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Stochastic Cellular Automata approach for infectious disease simulation on
large populations parallelized by GPU
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RESUMEN

Un gran numero de areas de la ciencia estan siendo beneficiadas por la reducciéon de
tiempo de computo gracias al uso de las Unidades Graficas de Proceso (GPU). En el caso
de la Epidemiologia, tales unidades agilizan la simulacién de escenarios con poblaciones
grandes, escenarios en los que el tiempo de procesamiento es muy significativo. El presente
articulo introduce la simulacion de eventos epidemiolégicos basado en un modelo de Auté6-
matas Celulares Estocasticos (AC), el cual ofrece la implementacion de las caracteristicas
principales de una enfermedad infecciosa a gran escala: contacto, vecindario, trayectorias
y transmisibilidad. Un caso de estudio es simulado en una implementaciéon del algoritmo
AC para una enfermedad infecciosa de tipo SEIRS (Susceptible, Expuesto, Infectado, Recu-
perado y Susceptible). Una poblacion de 1 000 000 de individuos es paralelizada a través
de un algoritmo de balanceo de procesos implementado en el lenguaje de programacion
C-CUDA. El resultado dado por el software paralelizado por GPU es comparado contra un
analisis hecho del modelo paralelizado por multi-hilos CPU. Los resultados demuestran
que el tiempo de computo puede ser reducido significativamente gracias al uso de C-CUDA.

ABSTRACT

In science, a large number of areas are being benefited by the reduction of computational
time with the use of Graphics Processing Units (GPU). In the case of Epidemiology, the ben-
efit consists in the speedup of simulation of scenarios with bigger populations in which the
processing time is large. This article introduces an epidemiological event simulation with a
model based on Stochastic Cellular Automata (SCA). This model provides an implementation
of the main features of a large-scale infectious disease: contact, neighborhood, trajectories
and transmissibility. A case study is simulated on an implementation of the SCA algorithm for
an infectious disease type SEIRS (Susceptible, Exposed, Infected, Recovered and Susceptible).
A population with 1 000 000 of individuals is parallelized through a process balancing algo-
rithm implemented in C-CUDA. The result given by the GPU parallelized software is compared
against a parallelized model analysis made by multi-threaded CPU. The results show that the
computation time can be significantly reduced through the use of C-CUDA.
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Figura 1. Triangulo epidemiolégico de las enfermedades infecciosas.
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En la figura 1 podemos apreciar los factores que
propician la distribucién de un agente patégeno en
una poblacién a través del tiempo y el medio ambiente.
En ésta, la interacciéon del medio ambiente y el anfi-
trion (individuos de la poblacién) son provocados por
un comportamiento demografico, geografico o social.

La modelacion de eventos epidemiolégicos puede
ser tratado desde el punto de vista matematico como
variantes del modelo SIR (Susceptibles, Infectados y
Recuperados) desarrollado en 1927 por W. O. Kermack
v A. G. McKendrick [4]. En este modelo se categorizan
los diferentes grupos en la poblacion, de acuerdo a su
estado durante un brote epidémico. Este tipo de mo-
delos puede ser simulado en sistemas de ecuaciones
diferenciales o por cadenas ocultas de Markov [5].

A continuacion se describe el sistema de ecuacio-
nes para el modelo SEIRS (Susceptible, Expuesto, In-
fectado, Recuperado y Susceptible) y se explica en que
consiste:

(@) L= —prs*1+p*R
dE

b) 2= = gxQ*J—g*

(b) q; _PSHI-o’E,
dIr

C) =/

(c) e

d d_R: KT %

(d) o =7 -p*R.

=o*E-y*],

Dadas las cuatro fases de la enfermedad (a, b, c, d),
se indican aquéllas por las cuales transitaran los indi-
viduos durante la enfermedad infecciosa [1].

Definiciéon. f es la transmisibilidad de la enferme-
dad. S,E,LR son los estados por los cuales pasan los
individuos de la poblacion. p, g, y representan los perio-
dos que los individuos deben permanecer en el estado
correspondiente.

