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RESUMO
BATISTA, J. E. Avaliacédo de calculos de distribuicdo de dose de radiagdo utilizando unidades
de processamento grafico e algoritmo Monte Carlo: rumo a um suporte ao planejamento em
radioterapia. 2023. Dissertacdo de Mestrado — Faculdade de Filosofia, Ciéncias e Letras de

Ribeirdo Preto, Universidade de Sdo Paulo, Ribeirdo Preto, 2023.

A simulacdo computacional utilizando o Método Monte Carlo (MMC) aplicado ao
transporte de radiacdo € considerado padrdo ouro em radioterapia, apresentando-se como o
método mais exato para a célculo da dose depositada no tecido alvo e nos 6rgdos adjacentes.
No entanto, o seu longo tempo de processamento computacional necessario para atingir valores
satisfatorios de incerteza estatistica, torna sua aplicacdo inviavel na clinica médica de rotina. A
programacdo paralela, com implementacdo de algoritmos para execucdo em unidades de
processamento grafico (GPUs), tem se mostrado uma das alternativas exploradas por
pesquisadores para reduzir o tempo computacional e tornar o uso do MMC clinicamente viavel.
Este trabalho teve por objetivo a adaptacdo para execucdo paralela, em unidades de
processamento grafico, do algoritmo Monte Carlo, aplicado ao transporte de radiacao, presente
no PENELOPE-2014, visando manter a exatiddo e diminuir o tempo computacional necessario
para obtencdo de resultados como depdsito de dose nos corpos e mapa de distribuicéo de dose.
O desenvolvimento foi realizado na plataforma CUDA e tomou como base o pacote
PENELOPE-2014, que possui estrutura de execucdo sequencial em unidades centrais de
processamento (CPUs). A comparacdo dos resultados obtidos das simulagdes executadas no
novo algoritmo paralelo, em GPU, com as simula¢fes executadas no PELENOPE-2014, em
CPU, demonstraram um grau de exatiddo com diferencas menores do que 1% para deposito de
dose e diferencas imperceptiveis para os mapas de distribuicbes de doses a um fator de
desempenho de cerca de 13 vezes mais rapido. A combinacdo dos ganhos de desempenho com
a manutencdo da exatidao da simulacdo, demonstra que a execuc¢éo paralela na GPU apresenta
um potencial de tornar o uso do MMC uma técnica viavel para sistemas de planejamento

radioterapico.

Palavras chaves: Método Monte Carlo, GPU, PENELOPE, Tratamento radioterapico,
Transporte de radiacdo, Deposito de dose, Programacéo paralela.
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Computer simulation using the Monte Carlo Method (MCM) applied to radiation
transport is considered the gold standard in radiotherapy, presenting itself as the most accurate
method for calculating the dose deposited in the target tissue and adjacent organs. However, its
long computational processing time, necessary to reach satisfactory statistical uncertainty
values, makes its application unfeasible in routine medical practice. Parallel programming, with
the implementation of algorithms for execution in graphic processing units (GPUSs), is one of
the alternatives explored by researchers to reduce computational time and make the use of
MMC clinically viable. This work's objective was to adapt the Monte Carlo algorithm for
parallel execution, in graphic processing units, applied to radiation transport, present in
PENELOPE-2014, aiming to maintain accuracy and reduce the computational time necessary
to obtain results such as dose deposit in bodies and dose distribution map. The development
was carried out on the CUDA platform and was based on the PENELOPE-2014 package, which
has a sequential execution structure in central processing units (CPUs). The comparison of the
results obtained from the simulations executed in the new parallel algorithm, in GPU, with the
simulations executed in PELENOPE-2014, in CPU, demonstrated a degree of accuracy with
differences lower than 1% for dose deposit and imperceptible differences for the maps from
dose distributions to a performance factor of about 13 times faster. The combination of
performance gains keeping the simulation accuracy demonstrates that parallel execution on the

GPU can make MCM a viable technique for radiotherapy planning systems.

Keywords: Monte Carlo Method, GPU, PENELOPE, radiotherapy treatment, radiation
transport, dose delive, parallel programming.
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1 INTRODUGAO

Uma das principais etapas do planejamento radioterapico consiste no calculo da dose de
radiacdo depositada no tecido alvo e nos 6rgaos adjacentes. Existem diversos métodos para se
estimar o célculo de deposi¢do de dose no corpo, dentre eles, a simulagdo computacional,
utilizando o Método Monte Carlo, é considerado o padrdo ouro em radioterapia se apresentando
como o metodo mais exato (JIA et al., 2011).

Para que a simulacdo Monte Carlo aplicada ao transporte de radiacdo alcance uma alta
precisdo, reduzindo a incerteza estatistica da grandeza desejada, faz-se necessario um longo
tempo de processamento computacional tornando-a impropria sua utilizacdo na clinica médica
de rotina. Abordagens como a reducdo da complexidade fisica das funcdes do algoritmo que
trata do transporte de particulas, a reducdo da variancia por adocdo de métodos como roleta
russa e divisdo de pares e a utilizacdo de computacéo paralela em unidades de processamento
grafico (GPUs), tém sido adotadas na busca por acelerar o Método Monte Carlo e torna-lo
clinicamente viavel (WANG et al., 2016).

O lancamento da plataforma de programacdo paralela CUDA, desenvolvida pela
NVIDIA e langada em 2006, e 0 avancgo tecnoldgico em hardware, proporcionando um maior
poder computacional das novas GPUs, inspirou pesquisadores durante a Gltima década que
passaram a explorar simula¢es computacionais pesadas como o Método Monte Carlo aplicado
ao transporte de radiacdo (MIRZAPOUR et al., 2020).

Como alternativa ao CUDA, uma solucdo proprietaria da Nvidia, existe também a
plataforma de programacdo aberta OpenCL. Esta ultima fornece uma estrutura para os
desenvolvedores escreverem programas que sdo executados em arquiteturas de CPU e GPU de
diferentes fabricantes, o que facilita a portabilidade de programas em hardwares diferentes. No
entanto, essa portabilidade tem um custo que pode reduzir a eficiéncia computacional dos
programas desenvolvidos (TIAN et al., 2015). Em especial, situacbes em que o tempo de
processamento é um aspecto de grande relevancia como é na simulagdo Monte Carlo aplicada
ao transporte de radiacdo, essa reducédo de eficiéncia pode comprometer o desempenho final da
aplicacdo.

Dessa forma, este trabalho fara uso da plataforma de programacéo paralela CUDA, com
linguagem de programacéo C++, para a adaptagdo do um algoritmo Monte Carlo, aplicado ao
transporte de radiagéo, presente no PENELOPE-2014, com o objetivo de manter a exatidédo e
diminuir o tempo computacional necessario para obtencdo de resultados como deposigdo de
dose nos corpos e mapa de distribuicéo de dose. O desenvolvimento tomard como base o0 proprio
pacote PENELOPE-2014, originalmente escrito em linguagem de programagao em Fortran 77,
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com estrutura de execucdo sequencial em unidades centrais de processamento (CPUS).

O estudo esta organizado em seis partes. Primeiro é apresentada uma introducdo sobre
o problema de pesquisa. Na segunda parte € apresentada uma proposta com 0s objetivos do
trabalho. Na terceira etapa foi realizada uma pesquisa sobre os fundamentos tedricos que
embasam o desenvolvimento do projeto. Na quarta parte sdo apresentados 0s materiais e
métodos utilizados para o desenvolvimento do projeto e alcance do objetivo proposto. Na quinta
etapa sdo realizadas discussdes sobre os resultados obtidos. Na sexta e Ultima parte € aprestada

uma conclusdo sobre o trabalho desenvolvido.
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2 OBJETIVO

O objetivo deste trabalho é a realizacdo de uma adaptacéo e avaliacdo para execucao

paralela, em unidades de processamento grafico, do algoritmo sequencial de Monte Carlo,

aplicado ao transporte de radiagdo, contido no PENELOPE-2014, com o intuito de diminuir o

tempo computacional necessario para obtencao de resultados de deposi¢do de dose nos corpos

e 0 mapa de distribuicdo de dose.

Especificamente, este estudo se propde a:

a)

b)

d)

Compreender e elencar as sub-rotinas e fungdes da versdo 2014 do PENELOPE,
originalmente escrito em Fortran, que possibilitem a execucdo de uma
simulacdo Monte Carlo, possuindo fotons como particula primaria e estruturas
de corpos em geometria quadratica;

Desenvolver em linguagem C++ o pacote de sub-rotinas e fungdes elencadas
visando a validacdo da simulacdo em uma linguagem de programacao préxima
da plataforma CUDA,;

Adaptar o novo algoritmo desenvolvido em C++ para a linguagem de
programacéo paralela CUDA C++ de modo a buscar um melhor desempenho
da aplicacao;

Simular trés cenarios diferentes, a saber, cancer cerebral, cancer de pulméo, e
cancer de prostata nos trés algoritmos disponiveis, PENELOPE-2014, versao
em C++ e CUDA C++,

Avaliar os resultados das simulacGes dos diferentes cenarios em temos de

precisao e performance.
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3 FUNDAMENTACAO TEORICA

Para uma adequada compreensdo da metodologia utilizada e dos resultados obtidos, foi
realizada uma revisao de literatura dos fundamentos tedricos relevantes para este trabalho. A
secdo 3.1 apresenta conceitos importantes no contexto da radioterapia, como suas grandezas
dosimétricas e as formas de interagdes das particulas com a matéria. Na secdo 3.2 apresenta-se
uma breve sintese historica sobre o0 Método Monte Carlo e sua aplicabilidade ao transporte de
radiacdo. A secdo 3.3 descreve as caracteristicas do pacote PENELOPE e os resultados obtidos
de sua simulacéo que séo pertinentes ao trabalho. A secédo 3.4 traz os conceitos de programagéo
paralela em GPUs. A secdo 3.5 apresenta trabalhos correlatos envolvendo a aplicacdo da
programacdo paralela em GPUs e a utilizacdo de simulacdo Monte Carlo no transporte de

particulas.

3.1 Radioterapia

O cancer é uma doenca que acomete pessoas ao redor de todo 0 mundo. Em 2018 foram
registrados 18,1 milhdes de casos e este numero continuard crescendo com estimativa de
alcancgar 29,4 milhdes de pessoas em 2040 (WHO, 2020).

Os tratamentos de cancer existentes consistem na realizacdo de cirurgia, radioterapia e
quimioterapia, podendo ser realizado uma combinacdo dessas técnicas de acordo com o
planejamento médico elaborado. A radioterapia se baseia na utilizacdo de radiacdo ionizante
cujo objetivo é atingir o tecido tumoral tendo como fator limitante os riscos de danos aos tecidos
sadios adjacentes (COSTA, 2013).

Existem duas possibilidades de realizar a aplicagdo da radioterapia: braquiterapia e
teleterapia. Na técnica de braquiterapia, o tratamento radioterapico € realizado por meio de
implantes de materiais radioativos dentro ou muito préximo ao tumor, de modo a se obter uma
maior concentracdo de energia no tecido alvo e reduzir a dose nos 6rgaos e estruturas adjacentes
(BVSMS, 2013). Ja a teleterapia, também chamada de radioterapia de feixe externo, envolve a
utilizacio de equipamentos externos com fontes radioativas (geralmente 8°Co) ou aceleradores
lineares de particulas (Linacs — Linear Particles Accelerator) capazes de gerar feixes de
elétrons e fotons com diferentes energias e direciona-los a areas do corpo humano
(MEDEIROS, 2018).

Diferentes tipos de radiacdo podem ser utilizados na radioterapia tais como elétrons,
fotons, prétons e néutrons. O tratamento do cancer por radioterapia com emissao de prétons
tem se tornado uma opgao promissora visto aos beneficios proporcionados como a melhora na

distribuicdo de dose no volume alvo e na melhor preservacdo dos tecidos sadios adjacentes em
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comparacdo com a radioterapia efetuada com uso de feixes de fétons. No entanto, o alto
investimento para instalacdo e realizagdo dessa técnica faz da terapia com feixe de fotons ainda
a mais utilizada atualmente (PEETERS et al., 2010).

Para a realizacdo do processo de radioterapia € muito importante elaborar um plano de
tratamento para o paciente. Normalmente esse plano é desenvolvido por meio de sistemas de
planejamento de tratamento (TPS) que fornecem informacgdes de dose em 3D ndo apenas no
volume alvo, mas também nos tecidos e 6rgdos saudaveis ao redor do tumor. Essas informacdes
possibilitam otimizar a dose prescrita sem causar morbidade ao paciente, maximizando a
probabilidade de controle do tumor (TCP) e minimizando a probabilidade de complicacédo
tecidual normal (NTCP) (PODGORSAK, 2016).

Entre os algoritmos existentes para o TPS estdo o feixe estreito (pencil beam) e 0 Monte
Carlo. Esses algoritmos apresentam vantagens e desvantagens com relacdo a precisdo e ao
tempo de computagdo necessario para sua execucdo. A Comissao Internacional de Unidades e
Medidas de Radiacdo (ICRU), estabelece como precisdo minima que valor da dose calculada
por esses algoritmos deva estar entre 2% e 3% do esperado. O feixe de lapis é um algoritmo
muito rapido, porém ndo modela com precisao a distribuicdo de elétrons secundarios em meios
heterogéneos. O Monte Carlo, por sua vez, é um algoritmo que necessita de um longo tempo
de processamento, pois realiza um rastreio explicito das particulas priméarias e secundarias
conferindo a0 método uma maior exatiddo sendo, portanto, considerado padrdo ouro em
radioterapia (ELCIM; DIRICAN; YAVAS, 2018).

3.1.1 Grandezas Dosimétricas

A radiacdo ionizante tem a capacidade de interagir com a matéria em uma série de
processos em que a energia da particula ionizante € convertida podendo ser depositada no corpo
no qual ela se encontra. As quantidades dosimétricas relevantes para o trabalho sdo apresentadas

abaixo:

3.1.1.1 Energia Depositada

De acordo com o relatério da Comissao Internacional de Unidades e Medidas das
Radiacfes (ICRU numero 85), que trata sobre as grandezas e unidades fundamentais para

radiacao ionizante, a energia depositada E em uma Unica interacédo i é dada por:

Ei = EFin — Eout + Q
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onde, Ein € a energia da particula incidente, Eout é a soma das energias das particulas
que deixam a interacdo e Q é amudanca das energias de repouso do nucleo de todas as particulas
elementares envolvidas na interacdo. A unidade para energia depositada é dada em joule (J) e a
energia transmitida a matéria num dado volume é a soma de todos os depoésitos de energia no

volume.

3.1.1.2 Dose Absorvida
O relatério do ICRU, numero 85, (ICRU, 2011) também traz a definicdo da dose
absorvida, D, como sendo a energia média cedida pela radiacdo ionizante, dE, a matéria de

massa dm. Assim, temos:

_ dE
dm

A unidade de dose absorvida é o joule por quilograma (kig), tendo como nome especial

de tratamento o gray (Gy).

