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Resumo. O presente trabalho tem como objetivo a busca por uma alternativa para o método de escrita em codigos
computacionais de alto desempenho. Para tal fim, uma metodologia baseada em um acoplamento entre HDF5 e
XDMF foi estudada e implementada em um codigo baseado em volumes finitos. Resultados significativos foram
obtidos através da realizacdo de tal tarefa, fazendo desta metodologia uma interessante alternativa para a geracao de
arquivos de pds processamento.
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1. INTRODUCAO

O estudo do comportamento de escoamentos com relevancia pratica para a engenharia, na grande maioria dos casos,
relaciona-se com o estudo da turbuléncia. A caracterizagdo desta, por sua vez, demanda a resolucéo de uma grande faixa
de escalas de tempo e de comprimento, situacdo que necessita de uma significativa quantidade de recursos
computacionais, quando utiliza-se CFD. A resolucdo de um problema com esta metodologia abrange trés etapas basicas:
pré-processamento (geracdo de geometria, malha e organizacdo das informac6es do problema), processamento (solucéo
numeérica das equacdes que caracterizam o mesmo) e 0 pds-processamento (representacdo dos resultados obtidos em
forma gréfica).

O aumento do poder de processamento computacional acarretou na possibilidade de experimentacdo numérica de
uma maior faixa de escoamentos reais. Uma consequéncia imediata de tal fato € a grande quantidade de dados gerados,
além do aumento da demanda de armazenamento dos mesmos. Neste ambito, duas ferramentas sdo estudadas neste
trabalho: HDF5 e XDMF. A primeira pode ser definida como um modelo para manipulacdo e armazenamento de dados
"pesados” (valores numéricos armazenados das varidveis), ao passo que a segunda é aplicada ao armazenamento de
dados "leves" (descricdo dos dados "pesados”).

2. FUNDAMENTOS

Nas se¢des que se seguem, uma breve descri¢do das principais caracteristicas das duas metodologias estudadas sera
apresentada, baseada em informacdes disponibilizadas pelos grupos The HDF group e XDMFWeb.

2.1. HDF5

O HDF5 pode ser descrito como um algoritmo capaz de gerenciar e de armazenar dados. Tal algoritmo é composto
por modelos de dados e de armazenamento abstratos (MDA e MAA, respectivamente), além de bibliotecas para a
implementacdo dos mesmos e para 0 mapeamento do armazenamento, para diferentes mecanismos. Esta biblioteca
também dispde de um eficiente algoritmo para a troca de dados entre as representacdes armazenadas.

O MDA diz respeito a um modelo conceitual de dados, tipo e organizacdo dos mesmos, além de ser independente do
meio de armazenamento ou ambiente de programacéo utilizado. O MAA, por sua vez, € uma representacdo padronizada
para os objetos do MDA e este é definido pelas especificacdes de formato de arquivos do HDF5.

Na secdo seguinte, um maior detalhamento do modelo de dados abstrato € apresentado. O MAA, entretanto, ndo sera
discutido com mais intensidade, j& que este ndo € o intuito do presente trabalho.

2.1.1. MDA

O MDA é responsavel pela definicdo de conceitos para a defini¢do e descri¢do dados complexos armazenados em
arquivos. Varios tipos de dados podem ser mapeados em objetos do MDA e, portanto, armazenados e recuperados com
a utilizacdo de HDF5. Entretanto, para tal utilizacdo, os dados a serem utilizados deverdo ser convertidos para 0s
conceitos desta metodologia, que so 0s seguintes:

e Arquivo: é um recipiente para um conjunto organizado de objetos (grupos, conjuntos de dados, etc.). Cada
arquivo HDF5 possui, pelo menos, um objeto, o grupo raiz.

e  Grupo: um colecdo de objetos (incluindo grupos).

e Conjuntos de dados: um arranjo multidimensional de elementos de dados com atributos e outros
metadados.
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e Espaco de dados: descricdo das dimensdes de um arranjo multidimensional.

e Tipo de dados: descri¢do de uma classe especifica de elementos de dados, incluindo, por exemplo, o layout
de armazenamento da mesma como um padréo de bits.

e Atributos: um valor de dados nomeado, associado com um grupo, conjunto de dados ou tipo de dados
nomeado.

e Lista de propriedades: uma colecéo de pardmetros para o controle das op¢Bes nas bibliotecas.

Torna-se interessante, portanto, o conhecimento da estrutura de um arquivo dotado destes conceitos. Tal
explicitacao é realizada a seguir.

2.1.2. Estrutura de um arquivo HDF5

A Fig. (1), disposta a seguir, denota uma representacdo esquematica da organizacdo de um arquivo HDF5, contendo
grande parte dos conceitos que foram mencionados anteriormente. Na figura mencionada, pode-se observar a existéncia
de quatro grupos (/, groupl, group2 e group2), trés conjuntos de dados (dsetl, dset2 e dset2) e as conexdes entre eles,
caracterizados, respectivamente, por circulos, quadrados e setas.

Figura 1. Representacéo esquematica da organizagdo de um arquivo HDF5.

