
Aula 39 3 Projeto Final: Simulação de um 
Cenário HPC Completo
Bem-vindo à Aula 39 do nosso Curso de Computação de Alto Desempenho! Chegamos a um ponto crucial da 
nossa jornada, onde todo o conhecimento que você adquiriu será consolidado em um projeto prático e desafiador. 
Imagine-se como um engenheiro ou cientista que precisa resolver um problema complexo, daqueles que exigem o 
poder de supercomputadores. É exatamente isso que faremos hoje.

Nesta aula, vamos mergulhar na simulação de um cenário de alta complexidade, utilizando as ferramentas e 
conceitos que exploramos ao longo do curso. Nosso objetivo não é apenas entender a teoria, mas sim colocar a 
mão na massa, desde a concepção do problema até a análise dos resultados. Ao final desta aula, você será capaz 
de compreender e aplicar os princípios de um projeto HPC completo, desde a modelagem do problema até a 
execução e interpretação em um ambiente de supercomputação.

Vamos explorar como um problema do mundo real, como a previsão de um modelo climático simplificado, pode ser 
transformado em um desafio computacional. Em seguida, aprenderemos a orquestrar a execução desse desafio 
em um cluster HPC, utilizando scripts de submissão SLURM para gerenciar recursos de forma eficiente. Veremos 
também como empacotar seu ambiente de trabalho com tecnologias de contêineres, como Singularity/Apptainer, 
garantindo reprodutibilidade e portabilidade. Finalmente, abordaremos a etapa vital de análise e interpretação dos 
resultados, transformando dados brutos em insights valiosos. Prepare-se para integrar tudo o que aprendeu e ver a 
Computação de Alto Desempenho em ação!



O Desafio do Problema Complexo: 
Modelando o Clima
No mundo da ciência e da engenharia, muitos dos problemas mais intrigantes e importantes são, por natureza, 
complexos e exigem uma quantidade colossal de poder computacional para serem resolvidos. Pense em prever o 
tempo, desenvolver novos medicamentos, projetar aeronaves mais eficientes ou até mesmo simular o 
comportamento de galáxias. Todos esses desafios compartilham uma característica comum: a necessidade de 
processar grandes volumes de dados e executar cálculos intrincados em tempo hábil.

É aqui que a Computação de Alto Desempenho (HPC) entra em cena, oferecendo a capacidade de 
desvendar esses mistérios.

Para ilustrar essa capacidade, vamos nos concentrar em um exemplo clássico e fascinante: a simulação de um 
modelo climático simplificado. Embora o clima real seja incrivelmente complexo, um modelo simplificado nos 
permite entender os princípios fundamentais de como as interações atmosféricas, oceânicas e terrestres podem 
ser representadas e simuladas computacionalmente.

Imagine que você é um pesquisador tentando entender como pequenas variações na temperatura da superfície do 
oceano podem impactar os padrões de chuva em uma determinada região. Para isso, você precisa de um modelo 
que considere a transferência de calor, a evaporação, a formação de nuvens e o movimento do ar. Cada um desses 
fatores é representado por equações matemáticas que precisam ser resolvidas repetidamente ao longo do tempo e 
em diferentes pontos do espaço. Sem o poder de processamento paralelo de um cluster HPC, essa tarefa seria 
inviável, levando anos para ser concluída em um computador comum.

Nosso modelo climático simplificado, embora não seja o modelo global completo usado por grandes centros de 
pesquisa, servirá como um excelente laboratório para explorarmos os desafios e as soluções da HPC. Ele nos 
permitirá simular a evolução de um sistema dinâmico, onde cada passo no tempo depende do estado anterior, e 
onde diferentes partes do sistema (diferentes regiões geográficas, por exemplo) podem ser processadas em 
paralelo. Isso nos leva diretamente à necessidade de ferramentas que orquestrem essa complexidade.



Entendendo o SLURM: O Maestro da 
Orquestra HPC
Você já se perguntou como centenas, ou até milhares, de computadores em um supercluster sabem o que fazer e 
quando fazer? Como eles compartilham tarefas, acessam recursos e garantem que tudo funcione em harmonia, 
sem que uma parte atrapalhe a outra? A resposta está em um componente essencial de qualquer ambiente HPC: o 
gerenciador de recursos ou agendador de jobs. E um dos mais populares e robustos é o SLURM (Simple Linux 
Utility for Resource Management).

