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RESUMO

Atualmente existe uma demanda crescente por processamento de dados mais rapido
e eficiente, demanda que também afeta as simulagbes computacionais. Para atender
a essa necessidade uma alternativa é o uso de computacdo paralela no
desenvolvimento de programas. Das diferentes ferramentas que permitem a aplicagao
de computagao paralela, uma das mais conhecidas ¢ a plataforma CUDA, que permite
utilizar placas de video da empresa NVIDIA para processamento de dados. Para testar
o efeito da computagdo em paralelo na performance de uma simulagéo
computacional, foi desenvolvida uma simulagdo em Python de um reator tubular
encamisado e este foi escrito e executado em forma serial e paralela, utilizando CUDA,
e na nuvem, utilizando da plataforma Google Colab. Os resultados obtidos evidenciam
uma grande vantagem no uso de placas de video para processamento em paralelo
em casos onde exista um grande volume de dados a serem processados, em casos
em que seja possivel paralelizar o programa. Em casos onde um programa € muito
extenso, sem possibilidade de paralelizagdo, os processadores normais ainda
apresentam tempos melhores.

Palavras-chave: simulacao; reator; CUDA; computacéo paralela.



ABSTRACT

Currently, there is a growing demand for faster and more efficient data processing, a
demand that also affects computational simulations. To meet this need, an alternative
is the use of parallel computing in program development. Among the different tools that
allow the application of parallel computing, one of the best known is the CUDA
platform, which allows the use of NVIDIA graphics cards for data processing. To test
the effect of parallel computing on the performance of a computational simulation, a
Python simulation of a jacketed tubular reactor was developed, and this was written
and executed in both serial and parallel forms, using CUDA and in the cloud using the
Google Colab platform. The results obtained show a great advantage in using graphics
cards for parallel processing in cases where there is a large volume of data to be
processed, and in cases where it is possible to parallelize the program. In cases where
a program is very extensive, without the possibility of parallelization, normal processors
still show better times

Keywords: simulation; reactor; CUDA,; parallel computing.
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1 INTRODUGAO

Os processos industriais sao projetados para produzirem produtos desejados
da maneira mais econdmica possivel, minimizando o custo e maximizando o produto,
isso é feito através de uma sequéncia de diferentes processos que transformam uma
matéria prima em um produto. Frequentemente, uma das etapas mais importantes
nessa sequéncia de processos € um tratamento quimico feito em um reator
(LEVENSPIEL, 1972).

Dos multiplos modelos de reatores existentes, um dos mais comuns de uso
industrial é o reator tubular, que consiste em um tubo onde os reagentes sao
continuamente introduzidos em regime estacionario, e sdo consumidos conforme
avancam dentro do reator, sofrendo reagcdes quimicas para produzir uma vazao
constante de um produto (FOGLER, 2002). Segundo Nauman (2001), esse modelo é
preferido para produgdes em larga escala, devido a sua facilidade para
dimensionamento, controle e vazao constante de produtos, caracteristicas que
quando combinadas resultam em um custo menor por capacidade de produgao.

Para dimensionar apropriadamente um reator, muitas vezes se utiliza de uma
simulagao, pois assim € possivel descobrir as dimensbdes ideais do equipamento,
evitando gastos desnecessarios (KOMULAINEN et al, 2012). A simulagcédo € um dos
métodos de pesquisa e gerenciamento de operagcdes mais comuns, se nao for o mais
comum. Simulagdes computacionais sdo usadas para reduzir o risco associado com
sistemas e dar garantia dos resultados esperados. (McHANEY, 2009; SARGENT,
2013; LAW, 1991).

Segundo Patterson (2008), existe uma demanda crescente por sistemas
computacionais com maior velocidade, mas processadores atingiram um limite fisico
de quanta energia pode-se consumir e dissipar, impossibilitando um crescimento em
sua velocidade de processamento como era possivel no passado.

Para resolver essa questdo, novas arquiteturas vém sendo utilizadas,
introduzindo paralelismo a um sistema, permitindo que multiplos nucleos de
processamento trabalhem para resolver um mesmo problema, levando a maiores
velocidades de execucdo, mas sem a necessidade de um processador mais rapido
(MARTINS; RIBEIRO; RODRIGUEZ, 2001).

Ao perceber a crescente demanda por capacidade de processamento

paralelo, a empresa americana NVIDIA, lancou em 2007 a plataforma CUDA, que
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permitia aos usuarios usar a estrutura de uma placa de video para programagao e
execucgao de calculos (NVIDIA, 2007). Até entao, as placas de video eram dedicadas
ao processamento de imagens em 3D, essa fungéo ja demandava grande capacidade
de processamento de dados em paralelo. A partir do langamento da plataforma CUDA,
essa capacidade de processamento paralelo se tornou disponivel a programadores
que desejam utiliza-la para outros fins além da renderizagao de imagens. (ZANOTTO;
FERREIRA; MATSUMOTO, 2019).

Uma das maneiras de se utilizar a plataforma CUDA é com a linguagem de
programacg¢ao Python, que disponibiliza diversas bibliotecas que adicionam
funcionalidades ao programa. Uma dessas bibliotecas, Numba, permite a execugao
de codigos na linguagem Python usando a estrutura CUDA (BORDIN; SERPA,;
BRANDAO, 2021; DOGLIO, 2015).

A plataforma CUDA é compativel somente com placas de video da empresa
NVIDIA, o que limita a facilidade de acesso a plataforma, mas é possivel utilizar
plataformas de desenvolvimento remoto, como o Google Colaboratory, para se
desenvolver codigos CUDA, mesmo sem possuir uma placa de video compativel. O
Google Colaboratory € um servico do Google que, sem custos financeiros,
disponibiliza um ambiente de desenvolvimento Python com placas de video
compativeis com a plataforma CUDA. Esse servigco possui limites em quais recursos
estdo disponiveis gratuitamente, e estes ja sdo suficientes para testes e
desenvolvimento de software (GOOGLE, 2017).

O presente trabalho se propde a utilizar a capacidade de processamento de
uma GPU com a estrutura CUDA para acelerar uma simulagdo de um reator tubular

escrito em Python no Google Colaboratory.
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1.1 Objetivos
1.1.1 Objetivo geral

Comparar a diferenga de desempenho entre uma simulagdo de um reator

tubular encamisado desenvolvida de forma serial e paralela.

1.1.2 Objetivos especificos

e Demonstrar a aplicagdo de computacao paralela em uma simulacdo de um
reator tubular;

e Analisar o ganho de eficiéncia computacional da simulagéo;

e Determinar o impacto de diferentes situagdes na velocidade de execucgao da
simulagao;

e Avaliar os ganhos e as limitagdes das ferramentas utilizadas.
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2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

Este capitulo descreve uma breve revisdo bibliografica e tedrica sobre
reatores quimicos e seu equacionamento, computacgao paralela, a tecnologia CUDA e

a linguagem de programacao Python.

2.1 Reatores quimicos

Os diferentes modelos de reatores quimicos podem ser classificados como
continuos, semicontinuos ou descontinuos.

Dos descontinuos, destaca-se o reator em batelada, que ndo admite entradas
ou saidas durante o seu funcionamento, estes costumam ser dedicados a produtos
de pequena escala ou de grande valor agregado, devido a sua baixa produtividade
por hora de operacao (SCHMAL, 2010).

Os reatores do tipo continuo costumam ser mais favorecidos para processos
industriais de larga escala, devido a necessidade de manter a produgao em um fluxo
continuo. Dentre os reatores continuos, pode-se destacar trés modelos: CSTR, PFR
e PBR.

Neste trabalho sera definido o reator PFR, que apresenta vazdo empistonada
em regime estacionario, onde sua vazao de entrada e saida € constante, sem
acumulos e com uma composicdo homogénea no eixo axial, o0 que causa a
concentracado de reagentes e produtos serem dependente apenas da sua posi¢ao no
eixo paralelo ao reator (FOGLER, 2002).