3.1.2 Fisica das interacdes dos fétons com a matéria

No contexto da radioterapia, os tipos de interacBes que podem ocorrer com fétons na
faixa de energia variando de centenas de keV até alguns MeV sdo o efeito fotoelétrico, o efeito
Compton e a producdo de pares. Essas interacdes transferem energia para novas particulas
carregadas (elétrons ou positrons) sendo os fotons considerados como particulas indiretamente
ionizantes. Importante destacar que a probabilidade de ocorréncia de cada tipo de interacdo
depende da energia do féton incidente e do nimero atbmico do material com o qual o féton
interage. Esta probabilidade é relacionada a grandeza chamada sec¢do de choque do material
(SA et al., 2016). A figura 1 mostra a predominancia dos efeitos de interagdo dos fétons ao

percorrer a matéria.
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Figura 1 - Tipo de interacdo predominante, em func&o da energia (E) e do nimero atdmico do
material (Z) com o qual o foton interage.
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Fonte: (SA et al., 2016)

3.1.2.1 Efeito Fotoelétrico

O efeito fotoelétrico ocorre com maior probabilidade em fdétons de baixa energia
percorrendo um material de alto nimero atdbmico. Nesta interacdo, o foton é totalmente
absorvido pelo &tomo e um elétron é liberado para se mover no material (YOSHIMURA, 2009).
A figura 2 demostrada o efeito fotoelétrico onde um elétron é ejetado do atomo em um angulo
He, com energia cinética Ee que é igual a diferenca entre a energia do féton incidente E e a

energia de ligacdo do elétron Ui no atomo.

Figura 2 - Efeito Fotoelétrico

B = B-T

Fluorescéncia \

Efeito Fotoelétrico

Fonte: (SALVAT, 2015)

Além da emissdo do elétron, o efeito fotoelétrico cria um atomo ionizado, com vacancia
em uma de suas camadas eletrénicas que ao ser ocupada por um elétron de camada superior

emite um f6ton chamado de fluorescéncia.
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3.1.2.2 Espalhamento Incoerente ou Efeito Compton

O efeito Compton tem maior probabilidade de ocorrer em qualquer material quando os
fotons possuem energias de valor intermediario, entre algumas centenas de keV e alguns MeV,
e em materiais de baixo nimero atdmico independente de sua energia (YOSHIMURA, 2009).
Nesta interacdo, o foton possui uma energia maior do que a energia de ligacdo do elétron e isso
torna altamente improvavel que o féton consiga transferir toda a sua energia a um unico elétron
e ser absorvido pelo atomo. Neste caso, o foton s6 consegue transferir parte de sua energia para
o elétron ocasionando sua ejecéo da camada eletrénica e o espalhamento do féton em uma nova
diregdo (MEDEIROS, 2018). A figura 3 demostra o efeito Compton onde um féton E’ é
espalhado em um angulo 6 e um elétron Ee é emitido em um angulo fe decorrentes da interacdo

de um foton E com o atomo.

Figura 3 - Efeito Compton

Efeito Compton

Fonte: (SALVAT, 2015)

3.1.2.3 Produgéo de Pares

A producdo de pares ocorre com maior probabilidade em fétons com alta energia, acima
de 1,022 MeV, e em materiais de alto nimero atdbmico. Neste tipo de interacdo o féton é
absorvido e toda sua energia € convertida em massa de repouso e energia cinética de um par
elétron/pésitron (YOSHIMURA, 2009). A figura 4 demonstra a producdo de pares onde um
positron E+ é emitido em um angulo 6+ e um elétron E. é emitido em um angulo 6. apds a

interacdo do foton E com o atomo.
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Figura 4 - Producéo de Pares

Produciao de Pares

Fonte: (SALVAT, 2015)

3.1.3 Fisica das interacdes dos elétrons e pdsitrons com a matéria

Os elétrons energéticos sofrem interacdes coulombianas com elétrons orbitais e nlcleos
atbmicos a medida que percorrem a matéria. Essas colisbes assumem um carater elastico ou
inelastico e podem provocar perda de energia cinética ou apenas mudar sua direcdo de
movimento (PODGORSAK, 2005).

3.1.3.1 Espalhamento Elastico

A grande maioria das interacdes sofridas pelas colisdes dos elétrons com a matéria sao
caracterizadas como espalhamento elastico. Nessa interacdo a particula € espalhada pelo ndcleo
e perde apenas uma insignificante quantidade de energia cinética requerida para conservar o
momento (PODGORSAK, 2016). Esse tipo de interacdo praticamente ndo contribui com a
deposicdo de energia no meio. A figura 5 demostrada o espalhamento elastico onde apenas a

direcdo do movimento do elétron E é alterado pelo angulo € de espalhamento.

Figura 5 - Espalhamento Eléstico

u O_{K_V -

Espalhamento Elistico

Fonte: (SALVAT, 2015)
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3.1.3.2 Espalhamento Inelastico

O espalhamento inelastico representa uma pequena porcentagem das interacfes do
elétron com a matéria, neste caso, com o elétron orbital atdmico, mas pode resultar em uma
perda significativa de energia e contribuicdo para o depdsito de energia no meio
(PODGORSAK, 2016). A figura 6 mostra o Espalhamento Inelastico onde o elétron incidente
E pode ser espalhado em um angulo & com energia menor. O elétron orbital atbmico Es, que
sofreu a interacéo, € liberado em um angulo s com energia W igual a transmitida pelo elétron

E incidente menos a energia de ligacdo Ui, referente a camada atomica.

Figura 6 - Espalhamento Inelastico

Espalhamento Inelastico

Fonte: (SALVAT, 2015)

3.1.3.3 Emissdo de Bremsstrahlung

A emissao de bremsstrahlung também representa um tipo de colisdo ineléstica entre o
elétron e a matéria, neste caso, com o nucleo atdmico. O processo de interacdo tem como
resultado a liberacdo de um féton com energia entre zero e a energia cinética do elétron
incidente (PODGORSAK, 2016). Na figura 7 é possivel visualizar a Emissdao de
Bremsstrahlung onde o foton é emitido com energia E, do elétron incidente, menos W, referente
a energia transmitida. Em aceleradores lineares, trabalhando na faixa de mega voltagem, os
fotons tendem a serem emitidos na mesma direcdo e sentido dos elétrons incidentes
(PODGORSAK, 2005).
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Figura 7 - Emisséo de Bremsstrahlung
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Fonte: (SALVAT, 2015).

3.1.3.4 Aniquilacéo de Positron

O positron é uma antiparticula do elétron com massa e energia idéntica, porém com
cargas opostas. Os elétrons sdo negativos e 0s poésitrons sdo positivos. O seu processo de
aniquilacéo ocorre quando o positron colide com um elétron orbital do 4&tomo absorvedor e
resulta na emissdo de dois fotons de energia E = 0,511 MeV movendo-se quase que em direcoes
opostas, com cerca de 180°, garantindo a conservacao da carga da energia e do momento total
(PODGORSAK, 2016). A figura 8 demonstra o processo de aniquilacdo onde um pdsitron
incidente com energia E, interage com um elétron orbital resultando na emissé&o de dois fotons

em direcdes opostas (angulos 6+ e 6.) e com energias E+ e E. iguais a 0,511 MeV.

Figura 8 - Aniquilacdo de Positron

Aniquilacao de Positrion

Fonte: (SALVAT, 2015)

3.2  Meétodo Monte Carlo

O Método Monte Carlo (MMC) é uma técnica que utiliza uma amostragem aleatéria e
outros métodos estatisticos para encontrar solugdes para problemas matematicos ou fisicos. A
técnica é util quando a formulacdo exata que descreve o processo pode ser muito dificil, ou

mesmo impossivel de ser resolvida por métodos diretos. O MMC constréi um modelo
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estocastico para representar o processo de interesse e por meio do uso de um conjunto de
nameros aleatorios, de alta qualidade, realiza a amostragem da distribuicdo de probabilidade
das funcbes definidas no modelo. O resultado é uma estimativa quantitativa de uma
caracteristica fisica do processo medido com um certo grau de confianca (KRAMER;
CROWLEY; BURNS, 2000).

As técnicas de simulacdo de transporte de particulas por meio do MMC foram utilizadas
pela primeira vez na década de 1940 para o desenvolvimento de armas atdmicas. A partir de
entdo, tornou-se uma aplicacdo essencial em diversas areas da ciéncia tendo se mostrado como
a ferramenta mais poderosa para modelar o transporte de radiacdo em radioterapia
(VERHAEGEN; SEUNTJENS, 2003).

3.2.1 Meétodo Monte Carlo aplicado ao transporte de radiagdo

Em esséncia, aplicado ao transporte de radiacdo, 0 MMC utiliza a fisica do transporte
de particulas individuais, i.e., fotons, elétrons e positrons, simuladas uma a uma, com a
finalidade de se determinar o padrdo de deposicdo de doses. O trajeto de cada particula no
material € determinado por um gerador de numeros aleatérios e o rastreio de milhdes de
particulas possibilita a construgdo da distribuicdo de dose realizando a soma da deposicdo de
energia de cada particula no meio. (CHEN; XIAO; LI, 2014).

Na simulacdo do transporte de radiacdo pelo MMC, a historia de uma particula é vista
como o caminho que ela percorre dentro de um meio material no qual sofre interacdes que
podem ocasionar uma mudanca da sua direcdo de movimento, uma perda de energia e producéo
de particulas secundarias. Se o nimero de particulas simuladas for suficientemente grande,
informac@es quantitativas sobre o processo de transporte podem ser obtidas calculando a média
sobre as historias simuladas (SALVAT, 2015).

Todo o conjunto de eventos que ocorre com uma determinada particula, desde sua
emissdo pela fonte até 0 momento em que ela é absorvida, € denominado de histéria da
particula. A medida que o nimero de histdrias das particulas simuladas aumenta, melhora-se a
qualidade dos resultados promovendo uma diminuicéo das incertezas estatisticas das grandezas
de interesse (YORIYAZ, 2009). O problema decorrente da utilizagdo do MMC é o longo tempo
de simulacdo necessario para se obter um numero suficiente de histdrias a fim de se atingir a
incerteza estatistica desejada. A utilizacdo da programacéo paralela, em GPUs, é considerada
como uma das abordagens possiveis para promover a reducdo do tempo necessario para
realizacdo da simulacdo e tornar possivel a sua utilizagdo do MMC dentro de um tempo
clinicamente aceitavel (WANG et al., 2016).
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Existem diversos codigos para realizacdo de simulacdo do transporte de radiacdo que
foram implementados utilizando o Método Monte Carlo. Dentre eles, sdo comumente utilizados
em radioterapia 0 MNCP (Monte Carlo N-Particle), GEANT4 (Geometry and Tracking) e o
PENELOPE (Penetration and Energy Loss of Positrons and Electrons) (CINTRA, 2010).

3.2.2 Gerador de nimeros pseudoaleatorios.

Toda a simulacdo Monte Carlo é efetuada por meio de amostragens das funcbes
densidade de probabilidade. Essas amostragens séo realizadas através de nimeros aleatorios,
sendo necessario um gerador de alta de qualidade para se obter uma simulagdo Monte Carlo
com boa precisao. Os geradores de nimeros aleatorios sdo baseados em algoritmos matematicos
que buscam simular a verdadeira aleatoriedade encontrada na natureza. No entanto, por serem
regidos por algoritmos matematicos, sdo formalmente chamados de nimeros pseudoaleatérios
(YORIYAZ, 2009).

Em geral, os algoritmos de amostragem aleatoria sdo baseados no uso de numeros
pseudoaleatérios uniformemente distribuidos no intervalo entre 0 e 1. Os geradores de nimeros
pseudoaleatérios chamados de congruenciais multiplicativos estdo entre os bons algoritmos
atualmente disponiveis. No entanto, esse tipo de gerador é capaz apenas de gerar uma sequéncia
periddica da ordem de 10° nimeros pseudoaleatérios o que pode n&o ser suficiente para evitar
0 seu reinicio em uma Unica simulacdo. Uma excelente revisao sobre nimeros pseudoaleatorios
foi realizada por (JAMES, 1990), onde ele recomenda o uso de algoritmos que sdo mais
sofisticados do que os simples congruenciais multiplicativos, como por exemplo o algoritmo
RANECU, implementado no pacote PENELOPE, que possuiu a capacidade de gerar uma

sequéncia periodica da ordem de 10* ntimeros pseudoaleatdrios (SALVAT, 2015).

3.3 PENELOPE

O programa PENELOPE foi originalmente escrito na linguagem Fortran 77 e teve sua
primeira versdo lancada em 1996. Foi inicialmente desenvolvido para simular a penetragéo e
perda de energia de pdsitrons e elétrons na matéria, 0 que da origem ao seu nome.
Posteriormente foi adicionado ao programa a possibilidade de se realizar a simulagdo do
transporte de fotons com energias variando entre 50 eV até 1 GeV (SALVAT, 2015).

A versdo 2014 do PENELOPE vem acompanhada de um manual com notas técnicas,
escrito por Frances Salvat em 2015, um tutorial para execugéo de simulagfes exemplos e com
uma vasta quantidade de comentarios em seu codigo fonte. Esses documentos descrevem todas

as suas funcionalidades e configuragdes necessarias para realizacdo da simulacdo. Em termos
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gerais, para se executar uma simulacéo € necessario criar 0 arquivo da geometria a ser simulada,
gerar as tabelas com as propriedades e se¢Oes transversais dos materiais que formam os corpos
e modulos da geometria e configurar o arquivo de programa principal com os parametros de

entrada, de controle e de saida para obtencdo dos resultados desejados.

3.3.1 Programa principal

O pacote de distribuicdo do PENELEPE-2014 possui dois exemplos de programas
principais: o Pencyl (para realizagdo de simula¢fes com geometrias cilindricas) e o Penmain
(para realizacdo de simulacGes com geometrias quadraticas). Por padrdo, ambos descrevem
fontes que emitem um unico tipo de particula podendo o Penmain simular fontes de feixes
polienergético com uma configuracdo de espectro de energia. Os programas principais geram
arquivos de saida com diversas informacGes de interesse como por exemplo: o numero de
particulas simuladas, a velocidade da simulacgdo, a energia média depositadas nos corpos e, caso
inserido os parametros necessarios, 0 mapa de distribuicao de dose.

A insercdo dos pardmetros de entrada e de controle sdo lidos e interpretados pelo
programa principal. Suas sub-rotinas e fungdes sdo responsaveis por dar inicio a realizacéo da
simulacdo de Monte Carlo realizando a chamada de outras sub-rotinas e fungGes como 0s

presentes no arquivo Penelope.f que tratam das interacGes das particulas com a matéria.

3.3.1.1 Parametros de entrada

Para criagdo do programa principal é necessario inserir parametros de entrada com
informac@es sobre tipo de particula primaria incidente (foton, elétron ou pdsitron), a energia
inicial da particula (monoenergética ou polienergética), as coordenadas da fonte de radiacéo, o
tipo de feixe (cOnico/circular ou retangular/quadratico), os nomes dos arquivos com
informacdes sobre a se¢des transversais dos materiais envolvidos e seus parametros de controle,
o0 nome do arquivo com informacdes da geometria simulada, os parametros de saida com o0s
tipos de resultados desejados, o numero desejado de particulas simuladas e 0 tempo maximo de

execucao de simulagéo.

