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RESUMO

Autdmatos Celulares (AC) t€m suas origens no trabalho de Von Neumann na década de
40 e, desde entdo, tornou-se um tema de pesquisa importante com uma ampla gama de
aplicacOes, que vao desde modelagem de sequéncia de DNA até a dindmica ecoldgica.
Um aspecto que pode ser interessante durante uma simulagdo de AC é a evolugdo no
nimero de individuos de cada espécie ao longo do tempo. Esta andlise pode fornecer
informacgdes importantes sobre o dominio de certas espécies em um sistema dinamico,
ou identificar aspectos que possam favorecer uma ou mais espécies em detrimento de
outras. As simulacdes de AC podem ser tarefas computacionalmente muito custosas.
Dependendo do tamanho do dominio de simulacido, do nimero de dimensdes ou do
nimero de individuos, essas simulagdes podem levar vérias horas para serem conclui-
das. A avaliagdo do nimero de individuos em cada time-step de simulacdo é uma tarefa
igualmente custosa. Vdrias técnicas de aceleragc@o foram desenvolvidas para melhorar o
desempenho das simulacdes de AC, e algumas delas levam em consideracio a evolugao
no nimero de individuos ao longo da simulagdo. Neste trabalho, é proposto um simu-
lador de AC, capaz de avaliar de forma eficiente a evolu¢do no nimero de individuos
de cada espécie. O alto desempenho € obtido através do uso do paralelismo macigco de
GPUs. A abordagem apresentada alcancou uma aceleragdo de 44 vezes em comparagao
com uma implementag¢do sequencial e 26 vezes em comparacdo com uma abordagem

tradicional também na GPU.

Palavras-chave: Autdmatos Celulares; GPU; GPGPU; Histograma; PRNG; Gerador de nimeros

pseudo-aleatdrios.



ABSTRACT

Cellular Automaton (CA) have its origins in the work of Von Neumann in the 40s and,
since then, have become an important research topic with a wide range of applicati-
ons, ranging from DNA sequencing to ecological dynamics. One aspect that may be of
interest during a CA simulation is the evolution in the number of individuals of each
species along time. This analysis can give important information about the dominance
of certain species in a dynamical system, or identify aspects that might favor one or
more species in detriment of others. CA simulations can be computationally very ex-
pensive tasks. Depending on the simulation domain size, number of dimensions or the
number of individuals, these simulations can take several hours to complete. The evalu-
ation of the number of individuals at each simulation time-step is an equally expensive
task. Several acceleration techniques have been developed to improve the performance
of CA simulations, and some of them take into account the evolution in the number of
individuals along the simulation. In this work we propose an CA simulator which is
capable of efficiently evaluate the evolution in the number of individuals of each spe-
cies. High performance is obtained through the use of the massive parallelism of GPUs.
The presented approach achieved a speed-up of 44 times when compared to a sequential

implementation, and 26 times when compared to a traditional approach also in GPU.

Keywords: Cellular Automata; GPU; GPGPU; Histogram; PRNG; Pseudo Random Number Gene-

rator.
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Capitulo 1

INTRODUCAO

Vida Artificial (VA) € um campo de estudo que procura entender a vida natural utili-
zando mecanismos artificiais, buscando reproduzir caracteristicas e comportamentos de sis-
temas vivos. A VA aplica, em sistemas artificiais, regras e caracteristicas encontradas na
natureza, objetivando simular o comportamento natural. Através da VA € possivel observar,
por exemplo, como se comporta um ecossistema ao longo de milhdes de anos, em apenas
alguns segundos. A VA é um tema de estudo aberto que ainda tem muito que se pesquisar,
e oferece desafios para estudiosos de diferentes dreas, uma vez que este tema caracteriza-se

como multidisciplinar.

Pesquisas em VA podem beneficiar problemas pendentes na biologia, a exemplo de como
a vida se originou na terra e as possibilidades em outras partes do universo, como se deu a
evolugdo cultural, o que contribui para a singularidade da natureza, como ocorre a manuten-
cdo dos seres ou a formacio de padrdes na estrutura dos ecossistemas naturais [1] . E nesse
ultimo ponto que se delimita esta pesquisa, pois este trabalho apresentard estudos envolvendo

implementagdes eficientes do modelo computacional de Autdomatos Celulares (AC).

O progresso computacional em relacdo ao armazenamento de dados de poder de com-
putacdo aumentou a diversidade de pesquisas sobre o assunto. Recentemente, a computacdo
paralela permitiu o desenvolvimento de sistemas mais elaborados, uma vez que as arquite-
turas de muitos nucleos, a exemplo das Unidades de Processamento Grafico (GPUs), agora
estdo sendo usadas para acelerar tais simulacdes. A simulagdo de Autdmatos Celulares (AC),
incluindo a contagem do ndmero de cada espécie em determinada frequéncia é uma tarefa
computacional dispendiosa. Vdrias técnicas de aceleracao foram desenvolvidas para melho-
rar o desempenho das simulagdes de AC, e algumas delas levam em consideragdo a evolucao

no nimero de individuos ao longo da simulacao [2] [3] [4] [5] [6]. Neste trabalho, € proposto
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uma implementagdo paralela de um Autoémato Celular em GPU, programado em OpenCL.
Este trabalho usa uma abordagem eficiente para contar o niimero de espécies em cada passo

da simulagdo.

1.1 Motivacao

Muitos estudos sobre dinamica populacional utilizam modelos matemadticos, a exemplo
de equacdes diferenciais, para extrair informagdes sobre fendmenos naturais. Modelar mate-
maticamente um sistema, mesmo que ele possua caracteristicas simples, € uma tarefa consi-
derada complicada. Hoje em dia, apesar das muitas maneiras de estudar sistemas complexos,
as simulacdes estocdsticas tornaram-se uma ferramenta universal e t€ém sido amplamente uti-
lizadas para investigar comportamentos coletivos na natureza. Aplicando um conjunto de
regras simples que sdo avaliadas aleatoriamente, o procedimento tem sido empregado em

uma diversidade de cenarios [7], [8], [9], [10], [11].

Os computadores tém desempenhado importante papel durante a execucgdo de tais si-
mulacdes, uma vez que tornou possivel que vérios experimentos pudessem ser executados
e finalizados com eficiéncia. No entanto, em alguns cendrios, quando se comeca a adicio-
nar mais varidveis nas simulacdes computacionais, na tentativa de desenvolver experimentos
mais realisticos, a execucao pode levar horas ou dias, podendo até mesmo chegar a ser invia-

vel o tempo de espera, necessitando de décadas de processamento ininterrupto.

Nesse sentido, a comunidade cientifica comegou a adotar hardwares que oferecem alto
poder computacional, para computar grande parte dos algoritmos numéricos. As GPUs,
uma vez que possuem unidades de processamento compostas por centenas ou milhares de
nucleos, vém sendo cada vez mais utilizadas em pesquisas cientificas nas ultimas décadas,

em cendrios nos quais se deseja aumentar o desempenho computacional.

Esses novos recursos trazem consigo desafios por trds de um novo paradigma, a compu-
tacdo paralela. As implementacdes realizadas com a computacio sequencial convencional
ndo sdo validas para essa nova arquitetura computacional. Hoje hd uma necessidade de
habilidades distintas e esfor¢o extra para gerar novas solu¢des compativeis com esses dispo-
sitivos. Mas uma vez implementadas, podem atingir um desempenho computacional muito

superior as solu¢des sequenciais.
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1.2 Objetivos

1.2.1 Objetivo Geral

Este trabalho objetiva propor uma técnica para aceleracao de Automatos Celulares apli-
cados para simulagdo de sistemas dindmicos naturais através de uma implementacao paralela

em GPU com OpenCL.

1.2.2 Objetivos Especificos

e Modelar processos biolégicos para o entendimento do comportamento de sistemas

reais;

Implementar um sistema de autdomatos celulares bidimensional sequencial com C;

Implementar um sistema de automatos celulares bidimensional paralelo com OpenCL;

Aplicar e/ou desenvolver técnicas paralelas para aceleracao de Autdmatos Celulares;

Quantificar o ganho computacional com uso de GPUs.

1.3 Estrutura da Dissertacao

O trabalho estd dividido em 6 capitulos, além das referéncias e apéndice.

O Capitulo 2 apresenta uma fundamentagdo tedrica acerca dos dois principais temas
que delimitam este trabalho: Vida Artificial e Computacdo Paralela em GPUs. O Capitulo
3 apresenta o estado da arte sobre implementacdes que de alguma forma se assemelham a
esta pesquisa. No Capitulo 4 encontra-se a descri¢do de como o experimento foi modelado,
envolvendo regras, caracteristicas e tipos de interagdes utilizadas no Automato Celular, sua
respectiva implementacdo em OpenCL e as técnicas utilizadas para aceleracdo computaci-
onal. O Capitulo 5 mostra os resultados obtidos durante os experimentos realizados. No
Capitulo 6 estd a conclusdo do trabalho. No apéndice A encontra-se a publicacdo de uma

aplicacdo para o Autdomato Celular desenvolvido neste trabalho.



Capitulo 2

FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 Vida Artificial

Vida Artificial ¢ uma abordagem utilizada para estudar sistemas complexos naturais [1] e
procura modelar o comportamento dos individuos vivos em computadores e outros métodos
artificiais, na busca do entendimento do processo evolutivo e comportamental [12]. Ensaios
sobre a criacdo de sistemas artificiais com caracteristicas de sistemas vivos remetem a década
de 1950, periodo de evolucdo dos préprios computadores [13], os quais tornaram possivel a

investigagdo acerca do tema, baseando-se em simula¢des computacionais.

Os pioneiros no desenvolvimento de pesquisas sobre VA, mesmo antes de ser chamada
de tal forma, foram Alan Turing, John Von Newmann e Grey Walter. Turing ficou conhecido
como o pai da computacdo, devido os seus trabalhos relevantes desenvolvidos, a exemplo
da mdquina universal [14], hoje conhecida como méquina de Turing, ¢ um modelo de um
computador e pode computar qualquer problema que um computador atual compute. Em
seus anos finais, Turing toma interesse em pesquisar sobre o desenvolvimento de padrdes em
organismos: replicacdo, adaptacao e cogni¢do, dreas conhecidas hoje como Vida Artificial e
Inteligéncia Artificial, dando fundamental contribuicdo. Em 1952, publica um trabalho sobre
morfogénese [15], ou seja, o desenvolvimento de formas em organismos vivos. Nesse tempo,
Newmann desenvolvera o conceito de Autdmatos Celulares, vindo a publica-lo apenas em
1966 [16].

John Von Newmann, responsavel por criar a arquitetura dos primeiros computadores, a
qual recebe o seu nome, contribuiu significativamente para o desenvolvimento da VA (na
época ainda ndo era utilizado tal termo, nesse caso, os estudos faziam parte da cibernética).

Neumman sempre se perguntava quais as regras necessdrias para que um robo construisse



2.1 Vida Artificial 19

uma cépia de si mesmo. Responsdvel por conceber a ideia de Automatos Celulares, deu
inicio a investigar se regras simples poderiam dar origem ao desenvolvimento de compor-
tamentos complexos. Newmann prop6s um modelo de autorreproducido fundamentado no
proprio AC, que posteriormente Watson e Crick descobririam semelhangas no processo de

reproducdo celular baseado no DNA [13].

Também no inicio da década de 1950, o neurologista Grey Walter construiu um dos pri-
meiros robos eletronicos autdbnomos da histéria. Eram bem simples, formados basicamente
por trés rodas, cada uma com um motor independente, um sensor de luz e outro de contato, e
uma bateria para alimentacdo. Nomeados de tartarugas, faziam apenas duas coisas, seguiam
um feixe de luz e recuavam ao colidir com algum obstaculo. Quando o feixe de luz era muito
forte, os robos também recuavam. Walter representava animais fototrépicos, a exemplo da
mariposa. Os rob0s apresentavam caracteristicas de aleatoriedade, incerteza e independén-
cia, pertencentes ao comportamento animal € humano. Esses foram os primeiros robos da

area de Vida Artificial, apresentando caracteristicas de seres vivos [17].

De acordo com [13] VA e IA tiveram aparecimento simultaneo, porém a IA teve um de-
senvolvimento mais acentuado, tanto que "Turing ficou mais conhecido pelo teste de Turing
do que pelo trabalho com morfogénese". Passados anos, as pesquisas sobre VA voltam a se
fazer necessarias para resolver problemas ndo incluidos pela IA. Entdo, em 1987 Langton
organiza o 1° workshop sobre Vida Artificial, reunindo diversos pesquisadores de diferentes

areas.

Para a efetivacio do estudo de Vida Artificial, alguns mecanismos podem ser utilizados,
ao exemplo de algoritmos genéticos, mundos virtuais, seres artificiais e automatos celulares.

Existem alguns outros, além dos citados, porém acredita-se que esses sao 0s principais.

2.1.1 Algoritmos genéticos

Na natureza, populacdes de individuos modificam suas caracteristicas hereditdrias ao
longo das geragdes, como afirma Darwin em sua teoria da evolugdo [18]. Os algoritmos
genéticos desenvolvidos por John Holland 1975 [19] sdo inspirados nesse processo, tendo
trés fungdes principais: sele¢do, cruzamento e mutagdo. Quando aplicado no estudo de VA,
¢ possivel modelar e observar o processo de um sistema evolutivo e suas mutagdes ao longo
do tempo. Pode-se observar como os individuos artificiais reagem ao meio, reproduzindo
comportamentos caracteristicos de sistemas reais naturais, como adaptag¢do ao alimento, a

diversificacdo das espécies, entre outros.
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2.1.2 Mundos Virtuais

Mundo Virtual € uma técnica que busca modelar as regras e os relacionamentos exis-
tentes no mundo real e sintetiza-las no computador, sendo bastante difundida no estudo de
VA. Essa técnica consiste em criar um mundo artificial, geralmente com duas dimensdes,
adicionar algumas criaturas que irdo se mover, competir e evoluir. As criaturas, também
conhecidas com agentes, podem carregar informacgdes, como o seu identificador, tipo de pre-
sas, idade, energia, quantidade de filhos, entre outras informagdes que se fagam importantes
dependendo do problema. O agente pode ainda perceber outros agentes inseridos no sistema,

através de seu campo de visdo e tomar decisdes a partir dai.