Pense no SLURM como o maestro de uma grande orquestra. Cada instrumento (ou seja, cada nó de 
computação, cada CPU, cada GPU) tem um papel a desempenhar. O maestro não apenas distribui as partituras 
(suas tarefas ou "jobs"), mas também garante que cada músico tenha o espaço, o tempo e os recursos 
necessários para tocar sua parte sem interferir nos outros.

No contexto de um cluster HPC, o SLURM é responsável por alocar recursos computacionais (como nós de 
processamento, CPUs, GPUs, memória e tempo de execução) para os jobs dos usuários. Quando você submete 
um trabalho ao cluster, o SLURM o coloca em uma fila, aguardando a disponibilidade dos recursos solicitados. Uma 
vez que os recursos são liberados, ele inicia a execução do seu job, monitora seu progresso e, ao final, libera os 
recursos para outros usuários. Isso garante uma utilização eficiente e justa do hardware, maximizando o 
throughput do cluster.

A importância do SLURM vai além da simples alocação. Ele também permite que os administradores do cluster 
definam políticas de uso, prioridades e limites, garantindo que o sistema seja estável e acessível a todos. Para nós, 
usuários, entender como interagir com o SLURM é fundamental para aproveitar ao máximo o poder de um 
supercomputador. É através de scripts de submissão que "conversamos" com o SLURM, especificando 
exatamente o que precisamos para que nossa simulação climática, por exemplo, seja executada com sucesso.



Entendendo o SLURM: Comandos Essenciais 
e Conceitos Chave
Para interagir com o SLURM, precisamos conhecer alguns comandos e conceitos fundamentais. Não se preocupe, 
não é preciso ser um expert em administração de sistemas, mas entender a lógica por trás deles fará toda a 
diferença na sua capacidade de submeter e gerenciar seus jobs. O SLURM opera com base em um sistema de filas 
e partições, onde cada partição pode ter características específicas (por exemplo, nós com GPUs, nós com mais 
memória, etc.).

Quando você submete um job, você está essencialmente fazendo um pedido ao SLURM. Esse pedido é feito 
através de um script de submissão, que é um arquivo de texto contendo uma série de diretivas (linhas que 
começam com #SBATCH) e comandos shell. Essas diretivas informam ao SLURM quais recursos você precisa. Por 
exemplo, você pode especificar o número de nós (--nodes), o número de tarefas MPI por nó (--ntasks-per-node), 
o número de CPUs por tarefa (--cpus-per-task), a quantidade de memória (--mem) e o tempo máximo de execução 
(--time).

Um conceito crucial é a distinção entre nós e tarefas. Um nó é um computador físico dentro do cluster. 
Uma tarefa (ou processo) é uma instância de um programa em execução.

Em um ambiente MPI, cada processo MPI é geralmente uma tarefa. Dentro de uma tarefa, você pode ter múltiplas 
threads, especialmente se estiver usando OpenMP. O SLURM permite que você especifique essa hierarquia, 
garantindo que seu programa receba os recursos exatos de que precisa para rodar de forma eficiente.

sbatch <script.sh>
Submete um script de job para 
execução

squeue
Exibe a fila de jobs, mostrando o 
status (pendente, em execução, 
etc.)

scancel <job_id>
Cancela um job em execução ou 
pendente

sinfo
Exibe informações sobre as partições e nós do 
cluster

sacct
Fornece informações detalhadas sobre jobs 
concluídos

Dominar esses comandos e a lógica por trás do script de submissão é o primeiro passo para transformar sua 
simulação climática em um job executável no supercomputador. É a sua forma de dar as instruções precisas ao 
maestro SLURM, garantindo que sua orquestra computacional toque a sinfonia perfeita.



Execução Híbrida: MPI e OpenMP Juntos 
pela Eficiência
Quando falamos em Computação de Alto Desempenho, a paralelização é a chave para desbloquear o verdadeiro 
poder dos supercomputadores. Existem diversas abordagens para paralelizar um código, e duas das mais 
proeminentes são o MPI (Message Passing Interface) e o OpenMP (Open Multi-Processing). Embora ambos 
busquem acelerar a execução de programas, eles o fazem de maneiras distintas e complementares, o que nos leva 
ao conceito de execução híbrida.