2.1.1Balanc¢o de massa em reator tipo PFR

O dimensionamento de um reator continuo do tipo PFR inicia-se com um
balan¢o de massa onde a entrada, saida e geragéo de uma espécie € igualada ao seu

acumulo, para um volume de controle AV, como exemplificado na figura 1:
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Figura 1 — Equacionamento de um reator PFR

/AV
() o)
| A
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Taxa molar da Taxa molar da "c[l'axa mo‘lar Taxa leOlaf
espéciejque | | espéciejque | e Gera’gcfo R de Acur‘nu‘!o‘
Entraem V Saide V da espéciej | = | da espécie
(mols/tempo) (mols/tempo) dentro de AV dentro de AV
emp (mols/tempo) (mols/tempo)
Entrada - Saida + Geragdio = Acamulo

Fonte: Adaptado de Fogler (2002, p. 12)
Esta equacao, quando montada com relacdo a uma espécie A fica:

FoA — FA + AGA = =2 (1)

O termo de geragao GA corresponde a espécie gerada ou consumida na

reacdo em um volume de controle, para um reator continuo, isso corresponde a:

AGA = [/rA-dV (2)

E ao realizarmos o balango para um volume de controle infinitesimalmente

pequeno, o termo de geragao pode ser escrito como:

AGA = rA- AV (3)

Para um reator tubular, o acumulo é zero, entao:

FoA — FA + 1A -AV = 0 (4)



17

Rearranjando a equacéao, temos:

[FA — Fy-A

] = g

Onde o termo entre colchetes se assemelha a definicdo de derivada.
Tomando o limite como AV tende a zero, podemos escrever o balango molar como
(Fogler, 2002):

dFA
W =rA (6)

Sendo volume a area da secgao reta do reator multiplicado pela coordenada

z de posicao, temos:
dv = A, - dz (7)

E como a vazado molar de A equivale a vazao volumeétrica total multiplicada

pela concentracdo molar da espécie A, podemos escrever:
dFA=F -dCa (8)

Substituindo ambas as equacgdes (7) e (8) na equacéo (6), obtemos:

F-dCa

Agp-dz (9)

I
<
o

Rearranjando, a equacao fornece o comportamento da concentragdo da
especie A ao longo do reator tubular:

dCa Agr TA
— T (10)
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Similarmente, sdo executados os mesmos passos para obter a equacgao do
comportamento da concentracédo ao longo do reator tubular para o componente B
(OGUNNAIKE et al., 1994):

@zAsr-rB (11)

dz F

2.1.2Cinética quimica em um reator tubular com temperatura variavel

Para uma reagédo de conversdo A -> B seguida de uma conversao B ->C, a

equacao da taxa de reacéo, para o componente A, pode ser escrita como:

—-E

rA = —Ae-erT-Ca (12)

Onde a velocidade especifica de reagdo pode ser correlacionada com a

temperatura pela seguinte equacgao:

—E

k(T) = Ae - erT (13)

Para o componente B, que é gerado e consumido:

rB = kCa-k2 Cb (14)

E para o componente C, que é gerado:

rC = k2-Ch (15)

Estas equacdes nos dao o comportamento da reacado conforme a temperatura
do fluido reativo (FOGLER, 2002).

2.1.3Balango de energia em um reator do tipo PFR encamisado em estado
estacionario

O balancgo de energia dentro do sistema é dado pela combinagédo da energia

que entra no volume de controle, energia liberada ou consumida por reagdes dentro
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do volume, energia térmica perdida ou ganha pela parede do sistema com o ambiente

e energia que sai do volume de controle.

Que pode ser escrita como:

Fp CpTly—AH k- Gy (AV) = U (T =Tpe) - (AA) =F - p- Gy Tlpray (16)

Sendo volume a area da secgao reta do reator multiplicado pela coordenada

x de posigéo, temos:

AV = Ay Az (17)

E com a area de superficie de contato com a jaqueta térmica definida por:

AA; =2 -1 R, Az (18)

Podemos substituir as equagdes (16) e (17) na equacgao (15) para obter:

Fep-CpTl,—AH k- Cy+ (A A2) —U - (T —Tp) - (2 1 R -AZ) = F - p - Cp - Tlyraz
(19)

Isolando os termos F, p e C,, que sdo constantes, dividindo tudo por Ax e

rearranjando, temos:

—AH-k- CA : (Asr) —-U- (T — Tft) . (2 ST - Rt) — [F'p'cp'T|z+cZZZ_ F'p'cp'ﬂz] (20)

Onde podemos observar que o termo em colchetes se assemelha a definigao

de uma derivada. Entdo podemos escrever:

d(F-p-CpT)

y —AH-K-Cy- () —U-(T—Tp) - (2-1-Ry) (21)

Onde F, p e cp sdo constantes, entdo removendo-as da derivada e

rearranjando a equacgéao, temos:
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d(T) _ —AH-k-Cp-(Asp)-U-(T—Tf¢)-(2-TRy)
dz F-p-Cp

(22)

A equacao acima apresenta o comportamento da variagdo da temperatura ao

longo do comprimento de um reator tubular encamisado (LUYBEN, 1999).

2.1.4Balango de energia na camisa térmica de um reator do tipo PFR coocorrente.

O balango de energia pode ser escrito como:

Fe-pg- Cpt “Tel,+U- (T - Tft) - (AAg) — Uy - (Tft — Tamp) - (DAg:) = F; - pe - Cpt “Telz4dz
(23)

Sendo a area de superficie de contato com o meio externo definido por:
AAS,t = 2 T - RZ . AZ (24)
Podemos substituir as equagdes (18) e (24) na equacao (23) para obter:

Ft-pt-cpt-Tt|Z+U-(T—Tft)~(2~n~Rt~dz)—Ut-(Tﬁ—Tam,,)-(z-n-Rz-dz)

=F - pe- Cpt “Telz+dz (25)

Isolando os termos F, p e cp, que sdo constantes, dividindo tudo por Ax e

rearranjando, temos:

U-(T—Tp) 2-m-R) = U (Tp— Tamp) - (21 Ry)

Fe-pt-Cp, Ttlz+dz— FePe:Cp Ttlz
= Ly, f (26)

Az

Que pode ser escrita como:

d(Ft'pt'Cpt'Tt)

U'(T—Tft)-(Z'H‘Rt)_Ut'(Tft_Tamb)'(Z'n'Rz)= dz

(27)
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Onde Ft,pteCpt sdo constantes, entdo removendo-as da derivada e

rearranjando a equagéao, temos:

d(Ty) _ U(T-Tg)- (2R )~Up-(Tft—Tamp)-(2-7R2)
dz Ft'Pt'Cpt

(28)

A equacédo caracteriza o comportamento da temperatura do fluido térmico
dentro de uma jaqueta térmica coocorrente ao longo do comprimento de um reator
tubular. (LUYBEN, 1999)

2.2 Computagao paralela

Um programa de computador € composto por um ou mais processos, em que
cada processo executa uma ou mais instrugdes com o objetivo de obter e retornar um
resultado ao programa. A capacidade de um programa executar processos de maneira
simultanea é chamada de multiprocessamento (TANENBAUM, 2007).

O objetivo da paralelizacdo de um programa € obter um aumento de
desempenho ao permitir que processos sejam executados ao mesmo tempo,
utilizando varios nucleos de processamento para um mesmo programa. A
programacgao paralela indica que o paralelismo é desenvolvido desde o cédigo do
programa, € nao de maneira automatica, demandando maior trabalho durante seu

desenvolvimento, mas podendo levar a uma maior performance (YANO, 2010).

2.2.1 Compute Unified Device Architecture (CUDA)

CUDA ¢é uma arquitetura de programacao criada pela NVIDIA com o objetivo
de permitir o uso de placas de video para acelerar calculos de processos em paralelo.
Com essa arquitetura as placas de video que antes eram restritas apenas para
processamento grafico, se tornaram disponiveis ao uso com propdsitos gerais
(NVIDIA, 2010).

Uma GPU com a arquitetura CUDA possui milhares de nucleos, onde podem
ser executados milhares de threads computacionais, cada uma executando tarefas
independentes (NVIDIA, 2013). Esses nucleos estao distribuidos em varios Streaming
Multiprocessors (SMs), a quantidade de SMs e threads contida em uma placa de video
varia dependendo da geragao da arquitetura da GPU da NVIDIA (KIRK et al, 2010).
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Figura 2 - Estrutura da execug¢do de um programa criado para CUDA

" Host ( Kernel 0 ) 1
\ 2

(~ __Device 2
Grid 0

(_ Block0O ) ( Block1 ) (_ Block2 ] (_ Block3 )
( Block4 ) ( Block5 ) ( Block6 ) ( Block7 )
( BlockB ) ( Block8 ) ( Block10 ) ( Block11 )
( B[ock12j'__( Block13 ) ( Block14 ) [ Block15 )

Fonte: Fernandez et al. (2013).

