivel, volviendo a 0
desde el tiempo 15 al tiempo 17.

Consideramos un sistema de m = 100 inversores, por lo que en este caso tene-
mos un conjunto de 100 ecuaciones diferenciales con 200 discontinuidades debido

a las funciones 'max’ en la Ec. (3.12).

La Figura 3.8 muestra algunas trayectorias de salida obtenidas utilizando LIQSS2

para este sistema.

Inverters
6 T T T
x[101] ——
X[1]
x[201] ——
x[301] ——
5t x[401] -
[] ' x[501]
| |
4t ( | ]
o | |
°
e}
® |
S 3r | T
)
I
(7]
4 \ -
il ‘ ]
O L 1 1 1
0 50 100 150 200
Time

Figura 3.8: Cadena de Inversores Logicos - Trayectorias de Salida.

65



3. IMPLEMENTACION DE UN SIMULADOR AUTONOMO DE
QsS

La Tabla 3.4 reporta los tiempos de simulacién y errores para diferentes méto-

dos y tolerancias.

Tabla 3.4: Cadena de Inversores Légicos - Resultados.

Método Tolerancia Tiempo Error

CPU
(ms)

LIQSS2 1073 28 3.90E-03

LIQSS2 107 996 6.38E-09

QSS Solver  —r593 103 i1 1.30E-06
LIQSS3 107 210  4.16E-11

. DASSL 103 4405  8.43E-03
OpenModelica ) \ ooy 107 8734 9.01E-08
LIQSS2 103 300 2.66E-05

LIQSS2 107 10200 3.98E-06

PowerDEVS 70553 107 780 6.06B-02
LIQSS3 107 1640  3.74FE-06

Al igual que en los ejemplos anteriores, el motor de simulacién auténomo para
métodos QSS es mas rapido que PowerDEVS mostrando también un aceleracién
considerablemente mayor a DASSL.

En este ultimo ejemplo, dejamos la tolerancia fija en 10~2 y realizamos simu-
laciones variando el nimero de inversores, utilizando LIQSS2 para el motor QSS y
PowerDEVS, y DASSL en OpenModelica y Dymola '. La Figura 3.9 muestra los
tiempos de CPU obtenidos para este experimento.

Podemos ver que los tiempos de simulacién crecen linealmente con respecto al
nimero de inversores en los métodos LIQSS y que el motor de simulaciéon QSS
mantiene una ventaja constante de més de un orden de magnitud con respecto
a PowerDEVS. Sin embargo, para el método DASSL los tiempos crecen casi de
manera cubica. En consecuencia, para mil inversores, LIQSS2 toma menos de 200
milisegundos contra los 7000 segundos que necesita DASSL.

Para simular 500 inversores, LIQSS2 tarda aproximadamente 110 milisegun-
dos. En este caso, el uso de algoritmos especializados reportados en [57] tardan
aproximadamente 6 segundos. Por lo tanto, la motor de simulacién QSS supera
en mas de 50 veces a estos algoritmos especialmente disenados para este tipo de

problemas.

1A partir de 500 inversores,no pudimos simular el sistema con OpenModelica por lo que en
este caso, analizamos los resultados obtenidos con Dymola.
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Figura 3.9: Tiempo de CPU vs. Numero de Inversores.
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Capitulo 4

Integracion del Simulador

Autonomo con otras
Herramientas

Como vimos en el capitulo anterior, el simulador auténomo para métodos QSS
permite definir modelos hibridos de gran escala utilizando un subconjunto del
lenguaje Modelica denominado p—Modelica. Cabe destacar que esta representacion
fue disenada para contener los componentes minimos de Modelica que permiten
extraer la informacién estructural que necesita el motor de simulacién, por lo que
definir modelos utilizando p—Modelica puede resultar complejo para el usuario
final.

Es por esto que como parte del desarrollo de la presente Tesis, el simulador
auténomo para métodos QSS fue integrado con diferentes herramientas de modela-
do y simulacién que permiten ampliar el campo de aplicacién de los métodos QSS
y a su vez nos permite evaluar su rendimiento. En este capitulo presentaremos

brevemente estos trabajos.
4.1. Integraciéon con OpenModelica

En [7] se presenté una extensién introducida al compilador del entorno de
modelado y simulacién OpenModelica que traduce modelos Modelica regulares al
lenguaje u—Modelica lo que permite la integracion con el motor de simulacién QSS.

OpenModelica es un entorno de modelado y simulacién de codigo abierto que
soporta la especificacién del lenguaje de modelado Modelica. Esta herramienta
toma como entrada un modelo Modelica y realiza una serie de transformaciones

sobre el modelo original que involucran: aplanado del modelo, reduccién de indice,
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ordenar las ecuaciones del modelo, resolver lazos algebraicos, como asi también
la optimizacién del cédigo final. Como resultado de este proceso, se obtiene una
presentacién optimizada en forma de EDO del modelo original que permite generar
codigo C++ eficiente para poder ejecutar la simulacién.

La simulacion de modelos Modelica genéricos mediante el uso de algoritmos
QSS se estudié en [21, 22] donde se presenta una interfaz entre los entornos de simu-
lacién PowerDEVS y OpenModelica (OMPD). Esta interfaz permite la traduccién
automatica de modelos Modelica de gran escala al formalismo DEVS permitiendo
de esta manera simular el modelo original utilizando la herramienta PowerDEVS.
Sin embargo, como mencionamos anteriormente 2.2.5, la implementaciéon de los
algoritmos QQSS mediante motores de simulacién DEVS no es la manera mas efi-
ciente.

Como consecuencia, se implementé una extension del Compilador OpenModeli-
ca (OMC) que permite traducir de manera automéatica modelos Modelica genéricos
al lenguaje u—Modelica que es aceptado por el motor de simulacién auténomo QSS.
De esta manera, permitimos que los usuarios del entorno OpenModelica puedan
utilizar los algoritmos de simulacion QSS de la misma manera que utilizan cual-
quier otro algoritmo de simulacién tradicional, sin necesidad de adquirir ningin
conocimiento adicional.

La Figura 4.1 muestra las diferentes etapas por las que debe pasar el modelo

Modelica original hasta la obtencion del modelo ejecutable.

.mo .mo

Modelica OpenModelica i-Modelica
File Compiler File
QSS Simulation
Solver > File Simulation
Binary

Figura 4.1: Integracién OMC - Motor de Simulaciéon QSS. Etapas

Finalmente, realizamos un estudio comparativo del rendimiento de los algo-

ritmos QSS y la implementacién DASSL nativa de OpanModelica en 2 modelos
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discontinuos, lo cudl nos permite ver las ventajas de utilizar algoritmos QSS en

este tipo de modelos.

4.1.1. Extension del Compilador OMC

Para poder simular modelos Modelica con el motor de simulacién auténomo
QSS, agregamos primero una nueva salida al compilador OMC que genera el mo-
delo p—Modelica correspondiente.

Luego, se procesa la representacion optimizada final del modelo original y las
estructuras generadas por el compilador OMC para generar el cédigo u—Modelica
que necesita el motor de simulacion QSS. Los pasos a seguir en la transformacion

son los siguientes:

1. Encontrar las variables de estado continuas (i.e. las variables donde se utiliza
el operador der), variables algebraicas, variables discreta y variables boolea-
nas definidas en el modelo. Las variables booleanas son reemplazadas por

variables de tipo Real que asumen valores 1 o 0.

2. Cada - que aparece en un identificador de variable del modelo es reemplazado

por _.

3. Se genera c6digo para definir e inicializar todas las variables de estado, al-

gebraicas o discretas definidas en el modelo.

4. Si la ecuacién es parte de un lazo algebraico, se genera una funcién externa
que resuelve el lazo y se también se genera la correspondiente llamada a

funcién en el cédigo p—Modelica.

5. Convertir las condiciones booleanas generales permitidas en Modelica a las
relaciones permitidas en py—Modelica (<, <,>,>). Luego, para cada nueva

condicion, se generan las sentencias when y elsewhen correspondientes.
6. Se expande el operador sample utilizando una variable discreta adicional.

Por ejemplo, el siguiente modelo que representa una pelota rebotando en el suelo

definido en Modelica:
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model bball
Real y(start = 1),v,a;

Boolean flying(start=true);

parameter Real m = 1;

parameter Real g = 9.8;

parameter Real k = 10000;

parameter Real b = 10;
equation

der(y) = v;

der(v) = a;

a = if flying then -g else -g - (b * v + k * y)/m;
end bball;

se traduce al siguiente cédigo u—Modelica:

model bball

constant Integer N = 2;

Real x[N](start = xinit());

discrete Real d[1] (start = dinit());

Real al[1];

parameter Real m 1;

parameter Real g = 9.8;

parameter Real k 10000;

parameter Real b 10;
function xinit
output Real x[N];
algorithm

x[2]:

1.0 /*x y *x/;
0.0 /x v x/;

x[1]:
end xinit;
function dinit
output Real d[1];

algorithm
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d[1]1:=(1.0) /* flying*/;
end dinit;
/* Equations */
equation
der(x[2]) = x[1];
al[1] = -d[1] * g + (1.0 - d[1]) *
(C(-b) * x[1] + (-k) * x[2]) / m - g);
der(x[1]) = a[1l;
algorithm
/* Discontinuities */
when x[2] > 0.0 then
d[1] := 1.0;
elsewhen x[2] < 0.0 then
d[1] := 0.0;
end when;

end bballl;

Podemos ver que este modelo tiene dos estados continuos, una variable alge-
braica y una variable discreta junto con una discontinuidad que depende del estado
x[2] que actualiza la variable discreta d[1].

Cuando el modelo Modelica original contiene lazos algebraicos, el compilador
OMC se encarga de detectar esta situacion y en este caso el modelo u—Modelica

generado incluye el cédigo correspondiente para resolver el lazo, por ejemplo:

function fsolvelb
input Real iO;
input Real il;
output Real 00;
output Real o1l;
output Real o02;
external "C" fsolvel5(i0,il1,00,01,02);

end fsolvelb;
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equation

(al1],al2],al[3])=fsolvel15(x[2],d[1])

En este caso, ademas del codigo p—Modelica también se genera una funcion C
externa que contiene el codigo necesario para resolver el lazo. Para esto se utiliza
la GNU Scientific Library (GSL).

El cédigo de ejemplo mostrado anteriormente indica que para poder calcular
los valores de las variables algebraicas a[1:3] se debe llamar a la funcién externa
fsolvelb. El compilador p—Modelica reconoce esta situacién y adicionalmente
obtiene las dependencias correspondientes en este caso basado en los argumentos
que toma la funcion, a saber, x[2] y d[1].

Cabe mencionar que en la funcién externa generada se optimizé el cédigo ge-
nerado por el compilador OMC teniendo en cuenta una caracteristica de los la-
zos algebraicos lineales. En general, una ecuacion algebraica lineal tiene la forma
Az = b (donde z es un valor desconocido) y donde A depende solamente de va-
riables discretas. Por lo tanto, cuando un cambio en la variable de estado afecta

solamente al término b no es necesario invertir la matriz A en ese paso.
4.1.2. Resultados

En esta seccién presentamos los resultados obtenidos al utilizar las herramien-
tas presentadas en este Capitulo en 2 modelos que presentan discontinuidades
frecuentes, un convertidor Buck y un circuito DC-DC intercalado. Ambos mode-
los fueron construidos utilizando la libreria Modelica Standard Library 3.1 y se
encuentran disponibles en [5].

En todos los experimentos utilizamos la versién modificada de OMC (revisién
11645) para generar el modelo p-Modelica correspondiente y luego utilizamos el
motor de simulacién auténomo QSS para simular. En cada caso, comparamos los
tiempos de CPU y la precisién de los algoritmos QSS contra el algoritmos DASSL
de OpenModelica.

Los experimentos fueron realizados en una maquina Dell de 32 bits con un

procesador quad—core y 4 GB de memoria RAM. Para estimar la exactitud de
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las simulaciones dada una configuracién, se calcularon trayectorias de referencia
(tref, yref) utilizando el método LIQSS2 con una precisiéon de 1077,

Los errores reportados fueron obtenidos comparando las trayectorias simuladas
contra las referencias. Para esto, las trayectorias de salida de todos los algoritmos
generan la misma cantidad de puntos de salida equidistantes (t*f, yi™) sin cam-
biar el paso de integracién. Luego, el error se calcula de la siguiente manera:

mean(|y*™ — y"*/)

= 4.1
error mean(y ) (4.1)

4.1.3. Convertidor Buck

En la Figura 4.2 se muestra un circuito Buck. El circuito tiene 2 variables de
estado, la corriente del inductor L1 y el voltaje del capacitor C1l. La presencia
del interruptor introduce el comportamiento hibrido en el sistema. Para calcular
el error medimos la variable de estado C1.V. El modelo fue simulado por 0.01

segundos y la trayectoria de referencia se puede ver en la Figura 4.3

L=0.00015

o]

1000°0:

Figura 4.2: Circuito Buck

Inicialmente, simulamos el modelo con OMC utilizando el nimero de puntos
de salida por defecto (500) y observamos que el algoritmo DASSL no detectaba
correctamente los eventos. Por otro lado, seleccionar un mayor niimero de puntos
de salida, el error cometido por DASSL disminuye ya que la evaluacién requerida
para calcular los mismos hace que DASSL reevalue las funciones de cruce por cero
y detecte los eventos correspondientes. Por esta razon, comparamos el algoritmo
DASSL de OMC para diferentes cantidades de puntos de salida contra los algorit-
mos LIQSS2 y LIQSS3. Los resultados obtenidos se muestran en la Tabla 4.1.

De hecho, se puede observar que para 500 puntos de salida, DASSL no reduce

el error cometido por la simulacién al aumentar los requerimientos de tolerancia.
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Buck Converter'

Voltage on the capacitor (V)
o ®

0
0 0.001 0.002 0.003 0.004 0.005 0.006 0.007 0.008 0.009 0.01
Time (sec)

Figura 4.3: Cirtuito Buck - Simulacién

Por otro lado, al seleccionar 10000 puntos de salida los resultados para DASSL el
comportamiento del algoritmo es el esperado.

Debido a esto, tiene sentido comparar los tiempos de simulacién para 10000
putnos de salida donde podemos ver claramente que los métodos QSS son maés
eficientes que DASSL. Para una tolerancia seleccionada de 10~° podemos ver que
el algoritmo LIQSS3 demora 12 ms mientras que DASSL demora 74 ms en simular.
Por lo tanto, se acelera la simulacién por un factor superior a 6. La reduccién en
tiempos de simulacién y en el error cometido se muestra en la Figura 4.4.

Realizando una comparacion entre los métodos QSS, vemos que el método de
tercer orden LIQSS3 es mas eficiente que el método LIQSS2 en este caso, més atn
cuando la tolerancia requerida disminuye. Esto es esperable, dado que LIQSS2
debe dar pasos mas pequenos comparado con LIQSS3. Por ejemplo, para un error
de 107 LIQSS2 necesita dar 53391 pasos mientras que LIQSS3 sélo necesita 11314
pasos para terminar la simulacion.

Cabe mencionar que los métodos QSS proveen salidas densas, por lo que la

cantidad de puntos de salida seleccionados no afecta los tiempos de simulacion.

4.1.4. Convertidor Buck Intercalado

La Figura 4.5 muestra el modelo de un convertidor Buck intercalado. Este

circuito es similar al convertidor Buck analizado previamente pero contiene varios
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Tabla 4.1: En esta tabla podemos ver los resultados de simulacién obtenidos con
diferentes algoritmos para el Convertidor Buck con un tiempo final de simulacién
de 0,01 segundos. En la comparacién se muestra el tiempo de CPU, niimero de
pasos, y el error relativo a la trayectoria de referencia obtenida con LIQSS2

500 puntos 10000 puntos
Tiempo Pasos Error Tiempo Pasos Error
(msec) (msec)

LIQSS3 102 4 3351 5.84E-03 16 3351 5.83E-03

LIQSS3 10—3 8 4163 7.31E-04 20 4163 7.32E-04

LIQSS3 104 12 6804 4.60E-05 24 6804 4.61E-05

Qss LIQSS3 10—5 20 11314 1.07E-06 28 11314 1.08E-06
LIQSS2 10— 2 4 3863 7.83E-03 16 3863 7.84E-03

LIQSS2 103 8 6715 1.32E-03 16 6715 1.32E-03

LIQSS2 104 12 18519 1.15E-04 24 18519 1.15E-04

LIQSS2 10—5 32 53391 6.42E-06 40 53391 6.42E-06

DASSL 10—3 22 4273 3.56E-03 70 5249 2.66E-04
OpenModelica DASSL 10—4 28 5636 3.17E-03 72 5955 1.75E-04
DASSL 10—° 32 7781 3.28E-03 74 7623 2.40E-05

ass2
i0ss3
—%—oMc-DassL]

'\ ]

Mean simulaton error

‘Simulaton time (msec)

Figura 4.4: Tiempo de CPU vs Error para el modelo de convertidor buck (10000
puntos de salida)

interruptores que son activados en tiempos diferentes. En este caso, consideramos
un circuito con cuatro ramas.

Todos los componentes utilizados para construir este modelo fueron tomados de
la MSL 3.1, excepto por el componente booleanDelay que implementa un retardo
booleano que emite el valor booleano recibido como entrada luego de un periodo
de tiempo fijo T. El retardo no tiene memoria, i.e. cuando se recibe una entrada,
cualquier salida agendada es cancelada y se guarda la nueva entrada.

Simulamos este modelo por 0.01 segundos y tomamos como salida el voltaje
del capacitor, la Figura 4.6 muestra la trayectoria obtenida. Realizamos los mis-
mos experimentos que en el ejemplo anterior y los resultados se muestran en la
Tabla 4.2.

En la Figura 4.7 se puede ver que para un error de 1073 DASSL demora 488
ms mientras que LIQSS2 demora 12 ms y LIQSS3 demora 60 ms en terminar la
simulacién. Por lo que en este caso los incrementos en velocidad de simulacién

varian entre 8 y 40 veces. La diferencia entre los tiempos de simulacién entre
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boolean pulse boolean delays
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buck subsystem
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L=0.0001
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Figura 4.5: Circuito DC-DC intercalado.

LIQSS2 y LIQSS3 se dan debido a que la implementacion de LIQSS3 no esté

optimizada en comparaciéon a LIQSS2.

6 T T
DC-DC Interleaved E—

/

Voltage on the capacitor (V)
w

0
0 0.001 0.002 0.003 0.004 0.005 0.006 0.007 0.008 0.009 0.01
Time (sec)

Figura 4.6: Circuito DC-DC Intercalado - Simulacién

Figura 4.7: Tiempo de CPU vs Error para el modelo del ciruito DC-DC intercalado
(10000 puntos de salida)
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Tabla 4.2: En esta tabla podemos ver los resultados de simulacién obtenidos par
diferentes algoritmos para el circuito DC-DC con un tiempo de simulacién final de
0.01 segundos. En la comparacién se muestra el tiempo de CPU (msec), el niimero
de pasos y el error relativo a la trayectoria de referencia obtenida con LIQSS2.

500 puntos 10000 puntos
Tiempo Pasos Error Tiempo Pasos Error
(msec) (msec)
LIQSS3 10—2 32 18396 1.32E-02 44 18396 1.32E-02
LIQSS3 1073 60 33426 7.31E-04 72 33426 7.31E-04
LIQSS3 104 48 29408 1.57E-04 60 29408 1.57E-04
Qss LIQSS3 10~5 64 39951 6.48E-06 76 39951 6.48E-06
LIQSS2 10— 2 12 10715 4.08E-03 20 10715 4.08E-03
LIQSS2 10-3 20 29082 3.63E-04 36 29082 3.63E-04
LIQSS2 10—4 56 73218 1.26E-04 68 73218 1.26E-04
LIQSS2 10-° 128 198001 8.80E-06 140 198001 8.80E-06
DASSL 10—3 310 14421 4.96E-02 428 17571 2.37E-02
OpenModelica DASSL 10—4 363 22375 5.03E-02 442 18574 2.37E-02
DASSL 10~5 496 31387 5.41E-02 488 23625 5.57E-03

5.35

OMC-DASSL(1e-3, 500 points)

- o

5.3
s

s

3 525

©

Q

8

2 OMC-DASSL(1e-3,:10000 points)

§ 52

[}

o

s

S OMC-DASSL (1e-5, 10000)

515 Dymola 6-DASSL (1e-5,10000 points)
LIQSS2 (1e-7, 10000 points)
LIQSS2 (1e-3, 10000 points)

0.00272 0.00273 0.00274 0.00275 0.00276 0.00277 0.00278 0.00279 0.0028 0.00281 0.00282
Time (sec)

5.1

Figura 4.8: Comparacién del estado final para diferentes configuraciones.

La Figura 4.8 muestra los resultados obtenidos para diferentes configuraciones.
Donde podemos ver que la deteccién de discontinuidades de OMC es afectada por
el numero de puntos de salida. En esta caso también se incluyen los resultados
obtenidos utilizando Dymola 6.0 que es utilizado para obtener trayectorias de
referencia.