Imagine que você precisa organizar uma grande festa de aniversário. Para preparar tudo, você pode ter duas 
estratégias:

MPI (Equipes em Diferentes Prédios)

Você contrata várias equipes, e cada equipe trabalha 
em um prédio diferente, com seus próprios recursos 
(cozinha, ingredientes, etc.). Para que a festa seja um 
sucesso, essas equipes precisam se comunicar 
constantemente, trocando informações sobre o que já 
foi feito e o que ainda precisa ser feito. Essa 
comunicação é explícita e envolve o envio de 
mensagens.

OpenMP (Equipe na Mesma Sala)

Dentro de um desses prédios, uma equipe trabalha em 
uma única cozinha grande, compartilhando os 
mesmos utensílios, ingredientes e espaço. Eles podem 
se ajudar diretamente, pegando os mesmos itens da 
geladeira ou usando a mesma batedeira. A 
coordenação é mais implícita, pois todos acessam a 
mesma "memória" (a cozinha).

No mundo da HPC, o MPI é ideal para paralelismo de memória distribuída. Isso significa que cada processo MPI 
(como uma "equipe em um prédio diferente") tem seu próprio espaço de memória e se comunica com outros 
processos enviando e recebendo mensagens. É a escolha perfeita para distribuir o trabalho entre diferentes nós de 
um cluster, onde cada nó tem sua própria memória física.

Já o OpenMP é voltado para o paralelismo de memória compartilhada. Isso ocorre dentro de um único nó de 
computação, onde múltiplas threads (como "membros da equipe na mesma sala") podem acessar a mesma 
memória física. É excelente para aproveitar os múltiplos núcleos de um único processador.

A beleza da execução híbrida reside em combinar o melhor dos dois mundos. Em um cluster HPC 
moderno, cada nó geralmente possui múltiplos processadores, e cada processador tem múltiplos núcleos.

Assim, podemos usar o MPI para distribuir o trabalho entre os nós (paralelismo de memória distribuída) e, dentro 
de cada nó, usar o OpenMP para paralelizar ainda mais o trabalho entre os núcleos disponíveis (paralelismo de 
memória compartilhada). Isso maximiza a utilização dos recursos e, consequentemente, a eficiência da sua 
simulação.



Execução Híbrida: Vantagens e 
Considerações Práticas
A abordagem híbrida, combinando MPI e OpenMP, oferece vantagens significativas para a simulação do nosso 
modelo climático e para muitos outros problemas de HPC. Ao utilizar o MPI para a comunicação entre nós e o 
OpenMP para o paralelismo dentro de cada nó, conseguimos otimizar o uso da hierarquia de memória do hardware 
moderno. Isso significa menos comunicação de rede (que é mais lenta) e mais comunicação de memória 
compartilhada (que é mais rápida), resultando em um desempenho superior.

Pense novamente na nossa festa. Se cada equipe (MPI) em seu prédio (nó) tiver sub-equipes (OpenMP threads) 
trabalhando em paralelo na mesma cozinha (memória compartilhada), a preparação será muito mais rápida do 
que se cada pessoa (processo MPI) tivesse que ter sua própria cozinha e se comunicar apenas por telefone 
com as outras.

Para implementar um código híbrido, você precisará modificar seu programa para incluir chamadas tanto para as 
bibliotecas MPI quanto para as diretivas OpenMP. Geralmente, as partes do código que envolvem comunicação 
entre diferentes partes do problema (por exemplo, troca de dados de fronteira entre regiões climáticas simuladas 
em nós diferentes) serão tratadas com MPI. Já as partes que envolvem cálculos intensivos sobre dados que já 
estão disponíveis na memória de um único nó (por exemplo, cálculos de transferência de calor dentro de uma 
única região climática) serão paralelizadas com OpenMP.

Balanceamento de Carga
É crucial garantir que o trabalho seja distribuído de 
forma equitativa entre os processos MPI e as 
threads OpenMP para evitar que alguns fiquem 
ociosos enquanto outros trabalham.

