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Abstract sem nenhum tipo de defeito ioico. A estrutura possuir

uma ordem de curta déstcia, mas &o apresentarperiodi-
This paper presents the parallelization of an algorithmto cidade cristalina.
generate Continuous Random Networks (CRNs). Such algo- Embora as CRN tenham sido utilizadas com sucesso
rithm was proposed by a researcher of the Institute of Phy- para a descri de semicondutores amorfos desde mea-
sics of UFRGS and it will be used to look for new materi- dos da écada de 1930 [1], os algoritmos qususados
als harder than diamond. The results here presented ShOWpara gerar essas redes normalmente funcionam apenas para
that the parallel version of the algorithm reduces significa  aquelas formadas somente ptwmos com hibridizapsp®
tly the execution time, in this manner, enlarging the pdssib (comoé o caso do algoritmo WWW [5]).
lity of finding such materials. Na busca de novos materiais, pesquisadores do Instituto
de Hsica da Universidade Federal do Rio Grande do Sul
(UFRGS) propuseram um novo algoritmo para a ¢g@rac
1. Introdug&o de redes algét?a:s (:Non’lnlljas formadas datomos de car-
bono com hibridizago mistasp?/sp®. Estas redes podem
Recentemente, uma daseas da @ncia dos materiais Propor novos materiais cuja dureza édnlo volunetrico
em que se tem tido um grande intereésenanotecnologia.  S€jam significativamente superiores aos do diamante [4].
A possibilidade de se obter compostos de propriedades di- O @lgoritmo proposto gerou bons resultados épor
versas apenas por diferentes configliescestruturais, abre  t€mpo de cada execag foi muito grande [2]. Visando con-
inimeras possibilidades de pesquisas. Nessa perspectiva, grnar esse problema, esse trabalho seg@apapresentar
elemento que tem se destac#do carbono. Diamante, gra- UMa proposta de paralelizegpara o mesmo.
fite e nanotubosa® alguns exemplos de materiais forma- ~ Esse trabalho e&tividido da seguinte forma: na a2
dos unicamente por esse elemento e que possuem proprid apresentado o algoritmo sencial proposto para geés;
dades fisicas distintas determinadas pela forma com que osde CRN; na seip 3¢ apresentada a paralelizadeita nesse
atomos arranjam-se. trabalho; por fim, na sép 4 §i0 apresentadas algumas con-
Das diferentes fases que o carbono pode assumir, &lusoes e os trabalhos futuros.
amorfa tem-se mostrado de alta utilidadatjwa. Filmes fi-
nos comDiamond-like carborsdo um bom exemplo disso. 2. Algoritmo Proposto
Eles exibem alto grau de dureza, sendo empregados para o
recobrimento de peca@pticas. O algoritmo setjencial proposto em [2] para gerar CRN
Um modelo relativamente raatico para descrever uma formadas poatomos com hibridiza mista §p3/sp?) con-
grande gama desses materic®1tristalinos o das redes  sjste em posicionar de forma aléga no espaco certa quan-
aleabrias coninuas (CRN), proposto por [6], originalmente  tidade deatomos. As isso, atraés do nétodo Simula-
para explicar a organizag molecular no vidro. Trata-se da  ted AnnealindSA) altera-se aleatoriamente as posig dos
idealiza@o de que o materialao possudangling-bonds ~ mesmos & convergir em um sistema asel que atenda
isto &, que cadatomo realiza o iimero de ligages que  as restriges impostas. O sistema baseado no algoritmo foi
sua hibridizago permite. Dessa forma, tem-se um material desenvolvido em linguagem C, seu pseudtigo esh re-

presentado na Figura 1 e &esxplicado em detalhes nos
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energia local (linha 15) e 0 novo custo de hibrid&agli-
nha 16) &o calculados, bem como a va@a; desses
valores (linhas 17 e 18). A partir da varéas; dos valo-
res, a variago da fun@o custoé calculada (linha 19) e
atraves do criério de Metropolis® (linha 20) verifica-se
se esse movimente aceito ou &o. Se for aceito, os no-
vos valores 8o atualizados, s€in, volta-se para os valores
anteriores. Por fim, a temperatura do sisteenatuali-
zada (linha 25) e finaliza-se o laco.