La integracién del motor de simulacién QSS a la herramienta de modelado y
simulacién OpenModelica permite acceder a una gran cantidad de modelos pre-

viamente definidos que son utilizados en aplicaciones de ingenieria y otras areas en
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las que el lenguaje de simulacion Modelica es tomado como un estandard de mo-
delado obteniendo las ventajas ya mencionadas de los métodos QSS para sistemas

con discontinuidades frecuentes.
4.2. Integracién con SBML

Como parte de la integracién del motor de simulacién QSS con diferentes len-
guajes de modelado utilizados por la comunidad cientifica, se desarroll una herra-
mienta que permite traducir y simular modelos SBML (System Biology Markup
Language)[20, 31].

SBML es un lenguaje de especificacion de sistemas biolégicos que permite defi-
nir la dindmica de entidades bioldgicas interactuando a través de diferentes proce-
sos que evolucionan en el tiempo. Este lenguaje fue disenado para ser interpretado
por herramientas de software, no para el usuario final, permitiendo definir mode-
los de complejidad arbitraria mediante un formato de especificacién unificado que
permita compartir y reutilizar modelos de una manera flexible. Existen numerosas
herramientas [58] que permiten crear, editar y simular modelos SBML.

En este contexto, muchos de estos modelos tienen caracteristicas que pueden
ser aprovechadas por los métodos QSS (modelos stiff, discontinuos, etc.) y de esta
manera obtener simulaciones mas eficientes en términos de tiempos de simulacién.
En las siguientes secciones daremos una breve descripcién de la estructura de los
modelos SBML, la traduccién de estos modelos a y—Modelica, como asi también

veremos algunos ejemplos de uso.

4.2.1. Representaciéon de Modelos SBML

Un modelo SBML es representado mediante la descripcién de procesos que

tienen las siguientes caracteristicas:
= Se representan mediante un conjunto de reacciones.

= Las diferentes entidades que intervienen en una reacciéon son denominadas

especies.

= Las diferentes especies que intervienen en los procesos son ubicadas en con-

tenedores.
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= Las especies que aparecen en el lado izquierdo de la reaccién de denomi-
nan reactantes y las especies que aparecen del lado derecho se denominan

productos.

Teniendo en cuenta estas especificaciones, la forma general de un proceso es la
siguiente:
A+B LU 0
A+D 0 g

LSRNy e

Donde a partir de esta definicién se pueden derivar las tasas de cambio de las
diferentes especies que intervienen en el proceso.

Adicionalmente, los modelos pueden incluir construcciones adicionales como
constantes y variables que no intervengan en los procesos bioldgicos, eventos, ano-
taciones, reglas, etc.

En particular, las reglas se utilizan en un modelo SBML para describir relacio-
nes matematicas que no pueden ser deducidas del sistema de reacciones y se puede
distinguir entre reglas algebraicas 0 = f(W) y derivadas dx = f(W).

De esta manera, el modelo completo de ecuaciones SBML puede ser caracteri-

zado por:

» Ecuaciones derivadas del sistema de reacciones

45, ot
e o et
7t 1+7r2 473
45 Tt
e I S
7t 1+7r2 473
= Ecuaciones algebraicas
r=g1(W)
y = 92(W)
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= Derivadas

dm
E =01 (W)
dq

E = 92 (W)

En la Figura 4.9 podemos ver un ejemplo de un modelo simple presentado en

[60] tomado de base de datos publica de modelos SBML BioModels.

Figura 4.9: Modelo SBML Tyson 1991 - Ciclo celular de 2 variables

BIOMDO0000000006 - Tyson1991 - Cell Cycle 2 var

Download SBML | Other formats (auto- | [Acions

generated) | Send feedback
Model [ Overview [ Math | Physical entities | Parameters | Curation
Tyson .

Modeling the cell division cycle: cdc2 and cyclin interactions.
Proc. Natl. Acad. Sci. U.S.A. 1991 Aug; 88(16): 7328-7332
Department of Biology, Virginia Polytechnic Institute and State University, Blacksburg 24061. [more]

Publication ID: 1831270

Original Model: 8/0MD0000000006.origin babiol:hasVersion Reactome REACT 152
Submitter: Nicolas Le Novére babiol:isVersionOf Gene Ontology mitotic cell cycle
set #1
Submission ID: MODEL6614715255 babiolis KEGG Pathway Cell cycle - yeast - Saccharomyces cerevisiae (budding yeast)
Submission Date: 13 Sep 2005 12:32:12 UTC babioloccursin  Taxonomy Opisthokonta

Last Modification Date: 16 May 2013 14:38:56 UTC

Creation Date: 08 Feb 2005 18:36:17 UTC

Encoders: Bruce Shapiro
Lukas Endler

El conjunto de reacciones que definen este modelo son las siguientes:

k
@ appa >

u KX g (4.2)

kdxzx( 7’“1’,:27"6 +u?)

En la siguiente seccién veremos cémo a partir de esta definicion se puede ob-

tener un modelo ejecutable que perita simular el sistema.
4.2.2. Traducciéon de Modelos SBML a ;—Modelica

A partir de este modelo de ecuaciones descripto en la seccién anterior, se desa-
rrollo una herramienta de traduccién de modelos SBML, utilizando la libreria

C++ de SBML. Esta libreria permite acceder a los modelos SBML a través de

82



4.2 Integraciéon con SBML

una interfaz de aplicacién mediante la cudl se pueden generar las transformaciones
necesarias para obtener el codigo p—Modelica necesario.

El traductor implementado aplica las reglas de conversién que permiten generar
c6digo p—Modelica equivalente a cada una de las construcciones definidas en la
especificacion del lenguaje a partir de un modelo SBML dado. A continuacién se

muestran algunas de las reglas de traduccién implementadas:

= Reglas: Existen tres tipos de reglas diferentes en la especificacién SBML,
todas las reglas definidas son traducidas de acuerdo al tipo correspondiente

dentro de la seccién equation del modelo p—Modelica correspondiente:

e Las reglas Algebraicas y de Asignacion son traducidas de la siguiente

manera:
variable_id = eq_exp;

e Las reglas que definen la Tasa de Cambio de una variable generan el
siguiente codigo:
der(variable_id) = eq_exp;

= Derivadas: Para poder construir un sistema de ecuaciones diferenciales que
represente las tasas de cambio de las especies definidas en un modelo SBML,
se tiene que procesar todas las reacciones definidas en el modelo donde apare-
cen las diferentes especies. Teniendo esto en cuenta, la expresion final para la
derivada de una especie se construye sumando todas las leyes correspondien-
tes a las reacciones donde la especie aparece como producto y restando todas
las leyes de las reacciones donde la especie aparece como reactante. Luego

de procesar todas las reacciones del sistema, la derivada de una especie en

un modelo SBML tiene la siguiente forma en p—Modelica:

der(species_id) = klp_1 + ... + klp.n - klr_1 - ... - klr_m;

where

[k1p_1,...,k1p_n]

representa todas las reacciones donde la especie aparece como producto y
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[klr_1,...,klr_m]

son las reacciones donde la especie aparece como reactante.

= Eventos: En este caso, se deben traducir las condiciones booleanas que dis-
paran el evento a las relaciones aceptadas por el lenguaje u—Modelica para
poder ser luego interpretadas como funciones de cruce por cero en el mo-
tor de simulacién QSS. Una vez obtenida esta expresién para esto, se deben
transformar las asignaciones correspondientes al handler del evento. En el
caso general, la expresion genera el siguiente cédigo u—Modelica: generates

the following p—Modelica code:

when cond then
assignments;

end when;

donde cond es la traduccién de la condicion SBML original y assignments
representa una lista de una o més asignaciones que se ejecutan cuando la
condicién del evento se cumple. Adicionalmente, para cada evento definido,
se debe tener en cuenta la prioridad definida, los posibles retrasos que pueda
tener la ejecucién del handler entre otras particularidades, el cédigo anterior

es solamente un ejemplo del caso general.

A modo de ejemplo, en la Figura 4.10 se puede ver el modelo p-Modelica
generado automdaticamente por el traductor a partir del sistema de reacciones
definido en (4.2) y los resultados de la simulacién del modelo se muestran en la
Figura 4.11

En conclusién, la herramienta de traducciéon de modelos SBML permite utilizar
el motor de simulacién QSS en una gran variedad de modelos biolégicos que son
de interés en la comunidad cientifica. En particular, nos permite simular modelos

en los que se pueden apreciar las ventajas proporcionadas por los métodos QSS.
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Figura 4.10: Modelo p—Modelica Generado.

BIOMDO0000000003.mo ¥

1 model BIOMD0000000003

2

3 Real C(start =0.01);

4 parameter Real K1 =0.005; parameter Real K2 = 0.005;
5 parameter Real K3 = 0.005; parameter Real K4 = 0.005;
6 parameter Real Kc=0.5; parameter Real Kd = 0.02;
7 Real M(start = 0.01); Real V1;

8 Real v3; Real X(start = 0.01);

9

parameter Real V2 =1.5; parameter Real V4 = 0.5;

10 parameter Real VM1 =3; parameter Real VM3 =1;

11 parameter Realcell=1;  parameter Real kd = 0.01;

12 parameter Real vd = 0.25; parameter Real vi = 0.025;

13

14 equation

15

16 V1=(C*VM1)*((C+Kc)~((-1)))

17 V3=M*VM3;

18 der(C) = ((cell * vi) + ((-1) * ((C * cell) * kd))) + ((-1) * (((C * cell) * vd) * X) * ((C + Kd) ~ ((-1)))));

19 der(M) = (((cell * (1 + ((-1) * M))) * V1) * (((K1 + ((-1) * M)) + 1) ~ ((-1)))) + ((-1) * (((cell * M) *V2) * (K2 + M) ~ ((-1)))));
20 der(X) = (((cell * V3) * (1 + ((-1) * X))) * (K3 + ((-1) * X)) + 1) ~ (1)) + ((-1) * (((cell * v4) * X) * (K4 +X) ~ ((-1))));

Figura 4.11: Modelo Tyson - Resultados de simulacién.

BIOMDO0000000006
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Capitulo 5

Aplicaciones y Resultados

En los capitulos anteriores se presenté el simulador auténomo QSS y su in-
tegracién con distintos entornos de modelado y simulacién. Adicionalmente, otro
objetivo de la presente Tesis es poder estudiar en profundidad el desempenio del si-
mulador en comparacion con diferentes métodos de integracién numérica clésicos,
analizando las ventajas que presenta su aplicacién a modelos provenientes de dife-
rentes campos de las ciencia y la ingenieria. Los resultados obtenidos del trabajo

realizado son presentados en este capitulo.

5.1. Aplicacién en Modelos de Electronica de Con-
mutacion

En el trabajo presentado en [44] se estudié el rendimiento de los métodos QSS
en la simulacién de modelos de electrénica de conmutacién (Switched Mode Power
Suplies SMPS). Desde un enfoque de modelado realista, estos modelos son stiff
y presentan discontinuidades frecuentes lo que dificulta su simulacién utilizando
métodos de integracién numérica clésicos. El objetivo del trabajo es aplicar méto-
dos QSS linealmente implicitos (LIQSS) que fueron desarrollados para simular este
tipo de modelos de manera eficiente. Con este fin, se construyeron modelos que
describen las diferentes topologias posibles de SMPS. Luego se realizé un andlisis
de los resultados obtenidos utilizando el método de integracién numérica clasico
DASSL y métodos LIQSS de segundo y tercer orden. Llegando a la conclusion que
los métodos LIQSS son entre 3 y 200 veces mas rapidos y més precisos que los
métodos tradicionales.

A continuacién presentaremos los modelos presentados en este trabajo y los

resultados obtenidos.
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5.1.1. Modelos SMPS

En esta seccién describiremos los modelos correspondientes a las diferentes
topologias de SMPSs. Para esto, primero describimos los modelos matematicos
para los componentes de conmutacién (llaves y diodos) y luego derivamos las

ecuaciones correspondientes al circuito.

Modelo de Llave Controlada

Una llave controlada es un elemento que actia como un circuito abierto o
cerrado de acuerdo al estado de una senal de control. Este elemento puede ser
modelado como una resistencia Rs con un valor alto o bajo de acuerdo a una senal
de control. Este comportamiento puede se puede describir mediante la siguiente

ecuacién.

__ [(Ron if control =1
R = {ROH if control =0 (5.1)

donde Ro, v Rog son valores de resistencia muy bajos o muy altos, respectiva-

mente.
Modelado del Diodo

La Figura 5.1 muestra la caracterizacion corriente—voltaje de un diodo real en
el lado izquierdo y su aproximacién seccionalmente lineal en el lado derecho. La
aproximacién es el resultado de representar el estado OFF con una resistencia

grande y el estado ON con una resistencia pequena.

iD[ iD

Up

up up

(a) Real Diode  (b) Diode Model

Figura 5.1: Caracterizacién real y aproximada de un diodo.

De acuerdo a esta figura, el valor del diodo Rp sigue la siguiente ley

R. — Ron ifup>0
ST \Rog ifup <0
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5.1.2. Modelos para las Diferentes Topologias

Existen tres tipos de topologias bésicas para los modelos SMPS. En las préxi-

mas secciones derivaremos las ecuaciones correspondientes a cada una de ellas.

Convertidor Buck

El convertidor Buck es un convertidor que genera un voltage de salida menor
al voltage de entrada. La llave de dos puntos de este convertidor es implementada
en aplicaciones reales por un transistor y diodo como se muestra en la Figura 5.2.

Sw

i s Z.L M iR
. ip ic
Q v, D —C 3R,

Figura 5.2: Convertidor Buck

Representando la llave y el diodo por resistencias Ry y Rp como discutimos

anteriormente, se puede obtener la siguiente representacion espacio-estado de este

circuito:
@ - —iDRD — Uuc
dt L
2
duic o ’iL - UC/R (5 )
dt C
donde
. iRy —-U
ip = RS T RD (53)

En este tltimo modelo, incluimos la generacién de la senal de control para la
llave controlada. Esta sefial de control asume el valor 1 (el estado ON) cada T
unidades de tiempo y cambia a 0 luego de D¢ unidades de tiempo.

El uso de esta senal de control corresponde a una regulacién de voltage de
lazo abierto. En muchas aplicaciones, es preferible utilizar una estrategia de lazo
cerrado, donde la senal de control se calcula comparando el voltage de salida con
una referencia.

El uso de estrategias de lazo abierto o cerrado no introduce ninguna diferencia
significativa desde un punto de vista numérico, por lo que aqui trabajaremos con

un esquema de lazo abierto.
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Convertidor Boost

El circuito Boost, mostrado en la Figura 5.3, es un convertidor que genera

voltages de salida mayores a los voltages de entrada.

1 1 1
AL D N R

M)
N\_/+
BN

Figura 5.3: Circuito Boost

Procediendo de igual manera que en el ejemplo anterior, se obtienen las si-

guientes ecuaciones de estado:
dig, _ —Rsip + Rsip + U

dt L

duc _ip _ uo 54
da  C R;C
donde
RsiL —uc
= 5.5
P Rp+R, (5:5)

Convertidor Buck-Boost

La Figura 5.4 muestra el circuito Buck-Boost. En este convertidor, la magnitud
del voltaje de salida puede ser mayor o menor que el voltaje de entrada de acuerdo
al ciclo de trabajo. La polaridad del voltaje de salida es siempre la opuesta al
voltaje de entrada.

v ip By s
<

ic

QV %L —C 3R,

Figura 5.4: Circuito Buck-Boost

Procediendo como antes, se obtiene:
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donde

Convertidor Cuk

(5.7)

El circuito Cuk es una variante del convertidor Buck—Boost donde también

la magnitud del voltaje de salida puede ser mayor o menor que el voltaje de

entrada pero en este caso con la polaridad opuesta. El circuito correspondiente al

convertidor Cuk se muestra en la Figura 5.5.

ip, Lo ir
ic
=1 <
j J—g
ip ic,

2R

Figura 5.5: Convertidor Cuk

Las ecuaciones de estado para este circuito son:

dir,

U—uC1 — RDiD

dt
ducl

Ly
D — 1L,

dt
dir,

Cy

_ —uc, — Rpip

dt
du02

Ly

- RLiL2 —Uuc,

dt
donde

ip =

Convertidores Intercalados

RpC

o RS(iLz + iLl) — Uc,

RD +Rs

(5.8)

La Figura 5.6 muestra el circuito correspondiente a un convertidor Buck in-

tercalado de cuatro etapas. En este circuito, cada periodo es dividido por cuatro,

durante cada sub—periodo sélo una etapa puede de cambiar el estado ON y OFF
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5. APLICACIONES Y RESULTADOS

para poder alimentar la carga mientras que las otras etapas se mantienen en el
estado OFF. De esta manera, la frecuencia de cambio del circuito entero es cuatro

veces mas rapida que la de las etapas individuales.

R G p—

X SU}Q =

< OW3 L i,
I 1A
«Sus L Lo, | g

Rp

HO:s
o~
#+>H
S
1] ) I
Q
1w

Figura 5.6: Convertidor Buck intercalado de cuatro etapas

Las ecuaciones de estado para un circuito intercalado Buck de N etapas se

pueden escribir de la siguiente manera:

dir, = ~ip; fip, —uc paraj=1---,N
dt L 510
duc Z;'V:ﬂllj uc (5
d¢ ~  C  R,C
con
ip, = W (5.11)

5.1.3. Resultados

Esta seccion muestra los resultados obtenidos, comparando el rendimiento de
los métodos LIQSS con el método clasico DASSL en la simulacién de los cinco
modelos SMPS presentados anteriormente.

Para realizar esta comparacién, ejecutamos un conjunto de experimentos de

acuerdo que comparten la siguiente configuracion:

= Simulamos todos los modelos con dos configuraciones de tolerancia diferen-

tes: rel.tol = abs.tol = 1073 y rel.tol = abs.tol = 10~°.

= En todas las simulaciones el tiempo final fue de ¢ty = 0,01sec..
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= Las simulaciones fueron ejecutadas utilizando un procesador Intel i7-3770@3,40GHz

con un sistema operativo Ubuntu.

= Los resultados reportados para el método LIQSS fueron obtenidos utilizando

el motor de simulaciéon auténoma QSS.

= Los resultados reportados para el método DASSL fueron obtenidos utilizando
el c6digo DASSRT, mediante una interfaz provista por el motor de simulacién
auténomo QSS, por lo que los modelos simulados por LIQSS y DASSL fueron

exactamente los mismos.

= Los sistemas también fueron simulados utilizando la implementacion del
método DASSL de OpenModelica y Dymola. Sin embargo, el uso directo
del método DASSRT reporté mejores resultados que el mismo método en las
herramientas mencionadas, por lo que se reportan solamente los resultados

obtenidos para DASSRT.

= En todos los casos, medimos el tiempo de CPU utilizado, el niimero de
evaluaciones de funciones escalares, el nimero de calculos del Jacobiano y el
error relativo, calculado como:
k] — k])?
Erp = 2 (uclk ucREg[ ) (5.12)
ZuCREF[k]

donde la solucién de referencia uc,, . [k] fue obtenida utilizando DASSL con

una tolerancia muy pequeda (107?).

= Kl tiempo de CPU fue medido como la media de 10 simulaciones.
Convertidor Buck

Este SMPS, cuyo modelo fue descripto es la Seccién 5.1.2 fue simulado con los

siguientes parametros:
= Voltaje de entrada: Vs = 24V,
» Salida: C = 1074F,
» Inductancia: L = 1074H,

= Resistencia de carga: Ry = 1012,
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= Resistencia la llave y el diodo en el estado ON: Ro, = 107°(),
= Resistencia la llave y el diodo en el estado OFF: Rog = 10°9),
» Perfodo de la sefial de control la llave: T' = 10~ sec.,

= Ciclo de trabajo del control la llave: DC = 0,5.

La parte transitoria de los resultados se muestra en la Figura 5.7. Como es
esperado en esta topologia, el voltaje de salida u¢(t) tiene un valor promedio menor
que el voltaje de entrada Vy y exhibe una pequena onda en la frecuencia de cambio.
El comportamiento discontinuo de este modelo se puede observar claramente el la

trayectoria iy, (t) correspondiente a la corriente.

25 T T T T
20 b
215 i 16.2 ]
= :
1ok 16.0 |
15.8
5F 15.6 B
95 9.6 9.7 9.8 9.9
x10°%
00 0.5 1 X 15 2 2.5
Time [seq] <107
15F T T T T ]
101 8
<
— : |
: MMM AL
0 0.5 1 1.5 2 25
Time [seq] <107

Figura 5.7: Trayectorias de Salida Convertidor Buck

La Tabla 5.1 compara los tiempos de CPU, el nimero de evaluaciones y los
errores obtenidos con los distintos métodos.