Afinidade de Processos/Threads
Em sistemas Linux, é importante garantir que os 
processos MPI e as threads OpenMP sejam 
"fixados" aos núcleos de CPU corretos para evitar 
migrações que podem degradar o desempenho.

Overhead de Comunicação
Embora a comunicação OpenMP seja mais rápida, 
ainda existe um custo. O design do algoritmo deve 
minimizar a necessidade de sincronização e troca 
de dados entre threads.

Depuração
Depurar códigos híbridos pode ser mais complexo, 
pois envolve múltiplos níveis de paralelismo. 
Ferramentas de depuração e perfilamento 
específicas para HPC são indispensáveis.

Ao dominar a execução híbrida, você estará apto a extrair o máximo de desempenho dos clusters HPC, tornando 
sua simulação climática não apenas possível, mas também eficiente e escalável para cenários cada vez mais 
complexos.



Criando o Script SLURM para Execução 
Híbrida
Agora que entendemos a importância do SLURM e a lógica por trás da execução híbrida com MPI e OpenMP, é 
hora de traduzir esses conceitos em um script de submissão SLURM real. Este script será o seu "pedido" formal 
ao maestro SLURM, detalhando exatamente como você quer que sua simulação climática seja executada no 
cluster.

Um script SLURM é basicamente um script shell (geralmente Bash) com algumas linhas especiais que começam 
com #SBATCH. Essas linhas são diretivas que o SLURM interpreta para configurar o ambiente de execução do seu 
job. Vamos construir um exemplo passo a passo, pensando na nossa simulação climática que utiliza tanto MPI 
quanto OpenMP.

Primeiro, precisamos definir o nome do job, o arquivo de saída e o arquivo de erro. Isso ajuda a organizar 
seus resultados e depurar problemas.

#!/bin/bash
#SBATCH --job-name=SimulacaoClimaHibrida # Nome do seu job
#SBATCH --output=saida_clima_%j.out # Arquivo de saída padrão (%j será substituído pelo ID do job)
#SBATCH --error=erro_clima_%j.err # Arquivo de erro padrão

Em seguida, vêm as diretivas mais importantes para a alocação de recursos, especialmente para um job híbrido. 
Lembre-se que o MPI lida com a comunicação entre nós/processos, e o OpenMP com as threads dentro de um 
processo.

#SBATCH --nodes=2 # Número de nós (máquinas físicas) que o job usará
#SBATCH --ntasks-per-node=4 # Número de tarefas MPI por nó
#SBATCH --cpus-per-task=8 # Número de CPUs (cores) por tarefa MPI (para OpenMP)
#SBATCH --mem=16GB # Memória total por nó (ex: 16GB por nó)
#SBATCH --time=02:00:00 # Tempo máximo de execução (HH:MM:SS)
#SBATCH --partition=hpc_gpu # Partição do cluster a ser usada

01

--nodes=2
Estamos pedindo 2 nós. Isso significa que teremos 2 
máquinas separadas trabalhando em conjunto.

02

--ntasks-per-node=4
Em cada um desses 2 nós, queremos 4 processos MPI. 
No total, teremos 2 * 4 = 8 processos MPI.

03

--cpus-per-task=8
Cada um desses 8 processos MPI terá 8 CPUs (ou 
cores) disponíveis para suas threads OpenMP.

04

--mem=16GB
Cada nó terá 16GB de memória disponível para o job.

Finalmente, precisamos carregar os módulos de software necessários (compiladores, bibliotecas MPI, etc.) e 
executar o nosso programa.

# Carregar módulos de ambiente
module load gcc/10.2.0
module load openmpi/4.1.1
module load singularity/3.8.0 # Se for usar Singularity, como veremos a seguir

# Definir o número de threads OpenMP por tarefa MPI
export OMP_NUM_THREADS=$SLURM_CPUS_PER_TASK

# Comando para executar o programa híbrido
# srun é o comando do SLURM para iniciar tarefas paralelas
srun ./simulacao_clima_hibrida

Este script é um modelo robusto para a execução da sua simulação climática híbrida. Ao submetê-lo com sbatch 

meu_script_clima.sh, o SLURM fará a mágica de alocar os recursos e iniciar sua simulação.