2.1.3 Seres Artificiais

A robodtica movel € a drea que permite a materializagdo da VA. Como falado no ini-
cio deste capitulo, foi Grey Walter [17] quem deu inicio as criagcdes no campo da robdtica
que simula organismos vivos, através de seus robds apelidados de tartarugas. Hoje, ainda
encontramos limitacdes tecnoldgicas nesse campo, o que impede de reproduzir algumas ca-
racteristicas, como autorreproducdo e autorregeneracdo. Porém, muitos estudos estdo sendo

desenvolvidos utilizando caracteristicas da VA na robdtica movel.

A robética mdvel inspirada na vida tenta entender comportamentos como auto-organizagao,
adaptagdo, auto-agregacdo e comportamento coletivo para resolucio de tarefas. Existem
robos que reproduzem caracteristicas de coldnias vivas, a exemplo de coldnias de formigas e
de abelhas. Nesse caso, os robds sdo especializados em desenvolver uma atividade coletiva,
porém quando colocados individualmente ndo conseguem realizar. Um projeto de destaque

é 0 Swarm-bots!, que foca em caracteristicas de insetos sociais.

2.1.4 Automato Celular

Automato Celular, idealizado por Ulam e Jonh Von Neumann na década de 1940 e pu-
blicado por Burk [16], consiste em um modelo de abstracdo autorreplicante de organismos
vivos, para simulacdo de sistemas complexos naturais [20]. Um Autdmato Celular é repre-
sentado por uma matriz? n-dimensional de células. Cada célula dessa matriz é ocupada por

um autdmato. Autdomatos sdo méquinas de estados finitos, que recebem um estimulo, exe-

Thttp://www.swarm-bots.org/
2Também serd referenciado como grid, ao decorrer deste trabalho.
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cutam uma regra ou fun¢do de transicao e mudam de estado. Cada célula da matriz ou rede
representa um individuo, o valor da célula pode modificar-se infinitas vezes durante a execu-
cdo. Cada célula da rede pode estar em qualquer um dos possiveis estados existentes, que sao
atualizados periodicamente sob as mesmas regras. O estado futuro de uma célula depende

de seu estado atual e dos estados das células vizinhas, mantendo uma constante interacao.

E possivel definir diferentes tipos de vizinhancas de AC. Os tipos de vizinhangas fre-
quentemente utilizadas em AC sdo a vizinhanga de Von Neumann e a vizinhanca de Moore.
Na vizinhanca de Von Neumann, uma célula pode acessar qualquer posicao que esteja ha
uma distancia de Manhattan igual a 1. Na vizinhanca de Moore, uma célula consegue alcan-
car qualquer outra em uma distancia Chebyshev igual a 1. Apesar de ndo ser muito comum,
essa distancia pode apresentar valores maiores que 1 em trabalhos utilizando variacdes de
AC.

No final dos anos 60, o mateméatico Conway desenvolveu o Game of Life. Talvez um
dos mais conhecidos modelos de AC, representa um sistema de vida e morte entre organis-
mos, um conjunto simples de regras para estudar o comportamento macroscopico de uma
populacdo. O Game of Life é formado por um grid bidimensional, utilizando a vizinhanga

de Moore e possui as seguintes regras:

e Sobrevivéncia, se uma célula viva possuir dois ou trés vizinhos vivos ele sobrevivera;
e Morte, se a célula viva possuir mais de 3 ou menos de 2 vizinhos vivos ela morrera;

e Nascimento, uma célula morta ira renascer se trés de seus vizinhos estiverem vivos.

Os ACs sao frequentemente utilizados para representar sistemas evolutivos dinamicos.
As configuragdes produzidas nos ajudam a entender a mecanica da formagdo, propagacao e
interag@o em sistemas naturais. Algumas aplica¢des utilizam AC para estudo do crescimento
tumoral [21], [22], [23], dindmica ecoldgica [24], interagdes entre bactérias [25], [26], cres-

cimento urbano [27], auto-organizagdo [28], modelagem de sequéncia de DNA [29], etc.

Um modelo de Autdmato Celular foi utilizado para entender como um padrao de expres-
sdo génica diferenciado pode ser estabelecido e gerar de forma ordenada um organismo com
diferentes tipos celulares [30]. A diferenciacao celular € o processo pelo qual a célula se mo-
difica, desenvolvendo os diferentes sistemas do corpo, assim torna-se possivel a formacao de
um organismo complexo e capacitado. No estudo, o genoma das células € representado por

uma matriz quadritica (Automato Celular), povoada com valores representando os genes,
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que sdo atualizados simultaneamente. Essa dinAmica € o que provoca a diferenciacao celu-
lar. No processo de evolucdo natural os mais bem adaptados sobrevivem, essa adaptagao é
resultado da capacidade de mudanca das espécies conseguindo variar o seu material genético
através da diferenciacdo celular. Sabendo que a diferenciacdo celular remota ao surgimento
dos primeiros seres multicelulares, percebe-se o poder que os ACs possuem, uma vez que

foi possivel a modelagem do processo utilizando-os.

Mudando a forma como as interacdes entre as células acontecem, resultard em uma va-
riacdo do AC. Alguns modelos de ACs apresentam caracteristicas de sistemas formados por
individuos competidores, lutando pela sobrevivéncia. Sendo assim, também sdo utilizados
para estudar a coexisténcia entre espécies concorrentes [25], [26]. Para esse modelo, o AC
¢ povoado com individuos de diferentes tipos, cada tipo representando uma espécie com-
petidora. Esses estudos reforcaram alguns fatores responsaveis pela coexisténcia, entre eles

estdo o alcange da interagdo [25] e a formagdo de grupos com individuos do mesmo tipo.

Outra caracteristica modelada nos Autdomato Celular e responsdvel pela coexisténcia € a
competi¢do ciclica. No modelo de dominéncia ciclica existe uma presa para cada predador e
vice-versa. E possivel representar esse tipo de relacionamento com o tradicional jogo pedra-
papel-tesoura, em que a pedra esmaga a tesoura, a tesoura corta o papel e o papel embrulha a
pedra. O sistema é formado por trés individuos de espécies distintas, realizando um dominio
mutuo ciclico. Desta forma, qualquer que seja a estratégia utilizada, todas possuem iguais
chances de vencer ou perder, ndo existindo um competidor superior a todos. O modelo
de competi¢do ciclica é apontado como responsavel pela preservacao da biodiversidade na
natureza [31], [32] e adotado em aplicagdes com AC [33], [34], [35].

Nesse sentido, surge outra caracteristica importante em aplicacdes com AC, que € cal-
cular a densidade de cada espécies ao decorrer da simulagio. E possivel verificar se uma
espécie se extingue ou pode haver coexisténcia entre elas acompanhando o tamanho das po-
pulacdes [35]. Além disso, calcular esse nimero também € importante para idenficar outras
caracteristicas, como analisar a taxa de propagacdo de agentes infecciosos [2] [3] [4] [S] ou

identificar fatores que favorecem ou desfavorecem as espécies [6].

2.2 GPU (Graphical Processing Unit) e Paralelismo

O aumento continuo da capacidade de processamento € algo buscado desde o surgimento
dos primeiros computadores. O co-fundador da Intel, Gordon Earle Moore, estabeleceu uma

previsdo sobre essa evolucdo. Ele chegou a afirmar que o nimero de transistores em um
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chip de microprocessador dobraria a cada ano [36], resultando no aumento do poder de
processamento. Apds sua previsao se concretizar, ele refez a anédlise e atualizou o tempo de

duplicacgdo para 2 anos [37], ficando conhecida como lei de Moore.

Ap6s a entrada no século XXI, com os processadores atingindo limites de desempenho,
abordagens envolvendo hardwares multicores e many cores, a exemplo de GPUs, ganham
énfase quando se deseja aumentar o desempenho computacional em aplicagdes que deman-

dam alto poder de processamento.

Unidades de Processamento Grafico (Graphics Processing Unit - GPU ) possuem cen-
tenas ou milhares de nicleos e realizam uma computagdo massivamente paralela. As GPUs
foram criadas para a renderizacdo de gréficos, mas devido seu alto poder computacional, a
comunidade cientifica passou a utilizd-las para auxiliar na resolucdo problemas cientificos.
Com isso, da-se o aparecimento do conceito Unidade de Processamento Gréfico de Prop6-
sito Geral (General Purpose Graphics Processing Unit - GPGPU), ou seja, as GPUs nao
apenas executam rotinas de processamento grafico, mas passam a executar tarefas que eram

realizadas pela Unidade Central de Processamento (Central Processing Unit - CPU).

2.2.1 Arquitetura GPU
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Figura 2.1: Nvidea Titan Xp.

Enquanto uma CPU comporta alguma unidades de cores para execucdo de tarefas se-
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quenciais, a GPU possui uma arquitetura massivamente paralela, composta por centenas ou
milhares de nicleos de processamento. A figura 2.1 mostra a arquitetura da GPU mais po-
tente atualmente (Agosto de 2017), contendo 3840 cores (identificados na cor verde) e capaz
de realizar 12 trilhdes de operacdes de ponto flutuante por segundo (F_Loating-point Opera-

tions Per Second - FLOPs).

2.2.2 Programacao para GPU

Entre os frameworks atualmente disponiveis para programacio de GPU, CUDA e OpenCL

sd0 os mais populares.

e CUDA (Compute Unified Device Architecture): Segundo a NVIDIA, CUDA™ & uma
plataforma de computagdo paralela e um modelo de programacao lancada pela NVI-
DIA. Ela permite aumentos significativos de performance computacional ao aproveitar

a poténcia da unidade de processamento grifico (GPU), somente para GPUs da NVI-
DIA.

e OpenCL: Mantido pelo Khronos group, tem como principal objetivo fornecer uma API

padrdo, aberta, facil de usar e sem qualquer limitacdo de dispositivo.

O fato de CUDA ser proprietdrio e estar limitado a ser usado apenas com GPUs NVi-
dia, enquanto o OpenCL € um padrio aberto e de plataforma cruzada, para hardware
heterogéneo, levou a decisao de escolher o framework OpenCL para ser utilizado neste

trabalho.

A nomenclatura do OpenCL se diferencia da utilizada em CUDA em alguns momen-

tos, a Tabela 2.1 expde as diferencas entre as duas.

2.2.2.1 Open Computing Language - OpenCL

O OpenCL padroniza o desenvolvimento de programagao paralela, pois oferece um con-
junto comum de ferramentas para tomar vantagem de qualquer dispositivo com suporte a
OpenCL para o processamento de codigo paralelo, por criar uma interface de programagao

bem préxima ao hardware [38].

De acordo com as especificagdes do OpenCL [39], sua arquitetura consiste em uma hie-
rarquia de modelos abstratos. No nivel mais alto, existe 0 modelo de plataforma (Figura 2.2
), que assume a existéncia de um host, geralmente representado por uma CPU, que sera res-

ponsavel por controlar e coordenar o trabalho de um conjunto de dispositivos OpenCL. Um
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Tabela 2.1: Comparativo entre as nomenclaturas CUDA e OpenCL

CUDA

OpenCL

Streamming Multiprocessor (SM)

Compute Unit (CU)

Streamming Processor (SP)

Processing Element (PE)

Host Host

Device Device

Kernel Kernel

Thread Work Item
Block Work Group
Grid NDRange
Memoria Global Memoria Global

Memodria Constante

Memoria Constante

Memoéria Compartilhada

Memoria Local

Memoria Local

Memoria Privada

dispositivo OpenCL pode assumir vérias formas, incluindo CPUs, GPUs e FPGAs. Neste

trabalho, o dispositivo OpenCL sera restrito a uma GPU. Os dispositivos OpenCL sdo ainda

subdivididos em computer units, e estes em processing elements. Processing elements dentro

de um computer units executa o c6digo como unidades contendo um dnico fluxo de instru-

coes e multiplos fluxos de dados (Single Instruction Multiple Data - SIMD). No contexto

atual, os processing elements corresponderdo aos nucleos GPU.

il

ﬁig'n

Processing S H Host
Element JW
[il-70tr
Gmpm’"ﬁnﬂ Compute Device

Figura 2.2: Modelo de Plataforma OpenCL

Durante o desenvolvimento de um programa com OpenCL, algumas tarefas devem ser

inevitavelmente executadas. Tarefas essas que sdo repetitivas e algumas realizadas em baixo

nivel. Sao elas:
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Identificar plataforma;

e Identificar dispositivos;

e Criar contexto;

e Criar fila de comando;

e Alocar buffers;

e Passar argumentos;

e Transferir e capturar dados no dispositivo;
e Compilar kernel;

e Liberar memoria alocada.

No host, programado em C/C++, executa-se os passos descritos anteriormente, enquanto
no device é executado o Kernel, funcdo programada em OpenCL e compilada em tempo de

execucao.

O modelo de execugdo (Figura 2.3) pressupde que os work items do OpenCL (threads)
sdo elementos de um espago n-dimensional indexdvel chamado NDRange. Cada work item
representa uma instancia de um kernel OpenCL, na verdade, uma fungdo a ser executada em
um dispositivo OpenCL, e eles sdo agrupados em work groups. Os work items sao divididos
em toda a plataforma OpenCL, de modo que todos os work items de um mesmo work group
sejam atribuidos 2 mesma computer unit. Além disso, os work items no mesmo work group
podem ser sincronizados através do uso de barreiras e cercas. A inica maneira de sincronizar

work items localizados em work groups distintos € iniciar a execuc¢do de um novo kernel.

Cada work item possui um ID global, distinto, que € usado para gerenciar quais os dados
que serao processados por aquele work item, e um ID local, sendo unico apenas dentro do

work group. Cada work group possue um tnico ID para distingui-los.

O modelo de memoria (Figura 2.4) descreve a estrutura hierarquica da memoria OpenCL.
No nivel mais baixo, existe a memdria global, que geralmente serd associada a maior quan-
tidade de memoria disponivel no dispositivo. Ela pode ser lida e escrita por qualquer work
item em execucao e, geralmente, apresentard maior lat€ncia. A memoria constante é uma
memoria de leitura e, geralmente, muito pequena, que € fortemente armazenada em cache.