En esta tabla puede verse que todos los métodos cumplen con la tolerancia de
error requerida. Con respecto a los tiempos de simulacion, al exigir un error rela-
tivo pequefio (107%), los tres algoritmos consumen tiempos de CPU similares atin

cuando el nimero de evaluaciones de funciones realizadas por el método LIQSS2
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Tabla 5.1: Convertidor Buck - Resultados.

Método Tolerancia Error Eval. Eval. Tiempo
Relativo Jacobiano fi CPU
(ms)
DASSL err.tol=1-10"2 2281073 3079 26670  6,58589
err.tol.=1-10"" 9,63-1076 4474 44772 11,6278
S =1-10"3 .10~ —
LIQSS? AQ; =1-10 1,31-1073 13286  2,26316
AQ;=1-10"° 1,06-10"5 — 117198 11,3644
P . -3 . - —
LIQSS3 AQ; =1-10 1,09-1073 11355 3,43807
AQ;=1-10" 1,04-1075 — 35283 11,2723

fueron aproximadamente tres veces més que las correspondientes a los métodos
LIQSS3 y DASSL. Esto se puede explicar teniendo en cuenta que detectar discon-
tinuidades en LIQSS2 es menos costoso que en LIQSS3 y DASSL (para detectar
una discontinuidad LIQSS2 solamente resuelve una ecuacién lineal escalar) y que
LIQSS2 no requiere calcular el Jacobiano. Ademés, los pasos continuos de LIQSS2
son menos costosos que los pasos continuos de LIQSS3 y DASSL.

Para una tolerancia mayor (1073), que es la opcién usual para este tipo de
circuitos, la simulacién utilizando el método LIQSS2 fue 3 veces mas rapida que
DASSL y 1.5 veces més rdpida que LIQSS3.

Este hecho no es sorprendente dado que los métodos de menor orden son ge-
neralmente mas eficiente para simular sistemas con requerimientos de precision

menores.

Convertidor Boost

Para este circuito, cuyo modelo fue descripto en la Seccién 5.1.2, utilizamos
el los mismos parametros que para el modelo anterior. La Tabla 5.2 compara el
rendimiento exhibido por los diferentes métodos.

Los resultados son muy similares a los obtenidos para el convertidor Buck. Sin
embargo, para una tolerancia de 10~° DASSL muestra un error muy superior a la
tolerancia y que los métodos LIQSS.

Esta diferencia es debido a que en los métodos LIQSS las discontinuidades son

detectadas de manera exacta, mientras que en DASSL pueden tener un cierto error
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Tabla 5.2: Convertidor Boost - Resultados.

Método Tolerancia Error Eval. Eval. Tiempo
Relativo Jacobiano fi CPU
(ms)
err.tol=1-10"% 1,30-10"3 2215 18778  4,94262
DASSL err.tol.=1-10"° 5,34-1075 3192 28834 17,2436
AQ;=1-10"% 152-1073 - 10476  1,54468
LIQSS2 AQ;=1-10° 1,96-1075 — 70628  8,25393
AQ;=1-10"% 1,11-1073 - 9648  4,36562
LIQSS3 AQ;=1-107° 1,26-1075 — 21420  8,18659

debido a los procesos de iteracion lo que incremente el error global de simulacion.
Convertidor Buck-Boost

Para este circuito, descripto en la Seccién 5.1.2, utilizamos la misma configu-
racién de parametros que para el convertidor Buck excepto por el ciclo de trabajo,
que ahora es DC' = 0,25. La comparacion del rendimiento de los diferentes métodos

es reportada en la Tabla 5.3.

Tabla 5.3: Convertidor Buck-Boost - Resultados.

Método Tolerancia Error Eval. Eval. Tiempo
Relativo Jacobiano fi CPU
(ms)
err.tol=1-10"2 5,12-1073 3689 29240  6,88186
DASSL err.tol=1-10"° 3,04-10 4 5138 46532 11,8803
AQ;=1-10"3% 1,39-10-3 — 14632 2,74414
LIQSS2 AQ;=1-10"° 1,47-1075 — 84476 10,1215
AQ;=1-10"3 5,23-10"4 - 12618  5,28576
LIQSS3 AQ;=1-10""> 1,34-1075 — 27912 8,23346

Con respecto a los tiempos de CPU y evaluaciones de funciones, los resultados
son similares a los de los convertidores Buck y Boost. Sin embargo, al comparar el
error relativo reportado, los resultados obtenidos con DASSL son atin peores que

los reportados para el convertidor Boost. El error relativo es entre 5 y 30 veces
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mayor que la tolerancia mientras que los métodos LIQSS cumplen con la tolerancia

predefinida.

Convertidor Cuk

En el caso del convertidor Cuk, se utiliz6 el modelo presentado en la Sec-
cién 5.1.2, configurado con los mismos parametros que para el convertidor Buck—
Boost, con los siguientes pardmetros adicionales C; = Co = 1074F y L1 = Ly =
1074H.

Los resultados obtenidos son reportados en la Tabla 5.4, que muestra la com-

paracion de rendimiento para los diferentes algoritmos.

Tabla 5.4: Convertidor Cuk - Resultados.

Método Tolerancia Error Eval. Eval. Tiempo
Relativo Jacobiano fi CPU
(ms)
err.tol=1-10"2 1,75-10"2 2858 77016 10,7689
DASSL

err.tol=1-10"° 1,97-10 4 4270 123200 17,3262
73082 9,6474

AQ;=1-10"% 7,40-10"3

LIQSS2 AQ; =1 10-° 871-1075 — 448310 30,3638
AQ;=1-10° 6,07-10°3 - 53547 14,0629
LIQSS3 — o =110 502 1075 - 97509 23,9215

Con respecto a los tiempos de simulacién, para una tolerancia de error pequena
(1075) DASSL es ahora més rapido que ambos métodos LIQSS, mientras que para
tolerancias mayores (1073), los tiempos de simulacién son similares para los tres
métodos. Sin embargo, el error reportado por DASSL es casi 20 veces mayor que la

tolerancia permitida mientras que los métodos LIQSS son claramente més precisos.

Convertidor Buck Intercalado

El dltimo circuito simulado, descripto en la Seccién 5.1.3, representa un con-
vertidor Buck Intercalado. En este caso, los parametros utilizados para este mo-
delo son los mismos que para el convertidor Buck y adicionalmente se definen

Li=Ly=---=Ly=10"%H.
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La Figura 5.8 muestra los voltajes de salida uc(t) y la corriente de inductancia
ir,(t) (k=1---4) para un convertidor Buck intercalado de cuatro etapas. Compa-
rando estas trayectorias con las del convertidor Buck de la Figura 5.7, se puede ver
que, aun cuando la senal de control de ambos modelos fue la misma, la amplitud
de onda en el voltaje de salida es sensiblemente menor en el modelo intercalado.

Las trayectorias de las corrientes muestran el comportamiento intercalado de este

circuito.
10F T L T 3
8 - -
— 10.22
Sel . i
> o WW
41 ~ .
10.14
ol 9.00 9.92 9.94 9.96 9.98 10 |
x10%
0 1 1 1 1
0 0.5 1 _ 15 2 25
Time [seg] x107°
4 T T T T

Time [seg] . x 107

Figura 5.8: Trayectorias de Salida para un Convertidor Buck Intercalado de 4
etapas

La comparacién de rendimiento para los distintos métodos es reportada en la
Tabla 5.5.

En este caso, los métodos LIQSS fueron mas réapidos que DASSL para todas
las configuraciones, mostrando atn mas diferencias que las observadas en los con-
vertidores Buck, Boost, y Buck—Boost.

Como siempre, los métodos LIQSSS cumplen con los requerimientos de tole-
rancia de error. Sin embargo, el método DASSL presenta errores inaceptables en

este caso. Son 25 veces mayores que la tolerancia definida de 1073 y 14,000 veces
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Tabla 5.5: Convertidor Buck Intercalado de 4—Etapas - Resultados.

Método Tolerancia Error Eval. Eval. Tiempo
Relativo Jacobiano fi CPU
(ms)
err.tol=1-10"3 2,50 - 1072 12538 435224 29,7604
DASSL err.tol=1-10"° 1,40-10"2 16433 620754 42,1447
AQ; =1-10"% 1,26-10~3 — 61870  8,82444
LIQS52 AQ;=1-10"> 1,62-1075 — 463170 35,0696
AQ; =1-10"% 8,04-1074 — 67425 17,0736
LIQSS3 AQ;=1-107°> 9.89-106 — 122958 25,9182

mayores que la tolerancia 10~°. Por lo tanto, los tltimos resultados son invalidos
para poder compararlos.

La gran magnitud de estos errores es debido a que cada switch permanece en el
estado ONpor un periodo de tiempo muy corto. Debido a esto, un error pequeno
en la deteccion de una discontinuidad puede resultar en un error grande en el
voltaje de salida.

Adicionalmente, este modelo es ralo, lo que representa una ventaja para los
métodos LIQSS que se ve reflejada en un nimero sensiblemente menor de evalua-
ciones de funciones con respecto a DASSL.

Para verificar este hecho, simulamos el modelo variando el nimero de etapas de
4 a 32. En cada uno de estos experimentos, configuramos la tolerancia para cada
método de manera tal que el error medido resulte equivalente. De esta manera,
podemos comparar el tiempo de CPU consumido por cada método para simular
los modelos y obtener errores del mismo orden.

El tiempo de CPU consumido por cada método para simular un convertidor
Buck intercalado de N etapas es ilustrado en la Figura 5.9 (para un error de 10~3)
y en la Figura 5.10 (para un error de 107°).

La Figura 5.9 muestra que, cuando se simula el sistema con un error relativo
de 1073, LIQSS2 muestra el mejor rendimiento, seguido por el método LIQSS3 y
DASSL. El método LIQSS2 es 3 veces més rapido que DASSL para 4 etapas y casi

200 veces mas rapido que DASSL para 32 etapas.
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Figura 5.9: Convertidor Buck Intercalado: Tiempo de CPU vs. Nro. Etapas (err=1-
1073)
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Figura 5.10: Convertidor Buck Intercalado: Tiempo de CPU vs. Nro. Etapas
(err=1-107%)

El incremento de tiempos de CPU en DASSL puede ser explicado facilmente.
En principio, el tasa de ocurrencia de las discontinuidades crece de manera lineal
con el numero de etapas y por lo tanto, el tamano maximo del paso de simulacién
se debe reducir. En segundo lugar, la dimensién de la EDO crece linealmente con

el nimero de etapas y en consecuencia cada evaluacién completa de las funciones
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que defines la EDO requiere mas calculos. De esta manera, al utilizar tamanos
menores en los pasos de simulacién y tener un costo mayor para evaluar la EDO,
el costo computacional crece casi cuadraticamente con el nimero de etapas.

Sin embargo, en los métodos LIQSS, cada paso o discontinuidad provoca sola-
mente célculos locales lo que resulta en un crecimiento casi lineal de los costos de
simulacién con respecto al nimero de etapas.

Los resultados obtenidos para una tolerancia de 10™° son similares, con la ex-
cepcién de que LIQSS3 es més eficiente que LIQSS2 para un nimero pequeno
de etapas. Para esta configuracion del error LIQSS3 puede realizar pasos de si-
mulacién més grandes que LIQSS2 lo que reduce considerablemente el nimero
de evaluaciones de funcién. Sin embargo, cuando el nimero de etapas crece, las
discontinuidades son tan frecuentes que no es posible dar pasos grandes y en con-
secuencia LIQSS2 es mas eficiente que LIQSS3.

De todas maneras, ambos métodos LIQSS son significativamente mas eficientes
que DASSL para un nimero de etapas grande.

Los resultados reportados en esta seccién muestran que el método de segundo
orden LIQSS2 resulta aproximadamente 3 veces més rapidos que DASSL para
una tolerancia de 1073 en circuitos de una etapa. Para resultados més precisos
(error relativo de 10~?), LIQSS2, LIQSS3 y DASSL consumen tiempos de CPU
similares. Sin embargo, en todos los casos los métodos LIQSS cumplen con la
tolerancia especificada mientras que DASSL resulta hasta 20 veces més grande.
Por lo tanto, los resultados para los métodos LIQSS no solo son més rapidos sino
que también son mas robustos.

El manejo y deteccion eficiente las discontinuidades del modelo y el hecho de
que los métodos LIQSS no necesitan calcular e invertir matrices Jacobianas para
integrar sistemas stiff explican estas ventajas.

El anélisis de los convertidores Buck nos permite concluir que ambas ventajas
(la velocidad y el error) se vuelven mads significativas a medida que se incrementa
el tamano del circuito. Para un convertidor intercalado de 32 etapas, LIQSS2 es
aproximadamente 200 veces mas répido que DASSL.

En estos casos, el aprovechamiento de la naturaleza rala del modelo que efecttian
los métodos QSS da una ventaja adicional a las ventajas ya mencionadas para cir-

cuitos de una etapa.
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5.2. Aplicaciéon en Modelos de Reproduccion Ce-
lular

En esta seccién presentamos la aplicacién de los métodos QSS a un modelo
matematico que representa la evolucién temporal de una poblacién de células de
levadura de fisién, incluyendo el efecto y la proliferaciéon de marcas epigenéticas a
lo largo del proceso. El modelo también contempla la distribuciéon de las marcas
epigenéticas entre las células. Con este fin, consideramos el proceso de crecimiento
y divisién de cada célula como asi también el la herencia epigenética y el efecto
sobre el entorno de esta dindmica. Las condiciones ambientales que incluimos son
el espacio de crecimiento (que trabaja como una restriccién) y la concentracién de
glucosa cuyo incremento estimula la proliferacién de la las células actuando como
marca epigénetica. La dindmica de la poblacion de células esté definida a partir de
las variables N y E que representan el numero total de células y el nimero de célu-
las con marcas epigenéticas respectivamente. La evolucién del nimero de células
en relacién al nacimiento estd dada por el modelo desarrollado por Tyson [61], que
controla el ciclo de vida de cada célula. Adicionalmente, este modelo se modifico
para incluir fallas aleatorias durante la division de las células, herencia epigenética
asimétrica y considerando también en los periodos de divisién el niimero de células
activas y el estimulo de proliferacién de las marcas epigenéticas.

La evolucién del ntimero de células marcadas epigenéticamente estd dada por
la probabilidad de herencia, que es modelada como un proceso aleatorio y el efecto
de la concentracion de glucosa en la proliferacion de este tipo de células.

En consecuencia, el sistema que modelamos combina dindamicas diferentes, por
un lado el crecimiento de las células es continuo mientras que la herencia, division
y las senales de estimulo incorporan elementos discretos y estocédsticos. Mas aun,
consideramos diferentes niveles de jerarquia al modelar la dindmica de cada célula
y de manera separada las reglas de interaccién entre la poblacién y los efectos de
los cambios en el espacio disponible para crecer y las restricciones caldricas.

En las siguientes secciones presentaremos una breve descripcion del modelo de
Tyson, para luego sefialar las modificaciones introducidas y finalmente se muestran

y discuten los resultados obtenidos.
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5.2.1. Modelo de Tyson

Como mencionamos anteriormente, la evolucion del crecimiento de las células
es representada mediante el modelo de Tyson que controla el ciclo de reproduccion
de las mismas.

El ciclo estd compuesto por 4 fases consecutivas: La fase de crecimiento (Gap
1), la sintesis, la interfaz (Gap2) y la mitosis. Durante el Gapl y el Gap2, se
utilizan mecanismos de verificaciéon que aseguran que la célula esta en condiciones
de ingresar en la siguiente etapa. La sintesis involucra todos los procesos que llevan
a la replicacion del ADN y la mitosis involucra todos los procesos de divisién
necesarios en la célula para generar 2 células hijas. Si la divisién no ocurre luego
de estas etapas, se puede considerar que la célula entra en un estado de reposo
durante un periodo de tiempo.

Dado que en este trabajo nos restringimos a células de levadura de fisién,
utilizamos el modelo de Tyson para regular la division celular, que es un modelo
simple y comunmente utilizado para organismos pequenos.

En el modelo de Tyson, la divisién celular se lleva a cabo cuando una célula
alcanza una concentracién suficientemente alta de M PF (factor de promocién
de maduracién). El modelo de Tyson es un conjunto de ecuaciones diferenciales
(EDOs) que describen la interaccién entre las concentraciones de proteina quinasa
(C2) y un cyclin adicional (Y) que forman el M PF. De acuerdo a este modelo,
las nuevas subunidades de cyclin sintetizadas (yP) se combinan con subunidades
preexistentes de C2 para formar un complejo inactivo de M PF (pM PF).

Las ecuaciones que definen este modelo son las siguientes:

aMPF = pMPF x (0,018 +180 x (5—75 +]‘Z{ZI;F+MPF)2) (5.13)
aCPY = 200xCPxY (5.14)
k6 = 2,5 x exp(—0,693 x mod(time, TD)) (5.15)
MPF = aMPF (5.16)
C2 = k6x MPF—10°x C2+10° x CP (5.17)
CP = 10°xC2-10° x CP —aCPY (5.18)
pMPF = 200xCP xY —aMPF (5.19)
Y = 0,015—aCPY (5.20)

yP = k6 x MPF —0,6 x yP (5.21)
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Cabe mencionar que el este modelo incluye la posibilidad de seleccionar la fase
de crecimiento de las células en relacion a el desarrollo del organismo o en relacién
al avance del cultivo celular. En particular, en la etapa de crecimiento controlado,
donde la divisién de las células son reguladas por el tiempo de duplicaciéon de
masa, se introduce el pardmetro k6. Este parametro representa la tasa de caida
del complejo activo M PF como funcién del tiempo. La definicién del pardametro
k6 incluye un nuevo parametro T'D, que es fijo, y no existen indicaciones sobre

como seleccionar el valor de dicho parametro.

5.2.2. Modificaciones Introducidas

En esta seccion presentamos las modificaciones realizadas al modelo de Tyson,
un resumen de las diferencias existentes como asi también los valores iniciales de
los parametros del modelo se muestran en la Tabla 5.6. En este caso, consideramos
que una version del modelo de Tyson donde se controla el crecimiento y fallas en
el proceso de divisién que incluyen la posibilidad de no pasar el Gapl, ingresando
de esta manera en un estado de reposo y luego de un periodo de tiempo, volver al
ciclo original nuevamente. Adicionalmente, consideramos que la célula puede morir
en cualquier momento del ciclo. Esta dindmica se muestra en la Figura 5.11 Cabe
mencionar que consideramos que el tiempo de duplicaciéon T'D varia en el tiempo
dependiendo del espacio para crecer del cultivo y de la proliferacién del estimulo
a las células con marcas epigenéticas.

Cada céclula es caracterizada en el tiempo por la variable continua M PF,
y las variables discretas epig y active que describen si la célula estd marcada
epigenéticamente y si estd activa respectivamente. En nuestro modelo, la relacion
entre una célula y el entorno esta dado por el proceso de divisién, que produce
2 nuevas células. Inicialmente, el sistema comienza con pequeno grupo de células
vivas y activas. Cuando una célula se divide, 2 células hijas son creadas en lugar
de la madre, donde para las células hijas, la dindmica de la variable epig depende
de la madre, que transmite la marca epigenética de manera aleatoria. Si la marca
esta ausente en la madre, la herencia no es posible, pero si la célula madre tiene la
marca epigenética, cada hija hereda la marca con probabilidad Pepig. Generando

de esta manera la herencia asimétrica de la marca epigenética.
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Cuando nace una célula, se encuentra activa (active = 1) y comienza el el
ciclo de vida de la misma, luego, el crecimiento de la célula es modelado por la
dindmica de la variable M PF de acuerdo con el modelo de Tyson y cuando el
valor de M PF supera el umbral mazPMF (que es un pardmetro del modelo)
la célula intenta dividirse con probabilidad pS o entra en un estado de reposo
con probabilidad 1 — pS. Cuando la divisién falla, la variable M PF toma el valor
0 y la variable k6 toma el valor 2,5, finalmente, luego de un periodo de tiempo
fijo, se reinicia el ciclo de la célula. Cabe mencionar que en el caso de las células
marcadas epigenéticamente, la probabilidad de reproduccién es 0,1 mas baja que
en las células no marcadas.

Finalmente, consideramos que las células pueden morir en cualquier momento
del ciclo de vida, pero la probabilidad aumenta a medida que la maduracién de la
célula aumenta. Por lo tanto, para cada célula, modelamos el tiempo de vida como
una variable aleatoria distribuida uniformemente tomando valores en el intervalo

[LT — sd, LT + sd).