Tal como foi mencionado anteriormente, o grupo raiz sempre recebe o nome “/”. Os outros objetos criados séo
inseridos com a respectiva conexdo entre o grupo anterior. Pelo exemplo apresentado, percebe-se que um objeto pode
ser alvo de mais de uma conexdo. Por este motivo, 0s nomes nestas devem ser exclusivos dentro de cada grupo, o que
ndo é mandatdrio caso o0s objetos estejam em grupos diferentes. Finalmente, o0 arquivo é acessado de forma similar a
utilizacdo de sistemas de arquivo Unix. Como exemplo, 0 acesso ao conjunto de dados dset2 € realizado da seguinte
forma: /group2/group2/dset2. A "traducdo do arquivo" bindrio, gerado pelo HDF5, sera realizada pelo XDMF. Tal
ferramenta é explicitada na se¢do seguinte.

2.2. XDMF

O modelo de dados em XDMF, armazenado em XML, prové a traducdo do que representam os dados "pesados".
Neste modelo, os dados sdo visualizados como uma hierarquia de dominios, que devem conter um minimo de uma
malha. A malha, por sua vez, denota a representaco basica dos valores geométricos e computados/medidos. E
considerada como sendo um grupo de elementos com topologia estruturada ou ndo estruturada e de seus valores
associados.

Esta ferramenta utiliza o XML como um HTML (HyperText Markup Language, linguagem de marcacdo de
hipertexto) personalizado, sensivel a caracteres maiusculos e mindsculos e composto de trés componentes principais:
elementos, entidades e informag6es de processamento.

Analogamente ao que foi apresentado com respeito ao HDF5, uma breve explicitacdo da estrutura de um arquivo
XDMF é realizada a seguir.

2.2.1. Estrutura de um arquivo XDMF

Um arquivo XDMF é composto por um elemento Xdmf, que contém um ou mais elementos Domain (referente ao
dominio computacional). Os ultimos, por sua vez, podem possuir um ou mais elementos Grid (denotando a malha
utilizada), relacionados a porcdo do modelo de dados desta ferramenta. Este elemento é um "recipiente” para as
informagdes relativas aos pontos 2D e 3D, conectividades estruturadas ou ndo estruturadas e valores atribuidos. O
elemento Grid possui uma atribuicdo GridType, que deve ser do tipo:

e Uniform - uma simples malha homogénea.
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e  Collection - um conjunto de malhas uniformes, todas com 0s mesmos Attributes.
e  Tree - um grupo hierarquico.
e  SubSet - uma parte de outro Grid.

O Grid é composto por elementos do tipo Topology, Geometry e zero ou mais Attributes, que serdo definidos de
acordo com o problema a ser estudado:

e Topology: especifica a conectividade da malha. Os seguintes tipos de topologias de células sdo definidos:

o Linear: Polyvertex (um grupo de pontos ndo conectados), Polyline (um grupo de segmentos de
reta), Polygon, Triangle, Quadrilateral, Tetrahedron, Pyramid, Wedge e Hexahedron.

o Quadratico: Edge 3 (linha quadratica com trés nds), Tri_6, Quad_8, Tet 10, Pyramid 13,
Wedge 15 e Hex_20.

o Arbitrario: Mixed (uma mistura de células ndo estruturadas).

o Estruturado: 2DSMesh (curvilinea), 2DRectMesh (eixos perpendiculares), 2DCoRectMesh (eixos
perpendiculares e espagamento constante), 3DSMesh, 3DRectMesh e 3DCoRectMesh.

o Geometry: descreve os valores XYZ da malha. A importancia deste elemento esta relacionada com a
organizacdo dos pontos. Possiveis parametros sdo: XYZ (locais entrelagados), XY (Z é igualado a zero),
X_Y_Z (X,Y e Z sdo conjuntos separados), VXVYVZ (trés vetores, um para cada eixo) e ORIGIN_DXDYDZ
(seis valores: Ox,0y,0z + Dx,Dy,Dz).

e Attributes: define valores associados com a malha. Os tipos de valores suportadossdo: Scalar, Vector,
Tensor (nove valores esperados), Tensor6 (um tensor simétrico) e Matrix (uma matriz arbitraria NxM).
Estes valores podem ser centrados em: Node, Edge, Face, Cell, e Grid.

Por fim, um elemento do tipo Time, também definido como um filho do elemento Grid, é responsavel pelas
informagdes temporais para a malha. O tipo de elemento temporal é definido pelo atributo TimeType. Pardmetros
validos para tal especificacdo sdo: Single (um Unico valor temporal para toda a malha), HyperSlab (inicio, passo e
indices de contador), List (uma lista temporal discreta) e Range (valores minimo e maximo).

A partir do estudo destas duas ferramentas, tornou-se possivel a implementagdo das mesmas no cédigo
computacional FLUIDS3D, desenvolvido por Vedovoto et al. (2011). Os resultados obtidos com a realizagédo de tal
tarefa sdo apresentados a seguir.

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

A Fig. (2), disposta a seguir, apresenta uma implementacdo simplificada da subrotina criada no cddigo
computacional mencionado.

