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Resumo. Problemas de estimação de parâmetros, ao serem tratados como problemas de
otimização e resolvidos por método meta-heuŕıstico, exigem uma quantidade grande de
vezes o cálculo da função objetivo . A resolução da função objetivo demanda um custo
computacional elevado. Neste trabalho, propomos uma versão paralela, via OpenMP, de um
método baseado na meta-heuŕıstica Multi-Objective Particle Swarm Optimization, aplicado
no problema de estimação de parâmetros de um importante modelo termodinâmico. Com os
resultados obtidos, é comprovada a robustez da metodologia de divisão expĺıcita de trabalho
utilizada para paralelizar o método.
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1 Introdução

Ao tratar o problema da estimação de parâmetros de um modelo via otimização, alguns
aspectos influenciam o tempo computacional para obter a solução. Problemas inversos são
extremamente mal postos, não-lineares e multimodais [4]. Dessa forma, não é indicada
a utilização de determinados métodos numéricos determińısticos nesse contexto, como o
método de Newton ou similares, que são baseados em derivadas.

Em meta-heuŕısticas populacionais, o principal mecanismo de otimização é a com-
paração entre os valores de aptidão dos membros da população. Dessa forma, a heuŕıstica
resultante da aplicação da meta-heuŕıstica requer que a função objetivo seja calculada
diversas vezes, gerando um custo computacional elevado. A quantidade de dados experi-
mentais para serem ajustados também influencia no custo computacional da heuŕıstica.

Nesse contexto, a computação paralela fornece recursos que se destinam a otimizar o
processamento de simulações numéricas. Neste trabalho, são mostrados os resultados da
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utilização da API OpenMP na paralelização de um método baseado na meta-heuŕıstica
Multi-Objective Particle Swarm Optimization (MOPSO). O método paralelo foi utilizado
na solução de um problema de estimação de parâmetros de um modelo termodinâmico
referente a dois fluidos. A paralelização é baseada na técnica explicit work sharing.

Na seção 2, é mostrada uma breve revisão bibliográfica de versões em paralelo da
meta-heuŕıstica MOPSO e suas respectivas aplicações. Na seção 3, é descrito o modelo
termodinâmico que será alvo da estimação de parâmetro. A descrição do processo de
paralelização do código é feita na seção 4. A metodologia empregada nos experimentos
computacionais é explicada na seção 5. As seções 6 e 7 são destinadas à exposição dos
resultados e conclusões, respectivamente.

2 Trabalhos relacionados

Foram publicadas versões paralelas da meta-heuŕıstica MOPSO aplicadas em vários
problemas. para citar exemplos recentes, Hussain e Fujimoto [5] apresentaram uma imple-
mentação paralela de método projetado pela meta-heuŕıstica MOPSO baseada em CUDA
e GPU aplicada em problemas testes de grandes dimensões e grandes populações de enxa-
mes. McDougall e Nokleby [7] utilizaram um esquema de śıntese intensiva para verificar
melhorias de desempenho na paralelização de um método baseado na meta-heuŕıstica
MOPSO. O algoritmo paralelo resultante foi aplicado em dois exemplos de benchmark
para verificar a eficiência da implementação. Li et al. [6] propuseram uma versão hibrida
de modelos de programação de memória distribúıda e compartilhada, adotando um mo-
delo de ilha e dividindo toda a população em várias subespécies. Os experimentos foram
realizados em funções testes.

Realizamos uma busca na base de dados bibliográficos Scopus R© com as palavras-chave
“MOPSO”, “inverse problem” e “parallel”. Nessa busca, não foi retornado nenhum do-
cumento. Também buscamos na base Scopus R© as palavras-chave “MOPSO”, “parameter
estimation” e “parallel”. Nessa segunda busca, relacionado ao nosso contexto, foi retor-
nada somente a publicação de Yuhui et al. [11]. Yuhui et al. [11] utilizaram rotinas para
programação paralela do Matlab em seus experimentos. Os autores realizaram dois experi-
mentos em casos espećıficos. No primeiro experimento, foi utilizada uma função teste. No
segundo caso, os autores aplicaram um modelo de simulação de chuva-vazão hidrológico
Xinanjiang. No experimento com melhor resultado, os autores obtiveram speedup menor
do que quatro em uma máquina com processador Intel R© CoreTM2, com quatro núcleos de
2,4 GHz de frequência.