3.3.1.2 Parametros de Controle
Os parametros de controle influenciam a velocidade e exatiddo da simulacdo dos
elétrons e positrons resultantes das interacGes do féton com o meio material. Seus parametros

sdo descritos conforme abaixo e devem ser especificados para cada material que compde a
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geometria:

a) Eans: Energia de absorgdo local, caso a energia de uma particula seja menor do
que o valor estipulado neste parametro ela sera localmente absorvida tendo sua
historia encerrada;

b) Cui: Deflexdo angular média produzida entre colisGes fortes de carater elastica;

c) C2: Maxima perda de energia fracionaria produzida entre colisdes fortes de
carater elastica;

d) Wocc: Perda de energia de corte produzida por colisbes fortes de caréater
inelastica;

e) Wocr: Perda de energia de corte produzida por colisfes fortes com emisséo de

bremsstrahlung.

3.3.1.3 Pardmetros de saida e resultados

O pacote PENELOPE-2014 gera arquivos de saida de forma final ou parcial com um
relatorio global sobre a simulacao e diversos resultados. O arquivo de saida Penmain-res.dat é
gerado automaticamente ao se executar a simulacdo e contém informagdes como o tempo de
execucao, a velocidade da simulagdo, o nimero de particulas primarias simuladas, o tipo de
particula simulada, o nimero de particulas absorvidas, o nimero de particulas secundarias
geradas e a energia média depositada nos corpos.

Para se obter o arquivo de saida 3d-dose-map.dat com informacdes sobre o mapa de
distribuicdo de dose da geometria simulada é necessario inserir parametros de definicdo de uma
caixa de dosagem fornecendo as coordenadas de seus vértices e 0 nimero de voxels desejado.
Os parametros GRIDX, GRIDY e GRIDZ correspondem a um vetor com valores em
centimetros de suas respectivas coordenadas e nimero de bins, ou voxels (<= 101, um valor
padrdo que pode ser modificado), na respectiva direcdo. De posse desse arquivo é possivel gerar
0 mapa de distribuicdo de dose com a utilizacédo de scripts de plotagem por meio de programas

especificos, como por exemplo, o gnuplot.

3.3.2 Geometria da Simulacao

A geometria da simulacdo é definida a partir de um arquivo texto de entrada com
extensdo “.geo”. Ele ¢ composto por uma sequéncia de blocos que definem os diferentes tipos
elementos formadores da geometria (superficies, corpos e modulos). O arquivo de geometria €
interpretado pelo programa pengeom.f, que esta habilitado para realizar a construcdo de

qualquer sistema material que consista em corpos homogéneos limitados por superficies
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quadréticas. Por meio do programa pengeom.f € possivel simular sistemas materiais
complexos, de até 5.000 corpos, com diferentes materiais, e até 10.000 fronteiras. Suas sub-
rotinas e funcdes sdo responsaveis por orientar a simulacdo das historias das particulas quanto
ao meio material na qual estdo inseridas e realizar ajustes quando se cruza uma fronteira e se

adentra a um corpo e/ou material diferente.

3.3.3 Tabela de materiais.

Os arquivos com as tabelas de propriedades fisicas e se¢Bes transversais dos materiais
sdo criados por meio do programa material.exe, que é obtido pela compilagdo do arquivo de
programa material.f, executado dentro da pasta pdfiles. O PENELOPE-2014 traz em sua base
de dados um total de 280 materiais ja preparados divididos em 99 elementos da tabela periddica,
identificados pelo seu respectivo nimero atdbmico, e 181 compostos e misturas que sdo lidos
através do arquivo pdcompos.pen.

3.3.4 Redugdo da variancia.

PENELOPE-2014 possui um arquivo de programa chamado penvared.f que contém sub-
rotinas para a reducdo de variancia com a finalidade de acelerar o céalculo das quantidades locais
(por exemplo, energia média depositada ou fluéncia média das particulas) que séo obtidas por
meio da pontuacdo de contribuicdes de eventos de interacdo individual. O uso das técnicas
como de divisédo de particulas, roleta russa e forca de interacdo promovem a reducao do nimero
total de histdrias necessarias para alcancar uma determinada incerteza (WANG et al., 2016).
No entanto, a utilizacdo de técnicas de reducdo de variancia geralmente reduz a incerteza
estatistica de uma determinada quantidade em detrimento do aumento da incerteza de outras
quantidades, sendo assim ndo recomendadas quando se busca uma descri¢édo global do processo
de transporte. (SALVAT, 2015).

3.3.5 Gerador de Numeros Pseudoaleatérios RANECU
O pacote de distribuicdo PENELOPE-2014 utiliza em suas simula¢ées Monte Carlo o

algoritmo gerador de nimeros pseudoaleatérios chamado RANECU que foi codificado em
Fortran por James na década de 90 (JAMES, 1990). O arquivo de programa rita.f possui a
funcdo RAND que tem como valores de entrada duas sementes de nimeros inteiros, ISEED1 e
ISEED2, que determinam a sequéncia de nameros aleatorios utilizados durante a simulagéo.

Como saida, a funcdo RAND retorna um nico nimero aleatorio no intervalo entre zero e um
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com um periodo da ordem de 108, o que é praticamente inesgotavel em simulagGes praticas
conferindo ao algoritmo um status de um gerador de nUmero pseudoaleatorio de alta qualidade.
Em situacbes de calculos paralelos € necessario certificar que os diferentes
processadores gerem sequéncias verdadeiramente independentes uma das outras, ou seja, sem
que haja repeticdo de nimeros pseudoaleatérios. PENEPLOE-2014 traz em seu arquivo de
programa rita.f a subrotina RANDO, que ao ser chamada para execugdo com um argumento de
numero inteiro entre 0 a 1000 inicia a funcgdo RAND com duas sementes diferentes que
garantem a geragdo de uma sequéncia de nimeros pseudoaleatdrios da ordem de 104, sem que
haja repeticdo e que por vezes é suficiente para execucao de uma simulacdo Monte Carlo.
Durante toda a simulagdo os valores do comprimento do caminho percorrido pela
particula até a proxima interacdo, 0 mecanismo de interacdo envolvido, a mudanca de direcao
e a perda de energia sdo variaveis aleatorias amostradas a partir de funcGes de densidade de
probabilidade que dependem de nimeros aleatérios uniformemente distribuidos no intervalo

entre zero e um.

3.3.6 Fluxograma de execucéo
A figura 9 mostra o fluxograma de execucao da simulagdo Monte Carlo no PENELOPE-

2014 que possibilita a realizacao do transporte da particula na matéria.
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Figura 9 - Fluxograma de execuc¢do da simulagéo do transporte de particula na matéria
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Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor com base em (SALVAT, 2015).

A etapa (1) do fluxograma define o estado inicial da nova particula atribuindo os valores
como o tipo de particula, sua energia, coordenadas de posicdo, coordenadas de direcdo e
movimento, 0 corpo e 0 material na qual esta inserida. Na etapa (2) é chamada a funcéo
CLEANS para inicializacdo da pilha secundaria. No passo (3) inicia-se a simulacdo da particula
com a chamada da funcdo START. Em (4) e determinado o comprimento do passo que a
particula percorrera com a chamada da fungdo JUMP. No passo (5) é verificado se a particula

cruzou uma fronteira de material. Caso tenha cruzado uma fronteira a etapa (6) verifica se a
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particula continua no sistema de geometria delimitado. A particula permanecendo no sistema
de geometria, em (7) ela é posicionada na borda da fronteira do novo material e o processo
retorna ao passo (3) para iniciar novamente a simulacdo da particula. Na situacdo em que a
particula ndo cruzou uma fronteira, a etapa (8) realiza os eventos de interacdo da particula com
a matéria por meio da chamada da funcdo KNOCK. O passo (9) verifica se ap0s a interacéo
ocorrida a energia da particula se mantém maior do que a energia de absorcao local do material.
Em (10) ocorre o encerramento da particula nas situagdes em que ela escapa do sistema de
geometria ou NO caso em a sua energia € menor do que a energia de absor¢do determinada para
aquele material. Na etapa (11) é verificado se existe alguma particula na pilha de particulas
secundarias. Caso exista, a etapa (12) define a particula secundéria a ser simulada e retorna ao
passo (3). Caso ndo existam particulas secundarias a serem simuladas, a etapa (12) direciona ao
passo (1) para cria¢do de uma nova particula. Esse processo se repete até que todas as particulas
estipuladas sejam simuladas ou o tempo determinado da simulacédo seja alcangado.

Esse fluxograma de execugdo do PENELOPE-2014 foi desenvolvido para execugdo das
historias das particulas primarias e secundarias de modo sequencial ndo estando preparado para

uma simulacéo paralela.

3.4  Programacéo Paralela em GPU

A computacdo paralela consiste na realizacdo de muitos calculos simultaneos com o
principio de que grandes problemas podem ser divididos em problemas menores e entdo
resolvidos ao mesmo tempo em unidades de processamento diferentes. De modo a conseguir
realizar esse tipo de operacdo, a utilizacdo das GPUs (Graphics Processing Unit) ao invés de
CPUs (Central Processing Unit) tornou-se uma opgao interessante a ser considerada, pois a
CPU é construida com alguns poucos nucleos otimizados para o processamento sequencial de
tarefas enquanto a GPU é construida com milhares de nicleos menores e mais eficientes,
projetados para lidar com mdltiplas tarefas simultaneamente (SOSUTHA; MOHANA, 2015).

A titulo de comparacdo, um modelo basico de CPU, o Intel Core i7 1165G7, possui 4
nacleos de processamento, podendo ser virtualizados e operar com até 8 threads para execucéo
de tarefas simultaneas (INTEL, 2021). Enquanto um modelo basico de GPU, como por exemplo
a NVIDIA Geforce MX350, possui 640 nucleos de processamento para execucdo de tarefas de
modo simultaneo (TECHPOWERUP, 2021).

Apesar do nimero superior de nucleos disponiveis na GPU € importante ressaltar que a
sua utilizagdo n&o, necessariamente, substitui por completo a utilizacdo da CPU. Para a

execucdo de programas, seja ele todo ou em parte, que utilizam poucos ou mesmo um Unico
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thread, a laténcia de operacdo menor confere as CPUs um melhor desempenho. Por outro lado,
quando o problema puder ser divido e modelado para ser executado por muitos threads, a maior
taxa de transferéncia de execucdo das GPUs pode resultar em um maior poder de processamento
(KIRK; WEN-MEI, 2016). A figura 10 mostra uma evolucdo e um comparativo das
capacidades teoricas entre GPUs vs CPUs medido em FLOPS (Floating-point Operations Per

Second).

Figura 10 - Comparativo entre GPUs e CPUs em operac6es de Precisdo Simples e Dupla
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(a) Single-precision performance. (b) Double-precision performance.

Fonte: (SUN; AGOSTINI; DONG; KAELLI, 2019)

Nota-se na Figura 10 que as GPUs mantém uma boa vantagem frente as CPUs tanto em
operacdes de precisdo simples (Float) quanto de operacbes de dupla precisdo (Double),
atingindo valores de 16 TeraFlops o que colocaria uma Unica GPU na lista dos 500 melhores
supercomputadores no ano de 2008 (SUN et al., 2019).

De forma a explorar a potencialidade do processamento paralelo das GPUs, a NVIDIA
lancou em 2007 a plataforma de programacgdo CUDA (Compute Unified Device Architecture)
possibilitando que desenvolvedores utilizem a linguagem C++ para resolver problemas

computacionais complexos de forma mais eficiente do que em uma CPU (NVIDIA, 2021).

3.4.1 Plataforma de programacao paralela CUDA.
Os programas desenvolvidos na plataforma CUDA séo escritos em modo heterogéneo,
possuindo uma parte do cédigo em modo sequencial, executada na CPU que € chamada de host,

e uma parte do codigo em modo paralelo, executado na GPU que é chamada de device. No host
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é executada a funcdo principal do programa, o gerenciamento e transferéncias de dados entre
memorias e a realizacdo da configuracdo para a utilizacdo da GPU. No device sdo executadas
funcBes especiais, chamadas de kernels, que geralmente ficam responsaveis pela execucdo de
trechos do codigo que possuem uma computacdo intensiva e que podem obter ganhos de
processamento com o uso de muitos ndcleos. (MISIC; DURDEVIC; TOMASEVIC, 2012). A
figura 11 demostra o processo de execucdo de um programa na plataforma CUDA.

Figura 11 - Execucao de uma aplicacdo na plataforma de programacdo CUDA
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Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor com base em (MISIC; DURDEVIC; TOMASEVIC, 2012) e
(NVIDIA, 2021).

Para execucdo de um programa em CUDA precisamos determinar o conjunto de threads
que serdo executados pelo kernel. Os threads sdo organizados em uma hierarquia de dois niveis,
conforme figura 12. No nivel inferior, os threads sdo organizados em blocos (blocks) e podem
ter uma, duas ou trés dimensdes. Os blocos, por sua vez, sao organizados em uma grade (grid)
e podem ter também uma, duas ou trés dimensdes. A quantidade de blocos e o tamanho da grade

sdo limitados pelos recursos disponiveis do dispositivo utilizado (BARLAS, 2022).
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Figura 12 - Hierarquia de Grid, Blocks e Threads
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Fonte: (NVIDIA, 2021).

Na figura 13 podemos ver alguns exemplos de chamadas do kernels com os respectivos

conjuntos de threads:

Figura 13 - Chamadas de kernels e seus respectivos conjuntos de threads

lock(3,3,3);
rid(20,100);
kernel<<grid, block>>>();

Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor com base em (BARLAS, 2022).

3.4.1.1 Arquitetura de uma GPU

Ao se analisar a arquitetura da GPU (figura 12) nota-se que ela foi projetada para que a
maior parte dos seus transistores sejam dedicados ao processamento, priorizando a existéncia
de um maior nimero de ndcleos em detrimento ao armazenamento em cache ou controle de
fluxo de dados, quando comparado a arquitetura da CPU. Dedicar mais transistores ao
processamento de dados, como por exemplo, calculos de ponto flutuante, é extremamente

benéfico para execucao de operacdes paralelas (NVIDIA, 2021).
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Figura 14 - Arquitetura da CPU e da GPU
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Fonte: (NVIDIA, 2021).

A arquitetura das GPUs NVIDIA foi construida em torno de uma matriz escalonavel de
Stream Multiprocessors (SMs). Quando um programa CUDA invoca um kernel para execucéo,
os blocos, que sao formados por threads, sdo enumerados e distribuidos para 0s SMs que estédo
atualmente disponiveis para execucdo. Conforme podemos visualizar na figura 13, ao se utilizar
uma GPU com maior poder de processamento, consequentemente um maior nimero de SMs
disponiveis, a GPU se encarrega de direcionar corretamente os blocos de threads para a
execucdo nos SMs de modo a diminuir a fila de execugdo tornando a plataforma CUDA
altamente escalavel. (NVIDIA, 2021).