Cabe notar que na linha 8 existe um teste que verifica
se a iterago atual corresponde a uma iteiagle mudanca
do tamanho do universo. Caso seja, essa operagie con-
siste em alterar o tamanho do espaco ondaomos esgto
inseridos & executada. Uma vez feito isso,&wa em que
cadaatomo e inserido, bem como as ligégs entre eles
podem ser alteradas. Essas altéescgersio uma nova

. le_parametros(}{jl& pa@metros de entrada do sistefna

: posicionaatomos(){ posiciona osatomos aleatoriamenje

: dacells(){coloca cadeatomo em sua&ula do sistemp

. hibri_all();{hibridiza todos osittomog

: tote(){calcula a energia total do sisterha

. temperatura = temjmi; {inicializa a temperaturd

: for iter =0to MAX_ITER — 1do

if iter%RESIZE UNI_EACH == 0then
mudatamanhauniverso(){muda tam. do univergo

10:  endif

11:  at = atomos[rand(NATM)]pega umatomo aleat}

12:  Elocalold = localenergy(at)Xcalc. energia local

13:  Hibri_old = hibri_cost(at){calc. custo de hibrig

14:  deslocaatomo(at){deslocaatomo direges x,y e ¥

15: E local.new = localenergy(at) calc. energia local

16:  Hibri_new = hibricost(at){calc. custo de hibrid.

17:  dE =Elocal.new - Elocalold;{calc. var. de energih

18:  dH = Hibrinew - Hibriold,;

19: dfc = (1.0 - COSMHIBRI*(E) + COST.HIBRI*dH);

{calc. var. da fungo custg
20:  if aceita(dfc, temperaturéen
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21: atualizaposicao(){ atualiza a posi&o doatoma funcdo custo, que saravaliada pelo cério de Metropo-

22 else . " _ lis. Caso seja aceita, a nova configi@agaé parte do sis-

23: desfazmovimento(){ volta posi@o anterior} L . . ~ .

24 endif tema, caso cordrio, volta-sea configurago anterior.

25:  temperatura = temperatura\*{diminui a temp} Simula@es feitas com o programa geram boas redes,
26: end for

porem, devidoas caractésticas inerentes do SA (necessi-
dade de um grandelmero de passos&f convergncia),
essas simuldgs foram muito demoradas, chegaddoasa

de semanas para redes 8 atomos. Para que existam
maiores chances de encontrar um material que atenda as
propriedades desejadagiosnecesaias novas simul@gs

COm um universo superiori®24 atomos, o que levaria me-
ses de simuldp.

Figura 1. Alg. sequienc. para gera¢ 8o de CRN

O algoritmo comeca pela leitura do arquivo que éomt
0s pahmetros da simul@p (linha 1). Nele eéb contidas
informages tais como: iimero deatomos,atomos com
hibridizago sp? e sp® desejados, densidade do sistema,
nimero de passos do SA e temperatura inicial e final. Em3_ Paralelizagio
seguida, ofitomos informados nos fanetros 8o posicio-
nados de forma ale@tia no espaco (linha 2) e alocados nas
suas élulas correspondentes (linha 3).

A segquir, hibridiza-se todos dgomos (linha 4), ist@,

Para contornar o problema de tempo apresentado na
se@o anterior, foi proposta a paraleliZacdo algoritmo de
gera@o das CRN. A primeira abordagem adotada foi a de
cria-se ligages entre ofitomo que estejam @ximos entre  gjviszo de dorinio, istoé, cada processo ficou respanel
si, e calcula-se a energia total do sistema (linha 5). pelo processamento de certa ggido espaco. Devido ao

Apbs posicionados e calculados os valores dafato de que para execag de @lculos locais o neceswias
distribuigio inicial, uma temperatura iniciat defi-  informa@es deatomos localizados @tduas élulas vizi-
nida (linha 6) e a seguir um conjunto de itévag (linhas 7 nhas, optou-se por criar uma “régi neutra” nas frontei-

a 26) de SA 8o executadas. ras de cada processo. Com isso, evita-seapmos dessas

A cada iterago umatomoé selecionado aleatoriamente regides sejam modificados e o resultado interfira nos dados
(linha 11), e a energia local (linha 12) de onde elé& é@st de outros processos.
seridoé calculada (entende-se como energia local a ener- A cada conjunto de passos 0S processos trocam

gia da €lula onde catomo esi inserido e dasé&ulas vizi-

nhas

a ela). AAm da energia local, o custo de hibridizag

tamkemé calculado (linha 13). Para ess#aulo, €0 veri-

informag@es sobre a posip de seusatomos e, para evi-
tar que as redlies neutras nunca sejam exploradas, @cegi
de responsabilidade de cada processo émk alte-

ficados os valores de hibridiZag de todos o&tomos do  rada. A Figura 2 ilustra a divi® do dorinio (cada cor re-
sistema e comparados com os informados no arquivo depresenta @rea de atud@p de cada processador), as degi
parametros. Caso os valores sejam diferentes, um @isto
aplicado a essa diferenca. 1
O passo seguinte consiste em fazer uma pequena
perturbado no sistema atrég da alterégp aleabria da
posi¢@o doatomo selecionado (linha 24). Apisso, a nova