Em geral, a memoria constante € usada para armazenar pequenas quantidades de dados que
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Figura 2.3: Modelo de Execu¢ao OpenCL

devem ser lidos com frequéncia pelos work items. A memdria constante s6 pode ser escrita,

ou seja, inicializada, pelo host e seu contetdo persiste ao longo das chamadas do kernel.

A memoria local € um pequeno pedago de memdria de leitura e gravacdo localizado
em cada computer unit. Os work items que residem no mesmo work group (sendo exe-
cutados pela mesma computer unit) podem usar a memoria local para trocar informagdes.
Atualmente, ndo hd nenhuma maneira para work items localizados em work groups distintos
trocar informacdes através da memdria local. Nesse caso, os work items devem recorrer a
memoria global mais lenta, que € visivel para todos os work items. A memoria privada, sob a
forma de registros, ¢ a memoria mais rdpida disponivel e pode ser lida e escrita apenas pelo
work item atual. Os registradores geralmente sdo usados para armazenar varidveis locais,

incluindo arrays estéticos.

Para aproveitar ao maximo o paralelismo macico da GPU, temos que manter todos os
seus processing elements tao ocupados quanto possivel, maximizando a utilizacdo. A uti-
lizagdo pode ser definida como a porcentagem de elementos de processamento que estdo
ativos em um determinado instante de tempo. Entre os fatores que podem afetar a utilizacao,
podemos citar a localidade de dados, o caminho de fluxo médio de execugdo de cédigo, o

numero de registros usados pelo nicleo, entre outros.
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Figura 2.4: Modelo de Meméria OpenCL

No caso de programas limitados de memdria, o acesso a memoria nao coalescido afeta a
utilizacdo com limita¢Oes de largura de banda. O hardware da GPU € otimizado para acessos
coalescidos a memoria, isto é, quando os work items com IDs sequenciais acessam posi¢coes
de memodria sequenciais. Embora alguns experimentos tenham mostrado que as GPUs sao
menos afetadas por acessos de memoria ndo coalescidos do que as CPUs [40], sua largura de
banda ainda € limitado. Uma pratica comum para melhorar o desempenho na programacgdo
GPU ¢ usar a memoria local em vez da memoria global. No entanto, isso s6 pode ser feito

quando os dados apresentam algum grau de localidade.

Certos subgrupos de work items sao executados de forma SIMD. A divergéncia do cami-
nho do fluxo de execucao entre os itens de trabalho nesses subgrupos faz com que a execucao
de todos os itens de trabalho divergentes seja serializada pela GPU. Esses subgrupos ndo sao
realmente definidos claramente na especificacdo OpenCL, mas correspondem a warps na
nomenclatura NVidia [41] ou wavefronts na especificacio AMD [42]. Assim, € aconselha-
vel evitar a divergéncia do caminho do fluxo entre itens de trabalho, especificamente para

aqueles pertencentes a esses subgrupos especificos.

Embora o nimero maximo de work items por work group seja prescrito por cada for-
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necedor, esses ndmeros geralmente sdo baseados nos melhores casos. Como o nimero de
registros disponiveis € limitado, o nimero maximo real de work items por work group depen-
derd do numero de registros disponiveis e do nimero de registros necessarios para o kernel.
Assim, € aconselhdvel manter sempre o menor numero de varidveis privadas do kernel, de

modo que mais work items possam ser executados simultaneamente.



Capitulo 3

TRABALHOS RELACIONADOS

A simula¢@o de Autdmatos Celulares e a identificacdo da densidade de cada espécie sdao
problemas que exigem a implementacdo de outros recursos importantes, como a geracao

massiva de nimeros aleatdrios e a contagem de elementos.

3.1 Aceleracao sob a 6tica da memoria

O trabalho de [43] mostra técnicas de aceleracao de um AC semelhante ao Jogo da Vida.
No trabalho, o AC estudado possui 3 dimensdes, isso implica que para a atualizagdo de cada
célula, aplicando a vizinhanca de Moore, 27 células devem ser analisadas. Se o AC € posici-
onado apenas na memoria global, cada thread realizard 27 acessos a essa memoéria. Como 2
células vizinhas compartilham 18 células em suas vizinhangas, entdo [43] propuseram uma
abordagem com memoria compartilhada (memoria local na nomenclatura OpenCL). Um
bloco de células € transferido para a memoria compartilhada, acessivel por threads dentro do
mesmo work group. Entdo, para 2 células vizinhas, sdo necessdrios 36 acessos a memoria
global, ao invés de 54, pois as células em comum sao acessadas apenas uma vez. Para com-
putar cada novo estado, a vizinhanca é lida da memoria compartilhada, em vez da memoria
global, e o novo estado obtido € escrito na memoria global. Com essa estratégia, obteve-se

um speedup de 1.5x em relacdo a abordagem com apenas memdria global.

O trabalho de [44] apresenta como a memdria local da GPU pode ser usada para melho-
rar o desempenho dos modelos de Automatos Celulares de water flow. Basicamente, cada
work item em um work group 1€ sua prépria célula e armazena-a na memoria local, onde fica
acessivel para outros work items do mesmo work group. Com essa estratégia a memoria local

¢ usada para simular uma memoria cache. Como os acessos a memoria global foram reduzi-
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dos, conseguiu-se obter uma aceleracdo de até 4x em comparagdo com a implementacao que

utiliza apenas memoria global.

No ano seguinte, [45] realizou uma avaliacdo de desempenho para o mesmo modelo de
autdmatos celulares. Dessa vez ele utiliza uma GPU com arquitetura Fermi. A arquitetura
Fermi foi lancada pela Nvidia como uma tecnologia sucessora para a arquitetura de suas pla-
cas e, entre varias vantagens, ela oferece memoria cache para operagdes com memoria local
e global [46]. Entdo, os resultados de [45] mostram que o acesso em cache a memoria global
implementada nos processadores Fermi equilibra e supera o cache manual implementado no

algoritmo de memoria local do trabalho anterior [44].

3.1.1 Discussao

Acima s3o apresentadas as principais técnicas encontradas na literatura para casos se-
melhantes ao problema trabalhado aqui. Os métodos de [43] e [44] defendem o uso da
memoria local mais rdpida na tentativa de aumentar o desempenho. Porém, como a memoria
local € menor que a global, uma vez que essa memoria local ndo puder comportar a ma-
triz, essa matriz deve ser dividida em pedacos menores ou sub-matrizes. Essas sub-matrizes
podem agora ser transferidas para as memorias locais, onde serdo processadas em paralelo,
mas o processamento de cada sub-matriz € feito de forma independente, por diferentes work
groups. O fato das sub-matrizes serem processadas de forma independentemente, representa
um problema para as simula¢des de ACs, pois, neste caso, a ideia de continuidade do domi-
nio € violada e as alteragdes ocorridas em uma determinada sub-matriz ndo se propagarao ao

restante da rede, transformando o AC em uma espécie de mosaico.

A abordagem utilizada para remediar esse problema € replicar a informacdo das células
de fronteiras para outras sub-matrizes. Apesar da efetividade, essa abordagem implica em
um maior consumo de memoria. Além disso, estratégias complexas de sincronizagdo devem
ser empregadas para permitir a propagacdo adequada das mudancas da matriz entre as sub-
matrizes. As maiores demandas computacionais associadas a essa abordagem, geralmente
irdo superar os beneficios obtidos com o uso de memdrias locais, como ja observado por
Topa [45]. Sendo assim, neste trabalho, a memoria global foi a escolhida para posicionar o
AC.
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3.2 Técnicas de contagem utilizando GPU

Existem alguns trabalhos que calculam o nimero de elementos para gerar histogramas.
O trabalho de [47] apresenta uma solu¢do desenvolvida em CUDA, na qual vérios thread
blocks calculam as sub-partes do histograma. Depois que a computacio de cada sub-parte é
completada, um algoritmo de reducdo no block é realizado para reunir as subpartes distribui-

das. Durante a computagdo, operagdes atbmicas na memdoria compartilhada sdo empregadas.

No algoritmo apresentado por [48] para cada posi¢do de uma matriz existe, além do seu
valor, um contador associado, o qual € inicializado com 1. Durante a execucdo do algoritmo
de ordenacdo, se dois elementos vizinhos forem idénticos, o do lado direito recebe o valor
armazenado no contador do lado esquerdo, enquanto este recebe zero. Quando a ordenacao
€ finalizada, todos os contadores relacionados a uma sequéncia sdo zerados, com excecao
do ultimo, que conterd o acumulado de todos os outros contadores, ou seja, a quantidade de

elementos da sequéncia.

J4 [49] combinaram um passo de pré-processamento com estratégias cuidadosas de oti-
mizacdo de compensagdo, para reduzir a quantidade de fun¢des atdmicas conflitantes entre

threads que acessam a mesma localizagdo na memoria.

E apresentado por [50] uma abordagem baseada em replicagio para eliminar conflitos de
posicao, ja que foi utilizada uma abordagem onde vérias threads tentam modificar a mesma
posicdo de memoria. Essa implementacdo é mais semelhante a abordagem convencional,
na qual se tem os contadores que sao incrementados para formar os valores do histograma.
Porém, neste caso, sdo armazenados vdrios sub-histogramas em vez de um grande. Assim,
os autores garantem que o numero de conflitos de memoria pode ser significativamente re-

duzido.

3.2.1 Discussao

Em nosso trabalho, implementamos uma abordagem acelerada para contar o nimero de
espécies com base na técnica apresentada por [48], que € um avan¢o em relagdo a uma so-
lucdo anterior [51]. Em [48], diferentemente dos demais trabalhos, nio € necessdrio realizar
nenhuma operagdo atdmica, pois nenhum conflito de acesso a memoria ocorre. No entanto,
uma varidvel extra € adotada para acumular o nimero de elementos em cada linha da matriz.
Na abordagem apresentada neste trabalho, como € de conhecimento prévio a quantidade de

espécies no sistema, essa varidvel acumuladora pode ser eliminada. Neste caso, o nimero de
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identificacdo do work item é usado em vez disso, economizando espacos de memoria.



Capitulo 4

METODOLOGIA E DESENVOLVIMENTO

4.1 Modelagem do Automato Celular

A modelagem de um AC pode ser parametrizado por varios fatores, incluindo dimensao,
numero de células, tipo de vizinhang¢a, nimero de espécies, os tipos de interagcdes entre elas,
entre outros. Este trabalho estd focado em ACs bidimensionais, no entanto, os conceitos aqui

apresentados extendem-se para ACs de dimensdes superiores.

A configuracdo assume uma estrutura bidimensional composta por L? células. Cada
espécie € indicada por um indice i, onde i = 1,2,...,1, com 1) sendo o nimero de espécies.
O numero de individuos de cada espécie € indicado por S; €, no inicio da simulagdo, eles
sdo idénticos. Todos os individuos sdo distribuidos uniformemente sobre a rede antes da
simulag@o. Os espacos vazios também sdo distribuidos na mesma proporg¢ado utilizada para
a distribui¢do dos individuos, sendo K o nimero de células vazias. Entdo, temos que, [? =
Si+ Siz1, .-, Sh + K.

As interagdes bésicas envolvem mobilidade, reprodugdo e predac¢io, cada uma ocorrendo
aleatoriamente com as seguintes probabilidades prescritas: mobilidade = 0,5, reproducao
= 0,25 e predacdo = 0,25. O alcance das interacdes € local, um individuo sé poderd se
relacionar com suas células vizinhas de primeiro grau, e descrita pela vizinhanca de Moore.
Assumimos que o AC apresenta condicdes de fronteira ciclicas, i.e. a vizinhanca das células
em cada fronteira da matriz incluird as células no limite oposto. A Figura 4.1 mostra um
individuo selecionado (preto) e as células com as quais ele pode interagir (cinza). As células

restantes (branco) sdo inacessiveis.

Cada passo de tempo da simulacdo compreende quatro etapas, na seguinte ordem:
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Figura 4.1: Vizinhancga e alcance das interacoes

Selecdo da celular que ird executar uma agao;

Selecdo da célula vizinha, que recebera a a¢ao;

Selecao do tipo de interacao;

Atualizagdo da rede.

Inicialmente, uma célula L[i, j] da matriz é selecionada aleatoriamente. Se L[i, j| estiver
vazia, nenhuma alteracdo ¢é aplicada a matriz e o passo de tempo da simulagdo atual é con-
cluido. Se L[i, j] ndo estiver vazio, uma célula vizinha L[s,¢] é selecionada aleatoriamente.
No préximo passo, uma dentre trés possiveis interagdes € selecionada aleatoriamente, de
acordo com suas probabilidades, e € verificada se o tipo da interacdo selecionada é valido de
L[i, j] para L[s,t]. Se for vélido, a a¢do é executada de acordo com um sistema de competi¢do
ciclico [52] e a rede € atualizada. Se nao for valido, nenhuma alteragdo € aplicada a rede e o
passo de tempo da simulagdo atual é concluido. Os detalhes relativos a validade do tipo de
interacdo e atualizacdo de rede sdo apresentados no Algoritmo 1. Apds a execucdo desses
quatro passos, dizemos que ocorreu uma interagio no sistema. No final de L? interacdes, um

ciclo € contado.

4.2 Implementacao com OpenCL

O objetivo € melhorar o desempenho das simulagdes de AC através do uso de hardware

massivamente paralelo. Neste caso, a abordagem usual € ter tantos work items como células
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Algorithm 1 Verifica a validade das interacdes e atualiza a matriz

1: procedure CHECKVALIDITYUPDATE(L, I, i, j, s, t)

2 if / == Move then

3 if L[s,t] == 0 then

4 L[s,t] < L[i, j]

5: L[i,j]« 0

6 end if

7 else if / == Reproduce then

8 if L[s,t] == 0 then

9: if ExistNeighborSameSpecies(L|[i, j|) then
10: L|[s,t] <Createlndividual(L[i, j].species)
11: end if
12: end if
13: else if / == Predate then
14: if L[i, j].species != L][s,t].species then
15: if Predate(L[i, j], L[s,t]) then
16: L[s,t] <0
17: end if
18: end if
19: end if

20: end procedure

na matriz, sendo cada work item responsavel pelos cdlculos envolvendo sua célula correspon-
dente. Enquanto na abordagem sequencial, o AC evolui uma célula por vez, na abordagem
paralela todas as células do Autdmato realizam uma acdo no mesmo passo computacional,

ou seja, L? células por vez.