Empacotando o Ambiente com 
Singularity/Apptainer
Você já passou pela frustração de um programa que funciona perfeitamente na sua máquina, mas se recusa a 
rodar no cluster HPC? Ou talvez um colega não conseguiu reproduzir seus resultados porque as versões das 
bibliotecas eram diferentes? Esse é o famoso "inferno das dependências", um problema comum em ambientes 
complexos como a Computação de Alto Desempenho. É aqui que as tecnologias de contêineres entram em jogo, e 
no mundo HPC, Singularity (agora conhecido como Apptainer) é a estrela.

Imagine que você está preparando uma receita muito específica para a nossa simulação climática. Essa receita 
exige ingredientes exatos (bibliotecas), utensílios específicos (compiladores) e um forno com uma temperatura 
precisa (configurações do sistema operacional). Se você tentar fazer essa receita em uma cozinha diferente 
(outro cluster ou máquina), sem os mesmos ingredientes e utensílios, o resultado pode ser desastroso.

Um contêiner é como uma caixa de ferramentas portátil e autocontida. Ele empacota seu aplicativo e todas as 
suas dependências (bibliotecas, arquivos de configuração, ambiente de execução) em um único arquivo isolado. 
Isso significa que, não importa onde você execute esse contêiner, o ambiente será sempre o mesmo, garantindo 
reprodutibilidade e portabilidade. Você pode desenvolver seu código em seu laptop, empacotá-lo em um 
contêiner Singularity e ter certeza de que ele rodará exatamente da mesma forma no cluster HPC.

Por que Singularity/Apptainer em HPC, e não Docker? Embora Docker seja muito popular para 
desenvolvimento e implantação de aplicações em nuvem, ele não foi projetado com a segurança e as 
necessidades de ambientes multiusuário de HPC em mente.

Conceito Âmbito/Aplicação Base/Origem Exemplo

Docker Desenvolvimento, 
microsserviços, nuvem

Daemon de execução, 
privilégios de root

docker run -it ubuntu 

bash

Singularity HPC, pesquisa 
científica, ambientes 
multiusuário

Execução sem 
privilégios de root, 
imagens imutáveis

singularity exec 

my_image.sif 

./my_hpc_app

A principal diferença é que Singularity permite que usuários comuns (sem privilégios de root) construam e 
executem contêineres, o que é crucial em clusters compartilhados. Além disso, ele se integra melhor com os 
gerenciadores de recursos como o SLURM e permite acesso direto ao hardware (GPUs, por exemplo) de forma 
mais transparente.



Empacotando o Ambiente com 
Singularity/Apptainer: Construindo e 
Usando Imagens
Para empacotar nosso ambiente de simulação climática com Singularity/Apptainer, o processo envolve duas etapas 
principais: construir uma imagem e executá-la. A imagem é o arquivo autocontido que contém todo o seu 
software.

1. Construindo uma Imagem Singularity (Definition File):

Você define o conteúdo da sua imagem em um arquivo de definição (geralmente com extensão .def). Este arquivo 
é como uma receita para construir seu contêiner.

Bootstrap: docker
From: ubuntu:22.04

%post
    # Comandos que serão executados dentro do contêiner durante a construção
    apt-get update
    apt-get install -y build-essential openmpi-bin libopenmpi-dev git
    
    # Clonar o repositório do seu código da simulação climática
    git clone https://github.com/seu_usuario/simulacao_clima.git /opt/simulacao_clima
    cd /opt/simulacao_clima
    
    # Compilar o código
    mpicc -fopenmp -o simulacao_clima_hibrida simulacao_clima.c

%runscript
    # Este script é executado quando o contêiner é iniciado com 'singularity run'
    echo "Iniciando simulação climática..."
    exec /opt/simulacao_clima/simulacao_clima_hibrida "$@"

%environment
    # Variáveis de ambiente que serão definidas dentro do contêiner
    export OMP_NUM_THREADS=8 # Exemplo, pode ser sobrescrito pelo SLURM
    export PATH=/opt/simulacao_clima:$PATH

%labels
    Maintainer "Seu Nome seu.email@exemplo.com"
    Version "1.0"
    Description "Contêiner para simulação de modelo climático híbrido (MPI+OpenMP)"

Para construir a imagem (você precisará de privilégios de root para isso, geralmente em uma máquina de 
desenvolvimento ou com sudo):

sudo singularity build simulacao_clima.sif simulacao_clima.def

Isso criará um arquivo simulacao_clima.sif, que é a sua imagem de contêiner.