O criterio de Metropolis diz que: se a varéagda fun@o custo for ne-
gativa, iss@, melhore o resultado, essa&saceita. Caso cordrio, ela

—AC
sel aceita com uma probabilidade T, ondeAC é a variado da
fungdo custo & & a temperatura atual do sistema.



neutras &rea cinza) e o funcionamento do sistema de des-diferenca entre elas éstrelacionadaa area de atuap,

locamento dasédulas.
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Figura 2. Funcionamento do deslocamento

Além de evitar quatomos posicionados nas régs neu-

tras rao sejam explorados, o sistema de deslocamento peryg;

sendo que, na apresentada na literatura todos 0os processos
podem modificar todas as vaveeis e, na adotada, a atéiag
de cada processlimitada a certas vaveis.

mite que o imero de mensagens trocadas entre 0s pro-17: deslocaarea(){desloc area atu}

€essos seja muito menor. Isso se deve ao fato de que

mensagens precisam ser enviadas apenas para umodireg 5.

visto que os dados da fronteira da outra die@ perten-
ciam ao mesmo processo. Cabe lembrar tamigue, esse

sistema de deslocamento torna-se eficiente para esse prgy.

blema, devido ao fato do acesso aos dadosiskra, issoé,
osatomos posicionados naltimas colunas fazem ligaes
com osatomos localizados nas primeiras colunas.

Na figura 3 esto ilustradas as comunidzgs necessias
para troca de inform@gs num sistema convencional e num

. 1
sistema com deslocamento. Nota-se que, para casos em qug.

existe divifio em apenas um eixo (a), amero de mensa-
gens cai de 2 para 1; no caso de dies em dois eixos (b),
de 8 para 3; e no caso de dives nos s eixos (c), de 26

para apenas 7.
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Figura 3. Mensagens trocadas no sistema
convencional e naquele com deslocamento

A abordagem de paralelizag adotada @0 se enqua-

1: if rank==0then
2: le_parametros(¥]é patametros de entrada do sistefna
3:  posicionaatomos(){posiciona osatomog
4: end if
5: temperatura = temjmi; {inicializa a temperatura
6: Max_iters = (Max_Steps/size/Pas_Independ)
7: for iter = 0to Max_iters do
8: if iter%RESIZE.UNI_EACH == 0then
9: recolhedados(){ procs. enviam dados proc}0
10: mudatamanhauniverso(){muda tam. do univergo
11: distribuidados(){ Distrib. pos.atms p/ procs.
12: dacells(){ coloca cadaatomo em suaéiula}
13: hibriall();{refaz a hibridizaéo dosadtomog
14:  else
15: trocadados(){troca pos. vizinhog.
hibriLnovos(){hibri &tomos recep
a:  endif
19:  tote(){calcula a energia total do sisterha
for passo = 0to Passos_Independ do
21: at = atomos[rand(NATM);pega umatomo aleat;
22: Elocal = localenergy(at)calc. a energia locgl

Hibri = hibri_cost(at){calc. o custo de hibrid.
deslocaatomo(at){ deslocaatomo dire@es x, y e ¥

25: ElocalLnew = localenergy(at) calc. energia loca}
26: Hibri_new = hibricost(at){calc. custo de hibrid.
27: dE = Enew - Eold;
28: dH = HibriLnew - Hibri_old;{calc. var. custo hibrid}
29: dfc = (1.0 - COSTHIBRI)*(dE) + COST.HIBRI*(dH);
30: if aceita(dfchen
atualizaposicao(){ atualiza posiéo doatoma}

else
33: desfazmovimento(){ volta a&tomo pos. anterigy
34: end if
35: temperatura = temperatura\*{diminui a temp}
36:  end for

37: end for
Figura 4. Alg. paralelo para gera¢ do de CRN

Na Figura 4 et representado um pseuddago do al-
goritmo paralelo. Nele&se que a leitura dos [@anetros
(linha 2) e o posicionamento dasomos (linha 3) &o fei-
tos por um processo principal. Ap isso, define-se a tem-
peratura inicial do sistema (linha 5) e calcula-selmero
de itera@es executada por cada processo (linha 6).