Apesar da maior laténcia da memoria global, como ja foi discutido na Secao 2.2.2.1, ela
foi a memoria escolhida para armazenar a matriz devido duas razdes principais. Primeiro,
sua maior capacidade permite o armazenamento de matrizes maiores. Isto € especialmente
importante no caso de ACs de maior dimensdo, uma vez que as demandas de memdria au-
mentam exponencialmente com a dimensdo. Em segundo lugar, reduz a complexidade do
algoritmo de simulacdo. Essas e outras caracteristicas foram embasadas em trabalhos da

literatura e discutidas na Sec¢ao 3.1.1.

De acordo com o modelo de execu¢ao OpenCL, os work items devem ser agrupados
em work groups. Uma vez que a rede é armazenada na memoria global, devemos agrupar
work itens de forma que possamos nos beneficiar do acesso coalescido a memoria. Assim,
seguindo a abordagem apresentada por [45], decidimos agrupar nos mesmos work groups,
work items que compartilham a mesma linha na matriz. Sendo assim, para cada linha da

matriz existird um work group associado. A quantidade de work items distribuidos neste
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work group serd igual a quantidade de células presentes da linha da matriz. Entdo dada uma
matriz N2, teremos N work groups, com N work items em cada um deles. Desta forma, é

alcancado o médximo de paralelismo para este cendrio.

4.3 Aceleracao

4.3.1 Pseudo-Random Number Generator

Um dos principais gargalos na implementagdo de solu¢des em GPUs € a realizagdo de
transferéncias de dados entre a memoria do host e a memoéria da GPU. O desempenho do
nosso primeiro simulador foi muito afetado por constantes transferéncias de dados, devido
a geracdo de matrizes de numeros aleatérios na CPU para serem consumidas pela GPU.
Sendo assim, o primeiro passo para melhoria do algoritmo objetivou-se em reduzir a troca
de dados realizadas na implementagdo inicial. Para eliminar essa comunicacao, os proprios
work items devem ser capazes de selecionar aleatoriamente células vizinhas e os tipos de

interagdes entre eles.

Uma outra vantagem € que, com um Gerador de Numeros Pseudo-Aleatorios (Pseudo-
Random Number Generator - PRNG) no device, além de reduzir a comunicagdo entre host
e device, também serd atingida uma reducdo da carga de trabalho da CPU, ou seja, menos
codigo sequencial. Essa substitui¢do € importante, pois as partes do programa que ndo podem

ser paralelizadas limitam o aumento de velocidade geral disponivel com o paralelismo [53].

Sendo assim, foi necessdrio implementar uma estrutura voltada para a geracdo de nu-
meros pseudo-aleatorios em ambientes massivamente paralelos. Como o OpenCL ainda ndo
fornece nenhuma mecanismo nativo para esse problema, a solu¢do foi desenvolver um algo-

ritmo paralelo para geracdo de nimeros aleatdrios.

int genRand (unsigned long int* seed, int limit){

(xseed) ~= (xseed) >> 12;
(xseed) ~= (*xseed) << 25;
(x¥seed) "= (xseed) >> 27;

int number_generated = ( (*seed) * 2186578717367326853) %
limit;
if (number_generated < 0) {

number_generated *= -1;
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return number_generated;

Cédigo Fonte 4.1: PRNG executado por cada work item.

O PRNG pode ser visto no cédigo 4.1 e é uma implementacdo baseada no Xorshift
Genarator [54], o qual se apresenta como um gerador simples e rdpido, quando comparado
com outras solucdes [55]. Para cada tipo de plataforma, [56] determinaram o algoritmo mais
apropriado para gerar cada tipo de numero aleatorio, sendo o Xorshift o melhor gerador para
uma distribui¢do uniforme em uma GPU. Por esses motivos, foi escolhido o Xorshift para

ser utilizado neste trabalho.

O Codigo 4.2 € o kernel em OpenCL com a implementacdo do AC, o qual descreve o
comportamento de cada célula do AC. O cddigo sera executado por cada um dos work-items
na GPU. A palavra reservada __Kernel informa que a funcdo cellular_automata é um
kernel, e o __global, entre parénteses, indica que os valores passados como atributos para
o kernel serdo posicionados na memoria global da GPU. Os parametros sdo a matriz que
representa 0 Autdmato Celular e um array de sementes para geracdo de nimeros pseudo-

aleatorios.

__kernel void cellular_automata(__global int *matrix, __global

int *seed){

__private int gid get_global_id (0) ;

__private int 1lid get_local_id (0) ;
__private int gp_id = get_group_id(0);
__private int neighbor;

__private int neighbor_position;
__private int action;

__private int size = 512;
__private unsigned long int seed_content = (unsigned
long int) ((gid + seed[0]) + (gid * seed[1]) + (gid =

seed[2]));

action = genRand (&seed_content, 100);

neighbor_position = genRand(&seed_content, 8);

switch (neighbor_position) {
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//right
case O:
neighbor = gp_idx*size+((lid+1)%size);
break;
//bottom
case 1:
neighbor = (gp_id+1)¥%size * size + 1lid;
break;
//top
case 2:
neighbor = ((gp_id - 1 + size) % size) * size +
lid;
break;
//left
case 3:
neighbor = gp_id * size + ( (1lid - 1 + size) %
size) ;
break;
//bottom left
case 4:
neighbor = ((gp_id + 1) % size) * size + ((lid -
1 + size) % size);
break;
//top right
case b:
neighbor = ((gp_id - 1 + size) % size) * size +
((1lid + 1) % size);
break;
//bottom right
case 6:
neighbor = ((gp_id + 1) % size) * size + ((lid +
1) % size);
break;
//top left
case T:
neighbor = ((gp_id - 1 + size) % size) * size +
((lid - 1 + size) % size);
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break;
default:
break;
}
//Move

if (action < 50) {

if (matrix[gid] !'= 0 && matrix[neighbor] == 0){
matrix [neighbor] = matrix[gid];
matrix[gid] = 0;
}
}
//Reproduce
else if (action >= 50 && action < 75) {
if (matrix[gid] !'= 0 && matrix[neighbor] == 0){
matrix[neighbor] = matrix[gid];
}
}
//Predate
else if (action >= 75 && action < 100) {
if (matrix[gid] !'= 0 && matrix[neighbor] != 0){

if (((matrix[gid] + 1) % 3) =
neighbor] %3)) {

(matrix[

matrix [neighbor] = 0;

Cédigo Fonte 4.2: Implementacao do Autéomato Celular.

4.3.2 sort e count

A contagem € um procedimento trivial em uma configuracao sequencial. Basicamente, é
preciso declarar uma ou mais varidveis de contagem que serdo incrementadas a medida que o
processo de contagem progride. Em uma configuracao paralela, onde temos potencialmente

vdrias threads, a manuten¢do das varidveis de contagem é um pouco mais complicado, de-
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vido as condi¢des de corrida, ou seja, se um work item tentar incrementar uma posicao de
memoria, os demais devem aguardar até que a acdo seja finalizada, a fim de garantir que
nenhum outro sobrescreva o valor e altere o resultado final. A abordagem simples seria o
uso de operagdes de incremento atdmico. No entanto, tornaria o procedimento de contagem
paralela totalmente ineficiente, uma vez que todas as operacdes de incremento seriam seria-
lizadas. O OpenCL também nao possui nenhuma funcio para contagem paralela eficiente de

elementos de uma matriz.

A técnica de contagem proposta neste trabalho, foi construida com base em um algo-
ritmo usado para o célculo paralelo de histogramas, originalmente apresentados em [48]. A
abordagem adotada neste trabalho difere em relagdo ao procedimento de contagem. Como
no método anterior, comecamos por ordenar os elementos. No entanto, no segundo passo,
nds executamos um kernel responsavel por detectar onde a sequéncia do elemento muda.
Esse kernel é executado por uma série de work items iguais aos dos elementos da matriz.
Cada work item ira verificar as posi¢oes da matriz correspondentes ao seu global ID e ao seu
global ID + 1. Se os valores armazenados nessas duas posicoes forem diferentes, a quanti-
dade de elementos da sequéncia serd igual ao ID do work item. Por exemplo, dado que a
posicdo n possui o elemento i e a posi¢do n+ 1 possui o elemento j, logo podemos inferir

que existem n + 1 elementos do tipo i. Esta situacdo estd ilustrada na Figura 4.2.

Input:
I@-I-II@IIIIIII
global ID: L0y 1y 2y 3114412116 41.7418119410y,1],
o olo \IIIIIIII-HIIII
global ID: L0y 1,2

Count / f//

density: [2, 6, 8, 12]

CPU: -
sub

result: [2, 4, 2, 4]

Figura 4.2: Sort and count.

O kernel utilizado para a contagem dos elementos, uma vez que a matriz ji estd orde-
nada, é apresentado no Cddigo Fonte 4.3. Ele recebe como argumento a matriz ordenada e

um array auxiliar de tamanho n + 1, sendo n a quantidade de espécies presentes no AC. A
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representacdo de espécies através de nimeros inteiros simplifica a contagem porque permite

estabelecer uma relagd@o entre o tipo de elemento e a posicao da matriz.

__kernel void count(__global int *matrix, __global int *density

)1

int gid = get_global_id (0);
private int pivot = matrix[gid];

private int next_pivot = matrix[gid+1];

if (pivot != next_pivot ){

density[pivot] = gid+1;

Cadigo Fonte 4.3: Kernel count.

A quantidade de espaco alocado para o array auxiliar depende do niimero de espécies
presentes no AC. Por exemplo, suponha que, no caso mostrado na Figura 4.2, existem apenas
trés espécies diferentes, neste caso, a matriz auxiliar deve ter apenas quatro elementos, um
para cada tipo de espécie e um para a quantidade de espacos vazios. Assim, o método
permite um consumo de memoria reduzido, no caso em que o numero de espécies diferentes
€ conhecido com antecedéncia. Também € possivel utilizar esta técnica quando ndo se sabe
previamente a quantidade de espécies, mas, neste caso, o espaco alocado deve ser igual a
quantidade méaxima possivel de espécies que podem existir no AC, ou seja, serd o tamanho

do proprio AC, assumindo que existe apenas um elemento de cada tipo.

Quanto ao algoritmo de ordenacdo, existem muitas implementacdes paralelas eficientes
na literatura e qualquer uma pode ser utilizada. Uma técnica pode conseguir um melhor
desempenho dependendo dos dados que estiverem sendo manipulados. Para este trabalho
foi escolhido o Bitonic Sort, pois mostrou maior eficiéncia quando comparado com outros

algoritmos paralelos em um cendrio semelhante [57].



Capitulo 5

AVALIACAO EXPERIMENTAL E RESULTADOS

Neste capitulo serdo apresentados dados sobre aceleracdo de Automatos Celulares, ob-
tidos através de diferentes simulacdes de um AC. Serd feito um comparativo entre uma so-
lucdo sequencial e sua solucdo equivalente com paralelismo, bem como técnicas utilizadas

para melhorar o desempenho da solucao paralela.

5.1 Experimentos

Serdo apresentados 3 cendrios envolvendo Automatos Celulares: 1 sequencial e 2 para-
lelos. Para cada um dos 3 cendrios, foram realizadas 3 execu¢des com ACs de diferentes
dimensdes, 1282, 2562 e 5122, totalizando 9 experimentos. Para todos os experimentos, 0s
ACs foram modelados com as mesmas caracteristicas descritas no Capitulo 4. Em todos os
experimentos, cada Automato Celular foi executado durante 10 mil ciclos. Quanto aos re-
cursos computacionais, utilizados para a execugdo dos experimentos que serdo apresentados

neste capitulo, estdo descritos na Tabela 5.1.

Tabela 5.1: Configuracao de hardware e software

CPU Intel® Xeon(R) CPU E5620 @ 2.40GHz x 4
GPU NVidea Quadro 600, 96 cores, 1280MHz
0OS Ubuntu 14.04 x64

5.1.1 Experimento I - Sequencial

Como ponto de partida, foi realizada uma implementacdo do AC utilizando uma abor-

dagem sequencial com C++. Esta implementagdo foi importante para servir como modelo
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de referéncia de um AC convencional, pois um fator essencial na programacgdo paralela é
garantir a consisténcia dos dados, ou seja, o resultado obtido em uma implementacdo se-
quencial deve ser reproduzido também em uma implementacdo paralela. As abordagens sdo
diferentes, porém, o resultado deve ser o mesmo. Entdo, esta implementacio serd usada na
secdo de andlise dos resultados, como comparativo com as implementagdes paralelas. Para
esta implementacao, também foi coletado o tempo de execugao apds 10 mil ciclos, utilizando

apenas a CPU, o qual esta disposto na Figura 5.1.

Implementacdo em C
|

300 - .
256
£ 200 .
=]
=
en
2
2, 100 | .
o
= 58
F
15 D
0l [ L] |
1282 . 2562 5122
Dimensao do AC

Figura 5.1: Tempo de execucao do AC sequencial.

5.1.2 Experimento II - PRNG na CPU e intera¢oes na GPU

Neste experimento foi utilizado um algoritmo paralelo, implementado com OpenCL,
para atualizacdo de todas as células do AC. Como o OpenCL nao fornece nenhum gerador
de ndmeros aleatdrios, a CPU ficou encarregada de realizar a escolha de todos os nimeros
aleatorios necessarios para a simulagdo e mandar para a GPU, que por sua vez realiza as
acoOes de forma paralela. A partir deste experimento, deve ser assumido CPU e GPU como

host e device, respectivamente.

Iniciado o experimento, o host se encarregou de gerar o Automato Celular. Em seguida,
o AC foi posicionado na memoria global do device. Sabe-se que para cada elemento (célula)
do AC realizar uma agio, este precisard de um vizinho e a prépria a¢cdo, os quais sao esco-

lhidos aleatoriamente. Portanto, a estratégia utilizada neste experimento se deu por reservar
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mais 2 matrizes com as mesmas dimensdes do AC. A primeira matriz foi povoada com N?
ndmeros entre 0 e 7, correspondentes aos vizinhos. Desse mesmo modo, a CPU gerou mais
N? ntimeros, variando entre 0 e 1, para representar as agdes. Apés todos os 2N? niimeros ge-
rados, suficientes para 1 ciclos de execucdo do AC, a CPU encaminhava a GPU as 2 matrizes.
Uma vez que todos os dados necessdrios para a execugdo do ciclo do AC estavam no device
(matriz do AC, matriz dos vizinhos e a matriz com as a¢des), dava-se inicio a execucao do

algoritmo paralelo.