A figura 2 exemplifica a estrutura de execugdo de um codigo utilizando a
arquitetura CUDA, o script, aqui chamado de kernel é criado no processador comum
do computador, chamado de host. Para sua execucgao, esse kernel é transmitido a
placa de video, chamada de device, onde é distribuido através de multiplas threads
para sua execugao.

As threads que executam o programa sao organizados em warps, que
funcionam como unidade base para a execugao dos processos, atualmente cada warp
€ responsavel por 32 threads, os warps sao organizados em blocks, que por sua vez,
sao organizados em grids. O tamanho dos grids e blocks pode ser configurado pelo
programa a ser executado, tanto os grids quanto os blocks podem ser unidimensionais,
bidimensionais ou tridimensionais, permitindo uma melhor organizacédo e
gerenciamento dos processos dependendo da necessidade do programa (BORDIN et
al, 2021).
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Cada thread funciona de maneira independente, com um identificador interno
indicando a sua posig¢ao dentro dos blocks e do grid, essa independéncia dificulta o
compartilhamento de informagdes entre threads e requer sincronizagdo durante a

execucgao dos processos paralelos (BORDIN et al, 2021).

Figura 3 - Exemplo de kernel compativel com CUDA escrito em Python e seus argumentos de
invocagédo e execugao
@cuda.jit
def (T, P, V, C):
%, ¥, z = cuda.grid(3)

tmp= (T[x]+P[vy]1+V[=z])

cuda.syncthreads ()

D 0~ Y s W N

if x € T.shape[0] and y < P.shape[0] and z < V.shape[O]:
Clx,Vy = tmp
cuda.syncthreads ()

(TPB, TPB, TPB)
grid x max shape [0]
grid y max ape[0]
grid z max V.shape[0]

blo ergrid x

blockspergrid = (blockspergrid x, blockspergrid y, blockspergrid z)

matmul [blockspergrid, threadsperblock] (T d, P d, V. d, C d)
Fonte: Autoria prépria (2025)

Na Figura 3 podemos observar um exemplo de um programa escrito para
execugao em paralelo usando a arquitetura CUDA, o script recebe trés vetores (T, P
e V) onde cada um contém multiplos valores numéricos e calcula o total da soma de
cada combinacgao de valores possiveis, inserindo o resultado na matriz C. O programa
€ definido da linha 1 até a linha 11, os argumentos para execug¢ao do programa em
paralelo sao definidos na linha 13 até a linha 23 e o programa ¢é invocado e executado

com o comando na linha 25.

2.3 Python

Python € uma linguagem de programacgao, utilizada para criar outros
programas e scripts a partir de uma interface grafica, ela comecgou a ser criada em
1980 por Guido Van Rossum, com o objetivo de criar uma linguagem de programagao
acessivel para usuarios de computadores que néo sabiam programar e que também

fosse facil para desenvolver novas ferramentas (VENNERS, 2003).



24

Python é a linguagem de programacgao mais popular pelo indice TIOBE, com
um indice de popularidade de 25.35%, o segundo colocado, C++, possui um indice de
9.94% (TIOBE, 2025). A popularidade do Python pode ser atribuida a sua facilidade
de aprendizado e uso, versatilidade em suas possiveis aplicagdes e modularidade de
suas fungdes (LUTZ, 2013).

Python é considerada uma linguagem de alto nivel, pois requer um compilador
antes de ser executado, esse compilador traduz o script do seu formato de texto para
um formato que a maquina consiga interpretar e executar (LUTZ, 2013).

A modularidade do Python se deve a existéncia de bibliotecas, também
chamadas de pacotes, que sdo conjuntos de fungdes pré-programadas que podem
ser importados pela funcdo import. Essas bibliotecas trazem funcdes adicionais a
linguagem de programacao, que permitem execugao de tarefas mais avangadas ou
especializadas (LUTZ, 2013). Algumas das principais bibliotecas que serao utilizadas
neste trabalho sdo o NumPy e Numba.

O NumPy é uma biblioteca usada na computagdo numérica, muito importante
para a comunidade, frequentemente comparada a uma versao gratuita do Matlab.
NumPy apresenta ferramentas numéricas para processos mais avancados (LUTZ,
2013; NUMPY, 2025). Devido a sua popularidade, NumPy frequentemente é um
requerimento para o uso de outras bibliotecas numéricas.

O Numba é uma das principais bibliotecas utilizadas neste trabalho, ele foi
criado por membros da equipe que criou NumPy, sua func&o original era acelerar a
execucgao de funcdes escritas com Python e NumPy. Esse aumento de performance
€ alcancado por utilizar um compilador JIT (Just-In-Time) que substitui o compilador
normal do Python, CPython, por um compilador que é capaz de usar as informacdes
no codigo para prever quais tipos de dados e operagdes serdo usadas, levando a uma
compilagao e execugao mais rapida. Esse efeito € mais pronunciado na utilizagao de
loops que iteram sobre os mesmos dados varias vezes, como ‘while’, ‘if ou ‘for
(SMITH, 2015).

Para o presente trabalho, o Numba sera utilizado para criar o codigo
compativel com a arquitetura CUDA, pois normalmente esse requer codigos escritos
em outra linguagem de programacao, C, mas a ferramenta Numba é capaz de
“traduzir” o codigo Python para um equivalente em C que é compativel com a
tecnologia CUDA (NUMBA, 2025).
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3 MATERIAIS E METODOS

Neste trabalho estdo descritos os resultados de um estudo experimental da
performance de simulagdes computacionais, estudando o impacto ao se implementar
coédigo que permite o paralelismo dos processos computacionais, assim como o

comportamento da simulagdo com diferentes conjuntos de dados de entrada.

3.1 Materiais e equipamentos
3.1.1 Python e Google Colab

A simulagdo foi criada utilizando a linguagem de programagao Python, e os
pacotes Numpy e Numba para permitir a compatibilidade com a tecnologia CUDA,
assim levando ao o paralelismo do programa.

Como ambiente de desenvolvimento, foi utilizado o Google Colab, este
permite criacao e edigao de scripts na nuvem assim como a utilizacdo de hardware
mais avangado de maneira gratuita. Na figura 4 podemos visualizar a interface normal

da plataforma Google Colaboratory, quando acessada de um navegador.

Figura 4 - Interface do IDE Google Colaboratory

Q Ccomandos  + Cédige + Texto b Execulartude v @ v - A0+ v

< [4] luv pip install -g --system numba-cuda==0.4.0

@ from numba import config
config.CUDA_ENABLE_PYNVIITLINK = 1
Ty B S DD
e © O Invidiasai
3

> Wed Jun 18

Driver Versio

| GPU  Name Persistence-M | Bus-Td Disp.A | Volatile Uncorr. ECC |
| Fan Temp Perf Pur:Usaga/Cap | Memory-Usage | GPU-Util Compute M. |
| MIG M. |
| + + |
| e Tesla Ta off | ocoeeesed:e0:84.8 Off | e |
| n/a  asc P8 oW/ 70d | eMiB / 1536eMiB | a% Default |
| | | na |
' ' ' '
------------------------------------------------------------------------------------------

Processes

GPU GI (a8 PID Type Process name GPU Memory

|
|
m ID Usage |
|
No running processes found |
'

+ Cédigo + Texto
¢ [5] from numba import cuda
wport numpy as np
port math

= np.arange(1,10,1)
= np.arange( @)
= np.arange(160,1600, 1¢

a <o

np.zeros([V.shape[@],P.shape[],V.shape[2]])
T_d = cuda.to_device(T)

Fonte: Autoria propria (2026)

O Colab apresenta limites de tempo de uso e alocagao de recursos para

usuarios do plano gratuito.
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Para testes em Hardware locais, o script foi salvo e transferido aos

computadores, onde foram executados normalmente.

3.1.2 Sistemas com placa de video Nvidia compativel

Para a execugao paralela do codigo utilizando a tecnologia CUDA, é
imprescindivel o uso de uma placa de video compativel. Além disso, o sistema deve
ter os drivers corretos, com um pacote CUDA toolkit e uma versdo da biblioteca
Numba que garante a compatibilidade.

A lista completa de placas de video compativeis pode ser consultada na
documentagdo do CUDA Toolkit (NVIDIA, 2025), enquanto a compatibilidade com a
Numba esta detalhada em sua documentagao especifica (NUMBA, 2025).