(G0 )<

5
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Gl G2
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Figura 5.11: Modelado a Nivel Celular
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Tabla 5.6: Especificacién del Modelo

Notacién Descripcién Original Modificado
Nivel de crecimiento
MPF de una ce_l}lla: 0 0
Concentracién del
complejo activo MPF
c2 Concentracion de la 0,75 0,75 + rand[~0,02,0,02]
proteina quinasa cdc2
Concentracién de la
cpP proteina quinasa 0 0,75 + rand[—0,02, 0,02]
fosforilada cdc2
Concentracién del
pMPF factor de promocién 0,25 0,25 + rand[—0,02,0,02]
de premaduracién
y Concentralmon de 0 0
cyclin
Concentracién de
vP cyclin fosforilado 0 0
Umbral del nivel de
maxMPF crecimiento para 0,19 0,19
la divisién ’
celular
Tasa de caida 2025 generado
k6 k6 = 2,5 x exp(—0,693 x mod(time, TD))) aleatoriamente en
para MPF 1
cada célula
Tiempo de vida
LT promedio de Ausente 150
una célula,
Desviacién estandard
sd de IT Ausente 100
Umbral para las
células activas,
maxN constante que limita Ausente 500
el espacio para el
crecimiento
room ESP&CTU para el Ausente maxN — 64,maxN — N
crecimiento
Espacio para Ausent 64
rooma duplicar TD usente
Tiempo para TD = ROOM_EFFECT x MARK_PROLIF
TD e 57 ROOM _EFFECT = 57 x Teomatroom
pic MARK_PROLIF = (epig = 1 A time >= st_time) x st_coef f
Glucosa . . . .
G . . Ausente G = (time < st_time) x 2+ (time >= st_time) x 0,5
disponible
. L 1 si la marca esta presente
epig Marca epigenética Ausente 0 en caso contrario
Tiempo de
st_time eshn‘)ulo para Ausente 500
la proliferacién de
las marcas epigenéticas
st_coef f Gocficiente de ?stlrrfu'lo Ausente 0,2
de las marcas epigenéticas
active Estado de una célula Ausente Lsila célula estd activa
0 en caso contrario
PS Estado de una célula Ausente 0,7
sP Estado de una célula Ausente pS =PS—0,1x epig
Pepig Estado de una célula Ausente 0,8
N Estado de una célula Ausente 64
E Estado de una célula Ausente 32
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5.2.3. Resultados

El modelo presentado tiene las siguientes caracteristicas:
= cada célula es representada por una ODE stiff no lineal de orden 6

= cada célula contiene 2 discontinuidades que involucran las variables k6 y

MPF

= para poder realizar experimentos con resultados significativos, el sistema
deberia estar compuesto por cientos de células como minimo, lo que lleva a

un sistema de alto orden con una estructura rala

Estas caracteristicas imponen limitaciones a los métodos de integracién numéri-
ca cldsicos (que deben ser implicitos ya que el sistema es stiff ), dado que si tomamos
un conjunto de 1000 células por ejemplo, el sistema contiene 6000 variables de es-
tado y debe invertir una matriz de orden 6000 x 6000 en cada paso. En principio,
podemos decir que la simular un modelo de estas caracteristicas tiene un costo
computacional alto. En las siguientes secciones presentaremos resultados obteni-
dos al comparar los métodos QSS con los métodos de integracion clésicos, y luego
veremos los resultados obtenidos al simular el modelo con diferentes configuracio-

nes de los pardmetros.
Comparacién con Métodos de Integraciéon Clasicos

Para corroborar las hipdtesis mencionadas anteriormente, realizamos un pri-
mer experimento que compara el el rendimiento de los métodos QSS, utilizando
LIQSS2, contra el algoritmo implicito DASSL.

Todas las simulaciones que realizadas fueron ejecutadas en una PC con un
procesador Intel(R) Core(TM) i7-2600 @ 3.4GHz con 4GB de memoria RAM.
Con una tolerancia de le — 4 para DASSL y una tolerancia relativa de le — 3 y
una tolerancia absoluta de le — 5 para LIQSS2 y un tiempo final de simulacién de
2000 minutos.*

Los resultados obtenidos para sistemas de diferente tamano se reportan en
la Tabla 5.7, donde podemos ver que el tiempo de ejecucién requerido por el

método LIQSS2 es significativamente menor que el requerido por DASSL. Atdn

1Utilizamos la misma configuracién para el método LIQSS2 para todas las simulaciones
presentadas en esta seccién.
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en sistemas pequenios de 100 células, DASSL necesita 139 segundos contra 1,45
segundos requeridos por LIQSS2, mientras que para sistemas de 500 células o mas
la simulacién con DASSL fallé. A partir de estos experimentos podemos ver las

ventajas que presentan los métodos QSS para simular este tipo de sistemas.

Tabla 5.7: Tiempo de CPU DASSL vs LIQSS2

Numero de Células Tiempo CPU DASSL Tiempo CPS (seg) LIQSS2

1 0,079 0,016
5 0,255 0,057
10 0,718 0,0139
50 25,8 0,789

100 139 1,445

500 - 9,114

1000 N 26,095

Analisis del Modelo de Reproducciéon Celular

En esta seccion se presentan y analizan de manera general los resultados ob-
tenidos al simular el modelo, los valores iniciales utilizados y los pardmetros de
referencia son los presentados en la Tabla 5.6. En todos los experimentos, se uti-
liz6 el método LIQSS2 con la misma configuraciéon para las tolerancias que en la
seccién anterior. Para cada una de las configuraciones analizadas se realizaron 50
simulaciones y los resultados obtenidos se muestran en las Figuras 5.12 y 5.13
donde se indica la media y el desvio estandard para las variables N y E.

La probabilidad de éxito de las células marcadas epigenéticamente fue seleccio-
nada de manera tal que menor que las células no marcadas, por lo que en general
tienen un tiempo de vida menor.

En la Figura 5.12 podemos ver que estdn presentes las fases de crecimiento del
cultivo indicadas en [49], de hecho, para el nimero total de células N, la fase de
retraso inicial es seguida por una fase exponencial y luego por una fase estaciona-
ria, dado que la tasa de crecimiento disminuye a medida que el niimero de células
total aumenta. Adicionalmente, cuando el niimero de células es lo suficientemente
grande, el tiempo requerido para la division celular se vuelve mayor al tiempo de
vida promedio de una célula y como consecuencia, las células comienzan a morir

sin reproducirse. Luego de esto, la tasa de crecimiento se vuelve lo suficientemente
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grande como para incrementar el nimero de células vivas nuevamente oscilan-
do cerca del umbral maxN. Un comportamiento similar se puede observar en el
nimero de células marcadas epigenéticamente F, pero en este caso la tasa de cre-
cimiento es menor dado que este tipo de células se incrementa solamente cuando
la célula madre tiene la marca y ambas células hijas heredan la marca. La fase
estacionaria es seguida por una fase donde las células comienzan a morir (luego de
alrededor de 200 minutos) debido a que al llegar al tiempo de vida promedio para
una célula, la tasa de crecimiento de estas células no es lo suficientemente grande.

En las siguientes secciones analizaremos los resultados obtenidos para diferentes

configuraciones de los parametros del modelo.
Control de las Células Marcadas Epigenéticamente

En esta seccion analizaremos los resultados obtenidos al modificar las con-
diciones en las cuales las células marcadas epigenéticamente se reproducen. Los
resultados obtenidos para las simulaciones realizadas utilizando los pardmetros de-
finidos en la Tabla 5.6 se muestran en la Figura 5.12, donde la proliferacién de las
células marcadas epigenéticamente es activada en el tiempo tiem = 500 con un
coeficiente igual a st_coef f = 0,2. La probabilidad de éxito de la divisién celular
pS, la cantidad inicial de células marcadas y la probabilidad de herencia para las
células marcadas Pepig juegan un rol importante en la dindmica de la poblacién
de este tipo de células. No se observan cambios significativos en la cantidad total
de células N al modificar estos pardmetros.

Podemos ver que un incremento en pS de 0,7 a 0,9 (Figuras 5.12a,5.12b,5.12¢)
tiene un efecto significativo en la recuperacién final de E al llegar al tiempo final
de simulacién. El efecto del parametro Pepig sobre la dindmica de la poblacion
puede verse en las Figura 5.12a y 5.12d, donde al incrementar su valor a 0,9 la
recuperacién final aumenta de manera significativa. Bajo las mismas condiciones
FE es también mayor antes del tiempo de estimulo time = 500.

Al incrementar el nimero inicial de células marcadas (%75 en la Figura 5.12e
y %100 en la Figura 5.12f), la recuperacién final de E no se modifica de manera
significativa, pero si lo hace el valor previo al estimulo.

Al combinar los 3 pardmetros, podemos ver que los mejores resultados pa-

ra la recuperacién de las células marcadas epigenéticamente se obtienen con los
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parametros st_coef f = 0,2 en el tiempo time = 500, pS = 0,7, Pepig = 0,9 y un
porcentaje de células marcadas inicialmente de %75.

Adicionalmente, realizamos simulaciones donde todas las células son marcadas
epigenéticamente al inicio, con Pepig = 1 y pS = 1, los resultados se muestran
en la Figura 5.12g. Los resultados obtenidos en este caso fueron mejores, como se
podia esperar, pero el modelo no es realista dado que la herencia epigenética y
division celular perfecta no es posible, principalmente debido a la complejidad del

control enzimético de la herencia epigenética.
Estimulo a las Células Marcadas Epigenéticamente

En esta seccion analizamos los resultados obtenidos al modificar el estimulo a
la proliferacién de las células marcadas epigenéticamente, los resultados obtenidos
se muestran al la Figura 5.13. En estos experimentos, junto a la probabilidad de
exito de la divisién celular pS, la cantidad de células marcadas inicialmente y la
probabilidad de herencia epigenética, modificamos el coeficiente de estimulo a las
células marcadas y el tiempo en el que se activa. Como se podia esperar, el estimulo
a la proliferacién de las células marcadas nos permite incrementar el nimero de
este tipo de células.

Este efecto no cambia significativamente si vemos la recuperacién final de F
(aproximadamente %20 de N) al variar el tiempo en el que se activa el estimulo.
Los resultados para valores de st_coef f = 100,250,500, 750 pueden verse en las
Figuras 5.13a-5.13d, al modificar el coeficiente de estimulo a 0,1 (Figura 5.13e) el
valor de F decae a lo largo del tiempo llegando a un valor final cercano a 0.

El efecto de la proliferacién del estimulo se percibe si el valor del estimulo
se modifica a 0,3, en las Figuras 5.13f y 5.13h se pueden ver los resultados para
los valores de st_time = 500 y st_time = 100. Bajo estas condiciones F lleva a
recuperar el %60 de N.

Por otro lado, si asignamos Pepig = 0,9 y la proliferacién es estimulada en
st_time — 100 con st_coeff = 0,2 (Figura 5.13g) la recuperacién final de E es
significativamente mayor como podia esperarse. Por ultimo, una configuracién de
parametros pS = 0,9, Pepig = 0,8, stcoeff — 0,2 y st_time = 100 también

observamos que la recuperacién final de £ mejora de manera significativa.
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Estos resultados remarcan la importancia que tiene el momento en el que se
estimula la proliferacién de las células.

Como conclusion, este trabajo se implement6 un modelo dindmico que muestra
las ventajas de utilizar los métodos QSS en sistemas hibridos y stiff que reducen
significativamente los tiempos de simulacién con respecto a los métodos de inte-
gracién clasicos permitiendo de esta manera realizar experimentos nuevos y poder
analizar los resultados en profundidad en diferentes escenarios.

Los resultados obtenidos concuerdan con la literatura, desde las curvas de cre-
cimiento, los rangos en los cultivos y el porcentaje funcional de células. Adicional-
mente, se obtuvieron predicciones sobre el efecto de la proliferacién del estimulo a

las células marcadas para distintos tiempo.
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Figura 5.12: Modelo de Reproduccién Celular - Resultados
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(8) (h) (i)

Figura 5.13: Modelo de Reproduccién Celular - Resultados
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5.3. Aplicacion en Modelos de Adveccion—Difusion—
Reaccion

En el trabajo presentado en [6] se muestran los resultados obtenidos al simu-
lar modelos de Advecciéon—Difusién—Reaccién utilizando el motor de simulacién
autéonomo QQSS. En este contexto se estudia los efectos de reemplazar la discretiza-
cién temporal por la cuantificacién espacial en un modelos de Adveccién—Difusién—
Reaccién (ADR) de una dimensién (1D). Con este fin, la ecuacién ADR 1D se dis-
cretiza primero en el espacio utilizando una grilla regular, para obtener un conjunto
de ecuaciones diferenciales ordinarias (EDOs). Luego comparamos la eficiencia de
la simulacion de este modelo utilizando algoritmos de tiempo discreto cldsicos y
métodos QSS.

El analisis del rendimiento es realizado para diferentes parametros de difusién

y reaccién y también variando el refinamiento de la discretizacién espacial.

5.3.1. Modelo de Adveccion-Difusién-Reaccién

En esta seccién describimos el modelo de adveccion—difusién—reaccién utiliza-
do para las simulaciones. Supongamos que u(zx,t) representa la concentracién de
alguna especie en la coordinada espacial = en el tiempo t. Luego, el proceso de ad-
veccién y difusién 1D [32] puede ser descripto por la siguiente ecuacién diferencial

parcial (EDP):
ou(z,t) . Ou(x,t) d@%t(aat)

ot “or 972

Tomando en cuenta que la especie sufre una reaccién quimica, incluimos un

(5.22)

término de reaccién no lineal siguiendo la ecuacién de Zeldovich [28] de la siguiente

manera:

ou(z,t) Oou(x,t)
ot T or o

Este es el modelo que utilizaremos en este trabajo. Aqui a, d y r son parametros

FUel) et —ule ) (529

que expresan los coeficientes de adveccién, difusion y reaccién respectivamente.
Consideraremos que el dominio espacial estd limitado al intervalo 0 < z < 10

v que las condiciones de frontera son:

u(zx =0,t) =1, w = 0; (5.24)
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En las simulaciones, trabajaremos con las siguientes iniciales:
1 ifz<2
u(z,t=0)= {O otherwise (5.25)

5.3.2. Discretizacién MOL del Modelo ADR

Para poder discretizar el problema utilizando el Método de Lineas, utilizaremos

una grilla ancho regular
10
N

donde N es el nimero de puntos de la grilla.

Az (5.26)

El término de adveccién de la Ec. (5.23) % se reemplaza de la siguiente

manera:
a—Z(x = 2,,t) & Gi— Uind _Azifl (5.27)
parai=1,--- , N, donde
u;i(t) ~ u(x;,t) (5.28)
es la i—ésima variable de estado de la EDO resultante y
x;=1-Ax (5.29)

es el i—ésimo punto de la grilla.
Tomando en cuenta las condiciones de frontera de la Ec. (5.24) en el punto

x = 0, tenemos que ug = 1.

Discretizaremos el término de difusién reemplazando la expresion 2272‘ por:
0%u Ujp1 — 2U; + Uiy

parai=1,--- N — 1.
Para el ultimo punto de la grilla, teniendo en cuenta la condicién de borde
simétrica de la Ec. (5.24) para x = 10, podemos reemplazar:
0%u UN_1 — 2uN +UN_1

Reemplazando las Ecs. (5.27)—(5.31) en la Ec. (5.23) se obtiene el siguiente

conjunto de EDOs:

(i —ui—1) (wig1 — 2u; + ui—1)
Ax +d Ax?

+r(u? —u) (5.32)

u'i:—a ;=
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parai=1,--- N—1y
—un_ 2un_1 — 2
o (uy —un_1) l( UN—1 uN)

Az AL +r(ud —udy) (5.33)

5.3.3. Resultados

En esta seccién comparamos el rendimiento de los distintos métodos de integra-
cién numéricos aplicados al problema ADR semi—discretizado mediante el método
de lineas. Con este fin, el modelo resultante de la Ec. (5.32) es simulado con con-
figuraciones diferentes para los pardmetros utilizando LIQSS2, DASSL, Radaub
and DOPRI.

= Los resultados para DASSL fueron obtenidos utilizando el cédigo Fortran

DASPK [9].

= Los resultados para DOPRIy Radaub fueron obtenidos utilizando la imple-
mentacién C++ disponible en http://www.unige.ch/ hairer/software.html,

escrito por Blake Ashby.

= Los resultados para LIQSS2 fueron obtenidos utilizando el motor de simula-

cién auténomo QSS.

= Para todas las simulaciones se utilizé una computadora con un procesador

Intel i7-3770@3.40GHz con un sistema operativo Linux (Ubuntu).

= Los errores en todos los casos fueron calculados contra una solucién de refe-
rencia obtenida utilizando DOPRI con una tolerancia de (1-10719). Consi-
deramos también el error en el dltimo de la grilla uy (t) dado que este punto
acumula el error de todos los puntos previos. El error promedio fue calculado

en 5000 puntos equidistantes por Zfﬂ?‘) lun, ., (t;) —un,,,, (t;)| /5000 mientras
que el error maximo se define como méx;({|un,.,(t;) — un.,,, (t;)|}) donde

un,,, (t) es la referencia y un,,,, (t) es la trayectoria simulada.

= No se calcularon errores de consistencia debido a errores en la discretizacion

espacial. Solamente estamos interesados en el error de la integracién de la

EDO.

= En todos los escenarios utilizamos tolerancia relativa de 11072 y una tole-

rancia absoluta de 1-10~%.
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= Kl tiempo final de simulacién es de ¢ = 10 segundo.

= En todos los casos, se reporta el nimero de evaluaciones de funciones corres-

pondientes a los componentes escalares.
Variacién en el Tamano de la grilla Az

En este escenario estudiamos el costo computacional y el error introducido por
los distintos algoritmos para diferentes cantidades de puntos (N) en la grilla. El
resto de los pardmetros se mantiene fijo, a = 1,d = 1-10~%,r = 1000. El ntimero
Péclet resultante es a/d = 10000.

El objetivo de este experimento es establecer que tan eficientes son los méto-
dos para manejar modelos resultantes de grillas mas refinadas, que son utilizados
frecuentemente para reducir los errores de consistencia introducidos por el método
de lineas.

La Figura 5.14 compara los tiempos de CPU consumidos por DASSL, DOPRI,
Radaub y LIQSS2 a medida que crece N. La Tabla 5.8 se reportan los resultados

obtenidos junto con el nimero de evaluaciones de funciones de cada método.

100000
LIQSS2 ——

DASSL
Dopri ------=
Radau

10000

1000

100

CPU Time(ms)

0.1
10 100 1000 10000

Grid Size (N)

Figura 5.14: CPU time vs. N con a = 1,d = 1-107%,r = 1000

En este caso, el método LIQSS2 es el mas eficiente en todos los casos. Se puede
notar que hasta N = 1000, el tiempo de CPU crece de manera casi lineal en N
para LIQSS2. Con 1000 LIQSS2 es 15 veces més rapido que DOPRI y DASSL y

27 veces mas rapido que Radau.
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5. APLICACIONES Y RESULTADOS

Tabla 5.8: Tiempo de CPU (ms) y ntmero de evaluaciones de funcién para dife-
rentes valores de N con a = 1,d =1-10"%, = 1000

N LIQSS2 DASSL DOPRI Radaub
tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval.

10 9,0de—1 5,99e3  3,85e0  8,47e3 1,00e1 1,88¢5  2,00el 1,02e4

50 3,45e0  2,79e4  1,93el 1,02e5  4,00el 1,06e6 ~ 2,00el  1,74ed

100 6,620 5,38¢4  5,1lel  3,29¢5  6,00el  2,45¢6  5,00el  5,02¢5

200  1,48e1  1,17eb  1,10e2  8,85¢5  1,20e2  5,17¢6  1,50e2  1,57¢6

500 2,73el  3,16e5  3,33e2  2,6le6  3,70e2  1,73e7  6,10e2  6,06e6

1000  4,66el  6,05ed  7,4le2  5,064e6  7,00e2  3,54e7  1,29e3  1,23e7

10000  7,49e3 1,07e8 1,54e4 1,08e8 1,50e4  7,41e8  3,97ed  4,04e8

A pesar de que la presencia del término de reaccién implica que el sistema
es stiff, el algoritmo explicito DOPRI es capaz de obtener tiempos de simulacién
razonables. De hecho, efectiia muchas evaluaciones de funcién, pero su costo por
paso es bajo por lo que se obtiene un rendimiento similar a DASSL.

Se debe mencionar que los cédigos DASPK y Radau5 son adecuados para
modelos de gran escala. Mdas atun, explotan el hecho de la matriz Jacobiana es
tridiagonal en este caso en particular. De otra manera, su costo computacional se
incrementaria de manera ctbica con el tamano de N.

En la Tabla 5.9 se muestran los errores maximos y medios obtenidos por los

métodos.

Tabla 5.9: Error Maximo y Promedio para diferentes valores de N con a = 1,d =
1-10~4,» = 1000

N LIQSS2 DASSL DOPRI Radaub
Max. Prom. Max. Prom. Max. Prom. Max. Prom.