O passo seguinte consiste em um lago que controla as
iteragdes do sistema (linha 7 a 37). A cada it@&aclo laco
verifica-se se a iter@p atuak uma iterago de mudanca do
tamanho do universo (linha 8). Caso seja, 0s dadoge-
colhidos para o processo principal (linha 9), esse executa o
procedimento de mudanca (linha 10) e envia os dados de
volta aos demais processos (linha 11). Depois de recebi-
dos os dados, os processos colocam étdeno em uma

dra diretamente em nenhuma das presentes na literatura€lula (linha 12) e fazem a hibridizag dos mesmos (li-

mas, pode ser considerada uma adduago nétodo de
Mdltiplas Cadeias de Markovigronas Interativas [3]. A

nha 13). Casodo seja uma iter&p de mudanca do tama-
nho do universo, 0s processos trocam infordescapenas



Proc Seq 2 4 8 27
Atomos | Tempo | Tempo Efic | Tempo Efic | Tempo Efic | Tempo Efic
8 37 19 97,37% 14 66,07% 10 | 46,25% - -
32 94 48 97,92% 31 75,81% 22 | 53,41% - -
128 145 78 92,95% 45 80,59% 36 | 50,35% - -
512 195 95 | 102,63% 54 90,28% 40 | 60,94% 15 | 48,15%
2048 530 211 | 125,59% 115 | 115,22% 81 | 81,79% 29 | 67,69%

Tabela 1. Tempo de execu¢ ao e efici éncia das simula¢g 6es (tempos segundos)

com os processos vizinhos (linha 15). Em seguida, realiza-4. Conclues

se a hibridizago dos novosatomos recebidos (linha 16),
desloca-se area de atudp (linha 17) e calcula-se a ener-
gia total do sistema (linha 19). A partiridgada processo

Nesse artigo foi apresentada a paralebzado nétodo
Simulated Annealingplicada ao algoritmo de geiag de

faz um conjunto de passos independentes de SA (linhas 2@edes aledtrias coninuas.

a 36), selecionando dgomos de suas respectivas &ai.
Apbs isso, volta-se aoficio do laco onde novos pass@os
executados.

Os tempos coletados nos testes foram sadista mos-
trando que atrads do uso dettcnicas propostas pela litera-
tura junto com divido de dormio, & possvel reduzir signi-
ficativamente o tempo de processamento. Termise deve

Para validar e verificar o funcionamento do sistema para-salientar que, com a vérs paralela do programa, a possi-

lelo, foram feitas algumas medies de tempo de exe@m
com2@x1x1),42x2x1)e8Rx2x2) processos usando
um universo de, 32, 128, 512 e 2048 atomos. Aém disso,
foram realizadas medigs com 273 x 3 x 3) processos para
512 e 2048 atomos. Foi definid@0 como rumero de pas-
sos independentes1®00 como intervalo entre mudancas
do tamanho do universo. As medgs foram realizadas no
clusterLabtec do Instituto de Inforatica da Universidade
Federal do Rio Grande do Sul (Il UFRGS). Essasteré
composto por @s bi-processados Pentium Il 1.1 GHz com
1 Gb de meraria RAM e rede Gigabit Ethernet. Cada pro-
cessador ficou respameel por um processo. Os resultados
das execuiles podem ser vistos na Tabela 1, ondapadlos
tempos paralelos@® mostrados os siégnciais. Cabe sali-
entar que os testes de exe@esg foram feitos comimrmeros
de passos limitadoss (x 10%), sendo esselmero muito
inferior ao neceswio para alcancar a convémgia do sis-
tema (principalmente com um grandénmero deatomos).

bilidade de alcancar os objetivos almejados pelos pesquis
dores do Instituto deiBica ficou maximizada.

Os trabalhos futuros estar concentrados em fazer uma
analise detalhada sobre o comportamento de cada etapa do
processo d&imulated Annealin@diferentes temperaturas).
Essa aalise tem o intuito de descobrir quais os melhores va-
lores para o amero de passos independentes e adh
entre mudancas de tamanho de universo nas diversas tem-
peraturas da simulag. Tamiem se&o verificadas formas
de executar tarefas que na @satual 8o centralizadas,
como a mudanca de tamanho do universo, de forma dis-
tribuida. Isso fa com que o desempenho do sistema seja
aumentado. Aim disso, sé&wo feitas implementdgs di-
ferenciadas, tentando explorar de forma mais eficiente ca-
ractefsticas das arquiteturas (multi-processadores, multi-
cores,...), a fim de conseguir um melhor desempenho.
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