Foram utilizados quatro ambientes distintos para o desenvolvimento do
trabalho:

e O computador pessoal do autor, um desktop com uma placa de video GeForce

GTX 1050ti e processador Ryzen 5 3500X;

e A plataforma Google Colaboratory, que dispdem, no ambiente de execugao

T4, de forma gratuita, mas limitada, uma placa de video Tesla T4 e

processador Intel Xeon;

e Computadores do laboratorio HO05 da UTFPR campus Ponta Grossa, que
possuem a placa de video GeForce RTX 4060 além dos processadores Ryzen

7 5700G e Ryzen 7 8700G.

Na tabela 1 podemos observar as especificacbes dos dispositivos testados:

Tabela 1 - Velocidades e numero de nucleos dos dispositivos testados

Dispositivo Velocidade de cada nucleo Numero de nucleos

Intel Xeon 2GHz 1

AMD Ryzen 5 3500X 3,6 GHz 6

AMD Ryzen 7 5700G 3,8 GHz 8

AMD Ryzen 7 8700G 4,2 GHz 8

NVIDIA GeForce GTX 1050 Ti 1,29 GHz 768

NVIDIA Tesla T4 1,59 GHz 2560

NVIDIA GeForce RtX 4060 1,83 GHz 3072

Fonte: Autoria prépria (2026)
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3.2 Métodos
3.2.1 Descrigao do problema

Inicialmente, foi elaborado um modelo de simulagdo que opera em modo
serial, sem a aplicagao de técnicas de paralelismo para sua execug¢ao. Essa simulagao
foi criada com base em um problema apresentado durante as aulas de Analise E
Simulagao De Processos, que foi baseada no livro Process Modeling, Simulation, and
Control for Chemical Engineers de William L. Luyben.

O problema descreve um reator tubular tipo PFR operando em regime
permanente, equipado com uma jaqueta térmica. No interior do reator, o reagente A é
convertido no componente B, que, por sua vez, pode sofrer uma segunda reagéo para
gerar o componente C. O produto de interesse € o componente B.

As reacgdes envolvidas apresentam constantes de equilibrio e calores de
reacao distintas, o que estabelece o controle de temperatura como um fator critico
para a produtividade e otimizacao do processo.

Para as constantes do problema, foram utilizados:

e Tamanho do reator, L=10 m;

e Vazao do liquido reativo, F=0,1 m3 s";

e Calor dareacao 1, AH1=-69780 J mol";

e Calor dareacao 2, AH>=76758 J mol;

e Fator pré-exponencial da Equagao de Arrhenius, Aa=7,08 x 10'° h-";
e Energia de ativagdo, Ea=67454 J mol';

e Constante dos gases, Ra=8,3144621 J K-' Mol*;

e Calor especifico do liquido reativo, cp=3140,1 kJ kg™' K*;

e Densidade do liquido reativo, p=0,8 kg L

e Calor especifico do liquido refrigerante, cpj=4186,8 kJ kg! K-;
e Densidade do liquido refrigerante, pj=1 kg L";

e Concentragéo inicial do componente A, Cao=1 mol L;

e Concentragéo inicial do componente B, Cb=0,0 mol L-;

e Concentragéo inicial do componente C, Cc=0,0 mol L;

e Areainterna do reator, A=0,1 m?

e Raio externo do reator, R=0,2 m;

e Raio da casca térmica, Rt2=0,3 m;
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e Fator de troca térmica entre o reator e a casca térmica, U=252,2 W m-;

e Fator de troca térmica entre a casca térmica e o ambiente externo, U2=472 W
m-2.
O resultado obtido a partir da simulacdo € o valor da concentragdo do

componente B na saida do reator, Cb.

3.2.2 Desenvolvimento da fungdo geradora das variaveis

Para o desenvolvimento da simulacéo, foi primeiramente necessario criar uma
funcdo dedicada a geragao das variaveis de entrada. O programa apresenta cinco
variaveis de controle, que afetam o desempenho do processo:

e Temperatura de entrada do fluido reativo, To;

e Temperatura de entrada do fluido na jaqueta térmica, T2,0;
e Vazao de entrada do fluido na jaqueta térmica, F2,;

e Temperatura ambiente, Tamb;

e Tamanho dos volumes de controle para calculo, dx.

As quatro primeiras variaveis (To, T2,0, F2,0, € Tamb) afetam o resultado final da
simulacéo, elas sdo geradas por uma fungdo que gera uma quantidade de pontos
requerida dentro de uma faixa com um maximo e minimo especificado. Os limites
utilizados foram os seguintes:

e To,de 288 Ka 300 K;

e T20,de 260 Ka 280 K;

e F20,de0,8m3s'a0,11 mds™;
e Tamb, de 294 K a 300 k.

A partir dos valores gerados, é construido um arranjo que lista cada
combinacgao possivel de valores para as quatro variaveis de entrada.

Este procedimento tem como finalidade permitir a modificacdo dindmica do
tamanho do conjunto de dados de entrada, ajustando, consequentemente, a
possibilidade de paralelismo durante a execugao da simulagéo.

A funcédo também realiza a pré-alocacdo de uma variavel para armazenar os
resultados das simulagdes, ela é criada a partir do tamanho do conjunto de variaveis.
Isso é necessario devido a operagdo em paralelo ter dificuldade de criar seu préprio
conjunto de resultados, apenas modificando e retornando um conjunto previamente

dimensionado.
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A quinta variavel, dx, altera o tamanho de cada volume de controle, causando
mudancgas no desempenho da simulagdo. Para valores menores, se ob um calculo
com resultado mais preciso, mas que demanda maior tempo de processamento. Essa
variavel sera usada para que a simulagdo possua um caso de serializagao forgada,

onde o paralelismo nao afeta seu desempenho.

3.2.3 Criagcado do modelo serial da simulagéo

O modelo serial foi criado com o objetivo de ser utilizado como um referencial
para avaliar o efeito da computacéao paralela na velocidade de execugao da simulagéao.

A simulacéo utiliza dos valores de entrada criados na funcéo geradora, e itera
sobre cada uma das combinacdes de variaveis, para obter o valor final de Cb para
aquela combinacdo de To, Tamb, T20 € F20. Ela utiliza equagbes analogas as
apresentadas anteriormente na secao 2.1., calculando os valores de k1, k2, Ca, Cb,
Cc, T2, e T para cada volume de controle e entao prosseguindo para o préximo volume
de controle, onde o calculo é repetido, utilizando-se dos valores calculados
anteriormente como valores de entrada. Este processo se repete até o ultimo volume
de controle, onde o valor final é considerado o de saida do reator.

A biblioteca Numba sera necessaria para o uso da plataforma CUDA, e por
consequéncia o uso das placas de video para a paralelizagado da simulagdo, mas ela
também modifica a velocidade de execucdo do processo sem a utilizagcdo de
paralelismo, pois sua fungdo original era otimizar a velocidade de algoritmos
computacionais em Python, portanto foi necessario aplica-lo também no modelo serial,
para ser possivel isolar e avaliar o efeito da computagao paralela na velocidade de
execugao do programa. Para isso, a simulagao foi escrita no formato de fungédo com

o decorador ‘@njit’ no topo.

3.2.4 Criagao do modelo em paralelo usando CUDA

A partir do modelo criado no passo anterior, foi criado um modelo utilizando
paralelizagao para permitir a execugao do programa com uso da tecnologia CUDA.

Essa paralelizacao foi feita ao se adaptar o cédigo de forma que cada nucleo
dentro da GPU fosse responsavel por executar uma combinacao unica de valores de
To, Tamb, T2,0€ F20.
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Uma das primeiras adaptagdes necessarias foi a implementagao de um novo
indexador, pois cada nucleo na placa de video opera independentemente dos outros,
inibindo a utilizagdo de um indexador global para iteracdo da simulagdo sobre os
pontos de entrada. Para corrigir isso foi utilizado da coordenada de localizagc&do de
cada thread ativa, que é obtido ao se invocar a fungao ‘cuda.grid’, como um indexador
e removendo a fungao de iteragao ‘while’ que foi utilizada no modelo original.

Uma segunda adaptag&o necessaria para o cédigo paralelizado € a definigéo
da extragao dos dados. Isso € necessario devido ao fato de o cddigo estar rodando
na placa de video, onde ela requer a instrugao explicita de onde os resultados da
simulagdo devem ser inseridos e em quais locais da placa de video esse resultado
deve ser obtido, para evitar erros. Isso é feito com uma fungéo de comparagéo ‘ifi <
variaveis.shape[0] que compara se a coordenada de localizacdo do processo
pertence ao programa sendo executado, e se sim, insere o valor final no arranjo de
dados dos resultados.