10 59e—2 28e—3 Tde—1 79e—4 39e—3 87Te—4 25e—3 2,7e—6

50 8,4e—2 8,le—4 T7,0e—1 68e—4 2,2e—2 1,9e-3 3,5e—3 6,7e—6

100 1,2e—1 1,7e—4 6,6e—1 6,le—4 3.8e—2 2,5e—3 9,le—3 2.9e—b

200 1,6e—1 1,8e—=3 7,5e—1 7,6e—4 9,8¢—2 3,0e-3 3,0e—3 1,3e—5

500 1,8e—1 1,le—3 5,3e—1 4,0e—4 3,9e—2 38e—3 1, 7¢e—2 1,4e—5

1000  2,1le—1 1,3e—3 3,4e—2 24e—5 58e—2 4,8e—3 4,9e—2 3,3e—5

10000 5,9e—1 8,le—4 1,00 1,4e—3 19e—1 6,6e—3 3,0e—1 1,3e—4

Los errores promedios de LIQSS2, DASSL y DOPRI son similares, y son con-
sistentes con las tolerancias exigidas. Sin embargo, Radau es aproximadamente
dos 6rdenes de magnitud més preciso. Esto es porque la implementacién es extre-

madamente conservadora con respecto al error exigido.
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5.3 Aplicacién en Modelos de Adveccién—Difusién—Reaccion

El error absoluto méximo es alto para todos los algoritmos (excepto para Ra-
dau). La razén para esto es que la solucién es una onda que viaja con una pendiente
larga. Por lo tanto, un error muy pequeno en la velocidad de la onda causa un
error muy grande en el valor de u; cuando la onda pasa a través de el i—ésimo

punto de la grilla.
Variacién del Tamano de la Grilla Az Sin Difusién

En este escenario estudiamos el costo computaciones para distintos nimero
de puntos N en la grilla sin el término de difusién (d = 0), i.e. un problema de
adveccion-reacciéon puro. El resto de los pardmetros son: ¢ = 1,7 = 1000. Los
errores no son reportados en este caso dado que son similares a los obtenidos en
el escenario previo.

La Figura 5.15 compara los tiempos de CPU de DASSL, Radaub, DOPRI
y LIQSS2. La Tabla 5.10 reporta los resultados obtenidos junto al ntimero de

evaluaciones de funciones escalares.
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Figura 5.15: Tiempo de CPU vs N con a = 1,d = 0,7 = 1000

Los resultados en este caso son similares a los obtenidos con d = 1-107%, y en
este caso para N = 10000 LIQSS2 es aproximadamente 30 veces mas rapido que

DOPRI, 38 veces més rapido que DASSL y 98 veces més rapido que Radau.
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5. APLICACIONES Y RESULTADOS

Tabla 5.10: Tiempo de CPU (ms) y nimero de evaluaciones de funcién para dife-
rentes valores de NV con a = 1,d = 0,r = 1000

N LIQSS2 DASSL DOPRI Radaub

tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval.

10 854e—1 6,14e3  3,78¢0  8,47e3  2,00el  1,88¢5  1,00el  1,02¢4

50 1,46¢€0 2,81e4 1,61el 1,02e5 3,00el 1,06e6 3,00el 1,74e5

100  8,30e0  5,92e4  4,49el  3,12¢5  6,00el 2,466  6,00el  5,02¢5

200  1,28¢el 1,045 9,79¢l  8,70e5 1,202 5,16e6  1,50e2  1,57¢6

500 2,33el 2,70ed 3,17e2 2,74e6 3,40e2 1,65e7 5,80e2 6,06e6

1000 4,.23el  549¢5  7,44e2  5,90e6  6,70e2  3,54e7 1,173 1,19e7

10000 3,99¢e2 6,58e6 1,51e4 1,04e8 1,19¢4 6,43e8 3,93e4 4,23e8

Variacién del Término de Reaccién r

En este caso consideramos la variacion del término de reaccién r con los res-

tantes pardmetros definidos como: a = 1,d = 1-107%, N = 1000.

La Figura 5.16 compara los tiempos de CPU de DASSL, Radau5, DOPRI y

LIQSS2 a medida que crece 7. La Tabla 5.11 reporta los resultado obtenidos junto

a el nimero de evaluaciones de funciones escalares. Nuevamente, no reportamos

los errores dado que son muy similares a los obtenidos previamente.
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Figura 5.16: CPU time vs. 7 con @ = 1,d = 1-1074, N = 1000

En este escenario, LIQSS2 muestra una ventaja significativa sobre el resto de los

métodos, su rendimiento no es afectado por el crecimiento del término de reacciéon

r.
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5.3 Aplicacién en Modelos de Adveccién—Difusién—Reaccion

Tabla 5.11: Tiempo de CPU (ms) y nimero de evaluaciones de funcién para dife-
rentes valores de r con a = 1,d = 1-107%, N = 1000

N LIQSS2 DASSL DOPRI Radaub
tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval.

100 3,35el  5,93e5 3,532  1,94e6  1,10e2  5,38e6  5,80e2  5,50e6

500 4,34el  5,45e5  4,79¢2  3,68¢6  3,10e2  1,61e7  9,90e2 9,186

1000  4,66el  6,05e5  7,4le2  5,64e6 7,002  3,5de7  1,29e3  1,23e7

2000  4,49¢1  6,5leb  1,05e3  1,00e7 1,21e3 6,377 2,5le3  2,4le7

5000 5,08e1  6,84e5 1,50e3  1,71e7  2,60e3  1,41e8  3,58e3  3,52eT7

10000 5,25el  7,04e5  1,75e3  2,14e7  5,25e3  2,78¢8  4,39¢3  4,49e7

100000  5,64el 7,685  3,29e3  5,12¢7  4,68e4  2,71e9  8,93e3  9,43e7

El resto de los métodos presentan varias desventajas en este caso. DOPRI, al
ser explicito, limita el tamano del paso de simulacion a la regién de estabilidad que
se reduce linealmente con r. Por lo tanto, el costo computacional crece linealmente
con r.

DASSL y Radau no tienen problemas de estabilidad, pero al crecer r aumenta
la no-linealidad del problema y la iteracion de Newton necesaria utilizada por
estos métodos requiere mas pasos para converger.

En conclusién, para el ultimo caso analizado (r = 100000), LIQSS es aproxi-
madamente 60 veces més rapido que DASSL, 160 veces més rapido que Radau y

300 veces mas rapido que DOPRI.
Variacién del Término de Difusion d

En este Ultimo escenario estudiamos el costo computacional para distintos va-
lores del término de difusiéon d mientras que los restantes parametros se mantienen
fijos (a = 1, N = 1000, r = 1000). Los errores son similares a los anteriores por lo
que no se reportan.

La Figura 5.17 muestra el costo computacional como funcién de d mientras que
la Tabla 5.12 reporta los resultados y el niumero de las evaluaciones de funciones
escalares.

Para valores pequefios de d, el rendimiento de LIQSS2 nuevamente supera al
resto de los métodos. Sin embargo, a medida que crece el término de difusion, su

eficiencia se degrada rapidamente.

121



5. APLICACIONES Y RESULTADOS

10000

LIQss2 ——
DASSL
Dopri --------
Radau
,/
1000 //
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, /’
5 /
£
£ /
= /
2
o
/
/
100
/
10
1e-07 1e-06 1e-05 0.0001 0.001 0.01 0.1

Diffusion (d)
Figura 5.17: Comparacién de tiempo de CPU para diferentes valores del término

de difusiéon d - ¢ = 1, N = 1000, r = 1000

Tabla 5.12: Tiempo de CPU (ms) y nimero de evaluaciones de funcién para dife-
rentes valores de d con a = 1, N = 1000, r = 1000

N LIQSS2 DASSL DOPRI Radaub
tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval.

le—1  3,79e3  6,19¢7  3,15¢2  2,46e6  1,82e3  9,45¢7 4,902  4,76€6

le—=2  6,25el 8,68e5  5,38e2  4,04e6  6,20e2  3,16e7  9,40e2  9,00e6

le—3  5,23el  6,07e5  7,39e2  5,26e6  7,00e2  3,63e7  1,8le3  1,59e7

le—4  4,66el  6,06e5  7,4le2  5,064e6 7,002  3,5de7  1,29e3  1,23e7

le=5  4,18e1  5,62¢5  7,73e2 5/ 77e6  6,90e2  3,54e7  1,26e3 1,20e7

le—6  4,27el  5,48e5  7,47e2  545e6  6,90e2  3,54e7  1,26e3  1,19e7

le—7 3,89el  522e5 8,07¢2 6,116  6,90e2  3,5de7  1,24e3  1,19e7

Modelo Adveccién—Difusién—Reaccion en 2D

Es este ultimo ejemplo analizamos brevemente si los resultados obtenidos an-
teriormente se mantienen para los casos en dos dimensiones. Con este fin, consi-
deramos un modelo de adveccién—reaccién 2D discretizado dado por las siguientes

ecuaciones:

+r(ul; — u‘?’) ) (5.34)
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5.3 Aplicacién en Modelos de Adveccién—Difusién—Reaccion

parai=2,--- ,N,j=2,--- N,

Ui = —0y A Yy Ay + T(Uil - u?l) (5.35)
parai=2,---, N,
i = —ay (s ) U2 s (5.36)
Upj = —0g A Gy T T :
para j =2,--- , N y finalmente
. U1,1 Ui
U1 = =g = ayry + 7’(“?,1 - U?1) (5.37)

donde el refinamiento de la grilla es definido por Az = Ay = 10/N.
Simulamos este modelo para diferentes refinamientos de la grilla, obteniendo

los resultados reportados en la Tabla 5.13.

Tabla 5.13: Tiempo de CPU (ms) para diferentes configuraciones posibles de la
grilla (N x N) - a; = a, =1, r = 1000.

N LIQSS2 DASSL DOPRI
tiempo eval. tiempo eval. tiempo eval.

10 x 10 570e0  4,86e4  1,37¢2  2,39¢6  8,6del  1,28¢6

50 x 50 1,822  1,17¢6  3,02e3  7,16e7  3,76e4  4,69¢8
100 x 100 8,59¢2  4,68¢6  1,19¢4  2,91e8 - =
500 x 500 5,69e4  1,21e8  4,03¢5 9,409 - -
1000 x 1000 4,35¢5 4,068 1,916 4,24el0 - -

Podemos ver que el método DASSL no puede simular cuando la grilla es N x
N =100 x 100. En este caso, DASSL debe invertir una matriz muy grande que en
este caso no es tridiagonal.

Nuevamente, el método LIQSS2 exhibe un mejor rendimiento que DOPRI y
DASSL. Debemos mencionar que mientras que el nimero de evaluaciones de fun-
ciones crece de manera lineal con el tamano del sistema, el tiempo de CPU escala
de manera supra-lineal. Esto es debido al hecho de que el lenguaje p—Modelica no
soporta modelos 2D todavia, por lo tanto en el modelo correspondiente la matriz
de tamano N x M fue modelada M arreglos. Como consecuencia, el modelo p—
Modelica no es traducido de manera 6ptima al lenguaje C, donde el lado derecho
de la EDO contiene comparaciones innecesarias en este caso. A medida que crece
M, esas comparaciones innecesarias afectas el rendimiento global.

Como conclusiéon podemos decir que:
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5. APLICACIONES Y RESULTADOS

= Kl método LIQSS2 es una mejor opciéon que los métodos clasicos de inte-
graciéon cuando la relacion entre la adveccion y la difusién es grande. Sin
embargo, cuando la difusién es alta, los modelos no son tratados de manera

apropiada por el método LIQSS2 y los métodos cldsicos son més eficientes.

= Cuando el término de difusién se mantiene pequeno, a medida que N crece

LIQSS2 muestra ventajas sobre los restantes métodos.

= Al contrario que en los métodos clésicos, el rendimiento de los métodos

LIQSS2 no se ve afectado por el crecimiento del término de reaccion 7.

= En la mayoria de los casos, el método LIQSS2 es al menos 10 veces mas

rapido que los métodos clésicos.
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Capitulo 6

o p

Simulacion en Paralelo con
elssslmulador Autonomo de

Como vimos en el Capitulo 3, el simulador auténomo para métodos QSS esta
disenado de manera tal que es posible definir modelos complejos de gran escala,
obteniendo la informacién estructural que necesita el motor de simulacién de una
manera eficiente. Sin embargo, simular este tipo de modelos usualmente conlleva
un costo computacional alto. En los tltimos anos, debido al desarrollo de procesa-
dores multi—nicleo como asi también de clusters de computadoras multi-nodo, la
simulacién en paralelo de sistemas de tiempo continuo representa la manera usual
de reducir los costos de simulacion.

La naturaleza asincrona de los métodos QSS simplifica la paralelizacién de los
célculos realizados. Como mencionamos anteriormente, los métodos QSS pueden
ser representados como sistemas de eventos discretos, por lo tanto, se podrian
utilizar en principio las estrategias de paralelizacion para sistemas de eventos dis-
cretos, sin embargo, ninguna de estas estrategias se adapta de manera satisfactoria
a los algoritmos de simulacién QSS. Al aplicar técnicas de sincronizacién estricta
propuesta en las estrategias conservadoras, no se permite la ejecucion de cdlculos
concurrentes como se muestra en [8]. Por otro lado, aplicar estrategias optimistas
requiere el uso de una gran cantidad de memoria para implementar el mecanismo
que permite retrotraer la simulacién. Finalmente, aplicar la técnica que evita la
sincronizacion entre diferentes PLs podria introducir un error inaceptable en la
simulacién.

En [4], se proponen dos técnicas de paralelizacién especificas para métodos

QSS, SRTS y ASRTS para una arquitectura multinicleo de memoria compartida.

125



6. SIMULACION EN PARALELO CON EL SIMULADOR
AUTONOMO DE QSS

Donde la sincronizacion entre los diferentes submodelos es llevada a cabo por un
reloj de tiempo real y adicionalmente se analiza el error introducido por las técnicas
de paralelizacién mostrando que si la diferencia entre los tiempos 1égicos de los
distintos PLs se mantiene acotada, la paralelizacién introduce un error numérico
adicional acotado. Estas técnicas fueron implementadas en PowerDEVS, por lo
que presentan las limitaciones en términos de eficiencia impuestas por el motor
de simulacién DEVS. Adicionalmente, se requiere uso de un sistema operativo de
tiempo real.

Basados en la ideas descriptas, en esta Tesis se desarrollaron dos nuevas técni-
cas de paralelizacién especificamente disenadas para los métodos de QSS que no
tienen las limitaciones mencionadas anteriormente. En este capitulo presentamos
las nuevas metodologias para la simulacién en paralelo de métodos QSS y su im-
plementacién basada en el motor de simulacién auténomo QSS. En las siguientes
secciones introducen la idea baésica, los algoritmos y la implementacién de los di-

ferentes componentes en el motor de simulaciéon auténomo para métodos QSS.
6.1. Idea Basica

La técnica de paralelizacién que presentamos requiere como primer paso que
el modelo original sea dividido en P submodelos, para que cada submodelo pueda
ser simulado en un proceso légico diferente.

Luego, en cada paso de simulacién de un submodelo, el PL correspondiente
controla si la variable que cambia debe ser comunicada a otros PLs utilizando
informacién estructural. En caso de tener que comunicar el cambio, se envia un
mensaje con el valor nuevo de la variable, indicando ademas el tiempo logico del
mismo utilizando un mecanismo de comunicacién inter—proceso.

Para poder evitar errores inaceptables introducidos por mensajes que son en-
viados en instantes de tiempo errdneos, la técnica de paralelizacion propuesta
impone una restriccién adicional que controla que la diferencia entre los tiempos
16gicos de simulacion de los diferentes PLs sea acotada. Esta cota es definida por
un pardametro llamado At dado por el usuario.

De este modo, en esta nueva técnica se propone una sincronizacién no estricta
entre los PLs. Esto se logra calculando el tiempo virtual global gvt (que es igual

al minimo de los tiempos 16gicos de todos los PLs) y aplicando la restriccién de
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6.2 Estructura Basica del Simulador Paralelo

que ningun PL puede avanzar su tiempo logico por encima de la cota impuesta
gut + At. Esto significa que cuando el préximo paso de simulacién programado
por un PL es mayor a gvt + At, debe esperar hasta que se actualice el gvt o hasta

recibir un mensaje.
6.2. Estructura Basica del Simulador Paralelo

Las nuevas técnicas de paralelizacion propuestas fueron implementadas en el
motor de simulacién auténomo para métodos QSS en una arquitectura multi—
nicleo utilizando memoria compartida en un esquema MIMD (Multiples Instruc-
ciones Multiples Datos). Para esto se requiere primero dividir el modelo defini-
do por las Ecs.(3.2)—(3.4), donde cada PL simula un submodelo diferente. Cada
PL estd compuesto por un médulo Integrador, un médulo Cuantificador, y
un médulo Modelo, de igual manera que en el caso secuencial descripto en el
Capitulo 3.

Teniendo en cuenta que las derivadas de estado calculadas en un PL pueden
depender de variables de estado calculadas en otro PL, es claro que los diferentes
PLs deben comunicarse durante la simulaciéon. Més atn, el calculo de una derivada
de estado &; en el tiempo t requiere conocer el valor de las variables de estado
cuantificadas involucradas en el cdlculo de f;(q,d,¢) en el tiempo ¢, por lo tanto,
también es necesario un mecanismo de sincronizacién entre los distintos PLs.

Con este fin, se deben agregar mecanismos permitan la sincronizacién y la
comunicacion entre diferentes PLs al médulo Integrador secuencial.

El estructura bésica del motor de simulaciéon QSS en paralelo se muestra en la
Figura ?7!.

En las siguientes secciones, luego de discutir como generar la particién del
modelo, describiremos en detalle los mecanismos de sincronizaciéon y comunicacion

implementados en el motor y el algoritmo de simulacion en paralelo propuesto.

1Cabe mencionar que esta estructura estd desarrollada para una arquitectura de memoria
compartida. De todas formas, el mecanismo de comunicacién se describe en términos de envio
mensajes. Veremos méas adelante que la restriccién al uso de una arquitectura de memoria com-
partida estd impuesta por el mecanismo de sincronizacién.
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6. SIMULACION EN PARALELO CON EL SIMULADOR
AUTONOMO DE QSS

PARALLEL SIMULATOR LP; PARALLEL SIMULATOR LP,

Quantizer Model Quantizer Model
alt) = Qe (1), (1) #0)= ) a(t) = Qa(t), (1) #0) = It

QSS1,LIQSS1,QSS2,etc. Structure QSS1,LIQSS1,QSS2,etc., Structure
a(t) alt).f (R «(0) a0 ¢
q(t) Structure| (%) q(t) Structure|  @(t)
Integrator Integrator
x = [} i(r)dr z = [} i(r)dr
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LPysend(m) LP,send(m)
NMailbox Service

Figura 6.1: Motor de simulacién QSS en Paralelo —Esquema Bésico de Interaccion

6.3. Particion y Estructura Inter—Procesos

Como mencionamos anteriormente, el algoritmo de simulacién en paralelo para
métodos QSS requiere que el modelo original sea dividido en submodelos que luego
pueden ser simulados por diferentes PLs.

Para poder obtener una simulacién en paralelo eficiente, la divisiéon del modelo
debe ser balanceada, y al mismo tiempo la comunicacién entre los PLs tiene que
ser la minima posible. En algunos casos simples, cuando el sistema tiene una
estructura regular, esta division puede ser realizada de manera manual.

Sin embargo, en el caso general, se deben utilizar algoritmos que dividen el
modelo de forma automatica. En el motor de simulacién en paralelo dispone de
un conjunto de algoritmos basados en grafos que permiten generar la particiéon del
modelo de manera automdtica y fueron desarrollados en [23].

En este trabajo, asumiremos disponible una particién adecuada de los modelos
presentados.

En el contexto de la implementacion, la divisién del modelo es representada por
dos arreglos P*, y P?, cuyas componentes toman valores en el conjunto {1,--- ,p}.
Donde P? = k indica que la variable de estado x; es calculada por el k—ésimo PL.
De manera similar, P? = k indica que la funcién de cruce por cero ZC; y su

K2

handler correspondiente H; son calculados por el k—ésimo PL.
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6.4 Algoritmo de Simulacién

Cabe mencionar que en la interfaz grafica del motor de simulacion QSS en para-
lelo, el usuario final puede seleccionar diferentes algoritmos de divisiéon automatica
de modelos descriptos en [23] o proveer una particién generada manualmente.

Como mencionamos anteriormente, la informacién estructural del modelo es
representada por cuatro matrices de incidencia SD, SZ, HD,y HZ. Estas matrices
representan influencias directas desde variables de estado y handlers a derivadas
de estado y funciones de cruce por cero.

Una vez que el modelo es dividido en submodelos (de acuerdo a los arreglos
P* y P#), puede suceder que un cambio en una variable de estado —o la ejecucién
de un handler— calculado en el k—ésimo submodelo tenga una influencia directa en
alguna variable de estado o funcién de cruce por cero calculada un otro submodelo.

Por lo tanto, es necesario un mecanismo de comunicacién inter—proceso que
a su vez requiere conocer informacion estructural con respecto a la comunicacion
entre los mismos.