Figura 15 - Escalabilidade da Arquitetura da GPU NVIDIA
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Fonte (NVIDIA, 2021).
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3.4.1.2 Warps

Os SMs criam, gerenciam, agendam e executam os threads em grupos de 32 threads
chamadas de warps. A plataforma CUDA segue 0 modelo SIMT (Single Instruction, Multiple
Thread) onde todos os threads em um warp buscam e executam a mesma instrucao por vez, de
modo que, a eficiéncia méxima é obtida quando todos os 32 threads convergem em seu caminho
de execucdo. Caso um dos threads percorra um caminho diferente dos outros, todo o conjunto
dos 31 threads restantes do warp ficardo inativos aguardando a concluséo do processo do thread
ativo divergente (NVIDIA, 2021).

O poder computacional de uma GPU é consideravelmente determinado pela quantidade
de ndcleos e SMs disponiveis. As novas GPUs sdo lancadas escalonando a quantidade desses
atributos como o principal fator de ganho de desempenho. Portanto, para se obter uma melhor
eficiéncia na chamada de um kernel deve-se levar em consideracdo a alocacdo de threads
sempre multiplos de 32 para que a GPU organize a execugdo dos warps em seus respectivos
SMs de modo a obter uma maxima ocupacdo do hardware disponivel, conforme podemos
visualizar na figura 14 (BARLAS, 2022).

Figura 16 - Chamada de Kernel Otimizada

Chamada n3o Otimizada do Kernel (a)

GPU: 256 ntcleos e 8 SMs
Kernel com alocagdo de 400 nucleos

SM 1 SM 2 SM 3 SM 4 SM 5 SM 6 SM7 SM 8

warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32
threads threads threads threads threads

warp 32 warp 32 warp 0 warp 0 warp 0
threads threads threads threads threads

Chamada Otimizada do Kernel (b)

GPU: 256 nucleos e 8 SMs
Kernel com alocagdo de 512 ntcleos

SM 1 SM 2 SM 3 SM 4 SM 5 SM 6 SM7 SM 8

warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32
threads threads threads threads threads threads threads threads

warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32 warp 32
threads threads threads threads threads threads threads threads

Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor com base em (BARLAS, 2022).
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Na figura 14 podemos visualizar uma chamada de kernel ndo otimizada em (a) e uma
chamada de kernel otimizada em (b). Quando se realizada uma chamada de kernel alocando
nucleos em uma quantidade ndo multipla de 32, inevitavelmente teremos um warp com uma
quantidade menor de threads do que a sua capacidade e poderemos ter também warps inativos
durante sua execucdo promovendo uma perda de desempenho. Ao passo que, se for realizada
uma alocagdo multipla de 32, de modo a preencher todos os warps possiveis nos SMs, teremos

um ganho de desempenho na execuc¢édo do kernel.

3.4.1.3 Tipos de Memoria da GPU

O acesso e 0 gerenciamento adequado da memdria sdo partes importantes de qualquer
linguagem de programacdo tendo um impacto particularmente grande na computacao de alto
desempenho. Na figura 15 podemos visualizar que o modelo de memdria da plataforma CUDA
oferece diferentes tipos de memorias programaveis tendo uma hierarquia de acesso com
diferentes laténcias, larguras de banda e capacidades. Em geral, a medida que a laténcia de

acesso para a memoria aumenta, a sua capacidade também aumenta (KIRK; WEN-MEI, 2016).

Figura 17 - Visao geral do modelo de memoria da GPU NVIDIA
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Fonte: Adaptado pelo préprio autor com base em (KIRK; WEN-MEI, 2016).
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Registrador: é o tipo de memoria que possui a menor laténcia e
consequentemente o menor tamanho na GPU. A variaveis de registro séo
exclusivas para cada thread e possuem o tempo de vida do kernel. Devido a
pequena quantidade disponivel para utilizacdo e de ter que ser dividida entre os
threads em execucgédo, 0 uso de poucos registrados por kernel possibilita a
execucdo de mais blocos de threads simultdneos aumentando a ocupacao e
melhorando o desempenho da aplicacéo;

Memo@ria Local: quando as variaveis de registros de um kernel extrapolam a sua
capacidade elas sdo alocadas para a memdria local que reside no mesmo chip
fisico da memdria global possuindo uma alta laténcia e baixa largura de banda;
Memdria Compartilhada: possui uma largura de banda maior e uma laténcia
menor do que a memdria global. Esta para GPU assim como o cache L1 esta
para a CPU, com uma diferenca de poder ser gerenciada possuindo o tempo de
vida do bloco de threads. Assim, como o uso dos registrados limita a ocupacéo
de um kernel, cada SM tem uma quantidade limitada de meméria compartilhada
que é particionada para uso entre 0s blocos de threads e extrapolar a alocacao
dessa memoria limita 0 nimero de warps ativos;

Memoria Constante: os valores guardados nessa memdria devem ser
previamente declarados podendo ser apenas acessados pelo kernel. Possuem um
melhor desempenho quando todos os threads, em um warp, leem o mesmo
endereco de memaria pois em um Unico acesso, a informacéo é entregue a todos
os threads. Uma informacdo interessante para guardar na memoria constante
sdo coeficientes de formulas matematicas;

Mem@ria Textura: € um tipo de memdria global somente leitura otimizada para
trabalhar com dados em matrizes 2D. Para alguns aplicativos pode oferecer um
melhor desempenho do que a meméria global, no entanto, em alguns casos pode
ser mais lento;

Memoéria Global: é a maior memdria disponivel na GPU, da ordem de
Gigabytes, e consequentemente a de maior laténcia e menor largura de banda.
Alocada e liberada pelo host, possui o tempo de vida da aplicacédo e pode ser
acessada por qualquer thread do kernel, o que ocasiona uma concorréncia de
acesso e nos confere alguns cuidados especiais na forma de organizar os seus

dados e no momento de acessa-los.



40

Um ponto importante a se destacar trata-se da forma de organizacdo e de acesso aos
dados na memdria global. Para se obter o melhor desempenho deste tipo de memoria deve-se
garantir que o acesso sequencial aos dados seja feito de modo adjacente. O barramento da GPU,
que faz acesso a memdria global, tem uma largura de banda de 32 bytes por ciclo de clock
possibilitando que um warp, consumindo dados do tipo float (32 threads x 4 bytes), seja
completamente atendido com apenas 4 ciclos de acesso & memaoria. De modo a conseguir esse
acesso sequencial adjacente, o0 modelo SIMT, presente no CUDA, exige que os dados sejam
organizados em estruturas de arrays (SOA) ao invés de arrays de estruturas (AOS) comumente
utilizada em cddigo sequencial na CPU. A figura 16 ilustra a diferencga de organizacao e a forma
de acesso aos dados na memoria global (HAN; SHARMA, 2019).

Figura 18 - Acesso a memoria global de modo adjacente x modo nao adjacente

Modelo de Estruturas de Arrays (SOA) Modelo de Arrays de Estruturas (AOS)
Struct { Struct {
int *i; inti;
float *f; float f;
double *d; double d;
char *c;} charc;}
int x = struct.i[threadldx.x]; int x = struct[threadldx.x].i;
- 0N . _ I 1 m

0 peaiyL
| TpeaiyL
Z peaiyy

Warp

Fonte: Adaptado pelo préprio autor com base em (HAN; SHARMA, 2019).

3.4.1.4 Avaliar, Paralelizar, Otimizar e Implantar

O processo de desenvolvimento de uma aplicacdo na plataforma de programacédo CUDA
se beneficia do ciclo de design Avaliar, Paralelizar, Otimizar e Implantar. Esse ciclo ajuda os
desenvolvedores a identificar rapidamente partes do cddigo fonte que possam se beneficiar mais
prontamente da aceleracdo da GPU, possibilita perceber rapidamente esse beneficio e comegar
a aproveitar as aceleragdes resultantes da implementacdo o mais breve possivel (NVIDIA,
2021). A figura 17 demonstra como esse ciclo deve ser abordado.
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Figura 19 - Ciclo de design para desenvolvimento na plataforma CUDA
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Fonte: Adaptado pelo préprio autor com base em (NVIDIA, 2021).

a) Auvaliar: A primeira etapa consiste em estudar o codigo fonte na busca por partes
gue possuam um maior tempo de execugdo e que possam obter ganhos de
desempenho com a paralisagéo;

b) Paralelizar: Implementacdo dos trechos de codigos que foram identificados
como candidatos a paralizacéo;

c) Otimizar: A otimizacdo é feita de maneira incremental a medida que sdo
identificados gargalos de execucdo no cédigo fonte ou disponibilizadas novas
técnicas e estratégias de paralelizacao;

d) Implantar: E indicado que a disponibilizacdo para utilizacio do software
paralelizado seja feita 0 mais rapido possivel para que se possa usufruir dos
ganhos de performance, uma vez que € um processo ciclico e podera ser

aperfeicoado.

3.5  Revisédo de literatura

Foi realizada uma busca por trabalhos correlatos visando auxiliar e entender se a
implementacao de um algoritmo de Monte Carlo aplicado ao transporte de radiagdo, por meio
de execucdo em unidades de processamento grafico, pode ser capaz de produzir uma diminuigéo
no tempo computacional necessario para se obter resultados como a distribuicdo de dose no
corpo.

A apresentacéo dos trabalhos encontrados é organizada por ano de publicagédo em ordem
crescente. Foram analisados nos trabalhos o desenvolvimento ou adaptagdo de um algoritmo

Monte Carlo aplicado ao transporte de radiacdo, o célculo de distribuicao de dose, a plataforma
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de programacao utilizada, os ambientes de tratamento utilizados para a simulagédo, 0s recursos
de hardware disponiveis em GPU e CPU e o fator de desempenho entre os dois tipos
processadores.

Em 2014, (BELLEZZO; DO NASCIMENTO; YORIYAZ, 2014) implementaram o
algoritmo CUBMC, baseado no PENELOPE, utilizando a plataforma de programacdo CUDA
com estrutura de geometria modelada em voxels e uso do método de reducgdo de variancia
WoodCook. Realizaram simulacdes em quatro ambientes distintos compostos por agua, 0sso,
pulmdo e osso + vacuo. Utilizando uma GPU Nvidia GTX 560-TI alcancaram um fator
desempenho entre 50 e 100 vezes mais rapido do que a mesma simulacdo executada em uma
CPU Intel Xeon 2.7 GHZ utilizando o algoritmo PENELOPE.

Também em 2014, (HENDERSON et al., 2014) publicaram a implementacdo do
algoritmo G4CU, baseado no Geant4, desenvolvido na plataforma CUDA. Aplicaram a
simulacdo em objetos simuladores baseados em voxels formados de 4gua homogénea e com
trés placas formadas por &gua, pulmao e 0sso. Executando o algoritmo G4CU em uma GPU
Nvidia Tesla K20, obtiveram um fator de desempenho da ordem de 40 vezes mais rapido
comparado a mesma simulacdo executada pelo algoritmo Geant4 em uma CPU Intel Xeon
X5680 3.33 GHz.

Em 2016, (WANG et al., 2016) implementaram o algoritmo GPENELOPE, baseado no
PENELOPE, na plataforma de programacdo CUDA com modifica¢Oes para incluir transporte
voxelizado e rastreamento com reducdo de variancia pelo método Woodcock. Realizaram a
simulacdo em 16 planos de tratamento com materiais que possibilitam simular os tecidos do
estdbmago, pulmao, figado, glandula adrenal, pancreas, baco e mama. Executando o algoritmo
desenvolvido em uma GPU Nvidia Tesla K80, alcangaram um fator de desempenho de 152
vezes mais rapido comparado a mesma simulacéo realizada utilizando o algoritmo PENELOPE
em uma CPU Intel Xeon E5 2630 v3.

No ano de 2020, (MIRZAPOUR et al., 2020) realizaram a publicagdo do algoritmo
DOSXYZgpu, baseado no EGSnrc, desenvolvido na plataforma CUDA. As simulagfes foram
realizadas em Fantdmas voxelizados multicamadas simulando dgua-0sso-agua e agua-pulméo-
agua e em Fantdbmas representando caso real de imagem de tomografia computadorizada. O
algoritmo desenvolvido foi executado em uma GPU Nvidia GTX 1080 Ti 11 GB e comparado
com o desempenho do algoritmo EGSnrc executado em uma CPU Intel i7 4790K 4.0 GHz e 16
GB de memdria RAM DDR4. A execucdo da simulacdo na GPU foi até 205 vezes mais rapida

em relacdo a execucdo em CPU.
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4 MATERIAIS E METODOS

Este capitulo esta dividido em cinco etapas: na primeira etapa foi realizado um estudo
com a finalidade de elencar todos parametros e sub-rotinas, contidos nos arquivos do pacote
PENELOPE-2014, que sdo necessarias para realizacdo da simulacdo Monte Carlo aplicada ao
transporte de radiacdo e que possibilite obter como resultados o0 mapa de distribuigéo de dose e
a dose depositada em cada 0rgao da geometria estudada; na segunda etapa foram criadas trés
geometrias e programas principais de modo a possibilitar a realizacdo da simulacdo de um
tumor presente no cérebro, no pulmdo e na prostata e realizada a alteracdo do programa
responsavel pela geracdo do arquivo plotdose.dat que permite a plotagem do mapa de
distribuicdo de dose; na terceira etapa foi realizada a transcricdo de partes do codigo fonte do
PENELOPE-2014 para a linguagem de programacdo C++ tomando por base as informacdes
colhidas da primeira etapa e tomados cuidados especiais com a diferenciagéo entre a linguagem
de programacao Fortran e C++; na quarta etapa foi realizada a adaptacéo da versdo sequencial
em C++ para uma versdo paralelaem CUDA C++, com implementagdes otimizacdes inerentes
da nova plataforma de programacao; na quinta e Gltima etapa sdo apresentados os ambientes de
simulacdo com configuracdo de hardwares e softwares para comparacdo de exatiddo e
desempenho.

4.1  Pacote PENELOPE-2014

Nesta etapa foi realizado um estudo do documento oficial e do codigo fonte dos arquivos
penmain.f, penelope.f, pengeom.f, timer.f e rita.f . Esse estudo visou elencar os parametros,
sub-rotinas e funces necessarias para realizacdo da simulacdo Monte Carlo aplicado ao
transporte de radiacdo de modo a obter como resultados o mapa de distribuicéo de dose e a dose

depositada em cada 6rgao da geometria estudada.