A adaptagao final foi a introdugdo de pontos de sincronizagdo, que garante
que todos os processos paralelos tenham atingido o mesmo ponto de execugao antes
de prosseguir com sua execugao, isso € necessario para evitar “condigdes de corrida”,
onde uma das tarefas é completa e imediatamente envia seus resultados, encerrando
a execucao do programa apesar das outras tarefas paralelas ainda estarem
pendentes, essa adaptacédo é feita ao se adicionar a fungdo ‘cuda.syncthreads()’

depois do final do calculo e depois da extracao de dados.

3.2.5Execucao das simulagdes e comparagao da performance

Para a execucao das simulacdes, primeiramente executa-se a funcdo que
gera o conjunto de variaveis de entrada com o numero de pontos desejados para cada
variavel, como por exemplo, ‘dados(2,2,2,2)’ para 2 pontos em cada uma das 4
variaveis. Ambos modelos necessitam do conjunto de dados gerados, o conjunto vazio
onde serdo armazenados os resultados e o tamanho desejado da variavel dx como
argumentos de execugao na sintaxe da fungao.

Para a execugao da simulacao em paralelo, € necessario configurar valores
de threads por bloco e blocos por grids, esses sao utilizados para uma melhor
distribuicdo do processo pelos chips que compdem a placa de video, para este
trabalho, foi definido 32 threads por bloco de execucao e uma quantidade de blocos

por grid variavel dependendo do volume de dados de entrada.
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Também é necessaria uma primeira execugao das fung¢des antes da medi¢ao
dos tempos, pois o método que a biblioteca Numba utiliza para aumentar a velocidade
de execucao incorpora um processo de compilacdo inicial as fungbes, essa primeira
execugao é feita fora do loop que registra as medidas de tempo.

A comparagao das velocidades é feita utilizando-se o modulo ‘time()’, que
salva o momento quando ele foi executado a uma variavel, em segundos. Usando
este médulo, pode-se determinar o tempo que cada funcdo demora para sua
execucao completa ao se tirar a diferenca de tempo do momento antes e depois da
execucgao.

Os testes sao executados por duas fungdes de repeticao for’, que executam
ambos modelos da simulagdo com as mesmas variaveis, registram o tempo de
execugao e entdo geram um novo caso para testes.

A medicao dos tempos foi feita em cinco amostras para cada caso, medindo
o tempo de execugao no processador e na placa de video, com sua média e desvio
padrao sendo exibida ao usuario e resultado final salvo como arquivo .csv.

Foram comparados dois casos, o primeiro testou o comportamento das
simulagcbées conforme aumenta-se o volume de dados de entrada, de 32 pontos de
dados até 8192.

No segundo caso, foi testado o tempo de execugao para uma simulagao mais
extensa, por meio da diminuicdo do tamanho de volumes de controle, que leva a uma
quantidade maior de volumes para completar a simulagdo de um reator de mesmo
tamanho, esse estudo foi feito de 1000 até 10000000 volumes de controle. Mesmo
neste caso, ainda foram executados o processamento de 32 pontos de dados
diferentes, pois esse € o minimo que as placas de video aceitam sem apresentarem
problemas.

Deve-se ressaltar que para a execugao no Google Colab, é necessario linhas
de codigo extras, inseridas no inicio do programa, para correcdo de bugs da
plataforma. Essas linhas s&o desnecessarias para execugdes do programa em
maquinas locais, e possivelmente também serdo desnecessarias no Google Colab

futuramente quando os bugs forem corrigidos.



32

Figura 5 - Exemplo de resultado apresentado pelo programa

Fonte: Autoria prépria (2026)

A figura 5 demonstra como o programa apresenta seus resultados quando
executado, indicando o numero de pontos demandados da simulagdo, 0 numero de
volumes de controle usados para o calculo da simulacdo do reator e o tempo
necessario para a execucao completa do teste utilizando a CPU ou a GPU.

O script, em Python, do programa final se encontra no apéndice A.

3.2.6 Demonstragao da geragdo de uma curva de operagao utilizando computagao
paralela

Para demonstrar a aplicagdo dos métodos descritos neste trabalho, foi
desenvolvido um programa que, utilizando computacéo paralela na nuvem, gera um
mar de dados provenientes da simulacao do reator, filtra esses dados por um valor de
conversao desejado e exibe em um grafico 3d o ponto compativel encontrado assim
como a curva de operacgao para alcancgar o ponto final desejado. Para esse objetivo,
a geragao do arranjo de dados foi limitada a 280K como valor de temperatura
ambiente, com as outras variaveis, usando 80 pontos para cada. A varredura pelos
resultados da simulacéo é feita para se obter um valor de conversdao de 0.2418,
definida como a variavel ‘Alvo’. O tempo para execucédo da demonstracédo € medido e
exibido pelo algoritmo, assim como as variaveis que resultam no ponto mais proximo
da conversao alvo requerida. O grafico de pontos € gerado pela biblioteca matplotlib.

O caodigo desenvolvido para esta demonstragao se encontra no apéndice B.
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4.1 Caso 1 - Efeito do volume de dados no tempo de execugao
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Nas tabelas 2 e 3 abaixo segue os resultados obtidos em cada dispositivo,

com os tempos de execugdo em segundos:

Tabela 2 - Resultados do primeiro caso para CPUs testadas

Numero de
pontos

CPU Utilizada

Intel Xeon

Ryzen 5 3500X

Ryzen 7 5700G

Ryzen 7 8700G

Média o

Média (o]

Média (o]

Média o

32
64
128
256
512
1024
2048
4096
8192

0,1078 0,0038
0,2105 0,0028
0,4215 0,0037
0,8517 0,0134
1,6945 0,0269
3,3860 0,0459
6,8236 0,1738
13,4722 0,0330

0,0982 0,0004
0,1986 0,0024
0,3949 0,0027
0,7868 0,0023
1,5769 0,0065
3,1444 0,0055
6,3227 0,0471
12,6160 0,0612

27,0146 0,0753 25,1706 0,0645

0,0737 0,0006
0,1468 0,0005
0,2964 0,0028
0,5889 0,0006
1,1807 0,0078
2,3449 0,0071
4,6599 0,0314
9,2342 0,0072
18,4845 0,0209

0,0644 0,0013
0,1246 0,0006
0,2493 0,0004
0,4987 0,0005
0,9973 0,0003
1,9947 0,0004
4,0072 0,0253
8,0078 0,0317
15,9693 0,0017

Fonte: Autoria prépria (2026)

Tabela 3 - Resultados do primeiro caso para GPUs testadas

GPU utilizada
Numero de
pontos Tesla T4 1050ti 4060
Média (o] Média o Média o

32 0,1459 0,0003 0,1440 0,0008 0,0873 0,0016
64 0,1457 0,0001 0,1456 0,0010 0,0872 0,0006
128 0,1460 0,0002 0,1446 0,0015 0,0871 0,0008
256 0,1461 0,0003 0,1573 0,0012 0,0968 0,0199
512 0,1709 0,0419 0,1574 0,0010 0,1049 0,0337
1024 0,1709 0,0543 0,2282 0,0008 0,2536 0,0557
2048 0,1709 0,0069 0,3381 0,0007 0,2759 0,1001
4096 0,2745 0,0006 0,6799 0,0080 0,3617 0,0307
8192 0,4803 0,0004 1,3621 0,0809 0,3324 0,0288

Fonte: Autoria prépria (2026)
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Os resultados podem ser visualizados na figura 6, com tridngulos indicando
as CPUs e quadrados as placas de video:

Figura 6 - Grafico com os resultados para o primeiro caso
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Fonte: Autoria prépria (2026)

Esse primeiro teste comparou o comportamento das simulagdes conforme
aumenta-se o volume de dados de entrada, de 32 pontos de dados até 8192. Os
valores de tempo de execucdo sao uma meédia de 5 testes, com seus valores em
segundos.

Pode-se observar uma clara diferenga entre a performance dos
processadores e das placas de video, onde as GPUs lidam com um volume de dados
maior com facilidade, enquanto as CPUs apresentam um crescimento de tempo linear
conforme o volume de dados aumenta.