3 Problema teste

Estimação de parâmetros está na classe de problemas inversos. Equações cúbicas
de estado são modelos termodinâmicos que predizem propriedades (pressão de vapor,
densidade do ĺıquido, volume de ĺıquido saturado etc.) de substâncias puras ou mistura [1].
Alguns desses modelos exigem parâmetros numéricos para cada substância.
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A equação de estado de Patel-Teja [8] é um importante modelo aplicável a componen-
tes puros, incluindo hidrocarbonetos, não-hidrocarbonetos e componentes polares (água,
amônia, álcoois) e não polares. Essa equação é fortemente recomendada para modelar o
comportamento de hidrocarbonetos pesados e componentes polares para as quais outras
equações são inadequadas. A equação na forma P - expĺıcita é

P =
RT

v − b
− a[T ]

v(v + b) + c(v − b)
, (1)

em que v é o volume molar, R é a constante universal dos gases, T é a temperatura
corrente, a, b e c são funções que necessitam dos parâmetros F e ζc. Portanto, para se
usar a equação 1, é necessária a temperatura cŕıtica Tc, pressão cŕıtica Pc e outras duas
constantes, F e ζc, que dependem da substância em análise. Valores ótimos dos parâmetros
são encontrados por meio da predição da equação para pressões de saturação e densidades
de ĺıquido saturado, em comparação com dados experimentais.

4 Um método MOPSO paralelo baseado na API OpenMP
aplicado na estimação de parâmetros

Neste trabalho, foi utilizada a versão de Coello et al. [3] da meta-heuŕıstica MOPSO.
Por ser uma meta-heuŕıstica populacional, o processo de otimização é realizado ao se
utilizar um conjunto de vetores, que são as variáveis do problema e que, obrigatoriamente,
necessitam do cálculo de seus respectivos valores de função. Dessa forma, a parte mais
cŕıtica no custo computacional de um problema de estimação de parâmetros é a execução
da função objetivo. Assim, o cálculo das funções foi realizado em paralelo neste método.
Apesar de o método ser estocástico, foi utilizada a mesma semente para o gerador de
números aleatórios, tornando confiável a comparação entre diferentes execuções.

A implementação paralela vincula uma quantidade de vetores da população a determi-
nado processo. Como os experimentos foram realizados em uma máquina com 12 núcleos,
a implementação tem 12 funções, em que cada uma dessas funções é executada por apenas
um núcleo espećıfico da máquina. Como as computações das funções são independentes,
essa ligação, entre processo e núcleo, é feita de maneira expĺıcita por meio da identificação
do núcleo da máquina, utilizando a função omp get thread num(). Cada núcleo calcula os
valores de função de ITV = NP

N indiv́ıduos da população.

Dessa forma, no laço de repetição paralelizado, foi utilizada a diretiva #pragma omp
parallel shared(enxame,F,ITV) private (i), em que enxame é um array de tamanho NP
com as variáveis do problema, F é um array com N funções, e ITV é a quantidade de
indiv́ıduos da população a ser tratado por cada núcleo da máquina. Essas estruturas de
dados são compartilhadas de maneira expĺıcita entre os núcleos. Somente a variável i é
privada porque é responsável por percorrer um intervalo espećıfico do array do enxame
que pertencente a cada núcleo.
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5 Descrição dos testes

A implementação do método baseado na meta-heuŕıstica MOPSO e sua versão paralela
foram escritas na linguagem de programação C++. Foi utilizada a equação speedup =
t(1)/t(N) como métrica para avaliar os resultados, em que t(1) é o tempo de processamento
da versão sequencial do método e t(N) é o tempo de execução da versão paralela utilizando
N núcleos.

A máquina em que os experimentos foram realizados contém dois processadores Intel R©

Xeon R© E5-2420 Hexa Core, com frequência de 1.9 GHz. Como descrito, nessa máquina,
cada processador é composto por seis núcleos, totalizando 12 núcleos (f́ısicos). Esse proces-
sador contém duas threads por núcleo. Todavia, a tecnologia hyper-threading da máquina
foi desabilitada para os experimentos realizados neste trabalho.

A implementação paralela é configurada com o número de indiv́ıduos da população
NP. Como a implementação foi baseada na técnica explicit work sharing, foi estabelecida
uma quantidade de indiv́ıduos da população (NP) de forma que a divisão pela quantidade
de núcleos (N) fosse um número inteiro. Como exemplo, nos principais experimentos,
foi estabelecida uma população (NP) de 120 vetores, de maneira que se pudesse definir a
quantidade de núcleos (N) com números inteiros divisores de 120, isto é, 1, 2, 3, 4, 5, 6,
8, 10 e 12, para se estudar a redução em tempo de execução da versão paralela em relação
à sequencial.