4.1.1 Andlise do arquivo Penmain.f

O primeiro arquivo analisado foi o programa principal Penmain.f. Nele foram
encontrados 0s principais pardmetros e sub-rotinas necessarios para se criar e dar inicio a
execucdo da simulagdo. No quadro 1 s&o demonstrados os parametros do programa principal

Penmain.f
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Quadro 1 - Parametros do arquivo Penmain.f

Parametro Descricdo

TITLE Titulo da Simulacéo

SKPAR Tipo da particula primaria: (1:Eletron; 2: Féton; 3:Positron)
SENERG Energia do feixe Mono Energético

SPECTR Espectro de Energia do Feixe

SPOSIT Coordenadas do centro de origem da fonte. (SX0, SY0, SZ0)
SCONE Feixe conico/circular (Theta, Phi, Alpha)

SRECTA Feixe retangular quadratico (ThetaL, ThetaU, PhiL, PhiU)
RSEED Sementes do gerador de ndmero pseudoaleatério (1Seedl, 1Seed2)
GRIDX Coordenadas X da caixa de Dosagem e 0 numero de voxels
GRIDY Coordenadas Y da caixa de Dosagem e 0 numero de voxels
GRIDZ Coordenadas Z da caixa de Dosagem e o nimero de voxels
RESUME Arquivo de restauraco

DUMPTO Nome do arquivo de Saida

DUMPP Periodo de gravacdo em segundos

NSIMSH Numero de particulas simuladas

TIME Tempo da simulagdo em segundos

C1 Deflexdo angular média

Cc2 Perda fracionaria maxima de energia

WCC Perda de energia para colisfes inelasticas duras

WCR Perda de energia para emissdo de bremmstrahlung

EABS Energia de absor¢do no material

Fonte: (SALVAT, 2015)

No quadro 2 sdo elencadas as sub-rotinas necessarias para dar inicio a execucdo da

simulacdo e a obtenc¢do dos resultados:

Quadro 2 - Sub-rotinas do arquivo Penmain.f

Sub-rotina Descrigdo

PMRDR L& o arquivo de entrada e inicializa o Penelope.f e o Pengeom.f

SHOWER Inicia a simulagdo de uma nova historia de particula e registra a pontuacéo de quantidades
relevantes.

SDOSE Escreve os resultados do mapa da distribuicdo de dose e a dose nos corpos

Fonte: (SALVAT, 2015)
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4.1.2 Andlise do arquivo Penelope.f

A analise do cddigo fonte do arquivo Penelope.f possibilitou determinar as funcdes
sequenciais decorrentes da chamada das sub-rotinas PMRDR e SHOWER, além dos demais
pardmetros necessarios para realizacdo da simulacdo e dos atributos responsaveis pelo
armazenamento dos dados que possibilitam acompanhar o trajeto das particulas dentro do

material conforme exposto no Quadro 3.

Quadro 3 - Parametros para armazenamento dos dados das particulas

Parametro Descricédo

E Energia da particula

POSITION Coordenadas de posicéo (X, y, z)
DIRECTION Cossenos diretores (u, v, w)
WGHT Peso da particula

KPAR Tipo de particula

IBODY Corpo atual

MAT Material atual

ILB Origem da particula

Fonte: (SALVAT, 2015)

Para realizar a simulacéo da interacdo das particulas com a matéria sdo necessarias as

sub-rotinas apresentadas no Quadro 4.

Quadro 4 - Sub-rotinas de interacdo das particulas com a matéria

Elétron Descricao

EELa Colisdo Elastica

EINa Colisdo Inelastica

EBRa Efeito Bremmstrahlung

Foton Descricdo

GCOa Espalhamento Compton (Incoerente)
GRAa Espalhamento Raylegh (Coerente)
GPHa Efeito Fotoelétrico

GPPa Producdo de Pares

Positron Descricdo

PELa Colisdo Elastica

PINa Coliséo Ineléstica

PANa Aniquilacdo de Pésitrons

Fonte: (SALVAT, 2015)
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Além das sub-rotinas que permitem simular a interacdo da particula com a matéria, o

arquivo possui sub-rotinas que possibilitam simular o trajeto dessas particulas no material

conforme disposto no quadro 5.

Quadro 5 - Sub-rotinas para simular o trajeto das particulas

PEINIT Entrada de dados de materiais e inicializacdo de rotinas de simulacdo

CLEANS Inicializa a pilha de particulas secundéarias onde seus estados iniciais sdo armazenados.

START E chamada antes de iniciar a simulacdo de uma nova particula (primaria ou secundaria) e
guando uma particula cruza uma fronteira

JUMP Determina o espago percorrido por uma particula até o proximo evento de interagdo

KNOCK Simula o evento de interacéo, calcula novos valores de energia, direcdo de movimento e
armazena os estados iniciais das particulas secundarias geradas, se houver.

DIRECT Calcula os novos cossenos diretores da particula apds uma determinada colisdo com
espalhamento em &ngulos polares e azimutal.

STORES Armazena o estado inicial de uma nova particula secundaria

SECPAR Fornece o estado inicial de uma particula secundéria e a remove da pilha.

Fonte: (SALVAT, 2015)

4.1.3 Analise do arquivo Pengeom.f

Para possibilitar a construcdo das geometrias da simulacdo foi analisado o arquivo

Pengeom.f. Nele foram encontrados os parametros que permitem descrever as superficies, 0s

corpos e 0s modulos da geometria conforme os quadros 6, 7 e 8, respectivamente.

Quadro 6 - Parametros que descrevem as superficies

Pardmetro Descri¢do

AO Forma explicita. Termo independente

Al Forma explicita. AX, AY, AZ

A2 Forma explicita. AXX, AYY, AZZ

INDICES Forma implicita. 11, 12, 13, 14, I5

SHIFTS Vetor de deslocamento. X-Shift, Y-Shift, Z-Shift
SCALES Fatores de escala. X-Scale, Y-Scale, Z-Scale
ANGULES Angulos Euler: Omega, Theta, Phi

Fonte: (SALVAT, 2015)



47

Quadro 7 - Parametros que descrevem 0s corpos

Pardmetro Descri¢do

ID Identificacdo do corpo

DSMAX Comprimento maximo do passo no corpo
EABSB Energia de absorcdo no corpo

Fonte: (SALVAT, 2015)

Quadro 8 - Parametros que descrevem os modulos

ID Identificagdo do mddulo
SHIFTS Fatores de escala. X-Scale, Y-Scale, Z-Scale
ANGULES Angulos Euler: Omega, Theta, Phi

Fonte: (SALVAT, 2015)

Ainda no arquivo Pengeom.f foram identificadas sub-rotinas necessarias para obtengéo

dos resultados desejados conforme o quadro 9.

Quadro 9 - Sub-rotinas das geometrias do material

CLONE Possibilita a clonagem de um mdédulo
LOCATE Determina o corpo e o material que contém as coordenadas de posicéo X, Y, Z.
STEP Lida com a parte geométrica da simulagdo e o caminho percorrido pela particula

Fonte: (SALVAT, 2015)

4.1.4 Anélise do arquivo Timer.f

O arquivo Timer.f possui as sub-rotinas que fornecem o tempo de execucdo da
simulacdo em segundos. Ao término da leitura do arquivo de geometria e do arquivo do
programa principal é realizado a chamada a sub-rotina TIMER que inicia a contagem do tempo
e apos transcorrida uma quantidade determinada de particulas simuladas ou um tempo pré-
determinado executa-se a sub-rotina CPUTIM que retorna a diferenca do tempo inicial para o
tempo atual em que estd a simulacéo. Essas fungbes foram adaptadas para a linguagem C++

seguindo a mesma logica de execucao na versdo original.

4.1.5 Anadlise do arquivo Rita.f
A analise do arquivo Rita.f possibilitou identificar as funcbes RAND e RANDO,
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necessarias para geracao de nimeros pseudoaleatorios que sdo fundamentais para a execugdo
da simulacdo Monte Carlo. O PENELOPE-2014, executado em modo sequencial, em uma Gnica
CPU, faz utilizacdo da funcdo RAND com as sementes, ISEED1 e ISSED2, declaradas no
programa principal. A Funcdo RANDO possibilita e execucdo da funcdo RAND garantindo que
sejam produzidas sequéncias verdadeiramente independentes de nimeros pseudoaleatérios em
modo de execucdo em paralelo por diversos CPUSs. Isso é feito alimentando cada processador
com pares de sementes diferentes que resultam na geracdo de varias sequéncias de nimeros
pseudoaleatorios, mas que estdo distantes o suficiente uma do outra para evitar a sobreposicao.

O cddigo existente no arquivo traz uma lista de 1000 pares de sementes que possibilitam
a funcdio RAND a geracdo de uma sequéncia longa da ordem de 10'* ndmeros pseudoaleatdrios.

4.2  Preparacdo do ambiente de simulagao

Nesta etapa foram criados arquivos para permitir a simulacdo de geometrias com tecidos
tumorais no cérebro, pulmao e préstata; arquivos de programas principais com 0s parametros
de entrada, parametros de controle e parametros para geracdo dos resultados esperados e a

geracdo dos arquivos de materiais utilizados na simulacéo.

4.2.1 Arquivos de geometrias.

As geometrias referentes a cabeca, ao pulméo e a préstata foram criadas utilizando como
referéncia o arquivo phantom.geo que € distribuido junto com o pacote PENELOE-2014.
Adicionalmente a isso, foram inseridos nédulos com dimens6es adequadas de modo a simular
um cancer na cabeca e no pulmao. Para o cancer de préstata, foi adicionado um corpo proximo
a parte inferior da bexiga com dimensdes ligeiramente aumentadas do padrdo de uma prostata
considerada normal para um homem adulto. O material utilizado para os tecidos tumorais foi 0
TissueSoft, identificacdo 263, disponibilizado pelo pacote PENELOPE-2014 em sua base de
dados de materiais.

O quadro 10 traz a composicdo dos materiais formadores das trés geometrias criadas.



Quadro 10 - Materiais que compdem as geometrias

Cabeca Pulméo Prostata

Corpo Material Corpo Material Corpo Material
Ar Air (104) Ar Air (104) Agua Water (278)
Cranio Bone (119) Costelas Bone (119) Ar Air (104)
Tumor Tissue (263) Tumor Tissue (263) Pelvis Bone (119)
Pele Skin (251) Pele Skin (251) Prostata Tissue (263)
Cérebro Brain (123) Coracéo Muscle (203) Bexiga, reto Muscle (203)
Olhos Eye (156) Pulméo Lung (191) Pele Skin (251)

As figuras 18, 19 e 20 mostram as trés geometrias em 2D e 3D geradas pelos programas

Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor com base em (SALVAT, 2015)

gview2d.exe e gview3d.exe disponibilizados pelo pacote PENELOPE-2014.

Figura 20 - Geometria da Cabega em 2D e 3D

Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor

Na figura 18 o tumor esta representado pele elipse, na cor roxa, dentro do cérebro.
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Figura 21 - Geometria do Pulmé&o em 2D e 3D

Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor

Na figura 19 o tumor esta representado pela elipse, na cor roxa, dentro do pulmdo direito.

Figura 22 - Geometria da Prostata em 2D e 3D

-y

Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor

Na figura 20 podemos visualizar a prostata, representada pela elipse na cor roxa em 2D

e na cor verde em 3D, abaixo da bexiga.

4.2.2 Arquivos de programas principais.

Os arquivos dos programas principais foram criados com parametros de entrada,
pardmetros de controle e com os pardmetros para geracdo dos resultados que se espera obter
com a execucdo das simulagdes das trés geometrias, variando as sementes iniciais para geragao

de numeros pseudoaleatdrios e o nimero de particulas simuladas.
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A particula priméria utilizada na simulacédo foi o féton com um espectro de energia do
feixe de 6 MeV e variagdo de 0,250 MeV, conforme o acelerador linear da Varian encontrado
no trabalho realizado por (SHEIKH-BAGHERI; ROGERS, 2002). A fonte de emissao foi
colocada a 100 cm do isocentro do tecido alvo e um angulo alpha com abertura de 2,86 graus
gerou um feixe conico/circular com raio de 5 centimetros. Os parametros de controle das
particulas percorrendo os materiais foram estipulados com um EABS de 103 eV para elétrons,
fotons e positrons; C1 e C2 com valores de 0,05 e WCC e WCR com valores de 102 eV. Esses
valores sdo considerados conservadores para realizacdo da simulacdo de modo a garantir a
exatidao dos resultados. Para a geracdo do mapa de distribuicdo de dose, foi determinada uma
resolucdo de 1.000.000 voxels nos eixos X, Y e Z com caixa de distribuicdo de dose com
volumes 17x15x21 centimetros para cabeca, de 41x35x21 centimetros para pulmado e de

41x22x21 centimetros para prostata.

4.2.3 Mapa de Distribui¢do de Dose

Como resultado da simulacdo os programas principais geram um arquivo chamado 3d-
dose-map.dat com informacdes da posicdo central e da dose depositada no voxel, o que
possibilita plotar o mapa de distribuicdo de dose. O pacote PENELOPE-2014 traz um programa,
escrito sob o codigo fonte do arquivo plotdose.f, que utiliza o arquivo 3d-dose-map.dat para
gerar um novo arquivo chamado plotdose.dat com informacdes sobre qual material é formado
o voxel que recebeu o deposito de dose.

De modo a possibilitar a plotagem de corpos especificos, como o tumor, a préstata e o
pulméo, o programa plotdose.f foi alterado para obter como resultado em qual corpo o voxel
esta localizado. Isso foi possivel utilizando a funcdo LOCATE que retorna o corpo no qual as
coordenadas X, Y Z estdo situadas. De posse desse novo arquivo, foi criado um script na
linguagem de programacéo do gnuplot, que possibilitou gerar um mapa de distribuicdo de dose
em 3D de corpos especificos.

4.3  Desenvolvimento da versdo C++ da simulacao

O desenvolvimento de uma versdo C++ do PENELOPE-2014 tomou como base 0s
estudos realizados nas etapas 4.1 e 4.2 e € considerado um passo importante pois a migragdo
para uma linguagem sequencial, que serve de base para a linguagem paralela CUDA,
possibilitou uma implementacdo do cddigo fonte de modo escalar, onde cada nova rotina
implementada pode ser testada e validada com a execucdo hibrida do programa contendo partes
do codigo original PENELOPE-2014 e partes da nova versao em C++. Para possibilitar essa
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combinacdo e execucdo simultanea das duas versfes foram necessarias algumas adaptacfes no

cddigo devidas particularidades de cada linguagem de programacao.

4.3.1 Particularidades entre as linguagens de programacéao Fortran e C++

A linguagem de programacéo Fortran é bem difundida no ambiente académico e
cientifico enquanto o C++ se destaca também no ambiente empresarial. As duas linguagens
possuem algumas particularidades importantes que devem ser levadas em consideracdo quando
h& necessidade de utilizacdo de cddigo hibrido ou realizagdo de uma portabilidade.

Uma das diferencas diz respeito aos tipos de dados existentes entre as duas linguagens.
O quadro 11 mostra os principais tipos compativeis e que foram utilizados para armazenar

dados com a mesma finalidade.

Quadro 11 - Principais tipos de dados compativeis entre Fortran e C++

Fortran C++
INTEGER int
LOGICAL bool
REAL float
DOUBLE PRECISION double

Fonte: (ARNHOLM, 2022).