Essa superioridade advém da arquitetura intrinseca das placas de video, que
sao projetadas para o processamento massivo de dados em paralelo. Embora a
velocidade de clock e a capacidade individual de cada nucleo computacional da GPU
sejam inferiores as de uma CPU convencional, como descrito na tabela 1 da secgéo

3.1.2, as GPUs compensam essa diferenca por possuirem centenas ou milhares de
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nucleos. Tal capacidade permite o processamento simultaneo de um volume de dados
significativamente maior.

Incluso nos tempos de execugao dos codigos em CUDA esta um overhead do
tempo de transferéncia do arranjo de dados de entrada até a GPU e da transferéncia
dos resultados até a CPU para exibicdo ao usuario. Isso é inerente ao uso de GPUs
para processamento de dados, e adiciona um tempo extra para a execugao completa
do programa.

E relevante notar que, durante os testes com volumes de dados reduzidos, a
plataforma CUDA emite alertas de subutilizacdo da GPU, como exemplificado na
figura 7. Este fato reforca a conclusdo de que as GPUs sdo desenvolvidas e

otimizadas para a execugao de grandes volumes de processos paralelos.

Figura 7 - Exemplo de mensagem de erro de subutilizagao
6rid size 16 will
likely result in GPU under-utilization due to low occupancy.

6rid size 32 will

likely result in GPU under-utilization due to low occupancy.

Fonte: Autoria propria (2026)

Dentre os processadores, o que apresentou melhor performance foi o Ryzen
7 8700G, isso se deve ao fato da sua maior velocidade de processamento e maior
quantidade de nucleos quando comparado com os outros processadores.

Adicionalmente, verifica-se que o processador disponibilizado no ambiente
Google Colaboratory, Intel Xeon, apresenta a performance mais baixa entre todos os
dispositivos avaliados.

Este resultado é coerente com a natureza da plataforma, que aloca recursos
de forma dindmica e com baixa prioridade para os usuarios do plano gratuito.
Consequentemente, a performance registrada € significativamente inferior aquela
seria esperada de um hardware moderno operando com recursos dedicados.
(GOOGLE, 2017).

Quando isolados os resultados das placas de video, podemos observar seu

comportamento com mais detalhes na figura 8.
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Figura 8 - Grafico com os resultados para o primeiro caso, apenas GPUs.
Tempo de execugao por tamanho do conjunto de dados (apenas placas de video)
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Fonte: Autoria prépria (2026)

Para baixos volumes de dados, as placas de video apresentam
comportamento semelhante, mas conforme a quantidade de dados aumenta, é clara
a diferenca de performance entre os dispositivos.

A maior variavel que influenciou a performance das placas de video € o
numero de nucleos, onde uma placa com uma menor quantidade de nucleos atinge o
limite de sua capacidade de processamento paralelo mais rapidamente, precisando
executar a simulagdo do conjunto de dados em lotes separados para completar a
execugao do programa.

E interessante observar a performance da 1050ti, um dispositivo de 2016,
quando comparado com os dispositivos mais novos como a Tesla T4, lancada em
2018 e a 4060, lancada em 2023. Em volumes de dados relativamente baixos
(proximos a 1.000 pontos de dados), ela demonstra um desempenho comparavel ao
de dispositivos mais modernos. Este comportamento pode ser atribuido a evolugao
da arquitetura de GPUs ao longo dos anos, onde modelos mais recentes, embora
possuam nucleos de processamento significativamente mais potentes e em maiores
quantidades, possuem limites maximos mais baixos de blocos e threads ativas para
cada um de seus multiprocessadores, permitindo que placas mais antigas, mas com

limites maiores, executem mais processos ao mesmo tempo em seus processadores.
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Os resultados provenientes da execugdo nas placas de video podem
apresentar uma grande variancia devido a uma multitude de fatores externos, como
uso por outros processos além da simulacgao.

Também podemos observar mais uma vez, a limitagdo da plataforma Google
Colab, responsavel pela GPU Tesla T4, que apresenta baixa performance devido a

sua baixa prioridade na alocagao de recursos a usuarios gratuitos.

4.2 Caso 2 - Efeito do tamanho do processo no tempo de execugao

Seguem na tabela 4 e 5 os resultados obtidos, com resultados em segundos:

Tabela 4 - Resultados do segundo caso para CPUs testadas

CPU
Volumes de
controle Intel Xeon Ryzen 5 3500X Ryzen 7 5700G Ryzen 7 8700G
Média o Média o Média o Média o
1000 0,0005360 0,0000083 0,0010002 0,0000003 0,0005998 0,0004897 0,0008002 0,0004001
10000 0,0052240 0,0000457 0,0098022 0,0004001 0,0062062 0,0003972 0,0071025 0,0004892

100000 0,0520957 0,0002100 0,0988421 0,0016367 0,0623280 0,0004421 0,0722398 0,0002764
1000000 0,5242029 0,0035023 0,9897088 0,0033682 0,6247624 0,0021297 0,7211927 0,0005104

10000000 5,2669654 0,0434994 9,8765193 0,0620454 6,2489622 0,0256441 7,2424916 0,0630222
Fonte: Autoria prépria (2026)

Tabela 5 - Resultados do segundo caso para GPUs testadas

GPUs
Volumes de
controle Tesla T4 1050ti 4060
Média o Média o Média o
1000 0,0069251 0,0003791 0,0050012 0,0008946 0,0125037 0,0004476
10000 0,0614529 0,0004555 0,0400091 0,0006327 0,0295078 0,0375122
100000 0,5993855 0,0067561 0,1855059 0,0330985 0,0886552 0,0042467
1000000 5,9479120 0,0616025 1,4731452 0,0167364 0,8557739 0,0006047
10000000 59,1305670 0,5486788 14,6324672 0,1619700 8,9504968 0,2817100

Fonte: Autoria prépria (2026)

Neste segundo caso, foi modificado o tamanho dos volumes de controle
utilizados no calculo da simulag&o do reator, essa diminuicdo leva a uma quantidade
maior de volumes, e por consequéncia, de calculos, para completar a simulagao de
um reator de mesmo tamanho, esse estudo foi feito de 1000 até 10000000 volumes

de controle. Os valores obtidos sdo a média de 5 testes, com resultados em segundos.
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A figura 9 abaixo demonstra os resultados de forma grafica, com triangulos
indicando as CPUs e quadrados as placas de video:

Figura 9 - Grafico demonstrando resultados do segundo caso.
Tempos de execucao por numero de volumes de controle
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Fonte: Autoria prépria (2026)

Observa-se que, inicialmente, a performance de todos dispositivos é
semelhante, mas conforme aumenta-se o0 processamento necessario para cada
simulagao, devido ao aumento do numero de calculos necessarios para completar a
simulacdo, os dispositivos com maior velocidade apresentam um comportamento
melhor.

Como indicado na tabela 1 da sec¢ado 3.1.2, a velocidade de processamento
de cada nucleo em uma CPU costuma ser maior que a velocidade de um nucleo em
uma GPU e os resultados confirmam o impacto dessa diferenca. Em situacées onde
cada simulac&o requer maior processamento, os processadores terdo uma melhor
performance do que as placas de video.

E relevante destacar que, para a realizagéo deste teste, o volume minimo de
dados empregado foi de 32 pontos, ja que esse é o valor minimo de processos para

a operacgao estavel da plataforma CUDA. Embora este volume possa ter conferido
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uma ligeira vantagem de paralelismo as GPUs, visto que nenhuma das CPUs

avaliadas possuia mais de 8 nucleos, essa vantagem nao foi suficiente para alterar as

conclusdes centrais do estudo.

Novamente, foram evidentes as limitagdes do ambiente Google Colaboratory,
que é responsavel pela placa de video Tesla T4, que apresenta a pior performance
dentre os dispositivos testados, o que é uma consequéncia direta da politica de
alocagao de recursos adotada para usuarios do plano gratuito. Adicionalmente,
identificou-se outra limitacdo durante esse estudo, o tempo de execucdo maximo
permitido, programas que demandam um tempo de processamento excessivo tem sua

execugao interrompida, o que impediu testes de com processos substancialmente

maiores que os apresentados.