2. Executando a Imagem Singularity no SLURM:

Agora, você pode integrar o uso do contêiner no seu script SLURM. Em vez de carregar módulos e compilar o 
código diretamente no cluster, você simplesmente executa o contêiner.

#!/bin/bash
#SBATCH --job-name=SimulacaoClimaHibridaCont # Nome do seu job
#SBATCH --output=saida_clima_cont_%j.out
#SBATCH --error=erro_clima_cont_%j.err
#SBATCH --nodes=2
#SBATCH --ntasks-per-node=4
#SBATCH --cpus-per-task=8
#SBATCH --mem=16GB
#SBATCH --time=02:00:00
#SBATCH --partition=hpc_gpu

# Definir o número de threads OpenMP por tarefa MPI (importante para o código dentro do contêiner)
export OMP_NUM_THREADS=$SLURM_CPUS_PER_TASK

# Comando para executar o programa híbrido dentro do contêiner Singularity
# O 'singularity exec' executa um comando específico dentro do contêiner
# O 'srun' ainda é necessário para orquestrar os processos MPI através dos nós
srun singularity exec /path/para/sua/simulacao_clima.sif /opt/simulacao_clima/simulacao_clima_hibrida

Ao usar Singularity/Apptainer, você garante que sua simulação climática será executada em um ambiente 
consistente, independentemente das configurações específicas do cluster, facilitando a colaboração e a 
reprodutibilidade dos seus resultados. É como ter seu próprio laboratório portátil, sempre pronto para a 
pesquisa.



Análise e Interpretação dos Resultados de 
Saída
Parabéns! Você modelou um problema complexo, escreveu um script SLURM para uma execução híbrida e 
empacotou seu ambiente com Singularity/Apptainer. Agora, sua simulação climática está rodando (ou já rodou) no 
supercomputador. Mas o trabalho não termina aqui. A etapa mais crucial para qualquer cientista ou engenheiro é a 
análise e interpretação dos resultados de saída. Afinal, de que adianta ter um supercomputador se você não 
consegue entender o que ele está te dizendo?

Imagine que você passou horas preparando um prato gourmet complexo. O cheiro está ótimo, a apresentação 
impecável, mas você só saberá se ele é realmente bom depois de prová-lo e analisar cada sabor, textura e 
aroma. Da mesma forma, os arquivos de saída da sua simulação são os "sabores" e "aromas" do seu trabalho 
computacional.

Eles contêm os dados brutos, as métricas de desempenho e, crucialmente, as respostas para as perguntas que 
você fez ao sistema.

Logs de Execução
Arquivos de texto que registram o 
progresso da simulação, mensagens 
de erro, avisos e informações sobre 
o ambiente de execução. Estes são 
vitais para depuração.

Dados Científicos
Os resultados numéricos da sua 
simulação, como temperaturas, 
pressões, velocidades do vento em 
diferentes pontos do modelo 
climático, ao longo do tempo. Estes 
podem estar em formatos binários 
otimizados (como HDF5 ou NetCDF) 
ou em arquivos de texto simples.

Métricas de Desempenho
Informações sobre o tempo de 
execução, uso de CPU/GPU, 
consumo de memória, taxa de 
comunicação MPI, etc. Essas 
métricas são essenciais para 
otimizar futuras execuções.

A primeira etapa é sempre inspecionar os logs de execução (.out e .err gerados pelo SLURM) para garantir que o 
job foi concluído com sucesso e sem erros inesperados. Mensagens de erro ou avisos podem indicar problemas no 
código, na configuração do SLURM ou no ambiente do contêiner.



Análise e Interpretação dos Resultados de 
Saída: Ferramentas e Iteração
Uma vez que você confirmou a execução bem-sucedida, a verdadeira análise começa. Para os dados científicos, 
raramente eles são úteis em seu formato bruto. É aqui que entram as ferramentas de visualização e pós-
processamento. Para dados climáticos, por exemplo, você pode usar:

Python com bibliotecas especializadas

Matplotlib, Seaborn, Xarray e Cartopy

Permitem criar gráficos, mapas de calor, 
animações

Realizar análises estatísticas complexas

Ferramentas específicas da área

GrADS, NCL para dados climáticos

ParaView ou VisIt para visualização 3D

Projetados para grandes conjuntos de dados 
científicos

A visualização transforma números em insights. Um mapa de calor mostrando a distribuição de 
temperatura ao longo do tempo ou uma animação da formação de nuvens pode revelar padrões e 
comportamentos que seriam impossíveis de detectar apenas olhando para tabelas de números.