Além dos tipos de dados também se verifica uma diferenca na disposicéo dos dados em
um array. O Fortran trata como primeiro elemento de um array o dado de posicdo 1 (array[1]),
enguanto o C++ trata como o primeiro elemento de um array o dado de posicdo 0 (array[0]).
Essa diferenciacdo foi levada em conta ao acessar os dados ou percorrer um array por meio de
lagos de repeticédo para que nao seja acessado ou modificado um dado em posicéo equivocada.

A disposicdo dos dados de uma matriz na memoria é uma outra diferenca entre as duas
linguagens. O Fortran dispde a alocagédo de uma matriz 2D acomodando coluna na frente de
coluna enquanto o C++ dispde a alocacdo da mesma matriz acomodando linha na frente de

linha. A figura 21 exemplifica essa particularidade.
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Figura 23 - Disposicdo de uma matriz 2D na memoria

FORTRAN (a) C++ (b)
Matrix[3][2] Matrix[3][2]

do1
all 310 811
dyj dyg dn

Disposi¢cdo na memdria || Disposicdo na memoria

R o 21 %) | (I o 5o o)

Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor com base em (ARNHOLM, 2022).

A disposicdo diferente dos dados de uma matriz na memoria faz com que cuidados
especiais precisem sem tomados ao aloca-las na memdéria RAM. Em suma, uma matriz 3x2 em
Fortran precisa ser considera como uma matriz 2x3 em C++. Dessa forma, os dados de matrizes
do PENELOPE-2014 foram mapeados por meio de ponteiros em matrizes C++ invertendo a

sua dimensao para que o acesso e modificagdes fossem realizados de modo correto.

4.3.2 Combinacdo do cddigo Fortran com codigo C++

O pacote PENELOPE-2014 possui dezenas de funcdes e sub-rotinas distribuidas em
mais de trinta mil linhas de cddigo fonte. Realizar a escrita de um novo programa totalmente
em linguagem C++ dificultaria garantir a exatiddo dos resultados, pois todo o cddigo deveria
ser implementado para realizagdo dos devidos testes de validacdo. Dessa forma, foi adotada
uma estratégia de execucdo de um programa hibrido, permitindo a combinacdo de partes do
cddigo fonte em Fortran e partes do codigo fonte em C++. Essa abordagem possibilitou a escrita
progressiva das funcdes e a devida realizacdo dos testes de comparacéo de resultados a cada
novo trecho de codigo implementado.

Para que essa abordagem fosse possivel, foram implementadas sub-rotinas dentro do
cédigo Fortran que mapearam toda a sua estrutura de dados por meio de ponteiros em um
programa C++. Dessa forma, todos os dados foram apontados para 0 mesmo endere¢o na
memoria RAM nas diferentes linguagens e qualquer alteracdo efetuada em C++ também
representaria uma alteracdo realizada em Fortran. Isso garantiu a integridade dos dados e

possibilitou a execugéo individual das fungdes.
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4.3.3 Funcionalidades da verséo C++

A nova versdo em C++ realiza a leitura do arquivo de geometria, do arquivo principal e
dos arquivos de materiais com 0s mesmos padrdes de layout da versao do PENELOPE-2014.
Dessa forma, todas as sub-rotinas de leituras dos arquivos foram implementadas com suas
respectivas estruturas de dados visando garantir essa compatibilidade. A priori, foram
implementadas todas as sub-rotinas que possibilitam a realizacdo de uma simulacdo que possua
foétons como particula primaria, um espectro de energia, feixe conico, e com simulacfes de
todas as particulas secundérias geradas sejam elas, fotons, elétrons ou positrons garantindo o
mapeamento de toda a histéria das particulas durante a simulacdo Monte Carlo.

Como resultado é gerado um arquivo no mesmo modelo da versao original e com todas
as informacdes do arquivo penmain-res.dat além de um arquivo chamado plotdose.dat que
possibilita a plotagem em 3D do mapa de distribuicdo de dose. A funcdo que possibilita gerar
0 plotdose.dat segue as mesmas alteragcOes realizadas na versdo do PENELOPE-2014 que
permitiram, por meio da utilizacdo da funcdo LOCATE, a localizacdo do corpo de depdsito de

dose mediante a informacéo das coordenadas de posicéo.

44  Adaptacéo da versao C++ para versao PRISMATIC

A plataforma de programacdo CUDA tem como linguagem de programacado nativa o
C++. Portanto, possuir uma versao ja implementada nessa linguagem facilitou a adaptacéo de
um codigo com execucdo sequencial para um cddigo com execucdo paralela. A versao final do
cbdigo, que permite a simulacdo em GPUs, recebeu 0 nome de PRISMATIC, acrénimo de
PaRtlcle SiMulATlon in Cuda (Simulacéo de Particulas em Cuda).

4.4.1 Cddigo Sequencial e Cadigo Paralelo.

Desenvolver um cddigo paralelo executado em uma GPU ndo necessariamente significa
o fim do codigo sequencial executado em uma CPU. A plataforma de programacdo CUDA
possui uma caracteristica heterogénea, onde parte do seu codigo é executado no host e outra
parte executada no device. Respeitando essa caracteristica elegemos alguns trechos do codigo
para execucdo em ambiente sequencial e paralelo conforme abaixo:

a) Codigo Sequencial: Funcdes que realizam a leitura do arquivo de geometria, do
arquivo de programa principal, dos arquivos de materiais, que geram e ordenam
as particulas primarias que séo enviadas para execucdo na GPU, que controlam
0 tempo de execucdo e que criam 0S arquivos que contém os resultados

simulagéo.
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b) Cddigo Paralelo: Fungdes que executam a simulagdo de particulas primérias,

particulas secundarias e que contabilizam os resultados da simulagéo.
Ao se realizar essa separacao dos codigos fonte a CPU ficou com um maior trecho de
codigo a ser executado, porém a GPU ficou encarregada de executar os trechos de codigo de
maior uso computacional o que deve conferir um ganho de desempenho devido a possibilidade

de execucéo paralela.

4.4.2 Sementes para os geradores de numeros pseudoaleatdrios.

Em algumas situacdes a computagédo paralela requer cuidados especiais para que 0s
mesmos dados ndo sejam acessados e sobrescritos por threads diferentes. Este é o caso das
sementes dos geradores de numeros pseudoaleatérios. O PENELOPE-2014 faz uso de um
algoritmo chamado RANECU que utiliza como base duas sementes independentes para a
geracdo de um numero pseudoaleatdrio. Se utilizarmos as mesmas duas sementes no ambiente
de computacao paralela, corre-se o risco de gerar numeros pseudoaleatorios iguais prejudicando
a esséncia da simulacdo Monte Carlo.

O PENELOPE-2014 traz em seu cddigo um conjunto 1000 duplas de sementes para
serem utilizadas em ambientes de simulacdo paralela. No entanto, as novas GPUs ultrapassam
facilmente essa quantidade de nicleos tornando esse conjunto de sementes insuficiente para
extrair o maximo de desempenho e impedir a repeticdo de nimeros pseudoaleatorios. Diante
disso, foi utilizado o programa seedsMLCG, desenvolvido por BADAL e SEMPAU em 2005,
que € 0 mesmo programa utilizado pelo PENELOPE-2014 para gerar as suas 1000 duplas de
sementes, para a geracdo de 10.000 duplas de sementes com capacidade de gerar até 10%3
numeros pseudoaleatdrios diferentes. Isso possibilitou que cada thread possua um gerador de

numero pseudoaleatorio exclusivo e de alta qualidade.

4.4.3 Estratégias de desenvolvimento do cédigo Paralelo

A programacao paralela é um paradigma recente e que possui diferengas consideraveis
quando comparada a programacdo sequencial que estamos habituados. Estratégias para
aumentar a eficiéncia do cddigo devem ser adotadas tomando-se cuidados especiais como a
criacdo da estrutura dos dados, a utilizacao dos diferentes tipos de memdrias, o trafego de dados

entre host e device e a alocacdo de nucleos disponiveis para execug¢do de um kernel.
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4.4.3.1 Divergéncia de Threads

Com base no modelo SIMT, utilizado por CUDA, quando um thread possui um caminho
de execucao diferente dos demais, ocorre uma perda de eficiéncia que é chamada de divergéncia
de thread. Na simulagdo Monte Carlo, aplicada ao transporte de radiacéo, essa divergéncia pode
ocorrer em varias situa¢fes devido a natureza da simulacdo que tem de lidar com diferentes
tipos de particulas, com diferentes energias e sofrendo diferentes tipos de interacfes. Para
minimizar essa problematica foram adotadas as seguintes estratégias:

a) Ordenacdo das particulas primarias por energia: A funcdo responsavel por gerar
uma particula primaria faz uso de um nimero pseudoaleatorio para determinar
a sua energia inicial. Executar warps com particulas primarias possuindo
energias com valores discrepantes acentua a incidéncia de divergéncia de thread
devido a quantidade superior de interacbes que uma particula de alta energia
pode sofrer frente a uma particula de baixa energia.

b) Warps homogéneos: Cada tipo de particula na simulacéo sofre diferentes tipos
de interacdes com a matéria. Adotar a execucdo de um kernel com apenas um
tipo de particula diminui a divergéncia de thread pois vérias particulas tendem
a sofrer o0 mesmo tipo de interacdo dentro de um warp. Dessa forma, foram
criados kernels separados para execucdo das interacdes dos fotons, elétrons e

positrons.

4.4.3.2 Trafego de dados entre memorias da CPU e da GPU.

Para execucdo de uma aplicacdo paralela faz-se necessaria a transferéncia de dados entre
as memorias do host e do device, seja para enviar os dados para execucdo (do host para o device)
ou para colher os resultados obtidos (do device para o host). A transferéncia de grandes volumes
de dados entres as memdrias da CPU e da GPU tende a ser um gargalo na execucdao de um
kernel. De modo a reduzir esse trafego, foi realizado envio para o device apenas das particulas
primarias, ja ordenadas por energia, e optado pelo armazenamento das particulas secundarias
diretamente na memoria do device. Assim, para tracar a historia das particulas secundarias, que
sdo a maior quantidade de particulas em uma simulacédo, bastou apenas realizar a chamada do

kernel responsavel por executar as interagdes dos fotons, elétrons ou positrons secundarios.

4.4.3.3 Reducéo do uso de registradores.

O codigo fonte para execucdo das intera¢fes da particula com a matéria € extenso e faz
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uso de diversas fungdes matematicas o que acaba gerando um kernel com um alto nimero de
registradores. A GPU possui uma memaria pequena para armazenamento dos registradores e o
numero de threads ativas depende diretamente da intensidade do seu uso. O codigo fonte
responsavel pela execucdo das interacGes da particula com a matéria possuia inicialmente um
total de 200 registradores. Um nimero considerado alto, pois, em uma GPU de capacidade 6.0,
proporcionaria uma ocupacdo da ordem de 0.125. Nessa situacdo, se a GPU possuir 1000
nucleos disponiveis, apenas 125 estariam aptos a executar o kernel. Diante disso, trés estratégias
foram adotadas para reduzir o numero de registradores utilizados:

a) Quebra da funcdo SHOWER em funcdes menores: A funcdo SHOWER inicia
todo o processo de interacOes das particulas com a matéria realizando a chamada
de diversas outras funcdes. Seu codigo foi quebrado em fungBes menores e
realizado a chamada sequencial dessas func¢des diretamente do host;

b) Substituicdo da funcdo matematica pow(): As funcGes matematicas fazem uso
de registradores internos para realizagdo dos calculos. Em especial, a fungdo
pow(), responsavel por realizar o calculo de um nimero elevado a uma poténcia,
foi substituida pelo seu equivalente explicito;

c) Uso de memdria constante: Variaveis declaradas no inicio de diversas fungdes

foram realocadas para a memaria constante.

4.4.3.4 Acesso Adjacente a Memoria Global

O maior fluxo de dados ocorre na meméria global da GPU. Nela sdo armazenadas as
estruturas de dados que guardam a maior parte das informacdes necessarias para realizacao da
simulacdo. Visando realizar um uso otimizado desse tipo de memoria, com o objetivo de
aproveitar toda a largura de banda do barramento a cada acesso realizado, as estruturas de dados
foram reestruturadas para seguirem o padrdo SOA. A figura 22 demostra uma estrutura de dados
do codigo fonte que é responsavel por armazenar o estado de uma particula durante o processo

de simulacao.
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Figura 24 - Estrutura de dados para estado das particulas

nt pilhaPart = 3072

uct {

e E[pilhaPart],
X[pilhaPart], Y[pilhaPart], Z[pilhaPart]
U[pilhaPart], V|[pilhaPart], W|[pilhaPart]

WGHT [ pilhaPart|
- KPAR[pilhaPart],
IBODY[ pilhaPart],
MAT [ pilhaPart],
ILB[5][pilhaPart],
} TRACK MOD;

Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor

Na figura 22 visualizamos a respectiva estrutura de dados segue o modelo SOA onde
temos uma estrutura com varios arrays do tamanho da variavel constante pilhaPart que é

multiplo de 32 garantindo uma ocupacao ideal dos warps para execu¢do nos SMs.

4.4.3.5 Uso de Memdria Compartilhada

Existem dados que precisam ser acessados diversas vezes durante uma simulagdo. Este
é o0 caso das sementes utilizadas para gerar um nimero pseudoaleatorio. Na simulacdo Monte
Carlo, aplicada ao transporte de radiagdo, um novo namero pseudoaleatério é gerado para
definir situagcGes como o tipo de interacdo sofrida pela particula, a perda de energia, 0 espaco
percorrido na matéria e a sua mudanca de direcdo. Portanto, durante a histéria de uma particula
essas sementes precisam ser acessadas e modificas inUmeras vezes e armazenar essa informacéo
na memdria compartilhada promove um ganho de desempenho em comparagdo com 0

armazenamento na memoria global.