En nuestra implementacion, esta informacion es representada por dos matrices

de incidencia definidas en cada PL:

= SO* donde SOf’ ; = 1 indica que la i—ésima variable de estado del k—ésimo
submodelo influencia alguna derivada de estado o funcién de cruce por cero

calculada en el [-ésimo submodelo.

» HO* donde H Oﬁl = 1 indica que las variables que son modificadas por
la ejecucion del i—ésimo handler en el k—ésimo submodelo influencia alguna
derivada de estado o funcién de cruce por cero calculada por el [—ésimo

submodelo.

Las matrices SOF y HO® son calculadas en tiempo de inicializacién utilizando
la informacion provista por las matrices de incidencia estructurales SD, SZ, HD,
HZ y los arreglos P* y P? que describen la particion del modelo. Cabe mencionar
que SOF y HO* son guardadas en forma sparse, al igual que el resto de las matrices

que contienen informacién estructural.
6.4. Algoritmo de Simulacion

El algoritmo de simulacién en paralelo es implementado localmente en cada

proceso 1égico. Como explicamos anteriormente, cada PL estd compuesto por un
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moédulo Integrador, un médulo Cuantificador y un médulo Modelo. Tanto el
Cuantificador como el Modelo son idénticos a los médulos secuenciales, mien-
tras que el Integrador debe incluir ahora los mecanismos de comunicacién y
sincronizacion.

La comunicacién entre procesos implica enviar mensajes a otros PLs luego de
cambios en variables de estado o la ejecucién de un handler, que de acuerdo a la
estructura de comunicacién inter—procesos, afectan derivadas de estado o funciones
de cruce por cero calculadas en otros PLs. Ademads, cada PL debe poder recibir
mensajes de otros PLs con los cambios correspondientes. Con este fin, cada PL
mantiene una lista ordenada por los tiempos logicos de llegada de mensajes sin
procesar.

Como ya hemos mencionado, el mecanismo de sincronizacién limita el avance
de la simulacién cada proceso para mantener una una diferencia acotada entre los
tiempos légicos de los distintos procesos.

Maés adelante, explicaremos en detalle los procedimientos de comunicacion y
sincronizacion.

Teniendo en cuenta estas modificaciones, el algoritmo para el k—ésimo Inte-
grador paralelo puede describirse de la siguiente manera:

Puede notarse que este algoritmo es similar al algoritmo secuencial (Algorit-
mo 3.1), con la adicién de el cdlculo de tiempo global virtual gvt como el minimo
entre los tiempos de simulacion légicos de cada PL y una rutina de sincronizacion
para controlar el avance del tiempo 1égico t*. Finalmente, también se debe tener
en cuenta los mensajes recibidos de otros PLs.

Cuando el proximo paso en el k—ésimo PL se debe a un cambio en una variable
cuantificada ¢; en el tiempo t, el Integrador procede de la siguiente manera:
Nuevamente, este algoritmo es muy similar al algoritmo secuencial (Algoritmo 3.2).
La diferencia en este caso es que solamente son actualizadas las derivadas de estado
que son calculadas por el PL, y, eventualmente, se envian mensajes a los otros PLs
que calculan las derivadas de estado restantes afectadas por el cambio en la variable
cuantificada.

Cabe mencionar que el vector de estados cuantificados q(t) utilizado para cal-
cular las derivadas de estado y las funciones de cruce por cero pueden contener

componentes g;(t) calculadas en otros PLs. En este caso, el k—ésimo PL tiene una
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Algoritmo 6.1: QSS Parallel Integrator Module

while ﬂ:<tf //while simulation time of the k--th LP is less than
the final time tf

tﬁ = min(tmﬂf?’==k) // time of the next change in a quantized
variable computed by the k-th LP

t§ = min(t;ﬂf? =k) // time of the next zero--crossing time
computed by the k--th LP

tk = Mailbox.FirstMessage().time() // timestamp of the first
enqueued message

th = min(tﬁt?t%) // attempt to advance LP simulation time

gvt = min(ﬂ) // recompute global virtual time

Synchronize() // call synchronization procedure
if #’Ztﬁ then //state change
T = argmin(my) // the i-th quantized state changes first
Parallel_Quantized_State_Step(i) // execute a quantized state
change on variable i
elseif #;Ztﬁ then //zero--crossing
7 = argmin(ﬁq) // the i-th event handler is executed first
Paralle1_Event_Handler_Step(i) // execute the procedure for the
i-th event handler
else
Process_External_Message() //process the first enqueued message
end if
Mailbox.Receive_messages() //check local inbox for incoming
messages from other LPs
end while

Algoritmo 6.2: QSS Parallel Integrator Module - Quantized State Change

Parallel_Quantized_State_Step (i)

{
integrateState (z;, ;, tky s/ integrate i-th state up to time tk .
Quantizer.update(z;, ¢;) // update i-th quantized state ¢
tr; = Quantizer.nextTime(x;, ¢q;) //compute next i-th quantized state
change time
for each [ such that SO&Z:I
Mailbox.Send_state_message(l,i,q;,t_k) //send new quantized
state and time stamp to I--th LP
end for
for each j such that SD;; =1 and P =k
integrateState (z;, @, t) // integrate j-th state up to time ¢t.
T; = Model.fﬂqk(ﬂ,dk(ﬂ,ﬂ // recompute j-th state derivative
tr; = Quantizer.nextTime(x;(t), ¢j(t)) //recompute next j-th
quantized state change time
end for
for each j such that SZ;; =1 and P =k
zcj = Model.zq(quﬂ%ﬂ,ﬂ // recompute j-th zero--crossing function
tzj = nextEventTime(zq) //recompute next j-th zero--crossing time
end for
}

copia local (posiblemente desactualizada) de los valores correspondientes. Por lo
tanto, el vector que contiene tanto las componentes calculadas por el PL como las

copias locales se denota como q*(t), una acotacién similar puede realizarse sobre
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el vector de estados discretos d(t).

Cuando el préoximo paso de simulacién es debido a la ejecucién de un handler
H; en el tiempo t, el Integrador procede como el Algoritmo 3.3 con las mismas
modificaciones introducidas anteriormente.

Como mencionamos antes, cuando un PL recibe un mensaje informando un
cambio en una variable cuantificada o discreta, el mensaje es guardado en una
lista ordenada por el tiempo de simulacion l6gico de cada mensaje. En el caso
de que el primer mensaje de la lista tenga un tiempo légico (mq.t) menor que el
préximo tiempo de simulacion local programado, el Integrador procesa el mensaje
de la siguiente manera (asumiendo que el mensaje corresponde a un cambio en una

variable de estado cuantificada):

Algoritmo 6.3: QSS Parallel Integrator Module - External Quantized State Change

Process_External_Message ()
{
mi=Mailbox.FirstMessage () .pop() //dequeue the first message at the
queue
i=mj.index () //index of the quantized variable that changed
qllC = m1.q //update local copy of quantized state @;.
for each j such that SD;; =1 and f?2:
integrateState(x;, &, t) // integrate j-th state up to time ¢t.
; = Model. f;(q(t),d(t),t) // recompute j-th state derivative

ta:j = Quantizer.nextTime(xj(t), qj(t)) //recompute next j-th
quantized state change time
end for
for each j such that SZ;; =1 and F?::k
zcj = Model.zcj(q,d(t),t) // recompute j-th zero--crossing function
tz; = nextEventTime(ij) // recompute next j-th zero--crossing time
end for
}
Cuando el mensaje corresponde a la ejecucién de un handler, el procedimiento
es similar.

6.5. Sincronizacién y Comunicacién Inter—Procesos

Como mencionamos anteriormente, la implementacién en paralelo del motor de
simulacién QSS utiliza un mecanismo de sincronizacién no estricta que es necesario
para asegurar que los calculos son efectivamente realizados en paralelo.

Este mecanismo de sincronizacion requiere que, luego de cada paso de simula-
cién, cada PL calcule:

— 7 l
gut = 121;1}3(1,‘ ) (6.1)
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como el minimo tiempo de simulacién légico de todos los PLs. Luego, cada PL
limita el avance de su tiempo de simulacién local t* al valor gut + At, donde At es
un pardmetro definido por el usuario. Cabe mencionar que At es una cota superior
para la diferencia entre los tiempos de simulacion locales de cada PL y define que
tan estricta es la simulacion.

El procedimiento de sincronizacién de cada PL implementa una rutina que

espera mientras se verifica la siguiente condicién
th > gut + At (6.2)

Cuando el guvt avanza (debido a que otros PLs actualizan su tiempo de simulacién
local) o cuéndo el tiempo local de simulacién t* es actualizado (debido a que el
k—ésimo PL recibe un mensaje), y la condicién de la Ec. (??7) no se cumple, el
k—ésimo PL puede continuar con la simulacién. La rutina de sincronizacion puede

describirse de la siguiente manera:

Algoritmo 6.4: LP Synchronization

Synchronize()
{
while (tF — gut > At)
rcv=Mailbox.Receive_messages() //check local inbox for incoming

messages from other LPs

if (rcv)
th = Mailbox.FirstMessage ().time() // timestamp of the first
enqueued message
end if
gut = min(tl) // recompute the minimum global virtual time
end while

Podemos ver que la linea 77 de este algoritmo calcula explicitamente el mini-
mo tiempo virtual global a partir de los tiempos légicos t' de todos los procesos.
Este célculo es la razén que restringe el uso de la estrategia implementada a una
arquitectura de memoria compartida. Si se utilizara este algoritmo en una arqui-
tectura distribuida se deberia transmitir los diferentes tiempos légicos de cada
procesador en cada paso de simulacién, lo que resulta en un trafico sobre la red
muy importante.

La Figura 77 ilustra el funcionamiento del mecanismo de sincronizacién durante

la simulacién en paralelo utilizando dos PLs.
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LP 1 wait

LP Time

LP 2 wait

» T CPU Time

Figura 6.2: Motor de Simulacién QSS Paralelo — Ejemplo Esquema de Sincroniza-
cién

Es este ejemplo, podemos ver que el tiempo de avance maximo para cada PL
estd limitado por gvt + At, lo cual es representado en la figura por la regién gris
sobre el gut.

Al comienzo de la simulacién, el proceso légico (LP2) agenda su préximo cam-
bio para el tiempo ¢2, dado que este valor es mayor a gvt + At debe esperar hasta
que avance el gvt (i.e. que avance el tiempo de simulacién ¢! del proceso 14gico
LP1).

Luego, al llegar al tiempo de CPU ¢t,, el tiempo de simulacién t! (como asf
también el guvt) es tal que t? < gvt + At y el proceso LP2 puede reanudar su
simulacién. Durante el intervalo (t4, 1), la distancia entre t! y t? es menor que At
por lo que ambos PLs pueden simular en paralelo sin tener que esperar. Luego,
en el tiempo de CPU ¢, el proceso LP1 agenda su préximo tiempo de simulacién
para el tiempo t' > gut + At, y en este caso el proceso LP1 debe esperar.

Es importante notar que en el caso de tomar At = 0, cada PL puede avanzar
solamente cuando gut = t*, lo que lleva a una simulacién secuencial y no se realizan
célculos en paralelo. Por otro lado, si tomamos At > ¢; (donde ¢ es el tiempo final
de simulacién) no existe sincronizacién durante la simulacién y cada PL simula
tan rdpido como sea posible, de la misma manera que la estrategia NOTIME, pero
los errores numéricos introducidos por la simulacién en este caso pueden resultar

inaceptables.
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Como consecuencia, el un buen valor para el pardmetro At debe ser tal que el
error introducido por la simulacién sea aceptable y que a su vez permita realizar
célculos en paralelo. Analizaremos en profundidad este problema maés adelante,
proponiendo también una estrategia apdaptiva para encontrar un valor adecuado
para el parametro At.

Como mencionamos anteriormente, los diferentes PLs envian mensajes a otros
PLs durante la simulacién. Con este propoésito, cada proceso logico tiene una casilla

de correo que ofrece los siguientes servicios:

= Send_state_message(l,i,qi,tk), que envia un mensaje desde el k—ésimo
PL al [-ésimo PL indicando un cambio en la i—ésima variable de estado

cuantificada ¢; en el tiempo ty.

= Send_event_message(1,i,{dj},{xj},tk), que envia un mensaje desde el
k—ésimo PL al [-ésimo PL indicando que la ejecucién del i—ésimo handler
en el tiempo t;, modifica la lista de variables discretas {d;} y la lista de

variables de estado continuas {z;}.

= Receive_messages (), que controla la existencia de mensajes nuevos y guar-
da los mensajes recibidos en una lista interna. Adicionalmente, cuando un
mensaje con un tiempo légico m.t es recivido y ese tiempo légico es menor
que el tiempo del dltimo paso de simulacién local ejecutado por el PL t*~, el
tiempo 16gico del mensaje es modificado y se le asigna el valor t*~. De esta

manera evitamos recibir mensajes desde el pasado durante la simulacién.

Cabe mencionar que la modificacién en los tiempos 1égicos de los mensajes
es el unico efecto que tienen los errores de sincronizacién en los resultados
de la simulacién. De todas maneras, la diferencia entre m.t y t*~ siempre es

acotada por At.
El mecanismo de comunicacion entre los diferentes procesos es hibrido:

= Los mensajes que transmiten cambios de estado se envian de manera asincro-

na utilizando los servicios mencionados anteriormente.

= Los mensajes que transmiten cambios discretos utilizan los mismos servicios,

pero en este caso de manera sincronizada, i.e. el proceso que envia el mensaje
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debe esperar hasta que todos los procesos destinatarios del mensaje procesen

el mismo.

Este tltimo caso asegura que cada cambio discreto es procesado por todos los
PLs afectados antes de continuar la simulacién. Teniendo en cuenta que los cambios
discretos pueden provocar grandes cambios en las variables de estado y discretas,
esta politica previene la introduccién de errores numéricos grandes dados por la
falta de sincronizacién luego de discontinuidades.

Cabe mencionar que en la mayoria de los modelos que contienen discontinui-
dades el niimero de cambios en las variables continuas es significativamente mayor
que el niimero de cambios discretos. Por lo tanto, en la practica, la comunicacion

es en gran parte asincrona.
6.6. Detalles de Implementacién

El modelo de ejecuciéon de cada proceso logico es implementado utilizando
hilos POSIX de Linux. Cada hilo es asociado a un CPU especifico utilizando
sched_setaffinity. La asignaciéon de los hilos a cada CPU esta dada por las
matrices de particién PX y PZ.

Inicialmente, un proceso principal se encarga de leer la particiéon del modelo
y generar la estructura de comunicacién inter—proceso. Luego, se crean P hilos y
cada uno de ellos implementa localmente una instancia del Integrador Paralelo,
el Cuantificador y el Modelo.

Como mencionamos anteriormente, las instancias del Cuantificador y el Mo-
delo son idénticas a las implementaciones secuenciales.

La implementacién del médulo Integrador Paralelo contiene estructuras de

datos con la siguiente informacion:

= Una copia local del tiempo de simulacién 1égico t* y el tiempo virtual global

gut.
= Las matrices que indican la comunicacién inter—procesos SO* y HOF.

= Dos arreglos que contienen los indices de las derivadas de estado y funciones

de cruce por cero calculadas por el PL.

» Una instancia de la casilla de correo.
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= Una copia local del vector de estados discretos d.
Adicionalmente, una opcién de compilacién permite tener copias locales de:

= Copias locales de los arreglos completos de las variables de estado y cuanti-

ficadas x y q.
= Una copia local de los valores de las funciones de cruce por cero.

En caso contrario esos arreglos son compartidos por todos los PLs junto con el

resto de la informacién global compartida, que consisten en:
= Un arreglo que contiene los tiempos de simulacién local de cada PL.

= Un arreglo donde estan registradas todas las instancias de las casillas de

correo de cada PL.
= Las cuatro matrices de incidencia SD, HD, SZ,y HZ.

Cabe mencionar que la copia completa del arreglo de estados discretos d se
mantiene para evitar problemas de sincronizacién entre los PLs, dado que dife-
rentes PLs pueden modificar los valores de cada uno de los componentes. El uso
opcional de las copias locales de las variables de estado y las variables cuantificadas
permite mejorar el desempeno del motor de simulacién en arquitecturas NUMA
(Non—Uniform Memory Access). Dado que en este tipo de arquitecturas, el tiempo
de acceso a una direccion de memoria de los diferentes PL depende de cada pro-
cesador. Por lo tanto, al tener copias locales del estado completo, cada procesador
accede a su propio banco de memoria y se evita este problema.

El costo de utilizar copias locales del estado completo es un incremento signifi-
cativo en el consumo de memoria. Esto puede ser resuelto copiando solamente los
subarreglos que son efectivamente utilizados por cada PL y mediante la definicién
de los mapas correspondientes a los arreglos globales.

A pesar del hecho de que todos los datos son guardados en memoria compartida,
los 1inicos datos que son actualizados por todos los PLs de manera concurrente
son los arreglos que contienen los tiempos de simulacién local de cada PL (por
razones de sincronizacién) y el arreglo que contiene las casillas de correo (para

poder comunicar mensajes)?.

2 Adicionalmente, cuando los arreglos de estado no tienen copias locales, pueden ser accedidos
de manera concurrente.
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Adicionalmente, el arreglo que contiene los tiempos de simulacién local es utili-
zado para calcular el tiempo virtual global gvt. De todas maneras, en la implemen-
tacién, el gut solamente es actualizado por el k—ésimo PL cuando el tiempo local
t* es mayor a gut + At. Esto implica que en la mayorfa de los pasos de simulacién,

no se accede al arreglo compartido.

6.7. Analisis del Error Numérico de Paraleliza-
cion

El mecanismo de sincronizacién no estricto adoptado puede provocar que un
mensaje enviado por el k—ésimo PL informando un cambio en una variable de
estado cuantificada g; en el tiempo t* sea recibido por el I-ésimo PL de manera
tardia, i.e., cuando el [-ésimo PL ya ha ejecutado uno o més pasos en el tiempo ! >
t*. En este caso, como no existe un mecanismo que permite retrotraer la simulacién,
el [-ésimo PL modificara el tiempo logico del mensaje recibido asumiendo que el
cambio en la variable cuantificada ¢; ocurrié en el tiempo t'.

Esto implica que, durante el intervalo (¢*,¢!), el I-ésimo PL realiza célculos
utilizando una copia local incorrecta (desactualizada) del estado cuantificado g;.
De todas maneras, tomando en cuenta que la diferencia entre los tiempos logicos
t' y t* es acotada por At, y conociendo que ¢; es una aproximacién de una sefial
que varia de forma continua z;(t), podemos esperar que la diferencia entre el
valor real de ¢; (calculada en el k—ésimo PL) y la copia local del I-ésimo PL
no sea significativa y que introduzca un error numérico acotado en los céalculos
subsiguientes.

El siguiente andlisis muestra este hecho de manera formal.

Consideremos la aproximacion QSS de una EDO, dada por

y supongamos que este sistema es dividido de la siguiente manera:
Xq(t) = fa(da(t), an(t), v(t))

Xb (t) = fb(qa (t)v qb (t)v V(t))
donde:

x = [xq xp)7; a = [qq @)’ £ =[f, £]7
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Consideremos que implementamos la simulacién de este sistema en paralelo de
manera tal que x, es calculado en un PL y x; es calculado por un segundo PL
utilizando los mecanismo explicados en las secciones previas.

Luego, el mecanismo de sincronizacién no estricta implica que el primer PL
puede tener copias locales qf(t) que contengan valores desactualizadas de las com-
ponentes de gp(t). De manera similar, el segundo PL puede tener copias locales
q:(t), que contengan valores desactualizados de las componentes de q,.

Como consecuencia, el algoritmo de simulacién en paralelo simula la aproxi-
macién dada por la Ec. (7?):

Xa(t) = fa(qa(t), q5(t), v(1))
xp(t) = fi(qq (t), qu(t), v (1))
Definamos ahora A, () £ qS(t) — qau(t), y Ap(t) = f

<

(6.4)

¢(t) — qp(t). Luego, Eq.(?7?)
se puede escribir como

Xa(t) = fa(da(t), an(t) + As(t), v(1))

p(t) = fo(da(t) + Au(t), an(t), v(t))

que constituye una versién perturbada del sistema original dado por la Ec. (77),

(6.5)

con términos de perturbacién A, (t) y Ap(t).
Aqui podemos ver que un componente ¢;(¢) calculado por el primer PL y su
copia local ¢£(t) en el segundo PL pueden tener un retraso maximo dado por el

pardmetro At, i.e., ¢f(t) = ¢;(t — 7) con 0 < 7 < At. Por lo tanto, resulta que

67 (1) — ()] = @it = 7) — qi(t)] < |t = 7) — 2:(t) + 2AQs
donde utilizamos el hecho de que la diferencia entre x; y ¢; es siempre acotada
por el quantum AQ);. Luego, asumiendo que la derivada de estado @; = f;(q,t) es
acotada por una constante M; mientras que las variables de estado cuantificadas

q(t) se mantiene en cierta regién acotada, resulta que
|z (t —7) — 2 (t)] < M; -7 < M; At
y como consecuencia
lgf (t) — qi(t)] < M; - At + 2AQ; (6.6)

Aplicando el mismo andlisis en todos las componentes del arreglo q, y qp, resulta

que todos las componentes de los términos de perturbacién A, (t) y Ay(t) son
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acotados en su valor absoluto por una constante que depende del pardmetro At y
el quantum AQ.