Desde el punto de vista computacional, los Au-
tomatas Celulares (AC) estan siendo ampliamente
utilizados [6] gracias a su facilidad para representar
sistemas de reglas naturales en pasos discretos y a
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su capacidad para representar la interacciéon entre in-
dividuos a través de su vecindario con los individuos
circundantes. Esto convierte a los AC en una opcion
para las simulaciones del método de Montecarlo, en la
que el uso de un ambiente estocastico puede simular
el comportamiento de la naturaleza y asi experimentar
con distintas estrategias de simulacion.

Por otra parte, el desarrollo de dichas simulaciones
representa un alto costo en tiempo de procesamien-
to, esto debido a que se tienen que generar cientos
de miles de niimeros aleatorios y a que se tienen que
realizar millones de interacciones entre los individuos
de la poblacién estudiada. La aparicion de equipo de
computo que cuenta con Unidades de Procesamiento
Grafico (GPU) ha permitido a los investigadores hacer
uso del poder de computo generado por ese gran nu-
mero de nucleos de procesamiento (los cuales pueden
trabajar en paralelo operaciones simples [7]).

MATERIALES Y METODOS

Modelo epidemioldgico SEIRS

El modelo epidemiolégico SEIRS describe el curso de
una enfermedad infecciosa (tal como se observa en la
figura 2). Dicho modelo opera: comenzando con una
poblacion susceptible (S), la cual entra en contacto
con una poblacién infectada (I); tomando en cuenta
un periodo de incubaciéon o exposicion al patégeno
(E); una vez que el periodo de infeccién se cumple,
considerando que el individuo entra en un estado de
recuperado (R) y conserva dicho estado por un perio-
do de inmunidad al patégeno; una vez perdida dicha
resistencia, el individuo regresa a un estado suscep-
tible. Este tipo de enfermedades se denominan “endé-
micas”, ya que el remanente de individuos que regresa
a la poblacién susceptible poco a poco estabiliza la
curva de las diferentes poblaciones.

Figura 2. Ciclo de vida del modelo SEIRS.

Automata Celular Estocastico

En la década de los 50, Von Neumann y Stanislaw
Ulam conciben el concepto de AC como un modelo
para representar eventos fisicos a través de reglas dis-
cretas. Cada célula es fijada en un enrejado (lattice)
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de n dimensiones finitas. Dicha célula modifica su
estado en base al estado de las células circundantes
(cuyo alcance puede variar segiin sea su vecindario
-véase figura 3-). Cada vez que las reglas son aplica-
das a todas las células se considera una generacion

(periodo de tiempo).
A

(d) Global

(a) Von Neumann (b) Moore (c) Moore Extendido

Figura 3. Estructura y vecindarios de la célula, local (a, b, ¢) y global (d).

N
>

[

a) Formalismo. Un Autéomata Celular es una red
de autématas definidas sobre un grafo regular
con una maquina de estados finita idéntica para
cada unidad celular. Generalmente, los Auto-
matas Celulares estan definidos sobre reticulos
euclideos de una o dos dimensiones que forman
un grafo homogéneo, y sobre cuyos puntos en-
teros se colocan las unidades celulares [6].

Figura 4. Autémata Celular representado en un grafo de Cayley.

Formalmente, un Automata Celular se defi-
ne como M = {C,Mgq} donde C = (V,Q) es un grafo
de Cayley (figura 4) [8], y donde un conjunto
finito V= | N| son los vértices y Q los arcos [3].
Mg es una copia de una maquina de estados
finitos para cada vértice, con un alfabeto de en-
trada Q¢ = Qx...xQ (d = veces) y una funciéon de
transicion local definida como:

5:0xQ%— Q

(X X, peos X, ) 8(X, X, s X, ) € O,

i7" Tig?

b) Modelo de contacto. La forma en la que una
célula tiene interaccién con otras esta condicio-
nada al modelo de contacto con el que cuente el
AC. Para el caso del modelo SEIRS, tenemos las
siguientes distribuciones de contacto:

i. el numero de contactos a través de la dis-
tribucioén de toda la poblacién, determinado
por C,, =(N,,- CR)/2 (donde N, es el tamafio
de la poblacion total del ACy CR es el nume-
ro de contactos promedio por individuo);

18

Vol. 22 N. 6 Agosto-Septiembre 2012

ii. el numero de contactos a través de una distri-
bucion basada en la poblaciéon infectada esta
determinada por C,; = (N, .+ CR)/2 (donde N, es
la poblacion infectada del AC y CR es el numero
de contactos promedio por individuo).