4.4.3.6 Fluxograma heterogéneo

Na figura 23 visualizamos o fluxograma que tratam das simulacdes das particulas

primarias e secundarias no PRISMATIC.
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Figura 25 - Fluxograma da simulacdo de particulas de modo heterogéneo entre host e device
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Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor

A figura 23 demostra a parte do processo de simulagéo que é executada no host e a parte,
de computacdo intensiva, que é executada no device. Na etapa (1) do fluxograma ocorre a
geracdo de um lote de particulas primérias, ordenadas por energia, onde é definido o seu estado
inicial como valores de energia, coordenadas de posicao, coordenadas de direcdo, 0 corpo e o
material no qual esta inserida. Na etapa (2) ocorre a transferéncia dessas particulas alocadas na
memoria do host para a memoria do device. No passo (3) € realizada a chamada do kernel
dimensionado de forma compativel com o tamanho do lote gerado para realizacao da simulagéo
das particulas primarias. No passo (4) inicia-se a simulacdo das particulas com a chamada da
funcdo START. Em (5) é determinado o comprimento do passo que as particulas irdo percorrer
com a chamada da funcdo JUMP. No passo (6) verifica-se quais particulas cruzaram uma
fronteira de material. Para as particulas que cruzaram uma fronteira a etapa (7) verifica se as

particulas ainda continuam no sistema de geometria delimitado. As particulas que
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permanecerem no sistema de geometria a etapa (8) ird posiciona-las na borda da fronteira do
novo material e 0 processo retorna ao passo (4) para iniciar novamente a simulacdo dessas
particulas. Para as particulas que ndo cruzaram uma fronteira, a etapa (9) realiza os eventos de
interacdo dessas particulas com a matéria por meio da chamada da funcdo KNOCK. O passo
(10) verifica quais particulas possuem uma energia maior do que a energia de absorcdo local
do material. Em (11) ocorre o encerramento das historias das particulas nas situagcdes em que
elas escapam do sistema de geometria ou no caso em que suas energias sdo menores do que a
energia de absor¢édo determinada para aquele material. Na etapa (12) é verificado se ainda existe
alguma particula ativa, caso exista, 0 processo retorna ao passo (4) para continuar a simulacao
das particulas restantes, do contrario o kernel é encerrado e processo retorna para a CPU. No
passo (13) é verificado se existem particulas secundarias nas pilhas e, caso existam, é realizada
a chamada das etapas (14), (15) e (16) que realizam a simulacédo das particulas secundarias dos
fétons, elétrons e positrons, respectivamente. Apds o término da execugdo da simulagdo de um
lote de particulas primérias e de suas particulas secundarias a etapa (17) verifica se o fluxo de
execucdo deve retornar para a criacdo de um novo lote de particulas, na etapa (1), caso nao
tenha atingido o nimero de particulas total ou o tempo determinado para a simulacdo, ou
realizar a impressdo os resultados, na etapa (18). Detalhes dos codigos fontes de preparacao da
simulacdo e da simulacgéo das particulas primarias podem ser consultados nos Apéndices A e B

4.4.3.7 Processo de aperfeicoamento constante

O processo de desenvolvimento de um codigo paralelo se beneficia da abordagem
ciclica Avaliar, Paralelizar, Otimizar e Implantar. Seguindo a abordagem, durante o estudo do
codigo fonte em Fortran e C++ foram feitas avaliacdes dos trechos de cddigos elegiveis para
realizacdo da paralelizacdo. Com a devida identificacdo desses cddigos, foram realizadas
adaptacOes para que pudessem ser executados de modo paralelo na GPU. Com a aplicagéo
funcionando de modo paralelizada foram estudadas e implementadas otimizagdes visando
melhorar o desempenho da simula¢do. Com isso, chegamos a uma verséo que julgamos apta a
publicacdo, porém passivel de ser melhorada devido ao constante aperfeicoamento que

implementacdes em cddigo paralelo na GPU proporcionam.

45  Simulacéo, validacéo e comparacao de desempenho
As simula¢Ges no PENELOPE-2014, na versdo em linguagem C++ e no PRISMATIC
foram realizadas utilizando-se dos mesmos arquivos de geometria, de programas principais e

de materiais. Para cada uma das trés geometrias foram realizadas simulacdes para 10%, 10°, 10°
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e 107 particulas com trés diferentes pares de sementes geradoras de niimeros pseudoaleatorios,
para cada ordem de grandeza, totalizando 36 simulagdes para cada verséo estudada.

O objetivo da simulacdo na linguagem em C++ € validar o cddigo fonte desenvolvido
comparando o comportamento da simulacéo, os resultados de deposito de dose no tecido alvo
e 0 mapa de distribuicdo de dose com os equivalentes obtidos na simulacdo realizada no
PENELOPE-2014. Essa validacdo nos da uma tranquilidade para avaliar os desempenhos das
simulacdes, em termos de tempo de execucao, realizadas no PRISMATIC frente as simulacdes
realizadas no PENELOPE-2014.

As execucgOes das simulacbes do PENELOEPE-2014 e da versdo em linguagem C++
foram realizadas no hardware composto por uma CPU Intel Xeon 6130 Gold 2.1 GHz (32
nucleos), 512 GB de memoéria RAM (Random Acess Memory) DDR4 2400 MHz e dois SSDs
(Solid State Drive) de 240 GB.

A execucéo da simulagdo do PRISMATIC foi realizada em dois ambientes distintos. O
primeiro ambiente é composto pelo mesmo hardware utilizado na simulacdo do PENELOPE-
2014 e da versdo em linguagem C++ acrescentado da utilizacdo de uma GPU NVidia Quadro
Pascal P5000 com 16 GB de memdria que possui 2560 nucleos CUDA. O segundo ambiente é
composto de uma CPU Intel i7 7500u 2.7 GHz, 16 GB de memdéria RAM DDR4 2100 MHz,
um SSD 240 GB e uma GPU Nvidia 920MX 2 GB de memoria.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados e a discussdo sdo apresentados em cinco topicos. Nos trés primeiros
topicos sdo apresentados os resultados de depdsito de dose, 0 mapa de distribuicdo de dose e
realizada uma discusséo sobre o comportamento da simulagéo e validacdo dos resultados. O
quarto tépico realiza uma comparacao dos resultados obtidos nas trés simulagdes e na quinta e

ultima parte sdo realizadas a apresentacdo e comparacao dos tempos de simulacao.

5.1 Resultados da simula¢édo no PENELOPE-2014
Neste topico sdo apresentados e discutidos os resultados dos depdsitos de dose e mapas

de distribuicdo de dose obtidos pelas simulacdes executadas no PENELOPE-2014.

5.1.1 Deposito de dose

Nos graficos 1, 2 e 3 é possivel visualizar os depdsitos de doses nos tumores do cérebro,
pulmdo e prostata obtidos pela simulacdo no PENELOPE-2014. Foram executadas trés
simulagOes com trés duplas diferentes de sementes iniciais para analisar o0 comportamento das
simulacdes. Verificamos em todos os graficos uma diferenca no deposito de dose quando se
realiza uma simulacdo com um numero pequeno de particulas e que os valores tendem a
convergir, diminuindo o erro estatistico, a medida que o nimero de particulas aumenta,

evidenciando o comportamento padrdo de uma simulagédo Monte Carlo.
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Gréfico 1 - Energia média depositada no tumor do Cérebro — Simulacdo PENELOPE-2014
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Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor

PENELOPE-2014: Energia média depositada no tumor do Cérebro
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Gréfico 2 - Energia média depositada no tumor do Pulméo — Simulacdo PENELOPE-2014
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Gréfico 3 - Energia média depositada no tumor da Prostata — Simulacdo PENELOPE-2014

PENELOPE-2014: Energia média depositada no tumor da Prdstata
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5.1.2 Mapa de distribuicdo de dose

As figuras 24, 25 e 26 mostram os mapas de distribuicdes de doses nas geometrias da
cabeca, do pulm&o e da prostata obtidos pela simulagdo no PENELOPE-2014. E possivel notar
uma melhora na visualizacdo da dose depositada a medida que se aumenta o nimero de
particulas simuladas.



Figura 26 - Mapa de distribuicéo de dose na Cabeca: Simulagdo PENELOPE-2014

PENELOPE-2014: Mapa de distribuicdo de dose no tumor da Cabeca
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Figura 27 - Mapa de distribuigdo de dose no Pulmdo: Simulagdo PENELOPE-2014

PENELOPE-2014: Mapa de distribui¢ao de dose no tumor do Pulmao
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Figura 28 - Mapa de distribuicdo de dose na Prostata: Simulagdo PENELOPE-2014

PENELOPE-2014: Mapa de distribui¢ao de dose no tumor da Prostata
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Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor

Podemos notar nas figuras 24, 25 e 26 os locais de incidéncia do feixe conico/circular
de 5 cm que resulta em uma area da geometria representada pela intensidade da dose que se
destaca, em cor vermelha, ao aumentar o numero de particulas simuladas. Na figura 25, a regido
de trés da cabeca recebe uma dose maior de radiacao atingindo o tumor do cerebro. Na figura
26 0 pulmdo direito recebe a dosagem maior de radiagdo, porém as costelas também s&o
atingidas. Na figura 27 a prostata recebe a dose maior de radiagdo com uma parte da bexiga e

do reto também recebendo doses menores de radiagéo.
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5.2  Resultados da simulagédo na versdo C++
Neste topico sdo apresentados e discutidos os resultados dos depositos de dose e mapas

de distribuicdo de dose obtidos pelas simulagdes executadas na versdo C++.

5.2.1 Dep6sito de dose

Nos graficos 4, 5 e 6 € possivel visualizar os depdsitos de doses nos tumores do cérebro,
pulméo e proéstata obtidos pela simulacdo da versdo C++. Foram executadas trés simulacfes
com as mesmas trés duplas de sementes iniciais utilizadas na simulacdo no PENELOPE-2014.
Verificamos em todos os gréficos o mesmo comportamento da simula¢do no PENELOPE-2014
onde nota-se uma diferenca no depdsito de dose quando se realiza uma simulacdo com um
numero pequeno de particulas e que os valores tendem a convergir, diminuindo o erro
estatistico, a medida que o nimero de particulas aumenta. Esse resultado se mostra satisfatorio
pois a versdo C++ apresenta 0 comportamento esperado para uma simulacdo Monte Carlo e
similar ao obtido pelo PENELOPE-2014.

Gréfico 4 - Energia média depositada no tumor do Cérebro: Simulagdo Versdo C++

Versdo C++: Energia média depositada no tumor da Cabega
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Gréfico 5 - Energia média depositada no tumor do Pulmao: Simulacdo Versdo C++

Versdo C++: Energia média depositada no tumor do Pulmao
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Gréfico 6 - Energia média depositada no tumor da Préstata: Simulacdo Versao C++

Versao C++: Energia média depositada no tumor da Prostata
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5.2.2 Mapa de distribuicéo de dose

As figuras 27, 28 e 29 mostram os mapas de distribui¢fes de doses nas geometrias da
cabeca, do pulméo e da prostata obtidas pela simulagédo na versdo C++. Assim como na versdo
PENELOPE-2014 é possivel notar uma melhora na visualiza¢do da dose depositada & medida
que se aumenta o nimero de particulas simuladas.

Figura 29 - Mapa de distribuicdo de dose na Cabeca: Simulacdo C++

Versdo C++: Mapa de distribuigdo de dose no tumor da Cabega
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Figura 30 - Mapa de distribuicéo de dose no Pulmé&o: Simulagdo C++

Versdao C++: Mapa de distribui¢cdo de dose no tumor do Pulmao
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Figura 31 - Mapa de distribuicdo de dose na Prostata: Simulagdo C++

Versdao C++: Mapa de distribuicdo de dose no tumor da Préstata
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Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor

5.3  Resultados da simula¢édo no PRISMATIC
Neste topico sdo apresentados e discutidos os resultados dos depositos de dose e mapas

de distribuicdo de dose obtidos pelas simulacdes executadas no PRISMATIC.

5.3.1 Deposito de dose

Nos graficos 7, 8 e 9 é possivel visualizar os depdsitos de doses nos tumores do cérebro,
pulmao e préstata obtidos pela simulagdo PRISMATIC. Foram executadas trés simulacfes que
promovem diferengas de resultados, quando comparados com as simulagfes executas no
PENELOPE-2014 e na versdo C++, devido a cada nucleo da GPU possuir um gerador de
namero pseudoaleatorio diferente. Verificamos em todos os graficos o0 mesmo comportamento

das simulagfes no PENELOPE-2014 e na versao C++ onde nota-se uma diferenga no de
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depdsito de dose quando se realiza uma simulagdo com um ndmero pequeno de particulas e que
os valores tendem a convergir, diminuindo a incerteza estatistica, & medida que o nimero de
particulas aumenta. Assim, como na versdo C++, esse resultado se mostra satisfatorio pois

evidéncia o comportamento esperado para uma simulacdo Monte Carlo.

Gréfico 7 - Energia média depositada no tumor da Cérebro: Simulacdo PRISMATIC

PRISMATIC: Energia média depositada no tumor do Cérebro
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Gréfico 8 - Energia média depositada no tumor do Pulméo: Simula¢do PRISMATIC

PRISMATIC: Energia média depositada no tumor do Pulmao
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Gréfico 9 - Energia média depositada no tumor da Prostata: Simulagdo PRISMATIC

PRISMATIC: Energia média depositada no tumor da Prdstata
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5.3.2 Mapa de distribuicéo de dose

As figuras 30, 31 e 32 mostram os mapas de distribuices de doses nas geometrias da
cabeca, pulméo e prostata obtidas pela simulacdo PRISMATIC. Assim como nas simulacdes
no PENELOPE-2014 e na versdo C++ é possivel notar uma melhora na visualizacdo da dose

depositada a medida que se aumenta o nimero de particulas simuladas.

Figura 32 - Mapa de distribuicdo de dose na cabeca: Simulacdo PRISMATIC

PRISMATIC: Mapa de distribui¢cao de dose no tumor da Cabega
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Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor
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Figura 33 - Mapa de distribuigéo de dose no Pulmdo: Simulagdo PRISMATIC

PRISMATIC: Mapa de distribuigdo de dose no tumor do Pulmdo
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108 particulas 107 particulas

Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor
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Figura 34 - Mapa de distribuicéo de dose na Prdstata: Simula¢do PRISMATIC

PRISMATIC: Mapa de distribuicdo de dose no tumor da Préstata
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10° particulas 107 particulas

Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor

54  Comparagdo dos resultados das simulacdes PENELOPE-2014, versdo C++ e
PRISMATIC
Neste topico sdao comparados os resultados de depdsito de dose e mapa de distribuicdo

de dose entre as trés simulagdes.

5.4.1 Deposito de dose

Para fins de comparacgéo foram selecionados os resultados obtidos com a primeira dupla
de sementes iniciais de numeros pseudoaleatorios para as simulagdes executadas no
PENELOPE-2014 e na versdao C++ junto com a simulagdo executada pelo PRISMATIC que
apresentou maior diferenca de resultado. Nos graficos 10, 11 e 12 sdo apresentados 0s depdsitos

de dose para cada tipo de tumor.



Gréfico 10 - Energia média depositada no tumor do Cérebro: Comparacéao

Comparacao das Energias médias depositadas no tumor do Cérebro
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Gréfico 11 - Energia média depositada no tumor do Pulmé&o: Comparacao

Comparacao das Energias médias depositadas no tumor do Pulmao
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Gréfico 12 - Energia média depositada no tumor da Prostata: Comparacgao

Comparacao das Energias médias depositadas no tumor da Prostata
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Analisando os trés graficos é possivel verificar uma alta similaridade entre os resultados
das simulacdes executadas no PENELOPE-2014 e na versdo C++. Os resultados variaram de
98,5% a 100% de exatiddo conforme aumenta ou diminui o nimero de particulas simuladas até
chegar a um valor de 99,9% com a carga maxima executada de 107 particulas. Os resultados de
depdsito de dose apresentando uma alta taxa de exatiddo, mesmo com poucas particulas
simuladas, nos possibilitam afirmar que a versdo C++ é altamente compativel com o
PENELOPE-2014. Atribuimos as pequenas variacfes de resultado a arredondamentos
realizados dentro do cddigo fonte do PENELOPE-2014, principalmente em situacGes de
cruzamento de uma fronteira entre os corpos que formam a geometria, e por diferentes
otimizacOes existentes entre os compiladores Fortran e C++.