N? work itens foram disparados, 1 para cada posicdo do AC, e agrupados em N work
groups. O proprio identificador do work item (GID) foi utilizado para fazer o mapeamento
da posi¢cdo da matriz. Nesse sentido, temos que o elemento na posicao GID do AC ird tentar
realizar a acdo que estd armazenada na posicao GID da matriz de a¢des (respeitando as regras
de movimento, reproducao e predacdo), sobre um dos seus 8 possiveis vizinhos, o qual esta
descrito na posi¢ao GID da matriz de vizinhos. Utilizando o GID para mapear as posi¢ao das
matrizes, consegue-se maximizar o nimero de acessos coalescidos @ memoria. Na Figura 5.2
temos um detalhamento do tempo de execucdo gasto nessa solucdo durante 10 mil ciclos do
AC.

PRNG na CPU e interacdes na GPU

156

150 ] )
8
o]
=

% 100 - )
2

g S0f 39 |
2

10 D
ol | L i
T T T
1282 . 2567 5122
Dimensao do AC

Figura 5.2: Tempo de execucao do experimento II.
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5.1.3 Experimento III - PRNG e interacoes na GPU

Este experimento é uma melhoria do algoritmo utilizado no caso anterior. Aqui foi
aplicado o PRNG na prépria GPU, objetivando reduzir a carga de trabalho do host e a co-
municagdo entre host e device. As técnicas de aceleragcdo mencionadas na Secdo 4.3 foram

aplicadas para este cendrio.

PRNG e intera¢des na GPU
| | |
61 5;8 i
2
3
= 4 |
2
2
g 2 1.68 .
&
0.65
B L
T T T
1282 . 2567 5122
Dimensao do AC

Figura 5.3: Tempo de execucao do experimento III.

O tempo de execugdo gasto nesta abordagem, durante 10 mil ciclos, pode ser visualizado
na Figura 5.3. Com um PRNG no work item, evitou-se a necessidade de envio dos dados do
host para o device a cada ciclo, o que causou ganhos diretos no desempenho. Ao mesmo
tempo, a carga de trabalho para geracdao se numeros aleatérios na CPU foi reduzida, pois

uma parte da implementagdo pdde ser substituida de sequencial para paralelo.

5.1.4 Analises dos experimentos

5.1.4.1 Experimentos I e II

Como comentado anteriormente, quando algum algoritmo € paralelizado, este deve re-
fletir o resultado da solugdo sequencial equivalente. Entdo, o primeiro passo serd analisar a
evolugdo e a formagdo de padrdes entre o experimento sequencial e o paralelo. A Figura 5.4
ilustra as configuragdes iniciais e finais das duas abordagens. As cores vermelha, verde e azul

representam as 3 espécies concorrentes no experimento, enquanto a cor branca representa os
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espacos vazios. As subfiguras (a) e (c) mostram a distribuicdo aleatdria inicial, enquanto (b)
e (d) mostram a estrutura do AC ap6s executar 10.000 ciclos. E importante notar que para os

dois cendrios foi utilizada a mesma configuragdo inicial.

Ambos o0s cendrios refletiram comportamentos semelhantes, sendo possivel observar a
formacdo de padrdes e a coexisténcia entre espécies, resultante das regras aplicadas durante

a modelagem deste AC.

No experimento II o AC € enviado uma tnica vez, no inicio da execugdo, enquanto as
matrizes de vizinhos e de acdes sdo enviadas com novos dados a cada ciclo do AC. A dife-
renga entre a implementacdo do 2° experimento e a solucio sequencial é que, na abordagem
paralela, todas as células do Autdomato realizam uma ac@o no mesmo passo computacional,
N? células por vez. Enquanto na abordagem sequencial, o AC evolui 1 célula por vez. O

tempo de execucdo gasto em cada uma das abordagens pode ser visto na Figura 5.5.

5.1.4.2 Experimentos II e IIT

Temos que no 2° experimento utilizamos o gerador de nimeros pseudoaleatérios (PRNG)
no host, com a fungdo rand pertencente a biblioteca stdlib.h da linguagem C. Enquanto no 3°
experimento, usamos um PRNG macic¢o no device, com sua propria implementacdo. Com os
ndmeros aleatérios sendo gerados na prépria GPU, o gargalo no desempenho produzido pela
transferéncia de dados entre host e device pode ser eliminado. A comparagdo entre os tem-
pos gastos para ambos os experimentos € apresentado na figura 5.6. Ao observar a execucao
com AC de tamanho 5122, é possivel ver uma considerdvel diferenca de desempenho entre
as abordagens. Enquanto o experimento II necessitava de 2,6 minutos, no experimento III
a execugdo foi concluida em apenas 5,8 segundos apds a inicializagdo, o que significa uma

aceleragdo de 26 vezes.

A partir desses dados podemos quantificar a aceleracao obtida com o uso de um PRNG
no device. A Figura 5.7 ilustra a aceleragdo que foi obtida ao adicionar o PRNG no device.
A aceleracdo a partir do experimento II foi de 15, 23 e 26 para os ACs com dimensdes
1282, 256% ¢ 5122, respectivamente. Em comparagdo com a implementacio sequencial, a

aceleracao alcancgou até 44x.

5.1.4.3 Sort e Count

O contador apresentado na Secdo 4.3.2 foi usado para capturar a evolu¢do da densidade

das espécies a cada 10 ciclos. O resultado pode ser visto na Figura 5.8, onde € possivel obser-
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(c) Distribuigfo inicial (d) Aplicagdo do algoritmo paralelo

Figura 5.4: Formacio do Automato Celular antes e depois de 10.000 ciclos. Comparativo entre
modelo sequencial e paralelo.
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Figura 5.5: Tempo de execucao, experimento I e II.

var um revezamento do dominio entre as espécies. Apesar de ser um cendrio de competicao,
as trés espécies podem coexistir devido a caracteristica ciclica. As cores que representam
a espécie seguem o mesmo padrao que a Figura 5.4, com excecdo dos espacos vazios, que

agora sdo representados pela cor preta.

Conforme mostrado na solu¢do de Sham [48], a operacdo de contagem deve executar
n(logn)? operacdes em média. Esta quantidade é a aproximacio do nimero de comparagdes
feitas durante a ordenacdo com Bitonic Sort. No entanto, com a técnica apresentada neste
trabalho, as operacOes entre contadores podem ser eliminadas. Portanto, uma vez que ndo
precisamos configurar essas operacdes dentro do cddigo de ordenacdo, qualquer algoritmo
pode ser utilizado, incluindo solugdes proprietdrias de cédigo fechado. Além disso, menos
memoria de GPU € gasta, uma vez que ndo € necessdrio armazenar contadores para cada

posicdo da matriz.
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5.2 Publicacoes

5.2.1 Técnicas de aceleracao

As técnicas desenvolvidas nesta pesquisa foram submetidas e aceitas para publicagdo no
8th Workshop on Applications For Multi-Core Architectures — WAMCA, na linha de Aplica-
coes, Algoritmos e Modelos de Programagdo. O trabalho que serd publicado encontra-se no

apéndice A deste trabalho.

5.2.2 Simulacao estocastica de sistemas naturais

O algoritmo desenvolvido nesta pesquisa foi aplicado em um estudo envolvendo Aut6-
matos Celulares para a identificacdo e quantificacdo do caos em simulagdes estocdsticas uti-
lizadas para estudar a biodiversidade na natureza. O trabalho sugere uma nova abordagem,
baseada no conceito de distancia de Hamming e na contagem da densidade de mdximos da
abundancia das espécies, para a identificacdo da presenga de caos na evolugdo estocastica
e para quantificar as medidas de correlacdo através de uma realiza¢do experimental simples
com ACs. Os resultados do trabalho podem ser amplamente utilizados para estudar proces-
sos complexos, como os que aparecem em Geologia, Meteorologia, Biologia Evolutiva e em
muitas outras dreas de ciéncia nio-linear. O estudo pode ser encontrado no apéndice B deste

trabalho.



Capitulo 6

CONCLUSAO

Este trabalho buscou aplicar métodos e técnicas computacionais voltados ao processa-
mento de alto desempenho, com computagdo paralela e GPUs, para aceleracido de experi-
mentos na drea de Vida Artificial, usando Automatos Celulares para simulacdo de sistemas
dindmicos complexos. O tipo dos dados do objeto de estudo possibilitou adaptagdes e me-
lhorias dos algoritmos encontrados na literatura. No caso do contador, foi possivel chegar na

solu¢do usando menos memoria e quantidade de instrugdes.

A solucido apresentada neste trabalho foi capaz de calcular e acompanhar de forma efici-
ente a evolucdo de um AC. Foi alcancado um speedup de até 26x em relagdo a implementacao
padrdo com paralelismo e até 44x quando comparada com uma implementacgao eficiente em
C. Os experimentos foram executados durante 10 mil ciclos, mas se analisarmos em uma
escala maior, 1 milhdo de ciclos por exemplo, essa simulagdo com o algoritmo sequencial e
com o primeiro algoritmo paralelo, levaria 7 e 4 horas, respectivamente, enquanto que com o
algoritmo apresentado aqui, apenas 9 minutos seriam suficientes. Este aumento de desempe-
nho também € importante para simulacdes envolvendo matrizes maiores, ja que existe uma

complexidade quadratica com relacdo ao tamanho da matriz.

E importante ressaltar que os resultados foram obtidos com hardware de baixo custo
(como mostrado na Tabela 5.1 do Capitulo 5), sem a necessidade de adquirir componen-
tes caros ou estruturas computacionais sofisticadas como clusters. Como trabalhos futuros,
pretende-se associar a entropia do AC como regra para sua evolucdo. Para isso, o contador
desenvolvido nesta pesquisa serd essencial, uma vez que o célculo necessitard dos valores
das densidades de cada espécie. Além disso, estima-se que serdo necessarios bilhdes de ci-
clos de execucao do AC, ou seja, invidvel o uso de computacdo sequencial ou de alguma

implementagdo paralela simples.
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Abstract— Cellular Automata (CA) have its origins in the
work of Von Neumann and, since then, have become an
important research topic with a wide range of applications,
ranging from DNA sequencing to ecological dynamics. One
aspect that may be of interest during a CA simulation is the
evolution in the number of individuals of each species along
time. This analysis can give important information about the
dominance of certain species in a dynamical system, or identify
aspects that might favor one or more species in detriment
of others. CA simulations can be computationally expensive
tasks. Depending on the simulation domain size, number of
dimensions or the number of individuals, these simulations can
take several hours to complete. The evaluation of the number
of individuals at each simulation step is an equally expensive
task. Several acceleration techniques have been developed to
improve the performance of CA simulations, and some of them
take into account the evolution in the number of individuals
along the simulation. In this work we propose an efficient CA
simulator which is capable of efficiently evaluate the evolution
in the number of individuals of each species. High performance
is obtained through the use of the massive parallelism of GPUs.
The presented approach achieved a speed-up of 44 times when
compared to a sequential implementation, and 26 times when
compared to a traditional approach also in GPU.

I. INTRODUCTION

Cellular Automata (CA) idealized by Ulam and Jonh Von
Neumann in the 40s and published by Burk [1], consists
of a self-replicating abstraction model of living organisms,
for complex system simulation. A CA is represented by an
n-dimensional grid of cells, where each cell of this grid is
occupied by an automaton. Mainly addressed during Com-
puter Theory studies, they are finite state machines, which
receive a stimulus, execute a transition rule or function, and
change state. Each cell in the network can be in any of the
possible existing states, which are updated periodically under
the same rules. The state of a cell is affected by neighboring
cell states as they interact with each other.

CA are often used to represent dynamic evolutionary
systems. The configurations produced help us understand the
mechanics of formation, propagation and pattern interaction
in natural systems. Among the applications using CA there
are, interactions between bacteria [2] [3], study of tumor
growth [4] [5] [6], ecological dynamics [7], self-organization
[8], modeling of DNA sequence [9], etc.

The computational progress in relation to the computing
power and data storage has increased the diversity of research
on this field. Recently, parallel computing has allowed the
development of more elaborate systems, since many-cores
architectures (ie. Graphics Processing Units (GPUs)) are now
being used to accelerate such simulations. The simulation of
Cellular Automata (CA), including counting the number of
each species at certain frequency is an expensive computa-
tional task. Several acceleration techniques have been devel-
oped to improve the performance of CA simulations, and
some of them take into account the evolution of the number
of individuals along the simulation [10][11][12][13][14].

For some applications, like study of species evolution,
equilibrium and competition, is essential to know how many
specie there are in the simulation. This would be a trivial task
for a sequential implementation, but is it not for a parallel
one. In this work we propose a parallel implementation of a
Cellular Automaton simulator running on GPU, programmed
in OpenCL. We present an efficient approach to count the
number of species at each 10 simulation cycles, which
resulted in an acceleration of 44 times compared to the
sequential version of the same CA, and 26 times compared
to a traditional approach implemented in the same GPU. This
approach was applied in another work to validate a method
to characterize chaotic systems [15].

II. RELATED WORK

The simulation of CA and the tracking the quantity of each
specie are problem that demand the implementation of other
important features, such as the massive generation of pseudo-
random numbers and the ordering of species to accelerate
the counting. In the literature is possible to see an special
concern related to the problem of massive generation of
numbers. The massive generation of pseudo-random numbers
is recurring in some systems, such as the Cellular Automata
and evolutionary systems. It is seen in the literature a
concern in the generation of pseudo-random numbers, such
in the quality of the distribution, as in obtaining gain of
performance.

The work of Salmon [16] presents an API for gener-
ating pseudo-random numbers, using a multi-stream and
sub-stream approaches. In the multi-stream approach, the



applications use K as a single key for each computational
unit and generate their own set of pseudo-random numbers
in parallel by incrementing their own counters. In the sub-
stream approach, the applications split and share the counter
among all computing unit, which generate their own pseudo-
random number, using the same key.