En ambas distribuciones, el nimero de con-
tactos es dividido entre 2 ya que toda interac-
cion consta de 2 contactos.

Conceptos basicos de GPU y C-CUDA

Las GPUs son procesadores de varios nucleos que
ofrecen alto rendimiento y que originalmente fueron
utilizados para el procesamiento grafico o el entreteni-
miento (disefio CAM-CAD o videojuegos).

La Compute Unified Device Architecture (CUDA)
es un modelo de programaciéon de propodsito gene-
ral donde el usuario inicializa conjuntos de procesos
(threads) en la GPU. Cuenta con un manejo explicito
de la memoria de ésta, obteniendo una aceleracion ga-
rantizada en los accesos a memoria.

La capacidad de realizar simultaneamente multi-
ples operaciones provee un paralelismo con muchas
posibilidades para el computo en general y para mu-
chas de las areas donde hay problemas (analisis de
conjuntos de datos muy grandes, procesamiento de
textos, tratamiento de datos multimedia y, en gene-
ral, cualquiera de los llamados “problemas de datos a
gran escala” [9]). Actualmente se puede hacer uso de
diferentes medios para ello, a saber, OpenCL, CUDA,
etcétera. Este articulo se enfoca en el procesamiento
por GPU con CUDA, para lo cual se usé una tarjeta
NVIDIA Geforce GTX260 con 30 MP (Multi-Procesa-
dores), 8 SP (Procesadores Escalares) por cada pro-
cesador (MP), 16 384 registros por MPy 1 GB de me-
moria global.

CUDA es una Interfaz de Programacion de Aplica-
ciones (API, Application Programming Interface), pro-
vista por las tarjetas graficas NVIDIA, que nativamen-
te esta implementada en lenguaje C, aunque también
existen implementaciones del API para otros lenguajes
(ver figura 5), o bien otras implementaciones especi-
ficas (por ejemplo, Java -a través de JCuda- permite
obtener un gran rendimiento para problemas con un
alto paralelismo, ofreciendo la posibilidad de agili-
zar el software). No obstante, aun con estas ventajas
tecnoloégicas, no todo es paralelizable y es necesario
identificar qué partes del algoritmo optimizar, asi
como organizar la memoria de tal forma que los ac-
cesos paralelos sean 6ptimos y con esto evitar cuellos
de botella.
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Figura 5. Ambiente de desarrollo para la arquitectura CUDA [10].

Paralelizar los programas sirve basicamente para
resolver problemas en menos tiempo y, al ejecutarse el
programa tiempo de ese modo, se facilita trabajar con
problemas que requieren mucho poder de computo en
un tiempo de ejecucion razonable.

Funcionamiento de CUDA

En la figura 6 se observa cémo esta organizada inter-
namente la GPU; en ésta podemos observar conceptos
como thread (hilo), block (bloque) y grid (cuadricula).
La cuadricula tiene dos dimensiones de bloques y, a
su vez, cada bloque tiene tres dimensiones de hilos (en
el que cada hilo tiene una direccién).

Host Device
Grid 1
Kernel Block || Block | Block
g ©.0 || (1,0) | (20
Block,’|| Block |\ Block
o4 | an i @n
— A
7 erid2 vy
’ ’ LY
Kernel — ," N
2 I‘ ll ‘\
I
Block (1, 1) .

Figura 6. Organizacion de hilos, bloques y cuadriculas [10].
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Un kernel en CUDA es una funcion que, al ejecutar-
se, lo hara en ndistintos hilos en lugar de forma secuen-
cial. Se ejecuta el kernel con 5 cuadriculas x 2 bloques,
lo que dara 10 hilos del kernel. Un bloque es un grupo
de hilos que se pueden sincronizar y comunicar entre
ellos. Una cuadricula es una colecciéon de bloques que
permiten ejecutar multiples bloques en un kernel [11].