Ao se comparar a versdo do PENELOPE-2014 com o PRISMATIC verifica-se que o
resultado da simulagéo, com baixa quantidade de particulas, alcancou 74,37% de exatiddo no
tumor do pulm&o. Essa diferenca se deve aos varios nimeros pseudoaleatorios gerados pelos
diversos nucleos em execucdo na GPU reforcando a aleatoriedade da simulacdo Monte Carlo.
No entanto, ao se aumentar o nimero de simulacdes até 107 particulas o resultado com maior
diferenca, observado no tumor da prostata, obteve uma exatiddo de 99,17%. Quando levamos
em consideracdo o erro estatistico para cada simulacéo, as versdes em C++ e PRISMATIC
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apresentam resultados dentro da margem de erro para todos 0s cendrios estudados e comparados
com o PENELOPE-2014.

5.4.2 Mapa de distribuicdo de dose

Para fins de comparacdo sdo apresentados nas figuras 33, 34 e 35 0s mapas de
distribuicdo de dose obtidos pelo PENELOPE-2014, pela versdo C++ e pelo PRISMATIC com

simulagdes de 107 particulas.

Figura 35 - Mapas de distribui¢des de dose na Cabecga: Comparacéo

Mapas de distribuicdo de dose no tumor da Cabega para 107 particulas
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Figura 36 - Mapas de distribuicdes de dose no Pulméo: Comparagéo

Mapas de distribuicdo de dose no tumor do Pulm3o para 107 particulas
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PRISMATIC

Fonte: Desenvolvido pelo préprio autor
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Figura 37 - Mapas de distribui¢fes de dose na Prdstata: Comparagédo

Mapas de distribuigdo de dose no tumor da Préstata para 107 particulas

PENELOPE-2014 Versdo C++

PRISMATIC

Fonte: Desenvolvido pelo proprio autor

Ao analisar as imagens das figuras 33, 34 e 35 nota-se que nao é possivel observar
diferencas entre os mapas de distribuicdo de dose obtidos pelas versdes C++ e PRISMATIC
qguando comparados com o0 PENELOPE-2014. Essa alta semelhanga entre as imagens confere

aos mapas um resultado satisfatorio para visualizacéo do depdsito de dose nos 6rgaos estudados.

55  Tempo de Simulacdo

Nos gréficos 13, 14 e 15 sdo apresentados os tempos necessarios para realizar as
simulag¢fes de modo a obter os resultados de depdsito de dose e 0 mapa de distribuigdo de dose
nos tumores do cérebro, pulmédo e préstata. Cada grafico apresenta informacdes sobre a
evolucédo do tempo de execucdo conforme aumenta-se 0 nimero de particulas simuladas em
quatro ambientes de simulacdo, no PENELOPE-2014, na Versdo C++, no PRISMATIC
fazendo uso de uma GPU Nvidia 920MX e no PRISMATIC utilizando uma GPU Nvidia P5000.



Tempo de Simulagdo (hh:mm:ss)

Tempo de Simulagdo (hh:mm:ss)

Gréfico 13 - Comparacdo entre os tempos das simula¢des para o tumor no Cérebro

Tempos de Simulag¢do para tumor do Cérebro
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Gréfico 14 - Comparacao entre os tempos das simulac@es para o tumor no Pulmé&o

Tempos de Simulag¢dao para tumor do Pulmao
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Gréfico 15 - Comparacdo entre os tempos das simula¢des para o tumor na Prdstata

Tempos de Simulagao para tumor da Prdstata
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Realizando uma comparacéo de tempos, para simulagio de 107 particulas, notamos que
em uma geometria mais simples, como é a geometria da cabeca, a versdo C++ apresentou um
desempenho aproximado de 30% superior a simulacdo executada no PENELOPE-2014. No
entanto, em geometrias mais complexas, esse ganho de desempenho néo se repetiu chegando
ao ponto da versdo C++ ser um pouco mais lenta na geométrica do pulmao. A elaboragdo da
versdo C++ mostrou-se ser um passo importante para o desenvolvimento e validacdo do
modelo, porém ndo apresenta ganhos substanciais de desempenho frente ao PENELOPE-2014.

Debrucando o olhar sobre os tempos de simulagcéo obtidos com o PRISMATIC, nota-se
um ganho de desempenho considerdvel mesmo com a utilizacdo de uma GPU de modelo
simples como a Nvidia 920MX. As simulagdes realizadas nessa GPU apresentaram um fator de
desempenho entre 2 e 3 vezes mais rapido do que as simula¢des executadas no PENELOPE-
2014. Um ganho de desempenho mais acentuado é verificado ao utilizar uma GPU mais robusta
conforme observamos ao executar as simulagdes com o modelo Nvidia P5000. O fator de
desempenho observado nesse modelo de GPU ficou entre 9 e 13 vezes mais rapido do que as
simulacgdes executadas no PENELOPE-2014.
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6 CONCLUSAO

Nesse estudo, avaliou-se a utilizacdo da programacdo paralela em GPU com intuito de
acelerar a execucao de uma simulacdo Monte Carlo, aplicada ao transporte de radiagéo, a fim
de determinar a possibilidade de tornar o método uma opgdo clinicamente viavel de ser utilizada
no planejamento radioterapico.

A metodologia empregada possibilitou a determinacdo dos parametros, sub-rotinas e
funcBes necessarias para execucdo de uma simulacdo no pacote PENELOPE-2014 e que foram
essenciais para o desenvolvimento de uma nova versdo em C++. Essa nova versao teve sua
implementacdo validada levando-se em consideragdo a exatiddo dos resultados, o que
possibilitou a abertura do caminho para que, com o emprego de otimizagdes inerentes ao
paradigma de programacdo paralela na plataforma CUDA, fosse desenvolvido o cddigo
PRISMATIC. Esse, por sua vez, é capaz de realizar uma execucdo paralela, em GPU, de uma
simulacdo Monte Carlo aplicada ao transporte de radiacdo, utilizando-se de fétons como
particula primaria e estruturas de corpos em geometria quadratica, para obtencdo de resultados
como o deposito de dose no tecido alvo e 0 mapa de distribuicao de dose na geometria estudada.

Comparando os resultados obtidos entre as diferentes simulagfes executadas nos
cédigos PENELOPE-2014 e PRISMATIC, nota-se uma alta exatidao no depdsito de dose, com
diferencas inferiores a 1%, e imagens dos mapas de distribuicGes de doses com diferencas
imperceptiveis. Em relacdo a performance, a execucdo do PRISMATIC, em diferentes modelos
de GPUs, apresentou uma reducdo do tempo necessario de execucdo em todos 0s cenarios
simulados tendo como pico a execucdo realizada na GPU Nvidia P5000, que apresentou um
fator de desempenho de aproximadamente 13 vezes superior a execu¢do da mesma simulagéo
no PENELOPE-2014 para o cancer de préstata.

A combinacdo do ganho de desempenho com a manutencdo da exatiddo da simulacao,
demonstra que o codigo PRISMATIC apresenta um potencial para ser utilizado como uma
opcdo para a execucdo da simulacdo Monte Carlo aplicada ao transporte de radiagéo,
possibilitando a reducdo do tempo de planejamento do tratamento em radioterapia e tornando a
sua utilizacdo viavel na clinica médica de rotina.

O cddigo PRISMATIC é passivel de ser melhorado com a implementacdo de novas
técnicas de programacao paralela onde podem ser exploradas mais a fundo o uso de memorias
de répido acesso, como a memoria compartilhada e a memdria constante, identificacdo de
gargalos inerentes a divergéncias de threads, recorrentes em cédigos que utilizam o Método
Monte Carlo, e remodelagem da estrutura de dados implementada que, por compatibilidade e
facil acesso a documentacao existente, seguiu 0 modelo padrdo do PENELOPE-2014.
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Como proposta de trabalhos futuros e visando aperfeicoar o codigo PRISMATIC,
podemos citar a utilizagdo de simulagcdo em geometrias voxelizadas em substituicdo ao modelo
padrdo de simulacdo em geometrias quadraticas. Essa abordagem tem o potencial de
proporcionar uma maior realidade e de reduzir o tempo de simulacdo, pois simplifica o
deslocamento das particulas dentro do material, e abre a possibilidade de utilizagdo de imagens
de tomografia computadorizada ou ressonancia magnética possibilitando aproximar o modelo

de simulacdo ao de um sistema de planejamento radioterapico.
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APENDICE A: Cadigo fonte do programa principal com as chamadas das funcdes de simulagio

em GPU

W donWnabs Wi

Hint main() {

//Alocagao da meméria da CPU para as structs |
memoryAllocCPU() ;

//Ativa simulagdo na GPU (GPU: 1, CPU: 0)
int simGPU = 1;

//Le os arquivos de entrada e inicializa a simulagdo.
pmrdr2 () :

//seta o tamanho da piha com a constante pilhaPart = 3072
sizeTrack = pilhaPart;

if (*CSOURO_.JOBEND != 1)
goto L103;

//Aloca a memoria na GPU para as structs
memoryAllocGPU() ;

//Inicializa as semnentes para GPU e para a CPU
initializeISSEDS_();

*RSEED_.ISEED1 = IS1[0];

*RSEED_.ISEED2 = IS2[0];

//seta a quantidade de threads por block.
dim3 block(blockSize) ;

//seta a quantidade de blocks na grid.
dim3 grid(ceil (sizeTrack / block.x)+1);

//trasnferindo dados para GPU
transfCPU_to GPU() ;

//Realiza a simulagdo engquanto ndo atingir o tempo ou a quantiade de particulas estipuladas.
while ((*CNTRL_.TSEC < *CNTRL_.TSECA) && (*CNTRL_.SHN < *CNTRL_.DSHN)) {

//Limpa as variaveis de quantidades de particulas secundarias.
cleans2GPU_() ;

//Cria, ordena, transfere para GPU e simula um lote de particulas primarias.
simPriTrack G();

//Transfere as variaveis das particulas secundarias geradas da GPU para a CPU
transfnTRACKSGPU_to_CPU() ;

//Realiza a simulagdo das particulas secundarias enquanto existir.
while ((nTRACKS_.nSECTRACK E > 0) || (nTRACKS_ .nSECTRACK G > U) || (nTRACKS_.nSECTRACK P > 0))
{

//Simula as particulas secundarias elétrons se existir

if (nTRACKS_.nSECTRACK E > 1)

{

simSecTrack E();
}



}

//8imula as particulas secundarias pésitrons se existir
if (nTRACKS_.nSECTRACK_P > 0)
{
simSecTrack_P():
}
//8imula as particulas secundarias fétons se existir
if (nTRACKS_.nSECTRACK G > 1)
{
simSecTrack _G():
}

//sincroniza a execugdo da GPU com a CPU.
gpuErrchk (cudaDeviceSynchronize());

//contabiliza a contribuigdo das particulas para a dose geral
showers_cont<<<grid,block>>>(sizeTrack) ;

gpuErrchk (cudaDeviceSynchronize()) ;

//Calcula o tempo da simulagdo
timer2_ (*CNTRL_.TSEC) ;

//Verifica se atingiu o tempo de DUMP ou oS numeros parciais de particulas
//primarias para relizar a impressdo parcial dos resultados.
if ((*CNTRL_.TSEC - *CNTRL_.TSECAD > *CNTRL_.DUMPP) || (*CNTRL_.SHN = =4) ||

(*CNTRL_.SHN == .=%) I (*CNTRL_.SHN == 1c¢) || (*CNTRL_.SHN == 1c7) ||
(*CNTRL_.SHN == 1c%) || (*CNTRL_.SHN == 1c%))

// retorna os dados da gpu para cpu
transfGPU_to_CPU();
gpuErrchk(cudaDeviceSynchronize()) ;

//Atualiza a variavel TSIM
*CNTRL_.TSIM = *CNTRL_.TSIM + CPuti!IIZ_() = *CNTRL_.CPUTO;

//Imprime os resultados parciais da simulagdo
pmwrt2 (1);

//Imprime o plotdose para gerar o mapa de distribuigdo de dose
plotdose2 ():

//Btualiza o tempo da simulagdo
*CNTRL_.TSECAD = *CNTRL_.TSEC;
*CNTRL_.CPUTO = cputim2_ ()

//Imprime o total de particulas simualadas
printf(" Number of simulated showers = $.6E\n", *CNTRL_.SHN);
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APENDICE B: Codigo fonte para chamadas das funces que realizam a simulacdo das

particulas primérias.

W dond Wi

void simPriTrack_G()

=)

o

//Cria as particulas primirias para simulagao
iniPRITRACK (pilhaPart) ;

//0rdena o vertor de particulas por energia
quickSort( U, nTRACKS_.nFINISH-!);

//Trasnfere as particulas da meméria da CPU para a GPU
gpuErrchk (cudaMemcpyToSymbol (dg_TRACK mod , &PRITRACK, sizeof(hd TRACK MOD)));

//Sincroniza a simulagao
gpuErrchk(cudaDeviceSynchronize()) ;

//Z%Zera os contadores de dose do lote de particulas
g_showers_ZeroCont<<grid, block>>>(sizeTrack);
gpuErrchk(cudaDeviceSynchronize()) ;

//Realiza a simulagdo enquanto houver particula ativa nFINISH
while (nTRACKS_ .nFINISH > U)
{
//Inicia a simulagdo
g_showers_Start<<<grid, block>>>(sizeTrack);
gpuBrrchk(cudaDeviceSynchronize());

//Verifica a posigaoc da particula
g_showers_Posicao<<<grid, block>>>(sizeTrack);
gpuErrchk(cudaDeviceSynchronize()) ;

//Calcula o tamanho do caminho que a particula ira percorrer
g_showers_JUMP<<<grid, block>>>(sizeTrack);
gpuErrchk(cudaDeviceSynchronize()) ;

//Desloca a particula na geometria realizando as verificagles
//se a particula cruzou uma fronteira e se permanece no sistema
//de geometria delimitado

g_showers_STEP<<<grid, block>>>(sizeTrack);
gpuErrchk(cudaDeviceSynchronize()) ;

//Executa os eventos de interagdo com a chamada da fungdo KNOCK
g_showers KNOCK<<<grid, block, “*blockSize*sizeof (int)>>>(sizeTrack);
gpuErrchk (cudaDeviceSynchronize()) ;

//Realiza verificagdes das particulas que atingiram o limite minimo de energia
//e se necessario encerra a historia da particula atualizando o valor nFINISH
g_showers EMIN<<<grid, block, *blockSize*sizeof (int)>>>(sizeTrack);

gpuErrchk (cudaDeviceSynchronize()) ;

//Adiciona as particulas secundarias na pilha e atualiza os seus contadores.
g_showers SECPAR<<<grid, block>>>(sizeTrack);
gpuErrchk (cudaDeviceSynchronize()) ;
}
//transfere os contadores de particulas secundarias para a CPU
transfnTRACKSGPU_to_CPU() ;