In [17], the authors suggest an implementation of the
Mersenne Twister (MT) algorithm in parallel using CUDA.
MT is one of the most well-known and tested pseudo-random
number generation algorithms. It presents some character-
istics such as: efficient memory usage, good distribution
and high performance. In [18] is presented a library for
generating pseudo-random numbers in CPU and GPU, in
addition to a comparative study between existing libraries
and the proposed one applying Monte Carlo simulations. In
[19] a pseudo-random number generator is presented based
on the worst case of lattice problems, and GPU tests have
reached results close to expected based on the theoretical
reference values.

The other important feature is to calculate the number
of species at each simulation time-step. Some works have
dedicated to calculate this number in order to verify if in a
competition system, a specie goes extinct or there may be
coexistence between them [20], or to analyze the spread rate
of infectious agents [10][11][12][13] and to identify factors
that favor or disfavor species [14].

Other works calculate the number of elements to generate
histograms [21] [22] [23]. In our work, we implement an
accelerated approach to count the number of species based
on the technique presented by [21], which is an advance in
relation to a previous solution [22]. In that work, an extra
variable is assigned for each elements of the matrix. In our
approach, the identification number of the work item is used
instead, saving memory spaces.

III. PARALLEL PROGRAMMING WITH OPENCL

Meant initially to accelerate graphics applications, the
Graphics Processing Units (GPUs) have quickly evolved into
massively parallel processors capable of executing general
purpose computations. Among the frameworks currently
available for GPU programming, CUDA and OpenCL are
the most popular. CUDA is proprietary and meant to be used
with NVidia GPUs. OpenCL, on the other hand, is an open
and cross-platform standard designed for the programming
of heterogeneous hardware. In this work we have opted for
using the OpenCL framework.

The execution model assumes that the OpenCL work-items
(a.k.a. threads) are elements of an n-dimensional indexable
space called NDRange [24]. Each work-item represents
one instance of an OpenCL kernel, actually a function to
be executed in a OpenCL device, and they are normally
grouped into work-groups. Work-items are split across the
OpenCL platform such that all work-items of a work-group
get assigned to the same compute unit. Also, work-items in
the same work-group can be synchronized through the use of
barriers and fences. The only way to synchronize work-items

located in distinct work-groups is to start the execution of a
new kernel.

The memory model describes the hierarchical OpenCL
memory structure. At the lowest level there is the global
memory, which will be usually associated to the largest
chunk of memory available on the device. It can be read
and written by any work-item in execution and will usually
present the higher latency. The constant memory is a read-
only, and usually very small, piece of memory that is heavily
cached. The constant memory is usually used to store small
amounts of data that must be read very frequently by the
work-items. The constant memory can only be written, i.e.
initialized, by the host and its contents persist along the
kernel calls.

The local memory is a small piece of read-write memory
located at each compute unit. Work-items residing in the
same work-group (thus, being executed by the same compute
unit) might use the local memory to exchange information.
Currently, there is no way for work-items located in dis-
tinct work-groups to exchange information through the local
memory. In this case, the work-items must resort to the
slower global memory, which is visible to all work-items.
Private memory, in the form of registers, are the fastest
memory available, and can be read and written only by the
current work-item. Registers are usually used to store local
variables, including static arrays.

A. Performance

In order to take full advantage of the massive parallelism
of the GPU we have to keep all its processing elements
as busy as possible, maximizing utilization. Utilization can
be defined as the percentage of processing elements that
are active in a given instant of time. Among the factors
that might affect the utilization, we could mention the data
locality, the code execution average flow path, the number of
registers used by the kernel, among others. The hardware of
the GPU is optimized for coalesced memory access, i.e. when
work-items with sequential IDs access sequential memory
positions.

Certain subgroups of work-items are executed in SIMD
fashion. Execution flow path divergence among work-items
in these subgroups causes the execution of all diverging
work-items to be serialized by the GPU. These subgroups
are not actually clearly defined in the OpenCL specification,
but correspond to warps on the NVidia nomenclature [25]
or wavefronts in the AMD specification [26]. Thus, it is
advisable to avoid flow path divergence among work-items,
specifically to those pertaining to those specific subgroups.

Although the maximum number of work-items per work
group is prescribed by each vendor, theses numbers are
usually based on best cases. Since the number of registers
available is limited, the actual maximum number of work-
items per work group will depend on the number of available
registers and the number of registers needed by the kernel.
Thus, it is advisable to always keep the number of private
variables of the kernel at a minimum such that more work-
items can be executed simultaneously.



IV. IMPLEMENTATION

The design of CA can be parameterized by several factors,
including dimension, number of cells, neighborhood type,
number of species and the types of interactions between
them, among others. This work is focused on bidimensional
CA, nonetheless, the extension of the concepts herein pre-
sented to higher dimensional CA is straightforward.

The basic interactions will involve mobility, reproduction
and predation, each one occurring randomly with the fol-
lowing prescribed probabilities: mobility = 0.5, reproduction
= 0.25 and predation = 0.25. The range of the interactions
is local and described by the Moore’s neighborhood. We
assume that the lattice present cyclic boundary conditions,
i.e. the neighborhood of cells at the boundaries will include
cells at the opposite boundary. Figure 1 shows a selected
individual (black) and the cells with whom it may interact
with (gray). The remaining cells (white) are unreachable.
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Fig. 1. Range of interactions
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Each simulation timestep comprises four steps, in the
following order: 1) cell selection; 2) neighbor selection; 3)
selection of interaction type and, finally, 4) lattice update.
Initially, a cell L[i, j] is randomly selected from the lattice.
If L[i, j] is empty, no changes are applied to the lattice and
the current simulation time-step is finished. If L[z, j] is not
empty, a neighboring cell L[s,t] is randomly selected. In
the next step, one of the three possible interaction types is
randomly selected according to their probabilities and it is
verified if the selected interaction type (/) is valid for L[s, t].
If it is valid, it is executed according to a cyclic competition
system [27] and the lattice is updated. If it is not valid, no
changes are applied to the lattice and the current simulation
time-step is finished. Details regarding the interaction type
validity and lattice update are presented in Algorithm 1. After
the execution of these four steps, we say that one interaction
happened in the system. At the end of L? interactions, one
cycle is counted.

A. OpenCL Implementation

We are interested in improving the performance of CA
simulations through the use of massively parallel hardware.
In this case, the usual approach is to have as many work-
items as cells in the lattice, being each work-item responsible
for the computations involving its corresponding cell. While
in the sequential approach the CA evolves a cell at a time, in

Algorithm 1 Check the validity of interactions and update
lattice
1: procedure CHECKVALIDITYUPDATE(L, I, i, j, s, t)

2: if / == Move then

3 if L[s,t] == () then

4 Lis,t] < L[i, j]

5: Lii,j]« 0

6: end if

7: else if / == Reproduce then

8: if L[s,t] == 0 then

9: if ExistNeighborSameSpecies(L[i, j]) then
10: L[s, t] < CreateIndividual(L[:, j].species)
11: end if

12: end if

13: else if I == Predate then

14: if L[i, j].species != L[s,t].species then

15: if Predate(L[s, j|, L[s, t]) then

16: Lis,t] «+ 0

17: end if

18: end if

19: end if

20: end procedure

the parallel approach all Automaton cells perform an action
on the same computational step, L? cells at a time.

Despite the higher latency of the global memory, as
already discussed in Section III, it was the memory cho-
sen to store the lattice due two main reasons. First, its
larger capacity allows for the storage of larger lattices. This
is specially important in the case of higher dimensional
CA, where memory demands increases exponentially with
dimension. Second, it reduces memory consumption and
the complexity of the simulation algorithm. Some methods
advocate the use of the faster local memory in an attempt
to increase performance. Since the lattice will usually not
fit into the smaller local memory, it must be broken into
smaller pieces, or tiles. These tiles can now be loaded into the
local memories where they can be processed in parallel, but
independently by distinct work-groups. The fact that tiles are
processed independently poses a problem to CA simulations
because, in this case, the domain continuity assumption is
violated and alterations occurred in a given tile will not
propagate to the rest of the lattice. The usual approach, in
this case, is to replicate the boundary cell information to
other tiles. Despite the effectiveness, this approach implies
higher memory consumption. Additionally, intricate synchro-
nization strategies must be employed in order to allow for
the proper propagation of lattice changes among tiles. The
higher computational demands associated to this approach
will usually outperform the benefits obtained with the use of
local memories, as already observed by Topa [28].

According to the OpenCL execution model, work-items
must be further grouped into work-groups. Since the lattice
is stored in the global memory, we should group work-items
such that we could benefit from coalesced memory access.
Thus, following the approach presented by Topa [28], we



have decided to group, under the same work-groups, work-
items sharing the same row in the lattice.

In the first version of our simulator, the host was respon-
sible for computing the initial state of the lattice L and
for generating, before each simulation timestep, a neighbor
positions matrix G and a interaction matrix I. Right before
the first timestep, the three matrices should be sent to the
GPU which, in turn, would evaluate the first interaction
evaluating the interaction between the lattice element L][i, j]
and its selected neighbor L[G]i, j]] according to the selected
interaction Iz, j]. From the second simulation timestep on,
only G and I needed to be recomputed by the CPU and
sent to the GPU. Despite its effectiveness and improved
performance over sequential simulators, this approach is
still quite inefficient due the need of constant data transfers
between the CPU and the GPU. Thus, a second version
of the simulator, which completely avoids data transfers
between CPU and GPU, was developed. Its implementation
is described in the next section.

B. Improved CA Simulator

1) Pseudo-Random Number Generator: The performance
of our first simulator is greatly affected by the constant
data transfers between CPU and GPU. In order to eliminate
this communication, work-items themselves should be able
to randomly select neighboring cells and interaction types.
Thus, a framework targeted at the generation of pseudo-
random numbers in massively parallel environments was
implemented.

2) Sort and count: Counting is a trivial procedure in a
sequential setting. Basically, one has to declare one or more
counting variables which will be incremented as the counting
procedure progresses. In a parallel setting, where we have
potentially several counting threads, the maintenance of
counting variables is a little more tricky due race conditions.
The naive approach would be to use atomic increment
operations. However, it would render the parallel counting
procedure totally inefficient, since all increment operations
would be serialized.

The counting procedure proposed in this work was built
upon an algorithm used for the parallel computation of
histograms originally presented in [21]. According to this
algorithm, for each position in a matrix there is, in addition
to its value, a counter which is initialized to one. During
the execution of the sorting algorithm, if two neighboring
elements are identical, the one on the right receives the value
stored in the counter of the on the left, while this one receives
zero. When the sorting is finished, all counters related to a
sequence are zeroed, with the exception of the last one, which
will contain the number of elements in the sequence.

The approach adopted in this work is similar to that of
[21], but differs with respect to the counting procedure. As
in the previous method, we start by sorting the elements.
However, in the second step, we execute a kernel that
is responsible for detecting where the element sequence
changes. This kernel is executed by a number of work-items
equal to that of the matrix elements. Each work-item will

check the matrix positions corresponding to its global ID and
its global ID + 1. If the values stored at these two positions
are different, the density of elements of the sequence is equal
to the work-item ID + 1. For instance, suppose that the
position n of the matrix contains the value ¢ and position
n + 1 contains j. Thus, we can infer that there are n + 1
elements of type 4. This situation is illustrated in Figure 2.

Input:

[ _CIEIENETENIEINT E1 |

global ID: L0y L 1213, 4115:116517418,194110511L

Lol o |MIMINEN -1 2]515]5]05]

global ID: 10y L 2,13, 41.51.6,17418,194100,,1%
Count:

Sort:

+

density: [2, 6, 8, 12]

- -~
CPU: b

result: [2, 4, 2, 4]

Fig. 2. Sort and count

The kernel used for counting is presented in the Listing 1.
Its arguments are the sorted matrix and an auxiliary array
containing n + 1 elements, being n the total number of
species in the CA. The representation of species through
integers simplifies counting because it allows to establish a
relationship between the element type and array position.

The amount of space allocated for the auxiliary array
depends on the number of different species present in the CA.
Thus, the method allows for reduced memory consumption
in the case where the number of different species is known
in advance. For instance, suppose that in the example shown
in Figure 2 there are only three different species. In this
case, the auxiliary array must have only four elements, one
for each type of species and one for the amount of empty
spaces. The proposed method can be used also in situations
where the number of species is not known in advance. In
this case, however, the auxiliary array must have a number
of elements that match that of the lattice.

Listing 1. Kernel count

i __kernel void count(__global int =

matrix , __global int xdensity){
3 int gid = get_global_id (0);
4 private int pivot = matrix[gid];
5 private int next_pivot = matrix|[
gid+1];
6
7 if (pivot != next_pivot ){
8 density [ pivot] = gid+1;
g }

0}

With respect to the GPU-based sorting algorithm, there
are several possibilities, and any of them could have been
used. Depending on how the elements are distributed over the



lattice, some algorithms may perform better than others. In
this work, we have used the Bitonic Sort algorithm, because
it has shown better performance with respect to others in
similar scenarios [29].

V. RESULTS

We have implemented the CA with the features described
in Section IV, for 3 different dimensions, 1282, 2562, and
5122. One of the executions is illustrated in the Figure 3. The
red, green and blue colors represent the 3 competing species
in the experiment, while the white color represents the empty
spaces. The first image shows the initial random distribution,
while the second image shows the structure of the CA after
execution for 10,000 cycles. It is possible to observe the
formation of patterns and the coexistence between species,
this is a result of the rules applied during the modeling of
this CA.

Fig. 3.

Cellular Automata formation before and after 10,000 cycles

For each of the 3 sizes of the CA implemented, we did a
comparison between 2 scenarios. In the first scenario, we
used Pseudo-Random Number Generator (PRNG) on the
host, with the rand function belonging to the stdlib.h library
of the C language. In the second scenario, we used a massive
PRNG in the device, with its own implementation. Both
scenarios used the same computational resources described
in Table I.