Implementacion

El presente articulo muestra un analisis comparativo
del rendimiento provisto por el paralelismo por CPU
a través de un ThreadPool (un contenedor dentro del
cual se crean y ejecutan hilos) programado en Len-
guaje C#, contrastado con un paralelismo con GPU
programado en C-CUDA.

Para ambas implementaciones se consideran con-
diciones de frontera periédica del AC que permiten
conservar un vecindario uniforme en cualquier regiéon
de la matriz en un hiperespacio toroide.

Tabla 1.
Caracteristicas del hardware.

Parametro Valor

Procesador CPU Intel Core i5 2,30 GHz 4 CPUs

Memoria RAM 4 GB DDR3

Disco duro 500 GB 7 200r

Tarjeta de video NVIDIA Geforce GTX260, 1 GB memoria

a) Implementaciéon usando multi-hilos. La im-
plementacion por CPU esta desarrollada en len-
guaje C# a través de un ThreadPool que maneja
una estructura de 4 hilos (uno por nucleo del
procesador Intel Core i5), asi como de un ba-
lanceador de procesos asincrono que resuelve
la cola de mensajes entre procesos.

@

Memoria compartida
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Core 1 ( Core 2
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Balanceador de mensajes mensajes
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Figura 7. Diagrama de bloques del CPU.
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b)

20

Para este caso, se consi-
dera que con el lenguaje de
alto nivel no se cuenta con
el control de detalles de bajo
nivel -como el paso de men-
sajes- y solo se paralelizan
partes del coédigo que consi-
deran un origen de datos en
memoria compartida (ver fi-
gura 7). El objeto es tratar de
aprovechar la topologia del
procesador subyacente.

Implementacion usando C-
CUDA. La implementacion
por GPU esta dada por una
descomposicion de la matriz
de proceso del AC usando un
modelo de memoria compar-
tida en un hiperespacio to-
roide, donde las condiciones
de frontera periédica del AC
permiten conservar un vecin-
dario uniforme en cualquier
region de la matriz.

La distribucion de los
procesos es obtenida a tra-
vés de la descomposicion de
matriz dada:

Se tiene pues que cada
sub-bloque del AC es igual
a A, que a su vez es una
matriz de nb - nb. Dichos blo-
ques son mapeados a proce-
sos asignando A;; al balan-

ceador de procesos.

Cada una de las matri-
ces generadas cuenta con
la misma estructura que la
original pero de dimensio-
nes reducidas, de tal forma
que se puede distribuir en
los nucleos de la GPU y tener
un arranque multi-punto.
Finalmente, se puede notar
que la paralelizacion por des-
composicion presentada aqui
corresponde a la descompo-
sicion de Cholesky [10], la
cual es un ejemplo del méto-
do “divide y venceras”.

RESULTADOS Y DISCUSION
a. Caso de estudio

Para este caso se utilizaron datos del virus de la influenza, que es un virus
de tipo ARN de la familia de los Orthomyxoviridae. Se tomé una poblacion
cerrada en un ambiente idealizado, donde las variables demograficas o
geograficas no son consideradas (ver tabla 2).

Tabla 2.
Parametros para el caso de estudio.
Descripcién Valor

Numero de individuos en la poblacion 1 000 000
Periodo a simular 365 dias
Transmisibilidad 0,3
Periodo de incubacion S dias
Periodo infeccioso 6 dias
Periodo de resistencia a la enfermedad 15 dias
Nacimientos o decesos 0
Numero de casos indice 10

Reglas para la dispersion de la enfermedad (véase figura 2):

¢ Un individuo (S) cambia su estado a (E) después de su interaccion
con un (I) y evoluciona segin sus periodos de incubacion e infeccioso.

* Luego de permanecer en (R) por su periodo de resistencia, el indivi-
duo regresa a un estado (S).

* Se considera un vecindario de tipo Moore extendido a 4 niveles (ver
figura 3-c).

* Es considerado un inicio del evento multi-punto por la distribucién
aleatoria de los casos indice (individuos infectados).