Para as métricas de desempenho, a análise é igualmente importante. Ferramentas de perfilamento (como perf, 
gprof, ou ferramentas mais avançadas como TAU, Score-P) podem ajudar a identificar gargalos no seu código 3 
partes que estão consumindo mais tempo ou recursos do que o esperado. Se a sua simulação está demorando 
muito, ou não está escalando bem com mais nós, as métricas de desempenho apontarão o caminho para a 
otimização.

A análise de resultados é um processo iterativo. Raramente a primeira simulação fornece todas as respostas. Você 
analisará os resultados, identificará novas perguntas ou problemas (por exemplo, "o modelo superestima a chuva 
nesta região"), ajustará os parâmetros do seu modelo, otimizará seu código ou script SLURM, e então executará a 
simulação novamente. Esse ciclo de "simular, analisar, refinar" é o coração da pesquisa e desenvolvimento em 
HPC.

Ao dominar a análise e interpretação, você não apenas valida seu trabalho, mas também extrai conhecimento 
valioso, transformando o poder bruto da computação em descobertas e soluções para problemas do mundo real. É 
o momento em que os dados ganham vida e contam a história da sua simulação.

Simular
Executar a simulação no cluster 

HPC

Analisar
Examinar resultados e métricas 
de desempenho

Refinar
Ajustar parâmetros, otimizar 
código ou configurações



Consolidação: A Jornada do Projeto HPC
Chegamos ao final de mais uma etapa crucial em nossa jornada pela Computação de Alto Desempenho. Nesta Aula 
39, mergulhamos no coração de um projeto HPC completo, desde a concepção de um problema complexo, como a 
simulação de um modelo climático simplificado, até a análise detalhada de seus resultados. Vimos como o SLURM 
atua como o maestro, orquestrando os recursos do cluster, e como a execução híbrida (MPI + OpenMP) permite 
que seu código aproveite ao máximo a arquitetura de memória distribuída e compartilhada dos supercomputadores 
modernos.

Modelagem do Problema
Transformar desafios do mundo real em problemas 
computacionais

Configuração SLURM
Criar scripts de submissão para execução híbrida 
eficiente

Empacotamento
Garantir reprodutibilidade com contêineres 
Singularity/Apptainer

Análise de Resultados
Transformar dados brutos em insights valiosos

Exploramos a arte de criar um script de submissão SLURM que traduz suas necessidades de recursos em 
comandos compreensíveis para o cluster. Além disso, desvendamos o poder dos contêineres 
Singularity/Apptainer, que garantem a reprodutibilidade e portabilidade do seu ambiente de simulação, livrando-o 
do "inferno das dependências". Finalmente, enfatizamos a importância vital da análise e interpretação dos 
resultados de saída, transformando dados brutos em insights valiosos e guiando o processo iterativo de 
refinamento do seu trabalho.

Em prática: Você agora tem as ferramentas e o conhecimento para abordar um problema computacional 
complexo, estruturá-lo para um ambiente HPC, submetê-lo eficientemente e extrair conclusões significativas. 
Lembre-se que a HPC não é apenas sobre velocidade, mas sobre a capacidade de resolver problemas que 
antes eram intratáveis, abrindo novas fronteiras para a ciência e a engenharia.



Autoavaliação
1. Questão Objetiva (Nível Fácil):

Qual é a principal função do SLURM em um cluster de Computação de Alto Desempenho (HPC)?

a) Compilar códigos-fonte em executáveis paralelos.

b) Gerenciar e alocar recursos computacionais para jobs.

c) Visualizar graficamente os resultados de simulações.

d) Empacotar ambientes de software em contêineres.