TABLE I
HARDWARE AND SOFTWARE CONFIGURATION

CPU Intel® Xeon(R) CPU E5620 @ 2.40GHz x 4
GPU  NVidea Quadro 600, 96 cores, 1280MHz
oS Ubuntu 14.04 x64

In the second scenario, the numbers were generated by the
device and the communication bottleneck generated by the
bus could be eliminated. Figure 4 is a chart illustrating the
necessary time to compute all simulations for the 3 different
sizes of CA. By observing the execution with 5122 species,
it can be seen a wide performance difference between the
approaches. For example, the simulation of CA with 5122
species consumed 256 seconds in the sequential version,
while 156 seconds using GPU with traditional approach to
count species (scenario 1), and only 5.8 seconds using our
approach. This means our approach achieved a speed-up of
26 times in comparison with traditional GPU approach. This

speedup was 15 and 23 for CA with 1282 and 256 species,
respectively.

Time to compute 10 thousand cycles

300 - - -
0o Sequential 256
[0 Traditional approach in GPU |
00 Our approach in GPU
200 - -
’g 156
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39
15 1 |:| . 5
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1282 2562 5122

Cellular Automata size

Fig. 4. Performance comparison to simulate 10 thousand cycles in automata
with 3 different sizes.

The counter presented in Section IV was used to capture
the evolution of species density every 10 cycles. The result
can be seen in Figure 5. Where it is possible to observe a
rotation of the dominion between the species. This result
would not be achieved in practical time if an inefficient
approach were used. Our approach enabled to count species
during the simulation, without prejudice considerably the
total time. Another important result is the observation an
expected behavior present in nature.

Although the initial aleatory configuration and execution,
the equilibrium tend to be achieved. Despite it is a compe-
tition scenario, the three species can coexist due to cyclical
characteristics. The colors representing the species follow the
same pattern as the Figure 3, with the exception of the empty
spaces, which are now represented by black color. This
behavior validates our simulations and opens the opportunity
to experiment and validate other theories. In [15] we propose
a method to characterize chaotic systems, and the simulation
presented here was important to validate this method.

14 7 101316 19 22 25 28 31 34 37 40 43 46 49 52 55 58 61 64 67 70 73 76 79 82 85 88 91 94 97 100
x10 cycles

Fig. 5. Density of species during simulation

As shown in the solution of Sham [21], the counting



operation must run n(logn)? operations in average. This
quantity is the approximation of the number of comparisons
made during sorting with Bitonic Sort. However, with the
technique presented in this work, operations between coun-
ters can be neglected. Therefore, since we do not need to
set these operations within the sort code, any sorting can be
used, including proprietary solutions. In addition, less GPU
memory is spent, since it is not necessary to store counters
for each array position.

VI. FINAL CONSIDERATIONS

In this work we propose an efficient Cellular Automata
(CA) simulator accelerated by GPU through the usage of an
parallel implementation in OpenCL. the presented solution is
capable of efficiently calculate the evolution in the number
of individuals of each species. Our approach opens the op-
portunity to amplify the research about species competition,
evolution, adaptation, etc.

The evaluation of the number of individuals at each 10
simulation steps is an expensive task, which was mitigated
in this work. Our approach demonstrated to be an efficient
CA simulator which is capable of efficiently evaluate the
evolution in the number of individuals of each species. Even
executing the simulation in regular GPU (96 cores) the time
to execute 10 thousand cycles of a Cellular Automaton
with 5122, also counting species at each 10 cycles was
considerably short, only 5.8 seconds. This means a speed-
up of 26 times when comparing with traditional approach to
count elements running in the same GPU. This enables the
simulation of even larger CA if GPU with larger memory is
used.
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Published: 21 March 2017 . We demonstrate the presence of chaos in stochastic simulations that are widely used to study
biodiversity in nature. The investigation deals with a set of three distinct species that evolve according
to the standard rules of mobility, reproduction and predation, with predation following the cyclic rules
of the popular rock, paper and scissors game. The study uncovers the possibility to distinguish between
time evolutions that start from slightly different initial states, guided by the Hamming distance which
heuristically unveils the chaotic behavior. The finding opens up a quantitative approach that relates the
correlation length to the average density of maxima of a typical species, and an ensemble of stochastic
simulations is implemented to support the procedure. The main result of the work shows how a single
and simple experimental realization that counts the density of maxima associated with the chaotic
evolution of the species serves to infer its correlation length. We use the result to investigate others
distinct complex systems, one dealing with a set of differential equations that can be used to model a
diversity of natural and artificial chaotic systems, and another one, focusing on the ocean water level.

In his book on the origin of species, Darwin settled the foundation of evolutionary biology, foreseen the interplay
between non-linearity and stochastic processes. Due to the unpredictability of the systems that evolve driven by
natural selection rules, over the years several approaches to investigate the problem have been developed. The
general procedure relies on eliminating irrelevant information to deal with the appropriate issue, as one sees, for
instance, in the Brownian motion, the Langevin and the Fokker-Planck equations, and the Onsager, Uhlenbeck,
and Chandrasekhar theories.

Nowadays, despite the many ways to study complex systems, stochastic simulations have became a universal
tool, and have been largely used to investigate collective behavior in nature. Based on a set of simple rules that
are assessed randomly, the procedure has been employed in a diversity of scenarios to model and understand the
experimental data. For a small set of investigations concerned mainly with biodiversity, see, e.g., the works'~!?
and references therein.

Without loss of generality, in this work we consider stochastic network simulations of the May and Leonard
type®’, following two recent investigations, one describing how local dispersal may promote biodiversity in a
real-life game® and the other suggesting that population mobility may be central feature to describe real eco-
systems!?. These studies develop simulations that engender cyclic competition, which is modeled as in the
rock-paper-scissors game, controlled by the simple rules: paper wraps rock, rock crushes scissors and scissors
cut paper®. We consider the standard system with three distinct species a, b, and ¢, identified with the colors red,
blue, and yellow, respectively, and one notes an interesting behavior of the stochastic simulations which is the
pattern formation, indicating a subjacent law. Thus, the separation between the random and the dynamical and
kinematical mechanisms that may perhaps contribute to the temporal evolution is of fundamental importance to
its understanding.

The study focuses mainly on the presence of chaos, and we go on motivated by the fact that the mechanisms
that control the evolution of the system are capable of imprinting the spatial patterns, with the pattern formation
being sensible to subtle changes in the initial conditions, driven by the number of individuals in each species. The
subject has been investigated before in many different contexts, with very interesting works being carried out on
the chaotic behavior in biological systems and in other stochastic situations. Here we recall the works'>-! that are
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Figure 1. The blue Bézier curve shows the evolution of the abundance of a typical species in the interval in
between 35000 and 40000 generations. The curve is built from the data corresponding to the blue species that
appears in Fig. 4, as described in Sec. Methods.

closely related to the current investigation. In particular, in refs 13-21 the authors put a great deal of effort into
the identification of chaos, but in the current work we suggest a new route, which is based on the Hamming dis-
tance concept®, and on the counting of the density of maxima® of the abundance of the species, which we explain
below. Other issues that are considered in refs 22-31 deal with generalizations of the standard three-species sys-
tem to consider systems with four or more species, with the addition of other rules that may jeopardize biodiver-
sity. Specific possibilities are studied in ref. 24 with the addition of diffusion, which may block the spiral pattern
formation due to mobility, and also in ref. 26, when one adds players that never change their strategy, regardless
of the neighborhood. Moreover, in the recent work? the authors investigate how to preserve biodiversity despite
the presence of a spatially heterogeneous environment.

There are other studies on the cyclic dominance in evolutionary games, as one can find, for instance, in the
recent review?’. Some works investigate mechanisms that can be used to describe distinct kind of invasion rates
between competing species, to act to jeopardize biodiversity. Specific examples can be found in the recent investi-
gations®!, which can be of direct interest to the current study, as we further comment in the Sec. Results.

We study the system with three distinct species and standard rules of evolution. The main motivation to deal
within this well-known environment is to unveil the chaotic behavior incontestably. We move on encouraged
by decades of studies in the physics of compound nuclei and nuclear resonances, and more recently by theories
developed to investigate mesoscopic systems®, in order to offer a positive answer to this issue. Specifically, we
identify the presence of chaos in the stochastic evolution and use it to quantify correlation measurements through
a single and simple experimental realization of the system. As we show below, instead of following the standard
way to describe the chaotic behavior, we pave a new route, with the result relating the correlation length to the
average density of maxima of the abundance or density of individuals of a typical species in the system. It is the
main result of the work, and is due to the chaotic properties of the stochastic evolution, which we identify and
measure in the current study. We also show that it is a general result and can be used in a diversity of situations,
to infer the correlation length of systems that evolve in time chaotically. We first identify the finding, and then
illustrate it with two distinct applications, one dealing with a set of first-order differential equations, and the other
with the ocean water level.

Results
We use stochastic simulations and follow standard procedure to investigate a system with three distinct spe-
cies®!?. The approach is implemented in Sec. Methods, and there one includes detailed investigation that allows
to develop all the results that we describe in the current Section. In particular, one describes the abundance or
density of individuals of all the three species. A typical result appears in Fig. 1, where one uses the Bézier algo-
rithm to display in blue the abundance of a given species. It shows a pattern that evolves in time oscillating around
an average value, developing an apparently unpredictable number of maxima. As it is known, however, the cyclic
behavior shown in the figure is in general required to generate stable evolution in a system described by a set of
species that fight among themselves under specific rules. In a relatively short time scale, some species may tend
to be suppressed, while others increase their abundance, but the dominance of a typical species over another one
changes with the time, decreasing and inverting behavior, inducing an average value in a long time evolution. This
cyclic equilibrium behavior is the central issue of the current work, and is used to identify the chaotic behavior
even in a single and short time evolution of the system, as it is assured by the maximum entropy principle and the
ergodic theorem.

The pattern displayed in Fig. 1 presents a number of maxima that can be related to the correlation length, due
to the intrinsic chaotic behavior of the density of individuals. The study allows us to express the main result of the
current work in the form

6] )

It relates the correlation length 7 to the average density of maxima (p) of the abundance of a typical species which
is illustrated in Fig. 1. The counting of maxima is related to the tendency of the system to return to equilibrium,
so the higher the density of maxima, the faster the tendency to approach equilibrium, although the system never
relax to the state with the abundance fixed at the corresponding average value. The quantification that appears in
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Figure 2. (Top) The counting of the number of peaks for the three species with the corresponding colors
blue, red and yellow, with an almost invisible gray line depicting the fitting curve. (Bottom) The correlation
function is displayed for the three species in a long time evolution, showing the general behavior. In the inset,
it is depicted for a short time evolution, enough to show the correlation length. The shadow region in the inset
displays the standard deviation. See Sec. Methods for details.

Eq. (1) is due to the chaotic pattern of the stochastic evolution, which we identify and measure using standard
techniques. Before working this out, however, in this Fig. 1 one counts the number of maxima in the interval in
between 35000 and 40000 generations to get the average density (p)~ 0.0034, compatible with the values indi-
cated in Fig. 2 (Top). We then use (1) to get 7~ 49, consistent with the value suggested in the inset in Fig. 2
(Bottom). The results displayed in Fig. 2 are obtained from an ensemble of stochastic simulations which we
explain in Sec. Methods.

The above expression (1) is of very practical use, because it allows us to infer the correlation length with a sin-
gle and simple assessment to the time evolution of the chaotic variable under consideration, being it of natural or
artificial origin, so it is of wide applicability. It follows from the identification that the stochastic simulation which
is generically used in biodiversity engenders chaotic behavior. To focus on this, in Sec. Methods one describes the
numerical procedure to be employed in this work. We then use it to assess the random processes engendered by
the dynamical evolution. However, due to the impossibility to directly control the randomness of the simulations,
the strategy elaborated follows a procedure which generates two distinct final states starting from initial states that
are slightly different from each other.

Owing to quantify the chaotic behavior, we employ the Hamming distance®” to measure the difference
between the two final states, which is a simple and appropriate manner to distinguish quantities such as vectors,
matrices, etc, and can be illustrated with binary vectors. Since it counts the number of sites in the second vector
that do not match with the corresponding sites of first one, the distance between (0,0,0,1) and (1,0,1,1) is two, for
instance. We use the Hamming distance H(t) to measure the difference between the two final states, which are
now seen as two distinct N x N matrices. In Fig. 3 one displays the Hamming distance density h(t) = H(¢)/N* with
the solid green curve that represents an average obtained from a set of 100 simulations, each one starting with a
distinct initial state. We recall that it is actually nontrivial to distinguish chaos from randomness, but here one
has to emphasize that the new algorithm that we have implemented to account for the Hamming distance, which
is described in Sec. Methods, provides the possibility to access the chaotic behavior that underlies the stochastic
simulations very clearly.
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Figure 3. The Hamming distance density is shown in green in a long time interval. It represents an average
obtained from a set of 100 simulations, each one starting with a distinct initial state.
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Figure 4. Evolution of the abundance of the three species, depicted with the corresponding colors, in the
long interval in between 35000 and 40000 generations. The data corresponding to the blue species is used to
depict the Bézier curve in Fig. 1.

The behavior that appears in Fig. 3 is a key result of the work. It shows that the Hamming distance density
increases smoothly and then converges to a given value inside an interval with very narrow width. It is asymp-
totically stable and does not fill the full lattice. For an animated illustration on this, see the video at https://youtu.
be/nzLP-XcCvWc. We have implemented other simulations, changing the values of the parameters (m,r,p), the
size of the lattice and the number of species in the system, and observed the same qualitative behavior, showing
its universality.

As we have further noted, if one modifies the rules that control the time evolution, the profile of the Hamming
distance density displayed in Fig. 3 may change drastically. For instance, if the modification of the rules does not
jeopardize biodiversity, the Himming distance density gets the universal behavior shown in Fig. 3. However, if
one follows the investigations considered in refs 29-31, for instance, and modifies the rules in order to destroy
biodiversity, the Himming distance density starts increasing, oscillating in the interval [0,1], but it ends up van-
ishing in the long run, if the two initial states evolve to become the same final state, or become unit, if the two final
states are completely different from each other. The result shows that the asymptotic stability of the Hamming
distance density is intrinsically connected with biodiversity. We are now investigating how the amplitude and
width of the Hamming distance density behave for three, four and five species, as one increases the mobility to
higher and higher values, reaching the region that jeopardizes biodiversity, as firstly shown in ref. 10 and further
explored in the more recent works****. We hope to offer a detailed investigation on this issue in the near future,
empbhasizing that the Hamming distance behavior is directly related with the evolution of the abundance of a typ-
ical species that is displayed in Fig. 1, which was built from the data corresponding to the blue species that appears
in Fig. 4. The results depicted in Fig. 4 are further described in Sec. Methods, and show that the abundance of each
one of the three species fluctuates around the same average value, as shown in red, blue and yellow.