¢ Se considera una condicién de frontera perioédica, donde todos los
individuos cuentan con las mismas reglas de vecindad.

1000 000

Bl Susceptibles

Infectados
750 000

[ Latentes

B Recuperados
500 000

Vacunados

Poblacion

B Removidos

250 000

150 200

Dias
Figura 8. Curva de la enfermedad infecciosa tipo SEIRS.

En la figura 8 se observa la curva de evolucion de la enfermedad,
resultado de la simulacién, la cual es congruente con la curva de una
epidemia endémica remergente por la naturaleza el modelo SEIR [1].

b. Evaluacion del desempeiio

Debido a la naturaleza de los AC, la generacion de nuimeros aleatorios es
fundamental en el rendimiento de la aplicacién. Como se observa en la
figura 9, la velocidad con la que se generan 100 000 numeros aleatorios
en CPU es de 18 s (0,3 min), en contraste con la versiéon por GPU que
solo toma 3 s (0,05 min), lo que da un factor casi 6 veces mas rapido.
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Sabiendo el hecho de que la distribucion es uniforme y usando la misma
base (seed) para la generacién de los numeros aleatorios, se determina
una reduccion considerable en tiempo de computo para el caso del pro-
cesamiento por GPU.

Generacion de nimeros aleatorios

@
2 . =~ ThreadPool
=t

0,1 ~——GPU C-Cuda

10 000 20000 30000 40000 50000 60000 70000 80000 90 000 100 000
Figura 9. Grafica de contraste CPU vs. GPU para la generacion de numeros aleatorios.

Por el lado de los contactos entre individuos del AC, con una poblacion
de 1 000 000 de células en una matriz de A 1 000 x 1 000, por iteracion
se observa que el CPU tarda 260 s; por el lado de la GPU, la resolucién se
da en 35 s, lo que habla de un factor de 7 veces mas rapido.
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Figura 10. Grafica de contraste CPU vs. GPU para los contactos entre individuos en una sola generacion.

En la tabla 3 se observa el rendimiento en términos de segundos de
la simulacion del AC (considerando a cada iteracién del AC como un dia),
con lo cual es posible notar la coherencia con los valores ofrecidos en la
figura 10. La simulaciéon se ejecuto 10 veces ofreciendo resultados simi-
lares con una desviacion de 0,03 s para la version con GPU y 0,18 s para
la versién con CPU. Los tiempos de respuesta fueron tomados mediante
la escritura de un registro (log) de registro de inicio y fin en el cédigo de
la simulacion.

Tabla 3.
Comparativa de rendimiento para la simulacion AC del caso de estudio.

Caso de estudio CPU GPU Factor de ganancia (CPU/GPU)
1 dia 260 s 35s 7,5
30 dias 7 680 s 1030 s 7,4
100 dias 25 300 s 3550 s 7,1
200 dias 52 800 s 6940 s 7,6
365 dias 95 200 s 12 980 s 7,3
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CONCLUSIONES

En este trabajo se presenta el ana-
lisis de rendimiento para una si-
mulacion de eventos epidemiologi-
cos con CA en poblaciones grandes
aplicando dos métodos de procesa-
miento paralelo.

Se observa una diferencia de
7 veces el rendimiento reportado
por la implementacion por GPU
por sobre el tiempo reportado por
la implementacion en CPU. Dicho
incremento en el ahorro de tiempo
de computo posibilita la simula-
cion de ciudades de alta poblacion
y facilita el analisis de eventos epi-
demiologicos, asi como la toma de
decisiones de los sistemas de salud
publica (como por ejemplo en es-
trategias de vacunacién, en cercos
sanitarios o aislamientos, en sus-
pension de clases en escuelas de
las zonas afectadas, entre otros).

Adicionalmente, el trabajo en
progreso plantea hacer uso de dis-
tribuciones diferentes en la crea-
cién de numeros aleatorios y hacer
contrastacion de simulaciones en
implementaciones diferentes (mo-
delado matematico, inferencia esta-
distica, problemas inversos o siste-
mas multi-agente) para corroborar
los datos aqui mostrados.
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