Cada experimento foi realizado com um total de 300 iterações da meta-heuŕıstica
MOPSO. Para uma população de 120 indiv́ıduos, o número de avaliações da função obje-
tivo foi igual a 36.000.

Os testes foram realizados baseando-se no problema de estimação de parâmetros rela-
cionado a duas substâncias [Formamide (CH3NO) e Acetamide (C2H5NO)]. Em ambos
os casos, foram utilizados 38 pontos de dados experimentais de cada propriedade termo-
dinâmica. Esses dados foram retirados da publicação de Perry et al. [9].

6 Resultados e análise

Na Figura 1, são mostrados os speedups da versão paralela em relação à versão se-
quencial do método baseado na meta-heuŕıstica MOPSO projetado para o processo de es-
timação de parâmetros dos fluidos Formamide (CH3NO) e Acetamide (C2H5NO). Com
ambos os fluidos, foi estabelecido NP=120 e N variando de 1 a 6 e 8, 10 e 12. Isso para
que cada núcleo tivesse a mesma quantidade de indiv́ıduos da população. Pelo mesmo
motivo, foi realizado um experimento com NP=110 e N estabelecido com 1, 2, 5, 10 e 11
com o fluido Formamide (CH3NO). Esse experimento foi realizado para se verificar se
com 11 núcleos seria posśıvel obter um speedup maior do que com 10 núcleos, o que não
ocorreu.

Na Figura 1, são mostrados os speedups obtidos com a versão paralela do método.
Como a máquina em que os experimentos foram realizados é composta de dois processa-
dores com seis núcleos cada e por causa da forma em que foi realizada a paralelização do
método, as execuções até seis núcleos da versão paralela do método obteve speedup quase
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linear em relação à quantidade de núcleos utilizada. Nas execuções com oito núcleos, o spe-
edup alcançado ainda foi significativo e os maiores speedups foram obtidos com 10 núcleos
(8x para a substância Formamide e 7,23x para Acetamide). Com mais de 10 núcleos, os
speedups obtidos foram menores do que com 10 núcleos. Isso ocorre porque, com mais
de 10 núcleos, todos os núcleos passam a estar ocupados, já que também há execução de
processos do sistema operacional.

Figura 1: Speedups da versão paralela de método baseado na meta-heuŕıstica MOPSO projetado

para estimação de parâmetros.

Na Figura 2, são mostrados os tempos de execução dos experimentos, com NP=120,
retratados na Figura 1. Em particular, na execução do método com a substância Forma-
mide, o tempo da execução sequencial foi de 80,5 minutos e o tempo da versão paralela
com 10 núcleos foi de 10 minutos.

Figura 2: Tempos das versões sequencial e paralela de método baseado na meta-heuŕıstica MOPSO

projetado para estimação de parâmetros com NP=120.
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7 Conclusões

Neste trabalho, foram mostrados resultados de uma implementação paralela, utilizando
o padrão OpenMP, de um método baseado na meta-heuŕıstica MOPSO aplicado em um
problema de estimação de parâmetros de um modelo termodinâmico. As simulações foram
realizadas com duas substâncias puras com 38 pontos de dados experimentais. O método
paralelo obteve um speedup máximo de 8x e 7,23x, para duas substâncias, em relação à
versão sequencial do método. Para se alcançar esses speedups, foram utilizados 10 núcleos
da máquina.

Em trabalhos futuros, pretendemos utilizar a tecnologia hyperthreading em co-
processador com micro-arquitetura Intel R© Many Integrated Core para verificar a pos-
sibilidade de alcançar um speedup maior do que o obtido neste trabalho. Além disso,
pretende-se investigar diferentes poĺıticas de vinculação de threads para examinar a pos-
sibilidade de ganhos de desempenho da implementação paralela do método.

Pelo nosso conhecimento, não há abordagem do problema, de estimação de parâmetros
de modelos termodinâmicos por otimização multiobjetivo, na bibliografia especializada.
Dessa forma, também pretendemos comparar a metodologia proposta, tanto em sequen-
cial, quanto em paralelo, com o método DE (Differential evolution), para avaliarmos se a
metodologia proposta é realmente uma ferramenta válida para esse tipo de problema.

Agradecimentos

O presente trabalho foi realizado com apoio da Coordenação de Aperfeiçoamento de
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