Knowing that the stochastic processes engender chaotic behavior, it is of interest to further explore the above
result. Here one should ask for the behavior of the system under perturbations, the presence of attractors, the
Lyapunov spectrum etc. Instead of this standard route, however, we move forward inspired by the previous
study®® and focus attention on counting the density of maxima of the time evolution of the abundance of the
species. In this sense, one takes J; to describe the abundance of one of the three species i =a (red), b (blue), or ¢
(yellow), and considers the investigation developed at the end of the Sec. Methods to calculate the average density
of maxima ( pi). The main results are shown in Eqs (5-8), and can be used to write () in the form

i

7 1 <lj”2)
Wl = o @ @
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Figure 5. The blue curve in the left panel describes the x(t) evolution that follows from the set of
equations (4). The right panel displays the corresponding correlation function.
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Figure 6. The ocean water level for the station ID 1770000, Pago Pago, American Samoa, is shown in the
left panel for the period from 01/Aug/2016 - 00h00 GMT to 30/Aug/2016 - 23h59 GMT. The right panel
displays the corresponding correlation function.

This is another key result of the work, and offers a new quantity that arises from the chaotic behavior imprinted
in the stochastic simulations. To verify its validity, we implemented a procedure to create an ensemble of events
to obtain the correlation function, which is used to calculate the correlation length. As it is known, the correla-
tion length 7 is extracted from the correlation function as the width at half height, so we use the fitting function
C(t) = cos(kt) to write k7 =/3, and from Eqgs (2) and (7) one gets to

KR

This allows to relate the density of maxima to the correlation length in the form 7 = 1/(6 (p)), as we have antici-
pated in Eq. (1).

The result offers a way to measure the correlation length from a single experimental assessment to the system
under investigation, calculating the average density of maxima, as it is illustrated in Fig. 1. We note that the find-
ing nicely connects the top and bottom panels in Fig. 2, since the correlation length which one reads from the
inset in the bottom panel in Fig. 2 can be obtained from the value of the density of maxima which one reads from
the top panel in Fig. 2, via Eq. (1).

Applications. The investigation described above shows that the result in Eq. (1) is valid in a broader context,
and can be used to investigate other systems that develop chaotic behavior. To illustrate this issue, in Fig. 5 one
displays how x evolves in time for the deterministic system of first-order differential equations

dx dy L dz

i y -z It x + 0.15y; It 0.2 — 10z + xz. ()
They are the Rssler equations®, and can be used to model a diversity of natural and artificial chaotic systems.
We see from the left panel in Fig. 5, where the behavior of x is shown, that the number of maxima is 17, so the
correlation length gives 7=0.097. This is an excellent result, since using the fitting function for the correlation
function displayed in the right panel in Fig. 5, one gets to 7=0.098.

We move on to examine another system of distinct nature that also evolves chaotically. We focus attention
on the ocean water level, with data available from the National Oceanic and Atmospheric Administration. This
brings about another illustration, which appears in Fig. 6, displaying in blue the observed water level for the
station ID 1770000, Pago Pago, American Samoa. See http://tidesandcurrents.noaa.gov/waterlevels.html?id=
1770000. In the right panel in Fig. 6 one shows the correlation function, visually indicating that the correlation
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length is around 2 hours. In fact, if one uses the fitting curve it gives 7=2.0748, and if one counts the maxima that
appear in the left panel in Fig. 6 and then uses the result in Eq. (1), one gets to the value 7=2.0689.

Discussion

In this work we studied the presence of chaos in a system with three distinct species, that evolve under the stand-
ard rules of mobility, predation and reproduction. We first used the Hamming distance density to heuristically
characterize the chaotic behavior embedded in the stochastic evolution of the system. The typical result is shown
in Fig. 3, and is obtained from the algorithm developed in Sec. Methods, which effectively separates the chaotic
behavior from the randomness of the stochastic simulations. The qualitative behavior displayed in Fig. 3 suggests
that we investigate how the amplitude and width of the Hamming distance density behave for three, four and five
species, as one increases the mobility to higher and higher values, reaching the region that jeopardizes biodiver-
sity. Being a quantity that unveil the chaotic behavior, the Hamming distance density may be used as an order
parameter to investigate chaos in complex systems. We will report on this issue in the near future.

The finding motivated us to developed a stronger result, unveiling a quantitative approach to the correlation
length from a single and simple experimental measurement of the average density of maxima that appear in the
abundance of a typical species during the dynamical evolution of the system. The connection between the density
of maxima and the correlation length was formulated under the principle of maxima entropy, using an ensemble
of events that we developed numerically in Sec. Methods. Since the stochastic simulations here considered are
universally used to describe biodiversity in nature, we are then left with the suggestion that chaos is imprinted in
biodiversity.

The study unveiled a simple route to obtain the correlation length associated to a given chaotic time evolution,
and the simplicity of the procedure makes the result especially relevant to investigate complex chaotic systems.
Examples of applications of this result abound, and here we have illustrated its applicability with the deterministic
system described by the set of first-order differential equations (4), which are known as the Réssler equations®
and engender the behavior displayed in Fig. 5. Also, we have considered another well distinct complex system,
dealing with the ocean water level data that is displayed in Fig. 6.

The main result of this work indicates that a single and simple experimental investigation of the time evolution
of a given chaotic quantity allows estimating the correlation length of the corresponding quantity with a very
high confidence level. As we have illustrated with some explicit examples, it can be widely used to study complex
processes, as the ones that appear in Geology, Meteorology, Evolutionary Biology, and in many other areas of
nonlinear science. We hope that the current study may help us to better understand biodiversity and its associated
chaotic behavior, inspiring further research on similar issues. In particular, the simplicity of the result suggests
that the ergodic hypothesis and the maximization of the entropy are valid for complex biological systems and may
serve for other studies on the thermodynamics and statistical properties of such systems.

Methods

In this work we developed stochastic simulations considering a standard system which is widely used to investi-
gate biodiversity in nature. We review the procedure recalling that the simulations are implemented considering
the system with three distinct species a, b, and ¢, identified with the colors red, blue, and yellow, respectively. They
evolve according to the three basic rules: mobility (), reproduction (), and predation (p). The evolution is car-
ried out standardly, taking a square lattice of size N x N, in which the three species and the empty sites (which is
identified by e, with the color white) are equally but randomly distributed in the lattice, such that the quantity of
individuals of each species (including the empty sites) is L = N?/4, at the initial state. We deal with local dispersion
and appropriate mobility. A given site is considered active if occupied by an individual of one of the three active
species, and it may interact with one of its eight nearest neighbors, the Moore neighborhood.

As usual, the numerical simulations are performed with periodic boundary conditions. If i stands for a,b or
¢, and « for a,b,c, or e, mobility and reproduction are represented by iace — «vi and ie — ii, respectively. The other
rule, predation, follow the rock-paper-scissors game, that is, ab — ae, bc — be, and ca — ce. In this work we take
m=0.5,r=0.25, and p =0.25, for mobility, reproduction and predation, respectively, for all the three species. We
have considered other possibilities, with m = 0.25, r=0.25 and p=0.5, for instance, and no qualitative modifi-
cation in the results was found. The dynamical process starts with a random assess to the square lattice, followed
by a random selection of one of the three rules and by a random choice of one of the eight neighbors. It is then
checked if the assessed site is empty or not: if it is empty, one returns to the lattice to simulate another assess to
it; if it contains an individual of one of the three species, one takes the selected rule and uses it with the selected
neighbor. To measure the time evolution we use generation, which is the time spent to access the lattice N? times.

To prepare the initial state, one randomly chooses one among the three species a, b and ¢, and the empty site e
with the same probability, and distributes it in the square lattice. The procedure is repeated N* times, evenly filling
all the sites in the square lattice. A typical initial state is illustrated in the left panel in Fig. 7. One uses it to run
the stochastic simulations and get to the final configuration which is displayed in the right panel of Fig. 7. There
one sees that the system evolves forming a specific pattern, in which the species organize themselves in spatial
portions of the lattice. This is known in the literature, and has been explored in a diversity of contexts, to study
diversity and other related behaviors.

In order to unveil the chaotic behavior, we use the stochastic simulations to generate a new algorithm. The
procedure goes as follows: one first builds a initial state as done in the left panel in Fig. 7, and makes a copy of it.
One uses this initial state to run the simulation to get to the final state, which is then saved. The key point here
is that during the time evolution a new file is created, in which one saves every single step used to run it. One
then takes the copy of the initial state and randomly selects a lattice site and modifies its content. This new state
has the tiniest difference, since among the many lattice sites it has a single site which is different from the initial
state already used to evolve in time. With this new initial state, one runs the same simulation already considered,
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Figure 7. The 500 X 500 square lattice is shown at the initial time (left), and after 2000 generations (right),
illustrating the formation of spatial patterns.

Figure 8. An illustration of the Hamming distance at the initial time (left), showing an almost invisible
green dot at the center of the lattice, and after 1000 generations (right), indicating how the two states
separate from each other.

evolving it according to the very same rules, in the same order and pace, as they appear in the saved file. The pro-
cedure leads to another final state, which is also saved.

The two final states are different, but the difference has nothing to do with the randomness of the stochastic
simulations, being due to the tiniest modification introduced in the second initial state. To infer the presence of
chaos, one has to measure the difference between the two final states, generated with the same stochastic rules.
Toward this goal, we have developed an algorithm which displays in light green the lattice sites that differ in the
two configurations, leaving the other sites empty. In Fig. 8 two snapshots are displayed, one at the initial time
in the left panel, with a single almost invisible light green site (which is depicted at the grid center) marking the
tiniest difference between the two initial states. The other snapshot is in the right panel, and it shows all the light
green sites that mark the difference between the two final states, after implementing the simulations for a long
time. The two snapshots show the impact that the subtle modification introduced in the initial state causes in
the evolution of the system. The result suggests that the time evolution that appears in the stochastic simulation
engenders chaotic behavior. The procedure allowed to introduce the Hamming distance density which we dis-
cussed in Sec. Results and displayed in Fig. 3.

To further explore the stochastic network simulations, one investigates how the quantities of individuals
Li(i=a,b,c) vary as the system evolves in time. In fact, one uses the densities ;= L;/N* and the results are depicted
in Fig. 4, showing that the abundance of each one of the three species fluctuates around the same average value,
as shown in red, blue and yellow. They do not add to unit because of the number of empty sites, that fluctuates
around a lower value. This happens because the species move, reproduce and predate evenly, while the empty
sites enter the game passively. We have run other simulations, starting from an initial state with no empty site,
and ended up with final states with the species having abundance similar to the ones displayed in Fig. 4. This
shows that the addition or not of empty sites in the initial state does not modify the abundance behavior for long
time evolutions. The abundance behavior that appear in Fig. 4 show a substructure which is not present in the
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curve depicted in Fig. 1, due to the Bézier algorithmic tool used to smooth its behavior. This is a legitimate pro-
cedure, since the substructure that appears in the abundance is due to the intrinsic discreteness of the stochastic
approach, having nothing to do with the chaotic behavior present in the process under investigation. The Bézier
algorithm that we implement in this work uses as the control points the set of points available from the data, in
the time interval used to count the number of maxima.

As can be seen from Fig. 4, the abundance /; evolves in time and fluctuates to produce local maximum in the
interval [t, t+ 6t], for sufficiently small &t, so one has I/ (t) > 0,and [/ (t + 6t) < 0, where prime stands for the
time derivative, such that—1;" (t)6t > I/ (¢) > 0. The joint probability P(I/, ") can be used to calculate the aver-
age density of maxima (p,) through the simple route: the probability to find a maximum in the interval [£, £+ 6¢]
is proportional to the integral spanning the region defined above, such that

1 0 =15t , 0
) == a’ ai,p(;, 1) = ail'1’p(o,1").
()= [ _ar [ apaiy = [ el -

The fact that the statistical properties of the mean number of individuals of a given species are invariant under
time translations indicates that both/ and /" have vanishing average values. Moreover, the properties of P(I/, 1;")
can be obtained from the smallest momenta of I/ and I/, and the variances of P(I/, ;") are directly related to the
correlation function

C(60) = (I(t + 6D1,(1). ©)

we can then obtain the several momenta, in particular

0y = e

1y d*C,(ot)
’ d(éty

4 <1 4
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The principle of maximum entropy can be used to construct the joint probability distribution for ; and its
derivatives from the previous equations. After implementing the algebraic calculations, integration on ; leads to
P(1/, 1!") which gives

n2
sty L1 exp[_ikT],
T ) 2 (L") (8)

The above expressions can be used to write the density of maxima in terms of the correlation function, as we
showed before in Sec. Results. One then implement a numerical investigation to obtain an ensemble of events,
taking an initial state and running the simulation for a very long time. This is a single event, and it is repeated
many times, to get to the ensemble of events, each event being built as the first one, running the simulation from
arandom initial state within the same time interval. The ensemble is then used to count the number of peaks in
I(i=a, b, c) in the simulation. They are depicted in the top panel in Fig. 2, for each one of the three species, and
there the values of the average density of maxima are also shown.

The procedure is also used to get the correlation function, which is depicted in the bottom panel in Fig. 2 for
all the three species in a long time evolution, showing the expected general behavior, with the periodicity reflect-
ing the periodic boundary conditions in the lattice. In the inset we depict the correlation function for a time
evolution enough to display the correlation length. One then uses the short time evolution shown in the inset of
the bottom panel in Fig. 2 to search for the best fit curve, getting C(t) = cos(«t) where x =0.0212, with error lower
then 5%, obtained within the least square approach. We emphasize that the natural decaying process present in
the correlation function is not of practical significance to calculate the correlation length, since it can be obtained
from the short time evolution displayed in the inset in the bottom panel in Fig. 2.
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