Cuando el sistema original dado por Ec. (2.17) es lineal e invariante en el tiem-
po (LTI) y asintéticamente estable, se puede probar fcilmente que la presencia
de perturbaciones acotadas A, (t) y Ap(t) solamente agregan errores numéricos
acotados proporcionales a la cota de perturbacién [12, 36]. Para los casos no linea-
les, asumiendo que la perturbacion es suficientemente pequena, se pueden derivar
propiedades similares [39].

En caso de tener mdas de dos procesadores, el anélisis se puede extender facil-
mente llegando a los mismos resultados.

En conclusion, la paralelizacién introduce un error adicional al introducido por
los métodos QSS, y este error adicional puede ser acotado por un valor que se
incrementa de manera proporcional al pardmetro At.

A pesar de que esta conclusién es de naturaleza cualitativa (i.e. no provee
una cota cuantitativa para el error numérico adicional), en la siguiente Seccién
derivaremos un algoritmo para el célculo adaptivo del parametro At para de esta

manera asegurar una cota cuantitativa del error introducido.
6.8. Estrategia Adaptiva

La elecciéon del parametro At implica encontrar un balance entre el error
numérico introducido por la simulacién en paralelo y la cantidad de calculos que se
pueden realizar en paralelo. Obtener un valor adecuado para el pardmetro At ge-
neralmente involucra ejecutar reiteradas simulaciones para poder observar el error
introducido por el parametro y la aceleracién obtenida. Adicionalmente, un valor
de At que es adecuado al comienzo de la simulacién puede no serlo luego de un
tiempo debido a cambios en la dindmica del modelo.

Para resolver estos inconvenientes, desarrollamos un algoritmo adaptivo que
permite calcular de manera dindmica el valor de At manteniendo acotado el error
numérico.

Como analizamos en la seccién previa, la implementacion en paralelo con sin-
cronizacién no estricta provoca una diferencia entre las variables de estado cuan-

tificadas calculadas por un PL y las copias locales utilizadas en otros PLs. Esta
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diferencia puede ser vista como una perturbacién acotada que introduce un error
numérico acotado.

La diferencia entre la variable cuantificada ¢;(t) y una copia local ¢f(t) es
acotada de acuerdo a la Ec. (?7). Por lo tanto, si queremos acotar esta perturbacién

para que sea proporcional a la tolerancia seleccionada AQ);, tenemos que:
lgf (t) — qi(t)| < M; - At +2AQ; < a- AQ;

Donde, M; es una cota superior para la derivada de estado #;(t) y « es un pardme-

tro definido por el usuario. De esta tultima inecuaciéon obtenemos

(a—2)-AQ;

7

At < (6.7)

El limite impuesto a At debe ser cumplido por todas las variables de estado cuan-
tificadas que tengan copias locales en otros PLs, i.e., para todas las variables de
estado cuantificadas de salida.

El conjunto de variables de estado cuantificadas de salida para el k—ésimo PL
puede ser definido formalmente como Oy = {i|3l such that SOfil = 1}. Luego,
el conjunto de todas las variables de estado cuantificadas puede definirse como
0 2, Oy.

Como queremos que la Ec. (??) se cumpla para todas las variables de estado

cuantificadas de salida, el algoritmo adaptivo calcula el pardmetro At como

. (a—2)-AQ;
At = - 6.8
o M, (6:8)
Con este objetivo, cada PL calcula su minimo At* como
—2)-AQ;
AtF = mi b )
o, M, (6.9)

y luego At es calculado como el minimo de todos los AtF.

Las cotas en las derivadas de estado M; son estimadas numéricamente como®

|2i(ts) — o (8]
tl _ tpTev
1

M; ~ (6.10)

donde t; y t7""

son los tiempos de los 1ltimos dos cambios en la variable de estado

cuantificada g;.

3 M; se puede obtener de manera directa dado que M; = |%;|, as &; se guarda en los algoritmos
QSS. Sin embargo, cuando una solucién oscila cerca de un punto de equilibrio (como suele suceder
frecuentemente en las soluciones obtenidas mediante métodos QSS) #; puede ser mayor que la
variacién real del estado correspondiente, y en este caso, una aproximacién numérica representa
un mejor resultado.
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Cabe mencionar que la estima M; es actualizada cada vez que cambia la va-
riable de estado cuantificada de salida ¢;. Este cambio en M; puede modificar el
minimo At* del PL calculado por al Ec. (??) que puede a su vez modificar valor
global del At. Como consecuencia, podemos ver que el valor del pardmetro At
es actualizado de manera asincrona. Este hecho implica ademas la necesidad de
un mecanismo de sincronizacién que debe ser agregado al médulo Integrador
Paralelo.

Con este fin, el Algoritmo?? correspondiente al Integrador Paralelo debe
ser modificado permitir que cuando un paso de simulacién cambia una variable
cuantificada de salida, se actualice el minimo local At*. En caso de ser actualizado,
el algoritmo controla si el nuevo valor cambia el valor global At. Finalmente, si
el valor global es modificado, se debe invocar una rutina de sincronizacién global
para que todos los PLs actualicen el valor del pardmetro At.

Con este propésito, la estructura de datos de cada PL es extendida con la
adiciéon de una copia local del pardmetro global At. Adicionalmente, un arreglo
global es compartido por todos los PLs que contiene el minimo local de cada
proceso AtF.

Cabe mencionar que el uso de esta estrategia requiere seleccionar el coeficiente
de cota de error a, y luego, el parametro At se adapta de manera automatica. En
principio, seleccionar v = 10 parece razonable dado que error introducido por la
falta de sincronizacién puede ser como maximo un orden de magnitud mayor que
el error introducido por la aproximacién QSS.

Podemos notar que, mientras que el andlisis de la Seccién 7?7 da una cota
cualitativa del error, la estrategia adaptiva para el pardmetro At da una cota
cuantitativa del error numérico, donde podemos asegurar que el mismo no puede
ser mayor que « veces el error introducido por la simulacién QSS secuencial. Por lo
tanto, dado que el quantum AQ sea seleccionado de manera adecuada para el caso
secuencial, la implementaciéon en paralelo se mantendra dentro de la tolerancia

definida.

6.9. Resultados

En esta seccién presentamos los resultados obtenidos en la simulacién de cua-

tro modelos de gran escala. En estos modelos, analizamos y comparamos el ren-
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dimiento del motor de simulacién QSS en paralelo utilizando las estrategias de
sincronizacion propuestas con distintas configuraciones de pardmetros.

Los ejemplos estan ordenados por orden de complejidad. El primer modelo, que
representa el consumo de energia de una conjunto de aires acondicionados, es un
sistema hibrido que no requiere comunicacion entre los distintos PLs, por lo tanto
resulta 1til para medir la carga computacional introducida por la implementacion
en paralelo. El segundo ejemplo representa la discretizacién mediante el Método
de Lineas de un modelo de Adveccién—Reaccion de dos dimensiones de ecuaciones
en derivadas parciales [12]. Este modelo representa un caso puramente continuo
que permite también validar los resultados con respecto al error introducido por
las estrategias de simulacién en paralelo. El tercer modelo es una modificacién del
primer modelo donde se agrega un control centralizado para el consumo de energia,
esta modificacion implica que deben comunicarse los cambios discretos entre di-
ferentes PLs. El tdltimo modelo, que representa una red de neuronas pulsantes,
tiene una estructura de conexiones compleja con eventos que provocan cambios

instantaneos en las variables de estado del modelo.

Configuracion de los Experimentos

Los resultados presentados en las siguientes secciones fueron obtenidos utilizan-
do un servidor de 64-nitcleos (4 procesadores AMD Opteron 6272, con 16 nicleos
cada uno) con 32 GB de memoria RAM corriendo un sistema operativo Linux
(Ubuntu 14.04) de 64 bits utilizando la implementacién del motor de simulacién
QSS en paralelo versién 3,1 revisién [c10a14].

Para poder evaluar el rendimiento de las simulaciones tomamos en cuenta las

siguientes métricas:

= Tiempo de Inicializacién: Que indica el tiempo consumido por las rutinas de

inicializacién del motor de simulacién en paralelo.

= Tiempo de Simulacién: Que indica el tiempo de CPU consumido por el pro-
ceso légico mas lento. En este caso no se tiene en cuenta el tiempo de inicia-

lizacion.

= Consumo de Memoria: Reportamos el consumo de memoria total durante la

simulacién.
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= Aceleracién de la Simulacién: Speedup(P) = %, donde T es el tiempo de
simulacién consumido por el motor de simulacién el paralelo utilizando un

proceso logico y Tp es el tiempo consumido utilizando P nucleos.

s Error medio normalizado®

P _ ref
error = mean(ly” —y™)| (6.11)
mean(yrel)

donde las trayectorias de referencia y"¢f son obtenidas utilizando un solo
ntcleo y y* es la trayectoria obtenida usando P ntcleos. Ambas trayectorias

son evaluadas en 5000 puntos equidistantes.

Cabe mencionar que este error no incluye el error numérico introducido por
los algoritmos QSS. Solamente evalua el error numérico adicional introducido

por la simulacién en paralelo.
Para los diferentes modelos, se realizaron los siguientes experimentos:

1. Para poder analizar los efectos de utilizar diferentes valores en el parame-
tro de sincronizacién At, corrimos varias simulaciones con distintos valores.

Estas simulaciones fueron realizadas utilizando 62 nicleos.?

2. Luego de seleccionar un valor adecuado para el pardmetro A¢ (i.e., un valor
que permita un buen balance entre la aceleracién obtenida y el error in-
troducido) corrimos simulaciones variando el ntiimero de ntcleos para poder

caracterizar la aceleracion con respecto al niimero de ntcleos.

3. Para la estrategia de sincronizaciéon adaptiva, corrimos varias simulaciones

variando el parametro o con una configuracion de 62 nicleos.

4. Luego, utilizando el pardmetro o = 10 (que es un valor razonable, como ana-
lizamos en las secciones previas), corrimos simulaciones variando el nimero

de nicleos para poder observar la aceleraciéon obtenida.

En todos los casos, los modelos fueron particionados de manera manual.

4Calculamos el error medio en lugar del méximo error global debido a que en los ejemplos
los estados son discontinuos o tienen trayectorias con cambios abruptos. Como consecuencia, un
retraso pequeno entre 2 trayectorias provoca que el error méximo sea igual a la amplitud de la
trayectoria (independientemente del valor del retraso). Por lo tanto, el error medio captura mejor
la diferencia real entre las trayectorias simuladas.

5Utilizamos un méximo de 62 nicleos para poder dejar 2 nticleos libres para las tareas del

SO.
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6.9.1. Conjunto de Aires Acondicionados

Este modelo, tomado de [51], estudia la dindmica de un conjunto de aires
acondicionados (AAs) cuando siguen la misma temperatura de referencia. El i—
ésimo AA es utilizado para controlar la temperatura de la i—ésima habitacién,

modelada por:

_ 1

donde R; representa la resistencia térmica, C; es la capacidad térmica, P; repre-

0;(t) =

[Ql(t) —0,+R; - P,-m; + wi(t)] (6.12)

senta el consumo de energia de la unidad de AA cuando estd encendido, 6, es la
temperatura ambiente (comin a todas las habitaciones), y w;(t) es una senal de
ruido que representa perturbaciones térmicas.

La variable m;(t) representa el estado del i—ésimo AA que asume el valor 1
cuando estd encendido y 0 cuando estd apagado. Esta variable sigue la siguiente

ley de control encendido—apagado con histéresis:

0 if 6;(t) < 0L(t) — 0,5 and m;(t) =1
m;(tt) =<1 if 0;(t) < 0'(t) + 0,5 and m;(t) =0 (6.13)
m;(t) otherwise

donde i (t) es la temperatura de referencia, que tiene la siguiente forma:
4 20 if 0 <t <1000
0l (t) = 420,5 if 1000 < ¢ < 2000 (6.14)
{20 if 2000 < ¢ < 3000

Finalmente, las perturbaciones térmicas w(t) son actualizadas cada minuto, asu-
miendo valores seudo-aleatorios en el rango (—1,1).

En la Figura 77 se muestra como ejemplo la temperatura del primer AA.

Para este experimento, simulamos un conjunto de 248000 AA y configuramos
los pardmetros de acuerdo a [51].

Cabe mencionar que cada AA es modelado por una ecuacién diferencial (Ec. (?77))
y tres funciones de cruce por cero: una asociada con la ley de control con histére-
sis dada por la Ec. (?7?), otra correspondiente a la evolucién de la temperatura
de referencia dada por la Ec. (?7), y la tltima asociada a la actualizacién de la
sefial de perturbacién w;(t). Por lo tanto, este modelo consta de 248000 ecuaciones
diferenciales y 992000 funciones de cruce por cero.

Podemos observar también que la dindmica de cada AA es independiente de

la evolucién del resto de los AAs. Por lo tanto, el modelo puede ser dividido de
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Figura 6.3: Conjunto de Aires Acondicionados - Trayectoria de Salida
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manera tal que no exista comunicacién entre los distintos PLs y en consecuencia,
la falta de sincronizacién no introduce errores adicionales en este ejemplo.

Este modelo fue simulado utilizando el método QSS2, una cuantificacién de
AQret = AQmin = le — 3 y el tiempo final de simulacién ¢y igual a 3000 minutos.

En este caso, el motor de simulaciéon QSS en paralelo detecta automaticamen-
te que no existe comunicacion entre los distintos PLs y en este caso asigna al
pardmetro At el valor del tiempo final (3000). De esta manera, en este ejemplo
introductorio, no corrimos simulaciones con diferentes valores de los parametros
At y a dado que en este ejemplo no tiene efecto alguno. Ademaés, no reportamos
el error puesto que son nulos en este caso por las razones explicadas anteriormente
(en ausencia de comunicacién los resultados secuenciales y paralelo son identicos).

El objetivo de este ejemplo es medir el costo computacional introducido por
el mecanismo de simulaciéon en paralelo cuando la sincronizacién no es necesaria.
Este costo incluye el acceso a las matrices estructurales (compartidas por todos los
PLs), llamadas adicionales a las rutinas de sincronizacién y el acceso a la estructura
de comunicacién inter—proceso.

Corrimos simulaciones variando el nimero de nicleos desde 1 hasta 62. Tam-
bién probamos las diferentes politicas para la distribucién de memoria: utilizando
copias completas del estado y utilizando arreglos de estado compartidos. Los re-

sultados obtenidos son reportados en la Tabla ?7.
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Tabla 6.1: Conjunto de Aires Acondicionados - Resultados

Nicleos Tiempo Tiempo Memoria Aceleracién Aceleracion
Inicio  Simulacién (MBytes) Estado
(ms) (segundos) Compartido
1 580 1132 557 1,00 1,00
2 894 668 753 1,69 1,68
4 948 357 1146 3,17 2,50
8 969 192 1933 5,89 3,69
16 1085 109 3538 10,38 8,02
32 1165 52 6750 21,76 14,51
18 1281 32 9961 35,37 18,55
62 1406 25 12779 15,28 22,19

Como podemos ver en la Tabla 77, la aceleracién obtenida para variando la
cantidad de nticleos en este modelo es lineal. Corriendo la simulacién con 62 nticleos
la simulacién se acelera 45 veces utilizando copias completas del estado para cada
proceso y 22 veces utilizando arreglos compartidos. Los tiempos de inicializacion se
incrementan con el nimero de nicleos (la inicializacién incluye calcular y reservar
memoria para las matrices de comunicacién inter—procesos, que crecen en comple-
jidad con el nimero de nicleos). De todas maneras, los tiempos de inicializacién
son despreciables en todos los casos.

El consumo de memoria por otro lado, crece de manera casi lineal con el nimero
de nucleos. Esto es debido al hecho de que cada PL tiene copias locales de los
estados, estados cuantificados, etc., y adicionalmente, la estructura de la casilla de
correo y las matrices de comunicacion inter—procesos.

El bajo rendimiento obtenido al utilizar arreglos compartidos puede ser explica-
do por la arquitectura NUMA del servidor utilizado para hacer estos experimentos.
Por esta razon, en los siguientes modelos utilizamos copias completas del estado
para cada proceso.

Adicionalmente, comparamos el tiempo de simulacién requerido por la imple-
mentacion secuencial del motor de simulacién QSS. Este experimento llevé 1050
segundos, que es aproximadamente un %8 mds répido que la implementacién en
paralelo utilizando s6lo un ntcleo. Esta sobrecarga se debe a los mecanismos de
control adicionales del motor paralelo (para comunicacién, sincronizacién y acceso
a las matrices inter—procesos). Estos mecanismos no son deshabilitados cuando se
corre con un nucleo a pesar de no ser necesarios. Realizamos experimentos simi-
lares en el resto de los modelos presentados llegando siempre a una sobrecarga

similar.
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Por tdltimo podemos decir que, en este caso, la simulacién utilizando solo un
ntcleo demora menos de 20 minutos, por lo que es cuestionable tratar este mo-
delo como un modelo de gran escala. De todas maneras, este es sélo un ejemplo
introductorio, donde el tiempo final puede ser facilmente extendido en un orden

de magnitud llegando a conclusiones idénticas.

6.9.2. Adveccién—Reaccion

El siguiente modelo, presentado en [6], representa una ecuaciéon de Adveccién—
Reaccion en dos dimensiones. Esta ecuacién puede describir, por ejemplo, un rio
transportando un substancia que experimenta una reaccién quimica.

Luego de aplicar el método de lineas en esta EDP, se obtiene el siguiente
conjunto de EDOs:

Wij = Wij—1 Uiy = Uizl

Ax Y Ay

’L'Li)j = —Qy + rui,j(ui,j — a)(ui,j — 1) (615)

para i =2,---N, j = 2--- M, donde u; ;(t) es la concentracién de la substancia
transportada en el punto ¢, j de la grilla del dominio espacial. Los parametros a,
y ay representan la velocidad del flujo de transporte en las coordinadas x y y
respectivamente, y r es la tasa de cambio de la reacciéon quimica. Finalmente, Ax
y Ay representan la amplitud de cada seccion de la grilla.

En los bordes, la dindmica estd definida por

U1 Ui 1 — Ui—1,1

Uil = —ag Ay ayT +rui g (wig — o) (uin — 1) (6.16)
parai=2,---N
. Ul — Ul j— Ul
Uyj = —awil’j AxL] L ay Alyj +rug j(ur; —a)(ur,; — 1) (6.17)
para’j = 27"'M7 Y,
. U U
Ur,1 = —Qg AL; — ay Aljyl —+ rul,l(uLl — O[)(Ul’l — 1) (618)

Las condiciones iniciales son las siguientes
uj =1 (6.19)

parai=1,---N y u; ; = 0 en otro caso.
La Figura 7?7 muestra como ejemplo la concentraciéon de tres variables en la

mitad de la grilla, u7s0,251, 750,501 ¥ %750,751-
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Figura 6.4: Modelo de Adveccién—Reaccion - Trayectorias de Salida
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Teniendo en cuenta que el modelo es stiff (las reacciones quimicas son mucho
més rapidas que la dindmica del transporte) el algoritmo linealmente implicito
LIQSS2 fue utilizado en esta caso, configurando la tolerancia a AQre; = AQups =
le — 3. los pardmetros del modelo son r = 10000, a; = 1, ay, = 0,1, Az = 1/N,
Ay = 1/M con N = M = 1500. De esta manera, tenemos un dominio espacial
de 1 x 1 con 1500x = 2250000 puntos en la grilla, donde cada punto en la grilla

representa una variable de estado.

La Tabla 7?7 reporta los resultados obtenidos para diferentes valores del parame-
tro At utilizando 62 nicleos. Aqui, el error reportado es la media del error obtenido
en 20 variables de salida u; ;(t) tomadas en una linea en el medio de la grilla. En

cada variable el error fue calculado utilizando la Ec. (?7?).
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Tabla 6.2: Modelo Adveccién—Reaccion - At Fijo - Utilizando 62 Nicleos

At Tiempo Aceleracion Error
Simulacién
(segundos)
le — 07 1104 2,40 3,61le — 06
Te =06 288 9,20 3,45e — 06
Te =105 145 18,28 3,66e — 06
le — 04 119 2227 6,22e — 06
Te =103 121 21,90 1,38¢ — 05
Te — 02 115 23,05 2,12e — 05
Te =01 12 23.66 2.39¢ — 04

Como esperabamos, al aumentar el valor de At aumentan la aceleracion y el
error introducido. Sin embargo, cuando el valor de At es muy grande, el rendi-
miento disminuye. Esto es debido a que la sincronizacién entre PLs es escasa y
esto implica que las listas ordenadas que mantienen los PLs se hacen muy grandes
y el costo de ordenarlas es muy alto.