4.3 Demonstracao de geracao de curva de operagao usando computacao
paralela na nuvem

O grafico gerado pelo programa se encontra na figura 10, com o ponto final
encontrado pela varredura indicado pelo simbolo de estrela e a escala de cores

indicando a concentragao de saida do componente B:

Figura 10 - Curva de operagao gerada por computagao paralela na nuvem
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A curva de operacéo foi gerada com um ponto inicial onde a temperatura de
entrada da jaqueta é 297,7215 K, vazdo de entrada da jaqueta de 0,1 m3s e
temperatura de entrada do liquido reativo de 291,8987 K. O ponto inicial foi escolhido
arbitrariamente, apenas com o objetivo demonstrativo do funcionamento do programa,
enquanto o formato da curva foi escolhido com o objetivo de evitar uma mudancga
muito repentina nas condi¢des de funcionamento do reator.

A curva de operagéo foi gerada na nuvem, utilizando a plataforma Google
Colab, e com aplicagdo do método de programacao paralela, com a plataforma CUDA.

A demonstracao foi executada em 0,6834 segundos, gerando e simulando
512 mil combinagdes de temperatura de entrada do liquido reativo, temperatura de
entrada da jaqueta térmica e vazdo de entrada da jaqueta térmica, isso para uma
temperatura ambiente de 280 K. A figura 11 contém os resultados conforme o

algoritmo apresenta.

Figura 11- Registro de saida do programa de geragao da curva de operagao
Ponto onde convercdo & igual a ©.241888888357175658
Temperatura entrada da jagueta 296.2825316455686K
Vazdo de entrada da jaqueta ©.1569628253164557m*

Temperatura do liquido reativo 289.746835443838K
Varredura de 5128808 pontos de operacdo em 8.6834437847137451 segundos
Fonte: Autoria prépria (2026)

A varredura procurou pelo ponto com conversao de saida mais proxima de
0,2418 possivel, encontrando o ponto onde a temperatura entrada da jaqueta é de
296,2025 K, vazao de entrada da jaqueta de 0,1569 m? e temperatura de entrada do
liquido reativo de 299,7468 K. O tempo de execucdo varia grandemente devido a
instabilidade e recursos disponiveis na plataforma Google Colab, assim como o tempo
extra de compilacdo em sua primeira execugao, podendo resultar em um atraso de
até 2 segundos, mas mesmo com essas consideragdes, o0 resultado ainda é

satisfatorio, gerando e processando um grande volume de dados em pouco tempo.
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5 CONSIDERAGOES FINAIS

O presente trabalho alcangou seu objetivo principal de desenvolver e avaliar
a utilizagcdo da arquitetura de Computagdo Paralela (CUDA/Numba) para uma
simulagao de um reator PFR.

Os resultados obtidos demonstram de forma inequivoca o ganho de
desempenho proporcionado pela paralelizagdo do modelo. Ao distribuir o calculo da
simulacao por meio da GPU, foi possivel reduzir o tempo de execug¢ao em ordens de
magnitude, chegando a diferencas de 56 vezes mais rapido quando comparadas a
performance nos dispositivos da plataforma Google Colab. Este sucesso valida a
premissa de que a computacao paralela € uma ferramenta essencial para viabilizar a
geracao online de curvas de operacao. Mas também foi observado as desvantagens
da aplicagdo de computacdo paralela quando se exige um processamento mais
robusto (numero elevado de volumes de controle).

A capacidade de gerar estas curvas de operagao em um tempo extremamente
reduzido abre caminho para a implementagao de estratégias de controle avangadas,
onde a agilidade na predigdo do comportamento do sistema é crucial. Ao fornecer
dados preditivos em tempo habil, a metodologia proposta transforma um modelo
complexo, que seria inviavel em um ciclo de controle padrdao, em uma ferramenta
robusta e pratica para a operacéo de reatores quimicos.

O estudo também alcangou seu objetivo de demonstrar o uso da plataforma
Google Colab para o desenvolvimento do algoritmo na nuvem. A plataforma
demonstrou suas limitagdes, performance imprevisivel, bugs e limites de utilizagao,
mas também demonstrou que é uma o6tima plataforma para prototipagem e testes,
possibilitando trabalho com Hardware de custo elevado de forma gratuita e remota.

Sem essa plataforma, esse trabalho teria sido feito com grandes dificuldades.
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APENDICE A - Cédigo Python da simulagdo nos modelos seriais e paralelo,
medicao de tempo de execugao.
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import numpy as np
from numba import njit
from numba import cuda
import math

import time

def dados (Tjsamples,Fjsamples,Tsamples, Tambsamples) :
global entrada, conv_linear, pontos, conv paralelo
Tii=
Tjf=

Fii=
Fyf=

Ti=
Tf=

Tambi=
Tambf=

TJj range=np.linspace(Tji, Tjf, Tjsamples)

Fj range=np.linspace(Fji, Fjf, Fjsamples)

T range=np.linspace (Ti, Tf, Tsamples)

Tambi range=np.linspace (Tambi, Tambf, Tambsamples)

entrada =
np.array (np.meshgrid(Tj range,Fj range,T range,Tambi range)) .T.reshape (-1,

)

pontos= (entrada)

conv_linear=np.zeros ((pontos, 1))
conv_paralelo=np.zeros ((pontos, 1))

@njit
def reator linear (variaveis,conv,dx) :

i=
while 1 < (variaveis) :

T20=variaveis[i, 0]
Fj=variaveis[i, 1]




TO=variaveis|[i, 2]
Tamb=variaveis|[i, 3]

deltaHl=-
deltaH2=

T=T0O
T2=T20

pos=

while pos < L:
kl=(Ra) *math.exp (-Ea/ (Ra*T))
k2= F el g
dCadx=- (A/F) * (k1*Ca)
dCbdx=(A/F) * (k1*Ca) - (A/F) *k2*Cb
dCcdx= (A/F) *k2*Cb;
dTdx=- (deltaHl*A*kl*Ca)/ (F*ro*cp) - (deltaH2*A*k2*Cb) / (F*ro*cp) —

ORI / (1TiseEgen) ) W (UE=UE2)) ¢
dT2dx=( (2* IR/ (135 Wieen) e ) = (=) =
*U2*Rt2)/ (Fj*roj*cpj) ) * (T2-Tamb) ;

Ca=Ca+dCadx*dx
Cb=Cb+dCbdx*dx
Cc=Cc+dCcdx*dx;
T=T+dTdx*dx
T2=T2+dT2dx*dx
pos=pos+dx

conv[i,0]=Cb

i=i+

return conv

@cuda.jit
def conv_ cuda (variaveis,conv,dx) :

i=cuda.grid(1l)

T20=variaveis[i, 0]
Fj=variaveis[i,1]
TO=variaveis[i, 2]




Tamb=variaveis|[i, 3]

deltaHl=-
deltaH2=

Aa=
Ea=
Ra=

Cp=
ro=

cpj=

Ca=Cal;

T=T0O
T2=T20

pos=
while pos < L:

kl=(Aa)*math.exp (-Ea/ (Ra*T))

k2= F el g

dCadx=- (A/F) * (k1*Ca)

dCbdx=(A/F) * (k1*Ca) - (A/F) *k2*Cb

dCcdx= (A/F) *k2*Cb;

dTdx=- (deltaHl*A*kl*Ca)/ (F*ro*cp) - (deltaH2*A*k2*Cb) / (F*ro*cp) -

* ORI / (1TiseEgen) ) W (UE=UE2)) ¢

dT2dx=( (2* IR/ (135 Wieen) e ) = (=) =

s *U2*Rt2) / (Fj*roj*cpj) ) * (T2-Tamb) ;

Ca=Ca+dCadx*dx

Cb=Cb+dCbdx*dx

Cc=Cc+dCcdx*dx;

T=T+dTdx*dx

T2=T2+dT2dx*dx

pos=pos+dx

cuda.syncthreads ()

if i < variaveis.shape[0]:
conv[i,0]=Cb

cuda.syncthreads ()

threadsperblock =
blockspergrid = math.ceil (entrada.shape[0] / threadsperblock)




C resultado= np.zeros ([entrada.shape[0], 1)
conv_cuda[blockspergrid, threadsperblock] (entrada, C resultado,dx)

print (C_resultado)

conv_linear=reator linear (entrada,conv_linear, dx)
print (conv linear)

threadsperblock =
blockspergrid = math.ceil (entrada.shape[0] / threadsperblock)

C resultado= np.zeros ([entrada.shape([0], 1)
conv_cuda[blockspergrid, threadsperblock] (entrada, C resultado,dx)

conv_linear=reator linear (entrada,conv_linear, dx)

coll array =
col2 array
col3 array
col4d array
col5 array =

ter a4 dim [1,2,3,4,5,6,7,8,9] ¢
Cuda_tempos = np.empty (0)
Linear tempos = np.empty (0)
for r in range(5):

dx=
dados (2** (i+1),2,2,2)