CALL hsopen_f(error)
CALL hsfcreate_f(filename, H5F_ACC_TRUNC_F, file_id, error)

CALL hsscreate_simple_f(rank2, dimsz, z_space_id, error)
CALL hsdcreate_f(file_id, dsetname_z, HST_NATIVE_DOUBLE, z_space_id, &
z_id, error)

CALL hsdwrite_f(z_id, HST_NATIVE_DOUBLE, z(1:ztot), data_dims2, error) Gornata’HOE
CALL hsdclose_f(z_id, error)
‘ CALL hssclose_f(z_space_id, error) Prectsion="8" Format="HDF">
! Dataspace/dataset y
oL LLLLLLiiiiiiiiiiii Float"” Precision="8" Format="HDF">
CALL hSscreate_simple_f(rank2, dimsy, y_space_id, error)
CALL h5dcreate_f(file_id, dsetname_y, H5T_NATIVE_DOUBLE, y_space_id, &
y_id, error) r="Node">
CALL hsdwrite f(y_id, HST_NATIVE_DOUBLE, y(1:ytot), data_dims2, error) TN a e P rae LA ForRata e
CALL h5dclose_f(y_id, error)
CALL hssclose_f(y_space_id, error)
e e e e e
! Dataspace/dataset x
L @ e e e
CALL hSscreate_simple_f(rank2, dimsx, x_space_id, error) " 11: 11 46
CALL hsdcreate_f(file_id, dsetname_x, HS5T_NATIVE_DOUBLE, x_space_id, & Float” Precision="8" Format="HDF">
x_1id, error)
CALL hSdwrite_f(x_id, HST_NATIVE_DOUBLE, x(1:xtot), data_dims2, error)
CALL hsdclose_f(x_id, error) t" Precision="8" Format="HDF">
CALL h5sclose_f(x_space_id, error)
L e e e T .
| Dataspace/dataset u NunberType="Float" Precision="8" Format="HDF">
L = e e m e e o
CALL h5screate_simple_f(rank, dims, u_space_id, error)
CALL hsdcreate_f(file_id, dsetname_u, HST_NATIVE_DOUBLE, u_space_id, & .="Scalar® Center="Node">
u_id, error) 6" NumberType="Float” Precision="8" Format="HDF">
CALL hSdwrite_f(u_id, HST_NATIVE_DOUBLE, un(1:xtot,1:ytot,1:ztot), data_dims, error)
CALL hsdclose_f(u_id, error)
CALL hssclose_f(u_space_id, error)
CALL hsfclose_f(file_id, error)
CALL hsclose_f(error) chstivioy
(@) (b)

Figura 2. Implementagdo simplificada de uma sub-rotina para escrita binaria: (a) HDF5 (b) XDMF.

Tal exemplo caracteriza a criagdo, em HDF5, de trés vetores de coordenadas (X, ¥ € z) e uma matriz para a
velocidade na abcissa (u). Por este motivo, os parametros rank2, dimsx, dimsy e dimsz sdo unidimensionais, ao passo
que rank e dims sdo tridimensionais. O XDMF, por sua vez, descreve a malha utilizada como sendo um conjunto de
duas malhas uniformes (meshO e meshl). Tal descricdo é realizada com a defini¢do (CollectionType="Spatial").
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Percebe-se, também, que a topologia da malha foi descrita como tridimensional e com eixos perpendiculares
(TopologyType="3DRectMesh"). Por fim, a organiza¢do dos pontos da malha foram descritos como trés vetores para
cada eixo (GeometryType="VXVYVZ") e os valores das variaveis, propriamente ditos, sdo obtidos de arquivos HDF5,
através da definicdo do diret6rio no qual os mesmos se encontram como, por exemplo, ./hdf5/output_000_0000.h5:/X.
Neste caso, busca-se a varidvel X no arquivo output_000_0000.h5.

Apos a realizacdo de tais implementacGes, uma comparacao entre as metodologias de escrita utilizada anteriormente
(ASCII) e aplicada no presente trabalho (HDF5/XDMF) foi realizada. Os resultados obtidos sdo apresentados na Tab.
(1), diposta a seguir.

Tabela 1. Comparativo entre metodologias de escrita para cddigos computacionais de alto desempenho.

Formato Tempo de escrita (s) | Tamanho de arquivos (gbh)
ASCII 291,4 8,1
HDF5/XDMF 0,048 1,9
Reducdo 99% 75%

Observa-se que 0 método de escrita apresentado no presente trabalho foi capaz de reduzir sensivelmente tanto o
tempo necessario para a escrita das variaveis, quanto o tamanho dos arquivos gerados mostrando-se, assim, como uma
interessante alternativa para cédigos computacionais de alto desempenho.

4. CONCLUSOES

Pbde-se concluir que o tempo de gravacdo, bem como o tamanho dos arquivos gerados com a utilizagdo da
metodologia estudada, foram significativamente menores quando comparados com o método de escrita utilizado
anteriormente. Como consequéncia de tal trabalho, obteve-se uma sensivel reducéo nos tempos de simulagéo e de p6s
processamento em simulagdes numéricas.
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