Como podemos ver en los resultados, el mejor rendimiento es obtenido utilizan-
do At = le—4. Por lo tanto, asignamos este valor a At y calculamos la aceleracion

obtenida variando el nimero de nicleos (Tabla ?7).

Tabla 6.3: Modelo Adveccién—Reaccion - At = le — 04 Fijo

Nicleos Tiempo Tiempo Memoria Aceleracién Error
Inicio  Simulacién (MBytes)
(ms) (segundos)
1 174 2650 1058 1,00 0
2 699 2248 1626 1,18 3,63e — 06
1 666 12716 2763 2,18 3,66e — 06
8 748 715 5035 3,71 3,33¢ — 06
16 850 375 9580 7,07 3,14e — 06
32 1100 203 14573 13,05 5,44e — 06
48 1300 153 23647 17,32 4.83e — 06
62 1460 119 31614 22,27 6,22e — 06

Podemos ver que el error siempre tiene el mismo orden de magnitud. Al igual
que en el modelo anterior, el consumo de memoria y el tiempo de inicializacién
crecen de manera lineal con el niimero de niicleos (los tiempos de inicializacién son
nuevamente despreciables). Finalmente, la aceleracién llega a un valor razonable
de 22 veces para 62 nucleos, creciendo de manera casi lineal con el nimero de
ntcleos.

También simulamos el modelo utilizando la estrategia adaptiva para el parame-

tro At, variando el parametro «, los resultados obtenidos en este caso son repor-
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tados en la Tabla ?7.

Tabla 6.4: Modelo Adveccién—Reaccion - At Adaptivo - Utilizando 62 Nticleos

« Tiempo Aceleracién Error
Simulacion
(segundos)
2 169 15,68 2,96e — 06
10 135 19,63 4.50e — 06
) ,0(€ —
50 122 21,72 6,7Te — 06
) € —

)

Como mencionamos en la Seccién ??, los mejores resultados fueron obtenidos
utilizando o = 10, logrando una aceleracién similar a la obtenida utilizando At =

le—4, pero con un error menor. Se puede notar que seleccionando « la aceleracion

y el error son robustos.

Luego, asignando a = 10, corrimos simulaciones variando el niimero de ntcleos,

obteniendo los resultados reportados en la Tabla ?7.

Tabla 6.5: Modelo Adveccién—Reaccién - At Adaptivo - a = 10

Ntcleos Tiempo Tiempo Memoria Aceleracién Error
Inicio  Simulacién (MBytes)
(ms) (segundos)
1 174 2650 1058 1,00 0
2 672 2251 1626 1,18 3,63¢ — 06
1 720 1218 2763 2,18 3,54e — 06
) ,(9€ —
16 871 381 9580 6,96 3,05e — 06
) , (Ve —
18 1270 178 23647 14,89 4.99¢ — 06
62 1468 135 31614 19,63 4,50e — 06

Podemos ver que el error no cambia de manera significativa y que la aceleracién
sigue una evolucién muy similar a la obtenida utilizando el pardmetro At = le —4.

Cabe mencionar que para obtener el valor 6ptimo At = le—4 debimos ejecutar
varios experimentos, mientras que a = 10 es la opcién por defecto para el algoritmo
adaptivo.

Para poder comparar el desempeno del simulador en paralelo con simulado-
res en paralelo para métodos clasicos, simulamos el mismo modelo utilizando la
extension en paralelo del paquete CVODE llamada PVODE [11] en el mismo ser-

vidor y con la misma configuraciéon para la tolerancia. PVODE utiliza la libreria
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OpenMP y el método numérico de Adams (BDF no funcioné debido al tamario

del problema). Los resultados obtenidos se reportan en la Tabla 77.

Tabla 6.6: Modelo Adveccién—Reacciéon - CVODE - Resultados

Ncleos Tiempo Aceleracién
Simulacion
(segundos)

1 12552 1

2 6314 1,84
! 3581 3,50
8 1854 6,77
16 1293 9,70
32 909 13,80
18 741 16,93
62 751 16,71

Podemos ver que la aceleracién es casi lineal hasta llegar a 48 ntcleos, donde
satura. El motor de simulacién QSS en paralelo es 4.73 veces mas rapido corriendo
con un nucleo. Luego, para 62 nicleos, el motor de simulacién QSS es aproxima-
damente 6 veces mas rapido que PVODE.

Estos resultados muestran que el simulador QSS es mas rapido en una si-
mulacién secuencial y la diferencia se vuelve mayor utilizando 62 nicleos. Cabe
mencionar que el motor de simulaciéon QSS no esta optimizado para tratar arreglos

de 2 dimensiones, por lo que el c6digo generado es muy ineficiente.

6.9.3. Control del Consumo de Energia de un Conjunto de
Aires Acondicionados
Este modelo, también presentado en [51], extiende el modelo presentado en la
Seccién 77?7, agregando un control centralizado del consumo de energia total. Con
este fin, el conjunto de AA es dividido en secciones locales S = {s1,-+-,s,} v el
consumo de energia de cada seccién es calculado como:

pi(ty) = Z P; (6.20)

JESK

y el consumo total de energia es calculado como:

P(ty) = > pi (6.21)
ics
El sistema de control global regula la energia total P(t;) para poder seguir el

control deseado P,.(t). Para esto, se utiliza una ley de control de integral propor-
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cional (PI) para calcular la temperatura de referencia comuin:

ty
0,(tr) = Kp - [Po(ti) — P(t)] + K1 - / [P.(r) — P(r)dr (6.22)

=0
En la Figura 7?7 muestra la salida del control en una simulacién secuencial del

modelo.

Figura 6.5: Control del Consumo de Energia de un Conjunto de Aires Acondicio-
nados - Trayectorias de Salida
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Simulamos un conjunto de 248000 AAs con 248 secciones locales, por lo que
en este caso el modelo consta de 248000 variables de estado y 496498 funciones de
cruce por cero. Utilizamos el método QSS3 con tolerancias de AQ,¢; = le — 4 =
AQmin = le —4 y los pardmetros del modelo configurados como en la Seccién ?77.

El error introducido por la simulacién en paralelo fue medido en la variable
(P(tx)) que calcula el consumo de energfa total de los AAs de acuerdo a la Ec. (?7?).

La Tabla ?? reporta los resultados de simulacién obtenidos para diferentes
valores del parametro At utilizando 62 ntcleos.

Como esperdabamos, la aceleracién y el error crecen a medida que crece el valor
de At. A partir de At = 1, no se observan ganancias apreciables en la aceleracién,
por lo que utilizamos este valor para los siguientes experimentos. Esta vez, la
aceleracién maxima alcanzada es del orden de 35 veces para 62 nicleos (era de

52 veces en el primer ejemplo, que no requerfa sincronizacién). En este ejemplo,
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Tabla 6.7: Control del Consumo de Enegia de un Conjunto de Aires Acondicionados
- At Fijo - 62 Nucleos

At Tiempo Aceleracion Error

Simulacion
(segundos)

le — 05 2009 1,56 1,42e — 04

le — 04 761 4,13 1,82e¢ — 04

le — 03 432 7,27 1,81e — 04

le — 02 250 12,56 1,85e¢ — 04

le — 01 200 15,70 2,95e — 04

5e — 01 94 33,39 4,99¢ — 04

1 90 34,88 5,50e — 04

2 124 25,32 5,84e — 04

los diferentes PLs deben comunicar cambios discretos (cambios en el consumo
de energia de cada seccién o cambios en la temperatura de referencia global).
Como explicamos en la Seccién ??7 comunicar cambios discretos fuerza que los
PLs que envian estos mensajes a esperar a que todos los PLs que reciben los
mensajes procesen el cambio correspondiente, y este hecho aumenta los tiempos
de simulacién.

Luego, utilizando At = 1, simulamos el modelo variando el nimero de nucleos

obteniendo los resultados reportados en la Tabla ?7.

Tabla 6.8: Control del Consumo de Enegia de un Conjunto de Aires Acondicionados
- At =1 Fijo

Nicleos Tiempo Tiempo Memoria Aceleracién Error
Inicio  Simulacién (MBytes)
(ms) (segundos)
1 106 3139 458 1,00 0
2 240 1830 655 1,72 9,18¢ — 04
4 267 1019 1048 3,08 1,02e — 03
8 294 648 1835 4,84 2,02e — 04
16 382 426 3440 7,37 1,25e — 03
32 526 176 6651 17,84 5,46e — 04
48 673 117 9830 26,83 5,72e — 04
62 796 90 12648 34,88 5,50e — 04

Los resultados son muy similares a los obtenidos en el ejemplo previo en término
de tiempos de inicializacién, consumo de memoria y el error introducido. La ace-

leracion, nuevamente, crece de manera casi lineal.
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Luego, simulamos el sistema con el algoritmo adaptivo para diferentes valores

de «, obteniendo los resultados reportados en la Tabla ?77?.

Tabla 6.9: Control del Consumo de Energia de un Conjunto de Aires Acondicio-
nados - At Adaptivo - 62 Nucleos

« Tiempo Aceleraciéon Error
Simulacion
(segundos)
2 128 24,53 3,88e — 04
10 91 34,50 1,47e — 03
20 92 34,12 1,46e — 03
50 89 35,27 1,39¢ — 03
100 90 34,88 1,59¢ — 03

Nuevamente, para el valor o = 10 se obtiene el mejor rendimiento. Utilizando
este parametro, simulamos el modelo variando el nimero de nicleos, obteniendo

los resultados reportados en la Tabla 77.

Tabla 6.10: Control del Consumo de Energia de un Conjunto de Aires Acondicio-
nados - At Adaptivo - a = 10

Nicleos Tiempo Tiempo Memoria Aceleracién Error
Inicio  Simulacién (MBytes)
(ms) (segundos)
1 106 3139 458 1,00 0
2 195 1799 655 1,75 1,36e — 03
4 209 1032 1048 3,04 1,43e — 03
8 210 651 1835 4,82 4,77e — 04
16 251 426 3440 7,37 1,33e — 03
32 313 172 6651 18,25 9,01e — 04
48 381 117 9830 26,83 1,09e — 03
62 425 91 12648 34,50 1,47e¢ — 03

Otra vez, los resultados obtenidos son muy similares a los obtenidos con el para

el pardmetro At = 1 reportados en la Tabla ?7.
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6.9.4. Red Neuronal Pulsante

El tdltimo modelo, adaptado de [62], representa una red de neuronas pulsantes.

La i—ésima neurona es modelada por tres ecuaciones diferenciales:

TS = et — 0i(t) + g5 - (B = i(2)) + g (1) (B — (1)
G = ()
P g (E) = gl (1)

donde v;(t) representa el potencial de membrana, g¢*(¢) es la conductancia exita-

inh
i

toria, y g{*"(t) es la conductancia inhibitoria. La definicién y los valores de los
restantes pardmetros se pueden encontrar en [62].

Cuando el potencial de membrana v;(t) alcanza el valor limite —50, la neurona
se descarga, lo que a su vez cambia su valor de manera instantdnea a v;(t) = Vyest =
—60. La descarga es comunicada a todas las neuronas postsinapticas conectadas,
que cambian el valor de las conductancias exitatorias e inhibitorias dependiendo
del tipo de neurona que provoca el cambio. Si la i—ésima neurona es exitatoria, las
neuronas postsinapticas conectadas cambian su conductancia exitatoria de acuerdo
a:

g5 (t") = g5 (t) + Ag”
para todo j € Post; (el conjunto de neuronas postsinépticas de la neurona ). Por

otro lado, si la i—ésima neurona es de tipo inhibitorio, la conductancia inibitoria
es modificada de la siguiente manera:

gy (tr) = g (8) + Ag™"
para todo j € Post;. Para estas conexiones sindpticas, utilizamos parametros
Age® =04y Ag'h = 1,6.

Luego de la descarga de una neurona, la misma entra en un periodo refractario
en el que no cambia su potencial de membrana.

En este ejemplo, consideramos una red de 300,000 neuronas, con el 80% de
tipo exitatorio y el 20 % de tipo inhibitorio distribuidas de manera aleatoria. Cada
neurona tiene 200 conexiones postsindpticas, limitadas a las 800 neuronas més
cercanas.

Adicionalmente, existe un conjunto de 60,000 neuronas que reciben impulsos

de una fuente externa durante los primeros 100 milisegundos.
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El sistema tiene un total de 900,000 ecuaciones de estado y 660,000 funciones
de cruce por cero. En la Figura 77 se muestra como ejemplo las trayectorias de

salida de tres neuronas.

Figura 6.6: Modelo de Red de Neuronas Pulsantes - Trayectorias de Salida
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Simulamos este sistema utilizando el método QSS2 con tolerancias de AQ¢; =
AQaps = le — 3 y el tiempo final ¢y = 300.

Este modelo tiene un comportamiento cadtico y un pequeno cambio en las tole-
rancias genera un resultado totalmente diferente si miramos la salida una neurona
individual. Por lo tanto, en este caso, en lugar de medir el error cometido, medimos
la actividad de la red neuronal contando el niimero de pulsos generados a lo largo
de la simulacién.

Debido a este comportamiento cadtico, no solo cambia el error sino que también
la aceleracion se ve afectada entre diferentes simulaciones utilizando la misma
configuracion de pardmetros. Por lo tanto, los resultados reportados en este caso
son el promedio de 10 simulaciones.

Como en los ejemplos previos, comenzamos variando el parametro At utilizando
62 ntcleos. Los resultados son reportados en la Tabla ?77.

Como esperdbamos, la aceleracion crece a medida que aumenta el valor de At

llegando a un maximo de 25 veces. Con respecto al nimero de pulsos, podemos
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Tabla 6.11: Modelo de Red de Neuronas Pulsantes - At Fijo - 62 Nucleos

At Tiempo Aceleracion Pulsos
Simulacién Promedio
(segundos)

le — 04 2201 2,45 15,80
le — 03 726 7,44 15,92
le — 02 410 13,17 15,92
le — 01 304 17,76 15,93
5e — 01 227 23,79 15,87
le+ 00 214 25,24 15,84
2e + 00 216 25,00 15,62

observar que no experimenta cambios significativos, por lo que podemos concluir
que la actividad de la red es similar.
La Tabla ?? muestra los resultados obtenidos variando el nimero de nicleos

para At = 0,5.

Tabla 6.12: Modelo de Red de Neuronas Pulsantes - At = 5¢ — 1 Fijo

Nicleos Tiempo Tiempo Memoria Aceleracién Pulsos
Inicio  Simulacién (MBytes) Promedio
(ms) (segundos)
1 1244 5402 2555 1,00 15,84
2 1806 3331 2916 1,62 15,86
4 1809 2030 3670 2,66 15,94
8 2071 1349 5177 4,00 15,85
16 2176 1012 8257 5,33 15,93
32 2594 439 14352 12,30 16,16
48 3104 288 20480 18,75 15,81
62 3536 231 25851 23,38 15,80

Los tiempos de inicializacion, el consumo de memoria, y la aceleraciéon muestran
evoluciones similares a los ejemplos previos, y nuevamente, la aceleracion es casi
lineal.

Los resultados obtenidos al utilizar al algoritmo adaptivo variando el valor de
« son reportados en la Tabla ?77.

Esta vez, los mejores resultados son obtenidos para el valor @« = 100. Sin
embargo, dado el comportamiento cadtico del modelo, no podemos estimar los

errores introducidos por la falta de sincronizacién.
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Tabla 6.13: Modelo de Red de Neuronas Pulsantes - At Adaptivo - 62 Ntcleos

« Tiempo Aceleracion Pulsos
Simulacién Promedio
(segundos)

2 388 13,92 15,94

10 344 15,70 15,90

20 315 17,14 16,02

50 252 21,43 15,75

100 236 22,88 15,84

Utilizando « = 10 y variando el nimero de nicleos, se obtienen los resultados

reportados en la Tabla 77?.

Tabla 6.14: Modelo de Red de Neuronas Pulsantes - At Adaptivo - a = 10

Nicleos Tiempo Tiempo Memoria Aceleracién Pulsos
Inicio  Simulacién (MBytes) Promedio
(ms) (segundos)
1 1244 5402 2555 1,00 15,84
2 1805 3367 2916 1,60 16,41
4 1806 2040 3670 2,64 15,50
8 1935 1358 5177 3,97 16,04
16 2196 1049 8257 5,14 15,79
32 2654 486 14352 11,11 15,77
48 3123 354 20480 15,25 15,93
62 3512 344 25851 15,70 15,84
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Capitulo 7

Conclusiones

En esta Tesis se presentaron nuevas metodologias y algoritmos que permiten la
simulacién eficiente de modelos de gran escala utilizando métodos de aproximacion
numérica QSS. Con este fin, en una primera parte, se desarrollé un entorno de
modelado y simulacién auténomo para métodos QSS que permite simular modelos
hibridos de manera eficiente, donde se pueden describir modelos en un lenguaje de
modelado denominado y—Modelica y a partir de esta especificacion se extrae toda
la informacién estructural adicional del modelo que necesita el motor de simulacién
auténomo QSS de manera automaética.

Como parte de este trabajo se muestran luego diferentes ejemplos de aplicaciéon
que permiten analizar el rendimiento de la nueva herramienta desarrollada mos-
trando que supera en mas de un orden de magnitud a las implementaciones previas
de los métodos QSS basadas en el formalismo DEVS y comparando también su
eficiencia contra métodos de integracion clésicos.

Dado que la definicién de modelos utilizando p—Modelica puede resultar com-
plejo para el usuario final, como continuacién del del trabajo, el entorno de mo-
delado y simulaciéon auténomo para métodos QSS fue integrado con diferentes
herramientas de modelado y simulacién que permiten ampliar el campo de aplica-
cién de los métodos QSS y a su vez nos permite evaluar su rendimiento.

Luego, se estudio en profundidad el desempeno del simulador en comparacién
con diferentes métodos de integracién numeérica clasicos, analizando y mostrando
las ventajas que presenta su aplicacién a modelos provenientes de diferentes campos
de las ciencia y la ingenieria

Como siguiente objetivo en el desarrollo de esta Tesis se propuso poder simular

modelos de gran escala de manera eficiente y en una segunda parte de trabajo, se
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presentan dos nuevas técnicas de simulacién en paralelo especificamente disenadas
para los métodos QSS.

Esta nuevas metodologias estan basadas en el uso de un mecanismo de sin-
cronizacién no estricto entre los diferentes procesos légicos e introduce un error
numérico adicional al de la aproximacién QSS. Demostramos formalmente que este
error adicional introducido es acotado y que depende de un parametro dado At,
disenando también una estrategia adaptiva que permite actualizar este parametro
de manera dindamica durante la simulacién permitiendo de esta manera mante-
ner la cota del error introducida proporcional a la tolerancia seleccionada para el
método QSS.

Los resultados obtenidos para modelos de gran escala (uno de ellos puramente
continuo y el resto hibridos) muestran una aceleracién casi lineal en los tiempos de
simulacién obtenidos. Para un méximo de 62 nicleos, la aceleracién obtenida se
mantuvo entre 24 y 52 veces en los diferentes experimentos realizados. Teniendo en
cuenta que los algoritmos QSS secuenciales para los problemas presentados son al
menos un orden de magnitud més rapidos que los métodos de integracién clésicos,
los resultados obtenidos con la implementaciéon en paralelo aumentan de manera
significativa las diferencias existentes.

Adicionalmente, lo resultados reportados en esta Tesis son los primeros en
simular modelos de un tamano del orden del millén de variables.

Como trabajos a futuro se pueden mencionar:

= Extender el lenguaje p—Modelica para permitir el uso de arreglos de maés
de una dimensién en sistemas hibridos de manera eficiente. Esto implica
plantear una forma genérica de obtener las matrices de incidencia del sistema
en presencia de arreglos multidimensionales y mejorar de manera significativa

la calidad del cédigo de simulacién generado.

= Integrar al simulador con algoritmos de particién de grafos de manera tal
que sea posible obtener particiones del modelo a simular en paralelo de forma
automdtica. Esto implica definir un modelo de grafo correspondiente a una
simulacién QSS, identificando las diferentes unidades de calculo como asi

también la comunicacién existente entre ellas.
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= Investigar la extensién de las técnicas de simulacion en paralelo presentadas
a arquitecturas distribuidas. Esto implica principalmente desarrollar e im-
plementar de manera eficiente los algoritmos de control de tiempo global de

la simulacién en paralelo.

Finalmente, como conclusion, el trabajo presentado en esta Tesis muestra el
potencial de la aplicacién de los algoritmos QSS para simular de manera eficiente
problemas complejos planteados en diferentes areas de la ingenieria y la ciencia en

general.
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