Volumes= /dx
blockspergrid = math.ceil (entrada.shape[0] / threadsperblock)
C resultado= np.zeros ([entrada.shape([0], 1)

CUDA Spr start =time.time ()

conv_cuda[blockspergrid, threadsperblock] (entrada, C resultado,dx)
CUDA Spr end =time.time ()

CUDA tempo unico=CUDA Spr end - CUDA Spr start

Cuda_ tempos=np.append (Cuda tempos,CUDA tempo unico)

CUDA Linear start=time.time ()
conv_linear=reator linear (entrada,conv_linear, dx)

CUDA Linear end=time.time ()

Linear tempo unico= CUDA Linear end - CUDA Linear start
Linear tempos=np.append(Linear tempos,Linear tempo unico)

int

(
int ('"Numero de }Hmtﬂ : pontos)
("Numero de vo ¢ de controle:', Volumes)
print ('tempo >
CPU:',np.average (Linear tempos),”+”,np.std(Linear tempos) )
int ('tempo de execucdo em B
',np.average (Cuda_ tempos),"+",np.std(Cuda tempos))

Il,uf




coll array = np.append(coll array,pontos)

col2 array np.append(col2 array,np.average (Linear tempos))
col3 array np.append (col3 array,np.std(Linear tempos))
cold array = np.append(cold4 array,np.average (Cuda_ tempos))
col5 array np.append(col5 array,np.std(Cuda tempos))

np.savetxt ('dataParalelo.csv', (coll array, col2 array, col3 array,
cold4 array, col5 array), =',")

Cuda_ tempos =
Linear tempos =

coll array =
col2 array
col3 array
col4d array
col5 array =

for i in [1,2,3,4,5]:
Cuda tempos = np.empty (0)
Linear tempos = np.empty (0)
for r in range(5) :
dx= / (10%*1)
dados (4,2,2,2)

Volumes= /dx
C resultado= np.zeros ([entrada.shape[0], 1)

CUDA Spr start =time.time ()

conv_cuda[blockspergrid, threadsperblock] (entrada, C resultado,dx)
CUDA Spr end =time.time ()

CUDA tempo unico=CUDA Spr end - CUDA Spr start

Cuda_ tempos=np.append (Cuda tempos,CUDA tempo unico)

CUDA Linear start=time.time ()
conv_linear=reator linear (entrada,conv_linear, dx)

CUDA Linear end=time.time ()

Linear tempo unico= CUDA Linear end - CUDA Linear start
Linear tempos=np.append(Linear tempos,Linear tempo unico)

int (
hf('NHMLl de pontos: pontos)
(

Numero de volume de controle:', Volumes)

int ('
p? int ('tempo de execucdo na
CPH",np average(Llnear _tempos),"t",np.std(Linear tempos))
print ('tempo de
CUDA:',np. average(Cuda tempos) , "+",np.std (Cuda_ tempos))

coll array = np.append(coll array,Volumes)

col2 array np.append(col2 array,np.average (Linear tempos))
col3 array np.append (col3 array,np.std(Linear tempos))
col4d array np.append(col4 array,np.average (Cuda tempos))
col5 array = np.append(col5 array,np.std(Cuda_ tempos) )

np.savetxt ('dataLinear.csv', (coll array, col2 array, col3 array,
cold array, colb5 array), =',")




51

APENDICE B - Cédigo Python do programa de demonstragio da aplicagdo de
computacao paralela na nuvem



import numpy as np

from numba import njit

from numba import cuda

import math

import time

import matplotlib.pyplot as plt

TempoInicial=time.time ()
def dados (Tjsamples,Fjsamples,Tsamples, Tambsamples) :

global entrada, conv_linear, pontos, conv paralelo

THi=
TS f=

Fji=
Fjf=

Ti=
Tf=

Tambi=
Tambf=

Tj range=np.linspace(Tji, Tjf, Tjsamples)

Fj range=np.linspace(Fji, Fjf, Fjsamples)

T range=np.linspace (Ti, Tf, Tsamples)

Tambi range=np.linspace (Tambi, Tambf, Tambsamples)

entrada =
np.array (np.meshgrid(Tj range,Fj range,T range,Tambi range)) .T.reshape (-1,

)

pontos= (entrada)

conv_linear=np.zeros ((pontos, 1))
conv_paralelo=np.zeros ((pontos, 1))

@cuda.jit
def conv_ cuda (variaveis,conv,dx) :

i=cuda.grid (1)

T20=variaveis[i, 0]




Fj=variaveis[i,1]
TO=variaveis([i, 2]
Tamb=variaveis|[i, 3]

deltaHl=-
deltaH2=

Aa=
Ea=
Ra=

Cp=
ro=
cpj=
roj=

Ca=Cal;

T=T0O
T2=T20

pos=
while pos < L:

kl=(Ra) *math.exp (-Ea/ (Ra*T))

k2= el g

dCadx=- (A/F) * (k1*Ca)

dCbdx=(A/F) * (k1*Ca) - (A/F) *k2*Cb

dCcdx=(A/F) *k2*Cb;

dTdx=- (deltaHl*A*kl*Ca)/ (F*ro*cp) - (deltaH2*A*k2*Cb) / (F*ro*cp) —

* ORI / (1TiseEgen) ) W (UE=UE2)) ¢

dT2dx=( (2* *U*Rt) / (Fj*roj*cp]j) ) * (T-T2) -

& *U2*Rt2)/ (Fj*roj*cpj) ) * (T2-Tamb) ;

Ca=Ca+dCadx*dx

Cb=Cb+dCbdx*dx

Cc=Cc+dCcdx*dx;

T=T+dTdx*dx

T2=T2+dT2dx*dx

pos=pos+dx

cuda.syncthreads ()

if 1 < variaveis.shape[0]:
conv[i,0]=Cb

cuda.syncthreads ()




blockspergrid = math.ceil (entrada.shape[0] / threadsperblock)

C resultado= np.zeros ([entrada.shape[0], 1)
conv_cuda[blockspergrid, threadsperblock] (entrada, C resultado,dx)

dados_processados = np.append(entrada,C resultado,

Alvo =
idx = np.argmin (np.abs(C resultado - Alvo))

AlvoTempEntrada=dados_ processados[idx, 0]
AlvoVazao=dados_ processados [idx, 1]
AlvoTempJaqueta=dados processados [idx, 2]

AlvoConcentracao=dados processados[idx, 4]

IncioTempEntrada=dados processados |
IncioVazao=dados processados | ’
IncioTempJaqueta=dados processados [
IncioConcentracao=dados processados [

Il,uf
int

int

IncioTempEntrada)
IncioVazao)
IncioTempJaqueta)
IncioConcentracao)

(
(
(
(

EL,M‘

TempoFinal=time.time ()
tempototal=TempoFinal-TempoInicial

fig plt.figure (
= fig.add subplot (

p=ax.scatter (dados processados[:,0], dados processados[:,1],
dados processados([:,2], =dados processados([:,4], =1,
ax.scatter (AlvoTempEntrada, AlvoVazao, AlvoTempJdaqueta,

= ’ =1)

for traj in range (0,

n=3; k= ;r=2;

Tlx=((AlvoTempEntrada-IncioTempEntrada) * (traj/ ) **n +
IncioTempEntrada) ;

Tly=((AlvoVazao-IncioVazao) * (traj/ ) **k 4+ IncioVazao) ;

Tlz=((AlvoTempJdaqueta-IncioTempJdaqueta) * (traj/ ) HEE S
IncioTempJdaqueta) ;

ax.scatter (Tlx, Tly, Tlz, k ="o",

.scatter (IncioTempEntrada, IncioVazao, IncioTempJaqueta,
:HOH, — , — )

.set xlabel ('Temperatura entrada da jaqueta (K)'")

.set Zlabel('”ﬁmpﬁratura do liquido reativo (K)')

.set _ylabel (' do de entrada da jaqueta (m?®)"')

fig.colorbar (p,




55

a {dados processados[idx,
{AlvoTempEntrada}K")
AlvoVazao}lm3")

eratura do liquido reativo {AlvoTempJaqueta}K")

~edura de { ( (entrada))} pontos de

em {tempototal)

plt.show ()