2. Questão Objetiva (Nível Médio):

Em um cenário de execução híbrida (MPI + OpenMP), qual a principal vantagem de usar OpenMP em conjunto com 
MPI?

a) OpenMP permite a comunicação entre nós de memória distribuída, substituindo a necessidade de MPI.

b) OpenMP otimiza a comunicação de rede entre processos MPI, tornando-a mais rápida.

c) OpenMP permite o paralelismo de memória compartilhada dentro de um único nó, aproveitando múltiplos 
núcleos.

d) OpenMP é uma alternativa mais simples ao SLURM para agendamento de jobs.

3. Questão Objetiva (Nível Médio):

Um pesquisador deseja garantir que sua simulação HPC, que depende de versões específicas de bibliotecas e 
compiladores, seja executada de forma idêntica em diferentes clusters. Qual tecnologia é mais adequada para esse 
propósito em um ambiente HPC?

a) SSH (Secure Shell)

b) Git (Sistema de Controle de Versão)

c) Singularity/Apptainer

d) Makefiles

4. Questão Objetiva (Nível Difícil - Estilo Concurso):

Considere o seguinte trecho de um script SLURM para um job híbrido:

#SBATCH --nodes=4
#SBATCH --ntasks-per-node=2
#SBATCH --cpus-per-task=16

Se o programa executado dentro deste job utiliza MPI para comunicação entre tarefas e OpenMP para paralelismo 
dentro de cada tarefa, qual o número total de processos MPI e o número de threads OpenMP que cada processo 
MPI pode utilizar, respectivamente?

a) 4 processos MPI e 16 threads OpenMP.

b) 8 processos MPI e 16 threads OpenMP.

c) 8 processos MPI e 2 threads OpenMP.

d) 16 processos MPI e 4 threads OpenMP.

5. Questão Discursiva Curta:

Explique, em suas próprias palavras, a importância da fase de "Análise e Interpretação dos Resultados de Saída" 
em um projeto de simulação HPC. Por que ela é tão crucial quanto a fase de execução?



Gabarito

Questão 1
b) Gerenciar e alocar recursos computacionais 
para jobs.

Questão 2
c) OpenMP permite o paralelismo de memória 
compartilhada dentro de um único nó, 
aproveitando múltiplos núcleos.

Questão 3
c) Singularity/Apptainer

Questão 4
b) 8 processos MPI e 16 threads OpenMP.
(Total de processos MPI = nodes * ntasks-per-node 
= 4 * 2 = 8. Cada processo MPI tem acesso a cpus-
per-task = 16 CPUs para suas threads OpenMP.)

Resposta Sugerida - Questão Discursiva:

A fase de análise e interpretação dos resultados de saída é tão crucial quanto a execução porque é nela que os 
dados brutos gerados pela simulação são transformados em conhecimento e insights. Sem essa etapa, a 
execução computacional seria apenas um gasto de recursos. É através da análise que validamos o modelo, 
identificamos padrões, detectamos erros, otimizamos o desempenho e, mais importante, respondemos às 
perguntas científicas ou de engenharia que motivaram a simulação. Ela permite o ciclo iterativo de refinamento, 
onde os resultados de uma execução informam os ajustes para a próxima, impulsionando o progresso da 
pesquisa.



Próximos Passos e Recursos Adicionais
Próxima Aula:
Aula 40 3 Encerramento do Curso e Preparação para Certificação.

Recursos Adicionais:

Documentação Oficial do SLURM
Para detalhes técnicos e comandos avançados de 
gerenciamento de recursos em clusters HPC.

Documentação Oficial do 
Apptainer/Singularity
Para aprofundar na criação e gerenciamento de 
contêineres em ambientes de alta performance.

Artigos e Tutoriais sobre MPI e OpenMP
Para otimização de código híbrido e técnicas 
avançadas de paralelização.

Bibliotecas Python para Visualização
Matplotlib, Xarray e outras ferramentas para 
transformar dados em gráficos e mapas 
científicos.

NOTA IMPORTANTE: As informações regulatórias/legais/técnicas desta aula estão atualizadas até 2025. 
Consulte sempre fontes oficiais para verificar alterações.

Parabéns por completar esta jornada intensiva pela Computação de Alto Desempenho! Você agora possui as 
ferramentas fundamentais para enfrentar os desafios computacionais mais complexos do mundo moderno. 
Continue praticando, explorando e inovando com o poder da HPC!


